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1 NTRODUCTION 

L'évolution extrêmement rapide de la technologie des Semi-Conduc- 

teurs a entraîné une modification radicale de la manière de concevoir et de 

réaliser des circuits électroniques. 

La modélisation de processus technologiques et la simulation de 

dispositifs a pour motivation majeure et pour application principale la 

conception de circuits intégrés. 

Parmi les différents aspects de la conception, on peut citer les 

contraintes physiques, (constantes fondamentales et conditions de fabrica- 

tion), les compromis de conception, et l'optimisation de technologies. - 
Le compromis existant entre un système MOS à canal en surface et un tran- 

sistor à canal enterré par exemple concerne à la fois les mobilités de 

porteurs et l'implantation dans la zone de canal. - Le concepteur désire 

connaître à chaque instant la distribution des impuretés dans le substrat 

et l'influence de ces impuretés sur le comportement électrique du disposi- 

tif , ainsi que celle des conditions de polarisation appliquées : la 

conception consiste en des compromis entre les contraintes physiques et les 

objectifs des performances électriques désirées. Elle peut impliquer de 

nombreux essais et erreurs. Le but de la modélisation des processus techno- 

logiques et de la simulation de dispositifs est de réduire ce temps de 

conception, ainsi que d'obtenir plus rapidement des processