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ENTRODUCTION

Les progrés réalisés dans les procé&d&s de microfabrication en
technologie Silicium [1] permettent déja 1l'intégration de systémes &élec-
troniques tré&s complexes tels que microprocesseurs, mémoires de grandes
capacité@s, syst@mes complets de filtrage ... Les récents perfectionnements
des techniques de lithogravure [2] laissent entrevoir la réalisation en
site industriel de composants microniques (1 & 2u), voire submicroniques
(< Iy ) qui permettront d'augmenter encore densité et performances des
circuits tout en limitant leurs coilits. Pour concevoir de tels systémes
VLSI, une modélisation précise des éaractéristiques électriques du compo-
sant élémentaire est nécessaire afin de maitriser les nombreux effets
parasites inhérents au microdimensionnement. A cette fin, plusieurs logi-
ciels de simulation et d'analyse de dispositifs [3,4,5] ont &té développés,
travaillant sur des structures bi ou tri-dimensionmnelles pour prendre en
compte le fait que l'extension lat&rale des zones actives est du méme ordre
de grandeur que leur extension en profondeur. Pour résoudre les équations
de transport et de continuité, ces programmes nécessitent une description
physique précise du transistor (cartes de dopage, topologie de surface,...).
C'est en ce sens que des simulateurs de technologie, au moins bidimension-

nels, doivent &tre créés.

Plusieurs codes de simulation bidimensionnelle de technologie sont
en cours d'@laboration [6=12], qui se différencient essentiellement par les

algorithmes numériques qu'ils utilisent. Dans la majorité de ces programmes



[6-10], la résolution des équations de diffusion, nécessaire au calcul
des profils de dopage finaux, est réalis@e par une approche de type dif-
férences finies. Cette mé&thode possé&de un grand avantage dG 3 la souplesse
de sa mise en oeuvre qui lui conf&re de bonnes performances sur le plan
informatique. Par contre, elle présente de fortes restrictions quant 3 la

géométrie de la structure simulée.

Afin de s'affranchir de ces limitations spatiales,des algorithmes
basés sur la méthode des &léments finis [13] ont été mis au point [11,12] dans
le cas d'éléments triangulaires munis de fonctions d'interpolation lin&aires
(P1). Dans ce travail, la méthode des &léments finis a Egalement &t& utili-
sée mais sur une base d'éléments triangulaires quadratiques (P2), la résolu-
tion temporelle du systéme discrétisé &tant menée 3 1l'aide d'un schéma
implicite incomplet. Une étude systématique des performances de la méthode
de discrétisation couplée & la résolution implicite incompléte a &té& réali-
sée dans le cas de trés fortes non-linéarités. Cette &tude a permis de
définir une technique de raffinement local de maillage qui consiste 3 con-
server de fortes densités d'éléments uniquement sur les zones 3 fort gra-
dient de concentration. Une telle mé&thode réduit considérablement les
temps de calcul et s'av@re &tre une contribution intéressante sur un plan
numérique car elle permet la simulation d'étapes technologiques complexes
et de leur enchainement avec des ressources informatiques raisonnables. De
méme, un algorithme original permettant la simulation de recuits en ambiance
oxydante par la méthode des &léments finis a &t& développé. Il consiste en
l'alternance d'étapes de diffusion et de déformation de maillage, toute
dégradation de la solution due aux interpolations multiples sur les mail-
lages successifs &tant &vitée grice, notamment, 3 la discrétisation spatiale
quadratique. Ces deux contributions sont incluses dans le logiciel de simu-
lation bidimensionnelle de technologie MOBIDIC qui a &t& congu dans le cadre
de cette &tude. Compte tenu des approches numériques utilisées, ce programme
est capable, entr'autre, de simuler la redistribution simultande de plusieurs
types d'impuretés, en tenant compte des effets de couplage en ambiance inerte

ou oxydante, ce qui constitue actuellement son originalité.

Dans un premier chapitre, quelques effets parasites, typiquement
latéraux, sont répertoriés dans le cas de structures MOS, afin de justifier

briévement la nécessité de moyens de simulation bidimensionnelle de techno-



logie. Le second chapitre propose une revue bibliographique détailléde
des modéles de diffusion, implantation ionique et oxydation qui sont
utilisés lors des simulations. Il décrit ces différents mod&les en pré-
cisant nettement leur origine physique et leur domaine d'application’
Les deux chapitres suivants s'intéressent 3 la partie numérique de ce
travail. La méthode des &léments finis appliquée 3 la résolution des
équations de diffusion ainsi que 1l'algorithme simulant 1'oxydation sont
précisés dans le chapitre 3. Les crit&res de simulation issus d'une ana-
lyse systématique et la méthode de raffinement de maillage qui en a &té
déduite sont décrits dans le chapitre 4. Enfin, le cinqui®me chapitre
donne quelques exemples de simulation : implantation ionique, recuits

en ambiances inerte et oxydante de systémes multidopants ...
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- CHAaPITRE [ -

QUELQUES EFFETS BIDIMENSIONNELS EN TEcHNoLoGcIE M.0Q.S,

Le but de ce premier chapitre est de présenter quelques procédés
types de fabrication de circuits intégrés ou de composants afin d'en dégager
les motifs dans lesquels les effets bidimensionnels sont critiques. Trois

familles technologiques M.0.S. sont ici considérées

- n-M.0.S.
- C-M.0.S.
- D-M.0.S.

Vue la spécificité des techniques industrielles développées pour la ré&ali-
sation de chacune de ces familles, cette étude se base sur des procédés
schématiques qui préservent cependant les aspects bidimensionnels les plus
marqués. Dans la majeure partie de ces cas, 1'influence des paramétres de
fabrication sur ces effets latéraux peut étre déduite de moyens de simula-

tion bidimensionnelle de technologie.



L. - TECHNOLOGIE n-M.0.S,

La figure I.l. présente une vue schématique en perspective d'um

transistor n-M.0.S.

Figure I.!l. Représentation schématique tridimensionnelle

d'un transistor n-M.0.S. Grille polysilicium.

Source : Réf. [1]

Sur cette figure, sont précisés, outre les points de polarisation
(source, grille, drain et substrat), la longueur L et la largeur W du tran-
sistor. Ces deux dimensions interviennent directement dans 1'expression du
courant drain, ID’ du transistor M.0.S. A titre d'exemple, 1'&quation I.Il.
donne l'expression de ce courant en zone lindaire dans laquelle l'effet

substrat est négligé [2]



%)
I =uC Z (Ve =V . . -— ). V (T.1)

avec

u : mobilité& des porteurs dans le canal

Cox © capacité de grille par unité& de surface
VGS ¢ tension grille-source

VDS ¢ tension drain-source

VTH : tension de seuil par rapport i la source

Mais, comme vont le montrer les deux parties suivantes, le dimen-
sionnement du transistor, donc le courant drain, dépend essentiellement de

la diffusion latérale des dopants intervenant lors des cycles technologiques.

I.1. Largeur du canal - Coupe transversale

La figure I.2. présente en coupe transversale (selon W), le procédé
LOCOS définissant la largeur du canal du transistor M.0.S. de la figure I.1.
I1 est clair, sur la figure I.2.b. que la largeur effective du canal, W, est
donnée par 1l'extension latérale de la diffusion de Bore durant la croissance

de 1'oxyde de champ.

/‘SIOQ
@ ey
SiC)z Sl}32
(b) V‘,R\? %
p* ,/‘T’\\ pe
P

Figure I.2. Coupe transversale de la structure M.O.S.
durant le procédé LOCOS

(a) Implantation de champ (Bore)
(b) Croissance de 1'oxyde de champ
Source : Réf. [3]



Le contrfle de la largeur effective du canal est un paramétre critique
pour la réalisation de structures microniques. La réduction de cette di-
mension pose un probléme de reproductibilité car elle induit un accrois-

sement de la tension de seuil, V des transistors enrichis [4]. Cet

TH’
accroissement, fonction de la largeur des transistors, est di 3 une per-
turbation de la charge du canal par 1llextension latérale des zones de

champs. La figure I.3. donne un exemple de cette variation de tension de

seuil pour une technologie micronique.

20 —
R
Fo Bore
B IMPUANTATION 1
(25uev) 1
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- \ ﬁ
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Figure I.3. Variation de la tension de seuil d'un transistor
M.0.S. (L = 3.5 um) en fonction de sa largeur et
de la dose d'implantation de canal.

Source : REf. [5]

I.2. Longueur du canal - Coupe longitudinale.

De méme, comme le montre la coupe longitudinale du tranmsistor
M.0.S8., figure 1.4., la longueur effective du canal, L, dépend de la péné-
tration latérale des zones de source et de drain sous la grille en poly-

silicium.



(a)

Figure I.4. Coupe longitudinale de la structure M.0.S.
(a) Implantation de source et de drain
(b) Recuit du profil implanté en ambiance oxydante.

Source : Réf. [3]

L'extension latérale des zones de source et drain sous la grille est fonec-
tion de la forme du masque de polysilicium et de la redistribution des

dopants durant les différents reruiis thermiques.

Cette réduction de longueur de canal qui est du méme ordre de
grandeur que la profondeur de jonction des zones de source/drain pouvait
étre négligée par des technologies de moyemne intégration (L = 10 um). Les
performances modernes des moyens de lithogravure du polysilicium permettent
d'obtenir des longueurs de canal de 1iordre du micron. Hors, comme les pro-
fondeurs de jonction ne peuvent &tre réduites dans les mémes proportioms,
ceci &tant di essentiellement 3 des probl&mes de pergage & la métallisation,

les conséquences du recouvrement grille/source ou grille/drain deviennent

critiques.
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Hormis le probiéme purement technologique de définition de
longueur du canal, l'augmentation du rapport entre la diffusion latérale
et la longueur de canal induit des effets canaux courts qui diminuent
les performances intrins@ques des transistors. Parmi ces effets canaux
courts, on peut noter une augmentation de la transconductance de sortie

des transistors et une variation de la tension de seuil avec la longueur

du canal, figure I.5.

.Mesures
osl —Simulation

0.6
I r W X 4
- 04
>
02
.
[o] D SR TN SR S WY S N
o 2 4 & 8 10

L (micron)

Figure I.5. Exemple de variation de la tension de seuil
d'un transistor M.0.S. en fonction de la
longueur du canal.

Source : Réf. [3]

Des mod&les analytiques &lectriques ont &té& développés afin de
simuler ces effets canaux courts [6]. Ces mod&les montrent, en outre,
que le comportement &lectrique du transistor dépend essentiellement de la

forme et de la position de la jonction latérale source/drain prés de la

grille.



I.3. Limitations du microdimensionnement dues aux effets

bidimensionnels [7]

La figure I.6. présente une coupe transversale d'un transistor
. . . + . P
M.0.S. et d'une ligne d'interconnection N . Sur cette figure ont &t& men-
tionnées les principales limitations technologiques du procédé n-M.0.S.

vis=3-vis du microdimensionnement.

Figure I.6. Limitations technologigques du procédé n-M.0.S.
vis-a-vis du microdimensinnnement

\ Source : Réf. [7]

Ces limitations sont répertoriées de la maniére sulvante :

1) Extension de la zone de transition oxyde mince/oxyde é&pais.

2) REduction de l'8paisseur de l'oxyde de grille, prds de la zone
d'oxyde de champ.

3) Défauts introduits dans le silicium saus 1'oxyde épais.k

4) Capacité de jonction Nt

5) Effet de canal &troit

6) Tension de seuil du transistor M.0.S. sur oxyde épais.

7) Tension de claquage de la jonction N p'.

Exceptés les trois premiers facteurs qui sont essentiellement

dus aux matériaux eux-mémes, ces limitations sont introduites par



des effets typiquement bidimensionnels tels que 1'extension latérale des
ypiq

zones dopées.

Le tableau I.l. synthétise les effets de la réduction des di-
mensions, de la polarisation et de la dose d'implantation de champ sur

les 4 derniéres limitations présentées pré&cédemment.

La troisidme ligne de ce tableau,par exemple,indique qu'une si-
tuation de compromis existe quant au choix des paramétres technologiques
de fabrication. La détermination d'un procé&dé optimal doit se baser sur
1'8tude précise des effets lat&raux. Pour ce faire, des programmes de

simulation bidimensionnelle de technologie performants doivent &tre déve-

loppés.
Capacité de Effet de VTH du Tension du
jonction N* P* canal &troit transistor claguage'
. de la jonction
sur oxyde + 4
épais N P
Dimensions - - - -
Tens ion dc.a - _ . +
polarisation
Dose d'implan- _ _ + +
tation de champ
Tableau I.l. - Effets de la réduction des dimensions,de la

réduction des tensions de polarisation et de
l'accroissement de la dose d'implantation de
champs sur les limitations 4, 5, 6 et 7 de

la figure I.6. Les signes "+" et "-" indiquent
des effets respectivement positif et négatif.

Source : R&f. [7]



II. - TECHNOLOGIE C-M.O.S.

Une coupe. longitudinale d'une structure C-M.0.S. i caisson n

utilis@e pour la réalisation de mémoires RAMest présentée en figure I.7.

= Poly | Al Poly 2

Figure I.7. Coupe d'une structure C-M.0.S.
Source : Réf. [8]

La complexité topologique de cette structure C.M.0.S. fait inter-

venir de nombreux effets latéraux qui sont ici répertoriés en deux types.

Le premier conditionne directement la r@alisation correcte de la

topologie de la structure..On peut y mentionner :

~ la longueur et la largeur des canaux des transtistors n-M.0.S. et p-M.0.S.

~ 1l'extension latérale des zones de source/drain des transistors p-M.0.S.
vis-3-vis de celle du caiason n.

- la position de la jonction entre le caisson n et l'implantation de champ p

sous l'oxyde épais.

Le second type d'effets bidimensionnels se situe au niveau des
performances électriques des technologies C-M.0.S. En effet, le comportement
dynamique de ces structures est perturbé par des transistors parasites M.0.S.

ou bipolaires créés par la disposition des zones n et p, figure I.8.



Figure I.8. Composants parasites intervenant
dans une structure C-M.0.S.
(a) p-M.0.S. (b) transistor p.n.p. latéral
(c) transistor n.p.n. vertical
(d) structure SCR
Source : Réf. [9]

L'influence de ces &léments parasites doit &tre minimisée.

Pour ce faire, les choix technologiques doivent réduire a la fois la ten-

sion de seuil des transistors p-M.0.S. sur oxyde épais et le gain des

transistors bipolaires parasites, ces deux grandeurs dépendant 13 encore

des dimensions latérales des zones dopées.



III. - STRUCTURE D-M.O.S.

Le procé@dé D-M.0.S. est certainement la technologie qui présente
l'effet bidimensionnel le plus marqué. Dans une structure D-M.0.S., illus-
trée en figure I.9., la longueur du canal est donnée par la différence
entre les extensions latérales des diffusions de source et de drain. Des
transistors 3 canaux trés courts peuvent ainsi &tre réalisés avec des moyens
de lithographie usuels, Cette caractéristique majeure a motivé de nomhreuses
applications des structures D-M.0.S. [10] : amplification haute fréquence,
commutation forte tension, logique rapide et plus récemment les mémoires

dynamiques [11].

Le procé&dé de fabrication qui est présenté en figure I.10 indique
clairement que seul un calcul bidimensionnel peut prévoir la longueur effec-
tive du canal, tré@s sensible 3 1l'extension latérale de la diffusion de
drain, figure I.10.e. De méme, le profil superficiel de dopage, figure I1.9.b.
qui conditionne les performances &lectriques du transistor - D-M.0.S., ne
peut étre donné que par une simulation 2-D de 1'ensemble de la structure,
les moyens de mesure usuels &tant inefficaces pour une caractérisation lon-

gitudinale.

Source Grille Drain

n+ SOURCE'
canal

n+ DRAIN

Figure I.9. Structure D-M.0.S5. Vue en coupe
et profil longitudinal du dopage.

Source : Réf. [10]
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LLIJIII7I§1510112 7
n- EPI "'r’77
(a) L - SUBSTRAT 7

(b)

(c) t

(d) LL

(e)

(f)

Figure I.10. Etapes de fabrication d'un transistor D-M.0.S.
(a) Croissance d'oxyde épais

(b) Définition de la grille. Ouverture des
zones de source.

{c) Diffusion de source

(d) Ouverture des zones de drain
(e) Diffusion de drain

(f) Métallisation

Source : Réf. [10]
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- CHaPITRE II -

LES ETAPES TECHNOLOGIQUES ET LEURS MODELES

Afin d'établir les &quations qui sont 3 résoudre lors de la
simulation des &tapes technologiques, il importe de synthétiser les
différents mod&les qui ont &té développés dans le cadre d'études théo-
riques ou expérimentales. Ce chapitre qui se veut de revue se limitera
aux procédés technologiques ayant un mod@le &tudié et s'attachera 3 la
spécificité des dopants si nécessaire. Cette &tude bibliographique se

décompose en quatre parties :

. La diffusion des dopants dans le silicium
. L'implantation ionique
. L'oxydation du silicium

. Le flux d'impuretés aux interfaces

Les trois premiéres sont spécifiques aux procé&dés technologiques eux-

mémes, la quatriéme permettra l'approche des structures multi-couches.
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1 - LA DIFFUSION DES DOPANTS DANS LE SILICIUM

Le mécanisme de diffusion des impuretés dans le silicium

a conditionné, avec des critéres d'activation &lectrique, le choix des
dopants couramment utilisés en technologie silicium : Arsenic et Phos-
phore comme donneurs, Bore comme accepteur. Ces trois impuretés diffu-
sent essentiellement par un mécanisme substitutionnel, leurs migrations
s'effectuant par recombinaisons successives avec les lacunes du cristal
[1,2]. Vues les nombreuses 8tapes haute température intervenant dans les
filiéres technologiques, la ré@solution des &quations de diffusion s'avére
8tre d'un int&rét considérable tant pour l'estimation des profondeurs de
jonction et des concentrations en surface que pour le contrble des doses

de dopants.
1.1. Equation de diffusion a coefficient constant

Bien que valid@e uniquement lorsque les concentrations en présen-
ce sont inférieures 3 la concentration intrinsé&que du silicium & la tempé-
rature du process, l'&quation de diffusion & coefficient constant est 3 la
base des premi@res abaques utilisées par les technologues.De plus, par le
fait méme qu'elle accepte des solutions analytiques, son intégration nu-

mérique a permis les premid&res validations des algorithmes de calcul.

Soit un volume &volutif V(t) dé&fini par une surface S(t), figu-
re II.1.),le bilan de 1'évolution de la quantité d'impuretés qu'il contient

conduit 3 1'équation générale de continuité :

3 >

?E_f V(t)c dv = - S(t) F.n dS + f V(t)(g_l) dv (11.1.)

. L3 - -> -
ol C est la concentration en impuretés, F est le flux en surface compté
positif sortant, g et 1 &tant respectivement les taux internes de généra-

tion et de perte.
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S(h

Figure II-1. Définition du domaine pour
1'équation de continuité

Pour un domaine fixe et sous faibles concentrations pour
lesquelles les termes de génération-perte sont négligeables 1'équation

(I1.1) se résume 3 :

S fcdv==-/F.ndS . (11.2.)

TS s

L'application du théordme d'Ostrogradski & 1'équation (II.2.)

-

conduit 3 la seconde loi de Fick qui s'écrit

€ .. =
56 C " 4v B (II.3.)

Le flux des impureté@s est d'autre part relié au gradient de

leur concentration par la premiére loi de Fick :

(11.4.)

ol Dint est le coefficient de diffusion intrinséque.
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Dans l'hypothése ol le coefficient de diffusion est constant,

les équationsII.3 et II.4 conduisent 3 1l'équation de diffusion intrin-

séque :
aC 32C 32C azc
— = D, ( + + ) (I1.5.)
at int 8x2 8y2 Bzz

l.1.a) Coefficient de diffusion intrinséque

Lié 3 1l'énergie de formation des lacunes dans le silicium,
le coefficient de diffusion intrinsdque est régi par une loi d' Arrhénius

en température :

Em
D. = D, exp( -—-) (II.6.)
int io KT

< . A 2
D.10 est le terme préexponentiel exprimé en cm™ s , Em

d'activation liée 3 la formation des lacunes, exprimée

&tant 1'énergie

en eV.

Basées sur des &tudes’ expérimentales, les valeurs numériques
du coefficient de diffusion intrins&que ont été obtenues, aprés révéla-
tion des profils, par ajustement numérique ou par analvse de Boltzmann-
Matano. Le tableau II~l regroupe les valeurs nominales les plus couram-
ment utilisées, notamment par le programme SUPREM II [3], pour les dif-

férents types d'impuretés.

Impureté Bore Phosphore Arsenic
41 [51] [6]
2 -1
Dio (cm”™ s ) 0.5554 3.85 24,
Em (eV) 3.42565 3.66 4.08

Table II-1. Valeurs des coefficients de diffusion intrinséque dans le si-

licium orienté <111> et <100>.
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1.1.b) Expression réduite de 1'Equation de diffusion

L'équation de diffusion intrinséque (II.5.) peut s'exprimer,
comme suit, sous forme ré&duite. Vu le caract@re isotrope de sa for-

mulation, nous nous limiterons 3 1'équation unidimensionnelle :

int . (11.7.)

par changement de variable :

¢ (I1.8.)

ol T est la durée de diffusion, l'Equation (II.7.) se résume 3 :
\

aC 3 C

(11.9.)
3T 3X

Sous cette forme, il est clair que le coefficient de diffusion et le
temps de process ne sont que des facteurs d'échelle. C'est sous cette
expression réduite que les solutions analytiques ont &té développées.
Les abaques résultants font directement intervenir la longueur de diffu-

sion,LD, définie par :

LD = 2 / D, T . (I1.10.)
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1.1.¢) Diffusion & concentration superfiéielle constante

La premidre technique de dopage utilisée, notamment en techno-
logie bipolaire, fdt le prédé&pdt thermique. Cette méthode consiste &
placer la surface nue du silicium dans une enceinte contenant un gaz
riche en impuret&s, et ce, 3 haute température : 900° C - 1200° C.

Une migration naturelle des dopants s'effectue du gaz vers le silicium.
Les conditions expérimentales sont telles que la pression partielle de
dopants dans l'enceinte reste constante, imposant une concentration en
impureté&s constante, CS, d la surface du silicium. Considé&rant que le
probléme est unidimensionnel, le profil de concentration dans le silicium
est obtenu en résolvant 1'équation de diffusion intrins&que dans un

domaine semi-infini, comme précisé en figure II.2,

GAZ SILICIUM
aC 82C
— = D. S
int
ot ax2
o
0 X
\ c (X=O, t > 0) = Cs
C (X,t < O) =0

Figure II.2. Conditions aux limites de 1'éguation
de diffusion pour le prédépdt thermique.
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Sous cette forme, le probléme accepte une solution analytique :

C(x,t) = Cg erfc —_— (I1.11.)
2V D. .t

int

La fonction erreur complémentaire &tant normée :

erfc (a) = 1 - erf (o)
2 o 2
= | = — exp (-u") du (I1.12.)
an 0 '

La figure IL.3. présente en &échelle logarithmique, les profils de con-

centration pour différentes longueurs de diffusion.

1072

C/ GCs

1073

1074

1072

Figure I1.3. Fonction erreur complémentaire
source : réf. [7]
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La dose du dopage, définie comme la quantité d'impuretés introduite par

unité de surface, est obtenue par 1l'intégration spatiale du profil :

(I1.13.)

oii T est la durée du prédépdt. La dose Qg » paramétre technologique im-

portant, est généralement exprimée en cm 2,

1.1.d) Diffusion i partir d'une quantité finie

Une fois les impuret&s introduites dans le silicium, les tran-
ches subissent un recuit thermique servant soit 3 l'activation des impu-
retés aprés implantation ionique soit 3 1'augmentation des profondeurs de
jonction. Cette &tape est couramment précéd8e d'une oxydation afin de 1li-

miter 1l'exodiffusion des dopants.

Si l'on considére que la dose maintenue constante est initiale-
ment localisée prés de la surface, le profil 3 l'issue du recuit est régi

par une loi gaussienne :

C (x, t) exp ( - ——— ) (IT1.14.)

ol T est la durée du recuit.

La longueur de diffusion intervient 3 1la fois sur la valeur
de la concentration de surface et sur la forme du profil comme illustré

en figure II.4.
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Figure II, 4. Profils de concentration issus de diffusion
a dose constante.
Source : réf. [7]

Dans le cas d'un prédépdt suivi d'un recuit les équations II.13.et II.l4.

conduisent 3 l'expression du profil fimal

ZCS D1 Tl' x2
c ( x, Tl + TZ) = — —_— exp (= —m ) (11.15.)
I D2 T2 4 D2 TZ
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ol Tl et D, sont respectivement la.durée du prédépdt et la diffusivité
de 1'impureté 3 la température correspondante, T2 et D, les méme gran-

deurs pour le recuit.

L'équation II-15 est exacte si la longueur de diffusion du recuit
est grande devant celle du prédépdt :
DZ'TZ >> DI'TI (11.16.)

Si cette condition n'est pas satisfaite, des abaques plus complexes sous

forme de tables numériques sont utilisables[7].

l.1.e) Solutions analytiques bidimensionnelles [8]

Dés l'apparition des technologies PLANAR, des développements
mathématiques ont &t& &laborés afin de résoudre 1'équation de diffusion
3 2 dimensions et donc avoir accd8s 3 la pénétration latérale des dopants.
La figure II.5. schématise le domaine silicium et les conditions initiales

utilisées pour ces calculs.

Ay

masque
/ / / ,:,1 -
X
N
6.3 =0 aC 32c sl 4 C(x,y,£< 0) =
=] — i —
5t int ax2 ayz

Figure II.5. Domaine 2-D idéalisé
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Le masque de diffusion est pris totalement imperméable, et les effets

de 1'interface masque-silicium sont négligés.

. Prédép6t thermique

C(O<x_<+<=o,y=0,t:>0)=Cs
La solution est obtenue par transformée de Laplace en coordonnées
polaires. Le profil résultant est repré&senté& en figure II.6.(a) oli les iso-

valeurs sont normées 3 la concentration de surface.

. Diffusion 3 partir d'une source constante.

Les solutions sont obtenues par fonctions de Green. Les isova-
leurs présentées en figure II.6.(b) sont normées cette fois & la concentra-

tion maximale instantanée (&quation II.l4.)

Ces développements publiés d&s 1965 sont trés révélateurs de
1'intérét porté aux résultats bidimensionnels. Le domaine d'applicatiomn
des courbes II.6. est malheureusement limité aux conditions intrinséques
d'une part, et aux procédés en ambiance inerte d'autre part. La résolution
des modéles extrinséques, qui fait l'objet de la partie suivante, néces-
site des moyens informatiques, les non-linéarités introduites ne permettant

plus l'obtention de solutions analytiques.
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Figure II.6. Solutions analytigues bidimensionnelles
a) Prédépdt
b) Source constante.

Source : réf. [8]

1.2. La diffusion sous conditions extrinseques.

Des &vidences expérimentales [9]ont montr&, trés tdt, que le
modé&le de diffusion 3 coefficient constant est insuffisant dans les cas
de moyens et forts dopages. Pour expliquer 1l'accélération de la diffusion
dans les cas de fortes concentrations deux facteurs sont 3 prendre en
compte. Le premier est 1'autoaccélération de la diffusion par action
du champ &lectrique induit par les dopants ionisés, le second est 1l'ef-
fet de la variation des concentrations en lacunes chargées dans le sili-
cium extrins@que, variations perturbant fortement la cinétique du méca-
nisme de diffusion substitutionnelle. Ces effets doivent &tre intégrés
dans les simulations d&s que les concentrations en présence sont supérieures

d la concentration intrinséque du silicium i la temp&rature du procédé

thermique. Cette concentration intrins&que, nj, est donnée par la formule

de Morin et Maita [10] :
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0.561839
exp ( =~ —————— ). T 3/2 . (11.17.)
kT

n (em™3) = 2,09717. 10'°

dont la dépendance en tempé@rature egt représentée en figure II.7.

TEMPERATURE °C

20 1200 1100 1000 900
10 = T v 1 T T
C
m P
1
£ =
Q
e E
10]8 1 i
0.6 0.7 0.8 0.9

1000/ T K =1

Figure II.7. : Variation de la concentration intrinseque
du silicium avec la température.

Source : Réf. [3]
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1.2.a) Effet du champ &€lectrique

Le terme de conduction dans 1'équation de diffusion des dopants
I1I - V a initialement &t& pris en compte par Hu et Schmidt [11]., Le déve-
loppement propos& [12] est une généralisation de ce modé&le dans le cas

d'ionisation compléte.

Soit un type d'impuret& (j) présente dans un milieu contenant
plusieurs types d'impuretés. Son flux unidimensionnel Jj qui dépend du gra-

dient du potentiel chimique et du champ &lectrique interne s'exprime par :

aC.
J. = -D. -2, u. C. E (I1.18.)
j 2% i B
ot Jj : est le flux de laj *°%¢ 1'.m1:.1_1ret<73'(cm_2 s7h
Dj : coefficient de diffusion effectif (cm2 s_l)
W, : mobilits (® s”' vh
Zj : &tat de charge (+] accepteur ; -l donneur)
E : champ &lectrique local
La deuxidme loi de Fick (II.3.) nous donne :
aC. aJ.
-4 - 3 | (I1.19.)
at 93X

Combinant (II.18.) et (II.19.) l'équation de diffusion avec le terme de

conduction s'écrit :

BCj ) acj
_— = — (D, — +Z,u. C. E) . (I1.20.)
ot 3x 1 5x 3133
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Le champ électrique local est donné pour la distribution de potentiel

U par :

_ du
E = = . B (I1.21.)
En négligeant la génération locale d'électron-trou, le potentiel est re-

"1i&€ aux charges en présence par l'équation de Poisson :

————— = — ( n—p-—M) (II.ZZ.)

. 2
dx €

ol n et p sont respectivement les concentrations d'&quilibre en &lectrons
et en trous et M représente la concentration de tous les donneurs moins

celle de tous les accepteurs :

M = CD - CA . (I1.23.)

Les températures auquelles les &tapes de diffusion ou de recuit s'effec-
tuent sont telles que la concentration intrins&que est importante, ce qui

implique de faibles variations du potentiel avec la distance. Le terme

%y
—— dans 1l'Equation de Poisson pourra donc &tre négligé.
dx2
Dans ces conditions 1'équation (II.22.) s'écrit :
qu qu
n, exp (— ) -n, exp (=-—)-M=0, (II.24.)
. KT t kT
d'oll
kT M
U= Argsh (11.25.)



En reprenant l'équation (IL.21.), le champ &lectrique s'exprime alors di-

rectement en fonction des concentrations en présence :

kT I dM
E = — — . (II.26.)
MZ
q 2n.1 + 1 dx
4n.2
i

En substituant (II.26.) dans (II1.20.) et en utilisant la relation d'Einstein :

D.= — U (I1.27.)

L'équation de diffusion géné&rale tenant compte du couplage &lectrique est

obtenue :
acj ) acj cJ. / 2 n, M
— = — D, (— -2, > )y ]
at 9x ax + 1 9%
) 4“12 (11.28.)

1.2.b) Effet des lacunes chargées

De par sa nature substitutionnelle, le mécanisme de diffusion est
trés sensible 3 la concentration de défauts dans le silicium. Les concentra-
tions en lacunes chargées, dont les différents &tats de charge ont &té repor-
tés en figure I1I.8.,dépendent &e la position du niveau de Fermi, qui est

lui-méme fonction de la concentration en impuretés.

1.2~ & St

1 §
0.1lev = fﬁ
1.0 v
0 44eV

(8

s 08 J_ )
= v
2 el
[s)]
EoN
O 04—
c
i
v 1 = ="
VS T <05 evORy Tt _1006-016e
0 ve

1

Figure II.8. Estimation des niveaux d'énergie des
lacunes chargées dans le Gap du cilicium
a 0°x

Source : Réf. [1]
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La prise en compte de ce modé&le comsiste & identifier le coeffi-
cient de diffusion effectif Z la somme des contributions des divers types
de lacunes [13]. Sous ces hypothéses, le coefficient de diffusion effectif
s'exprime par :-

X - +

D. = D + D tv'j + D V1 +0t v

I, (11.29.)
]

. 1 . - . s S -
oi D (1= x, -, =, + ) représente la diffusivité due 3 chaque &tat de
charge, respectivement : neutre, négatif, doublement négatif et positif,

[V1] représentant la concentration de lacunes de charge (i) normée 3 sa

valeur en condition intrinséque.

En se reférant 2 1l'approximation de Boltzmann ces concentrations

normées sont données par :

n n n:
-4 - . = - _ 2 . + - _1;
[v1]s= o s V] =( o YT s [Vl - (11.30.)

ol n est la concentration en &lectrons libres.

Sous condition intrinsdque ( n = nj ) , 1'équation II.29. devient

ol Din est la diffusivitZ intrinsdque phénoménologiquement définie en II.6.

Exceptd pour le phosphore, seules les lacunes neutres ou une fois

chargées interviennent effectivement dans le mécanisme de diffusion, ainsi

-

x - . . »
les sites V , V contribuent & la migration des donneurs,

X + . . . s .
V , V & la migration des accepteurs. Le coefficient de diffu-

sion effectif s'exprime donc par :

1 + Bf
° (1I1.31.)

1+ B
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n
ol f = — pour les donneurs
n.
t (I1.32.)
f=—= pour les accepteurs
n
Le coefficient B , algébriquement d&fini par :
.
B = — pour des donneurs
¥
ot (II.33.)
B = — pour les accepteurs ,
¥

est un index quantifiant la contribution des lacunes chargées dans le
mécanisme de diffusion. La variation du coefficient de diffusion effectif
avec la concentration en &lectrons libres est représentée en figure II.9.,
pour diverses valeurs de 8. Sous cette représentation, le mod&le conduit
soit & une accélération de la diffusion, donneur dans le silicium de type
n, accepteur dans le silicium de type p, soit & un ralentissement dans les

cas contraires.

Les valeurs les plus couramment observées sont :

w
]

100 pour l'arsenic

3 pour le bore

De plus,par manque d'évidences expérimentales, ce paramétre est pris indé-

pendant de la température.
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Figure II.9. Influence de la concentration en électrons
libres sur le coefficient de diffusion
effectif.

Source : réf. [3]

La neutralité électrique locale, équation II.24. , &tant vérifiée,
les concentrations en &lectrons et en trous s'expriment directement en fonc-

tion des concentrations en dopant

_— = — 4+ + 1
2
nl Zni /+ni
(IT.34.)

n. M M2

i
——— A —— + + 1

n 2n 4n 2
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Dans ces conditions, les &quatioms II.23. , II.28. , II.3l.
et II.34., permettent, sous leur forme générale,l'@criture du systéme
différentiel couplé pour le calcul de l'&volution d'un processus multi-
dopant. Pour ce faire, il suffit d'identifier 1'index j aux différents

types d'impuretés en présence.
1.2.¢c) Effet du modéle extrinséque, couplage entre impuretés

La résolution du modéle extrins@que nécessite des moyens de
calcul numérique. Cependant il importe de définir quantitativement les

-

effets introduits et ce, comparativement 3 l'é&quation intrinséque.

. Systéme 3 un seul type d'impureté.

Avant de considérer le cas de diffusion séquentielle, il est

intéressant de volr comment le champ électrique et la variation de la

concentration en lacunes chargées affecte la diffusion d'un seul type d'im-

pureté. Dans ce cas, les équations II.23. et II.31 permettent d'écrire
[14]

3¢ 3 aC |
— [ T ——— [DT —-] 5 (II.35.)
at 39X 3%
C/2n. 1+ 8 (C/ 2n, +/1+ C%in. %)
i i i
avec Dj =D, . [ 1+ 1.0

/rl+ c? / 4 ni2 1 +8

effet électrique effet lacunaire

1
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Quel que soit le type d'impureté, sous réserve qu'elle soit la
seule présente dans le systéme, le champ électrique et l'effet di aux
lacunes chargées conduisent individuellement vers une diffusion . accelérée,

leurs influences conjuguées &tant contenues dans l'expression du coefficient

de diffusion total D .
T

La figure II.10. illustre 1l'influence du champ &lectrique seul
sur le coefficient de diffusion total. L'effet est relativement peu im-

portant, la valeur maximale &tant bornée 3 2 pour les fortes concentrations.

10

-
-~  « Phosphore
- (T=875.900C)
o F
” Calcul
@ . .
o e
- /
=
~ I
- [
Q -
~ L
i i i L] I l[llllll

0.1 1.0

C/n;

Figure II.10. Effet du champ électrigue seul sur le coef-
ficient de diffusion total. Variation du
facteur d'accélération.

T .
( ) avec la concentration
int B =0

Source : réf. [1]
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En figure II.1l. ont &t& tracds des profils de dopage théoriques
par prédépdt. Ces courbes ont &té obtenues en résolvant 1'équation II.35,
avec 8 = 0. Les concentrations y sont normalisées & la concentration de

surface, maintenue constante. Le paramétre &, concentration superficielle
réduite, est déterminé par :
Cs
a B e——
2n;
Ces différents profils confirment le fait que le champ &lectri-
que n'introduit qu'une accélération limitée dans le processus de diffusionm,

la condition intrinséque &tant donnée pour & = 0.

1.0
10k
as0 a=50
a=0.5
2 1 8
" -
U 10 }_ N 10
035
~ i 2
9 4
-3
107 8:0
[{-}]
104 I 1 | I i
0O 05 110 15 20 25 30 35

X/ Llp

Figure II.1l. Influence du champ électrigue (B = 0) sur des
profils issus de simulations de prédépdts.

Source : réf, [11]
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La rérnercussion du modéle extrinséque complet sur le coefficient

de diffusion total, illustré par la figure IL.12., démontre que l'effet

des lacunes chargées est dominant lorsque le systéme contient un seul type

d'impureté. Ce tracé, addition des effets contenus dans les figures II.9.

et II.10.,montre la variation de DT en fonction de la concentration réduite

CR définie par :

C = .i.

R 2n,
i

Pour B8 = 100. La figure II.12, présente une forte dépendance du coefficient

de diffusion total avec les fortes concentrations et permet de fixer de

degré de non-linéarité

inh&rent au modéle.

200

150 F

100

D]' / Din

Figure II.!12.

10 1
CR

Variation du coefficient de diffusion total
avec la concentration pour B = 100

(modéle extrinseque complet)
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L'intégration numérique de 1'Equation II.35. compléte dans
le cas de prédépdt, figure II.13. , montre une nette avancée des fronts
de jonction comparativement 3 la fonction erreur complémentaire ( o = 0),
cette accélération est d'autant plus marquée que la concentration superfi-
cielle réduite, o, prend des valeur importantes. Il est intéressant de
noter que les profils extrins&ques présentent des fronts de jonctions
abrupts oli le gradient de concentration est toujours supérieur au gra-
dient issu du cas intrinsé&que. Cette remarque est appuyée par analyse

de Boltzmann - Matano (11].

1.0
10=1
w0
U 10-2
~
(9
103
10™4

Figure II.13. Influence du modéle extrinséque ( B = 100)
sur des profils issus de simulation de pré-
dépdts.

Source : Réf. [11]
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. Diffusion séquentielle

Dans sa formulation générale, le mod&le extrinsé&que permet la
compréhension du couplage entre impureté&s dans un systéme multi-dopants.
Cette situation est expressement présente dans le cas de technologieg NPN
oli la diffusion de 1l'&metteur, fortement dop&, perturbe la diffusion de
base et donc la longueur de base en fin de procé&dé&. Dans ce cas, le modé-

le extrins&que permet d'écrire le systéme différentiel sous forme matri-

cielle :
3Cy s 1 TEE 3Cy 3C,
s — = _ i — — - (h, = 1) —
bore : Dintl [( ) ( h, ( 1 ) )]
ot 3X 1+ 8, X 3%
(11.36.)
BCZ 9 1+82f2 BCZ BCI
ic: — = — [(————— ) (h, —=(h, - 1) —)]
arsenic : Dintz [( ) (h, k ( 2 ) — )
at 3X 1 +8 3x 9x
2
C /Zni . (CI-CZ) (CI-CZ)
avec hi =1 + > o f1 = = + + 1
// (CI - C2) 2 2 n., 4 n.2
—_— 1 1 1
4 n. <
i

. Dans la zone de 1'émetteur ( C2 > C1 ) la diffusion de bore est

le résultat de deux contributions opposées :

. Une diffusion positive due 3 son propre gradient

. Une diffusion négative due au champ &lectrique cré&é par l'arsenic

Ces différents effets sont illustrés en figure II.l4. Partant
d'un profil de base initial C1 (x,0) , un émetteur est formé par prédé&pdt
C2 (x,t). La figure II.14,(a) compare, en tenant compte du champ &lectrique
seul ( BI = 62 = 0 ) , le profil de base avec interaction C1 (x,t) au pro-

fil intrins&que Cint (x,t). Une accumulation de bore s'opdre en surface du

au fort champ &lectrique au début du procédé ( t << ) crée par le fort gra-
dient d'arsenic. A 1l'issue du prédépdt, le profil de base, globalement re-

tardé, présente un appauvrissement au niveau de la jonction émetteur - base,
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et peut méme, suivant les conditions expérimentales,occasionner un recul
de la jonction base collecteur. La figure II.14.(b) présente la méme si-
mulation en tenant compte de l'effet des lacunes chargées oli deux appro-

ximations ont été faites ;

Bl =0
(I1.37.)
1 + 82 f2

1 + 32

Outre l'accé&lération de la diffusion de 1l'8metteur, les effets
du couplage sont accentués par le fait que le profil d'Arsenic orésentant
un front abrupt induit un champ &lectrique plus important qu'en figure
II.14.(a).

I C

N 2

- \

£ \

F \

r \
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F Cinﬂ C]
i \

E

I N L ]

0 020406 08 10 12 140 0204 0608 10 12 14
X,10"%m

Figure II.14. Influence du modéle extrinséque sur des
diffusions séquentielles.

(a) champ électrique seul.
(b) champ électrique + lacunes chargées
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Le modéle extrinséque, tel qu'il a &té présenté, permet de rendre
compte du retard de la jonction base-collecteur dans le cas de base &troite,
le couplage électrique agissant 3 courte distance. Cet effet a &té& &galement
remarqué dans le cas de base plus large [9], l'interaction s'effectuant sur
une gamme de [-2 um. Pour retrouver numériquement ce phénoméne, il importe-
rait de calculer,outre les concentrations en dopants, les variations de con-

centrations en lacunes dues 3 la formation d'agglomérats non diffusants [15].

Hors, comme le micro-dimensionnement des structures impose des
jonctions trés fines, le mod&le extrins&que, icl exposé, semble suffisant
pour les applications technologiques modernes. Cependant un intéret parti-
culier doit &tre porté & la diffusion de l'arsenic sous tré@s forte concen-

tration et 8 la diffusion du phosphore pour lesquelles le modéle doit Etre

affiner.

1.3. Modele de diffusion de 1'arsenic sous forte concentration

Les performances électriques des microstructures nécessitent la
réalisation de jonctions fines n+p fortement dopées. Vu sa faible diffusion
(tableau II.l.), l'arsenic est couramment utilisé pour la formation des zo-
nes de source et drain en technologie MOS et des &metteurs des transistors

bipolaires.
1.3.a) Le modéle de clustering

Sous fortes concentrations, des agglomérats d'arsenic se forment
[16] et perturbent le mécanisme de diffusion oli seul les atomes en site
substitutionnel sont mobiles. Afin d'affiner le mod&le extrinsé&que, il im-
porte d'y inclure le clustering et notamment de définir une relation entre
la concentration totale d'arsenic C est sa concentration active N. Des
convergences expérimentales [17, 18] tendent & prouver que le mécanisme

declustering peut se résumer 3 1'8quation de r&action suivante :
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m " oveT oz oas (1I.38.)

avec m = 3, nombre d'atomes par cluster.

. La concentration en cluster,CCl , est déduite de la loi d'ac-

tion de masse :

C = k N n (II.39.)

olt k, constante d'équilibre,dépend uniquement de la température. La con-
q P q P

centration totale en arsenic peut alors s'écrire

C = N + mC = N+mkN" n (I1.40.)
cl

La neutralité électrique restant vraie, la concentration en por-

teurs est donnée successivement par

n = N + ( m -~ 1 ) CCl (a)
n = N + = ; L (c-n) (b) (II.41.)
n = N + (m-1)%k N n (c)

Cette derniére relation permet d'exprimer la concentration é&lec-

trons libres directement en fonction de la concentration active

N
n = (I1.42.)

1 - (m-1) k N©

I1 est apparent que l'équation (I.42.) impose une limite de so-
lubilité & 1l'arsenic substitutionnel pour préserver une valeur finie 3 la con-
centration en &lectrons libres. Cette limite de solubilité, N max °St don-

née par :

N = (1I1.43.)
max
((m=-1) k]I/m




sa variation en fonction de la température, représentée en figure (II.15.)

pouvant &tre approximé par [18] :

- 0.453 eV .
Nmax = 1.89637 . 10 exp ( = —————— ) cm (I1.44.)
kT
@
£
v 10m.
° 4
: -
g
g -
R
\2 1
:§ i
3 ]
1019 : 4 $ B B —t
500 700 300 1000 1300

TEMPERATURE (C)

Figure II.15. : Limite de solubilité électrigue de
l'arsenic en fonction de la température

Source : Réf. [18]

En introduisant (II.43.) dans 1'équation (II.40.), la relation

d'équilibre entre concentration totale et active s'écrit

m N m
m=1 ( /Nmax)

C = N[ 1+ ] (I1.45.)

N m
1 /Nmax)
La figure 1I.16. présente la relation entre concentration acti-
ve et concentration totale de l'arsenmic (II.45.) a 1000° C,  montrant

le degré de validité du mod&le présenté.
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Figure II.16. Variation de la concentration totale d'ar-
senic en fonction de la concentration active
!l : m = 4 cluster neutre
2 : (I.45.) m = 3

Scurce : Réf [18]

1.3.b) Modélisation

Pour des raisons technologiques &évidentes, il s'avére inté&ressant
de formuler les &quations de diffusion d'un syst@me bore-arsenic en tenant
compte de l'effet du clustering. Les équations de base du systéme s'&cri-

vent [19]

BCAS 3 aNAS 3 n
_ = — DAS —_— DAS NAS — log — 1] (II.46.a)
at 9X axX 9x n.
1
BCB 3 BCB 5 n
—_ = — = [ D, — =Dy Cp — log — ] {II.46.b)
3t X% x X n. )

1
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CAS’ NAS’ CB désignent successivement la concentration totale d'arsenic,
sa concentration active et la concentration de bore. Le flux, dans 1'é-~
quation (II.46.a), ne dépend que de la concentration active, les atomes

en agglomérat &tant immobiles.

La condition de neutralité &lectrique donnée par 1'équation
(I1.41.b) dans le cas d'un silicium de type n, peut &tre é&tendue au
cas intrinséque, en exprimant la concentration en é&lectrons libres

comme suit :

U+ U2 + 4 ni2
n = (I1.47.a)
2
m~ 1
avec U= NAS + — CAS - NAS ) - CB (I1.47.b)
ul

Le champ &lectrique ré&duit s'éerit alors :

] n t 3n 1 1 BNAS m=-1 aCAS BCB
— log —= — — = ( - + - ) , (II.48.)
X n1 n 93X v U2 + 4 n,l2 m ax m ax 9x

et nécessite donc la détermination simultanée des deux &tats de 1'arsenic.
La relation d'équilibre (IL45.) étant établie, le probl&me peut se sim-

plifier en ne résolvant que la concentration total, C , et en remar-

AS
quant que pour une température donnée

Mas Mys  Cys

= (I1.49.)

X BCAS 9xX
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En substituant l'expression du champ &lectrique ré&duit (II.48.)
dans le syst@me initial (II.46.) et en utilisant la relation de diffé-

rentiation (II.49.) le systéme d'Bquations couplées ge résume 3 :

aC ) aN aC N

AS AS AS AS
ot X aCAS 3x Y U4 + 4 n;
m~ 1 1 BNAS BCAS BCB
[ ( + - — ), - — 111 (11.50.a)
m m BCAS 9X X
acB 3 BCB CB
——— = — [DB{ R P

m - 1 1 BNAS BCAS BCB
[ ( + - — ) - — 11} 1 (1I1.50.b)
m m aCAS X -p:4

dans lequel l'effet des lacunes chargées intervient dans les coefficients
de diffusion effectifs 4
n
1 + BAS H;
DAS = — . avec BAS = 100 (I1.50.c)
1 + BAS
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D. = ————— > avec By = 3. (11.50.4d)

Si l'arsenic est la seule impureté présente, 1'équation (II.50.a)

permet d'écrire :

aCAS 3 aCAS
— = — (Dpgy —) (II.51.)
ot 90X X
ol D , tient compte du clustering, du champ &lectrique et de 1l'effet

ASca
des lacunes chargées :

oN N

AS AS
Dys = Dyl * =
c1 / m-1 ) 5
3Cys (Nyg * m (Cpg ~ Npg?1 *+ 4 m
m -1 1 BNAS
( T ) ] ' (II.52.)
m m acAS

L'équation (II.5!.) permet sous cette forme la simulation pré-
. + . .
cise de la formation des zones n en application VLSI ofi les dopages

sont trés importants.

L'effet de ce mod&le est illustré en figure (II.17.), la me-
sure de résistivité différentielle reproduit la concentration active

d'arsenic, les clusters perdant leur charge i température ambiante [17]
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Figure II.17. Profil de concentration d'arsenic, total
et actif, dans un cas de fort dopage.

Source : Réf. [17]

1.4. Modele de diffusion du phosphore

Les profils de dopage obtenus avec le phosphore présentent des
Ecarts importants comparativement 3 ceux prédits par le modéle extrinsé-
que [9]. En effet, contrairement au bore et & l'arsenic oll seuls deux types
de lacunes (Vx > al ou V) interviennent de fagon notoire, la diffusion du
phosphore s'avére étre fortement influencée par les lacunes (V=). Un tout
autre modéle & &té& développé [5] pour rendre compte des trois contributioms
(v, v, v,
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La figure II.18. présente un profil de phosphore obtenu par
prédépdt sur lequel les espices diffusantes ont &t& précisées. Prés
de la surface se situe une zone ot la concentration reste quasiment
constante, Le phosphore y diffuse par complexe ( Pty ). Cette zone
se termine d&s que le niveau de Fermi attend le seuil de dissociatiom,
de ( P+ v ). Une sursaturation en lacunes (V') issue de cette dissocia-
tion se crée alors dans le substrat,y accélérant la diffusion du phos=~
phore. Cette sursaturation affecte‘également les autres impuretés pré-
sentes et serait responsable de l'accélération de la diffusion de base

lors de la formation d'émetteurs en phosphore [5].

Concentration totale Phosphore
(PV) "3
=n? . .
o}--277.._— Concentration electronique n
‘\
\
| PH¥ZT  DISSOCIATION

- M (PV) ™ —m= (PV) — o~
3 TRt A
Z
o=
=
S
3
= - Lacunes en
g AT ___exces

//

// D =CONST. 1 o3
4 .
7 Region
/ profonde
L —— (vl)' ————
0 p—

Figure II1.18. Mécanisme de base de la
diffusion du phosphore

Source : Réf., [1]

Des analyses de Boltzmann-Matano ont en fait permis de définir
trois zones distinctes dans les profils de dopage. Sur la figure II.19.
a &té reproduite lavariation du coefficient de diffusion du phosphore
en fonction de la concentration en &lectrons 1ibrés, les différentes

zones se définissant comme suit :
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. Région I : =zone de surface

R . R . + =
n > n, seuil de dissociation (P V )

. Région II : zone de transition

n >n>n,.,
e kink

-2
DII %2 n

. Région III : zone profonde

n<n,.
kink
st -
D =
III ¢
n,. étant défini par :
kink P
wille 5 ) D ( ) (I1.53.)
E n .. = n,. .53.
- II kink III kink
[~ CALCUL
10-12
F KINK
C (D CONST) = //-
od it aintde adeldabe o
L \ .
3
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Figure II.19. Variation du coefficient de diffusion
en fonction de la concentration en
électrons libres & 1000° C.

Souce : RéEf. [5]
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-

Ces différentes zones, ainsi que la variation de la diffusivi-
té correspondante sont illustrées sur un profil caractéristique en
figure II.20.

] Surface
2 Zone § Intermédiaire
3 Profonde

C

D/D.

int

— s Gen W G S — —

| s ey e

Figure II.20. Schématisation de la variation du coeffi-
cient de diffusion du phosphore le long
d'un profil de prédéendt.

Source : Réf. [3]

Afin de compléter le modéle une relation empirique entre la
concentration totale de phosphore C et la concentration en &lectrons
libres a &t& proposée [5]

C=n+2.06 10047 53 (I1.54.)

qui rend compte d'un effet de saturation de phosphore substitutionnel.
L'équation (II.54.), déduite de caractérisations SIMS et de mesures

électriques est précisée en figure II1.21,
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Figure II.21. Variation de la concentration totale de
phosphore en fonction de la concentration
en électrons libres.

l1.4.a) Mod&le quantitatif

L'évolution de la concentration totale de phosphore, C, peut &tre

calculée par une équation de diffusion unique :
\

3C 3 3C
—_= — [ D — ] (I1.55.)
3t 93X 3x

dans laquelle le coefficient de diffusion total D sera spécifique aux diffé-

-

rentes zones. Les diffusivités intrinsé&ques correspondant 3 la contribution

des divers types de lacunes sont données par :

3.66 eV
D* = 3.85 exp ( ~ —— ) cm2 s—1
kT
- 4, eV
- 2 -1
D = 4,44 exp ( ~ ———— ) cm” s

kT



- 57 -

- 4,37 eV
D° = 44.2 exp (————— ) cm® s |
KT

. Région de surface

Région pour laquelle n > n, avec

0.39 eV

n, = 4,61 102l exp (- ———) cm_3 (1I1.56.)
' KT
X = n 2
D; = F, {p® + D (— )"} (11.57.)
n.
1

oll Fe, terme multiplicatif d@ au champ Electrique peut &tre approximé par :

cC/ 2n, : i
(1 )
F = +
e
C2
+ 1
4 n.2
i

. Région intermédiaire

n sn>n,.
e kink

% - o 2 n, 2
DII=Fe{D +D (—) } (—)
. n. n

1

(I1.58.)

Cette région se termine lorsque pII = DIII

. Région profonde

n < e ink
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ns3 0.3 eV
DIII =Fo { pX-p - (1 +exp ——— )} (11.59.)
2
ng 0 kT

-

ol n_ est la concentration en &lectron libre 3 la surface. Cette zone

peut &tre &tendue 3 1'infini, la sursaturation en lacunes s'effectuant
sur une profondeur supérieure dcelle des motifs technologiques. Il est
d noter que le coefficient de diffusion Drrr présente une accélération

importante comparativement au cas intrinsdque, le facteur multiplicatif :

DIII

fenh = , 3 - ‘ (11.60.)
Fe (D" +D +D )

dépend du degré d'injection de lacunes par le biais de n_. Le terme

fenh multiplie également la diffusivité intrinséque D: ¢ de toutes les
impuretés, enprésence de phosphore. Ce dernier point permet de modéliser
empiriquement les diffusions accélér@es de base lors de la formation

d'émétteur.

1.4.b) Influence des forts dopages de phosphore sur la

concentration intrinséque

Le modéle précedemment développé prédit une accélération de la
diffusion du phosphore dans la zone profonde avec la concentration super-
ficielle. (II.59.). Hors il s'avére que pour des concentrations totales
de surface CS supérieures 3 3.1020, les profils obtenus présentent un
ralentissement comparativement aux résultats escomptds. Ces observations
qui se traduisent par une diminution de la diffusivité totale, sont illus-
trées en figure II.22., sur laquelle a &té reportée la variation du
coefficient de diffusion avec la concentration en porteurs pour diverses

concentrations de surface.
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Théorie intrinseque

10—13 -

=1.5:1021

cs=}7ﬂ0mcm‘3

=5.2x1020
//{:. 21011021
,;;;: =310
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-14
7 =

02! a2 diffusivité du phosphore en
1020 concentration en électrons

raleurs de concentration de
surface a 1000° C

n(cm‘s)

Source : R8f. [20]

Cet effet peut &tre attribué [20] 3 une réduction de la largeur
de la bande interdite du silicium due aux contraintes créées dans le réseau
cristallin par les fortes concentrations de phosphore. Cette variation AE
induit une augmentation de la concentration intrins@que qui justifie une

diminution du coefficient de diffusion (&quatioms II.57. , II.58. , II.59.).

La réduction de la largeur de bande interdite est fonction de la

concentration totale superficielle de phosphore comme suit [20].
_ 22 ) -3 ev. (I1.61.)
AEg = 1.3 10 (CS Cz) cm

Elle ne prend effet que lorsque CS est supérieur 3 une coacen-

tration de seuil c, qui peut étre approximée par :

2.43 10%° -3 .
Cz =2 —cm (I1.62.)
T 2 “

c

TC 8tant la température en degrés centigrades du procé&dé thermique.

La réduction de la diffusivitéd dans les différentes zones est

reliée 3 la variation de la largeur de bande AEg par les trois relations
suivantes [20] :
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x - n 2 AEg
Dy = F [D"+D. (—) .exp (+—) ] (I1.63.a)
e n, kT
1
- Te AEg De
Dy = F, [D°+D% (—)% . exp (+—2) 1 (—)2 (11.63.b)
n. kT n
1
ns3 0.3 eV 3AE
Dirp = Fe [ D +D. —— (1+exp——). exp (+ ) 1
ne2 nj kT kT
(I1.63.c)

La simulation de la diffusion de phosphore sous haute concentra-
tration s'effectue en substituant les équatioms (II.57. , II.58. et II.59.)

au systéme II.63,

La figure II.23. quantifie 1l'effet du mod&le corrigé, pour un
dopage phosphore oli le role des contraintes est prédominant, Les diffé-

rentes courbes présentées ont &té calculées avec diverses valeurs de AEg.

1022 —

muj,?, CALCUL  abg=-0052ev
5 (RS=25.12/0) Figure II.23. Influence de la
o ‘ 8 Eg=-0.026ev (RS=19.22°0) variation de la largeur de ban-
R 0 o Eg=0eV (RS=1525/0) de interdite sur dgs profils
L \3////— de phosphore simulés.

1020~ \ Source : Réf. [20]
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l.4.c) Diffusion du phosphore 3 partir d'un profil .initial

Les &quations qui ont &té avancées jusqu'ici ont &té développées
dans le cas de prédé&pdt ol la concentration superficielle était maintenue
constante. Lors de diffusion & partir d'un profil initial, les trois zones
de variation du coefficient de diffusion subsistent [5] , mais le degré d'in-
jection de lacunes ne fait plus directement appel & la concentration de sur-
face mais dépend de la concentration maximale que présente le profil. Ce ma-
ximum de distribution &voluant durant le procé&dé, 1l'argument pré&cédemment

avancé nécessite un traitement itératif du coefficient de diffusion.

‘De plus lorsque le profil initial a &té produit par implantation
ionique, des dislocations ont &té crées dans le cristal qui ont pour effet
une réduction compl@mentaire de la largeur de bande [20]. Cette réduction

AE est fonction de la dose implantée Qg par la relation empirique

g 1i.o.
[3] :

- - 1/4
AE =-2,310 6 [ Qg( cm 2)} /4 eV

g i.0. (II.64.)

et n'intervient que lors du premier recuit.

Les deux remarques précédentes permettent alors d'écrire 1l'expression
du coefficient de diffusion dans les différentes zones pour une &tape haute-

température 3 partir d'un orofil initial dans lequel les effets des contraintes

et des dislocations sont cumulés [21]

. Zone I
n>n
e
n AEg + AEg
= c i.0.
D.=F [D°+D". ( — )2, exp ( -9 Y] (II.65.)
I e
n. kT
i
~22 -3
= - 1. - .66.)
ou AE . 1.3 10 (Cpeak Cz) cm eV (II.66.)
C 8tant la concentration atomique maximale instantanée du profil.

‘peak
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. Zone II

ng AE + AE Ne
X = 2 e & i.0. 2
DII =F, ID+D (— ) exp ( Yy 1. (—) (11.67.)
nj kT n
+ Zone III
DS Dink
3
N heak 0.3 ev 6AEg + 3AE ]
_F X - c i.o.
DIII e [ D7+ D ———;————— (1 + exp ——— ). exp ( )
n_ n, kT 2 kT
e i
npeak est la concentration maximale en électrons libres le long du pro-
fil, 0k étant défini en (II.53.)

l.4.e) Validité du modéle

Le modé&le global, tel qu'il a &té& présenté, est issu de nom-
breuses &tudes expérimentales. Il semble &prouvé pour les simulations de
prédépdt dans la mesure ou lés concentrations superficielles sont carac-
térisées mais reste trés empirique au niveau du couplage du phosphore
avec les autres impuretés. Puisque le modéle est sensible au phénoméne
complexe de la relaxation des défauts introduits par 1l'implantation ioni-
que, la définition de son champ d'application nécessite des caractéri-
sations nouvelles [21]. Enfin les &quations avancées laissent quelques
ambiguités quant aux exigences physiques fondamentales. [22]. De récents
travaux [22, 23] ont permis la formulation thé&orique du mécanisme de dif-
fusion du phosphore en tenant compte des &quations de continuité des la-
cunes. Un modéle simplifiéd en a été déduit [24] qui est actuellement opé-

rationnel dans le programme de simulation TITAN [25] .
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2 - MODELES D'IMPLANTATION IONIQUE

Introduite depuis une décade environ dans les fili&res de fabri-
cation de circuits intégrés, l'implantation ionique est aujourd'hui la
technique de dopage la plus utilisée. L'impact qu'elle a crée dans la mi-
niaturisation des motifs é&lémentaires est &troitement 1ié aux divers avan-

tages qu'elle présente vis 3 vis du prédépdt thermique [26] :

- L'implantation ionique produit des couches dopes extrémement
homogénes et reproductibles, le contrdle des doses s'effectuant en ligne
par intégration du courant d'ions. Par ce fait elle permet 1l'ajustement

des tensions de seuil des structures M.0.S.

- Pouvant s'effectuer sélectivement selon la topologie de masqua-
ge, elle est entiérement compatible avec les procédés PLANAR et permet une
réduction du nombre d'opérations technologiques, le masquage pouvant étre

réalisé directement par la résine photosensible.

- C'est un procédé 3 température ambiante, bien qu'une &tape
p P ’ P

thermique de guérison soit souvent nécessaire 3 l'activation des dopants.

Le principe de base acquis dé&s le développement des transistors
bipolaires - 1957 - consiste 2 introduire les dopants dans le silicium
par énergie cinétique. Les ions initialement acc&lérés vont perdre leur
vitesse par interactions coulombiennes et nucléaires avec les atomes du
cristal [27]. Les profils de dopage implant&s, solutions de lois probabilis-
tes d’'interaction, sont régis par des fonctions de distribution dont le
nombre de momentsinfluents est spécifique de 1'ion et de la cible. D'un
point de vue numérique, la simulation de 1l'implantation ionique se résume
a4 l'établissement, dans le domaine silicium, de profils analytiques. Ces
profils seront pris comme conditions initiales des &tapes de diffusion ul=-

térieures.
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2.1, Modéle unidimensionnel

Dans cette partie sont développées lesdistributions qui sont les
plus couramment utilisées, de par leurs validations expérimentales. Bien
que la position des tranches soit choisie telle que le faisceau ionique ne
coincide pas avec un axe principal du silicium, la cible ne peut pas &tre
considérée comme totalement amorphe. Des canalisations r&siduelles d'ioms
persistent qui créent des dissymétries dans les profils et requiérent dont

des distributions complexes pourvues de paramétres ajustés.
2.1.a) Distribution Gaussienne

La description la plus simple d'un profil implanté& dans le sili-
cium ou dans son oxyde est une courbe Gaussienne symétrique, définie par
deux moments,La distribution est donnée par :

(x = R )2
F (x) =exp [ - P

] (I1.69.)

28R 2
>

ou x est la distance mesurée le long de l'axe d'incidence, Rpet ARp étant
respectivement la pénétration moyenne et l'écart type projetés. Ces deux
valeurs, ainsi que les moments d'ordres supérieurs ont &té& tabulés [28]

en fonction de l'énergie d'implantation pour les divers types d'impuretés

et de cibles.

Le profil résultant est obtenu en multipliant la fonction de dis-
tribution par une constante de normalisation, A, restituant la dose intro-

duite Q4 :

QD 2 QD
A = = (I1.70.)

o R
/O F (x) dx Jem R [ 1+ erf ( —E— )]
° |3 /ZARP

Cependant, pour les &nergies couramment utilisées pour lesquelles

RP >> ARp, le profil implanté peut &tre approximé par la relation suivante :
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Qg (x - R )
¢ (x) = ————— exp ( -
/_'!
2 AR, 2 aR

) (I1.71.)

Le profil Gaussien est illustré en figure II.24., pour deux situa-

tions caractéristiques.

ION E
- — [~ SUBSTRAT
24 My Z; .My

CONCENTRATION

Figure II.24. Profils implantés de type Gaussien

2.1.b) Distribution bi-Gaussienne

La distribution Gaussienne symétrique précédente permet une esti-
mation rapide de la pénétration des ions pour le choix des &paisseurs de

masques. Cependant les relevés expérimentaux de profils implantés de phos-

phore et d'arsenic dans Si et SiO2 présentent des assymétries, nécessi-

tant un troisiéme moment, Yy tabulé [28], pour leurs descriptions. Si

cette dissymétrie n'est pas excessive, les distributions correspondantes
peuvent &tre représentées par deux demi - Gaussiennes reliées 3 une péné-

tration moyenne pondérée Rm [29]. La distribution est donnée par :

RS
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(x - Rm)2
F(x)=exp [~ —1, x % R (II.72.a)
2 ARP 2
1
(x - R )’ .
F(x) =exp [ - — 1, x> Rm (I1.72.b)
2
24
RPZ

ol les trois caractéristiques pondé&rés Rm , ARP1 » ARp sont obtenues a

partir des trois premiers moments Rp s ARP , Yp en résolvant le systéme
[29]

R = + 0.8 (AR - AR (I1.73.
P RM ( P2 pl) )
AR 2 = - 0.64 (AR - AR )2 + (AR - AR 2 AR + AR 2 )
P Pz Pl pl Py Pz P2
3 2 . 2
Y = (AR - AR_ ) (0.224 AR + 0.352 AR AR+ 0.224 AR
)% pz Pl pl pl Pz P2

\
ou en se référant 3 des valeurs tabuldes [28].

Les constantes de normalisation A, et A, multipliant respective-

1 2
ment les distributions II.72.a et II.73.b sont obtenues en imposant la
continuité des deux demi- Gaussiennes tout en restituant la dose totale par
l'intégration. La résolution de ces deux conditions conduit 3 1'expression

du profil suivante :

2
2 Qq (x - Rm)
C (x) = exp { - —— 1, x ¢ Rm
/21 (AR + AR ) 2 aR_ 2
pl PZ Pl
2
2 0 (x = R)
C (x) = exp [ ~ ——— 1, x 2 R

12 2 m
'/zn (AR + AR ) 2 AR
Pp Py Py
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dont une schématisation est donnée en figure II.25.

ARp]=AR

Figure II.26. Représentation schématique d'un profil
implanté par deux demi-Gaussiennes.

2.1.c) Pearson - type 1V

Plus sensible & la structure cristalline de la cible que le phosphore
et l'arsenic, le bore nécessite, pour la description de ses profils d'implanta-

tion, une distribution paramé&trée par quatre moments : Rp

Pearson de type IV s'est avérée appropriée pour simuler des profils implantés

R ARP , Y et B. La

de bore dans le silicium [30], dans SiO2 et Si3N4 [31]. Cette distributionm,

centrée sur la pénétration moyenne Rn est donnée par :

2 1/2b
= ( - -
F (%) K [bo + b1 (x Pp) + b2 (x RD) ] 2

(bl/bz) + 2a 2b2 (x - Rp) + b1

exp [ - 7 arctg ] (I1.75.a)
/4bb - b /b - b°
o 270

2 1 1
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ol
a=b = (II1.75.b)
A
2
AR (4 8-3v")
bo = - (I1.75.¢)
A
28-3v%-6
by = - (I1.75.4d)
A
2
A=108-12y - 18 (IT.75.e)
K = bo'l/zbz (II.75.f)

Dans le cas de cibles amorphes (Si O2 . Si3 N4), les trois

premiers moments Rp , AR_ et y répondent 3 la théorie L.S.S. [27], B

pouvant &tre approximé par [31] :

B =1.5 Bmin (I1.75.a)

48 + 49 v2 46 (v2 + &)3/?
(I1.75.b)

avec B_. =
min

32 - yz

Par contre, pour le silicium, seul les deux premiers moments
restent valides, y et B étant trés sensibles 3 la structure cristalline.
Ces deux dernidres valeurs ont 3té déterminées expérimentalement [31] et

peuvent &tre prises [26] empiriquement comme suit

E (keV)
Y = ———— (11.76.)
300
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g =87+ 25 (Smin - 3) (11.77.)

ol E est 1'énergie d'implantation, Bmin gtant d&fini en (II1.75.Db).

La constante de normalisation permettant de restituer le pro-
fil ne peut &tre définie que par intégration numérique, le profil d'im-
plantation &tant alors donné par :
Qg
C (x) = F (%) (I1.78.)
fo F (x) dx

La figure II.27. présente un exemple d'interpolation de pro-

fil expérimental de bore par Pearson IV.

0g . 5; , .
Figure II.27. Approxima-

tion d'un profil de bore
implanté dans du sili-
cium orienté <111> par
Pearson IV

5
3

Source : Réf. [26]

CONCENTRATION {cm?)
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@

Gaussian

Edgeworth

'017
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2.1.d) Implantation sur systéme Si0, / Si

Couramment les implantations ioniques s'effectuent 3 travers une
fine couche di&lectrique afin de préserver le silicium de toute contamina-
tion et d'ajuster la profondeur de pé&nétration des ions. Le calcul exact
de la distribution spatiale du dopage sur ce systéme bi-couche nécessite
des moyens de simulations particuliers tels que la méthode de Monte~Carlo.
Cependant ces calculs, réclamant de grandes ressources informatiques, peu-
vent &tre &vités moyennant certaines simplifications liées 3 la proximité

des masses et numéros atomiques du silicium et de son oxyde.

Si O, Si

Figure II.28. Schématisation d'une structure bicouche

Dans la structure illustrée en figure 1I1.28. et dans le cas

de couche mince (d,,< R ), le profil peut &tre approximé par [3] :

P Si.O2
C, (x) = CSi02 (%) , X < dox (II.79.a)
Rp si
- x>d (I1.79.b)
C, (x) = Cg; (x - d o [r - ;——————- D, ox
p Si0
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ol CSiO (x) et CSi (x) sont respectivement les profils dans la silice
2
et le siiicium nu . Ce mod&le peut @tre appliqué aux divers types de dis-

tribution, les fonctions C (x) et Cg (x) pouvant &tre les fonctions

510y i
(11.71. , 11.74. , 11.78.). L'équation (II.79.b) est &crite en substituant 3
doxune épaisseur de silicium équivalent au sens du pouvoir d'arrét. Cette

approximation peut créer une légére discontinuité & 1'interface SiOZ/Si.

Pour les couches épaisses (d > Rpsioy) , la distribution peut
&tre déterminée en modifiant le pouvoir d'arrét du silicium. Développé pour

une simple distribution Gaussienne, le profil est donné par [32] :

¢, (x) = ——————exp ( - ) 5, X < dox (I1.80.a)
2
i . 2 .
/2_“ARPSl AR sio,
ARp
si 2
Qg G- d oy (Rpsio, ~ dox ) B, )
c, (x = exp ( - 22 )
V2 AR_ .. 2 AR 2 .
PSi p S1i
X 2 dox (11.80.b)

Dans les structures multicouches, 1l'équation II.79. peut &tre
généralisée mais nécessite une intégration du profil sur chaque couche
afin de déterminer les constantes de normalisation et de préserver la

dose totale d'implantation [26] .
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2.2. Modéle bidimensionnel

Le processus statistique régissant la perte de l'énergie des
ions dans une cible amorphe induit une dispersion latérale du profil
dont la modélisation est indispensable & toute simulation bidimension-
nelle, Les premiers calculs dans ce sens [33] ont montré que l'extension
latérale des distributions est comparable 3 la pénétration dans 1l'axe
d'incidence. Ces calculs ont &té menés pour un bord de masque abrupt
et infiniment haut. Les topologies réelles de surface issues des pro-
cédés de lithrogravure ne peuvent pas toujours &tre assimilées au mas-—
que abrupt infini. Pour cette raison des traitements numériques plus
récents [34, 35, 21 ] ont &té développés permettant le calcul de dis-

tributions de profils implanté&s sous un masque de forme quelconque.
2.2, a) Mod&le bi-couche [34]

Dans une structure homogéne de silicium, (figure I1I.29.a),
la probabilité pour qu'un ion, percutant la surface en (x1 s yl), se

fige en (x, y) est donnée, pour une distribution Caussienne par :

2 2
1 (x - xl) (y - vy o* Rp)

F (x,y) = ———— exp [~ - 1 (11.81.)

211 AX ARP 2 AX2 2 AR 2

(X, y) € 0

ol Ry ,ARp et AX sont respectivement la pénétration moyenne, l'écart
type et la dispersion lat&rale [28] de l'ion considéré dans le sili-

cium.
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d miXp

(b)

Figure II.29.: Schématisation de la structure silicium (&)
et silicium-masque (b)

-~

Si une structure est soumise 3 une implantation ionique de dose
Qg , le profil résultant s'exprime sous la forme d'une intégrale de sur-

face de la probabilité& précédemment définie

\

C (%, y) =[{f F (x, y) dx1 dyl].QD (11.82.)

(xl, VI)C T

Dans une structure réelle, le matériau constitutif du masque
dont le pouvoir d'arrét est 1égérement différent de celui du silicium,
ne permet pas l'application directe de 1'équation (II.82.). Ce masque
doit étre substitud numériquement en surépaisseur de silicium pour obte-
nir un domaine homog&ne permettant 1' intégration (figure II.26.b). Cette
substitution doit é&tre &quivalente au sens des pouvoirs d'arrét des dif-

férents matériaux [19] :



- 74 -

R -
P
' -
dm (xl) = dm (xl) . —_— s (11.83.)
R :
Pn
R est la pénétration moyenne dans le matériau de masquage, dm’ 1'e-

m - - . - . . . .
palsseur du masque en X, et dh' 1'épaisseur équivalente de silicium.

Comme il existe une relation définissant le domaine d'intégra-

tion de 1'équation (II.82.)

(x;, yperT =y, = d' x) , (11.84.)

le calcul du profil implanté se résume 3 une inté&grale de long de 1l'axe

des abscisses

2 ' 2
0g (x = x)) (y - d (xp) + Rp)
40
C (x, y) = —m——ro0u1 V7 exp [~ - ]dX
2 AR_ AX ° 2 Ax? 2 AR 2 !
P P
(II.85.)

Le résultat est généralement obtenu par intégration numérique.
Cependant 1'équation II.85. peut &tre résolue analytiquement pour quel-

ques géométries typiques de masquage :

- Ecran total semi-infini : X, < b dm' (Xl) =+ ®
[ -
X, > 0 dm (xl) d
Q (y+ R - d)° x
o T %
C (X, y) = exp [— ] erfc (‘ )
2 /2T &R 2 AR 2 /7 AX

(I1.86.)
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- Fenétre dans un écran total : lel > a dm' (xl) =4+
x| <2 4! =) = d
Qo (3 + R - )2
C (x,y) = exp [- 1.
2 /2T ARp 2 ARPZ
X = a - X = a
{ erfec ( Y - erfec ( Yy 3 (11.87.)
Y2 AX VT AX

En figure II1.30. sont représentés des profils d'implantation
bidimensionnelle correspondant aux équations (II.86.) et (II.87.) ainsi
qu'un profil sous un masque obtenu par attaque chimique et pour lequel

1'équation (II.85.) 3@ 8té intégrée.

L'équation (II.85.) ne permet le calcul de profils implantés
que dans les syst&mes bi-couche pour- lesquels les propriétés d'arrét
du masque sont proches de celles du silicium. Pour des structures plus
complexes, ou pour des matériaux plus disparates,un contrble de dose est

nécessaire pour chaque couche comme précisé dans la partie suivante.
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Figure II.30. : Profil d'implantation de Bore
0q =2.3 1012 em=3, £ = 120 kev

(a) Ecran total semi-infini °
(b) Fenétre dans un écran total
(c) Masque obtenu par attzgue chimique

Isoconcentrations :

1
1.1017, 5.1016, 2.1016, 1.1016, 5.10 3

’
2.10%, 1.10%%, 5.10"% 3.
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2.2.b) Généralisation [21]

La structure subissant l'implantation ionique est divisée en
segments verticaux. Chaque segment est suffisamment’étroit pour que
1'épaisseur du masque puisse y &tre considérée constante (figure II.31.),
Les limites du segment k sont dounées par X abscisse au bord gauche
et X . | abscisse au bord droit. Le profil final sera obtenu par la
superposition d'implantations s&lectives, &lémentaires, sur chaque

segment.

-0.20—
Q0.00 .
S :
Q@
O - 1
T .
:_ Silicium I 8 _1
O.or I 5x10" 50 keV
L L ! ! ] 1kaxkn’1 g 1 i N ' g ]
0.00 0.20 0.40 060 080
MICRONS

Figure II.31. Schématisation de la découpe de la structure
en segments élémentaires. Profil d'implan-
tation sélective sur lLe segment k.

Source : Réf. : [21]
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Le probléme majeur intervenant lors du calcul du profil implanté
est de conserver la dose totale de l'implantation sur la structure. Pour

s'affranchir de cette difficulté une méthode itérative est proposée [21].

¢ Xk ixk+1
! i
| i
{ |
\ |
1 0 |
X
1 t
@O "
!
e —, t '
| 2 |
(2) 1 b2 1
® °

Y

Figure II.32. : Structure multicouche d'un
segment élémentaire

Dans le segment k schématisé en figure II.32., le profil vertical
est calculé en traitant chaque couche successivement par ordonnée y crois-

s e .ieme P
sante. A l'intérieur la j couche est définie par:

t., <y < bj N (11.88.)

le type de distribution verticale Fj (y ) est choisi en fonction de l'ion
implant& et du matériau constitutif de cette couche (Equation II.69. , II.72,
au II.75.)
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Soit Din 3 la dose atteignant la couche j, la constante de nor-
malisation Imax i par laaguelle il faut multiplier la distribution pour

obtenir le profil, est déterminée par :

in j

(11.89.a)

ol Aj = f FJ (y) dy . (II.89.a)

L'intégrale de la distribution, Aj’ est calculée numériquement.
La dose Dj’ réellement implanté&e dans la couche j est également
calculée numériquement : »

- i
D, Liax 5 7 Fo ody (11.90.)

et la dose atteignant la couche j + | est donnée par :

Din i+1 = Pin s = D ; (II.91.)

La procédure (II.89 et II.91.), répétée pour chaque couche permet la conser-

vation de la dose totale implantée et la répartition par couche.

Une généralisation de 1'&quation (II.87.) [34] est utilisée pour
estimer le profil bidimensionnel résultant de 1'implantation &lémentaire

dans le segmentk. La contribution du segment k est donnée, pcur la couche

j par :
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max j k + 1 x-x
Cjk (x,y) = Fj (y) lerfc ( )=erfc ( )
2 V2 AXj vZ AX
t. <y < b, (I1.92.)

ou AXJ. est la dispersion latérale dans la couche j.

La contribution Cjk est illustrée en figure II.3l. sur un sys-

téme bi-couche pour une implantation de bore sur résine.

Le profil final est obtenu par la superposition de toutes les con-

tributions &lémentaires et est donné par :

I (x,9) = z JZ Cjk (x,'y) ' (I1.93.)

La figure II.33. présente un profil d'implantation d'arsenic,

calculé par cette méthode, sur une structure d'oxyde de champ.

-0.20-
’-é) OOO" 1102.0 T T T ]
) -
8 - 10]4 "
§O.20'-‘ ]
- Si ARSENIC b
0 40:. 2x10'° 80 kevV ]
T N NN DS BN SR R
0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00 1.20

MICRONS

Figure II.33. Profil d'arsenic implanté sur une
structure d'oxyde de champ
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Toutes les formulations développées dans .cette partie sont gé-
néralement applicables dans les gammes d'&nergie et de dose utilisées pour
les opérations de dopage. Pour des &nergies plus basses, un auto-sputtering
affectant la surface du substrat interf&re avec l'implantation et limite

alors la validité des distributions proposées [26] .

3 - L'OXYDATION DU SILICIUM

Le fait que le silicium ait un oxyde naturel doté de bonnes qua-

lités mécaniques et diélectriques a contribué fortement 3 l'essor de la

technologie des circuits intégrés.

Autant la technologie bipolaire est sensible au procédé de dopage
et de diffusion, autant la simulation de l'oxydation du silicium s'avére
essentielle pour le développement des technologies M.0.S. [36]. Dans cette
technologie, non seulement 1'oxyde de silicium intervient au niveau de la
création de l'effet de champ (oxyde de grille) mais il réalise l'isolation
en surface des structures actives (oxyde de champ) il est é&galement utilisé
comme masque contre la diffusion des dopants, en passivation et comme protec—

tion de pré-implantation afin de limiter l'amorphisation du substrat.

La modélisation de 1l'oxydation doit s'inté&resser 3 la cinétique
d'oxydation elle-méme mais doit &galement prendre en compte le couplage

diffusion-oxydation et la ségrégation des impuretés & 1l'interface Si/SiO2
[37].

La dualité performance électrique-densité d' int&gration motive
actuellement des &tudes approfondies sur les mécanismes de base de 1l'o-

xydation du silicium :

. Cinétique en début de réaction d'oxydation afin de contréler
la croissance de couches diélectriques trés fines imposées par le micro-

dimensionnement.

. Ecoulement et croissance de la silice dans des structures bi-
dimensionnelles afin d'améliorer les topologies des oxydes de champ et
d'augmenter ainsi la densité d'intégration et le contrdle des largeurs

des canaux &troits des transistors M.0.S..
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3.1. Généralités

Un processus d'oxydation est technologiquement dé&fini par des pa-
paramétres physiques - température, durée, pression - ou physico~chimi-

ques - type d'oxydation, ambiance.

Ces différents paramétres sont résumés en figure II.34. dans la-

quelle leurs gammes de variation sont précisées et ce, 3 titre indicatif.

[ . Durée ¢ qlq minutes ~+ qlq heures
. Température : 600° C + 1250° C
Oxydation ~ .

. Pression : 1 at - 20 at

. Ambiance : (&) - sé&che Si + 02 > SiO2
(b) - humide Si + 2H2 0 - 3102 + 2H2
(c) - vapeur (a) + (b)
(d) - chlor e (a) + HC1

Figure II.34. : Types d'oxydation

Pour des raisons de cinétique rapide,les oxydes &pais sont obte-
nus par oxydation humide, tandis que les oxydes de grille sont plutét pro-
duits par oxydation séche,afin de garantir une bonne permittivité diélectrique
et sous ambiance chlorée pour passiver au maximum les charges en présence.
Comme toute opération haute-température induit une diffusion des impuretés
présentes,les développements VLSI imposent des opérations sous forte pression
pour accélérer les vitesses d'oxydation et donc diminuer ces cycles thermi-

ques.

La croissance d'oxyde de silicium s'effectue en consommant le sili-

cium présent 3 l'interface Si/SiO2 . La figure II.35. schématise 1'aspect

volumétrique de cette ré8action.



- 83 -

e

Si

Si

Figure II.35. : Schématisation de 1l'aspect volumétrigue
de la réaction oxydation du silicium

Soient NSiO la concentration en silicium dans la silice et
. . L2 e s . .
NSi la densité atomique du silicium, la conservation impose :

N . x_. = N tox (11.94.a)

S1 S1 Si 02

_ 22 -3 _ 22 =3
Nsi =5, 10 cm , NSi = 2,2 1077 cm (11.94.b)

le rapport volumétrique, a, de la réaction est donné par :

o = = = 0’44 (11.94.(:)

Ce rapport volumétrique, ainsi que la différence de distance inter-
atomique dans le silicium et la silice vont contribuer 3 la génération
d'atomes de silicium intersticiels qui,diffusant dans le substrat, pertube-

ront la migration des impuretés.
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3.2. Cinetique d'oxydation
3.2.a) Modéle de base
. Mod&le de Deal et Grove [38].

Validd dans de nombreux cas technologiques, le mod&le de
Deal et Crove [38] permet, dans une formulation unique, le calcul de ci-
nétique d'oxydation tout en tenant compte des divers param@tres présentés
en figure II.34. Ce modéle considére que toute réaction d'oxydation est

régie par trois mécanismes physico-chimiques de base :

. La migration des agents oxydants du gaz porteur vers la
silice. ;
. La diffusion de ces agents oxydants dans la silice.

. La réaction d'oxydation

-

La cinétique de croissance d'oxyde est déterminée par une

condition d'équilibre entre ces trois phé&noménes.

Le modéle mathématique est illustré en figure II.36., les
différents flux de 1'espéce oxydante (O2 - HZO) y ont &té précisés,

aux interfaces et dans 1'oxyde, dans une formulation au premier ordre.

C
GAZ $i O, i
CH — e
CO
F F F
1 2 Ci 3
0 Xo X

Figure II.36. : Modéle pour 1l'oxydation du silicium

Source : REf. [38]
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La condition d'8quilibre dynamique sur cette structure impose 1'é-

galité des trois différents flux mentionnés sur la figure II.38. :

F=F, =F, =F ' (1I.95.)

Le flux 3 l'interface Gaz / SiOz, Fl , correspondant 3 une migra-
tion de matidre entre deux milieux différents, il est donc donné& par :

Fo= h (C - C) (I1.96.)

4 . .
od C" et C, sont respectivement la concentration en agent oxydant dans le
- sz # e s
gaz et sa limite de solubilité dans l'oxyde. C  est, de plus, reliée 3 la .

pression partielle, P, régnant dans l'enceinte par la relation de Henry :
#
cC" = K. P (11.97.)

Le flux dans 1'oxyde, F2, est régi par la diffusion des espéces
oxydantes, il s'exprime selon la premiére loi de Fick :
Co - Ci
F = Deff '—)-("—_ (II.98.)
0
ou D ¢¢ est le coefficient de diffusion de 1'agent oxydant dans 1l'oxyde,

Ci , sa concentration & 1'interface Si/SiO2 et X, l'épaisseur d'oxyde.

Le flux de réaction F, est pris proportionnel 3 C.1 :
F, = k C. (I1.99.)

ou kS est la constante de cinétique d'oxydation.

La résolution du systéme (II.95.) permet d'exprimer le flux en fonc-

tion de la concentration dans la phase gazeuse, C# ,

k_ cH
s
F = (1I1.100.)
k k X —
1 + Sy 2o h
h D

: eff
Si N, est défini comme &tant le nombre de molécules nécessaires & la forma~-

tion d'un volume unitaire d'oxyde, la loi de croissance est décrite par 1'é-

quation différentielle suivante :
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dx F ks c/ N,

_— = = - (I1.101.)
k ks X,

dt Nl l+—3+
h Deff

En prenant comme condition initiale :

ol X, est soit 1'épaisseur d'oxyde existant, soit l'épaisseur minimale né-
cessaire 3 l'établissement de 1'équilibre thermodynamique, 1'intégration

de 1'équation II.I00. conduit 3 la loi de croissance.
X + AX = B (t+ 1) (11.102.a)

dans laquelle

1 1

A=2 Deff (— + —) (II.102.b)
k h
s
o .
B=2Degs C /N, (I1.102.c)
Xiz + A Xi .
et T ¥ —m————— (I1.102.4d)
B

La variation temporelle de 1'@paisseur d'oxyde est obtenue

par la résolution de l'équation II.102.a :

A A2

Xo (t) = - — — + B (t + 1) (I1.103.)
2 4 .
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Cette 8quation est intégrée dans plusieurs programmes de simula-
tion [3, 31, 39]. Elle y est formulée, pour de simples raisons numériques,

sous sa forme discréte par rapport au temps.

2 1
L
AX = = ——+y — + X “(t - AT) + A.X (t - AT) + B.t - X (t = AT) ,
[e] 2 4 0 (o] [
(11.104.)

AX étant 1'épaisseur d'oxyde formée durant 1l'intervalle de temps [t~ AT, t].

Les &quations II.102. , II.103. , II.104. permettent le calcul
d'épaisseurs d'oxyde formées durant les cycles d'oxydation, les coefficients
A et B 8tant déterminés en fonction des paramétres expérimentaux de ces cy-

cles.
. Comportement linaire / parabolique

Il est intéressant de considérer deux applications limites de la

loi de croissance IT.103. :

- Pour les longs cycles thermiques, la durée du procé&dé permet

les deux approximations :
2

t >> ——

4B
la loi de croissance présente alors un comportement parabolique :

; t >> T N (II-]OS.)

X =+ B.t (II.106.)

o

dans lequel B s'identifie 3 la constante parabolique du modéle

- De méme, pour les oxyvdations fines, les approximations suivan-

tes peuvent &tre &tablies

2 2
t << A : T << A ) (11.107.)
4B 4B '

un développement au premier ordre de l'équation II.103. démontre un compor-

tement linéaire.

Xg = —. (t+1) (I1.108.)
A
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le terme B/A &tant la constante linéaire du modéle.

La corrélation entre constante linéaire et parabolique et les

spécifications technologiques fait 1'objet des deux points suivants.

. Constante parabolique

P EEE— Proportionnalité en fonction de la pression
ve
= B4 I1.109.
B=2D_ C /N ( )
L —> Variation de type Arrhénius en température

la constante parabolique est définie par :

- Une dépendance de type Arrhénius en fonction de la température

due au coefficient de silicium (Deff)

- Une relation de proportionalité en fonction de la pression

(Equation II.97.) due 3 la limite de solubilité ( C#) .

La variation de cinétique entre 1l'oxydation géche et 1l'oxydation
humide est explicitée, dans 1l'équation II.109. , par la spécifité du type
d'oxydant (respectivement 0, et H, 0) qui intervient dans la limite de solu-
bilité C# , la diffusivité Deff et dans N,. De plus, dépendant essentielle-

]
ment des phénoménes propres 3 la silice, la constante parabolique est peu

sensible 3@ 1'&tat physico-chimique de 1l'interface S5i/Si0,. Les effets de

9
la température et de la pression sur la constante parabolique sont illustrés

en figure II.37. et I1I.38.
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°C

01
R =
N\
N
£
=
o 001

0.001 . : : ' p atm
0.6 07 08 09 10

1000/7 K-1

Figure II.38.
Variation de la constante pa-
rabolique en fonction de la
pression sous ambiance séche

Figure II.37.
Variation de la constante pa-
rabolique en fonction de la
température sous ambiance
séche et humide

Source : Réf. [37] Source : Réf. [37]

Afin de synthétiser ces deux dépendances, la constante parabo-

lique sera déterminée par :

E

B
B = p. B exp (-—) (I1.110.)
kT
ou p est la pression en atmosphére, B et E, &tant respectivement le terme
. o} B P
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réexponentiel et l'énergie d'activation.
P

. Constante linéaire

Proportionnalité en fonction de la pression
4.
B CT‘L/ N, ’
_— = ,—= ks C#/ N1 (I1.111.)
A l/ks + l/h

L_____+ Variation de type Arrhérius en température

La constante linéaire est principalement ré&gie par :

-

- Une dépendance de type Arrhénius en température due d& la cons-

tante de cinétique ks

- Un comportement quasi-linéaire en fonction de la pressiom.

Une approche au premier ordre permet d'exprimer la constante
linéaire sous la forme :
En/a
B/A = p. (B/A) exp (- —) (II.112.)
kT

dans laquelle p est la pression en atmosphére, (B/A)o et EB/A sont

respectivement le terme pré&-exponentiel et 1'énergie d'activation.

Les figures II.39. et II.40. illustrent expérimentalement 1'ef-
fet de la température et de la pression sur la constante linéaire. Les
gcarts de cindtique entre oxydation s&che et humide sont dus aux limites
de solubilité différentes des agents oxydants respectifs, la sensibilité a

1l'orientation &tant justifide par le rdle de la constante de réaction ks.
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°C
1000 800

1200

e(111)

B/AU) _

| B/AI00)" 168

06 0.7 08 09 10 1.1
1000/T7 K-!

Figure II.39.
Variation de la constante li-
néaire en fonction de la tem-
pérature pour les orientation
<111> et <100> sous ambiance
séche et humide.

Source .: Réf. [37]

Figure II.40.
Influence de la pression sur
la constante linéaire pour
les oxydations séches

Source : Réf.[37]



. Mod&le de Deal et Grove - Récapitulatif -

1
A //(Az
.Xo(t)=-—-+ — + B (t+ 1)
2 4

- 92 -

X,° o+ Ax,
T =
B
Ep
B=p.Boexp(-——-)
KT
B
B Es/a
—=p(—)o exp (- )
A A T
B
Bo EB ( A )o E B/A Xi
cn? 57! eV cm s7! eV Cm
<100> | 1.071 1072 0.78 2.700 2.05 0
H,0 -
ais | 1071 1072 0.78 4.516 2.05 0
-9 . -8
<100> | 2.145 10 1.23 0.103 2.00 200 10
0, ”
ails | 2.145 107 1.23 0.173 2.00 200 10

Figure II.4l1.

Constantes numériques du modele
de Deal et Grove [3]




- 93 -

3.2.b) Modéle généralisé

Le modéle au premier ordre, résumé en figure II.41., se révéle
suffisant pour la détermination de cinétiques d'oxydation relevant de mo-

tifs technologiques & faible et moyenne intégration.

Pour des applications de types V.L.S.I. des effets secondaires,qui
jusqu'ici pouvaient &tre né€gligés , doivent &tre pris en compte. Ceci s'ex-
plique par le fait que les oxydes sont de plus en plus minces, et que leur
cinétique rapide de croissance est affectée notamment par les fortes concen-
trations des zones dopées,par les hautes pressions partielles de gaz oxydant
et par 1'addition d'agents chlorés nécessaires dla passivation'des charges mo-
biles. Pour compléter le mod&le de Deal-Grove [38], en introduisant ces mul-
tiples effets, il suffit de constater que la constante parabolique est affec-
tée par tout phénoméne altérant 1'é&tat physico~chimique de la silice, la
constante linéaire &tant, quand 3 elle, sensible aux paramétres modifiant

la réaction d'oxydation,

Un modéle généralisé est proposé dans le programme SUPREM III [40],
dans lequel chaque paramétre technologique influant est simulé par un fac-

teur multiplicatif intervenant dans l'expression des constantes lindaire et

parabolique : b
B=38, [p]l. [1+56 c1 [e] (II.113.)
f1. N T
valeur intrinséque I dopage Si 0, ‘
pression L+ Role HC1

-X/L
B/A = (8/A), . [P"]. [1+v (V"] - DI. [h]. [al. [1 +Ke "~ ]
4 + ‘ 4 44 4
valeur in- Pression dopage Role orien- début de
trinséque substrat HC1 tation réaction

(I1.114.)
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. Valeurs intrinséques

Les valeurs intrins&ques sont exprimées sous forme de loi

d'Arrhénius :

By
B 3 = Cl exp (- —) © (II.115.a)
kT
E,
(B/A)i =C, exp (- —) (II.115.b)
kT

Pour les oxydations séches (02), les termes préexponentiels et
les énergies d'activation des expressions II.115. restent constants sur
la gamme de température permettant 1'oxydation (800° C, 1100° C) [41].
Dans le cas d'oxydation humide, les énergies d'activation des deux cons-
tantes présentent un seuil vers 900° C,ncomme illustré en figure II.42.
[42]. Ce phénom@ne est attribué a une modification des paramétres visco-
élastiques de la silice [40] qui affecte la diffusion des agents oxydants

et la cinétique de réaction.

La figure II.43. regroupe les valeurs numériques permettant le

calcul des constantes linéaire et parabolique en ambiance s&che et humide.
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Figure II.42. Variation des constantes linéaires (B/A). (a)
et paraboligue B, (b) en fonction de la ~tem-
pérature pour divers pressions d'oxydation
humide.

Source : Réf. [40]
0, H,0
G, =6.7210° !
¢, = 214 107 em’ a7 T < 950°C
E; = 1.17 eV
B, "
C1 = 1,17 10.9 cm s-l
E, = 1.23 eV T > 950°C
E, = 0.78 eV
¢, = 575107 s
¢, = 1.73 10" s T < 900° ¢
E, = 1.60 eV
2
(B/4), o
i 1:2 = 4,92 cm 8
E, = 2.0 eV T > 900° C
E, = 2.05 eV

Figure II.43.

Valeurs numérigues permettant le calcul
des constantes B, et- (B/A) selon 1 'équa-
tion IT.115.

Source : Réf. [40]
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. Influence de la pression

Pour les oxydations humides, les constantes linéaires et para-
boliques présentent un comportement linEaire en fonction de la pression
partielle 4' HZO [42], comme 1'indique la figure II.42. Dans le cas
d'oxydation séche, la dépendance de B reste linéaire, figure II.37.,
alors que B/A montre un régime sublinéaire [43], figure II.40. Cet effet
est modélisé par la valeur de l'exposant, n, dans 1'équation II.ll4.,

valeur qui est prise conformément au tableau de la figure II.43.

0 H,0

2 2

n 0,75 1

Figure II.44. Valeurs de l'exposant de la pression
(atm) dans le calcul de la constante
linédaire, équation II.114.

. Influence du dopage
Le dopage du substrat modifie & la fois la cinétique de réac~
tion d'oxydation et la diffusion des espd@ces oxydantesdans la silice.
Dans le cas de silicium extrinséque, la concentration des divers types de
lacunes chargées varie avec le niveau de dopage par le biais de la statis-
tique de Boltzmann. Cette variation affecte la cinétique de réaction, [37],
et l'effet correspondant peut-&tre modélisé par un terme multiplicatif de

la constante linéaire :

L+y (v T1- 1) . (11.116.)

Dans l'expression II.116. , y est un paramétre déterminé expérimentale-
ment, [44, 45]
3.10 ev

Y = 2.62 10° exp [~ —— ] (11.117.)
kT
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et [VnT] » la concentration normalisée totale de lacunes 3 1'interface,

est donnée par :

n. n n 2
o+ - =
1+C (—=)+C (=) +cC ( =)
v 1= L 1 (II.118.a)
n
1+c¢” +¢ +cC
o ¢" = exp [E" - E,) / k1] (II.118.b)
C" = exp [(E, - E) / kT] (II.118.c)
C” = exp [(2 E, ~E - E) / kT] (I1.118.4d)

+ - = . - . . - . s - P
E.1 » E , E et E é&tant les .Bnergies lides au niveau de Fermi 1ntrinséque

et aux 3 types de lacunes. Ce modéle confronté i 1'expérimentation est il-

lustré en figure II.44, [44, 45] et montre un net accroissement de la cons—

tante linaire avec le dopage du substrat.

o P o o
2 92 o o
S 3 28 38
T 1 i 1
02
o' ain
2 Figure II.45. Variation de la constante

B/A avec la température
pour divers dopages de subs-
trat. (phosphore)

Source : Réf. [37]

10—
i F
L €
0
b
i c
N 8.
A
L1 i 1 1
i a7 as o3 1.0
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La constante parabolique est &galement influencée par les effets
de dopage pour les substrats de type n. Le mécanisme de ségrégation des
impuret&s 3 1l'interface Si/SiO2 introduit une dose partielle de dopant
dans la silice qui facilite la diffusion des espéces oxydante 02 et H2 0.
Un facteur multiplicateur de la constante parabolique est proposé [44, 3]

afin de simuler cette accélération de cinétique :

[1+5 c% ] (II.119.)

Dans la relation II.119. , CT est la concentration totale des

donneurs dans le silicium 3 l'interface (cm-3) et [44] :

q = 0.22 (II.120.a)

2.85 eV
& = 9,63 exp —mm (IT.120.b)
kT

. R8le des agents chlorés

L'addition d'agents chlorés est &galement un paramétre qui modi-
fie les cinétiques d'oxydation. Bien qu'un mod&le complet n'ait pas encore &té
développé,les effets de ces agents peuvent &tre modelisés par les facteurs
[n] et [e] dans les &quations II.113 et II.114.Vue la compléxité du mé-

0, 0

canisme d'oxydation par les espéces H HCl et la diversité possi-

2 2
ble des gaz chlords oxydants, ces facteurs doivent &tre déterminés en fonc-

tion de l'environnement technologique.

Sous ambiance séche les constantes linéaire et parabolique sont
augment@es, les valeurs correspondantes de [ n] et [ ¢} dépendant de la con-~
centration de HCl dans le gaz oxydant et de la température [46]. [e ] est
une fonction monotone croissante du pourcentage d'HC1l tandis que 1l'accrois-

sement de [ n ] présente une rapide saturation vers 1 - 2 Z HCl [40] .

Pour les oxydations humides, 1l'addition d'agents chlorés réduit
les cinétiques d'oxydation. Cet effet est attribuéd i la dissolution des es-
péces oxydantes par HCl qui provoque une perte de pression partielle
deH,0 [40]. Les facteurs [e, n ] présentent alors une réduction qui est

2
&gale au pourcentage d'HCl dans le gaz oxydant [40] .,
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. Rble de l'orientation du silicium

L'orientation du substrat intervient directement dans la réac-
tion d'oxydation et affecte donc la constante linéaire. Le rdéle de l'orien-
tation est contenu, pour les ambiances s&ches et humides [41], dans le terme
[a] de 1'8quation II.144. qui est pris conformément au tableau de la figu-
re II.45. [40] : ’

<100> <100>

a 1 0.595

Figure II.46. Valeurs numérigques du facteur o , éguation
II.114., pour les orientations <111> et <100>.

Cet é&cart de cinétique est attribué 3 la différence de den-
sité atomique que présentent les orientations <111>et <100>, orientation
plus rapide pour «111> du 3 la plus forte densité atomique de ce plan
crigtallin., La validation expérimentale de ce mod&le est présente en fi-
gure II.39. et II.42.a).

. Cinétique d'oxydation tré&s mince
°

La croissance des fines couches d'oxyde ( < 500 A ) est régie
par un mécanisme différent de celui propos& dans le mod&le de Deal et Grove
[37, 38]. Plusieurs mod@les ont &té& proposés [37, 47] afin de justifier les
cinétiques rapides intervenmant en début de croissance en ambiance s&che. Bien
qu'un modé&le physique complet n'ait pasencore &té &tabli, des résultats ex-
périmentaux systématiques, figure IT1.46., permettent de simuler le régime
rapide d'oxydation par un facteur multiplicatif de la constante linéaire,
équation II.114. [40] :

-X/L

[1 +K.e 1 . (I1.121.)

Dans l'expression II.121., X est 1'épaisseur d'oxyde formée

o
et L (=70 A ), quasiment indépendant de la température [40], représente
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1'épaisseur caractéristique d'oxyde en dessous de laquelle 1'effet d'accé-
lération est dominant. Le facteur k est déterminé pour 1l'oxydation s&che

3 partir de la figure 1I1.46. et représente une dépendance en fonction de
la température avec une énergie d'activation de 2.35 eV pour le silicium
<111> et <100>, Pour les oxydations humides, cet effet est négligé

(k =0).

100

—— D

Figure II.46. Vitesse d'oxydation en début
de croissance en fonction de
la température.

Source : Réf. [36]

L s L L s L
4 100 200 300 400 500 600 700
X o
o A

3.3. Forme bidimensionnelle d'oxyde

Les modéles de croissance d'oxyde, développés dans la partie pré-
cédente, ont été& établis & partir d'une théorie unidimensionnelle dans la-
quelle le flux des espéces oxydantes est pris normal 3 la surface. Dans
le cas d'oxydation localisée, cette derni@re condition n'est plus vérifiée
dans la zone de transition oxyde fin - oxyde épais. La détermination de la
forme de 1l'oxyde nécessite la résolution bidimensionnelle des équations de

Deal et Grove [38] dans la silice.

Plusieurs programmes spécialisé&s [47, 48, 49] sont en développe-
ment. Ces logiciels ré&solvent les équatiohs de diffusion des espéces oxy-
dantes et la cinétique bidimensionnelle de croissance en tenant compte des
propriétés mécaniques de la silice et des contraintes induites par le ni-
trure de silicium. L'objectif de ces calculs est de déterminer les para-

métres technologiques qui réduisent au minimum 1'extension latérale des
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oxydes de champ, facteur prédominant pour la densité& d'intégration.

Cependant, dans le cas du proc&dé LOCOS la forme d'oxyde peut
8tre correctement décrite par une loi analytique. La structure avant oxy-
dation, représentée en figure II.47.(a), est réalis@e par une lithrogravure
de nitrure de silicium ( Si3 N, ) sur une couche d'oxyde tampon. L'oxyde de

champ est obtenu par croissance thermique, le nitrure préservant les zones

actives, figure II.47.(b).

SisN,

SiOg ! di |

Si

[}
]
]
!
)
i
=
1
]
]
L
J

dox (x,t) de]D(f)

[ O .

Si O,

Figure II.47. Structure intervenant dans un procédé LOCOS
(a) avant oxydation
(b) aprés oxydation
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La variation de 1'é@paisseur d'oxyde, en fonction de la coordonnée

latérale peut 8tre approximée par [50] i

1 Y2 x + d,
dox (x, t) =d, + (dox,,(t) ="d.) « — . [l + erf — —— ] (II.122.)
i 1D i
2 Y dox1D (t)

ol d.1 est l'épaisseur initiale de 1'oxyde tampon et doxlD (t) l'épaisseur
d'oxyde 34 une dimension donnée par la loi linéaire parabolique généralisée.

Y et d1 sont respectivement le facteur de forme et l'origine de la fonetion

erf par rapport 3 1l'extrémité du masque initial de nitrure. Ces deux der-
niers paramétres sont déterminés en fonction des caractéristiques technolo-

giques de 1l'oxydation [51, 52, 53]

3.4. Ségrégation des impuretés a l'interface Si/SiO2

Lors d'une phase d'oxydation de silicium dopé d'impuretds de grou-
pe III et V, la redistribution de ces impuretés dans le systéme Si/SiO2
est gouvernée par 1'&galité de leurs potentiels chimiques de part et d'autre
de 1'interface. Dans sa forme conventionnelle le potentiel chimique d'une
impureté i dans le silicium s'écrit [31] :

-]

;=H *kTlog v, C, (11.123.)

=
]

ol u.° est la partie indépendante de la concentratlon de ce potentiel, Yy
et C. étant respectivement le coefficient d'activité et la concentration de
1'impurete i. Le calcul du potentiel chimique dans SiO2 et la condition
d'égalité impose une discontinuité de concentration 3 l'interface régie

par le coefficient de ségrégation m défini par :

m o= — St (II.124.)
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ot C .. et C. .. sont respectivement la concentration de l'impureté
iSi i 8109

i 8 1'interface coté silicium et coté silice.

Cette ségrégation est schématisée en figure 1I.48. dans les

deux cas de figure : m < 1 (bore) et m > | (arsenic)

Si(52
Y

(a) (b)

Figure II.48. Schématisation de 1'effet de la ségrégation
sur des profils, de concentration de bore (a)

et d'arsenic (b)

Source : Réf. [7]

Vue la faible diffusivité des impuretés III.V. dans la silice,
cette ségrégation crée soit une accumulation de dopants dans le silicium
(m > 1), soit un appauvrissement (m< 1) et va donc affecter directement

les résistivités superficielles de couches dopées.

. Bore

De nombreuses &tudes expérimentales ont &té menées sur lé ségré—
gation du bore qui influence fortement la distribution des dopants dans les
zones p+ de champs [4, 54]. Le coefficient de sé&grégation se révéle dépen-
'dant essentiellement de la nature du gaz oxydant et pré&sente une variation

de type Arrhénius en température :
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m = m  exp -—) (IT.125.)

Les valeurs du terme pré-exponientiel m et de 1'énergie d'ac-
tivation E sont reportées en figure II.49. , ces valeurs ont &té déter-

-

minées directement 3 partir de caractérisations SIMS [54].

Ambiance oxydante 100 % 02 H2 0
Orientation du silicium <111> | <100 > <111> <100>
m, 13.4 13.4 65.2 104.0
’ E éeV) 0.33 0.33 - 0.66 |- 0.66

Figure II.49. Valeurs numériques permettant le calcul
du coefficient de ségrégation du bore.

. Arsenic et Phosphore

Peu de résultats expé@rimentaux ont &té& reportés sur le coeffi-
cient de ségrégation de l'arsenic et du phoséhore [31] . Cependant, pour
ces deux impuretés, l'interface Si/sio2 s'avére &tre une barridre 3
1'exodiffusion. Pour ﬁodéliser cet effet une valeur constante du coeffi-

cient de ségrégation :
m = 10 (1I1.126.)

est utilis@e dans la plupart des simulateurs [3, 31, 39] et permet 1'ob-

tention correcte des profondeurs de jonction et des résistivité@s de couche n.
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3.5. Diffusion sous ambiance oxydante
3.5.a) Présentation

De nombreuses &vidences expérimentales[4, 55, 59] ont montré que
la diffusion des impuretés III.V. est affectée par le mécanisme d'oxydatiom.
Pour le bore, le phosphore et l'arsenic les coefficients de diffusion sous
ambiance oxydante sont augmenté@s par rapport aux valeurs déterminées en am-
biance inerte. Il est généralement admis que cet effet est did i une diffu-

sion assistée par des atomes de silicium intersticiels générés i l'inter-

face Si/Si0, par la réaction d'oxydation [60].

2

Le rdle des atomes de silicium intersticiels sur la diffusion des
impuretés peut @tre synth&tisé& par le mécanisme de remplacement de Watkins

[61], 1illustré en figure II.50. et régi par les deux relations suivantes

Si I “+ IS —_— II (a)

(I1.127.)

I + Vg4 —_ I (b)

La premiére phase du mécanisme de Watkins, équation II.127.(a)

consiste en la création d'une impureté intersticielle, I_. , par &change

I
entre un atome de silicium intersticiel , SiI, et une impureté substitu-
tionnelle IS. La seconde phase qui induit la diffusion, équation II.127.(b)
est le retour en site substitutionnel de 1'impureté par recombinaison avec

une lacune de silicium VSi'

La modélisation de la redistribution des dopants sous ambiance
oxydante nécessite la formulation du coefficient de diffusion en tenant
compte des contributions respectives des mécanismes lacunaire et intersti-

tiel.
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FPigure II.50. Schématisation de la diffusion assistée
par intersticiels - Mécanisme de Watkins

Source : Réf. [61]

3.5.b) Modéle [40]

Considérant que la diffusivité d'une impureté est due & la somme
des mécanismes lacunaire et intersticiel, son coefficient de diffusion

total, DT s'écrit

b,= D + D (11.128.)

o AV I . . . -
oi D et D sont respectivement les contributions des deux mé-
canismes. Sous ambiance inerte et dans les cas de faible dopage, la contri-

bution des intersticiels ne représente qu'une fraction, £_, de la contri-

I’
. . v . . . . . .. <
bution lacunaire, Di , le coefficient de diffusion intrinséque, Dint’ s'é~

crit alors :

=0.V + f.0.7 (11.129.)

Dans les cas plus généraux de diffusion, l'accroissement de la
concentration lacunaire entraine une augmentation de D' et de méme, 1l'ac—-
croissement de la concentration de silicium intersticiel [SiI] induit une
augmentation de DI. En reprenant la formulation de 1'équation II.I129., le

coefficient de diffusion total s'exprime alors :
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(I1.130.)

[SiI]i étant la concentration en intersticiels en condition intrinséque et

sous ambiance inerte.

Sous cette dernidre forme, il apparait que le coefficient de dif-
fusion total peut se mettre sous la forme :

DT = DN + ADOx (I1.131.)

D 8tant la diffusivité en ambiance inerte et A Dox’ l'accroissement di &

N >
l'oxydation. Les termes Dy et A Dox sont calculés respectivement en fonc-
tion de la concentration en intersticiels créés dans le substrat lors de re-

cuits inerte ou oxydant.
. Ambiance inerte

La concentration en intersticiels est reliée 3 la concentration
en lacune [Siv] en considérant cue ces deux espéces interagissent pour res-

tituer un atome de silicium au site cristallin Si

S

" . > .
Slv + SlI « Sls (I1.132.)

La relation d'action de masse ;

(si, 1 . [si;l =Xk, (T) ;

dans laquelle Kin ‘ne dépend que de la température donne :
(si;] [si,l;

= (I1.133.)
[si ]y [si]
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Le coefficient de diffusion en ambiance inerte, DN’ se déduit
alors de 1'équation II.133, :
v v [Slv]1
DN =D + fI Di _— (11.134.)
[si ]

Il est & noter que la contribution des intersticiels est alors
négligeable dans ce cas, fI ne représentant qu'une faible partie de la
diffusivité globale en condition intrinsé&que qui est encore réduite en

régime extrinséque.Ainsi 1'approximation :

D, = D (I1.135.)

utilisée dans la premiére partie de ce chapitre et dans les publications

qui y sont référées est largement justifiéde.

. Ambiance oxydante

De nombreux relevés expérimentaux de profils de dopage aprés
recuits oxydants [4, 55-59] démontrent qu'en se référant au modéle de
- 1'équation II.130., l'excés de silicium intersticiel est proportionnel 2
(Vox)n , VOx Etant la vitesse d'oxydation et n une constante déterminée
empiriquement. En considérant que cette sursaturation en silicium n'af-
fecte pas la concentration lacunaire, l'accé&lération de la diffusion sous

ambiance oxydante, ADOX est alors déterminée par :

. [Slv]i K(T) .
ADOX = fI DI —_— . Vox (I1.135%.)
[Slv] )

ol ¢ tient compte de l'orientation cristalline du substrat. Vue 1'approxi-
mation qui a permis d'établir 1'équation II.135., le rapport des concen-

-

trations lacunaires peut &tre dé&fini 3 partir de la diffusivité intrinsé-

que Dint , et de la diffusivité en ambiance inerte DN :
[SlV] DN
= (1I1.137)
[Sl]i Dint
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Ainsi ADgx peut &tre approximé par :

) Dint K (T) n
ADox = fI Dint . N Vox (I1.138.)
N ©

A titre d'illustration, la figure II.51. présente 1l'évolution
du coefficient de diffusion du bore avec la température, en ambiance
inerte et en ambiance oxydante. La réduction de l'accélération de la
diffusivité dans les cas de forts dopages, &quation II.138., est pré-

sentée en figure II.52. pour le bore et le phosphore.

TEMPERATURE (*C)

11 1200 1100 1000
10

= T T 1
o \
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\
- \
-~ \
-12 \e
10 = N DT
= \
- — \ o
3 - QS MIN) 1] =007
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T L '
10-13 \
z =
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() - D N (100) Si
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o
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101 !
3 7 s [}
104/1 (k-1

Figure II.51. Variation du coefficient de diffusion du
bore avec la température sous ambiance
inerte et sous oxydation séche.

Faible dopage, silicium <100>

Source : Réf. [61]
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(em?/SEC)
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Figure II.52. Variation de D _ et de ADOX avec la
dose de dopage a ! 100°C én ambiance
humide.

Source : Réf. [57]

3.5.c) Valeurs numériques des paramétres du modéle

Les paramétres de l'&quation II.136. ont &t& déterminés 3 par-
tir de profils expérimentaux obtenus en condition intrins&que. Pour le
bore et le phosphore, les valeurs numériques ont &té ajustées par rapport
aux mesures effectuées par Tanigushi [57], et pour l'arsenic, 2 partir
des abaques développés par Ishikawa [59]. L'ensemble de ces valeurs numé-

‘riques est synthétisée dans le tableau de la figure II.53.

2 -1 eK
ADox (em™ s ") f1 K =K, exp (—) D)
KT
. n
-1 ;
7
‘ox (em s ) [61] Ko ek [62]
Bore 0.17 3.27 107%] 1.35 ev 0.3 <100>
1
Phosphore : 0.12  |5.57 1073| 1.59 ev 0.3
<111>
Arsenic 0.09 1.72 107°| 4.81 ev 1 2.7

Figure II.53. Valeurs numériquesdu modele d'accélération
de la diffusion sous ambiance oxydante.
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Vus les paramétres proposéa en figure II.53. et les valeurs des

-~

diffusivités intrinséques, plusieurs remarques sont 3 noter :

- L'exc8&s de diffusion est plus important pour le silicium orien-

-

té <100> comparativement au silicium <I11>

- Pour le bore et le phosphore, le terme additif de diffusiom,

A Doy » croft avec la température, contrairement 3 l'arsenic

- Pour ces trois impuretés, la contribution de ce terme additif

sur la diffusivité totale décrolt rapidement avec la température.

Enfin, il est a remarquer que le modé&le reste empirique au niveau de
la contribution des intersticiels dans la mesure ol les paramétres décrivant
leur taux de génération (K, n) doivent prendre des valeurs différentes sui-

vant le type d'impureté afin de reproduire les courbes expérimentales.

4 - REDISTRIBUTION DES DOPANTS AUX INTERFACES

Un interface est ici défini comme &tant la surface qui sépare deux
milieux homogénes et oli se situe une discontinuité des coefficients de dif-
fusion des dopants. Dans les motifs technologiques pour lequels les modé&les

précédents ont &té développés, trois types d'interface existent :

- Gaz / Si
- Gaz / SiO2
- Si02 / Si

Durant les cycles thermiques, la redistribution des dopants 3
ces interfaces est gouvernée par une condition de flux. En se référamt au
systéme schématisé en figure II.54.,le flux global d'impuretés peut se dé-
composer en deux contributions : la premiére, Fg, due 3 la discontinuité

et la seconde, Fps induite lorsque l'interface n'est pas stationnaire.
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Région 1 Région 2

Figure II.54. Schématisation des
C] : conditions de flux
interfaciaux.

Les flux sont comp=-
tés positifs de la
—t—» Fp r?'gion 1 a la ré-
gion 2

Généralement, le flux de dopant & travers un interface stationnai-

re est défini par un modéle de cinétique au premier ordre [3] :

)

) (I1.139.)

B2

C1 et C2 sont respectivement les concentrations i 1'interface c8té région
A g s . . -1
1 et c6té région 2, h est le coefficient de transfert de masse (cm s ) et

m ., _, est le coefficient de ségrégation 3 1'Bquilibre dé&fini par :

¢y
m,_, = = (1I.140.)

¢ |8quilibre

A partir de ces hypothéses, il est alors possible de définir quan-
titativement les transports de dopants survenant aux interfaces dans les di-

verses structures et cycles technologiques.

4.1. Evaporation

L'évaporation d'un type de dopant survient lorsque la région | est
un gaz inerte (NZ) qui ne contient pas ce dopant en limite de saturation.

Dans ce cas la condition de flux devient (Cl =0;m, ,= 1) :
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(II.141.)

oii le coefficient de transport de masse, h s'identifie 3 un coefficient d'é&va-
poration dépendant de la température. Cette condition s'applique 3 la fois
pour les interfaces Gaz / Si et les interfaces Gaz / SiOZ, et les mémes

coefficients d'@vaporation peuvent étre pris dans ces deux cas [3]

Ey
h = ho exp ( - — ) . (I1.142.)

kT

Les valeurs du terme pré-exponentiel, ho’ de l'énergie d'activa=-

tion, E

. sont reportées dans le tableau de la figure II.55. pour le bore,
le phosphore et l'arsenic.
ho Eh
-1
cm, S eV
Bore 27.9 2.48
Phosphore 1.5 1.99
Arsenic 1.5 1.99

Figure II.55. Valeurs numériques des
coefficients d'évaporation

4.2. Prédépdt

Le prédépdt chimique est obtenu pour un interface gaz / silicium
tel que le gaz contient un type de dopants en limite de saturatiom.
Dans ce cas la condition de flux, pour 1'impureté considérée, s'écrit

(my _, =1
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FS = h (CS - C2) (I1.143.)

dans laquelle 1le coefficient de transfert de masse est imposé 3 une valeur

de 1l'ordre de 1.10-6 em ™! » Cg €tant la limite de solubilité& du dopant

dans le silicium. Il est 3 noter que vue la valeur importante du coeffi-

cient de transfert de masse, la concentration en surface du silicium, C2,
se stabilise rapidement & la limite de solubilité CS. Ceci justifie 1l'emploi

courant de conditions de surface de type Dirichlet (C2 = CS) pour la simula-
tion de prédépdt. Tel est le cas par exemple dans la partie (l.l.c) de ce

chapitre.
4.3, Interface SiOZ/Si

Sous ambiance oxydante, le flux d'impuretés a l'interface_Si/SiO2

S,
(Bquation II.139.) et celle du flux induit par le déplacement de l'interfa-

est obtenu en additionnant la contribution du flux de ségrégation, F

ce, Fb. Ce dernier est proportionnel 3 la vitesse d'oxydation, Vox , et
tient compte du rapport volumique de la réaction d'oxydation, a (figure
IT.35.) :

F. ==V (C, —aC

b ox (€ 2) (I1.144.)

Cependant, toutes les caractérisations réalisées sur le systéme
SiOZ/Si en ambiance oxydante ont prouvé que la cinétique de ségrégation
est plus rapide que celle de l'oxydation : (h >> Vox) [3]. De ce fait, la
condition d'équilibre de 1'équation II.140. est satisfaite et le flux to-
tal 3 1l'interface, FT’ s'écrit en fonction de la concentration 3 l'inter-
face coté silicium, C2 :

F,.=F,+F =-V C (‘E——— - a). (II.145.)
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Les valeurs numériques du coefficient de ségrégation ont &té re-

portées dans le paragraphe 3.4.
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- CuapiTre III -

‘METHODES NUMERIQUES

RESOLUTION DE L'EQUATION DE DIFFUSION

PAR LA METHODE DES ELEMENTS FINIS

1 - REMARQUES PRELIMINAIRES

Ce chapitre présente les méthodes numériques qui ont &té déve-
loppées afin de calculer 1'évolution de la distribution des dopants au
cours des &tapes technologiques, conformément aux modéles décrits précé-
demment. Hormis le calcul de profils implanté&s qui est purement analyti-
que, la simulation des autres é&tapes technologiques implique la résolu-
tion des équations de diffusion dans un domaine fixe, pour les recuits

inertes, ou dans un domaine &volutif, pour les oxydationms.

La méthode des différences finies est la plus couramment utili-

sée pour résoudre ces équations de diffusion dans un domaine bidimension-

nel. Plusieurs logiciels de simulation de technologie utilisant cette mé-



- 124 -

- o

thode ont déja &té développés [1-5]. L'avantage essentiel des différences
finies réside dans la souplesse de leur mise en oeuvre qui permet de bon-
nes performances sur le plan informatique (temps de calcul et espace mé-
moire) [6]. Par contre cette méthode est trés restrictive quand a la for-
me de la structure simulée et impose l'utilisation de grilles d'espace

réguliséres pour préserver ses performances.

Afin de s'affranchir de ces limitations spatiales, la méthode
des &léments finis a &té& utilisée ici pour résoudre les &quations de dif-
fusion. Cette méthode numérique, initialement congue pour le calcul de
structures mécaniques [7] , permet une description précise de la forme
des surfaces et des interfaces présentes dans les motifs technologiques.
De plus, elle permet une description topologique fine qui doit conduire &
la résolution des équations dans des structures multicouches. Enfin, con-
trairement aux différences finies, cette méthode conserve les flux méme

sur des maillages grossiers d'espace [8, 9].

La discrétisation spatiale est assurée par des &léments triangu-
laires 3 six noeuds (P 2) et le systéme différentiel est obtenu par une
approche de résidus pondérés de type Galerkin, les inconnues du probléme
étant les concentrations. L'intégration temporelle est résolue de maniére
incrémentale dans un schéma implicite incomplet. La premidre partie de ce
chapitre traite de la formulation de 1'équation de diffusion dans le forma-
lisme de la méthode des &léments finis. La seconde précise la méthode de
discrétisation temporelle de l'équation de diffusion ainsi que sa résolu-
tion. Enfin, la troisiéme partie présente les algorithmes qui ont &té &la-

borés afin de simuler la redistribution des dopants en ambiance oxydante.
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2 - FORMULATION DE L'EQUATION DE DIFFUSION DANS LE
FORMALISME DE LA METHODE DES ELEMENTS FINIS.

2.1. Présentation, discrétisation spatiale et notation .

Le domaine silicium, dans lequel 1'&quation de diffusion est ré-

solue est divisé en &léments triangulaires simples. Ces &léments sont re-

liés entre eux par les noeuds du maillage qui sont ici les sommets des

triangles ainsi que les milieux de leurs cotés. La figure III.l. schémati-

se cette discrétisation et illustre les notations utilisées qui sont dé-

finiés comme suit :

N : nombre de noeuds dans la structure

NT : nombre d'élements dans la structure

i : indice de noeuds l1g<ig N

i : indice de noeuds l<j< N

k : indice d'élements 1 <k ¢ NT

Qk : aire du triangle k

ik : ensemble des noeuds i du triangle k

ek : ensemble des é&léments k ayant au moins un cGté
commun avec la frontiére de la structure

Tk : ensemble des c8tés du triangle k appartenant
3 eK communs 3 la frontiére

ekj : ensemble des &€léments k contenant le noeud j

ekij : ensemble des é&léments k contenant & la fois les
noeuds i et j

eKj : ensemble des éléments k appartenant 3 eK et
contenant le noeud j frontiére

eKij : ensemble des éléments k appartenant 3 eK et
contenant les noeuds fronti&re i et j

I'kj : cOtés frontidres contenant j d'un Elément k

appartenant 3 eKj.
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Tkij : c6té&s frontiéres contenant i et j d'un

€lément k appartenant 3 eKij

ekp Tsp

ekno

élément 1

ekm

ekqr

Figure III.1. Illustration de la décomposition en éléments
simples et des notations utilisées
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Remarque : Les notations ne s'appliquent pas a la topologie définie ci-

dessous qui a été évitée dans ce travail.

En effet la configuration du triangle k (3 sommets frontieres
et 1 seule aréte frontiére) peut poser des problémes de condi-~

tionnement d'éléments.

Cette méthode de discrétisation consiste & exprimer la valeur
d'une variable en tout point d'un triangle sous forme d'une combinaison
linéaire des valeurs aux noeuds de ce triangle. En se référant 3 la fi-
gure III.1., la valeur en tout point de 1'é&lément 1 ne dépendra que des
valeurs aux noeuds (1l - 6). Les inconnues du probléme deviennent donc,
pour l'équation de diffusion, les valeurs des concentrations aux noeuds
du domaine. Les coefficients de la combinaison linéaire sont donnés par
six fonctions de forme propres 3 chaque €lément et qui ne dépendent que
de la position du point de calcul dans 1'élément. Ainsi la concentration

en un point (x, y) de 1'élément 1 est donnée par :

C(x, y) = @ Nil (x, y) . Ci (III.1.)
i=1

o ars . . eme 1z .
ol Nil est la fonction de forme du i noeud de 1'élément 1 tandis que
Ci est la concentration nodale en i. D'une maniére plus générale, la con-

centration en un point (x, y) de 1'élément k s'exprime par :

C (x, y) = £  Nik (x, y) . Ci (I1I.2.a)
i€k 3
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qui sera écrit, conformément aux notations précédentes :

C= 1= Nik. Ci (I11.2.b)
ik

De méme les dérivées spatiales des concentrations sont obtenues par combi-

naison linéaire des dérivées des fonctions de forme

aC 9 Nik
- (x, y) = iZk —(x, y) . Ci (111.3.a)
P 5% 5y
soit :
aC
—_—= ¥ Nikx . Ci y o (I11.3.b)
X ik
aC )
—= Z Niky . Ci (II1.3.¢)
X ik
Les dérivées temporelles, quant 3 elles, s'&crivent
aC aCi
— (x, y) = T Nik . — (II1.4.a)
at ik at
que l'on note :
C= £ Nik.C(Ci (III.4.b)

ik

Comme précisé dans la partie suivante, les fonctions de forme
Nik ne prennent de valeurs non nulles que dans 1'élément k. Les con-
centrations ainsi que leurs dérivées sont exprimées indépendemment du
reste de la structure. Ceci l&ve toute limitation quant 3 la géométrie
du domaine simulé ainsi qu'd son maillage. Cette possibilité est la ca-~

ractéristique essentielle de la méthode des &léments finis.
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2.2. Fonctions de forme

La figure III.2. représente un triangle k dans le repére global.
La numérotation des noeuds est ici référencée de maniére locale et donne

la topologie de cet &lément.

Figure III.2. Numérotation locale des noeuds du triangle K.

Conformément 3 la définition des fonctions de forme, la concentration au

point M (x, y) est donnée par :

C (x, y) = Nlk (x, y) . Cl + N2k (x, y) . C2 + ... + N6k (x, y) . Cé

(I1I.5.)

2.2.a) Systéme de coordonnées locales

Afin de déterminer aisement l'expression analytique des fonctions
de forme un syst@me de coordonnées locales triangulaires, interne 3 1'élé-
ment, est utilisé&. Dans ce nouveau systéme, la position du point M dans

1'élément est déterminée par 3 valeurs, L1, L2, L3, définies comme suit :

Aire triangle M23

S

Aire triangle MI13
L2 =
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Aire triangle MI2
L3 = (111.6.)

avec L1 + L2 + L3 = 1

oll S est la surface du trianglek . La figure III.3. illustre ce nouveau

systéme de coordonnées et précise quelques droites particuliéres qui

donnent, entr'autre, les coordonnées nodales.

3
53 M
1 2 .
(a)
/L2=0
/
_ /
3=l L2=0.5
3 /
/
13=0.5 —— {
o 5 6 L2=1
/
/
L3=O —— ~
4\
l\\ \\ 2 \L1=O
(1=1 L1=0.5

(b)

Figure III.3. Systéme de coordonnées triangulaires locales

(a) coordonnées du point M
(b) droites particuliéres
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2.2.b) Expression des fonctions de forme et propriétés

Pour les triangles 3 6 noeuds d'ordre 2, les fonctions de forme
sont données par des expressions quadratiques des coordonnées réduites.
Les valeurs des fonctions de forme au point M sont calculées en fonction

de ses coordonnées locales dans 1'élément comme suit [7]

NIk = (2Ll -1)Ll
N2k = (212 -1) L2
N3k = (213 -1) 13
. (III.6.)
N4k = 4 L1 . L2
NSk = 4 L1 . L3

Nék = 4 L1 . L3

Ces fonctions de forme ont &té &tablies afin de réoondre aux conditionms

suivantes :

. Les fonctions de forme Nik ne prennent de valeurs non nulles

que sur 1l'&lément k.

W™ (x, y) € k , Vi Nik = 0 (III.7.)

. La somme des valeurs des fonctions de forme en tout point d'un

€lément égale l'unité.
W™ (x, )€k, ¢ Nik =1 (III.8.)
' ik

. La valeur de la fonction associée au noeud i de 1'élément k

égale 1'unité sur ce noeud et est nulle sur tous les autres noeuds

¥k, ¥i, ¥j  Nik (xj , yj) =1 si i=] (III.9.)

=0 si 1i#]j
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. La fonction associée au noeud i de 1'élément k prend une valeur

nulle sur les cdtés du triangle ne contenant pas ce noeud.

2.2.c) Expression analytique des fonctions de forme

L'expression analytique des fonctions de forme est obtenue en ex-—
primant les coordonnées locales du point M en fonction de ses coordonnées
cartésiennes (x, y). En appelant (xl, yl) , (x2, y2) et (x3, y3) les coor-
données cartésiennes des noeuds 1, 2 et 3 du triangle de la figure III.3.a,

le calcul des aires de 1'équation III.6. donne :

X2 . y3-x3 .yl +x (32 - y3) +y (x3 - x2)

Ll =
28
x3 .yl =x1 . y3+x (y3-yl) +y (x]l - x3)
L2 = ’ (I11.10.)
25
xl . y2 - x2 , yl +x (y] - y2) +y (x2 - x1)
L3 =

28

L'expression analytique des fonctions de forme est alors obtenue en substi-

tuant ces derniéres valeurs dans 1l'équation III.6.

Il est 3 noter que le syst2me local de coordonnées triangulaires
permet &galement de définir les fonctions de forme d'élé&ments d'ordre dif-
férent [7].

2.3. Equations différentielles et fonctions d'essai

Les modéles développés au chapitre précédent ont démontré que les
&quations de diffusion sont non-linéaires, dans la mesure oii les diffusivi-
tés sont fonction des concentrations elles-mémes. A cause de ces non-linéa-
rités, une formulation variationnelle des &quations ne peut &tre utilisée
[7]. L'approche par les &léments finis est alors bas@e sur une technique

de résidus pondérés.
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Cette technique est développée ici dans le cas d'un processus
de diffusion 3 deux impuretés couplées. L'équation différentielle régis-—
sant la redistribution d'une impureté peut s'exprimer, d'une mani&re gé-

nérale, sous la forme (8quation II.36.)

. U 3 9 : ]
U= — = — Jx +  — J (IIT.11.)
ot 9x oy y
aU A
avec J_ . =D (U, V) —— + D (U, V)
x5y 4 3 ;3 ¥ v X 3 y

dans laquelle U et V sont les concentrations des deux types d'impuretés,

D, et L, leurs contributions respectives 3 la diffusivité de U.

L'équation III.ll. est une &quation différentielle partielle pos-—
sédant une condition initiale dans le domaine dans lequel elle est vérifiée.

Elle peut alors étre mise sous la forme

H (U) =0 (III.12.)

-~

Une fonction d'essai U est définie sur chaque &lément 3 partir

des fonctions de forme

-~

U = I Nik Ui (ITI.13.)
ik

ol Ui, paramé&tre 3 optimiser, est, par le biais de la propriété III.9.,

la concentration au noeud i. Le nombre de paramétres i optimiser est alors

&gal au nombre de noeuds, N, existant dans la structure.

2.4. Méthode des résidus pondérés
Notant R (x, y) l'erreur définie par :
H(U)=R(x’ Y) ?

la méthode des résidus pond&rés consiste & calculer les N valeurs Ui telles

que
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fQ wj (x,9) . R (%, y)dxdy =0 . (II1.14.)
ol wj est une fonction spatiale de pondération. N fonctions wj sont alors
3 définir afin de permettre l'optimisation des paramétres Ui. Pour ce

faire la méthode de Galerkin [7] est utilis&e qui considére wj comme &tant

1'union des fonctions Njk associées au noeud j (fonction''chapeau') :
wj = U Njk (I11.15.)
ekj

Ce choix permet une pondération équivalente de l'erreur sur tous
les noeuds, privilégiant les zones de forte densité& nodale. De plus cette
formulation symétrise le traitement matriciel de ré&solution, comme le jus-

tifie la partie suivante.

2.5. Transformation de Green et assemblage

La méthode de Galerkin nous conduit 3 un systéme de N Equations

dont la j*°™¢ équation s'écrit :
3 3 1)
fowj. (— J_ + —J )da -f_ — -do =0 . (III.16.)
& 3x ¥ 5y Y 8 e

-

En appliquant 3 1'équation III.l6. la transformation de Green,

définie pour deux fonctions d'espace f et g par :

g of

— g dQ + fr f.g.n . dr
X 5y x 3y *iy

(II1.17.)

-

. » .+
ol (nx, ny) sont les coordonnées du vecteur unitaire n normal 3 la surface,

on obtient :

3w] dwj
S (— T+ — . T )de + /) wj (J.n_+J n)dl
@ 9% X dy y T X X vy 'y
3u (III.18.)
- wj— do=0.

77 5
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Dans l'intégrale linéique, le terme (Jx n_+ Jy ny) que 1'on no~-

tera F, avec :

-> ->
F=J.n=J_ n +

J n (I1I.19.)
X 'x yy

correspond 3 une condition de flux de type Neumann imposée sur la fron-

tiére de la structure. La fonction F est ici une fonction linéaire de U.

Les intégrales de 1'8quation III.18., calculées sur tout le domai-

ne, sont donndes par la somme des intégrales sur chaque &lément :

duw]j dwj
1S, (— . J + — . J)dk+ I J wj .F drk
k Wk 9x X dy y ek Tk
du . (I11.20.)
-z S, wj — d2k =0
g Ok 3t

Les intégrants sont maintenant exprimés 3 1'aide des fonctions de

forme et des valeurs nodales.

On obtient :

dwj
-f ., [ - (D T Nikx. Ui + D_ I Nikx. Vi) +
K T ey Uik vV ik
(I11.21.)
dw]i
—— (D I Nily. Ui +D_ & Nily.vi)]dak
u . v .
3y ik ik
+ I ka wj . F drk - IQk wj . 'Z Nik Ui dok = 0
ek k ik

En appliquant la méthode de Galerkin, la fonction de ﬁondération
wj s'identifie & la fonction de forme Njk dans 1'&lément k conformément 3
1'équation III.15.. Vu le domaine dans lequel Njk pfend des valeurs non-
nulles, la sommation des inté&grales est alors réduite 3 ekj, ensemble des

. . .8me _ . - P
triangles contenant le noeud j. La j équation du syst@me s'écrit :
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L ka[Njkx (D, I Nikx . Ui+ D, I Nikx Vi) +
ekj ik ik

Niky (Du £ Niky . Ui + D, I Niky Vi) dok
ik ik

Njk T Nik Ui dok = O
ik

* I o Njk L Fdrk - 3o

ekj ek]j fk

(I11.22.)

Cette formulation par éléments finis permet d'obtenir pour N
inconnues Ui, un syst@me de N équations couplées dont les termes sont dé-
terminés par intégration numérique d'expressions contenant les coefficients
de diffusion, les fonctions de forme et leurs dérivées. A partir d'un
profil initial de concentration, le systéme d'équation III.22., permet
le calcul des dérivées temporelles en tout noeud du domaine. Il suffit
alors, 3 partir d'un schéma de discrétisation temporelle, de résoudre
de manigre itérative le systéme III.2Z., pour obtenir 1'évolution de la

redistribution des dopants dans la structure.

3 - DISCRETISATION TEMPORELLE ET RESOLUTION
3.1. Méthode implicite incompléte

Le systéme d'équations non lindaires III.22. fait intervenir, ou-
tre les fonctions de forme et leurs dérivées spatiales, les concentrations
nodales Ui et leurs dérivées temporelles, les diffusivités D, et D, ainsi
que les concentrations Vi et le flux F. Chaque 8quation peut &tre sous la

forme symbolique :

Ay (U, U, D(U, V), V, F) = O (III.23.)

Soit U l'ensemble des valeurs nodales vérifiant 1'équation

n-1’°
I11.22. au temps (n-1).AT, la méthode implicite incomplé&te permet de cal-
culer Un solution au temps n.AT en écrivant la jeme 8quation de la maniére

suivante :
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Uu -0
n n-1
Aj (Unv T » D (Un-l’ Vn-l)’ Vn-l ’ Fn) =0

(111.24.)
ol AT est l'incrément de temps.

Dans ce schéma temporel, les coefficients de diffusion ainsi
que les concentrations nodales V servant 3 déterminer les solutions Un’
sont calculés au temps (n-1).AT. Cette approximation linéarise le sys-—
téme non-~linéaire III.23. 3 chaque pas de temps, mais impose, en contre
partie, des choix judicieux d'incréments AT. Les pas temporels, qui
sont de valeurs constantes pour toute une simulation, sont déterminés
en fonction des résultats d'une &tude systématique. Cette é&tude, re-
portée au sein du chapitre suivant, a entr'autre montré que ce schéma,

inconditionnellement stable, limite correctement les erreurs de discré-

tisation temporelle, qui, de plus, sont controlables.

3.2. Résolution du systeme linédaire

La résolution du systéme linéaire III1.24. est menée par une

itération de type Newton - Raphson [7]. L'équation symbolique III.24.

-

s'écrit alors, conformément 3 1'expression III.22. :

- I

[Njkx (D
. u
ekj

I Nikx Ui_ + D £ Nikx Vi )
ik n v, n-1 . n=-1

/
Qk ik

, n=1

I Nikx Ui_ + D
n
ik

+ Njky (Du, n=1

F Nikx Vln—lﬂ dok

v, n-l ik

!
+ I f,..NjkF_ d@k - I — [ Nik I Nik (Ui_ - Ui _ ) dQk=0
ekj K n ekj AT ok ik n anl

(I1I.25.)
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Cette derniére &quation peut se mettre sous la forme symbolique

suivante :
Bj

(Ul , «oo s UL, .. , UN) =0 (II1I.26.)

n n

La méthode de Newton - Raphson appliquée au systéme III.25.

consiste, 3 partir d'un vecteur d'essai ﬁ: de composantes Ulo, ey ON,
3 calculer le vecteur solution ﬁn en le mettant sous la forme :
-> — —
U = U + AU . (111.27.)
n ) n _
—_—
Le vecteur AUn vérifie alors :
—— __>—>
[Gn] AUn = - Bn (Uo) (111.28.)
>
ol Bn (Uo) est le vecteur formé par les valeurs BJn (Ulo, cee Ulo, vee
UNo) . La matrice [Gn] est le jacobien du systéme défini par :
] BJn i
Gjin = — (UIO s ces s Uio, ces UNO) (111.29.)
3 Ui
n

En prenant comme vecteur d'essai, la solution au temps (n-1) AT :
—
U

, (III.30.)

>
U =
o} n-~1

La solution au temps n AT est donnée par :

- - —_—
U =U__, +au (11I.31.)
—

le vecteur AUn vérifiant :

[,
—_—

———
6,1 av, =-38 (U _p (I11.32.)
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Il est alors possible d'exprimer les termes du Jacobien et ceux

-

du second membre grice & l'équation III.25. :

GJln = - g. ka[Nka . Du, -1 Nikx + Njky. Du, -1 Niky] dok
ekij
. aFn 1
*oL Spggy Nk ——dlk = I —fg Njk . Nik dik
eKij 8U1n ekij AT
(I11.33.)
Bj, =+ I Jo [Njkx (D~ _, T Nikx. Ui _ + Dy, n-1 I Nikx . Vi _))
ekj i ik ik
+ Njky (Du a1 L Nikx . Uin_1 I Nikx . Viﬁ—l>] dok
’ ik ik
- Z‘ kaj Njk Fn—l dek (I1I.35.)
eKj

Il est a noter que, compte tenu des propriétés des fonctions de
forme, les termes de couplage Gjin ne prennent de valeurs non nulles que
s'il existe au moins un &lément contenant les noeuds i et j. De plus il
est &vident dans l'équation IIL.34., que le choix des fonctions de pon-
dération de Galerkin a conduit 3 une forme symétrique du Jacobien du sys-
téme. Cette symé&trie est un avantage réel pour les performances informa-

tiques des logiciels utilisant cette méthode.

Les intégrales de surface sont calculées, pour chaque &lément
par une méthode de Simpson & 7 points faisant intervenir, outre les 6
noeuds, le centre de gravitéd du triangle. Les intégrations de frontié-
re sont réalisées par une méthode de Simpson & 3 points,[7 ] s'identi-

fiant aux 3 noeuds du cdté frontiére.
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Remarque

Comme les points d'intégration sont les noeuds eux-mémes, sur
lesquels les fonctions de pondération valent 0 ou 1, le calcul des termes
des équations III.32 et III.33 se résume & l'intégration directe des

coefficients de diffusion ou des flux et de leurs dérivées.

La résolution du systéme III.33 est menée par une méthode fron-
tale, les substitutions successives &tant réalisées par &limination de
Gauss [7].

3.3. Diffusion simultanée de plusieurs Iimpuretés

Lorsque plusieurs types d'impureté diffusent simultanément dans
la structure la résolution numérique doit prendre en compte le couplage
entre les différentes équations. Pour décrire correctement ces ef-
fets de couplage, deux traitements numériques sont compatibles avec la

formulation développée précédemment.

. L'intégration simultanée du syst@me III.28. pour tous les ty-

pes d'impuretés en présence .

. Une résolution alternée de chaque &quation de diffusion &

chaque incrément de temps.

Afin de préserver le conditionnement des matrices et la symétrie
du Jacobien, la seconde méthode a &té retenue. La taille instanée du
Jacobien reste constante quel que soit le nombre de types d'impureté. Di3s
qu'un profil d'impuret&, U, est obtenu au temps nAt, la dernidre solution
Un est substituée 3 la précédente pour le calcul des autres impuretés.
Cette maniére de faire, accroit de plus le degré d'impliéité du schéma

temporel.’
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4 - SIMULATION DES RECUITS SOUS AMBIANCE OXYDANTE

Dans le cas de recuits sous ambiance oxydante, les &quations de
diffusion doivent &8tre résolues dans un domaine &volutif, la réaction
d'oxydation s'effectuant en consommant le silicium3 1'interface Si/SiO2 R
figure II.35. . Hormis cette dé&formation de structure, l'obtention de ré-
sultats précis nécessite la prise en compte du phénoméne de ségrégation

des impuret@s 3 l'interface Silicium/Silice (&quations II.145.).

4.1. Algorithmes basés sur la méthode des différences finies

-

Plusieurs méthodes numériques ont déja &té proposées afin de si-
muler la redistribution bidimensionnelle des dopants sous oxydation. Une
méthode proche du formalisme des différences finies a &té& développée qui
consiste en la résolution des équations de diffusion dans un domaine rec-
tangulaire obtenu par transformation ponctuelle de la structure réelle du
silicium. Dans cette approche, illustrée en figure III. 4.a, le domaine
reste fixe, et les é&quations de diffusion sont &crites dans un systéme de
coordonnées spatiales dépendant du temps et contenant la déformation de la
structure réelle [5 , 6 ]. Cette méthode, performante au niveau du temps de
calcul, s'avére &tre limitative quand & la géométrie d'oxyde et est peu

appropriée & la simulation de structures multicouches de formes complexes.

Une méthode entiérement analytique, figure III.4.b, a d'autre
part, &té proposée [2], mais cette solution impose une diffusivité cons-—
tante des impuretés dans le silicium, Hors, il a &t& montré précédemment
que cette diffusivité dépend de la concentration pour des dopages de moyen-
ne et forte dose, et, de plus, que la diffusion est accélérée sous ambian-
ce oxydante. De ce fait, le domaine technologique d'application de cette

méthode s'avére étre limité.

Un algorithme d'élimination de points[4 ] a &té Egalement propo-
sé , figure III.4.c. Cette méthode est 13 aussi fortement limitative au

niveau de la forme du profil d'oxyde.
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Ces différents schémas, illustrés en figure III.4 ., ont &t& dé-
veloppés pour des programmes utilisant un formalisme de type différences fi-
nies qui présente conceptuellement des contraintes quant 3 la répartition
des points de discrétisation dans la structure. La procé&dure qui a &té dé-
veloppée ici et qui est présentde dans le paragraphe suivant, s'appuie sur
la méthode des &l&ments finis et permet de s'affranchir des limitations

inhérentes aux méthodes précédentes.

SizNg ref. Si02
/oot X(yt)
= e | - —— —— — —

(a)

Figure III.4. Algorithmes basés sur la méthode des différences

finies, permettant la simulation de recuits en
ambiance oxydante.

(a) Transformation ponctuelle.

Source : Réf, [5 ]
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b) Solution analytigque
Source : Réf. [2]

(b)

P A e G Si02

. .45°
o« o o o o \/5mmdmeoNuCowmorw0ﬂ“

. Interface during Coplanar
rocess .. . ]
g ¢) Elimination de point

R R R ) Source : Réf. [4]

(c)

4.2. Méthode proposée
4,2.a) Principe

Les performances de la discrétisation spatiale de la méthode
des éléments finis sont ici exploitées afin de simuler la diffusion des

impureté@s sous ambiance oxydante.
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La mé&thode consiste en alternance d'é&tapes de déformation de
3%

la structure et d'étapes de diffusion sur un maillage fixe [10].

L'organigramme de l'algorithme de résolution est présenté en
figure III.5., , dans laquelle ¢ (t1, t2) reprééente le vecteur formé
des concentrations Cj (tl, 12) au temps 71! aux noeuds dﬁ maillage cor-
respondant 4 la structure au temps t2. Les &quations de diffusion sont
résolues dans le silicium uniquehent, 1'influence de la silice et de
sa cinétique de croissance sur la ségrégation des impuretés 3 1'inter-

face Si/Si0, &tant contenue dans une condition de flux de type Neumann

durant 1la piase de diffusion. Comme précisé en figure III.5. , 1'étape
de déformation de la structure inclut, outre le remaillage, une procé&du-
re d'interpolation qui permet de reproduire la cartographie de dopage
sur les maillages successifs. Chaque fonction de l'organigramme est dé-

veloppée et précisée comme suit.

4,2.b) Déformation de la structure

La déformation géométrique est réalisée par une modification
des coordonnées des noeuds du maillage afin de rendre compte du profil
d'oxyde. Pour un incrément de temps AT, 1'8volution de 1'interface Si/SiO2
est simul@e par une translation des noeuds frontiére selon la loi sui-

vante :
(xf, yf) —_— (xf, Vg T oo A dox (Xf, t)) (I1I1.35.)

oli (xf, yf) représente les coordonnées des noeuds frontiére, Adox est
1'épaisseur locale d'oxyde formée durant l'intervalle de temps AT et o
est le rapport volumique de la réaction d'oxydation, équation II.9%.
Adox est soit calculé par la loi linéaire-parabolique pour une oxydation
opérée sur toute la surface, équation II.104., ou soit donné par une

forme analytique d'oxyde pour un proc&dés LOCOS, &quation II.122..

La relation III.35. ne donne que l'&volution de la frontigre.
Cette déformation est redistribuée sur tout le maillage de telle sorte

que 1'encombrement spatial du domaine reste constant. La figure III.6..
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T =T9¢

non

DEFORMATION DE
LA STRUCTURE

INTERPOLATION

DIFFUSION

T =T+ AT

oui

FIN

Tl

>

t2

C (T - AT, T - AT)

C (T - AT, T)

c (T, T)

Tl

T2

: Pointeur indiquant 1'ins-

tant de la solution

: Pointeur indiquant 1'ins-

tant du maillage

Figure III.5.‘Algorithme de résolution de 1'oxydation
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illustre la procédure de remaillage. La discrétisation présentée en fi=~
gure III1.6.b) correspond & la croissance d'oxyde de type LOCOS, &qua-

tion I1I1.122,, le maillage initial &tant reporté en figure III.6.a)

XXX DX XX
XXX XXX XXX ]
XXX XXX X
XIS IXXIXKIXIX XXX XX
XXX XX XX
XXX XX
RSN

XXX XX IXIAXIXIXIXEX]

(a)

KN/ NN

CRIIIRIN
IIINN
2OZ0Z0Z0Z0TOR IR

ROZOZOZOT0 N I
AN AN AN A e S RS S S ot O
SR K RS RIS SRAEIEHEH S
XX A’AMMNS N ST OGSO
SIS S S S SO RSN RIS
RIS
XX X X R SIS SIS
RIS

(b)

Figure III.6, Illustration de la procédure de remaillage
(a) maillage initial
(b) maillage final.
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4,2.¢c) Interpolation

Dés qu'une déformation incrémentale de structure est effectuée,
le vecteur formé des concentrations aux noeuds du nouveau maillage doit
étre interpolé 3 partir des concentrations nodales avant déformatiom.
Cette interpolation évite une diffusion parasite induite par les trans-

lations nodales.

La phase d'interpolation s'effectue en utilisant les fonctioms de
de forme des &l&ments triangulaires. Il est 3 noter que cette phase est

quasil-instantanée, conformément aux deux remarques suivantes :

~-La topologie du maillage est comservé@e durant toute la simu-~

lation :
Vi , ¥r2 =T , ekj (T) = ekj (T - AT) « (111.36.)

- Les déplacements incrémentaux de la structure garantissant le
fait que chaque noeud, aprés translation se trouve dans 1'espace crée par

ses triangles adjacents avant déformation :

Vi , V12 =T, j(T) € U 9ok (T - AT) (II1.37.)
ekj

L'interpolation est complétement réalisée par un seul niveau de

boucle balayant les noeuds j du nouveau maillage

Cj (T - AT, T) = T Njk (T - AT) Cj (T - AT, T - AT)
Jk (III.38.)
Dans cette dernié&re équation, Njk (T = AT) représente la valeur
que la fonction de forme Njk associée au maillage au temps 12 = T - AT

prend 3 la position occupée par le noeud j 3 l'instant T.

4,2.,d) Diffusion

L'étape de diffusion, permettant le calcul des concentrations no-
dalesC (T, T) en fonction de C (T -~ AT, T), est opérée avec l'algorithme de

résolution développé pour les recuits en ambiance inerte, é&quation III.25..
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Afin de prendre en compte le mécanisme de ségrégation, une con-
dition de flux de type Neumann est imposée sur les noeuds appartenant 3
1l'interface mobile Si/SiO2 durant la phase de diffusion. Si 1'on considére
que la cinétique de ségrégation est plus rapide que celle de 1l'oxydationm,

le £lux local d'impureté&, régissant le transport 3 l'interface s'écrit :

F =F.n =-v St (III1.39.)
S (0.4 m

ot Vox est la vitesse d'oxydation locale, Csi la concentration 3 l'inter-
face coté silicium et m le coefficient de ségrégation. Comme la procé&dure
de remaillage et d'interpolation induit un flux &quivalent ddi 3 la défor-
mation du domaine :

FR = -a Vox Csi’ (III.40.)

le flux total Fp 3 imposer sur la face oxydée s'écrit :
1

T g~ FR =F., n. = - Vox Csi ( ;: - a) (I1I.41.)

Cette condition de flux est introduite dans 1l'inté&grale de sur-
face de 1'équation III.25.. Il est 3 remarquer que cette condition est
identique 3 celle proposée dans 1'équation II.145 . qui conserve la dose

totale dans le syst@me Si/SiOZ.
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- CHAPITRE [V -

'LES CRITERES DE SIMULATION [1,2,3]

1 - JUSTIFICATION DU CHAPITRE ET PRESENTATION

Le chapitre précédent a présenté les méthodes numériques qui ont
&té développées afin de résoudre les &quations de diffusion en ambiances
inerte et oxydante. Afin de pouvoir exploiter ces méthodes, il importe de
définir les critéres de simulation - 1incrément de temps et pas d'espace -
qui permettent 1l'obtention de solutions convergées. Cette convergence est
atteinte si d'une part aucune instabilité numérique n'apparait dans la
solution et si d'autre part les erreurs de discrétisation restent suffi-~
samment faibles afin de préserver la signification physique du résultat

obtenu.

Le comportement non-linéaire des équations différentielles, in-
troduit par les modéles de diffusion, ne permet .. pas l'obtention des
conditions de convergence par application directe de crit&res mathématiques
simples. Le test des algorithmes et 1'&tablissement des crité&res de simula-

tion ont &t8 réalisés de manidre systématique en s'appuyant sur la connais-
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sance des effets physiques induits par les modé&les.

Le plan de ce chapitre reprend de manidre séquentielle les
méthodes de tests qui ont &té développées. Ce travail a fortement &té
facilité par le fait que les limitations spatiales et temporelles des

algorithmes peuvent &tre traitées de mani&re découplée.

La seconde partie de ce chapitre présente les simulations de
test qui ont &té choisies afin de mener cette &tude. Une méthode per-
mettant la quantification du degré de non-linéarité des Equations de
diffusion y est également proposée. La troisi®me partie relate une pre-
miére &tude de faisabilité sur des exemples lindaires tandis que la
quatriéme propose une approche permettant le choix des incréments de temps.
La cinqui&me partie s'intéresse au choix du pas d'espace, propose une
méthode originale de raffinement local de maillage et dé&finit les critéres

de simulation.
2 = SIMULATION DE TEST ET DEGRE DE NON-LINEARITE

2.1, Prédépdét de Bore

Pour se placer dans les cas numériques les plus défavorables, les
tests simulent des pré&dépdts thermiques de Bore. Cette diffusion, & partir
d'une concentration superficielle constante est numériquement &quivalente
4 une réponse 3 l'échelon du systéme de discrétisation. Ces tests sont donc
trés révélateurs des performances des algorithmes et permettent une sures=—

timation des erreurs de discrétisation.

Deux types de motifs test sont ici utilisés dans lesquels les

équations bidimensionnelles sont résolues.

Le premier correspond & une structure dont la géométrie et les
conditions frontidre ne permettent qu'un transport unidimensionnel des
impuretés. La figure IV.l présente cette structure et précise son dimen-

sionnement et les conditions aux limites.
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Cb

Cs = \N

L 4
>

0<x<L
O0<y<1
O0<t<T

C(x=0,0<y<1, 0.<t<T)

C (x

L, 0<y<1,0<t<T)

C0<x<L,0<y<1,t 0)

Figure IV.1!, Définition de

Cs

Cb

Cb

la structure 1-D

Le second motif est une extension de ce prédépdt i 2 dimensioms,

la structure et les conditions frontidres sont précisées en figure IV.2.

Cette structure simule un prédépdt local s'effectuant dans une

fenétre gravée dans une couche d'oxyde. Le rdle de 1l'oxyde superficiel est

simplement pris en compte par une condition de flux nul. Pour des raisons

évidentes de symétrie, la figure IV.2. ne représente que la partie droite

du motif technologique.
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Yy N
) F >
Cs |.n=0
L
-Lf l Y > X
- -
F.n=0-~>
-1 fi\\,__:ijECb
-Lf< x< L
-1 <y<O0
0 < t<T
C (-LE< x <0, y =0, O0< t< T) = Cs
C(x=1 , 1< y<0,0<t<T) =Cb
C (-LfE< x< L, y = -1, A<t<T =¢Cb

C(-LE<x<1L,-1<y<0,t=0 )=Ch

C( 0<x<1,y=0, t=20 ) =Cb

Figure IV.2. Définition de la structure 2-D
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2.2. Quantification du degré de non-linéarité

En se référant au paragraphe 1.2.c du second chapitre, 1'équation

différentielle & résoudre dans les deux structures de test est donc, pour

le Bore :
oC —_
— =9, DT (c) vcCl (Iv.D)
ot
avec
D = 1+g(cR+ ch + 1) CR
T int gl 4 ———
b+8 Vil +1
et B =19
Dans l'expression précédente CR est la concentration réduite donnée par :
C
CR =D — (IV.Z)
2n,
DT’ Dint et n, 8tant respectivement le coefficient de diffusion total,

le coefficient de diffusion intrinsé&que et la concentration intrinséque

du silicium.

Les difficultés numériques induites par ce modéle sont liées
de la gamme de variation du coefficient de diffusion dans la structure.
Comme le précise la figure IV.3, le facteur DT/Din est une fonction mono-

t
tone de la concentration réduite. Ainsi le paramétre o, défini par :

Cs
4 = — (1v.3)
2n,
i
donne le degré de non-linéarité des simulations de tests. L'&quation de
diffusion pouvant s'écrire sous une forme réduite par la transformation de
Boltzmann,(&quation II. 9), la longueur de diffusion LD définie par :

LD = 2 VDint T (Iv.4)
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est un facteur d'échelle qui n'affecte en rien le comportement non-

linéaire donné par a.

200

150 |-

[)T//Dint
8

Figure IV.3. Variation de DT/Dint en fonction de

la concentration réduite CR

Plusieurs remarques peuvent déjd ici &tre formulées :

. Sur la figure IV.3, l'abscisse maximale CR = 20 est une limite moyenne
de la validité du modé&le de diffusion. Au-deld de cette valeur,des effets
de fort dopage,tels que la formation d'agglomérats,interviennent qui ré-
duisent la diffusivité totale limitant ainsi le degré de non-lindarité

de 1'&quation de diffusion [4].
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."Pour des recuits d'implantation ionique, le degré de non-lin8arité sera
donné par :
pic
a = (Iv.5)
2n,
i

oll Cpic est la concentration maximale du profil implanté.

. Lors de diffusions simultanées de plusieurs types d'impuretés, les cri-

téres de simulation devront &tre pris en fonction de 1'équation présentant
le plus grand degré de non linéarité.

. L'équation de diffusion 2 coefficient constant sera référencée, par la

suite, par :

a =0 (Iv.6)

3 - ETUDE DE FAISABILITE SUR DES EXEMPLES LINEAIRES

Les premiers tests ont &té effectués sur des exemples lin&aires
(a = 0). Cette étude de faisabilité@ a permis de vérifier la bonne implan-

tation des algorithmes sur des exemples possédant une solution analytique.

3.1. Exemple unidimensionnel

-

L'équation de diffusion & coefficient constant a &té résolue
dans la structure 1-D précisée en figure IV.l. Le maillage utilisé par

cette simulation ainsi que les paramétres technologiques sont reportés
sur la figure IV.4,

D, =1.100"% em® ' T =10000s
int 20 -3
Cs = 2,10 cm Cb =0
L = 2.10“5 cm
D -4 -4
L =1,2 10 cm 1 =20.110 cm

Figure IV.4. Conditions de simulation de 1'exemple 1-D linédaire
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La figure IV.5 compare le profil de concentration longitudinal calculé

avec 80 incréments de temps et la solution analytique donnée au chapitre II,

paragraphe l.l.c. @
X
C(x) = Cs

erfc (—)

(Iv.7)

U

10421

1:NE+20

T

10E+19

L L RAAL

1-0E+186

T

T

1:-0E+16

LIS o e

PROFIL DE DIFFUSION
DROITE

1 7 0-5000E-05

. 10

MICRON

Figure IV.5, Profils de concentration pour l'exemple 1-D linéaire.

Traits pleins :

Traits pointillés :

simulation

solution analytigue
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Un trés bon accord sur 5 décades est ici obtenu entre les deux profils
de la figure IV.5 qui valide la méthode numérique employée ainsi que son

implantation informatique.

3.2. Exemple bidimensionnel

Le test décrit précédemment a &t& simulé dans la structure 2-D
de la figure IV.2, le maillage comportant 512 triangles est illustré& en

figure IV.6.

RIS IXIXIXIX
SIS XIXIXIXIX X
IR IXIXIXIXIXIX XX
IR IXIX XX
XXX X
XSSIIXIXXIXIXIXIXIXIX X
SR IXIIXIXIXIXIXIXIXI X
<RI XXXIXPXIXDXIXIXIX XY

Lf=L=1=1.210"cn
Figure IV.6. Maillage utilisé pour la simulation

bidimensionnelle linéaire.

Le résultat de la simulation est présenté sous forme d'isovaleurs
en figure IV.7. Sur cette figure, ont &été Egalement reportés quelques points
particuliers donn&s par la solution analytique développée par Kennedy et
par O'Brien [5] (chapitre II, paragraphe l.l.e). Un bon accord est obtenu

qui confirme 1'efficacité de la méthode numérique sur un exemple typiquement

bidimensionnel.
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PROFIL DE DIFFUSIDON

512
1
2
3
4
5
6
1
8
S
X

0 T o Q00 ® ™ -
S I I R Il
+ 0+ ¥ o+ + o+ + + o+
Wow oW oW oW ow oW ow w
o 0ogc oo Qoo o
S oo o g oD
(SRR~ J = R R R R~ = R =
< 0N BCNBEAOI
-1 a Q [} a ] a -3 a
C o0 oc Qoo 0ao

NT

-[5]

Figure IV.7. Isoconcentrations obtenues avec l'exemple 2-D
linéaire. Comparaison avec la solution analytique

de Kennedy et O'Brien [5].
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4., INFLUENCE DE L'INCREMENT DE TEMPS

Dans le cas de diffusion fortement non-linaire, 1'obtention
de solutions convergées est étroitement liée au choix de l'incrément de
temps. D'une maniére plus précise, comme les pas temporels sont pris
constants et que l'équation de diffusion admet une forme réduite, &qua-

tion II. 9, le paramétre 3 optimiser est le nombre de boucles temporelles.

Une étude systématique a été menée afin de dé&finir 1'influerce
du nombre de boucles sur les profils simulés. Pour cette &tude, le maillage
1-D illustré en figure IV.8 a &té utilisé&. Ce maillage contenant 320 tri-
angles a &té choisi suffisamment dense afin de s'affranchir de tout pro-

bléme 1ié au pas d'espace.

D . 1.102;4 cm_SS-l T = 10 0(1)(5) s s
Cs = 2,10 cm Cb = 2.10 cm
L, = 2.10:3 cm .

L = 2.10 cm 1=20.,110 cm

Figure IV.8., Maillage et conditions limites utilisés
pour 1l'étude de l1'influence de 1'incrément

de temps.

La figure IV.9 superpose les profils de concentration obtenus
avec différents increments de temps dans le cas de non-linéarité maximale,

-

a = 20. Deux conclusions majeures sont 3 déduire de la figure IV.9 :

. Ces différents profils montrent pour les grands increments de temps une
dégradation de la solution présentant une ré&duction du gradient sur le

front etun recul global de la jonctionm.,

. Pour un nombre de pas de temps correct une saturation de la solution
apparait indiquanﬁ la stabilisation du schéma temporel. Les résultats

sont alors identiques 3. ceux obtenus par Warner et Wilson [6].
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0.5

2.0 MICRON

1.0E+21 1

1.0E+20 4

1.0E+19-
1.0E 418 -
1.0E#174
1.0E416-

Figure IV.9. Influence du nombre de boucles temporelles

sur les profils de concentrations calculées

avec o = 20

0.



- 162 -

Vue la forme abrupte des profils de concentration, le degré de
convergence ne peut pas &tre obtenu de maniére significative par une
discussion directe des erreurs relatives des concentrations nodales. Une
procédure plus globale a ici &té& utilisée qui consiste 3 reporter les
profondeurs de jonction en fonction du nombre de boucles temporelles. La
figure IV.10 présente ce tracé pour divers degrés de non-linéarité. Il
est nettement apparent sur cette figure que chaque courbe présente un
seuil de convergence d'autant plus marqué que le degré de non~linéarité
est élevé. Par contre, le nombre de boucles temporelles nécessaires 3

l'obtention de ce seuil décroit pour les cas de faible non-lindarité.

En se reportant 3 la discussion de lz figure IV.9, le changement
de convexité qui intervient pour les exemples quasi-linéaires indique que
la dégradation du gradient sur le front agit prioritairement sur le recul
global de la jonction, Cette constatation indique que le recul de la jonc-
tion pour les cas fortement non-linéaires est expliqué par une mauvaise prise
en compte des non-linéarités pour les grands increments de temps. Par contre
1'adoucissement du gradient est dii aux erreurs de discrétisation temporelle,

cet effet &tant le seul présent pour les exemples linéaires.

Comme les courbes de la figure IV.!0 sont tracées en coordonnées
réduites, cette figure est utilisée en abaque., Le nombre de pas temporels

est déterminé en fonction de o et de la précision nécessaire 3 la simulation.
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K
1
o

2. | L lLLLLlLL - ILLLLI
10° 102 10’
T/dt

Figure IV.10. Variation de la profondeur de jonction

(C = 1017 cm-3) avec le nombre de boucles

temporelles pour diverses valeurs de a.
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5 - INFLUENCE ET CHOIX DU MAILLAGE.
CORRELATION INCREMENT DE TEMPS - PAS D'ESPACE

Dans le cas de l'étude précédente, le maillage utilisé, figure
IV.8., a &té choisi tr@s dense afin d'éliminer toute instabilité numérique
due au pas d'espace. Cependant, pour des raisons de temps .de calcul
évidentes, une telle densité A'éléments ne peut &tre conservée pour des
applications bidimensionnelles. Le but de cette partie est de tester
différents motifs de maillage afin de déterminer les causes d'instabilités
numériques intervenant pour des pas d'espace trop importants. Cette &tude
a abouti 3 proposer une corrélation entre increment de temps et finesse de
maille. Cette corrélation a &t& utilisée afin d'exploiter des structures

d'espace orient&es possédant des raffinements locaux.
5.1. Tests de maillages réguliers

A partir de la structure 1-D définie en figure IV.1, plusieurs
maillages ont ét& test&s. Les conditions de simulation sont proches de

celles utilisées dans la partie précédente et sont définies comme suit :

Dint = 1.1071% cm? ¢! T = 10 000 s
cs = 2.10%9 op73 ch = 2.10%° en™
L =2.10" cm
D -4
L = 2,10 cm a = 20

Tableau IV.1 : Conditions de simulation utilisée

pour les tests de maillage.

-~

Ces conditions correspondent 3 un cas maximal de non-linéarité
afin d'augmenter la sensibilité des ré&sultats. Les maillages, répertoriés
en figure IV.11, ont la méme longueur et se différencient par des struc-
tures de maille différentes. Ces structures ont &té caractérisées par
deux paramétres. Le premier, €, est 1'extension maximale d'un &lément

dans la direction de diffusion. Le second, est la distance séparant

€
2’
les plans nodaux perpendiculaires 3 la direction de diffusionm.
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DDA 3

Figure IV.11, Maillages de test.
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Chaque maillage a été testé avec différents pas de temps et
la stabilité numérique de chaque calcul a &té quantifide par le critdre
suivant. Comme la structure 1-D ne permet qu'un transport longitudinal
des impuretés, les lignes d'isoconcentrations sont les plans nodaux per-
pendiculaires 3 la direction de diffusion. De ce fait le crit@re de sta-
bilité défini comme &tant l'erreur relative maximale entre les concentra-
tions calculées sur ces plans nodaux est trd@s significatif du degré de
stabilité& du calcul. D'une maniére g@nérale, les erreurs maximales se
sifuent sur le front du profil. Dans le tableau IV.2, sont reportées les
valeurs des erreurs maximales pour ces différents tests. Pour de fortes
instabilités numériques, des valeurs nodales négatives apparaissent dans

la solution, ces cas sont simplement référencés par une croix dans ce

tableau.
Nombre de | €I £2 Nombre de boucles temporelles
MAILLAGE| triangles | =6 1000} 200| 80 | 32 |16 |10 | 8
1 64 12.5 ] 3.125 X X |42.6|60.9 [44.1 [24.2 |18.6
2 80 10. | 2.5 X {25.9176.4144.9 {24.8 | 7.0 | 4.7
3 100 8. |2. 13.4 1 19.34| 7.2 | 4.1 | 3.0
4 160 5. }1.25 10.4| 6.5| 2.8 1.6 0.5} 0.4
5 160 5. ]1.25 9.3} 6.5| 5.3} 2.7 | 1.4 [0.6 | 0.3
6 320 5. |1.25 2.7 0.6 { 0.3
7 160 5. 2.5 45,7 [ 42.8 [ 28.1 [16.1 | 8.3 | 4.4 | 3.2
8 84 5. |2.5 83.8 | 43.4{36.7]20.2 | 8.7
9 160 2.5 {1.25 2.8) 2.2 1.2 {0.8

Tableau IV.2. : Erreurs relatives maximales (en %)
apparaissant sur les lignes nodales

d'isovaleurs.



- 167 -

Plusieurs remarques peuvent &tre clairement déduites de ces différents

tests :

~ D'une maniére générale, pour chaque maillage, la stabilité du calcul

augmente quand le nombre de boucles temporelles diminue.

- La comparaison des ré&sultats obtenus avec les structures 4 et 7 (el

identiques, ¢, différents) indique que la performance d'un maillage

2
est 3 relier 3 la distance entre ses lignes nodales €y
- Pour un méme nombre de boucles temporelles, la stabilité du calcul

augmente quand €, diminue.

-~ Pour une valeur €y fix8e, les structures de maille wutilisédes dans les

maillages 8 et 9 s'avérent étre les plus performantes.
g P p

Enfin, pour un increment de temps donné, les profondeurs de
jonction obtenues avec des maillages suffisants (erreur 5 %), sont
identiques, indépendamment du maillage choisi. Cette dernidre remarque a
permis une corrélation entre increment de temps et finesse de maille qui

est proposée dans le point suivant.

5.2. Cause d'instabilité numérigque. Correélation increment

de temps et pas d'espace.

La figure IV.9 et les remarques déduites du tableau IV.2 prouvent
que les instabilit&s numériques apparaissent lorsque 1'Ecart entre les

lignes nodales, €,, n'est pas suffisamment réduit pour supporter les forts

2
gradients de concentration donnés par la résolution temporelle. Cette hy-

pothése est confirmée par les deux remarques complémentaires suivantes :

- Pour des maillages inadéquats, les instabilit&s numériques peuvent
disparaitre pour des grands increments de temps. Ceci est expliqué par
la réduction du gradient de concentrations sur le front, figure IV.9.
Les résultats alors obtenus sont stables mais n'ont pas atteint la con-

vergence temporelle.

- Lorsque le degré de non-linfarité& diminue, des ré@sultats stables et
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convergés peuvent &tre atteints avec des mailles plus ldches, le modé&le

de diffusion utilis& donnant alors des fronts moins abrupts, figure II. 13.

5.3. Raffinements locaux - Maille orientée.

Une fois déduite la cause d'instabilité numérique, la souplesse
de la méthode des &léments finis est ici exploitée afin de générer des
maillages optimisés faisant intervenir des raffinements locaux et des

mailles orientées.

La figure IV.12 propose une suite de maillages qui ont &té& testés
avec les données du tableau IV.l.Les profils de concentration calculés
avec chacun de ces maillages sont identiques i ceux présentés en figure
IV.9. Dans tous les cas, le degré de stabilité est semblable 3 celui
obtenu dans le tableau IV.2 pour les maillages ré&guliers composés respec-

tivement de la méme maille &lémentaire.

Ces derniers tests montrent qu'il suffit de conserver la distance
imposée entre les plans nodaux pré&s de la position du front de jonction
final pour conserver la stabilité du calcul sur toute la structure. Ainsi
des raffinements locaux réduisant considérablement les temps de calculs
peuvent étre exploités sur des maillages fixes, &vitant ainéi 1l'utilisation
de maillages &volutifs . La solution, qui présente de nettes oscillations
en début de simulation, se stabilise & sa valeur nominale d&s que la zone
de forts gradients atteint la partie raffinée du ﬁaillage. Le fait qu'il
n'y ait aucune perte de dose durant le calcul est essentiellement dd i la
méthode des &léments finis elle-méme qui est une méthode de discrétisation
qui conserve les flux [7]. Cette propriété explique &galement que les so-
lutions obtenues sont identiques, quel que soit le maillage utilisé, d&s que
ceux—-ci vérifient localement le critdre de stabilité numérique. Aucun
autre argument mathématique complémentaire justifiant l'efficacité de cette

méthode n'est pour le moment proposé.

Les deux derniéres structures de la figure IV.12 indiquent que
les éléments triangulaires 3 6 noeuds peuvent supporter des angles trés
faibles, repoussant ainsi tr&s loin les limitations dues au conditionnement
de la maille élémentaire. Cependant de telles mailles doivent obligatoi-

rement &tre orient&es perpendiculairement & la direction de diffusion.
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Figure IV.12. Progression de maillages optimisés.
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5.4. Techniques de simulation appliquées a des exemples

bidimensionnels.

De maniére conséquente aux deux parties précédentes, les para-

métres de simulation sont déterminés comme suit :

~ Le nombre de boucles temporelles est déterminé grice & 1'abaque de la
figure IV.10., fonction du degré de non-linéarité de la simulationm,

€quation IV.3, et de la précision requise sur les profondeurs de jonction.

~ Un maillage spécifique est généré pour assurer en tout point le critére
de stabilité&. Les triangulations sont réalisées par assemblage de motifs
€lémentaires. Une biblioth&que de maillages types correspondant 3 des

motifs technologiques usuels a ainsi &té E&laborée.

Cette méthodologie est ici précisée dans deux cas de prédépdts

bidimensionnels.

5.4.a, Cas de moyenne non-linéarité

A partir de la structure 2-D illustrée en figure IV.2, un prédé-

pdt bidimensionnel est simulé avec les données suivantes

D, . = 1.1071% en? &7} T = 10 000 s

Cs = 2.1020 cm-'3 Cb = 2.1015 cm‘3
- =5 -

LD = 2,10 cm o =5

(a) LE=L=1=1.2 1074 cm NT = 512

) LE=1=1.210"% cn L=1.110"%cn
NT = 299

Tableau IV.3. Données pour la simulation bidimensionnelle
du prédépét de moyenne non-linéarité

(a) maillage régulier (b) maillage adapté
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& 5 7 est obtenue avec 32 boucles temporelles

-

&cision supérieure

Une pr

permettant ainsi un increment de temps de 312.5 secondes.

La figure

IV.13 compare les résultats obtenus avec un maillage régulier (a) puis

optimisé (b) pour cet exemple de non-lindarité moyenne pour lequel le

temps de calcul est encore raisonnable pour la structure régulidre.

RXPPIXIN]
ARPIXIXIIX
EOZOSOZOZOZOZ0
RSRIXIIXIXIN
XIRIIXIIXIX]
ROXOZOZOZO2020
ROXOZOZOZOZ0Z0
RGN
ROZOZOZOZOZOZO
XIPIXIXIXIX]
R
RIIXIXIXIXIX
ROZOZOOZ0Z0Z0N
RSIXPIXIAIX]
XXX

DXDXIXIXIDXIXIXIX

Figure IV.13. Simulation bidimensionnelle d'un prédépdt

de Bore dans un cas de non-linéarité moyenne.

(a) Maillage régulier

(b) Maillage adapté

1.1020, 3.1019, 1.1019, 3.1018, 1.1018,

é . -
3.10"7, 1.10"7, 3.10%% 3.

Isoconcentrations :
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Les résultats de la figure IV.13 confirment les conclusions qui ont
ét& déduites des exemples de test 1-D, et les &tendent aux structures
bidimensionnelles. En effet, une excellente stabilité numérique est
obtenue avec le maillage optimisé&, démontrant ainsi 1l'efficacité des
structures de maille raffinées et orientées pour les exemples 2-D.

De plus, 1l'immunité au maillage est vérifiée, les courbes d'isovaleurs

obtenues étant identiques.

5.4.b. Cas de forte non—-linéarité

L'exemple précédent est ici présenté dans le cas de non-linéa-
rité& maximale (o = 20) pour lequel un maillage régulier ne peut plus &tre
utilisé, pour des raisons évidentes de temps de calcul et d'espace mémoire.
Un increment de temps de 125 s a &té choisi qui conduit & 80 boucles tem-
porelles assurant ainsi une précision supérieure & 5 7 sur la position de

la jonction.

La figure IV.l4 donne le maillage utilisé tandis qu'en figure
IV.15, est reporté le tracé d'isovaleurs obtenu. L3 encore un excellent

degré de convergence est atteint sur toute la structure, qui est précisé

par les différentes représentations en coupe de la figure IV.l16.

Ce calcul bidimensionnel de pré&dépdt de non-linéarité maximale
contient toutes les difficultés numériques majeures qui peuvent se pré-
senter lors de simulation de cas concrets. Les résultats obtenus dans ce
cas attestent la validité de la méthode numérique et des techniques
d8veloppées et permettent d'entreprendre la simulation compléte de pro-

cédés technologiques réels.
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Figure IV.14. Maillage utilisé poﬁr la simulation
bidimensionnelle du prédépdét dans le cas
de non-linéarité maximale.

tf=1=2.10%em r=1.810%cm nwr=622
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91+3000°G
L1+3000°1
L1+3000°2
L1+3000°G
81+3000°1
81+3000°C
81+3000°G
61+3000°1
614300072
61+3000°G
0Z+3000°1

Figure IV.15. Tracé d'isovaleurs obtenues avec le maillage

de la figure IV.14.
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- CHAPITRE V -

SIMULATION DE MOTIFS TECHNOLOGIQUES

‘Afin d'illustrer les possibilit&s de simulation données nar
1'approche numérique et les crit@res développés dans le chapitre précédent,
5 thémes technologiques ont &té& considérés., Ces motifs et les résultats de
simulation correspondante sont présenté@s dans un ordre de complexité& crois-

sante et sont répertoriés de la maniére suivante

. Motif 1 : Implantation ionique et recuit inerte
. Motif 2 : Structure N.P.N. en ambiance inerte
Motif 3 : Structure LOCOS
. Motif 4 : Simulation compléte de la zone source/drain en technologie
N-MOS

. Motif 5 : Diffusion couplée Arsenic/Bore en ambiance oxydante

L'ensemble de ces simulations correspond 3 des enchainements types
d'étapes technologiques qui sont 3 la base de la plupart des procé&dés indus-
triels. Ainsi les ré&sultats obtenus pour chacun de ces motifs sont trés
révélateurs de l'efficacité des algorithmes numériques développés pour la

simulation bidimensionnelle de technologie.
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1., IMPLANTATION IONIQUE ET RECUIT INERTE

Une implantation ionique locale de bore est simulée, suivie d'un
recuit inerte durant lequel 1'exodiffusion est né&gligée. Pour cet exemple
un maillage régulier d'extension 1.6 um x 0.8 um comportant 1024 &léments
a 8té généré. L'implantation ionique locale (70 keV, Q= l.lO13 cm—z)
est réalisée dans 1'hypoth&se d'un masque abrupt infini, le profil implanté
8tant alors donné par la formule analytiquz de 1'équation II.86. Un qoeffi-

-1 2 -1

cient de diffusion constant, Dint = 2.10 cm™ s , est utilisé pour le

recuit thermique (1000°C, 3600 s).

La figure V.l.donne les isovaleurs superposées avant et aprés

recuit, la figure V.2. étant une représentation en coupe de ces deux profils.

2. STRUCTURE N.P.N. EN AMBIANCE INERTE

~ Sur un substrat n, un caisson de type p est réalisé, suivi d'un
prédépdt d'arsenic. Cette structure est représentative de procédés CMOS,
DMOS et bipolaire. Chaque tracé d'isovaleurs est présenté avec son profil

unidimensionnel correspondant.

Etage 1
. 13 -2
. Implantation de bore (70 keV, QD = 3 10 cm )
. Recuit ambiance imerte (1120°C, 20400s, D, = 2.25 10713 a2 57

~

L'implantation de bore est réalisée i travers une fine couche
d'oxyde d'épaisseur 0.05 um, la structure de masquage &tant abrupte infinie
comme précédemment. Un maillage fixe uniforme (8 um x 4 um) possédant
512 &l8ments est utilisé@ pour cette premidre &tape. La figure V.3 donne un
agrandissement du profil implanté tandis que le profil de dopage apr@s recuit

est reporté en figure V.4.

La longueur de diffusion du recuit &tant nettement plus grande
que la pénétration de 1l'implantation, le profil ré&sultant (figure V.4.b)
est proche d'une demi-Gaussienne. Malgré 1'écart important entre les exten-—
sions du profil avant et aprds recuit, il est intéressant de constater qu'un
maillage fixe est suffisant. Le contrdle du résultat de la figure V.4. a été

effectué par un calcul pré&cis de la dose par intégration numérique.
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- T N0 N

Figure V.1. - Isoconcentrations avant et aprés recuit

Isovaleurs : 3.1017, 2.1017, 1.1017, 3.1016, 1.1016,

3.10%%, 1.10%°, 3.10%%, 1.10"¢ 3.
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Figure V.2. - Représentation en coupe de la figure V.1.

Coupes suivant les droites : X = - 0.4, 0.4,

0.5, 0.6 um

0.0
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PROFIL DE DIFFUSION
IMPLANTATION CAISSON=P
BORE AVANT RECULIT
E = 70 XEV
OOSE = 3E13 AT/CM2

2
]
3
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1.0E+15 |
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(b)

Figure V.3, - Profil de dopage aprés implantation
(Agrandissement sur une structure 2.25 um x 0.75 um)

(a) Isovaleurs - (b) Représentation en coupe
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Figure V.4. = Profil de dopage a l'issue du recuit

(a) Isovaleurs - (b) Représentation en coupe
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Etape 2
. Prédépdt d'arsenic (Cé = 1020 cm_3, 1110°C, 4200 s)

Un prédépdt local d'arsenic est ensuite réalisé durant lequel
une &vaporation naturelle de bore est simulée (Equation IIL.14D.Un maillage
optimisé, présenté en Figure V.5. a &té généré sur lequel le profil du
caisson p (figure V.4.) a &té interpolé. La figure V.6.a donne les iso-
concentrations de bore et d'arsenic 3 la fin de cette &tape et montre des
effets prononcés de couplage bidimensionnel. Ce couplage se traduit, dans
le modéle de Hu [1] utiligé ici, &quation II.36, par un ralentissement de
la diffusion du bore dans la zone riche en arsenic. Le tracé du profil en
coupe, figure V.6.b, donne un excellent accord avec le programme SUPREM II
[2]. Les jonctions bidimensionnelles, reportées en figure V.7. pour deux
valeurs différentes de concentration de substrat démontrent des effets
marqués qui peuvent &tre critiques par la réalisation de structures CMOS,

DMOS ou'bipolaires.

3. STRUCTURE LOCOS

Un procédé LOCOS est présenté, les paramétres techmnologiques
8tant trés voisins de ceux utilisé&s dans les simulations de R. Tielert [3].
L'implantation ionique de bore, figure V.8, est effectude 3 travers une
couche d'oxyde de 0.05 um. Le masque, issu de la photolithogravure des
zones activées (nitrure, oxyde, résine) est consid&ré comme imperméable,

le profil &tant obtenu avec l'équation II.86.

A l'issue de cette implantation, 3 simulations différentes de
recuits thermiques (1000°C, 7200 s) sont réalisées sur un maillage de
330 éléments d'extension 1,876 um x 1.36 um. Pour ces trois calculs, une
diffusivité constante est prise pour le bore, D ¢ = 1.527 10—14 cm2 s-l.
La premiére simulation, Figure V.9., est un recuit en ambiance inerte ol
1l'exodiffusion du bore est négligée (F.= 0)., Dans la seconde, cette exo-
diffusion, équation II.14],est prise en compte sur la frontidre supérieure
du domaine qui simule une &vaporation de type silicium/gaz inerte. Le

profil de concentration résultant, reporté en figure V.10, illustre, en
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Figure V.5. - Maillage optimisé pour le prédépdt d'Arsenic
Extension : 7.9 um x 4 um

Longueur de la fenétre : 4 m

D, : arsenic = 0.25 10-13 cm2 s—l
int 12 2 -1
bore : 0.18 10 cm s
Evaporation bore : F = - 0,25 10_7 (cm s-l).C

comparaison avec la figure V.9, l'effet de 1'évaporation sur la concen-
tration superficielle. Le troisildme recuit est simulé en ambiance oxydante.
La forme de l'oxyde est définie de maniére analytique grice 3@ 1l'équation
IT.122 0l le facteur de forme, y, est pris & une valeur moyenne : y = 0.5.
La cinétique d'oxydation est calculée avec les paramétres de Deal et

Grove [4], figure II.41. La figure V.ll. donne le profil de concentration 2

1'issue de 1l'oxydation superposé au maillage final.
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(a)
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1.0E+17 3
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Figure V.6, - Profil de dopage & 1l'issue du prédépét d’arsenic

(a) Isovaleurs :
bore (traits pleins) : 8, 7, ..., 1 1016 cm_3
o arsenic (traits pointillés) : 3.1019, 1.1019,

3.1018, 1.1018, 3.1017, 1.10Y7 ™3

(b) Représentation en coupe
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n
(a)
n
P
n
Figure V.7. = Tracés de jonctions bidimensionnelles
(a) : concentration substrat : 1.1016 cm-3

(b) : concentration substrat : 5.1016 cm-3
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Figure V.8. - Profil de dopage & l'issue de 1 'implantation ionigue

(a) Isovaleurs - (b) Profil en coupe
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Figure V.9. - Profil de dopage & 1'issue du recuit inerte
(sans évaporation)

(a) Isovaleurs - (b) Profil en coupe
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Figure V.10. - Profil de dopage & l'issue du recuit inerte

(avec évaporation)

(a) Isovaleurs - (b) Profil en coupe
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La figure V.12. compare ce résultat & celui obtenu par Tielert [3] et
démontre ici un excellent accord, notamment au niveau de 1l'extension de
la zone p. Cette simulation valide la procédure algorithmique qui a &té
développée pour le traitement de 1l'oxydation (3&me partie du chapitre III)
et prouve qu'aucune dégradation numérique n'intervient lors des multiples

interpolations sur les maillages successifs.

4. SIMULATION COMPLETE DE LA ZONE SOURCE/DRAIN EN TECHNOLOGIE N.MOS.
GRILLE POLYSILICIUM [5]

Contrairement aux autres motifs présentés dans ce chapitre,
cette simulation s'intéresse & un procédé de fabrication réel qui a &té
réalisé et caractérisé. L'intérét de cette &tude est d'utiliser les
moyens de simulation développés en environnement technologique afin d'ob-
tenir une meilleure compréhension du cycle de fabrication. Des caractéri-
sations physiques ont &té effectufes afin d'évaluer la précision des

modéles et du calcul pour ce cas particulier.

4.1. Description du procédé

La technologie utilis&e ici est un procédé N-MOS 6 micron-
grille polysilicium. L'isolation est r&alis@e par une technique LOCOS
classique d'épaisseur d'oxyde de champ : ! um. L'oxyde de grille d'épais-
seur 950 A est formé 3 1100°C sur un substrat p orienté < 100 >
(1.1015 cm-3). La grille est réalisée par un dépdt LPCVD de polysilicium
d'épaisseur 4500 A . La grille est ensuite gravée dans un réacteur plasma
(SF6). Les étapes suivantes ont &té considérées pour la simulation : les
zones de source et de drain sont formées par une implantation de phosphore
4 travers le masque de polysilicium et l'oxyde de grille (120 keV,
Q = 5.101° cm_z) suivie d'une &tape de réoxydation & 1000°C (5 mn O
15 mn H,0, 5 mn O

2 2
le circuit est ensuite recuit 3 1000°C durant 15 mn avant la métallisation.

2’
et 10 mn Nz)- Un oxyde de passivation (CVD) déposé sur

Les différentes &tapes qui ont.ét& simulées sont regroupées en 3 phases.

Phase 1 : Implantation du phosphore (120 kev, Qg = 1015 cm_z)

Phase 2 : Recuit en ambiance oxydante (1000°C, 25 mn)
Phase 3 : Recuit inerte (1000°C, 25 mm)
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- 4.2. Simulation

Quelques pré-caractérisations ont &té& réalisées afin de fournir
les paramétres nécessaires aux simulations. Le profil du polysilicium
aprés l'attaque plasma a &té relevé par microscopie &lectronique i balay-
age (S.E.M.). Cette caractérisation donne la forme réelle du masque
nécessaire au calcul du profil implanté par la méthode de Runge [6],
équation II.85. Le masque est approximé par le tracé en trait plein de
la figure V.13, La forme de l'interface Si/SiO2 aprés la phase d'oxydation
a également &t& caractérisée en microscopie électronique 3 balayage pour
identifier le paramétre de forme dans la formulation analytique utilisée
pour le déplacement du maillage, équation II.122.La valeur v = 1.7 a &té
estimée pour les 950 A de grille et les 2450 A d'oxyde final. Le procédé
de fabrication a &té simulé en trois phases, décrites précédemment, en

exploitant le modé&le de Fair [7,8] complet précisé en &quatioms II.64.~ II.68.

Résine L

Profil réel
~ Profil
approché
Poly-Si ‘
0. lum

Figure V.13. - Prufil du masque de poly-silicium

La figure 5.14.a. montre le profil bidimensionnel de dopage
aprés l'implantation de phosphore 3 travers le profil réel de polysilicium

et l'oxyde de grille restant sur les zones de source et de drain. La
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- Figure V.14. - Profils de concentration du procédé n-MOS

(a) Phase 1 - (b) Phase 2 - (c) Phase 3.
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figure V.14.b. présente le profil de dopage & 1l'isgue de 1'étape d'oxy-
dation . Cette simulation dans laquelle 1'accé&lération de la diffusion
sous oxydation a été prise en compte [9] a exploité les résultats de la

pré-caractérisation de l'interface Si/Si0.,. La ségrégation 3 cet interface

2
a 8galement &té assurée conformément 3 1l'&quation II. . Finalement, le
profil de dopage 3 l'issue du traitement en ambiance inerte est reporté en

Figure V.l4.c.

Une vérification expérimentale est présentée sur la photographie
S.E.M. de la figure V.15, Cette photographie a &té& obtenue par une tech-
nique de coloration. La frontiére de la région définit une isoconcentration
dont la valeur a été déterminée par une analyse unidimensionnelle. Cette
concentration a &té mesurée par une technique de résistivité différentielle
et une valeur de 1.1019 cm3 a été trouvée. La comparaison entre la courbe
simulée de la figure V.l4,c. pour cette valeur et la microphotographie de
la figure V.15 donne un excellent accord, validant ainsi les moyens de

simulation et le modé&le "pour ce cas technologique réel.

Figure v.15. - Microphotographie S.E.M. d'un transistor n-MOS

a la fin du procédé de fabrication. Vue en coupe.
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5. DIFFUSION COUPLEE ARSENIC/BORE EN AMBIANCE OXYDANTE

Ce dernier exemple s'intéresse 3 la diffusion simultanée
arsenic/bore sous ambiance oxydante. Sur un substrat nu, une implantation

homogéne de Bore (100 keV, 1ol

cm—z) est simulBe. Une implantation
locale d'Arsenic (80 keV, 5 1015 cm_z) est ensuite réalisée sur une struc-
ture de masque abrupte formé de nitrure de silicium Si3N4. Suite 3 ces
deux implantations, un recuit en ambiance oxydante (1000°C, 360C s, HZO),
est simulé. La pré&sence du nitrure de silicium conduit & une oxydation
locale, la croissance de l'oxyde épais s'effectuant sur la zone implantée

d'Arsenic.

Pour réaliser ce calcul, un maillage d'extension | um x 0.76 um
comportant 624 &léments a &té généré, le masque de nitrure, de longueur
0.5 um étant simulé sur la partie gauche de la structure. La redistribution
des impureté&s durant le recult est gouvernée par le systéme d'équations de
diffusion de Hu [1], &quation II.36, tandis que la forme du profil d'oxyde

est donné par la loi analytique IIL.122(y = 0.5).

Le trac& du profil final est donné en figure V.16.,a. pour le Bore
et l'arsenic et démontre des effets de couplage importants entre ces deux
impuretés, notamment une forte accumulation de bore prés de la zone de
transition oxyde fin/oxyde épais. La jonction bidimensionnelle et le mail-

lage 3@ la fin de la simulation sont reportés en figure V.16.b.

Cet exemple comporte toutes les difficultés numériques qui peu-
vent se présenter lors de simulation d'@tapes technologiques et qui sont

résumées ci-dessous :

- Diffusion couplée entre plusieurs types d'impuretés.

- Forte non-linéarité du systéme d'Equation.

- Conditionsde ségrégation de signe opposé pour les deux impuretés
en présence (éccumulation pour l'arsenic, appauvrissement pour le
Bore)

- Maillage &volutif et grand déplacement de 1'interface.

La stabilité des résultats présentés en figure V.16 confirme 1'ef-
ficacité des algorithmes développés 3 traiter les difficultés numériques ré-
sumées ci-dessus. Ceci laisse entrevoir de nombreuses applications des

moyens de simulation mis au point.
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Figure V.16. - Profil de concentration & l'issue de la
simulation arsenic/bore sous ambiance oxydante

(a) Isovaleurs : traits pleins : bore
traits pointillés : arsenic

(b) Maillage final et jonction
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CONCLUSION

Les choix algorithmiques, la détermination des critéres de
simulation et les premig&res applications qui sont présentés dans ce rap-
port sont les &tudes de base qui ont permis le développement du logiciel
de simulation bidimensionnelle de technologie : MOBIDIC. Ce programme per-
met le calcul de la redistribution simultanée de plusieurs dopants lors
d'enchainements technologiques complexes. Les profils de concentration
obtenus par implantation ionique sont déterminés d partir de la topo-
logie de masquage et des fonctions de répartition propres 3 chaque type
d'impuretés. Les &tapes de recuits thermiques en ambiance inerte ou oxy-
dante sont simulées en tenant compte des mod@les de diffusion spécifiques
d chaque impureté et des effets de couplage dans le cas de procédés multi-
dopants. Dans le cas de recuits en ambiance oxydante, une loi analytique
donne le profil de croissance d'oxyde tandis que la redistribution des
impuret&s induit les effets de ségrégation 3 l'interface Si/SiQ, et d'accé-

2
lération de diffusion inhérente 3 1'oxydation.

La méthode des &léments finis est utiliséepour la résolution des
diverses &quations de diffusion. La discrétisation spatiale est donnée par
des €léments triangulaires quadratiques tandis que la ré&solution temporelle
est menée suivant un schéma implicite incomplet. Cette approche numérique
découple largement les conditions de convergence des problémes spatiaux et
temporels. Les incréments de temps sont choisis automatiquement en fonction
du degré de non-linéarité des équations de diffusion et de la précision
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nécessaire au calcul des profondeurs de jonction. Une technique de raffi-
nement de maillage est &laborée qui consiste 3 préserver les pas d'espace
nécessaires 3 la stabilité du calcul uniquement & proximité de la position
finale de la jonction. Cette technique dont les performances sont &prou-
vées, limite le nombre total d'éléments et donc les temps de calcul. De
plus, comme les maillages optimisés sont fixes durant les simulations, elle
évite l'emploi de maillages évolutifs qui nécessiteraient de multiples in-
terpolations. Une méthode originale permettant la simulation de recuits en
ambiance oxydante par la méthode des &léments finis est développée. L'al-
gorithme consiste en l'altermance d'étapes de diffusion sur maillages fixes
et d'étapes de déformation de structure. Cette procé&dure permet de prendre
en compte des formes quelconques de profils d'oxyde et de tester de nouveaux
modéles de diffusion anisotrope sous oxydation. Dans le dernier chapitre de
ce rapport, sont présentées queléues applications du programme MOBIDIC. Les
exemples qui y sont traités regroupent 3 la fois des thémes technologiques
modernes sensibles aux effets parasites latéraux et les simulations qui
présentent les difficultés numériques majeures induites par les modéles.

La qualité des ré&sultats obtenus pour ces différents tests valide le pro-

gramme et définit clairement un vaste domaine d'application.

Les développements ultérieurs se diriperont dans deux axes de
recherche distincts. Le premier concernera la simulation du silicium poly-
cristallin., Cette activit@ s'intéressera 3 la modélisation et la simulation
de la diffusion des dopants dans le polysilicium ainsi qu'3a son oxydation.
Le second sera l1'&tude du couplage entre la simulation bidimensionnelle
de technologie et 1l'analyse &lectrique de dispositif. Un syst@me complet
sera Elaboré qui permettra l'optimisation de cycles technologiques en

fonction des performances &lectriques nécessaires des microstructures.



RESUME

Un code de simulation bidimensionnelle des technologies de
fabrication de circuits intégrés au silicium, le - code MOBIDIC - a
€té développé. Il permet le calcul de la redistribution simultanée
de plusieurs types de dopants lors d'enchainements technologiques
complexes. Ce rapport présente une synthése des modéles utilisés,
décrit les algorithmes numériques qui ont &té développés et testés
et résume les principaux résultats obtenus.

Les profils de dopage réalisés par implantation ionique
sont déterminés analytiquement, compte tenu de la topologie du masque
et des fonctions de répartition propres a chaque type d'impureté. Les
étapes de recuits thermiques sont simulées en considérant les mod&les
de diffusivités spécifiques 3 chaque impureté@ et les effets de couplage
dans le cas de procédés multidopants, les diverses équations de diffusion
étant résolues par la méthode des &léments finis 3 1'aide d'éléments
triangulaires quadratiques, l'intégration temporelle &tant menée
suivant un schéma implicite incomplet. La simulation des recuits en
ambiance oxydante est ré@alisée grice 3 un algorithme original alternant
des étapes de diffusion et de déformation de la structure. Cette méthode
permet de prendre en compte des formes quelconques du profil d'oxyde
et de tester de nouveaux mod&les de diffusion anisotrope sous oxydation.
Enfin, une technique nouvelle de raffinement local de maillage a &té
€laborée qui permet de réduire considérablement les temps de calcul
nécessaires aux divers types de simulations.

Plusieurs exemples d'applications du programme MOBIDIC sont
décrits qui regroupent les principales difficultés numériques. La
qualité des résultats obtenus valide le programme et lui autorise un
vaste champ d'application.

MOTS - CLEFS

Simulation Conception assistée
(simulation) (Computer aided design)
Profil dopage Diffusion latérale
(Doping profile) (Lateral diffusion)
Elements finis Oxydation

(Finite element) (Oxidation)

Implantation-ion
(Ion-implantation)
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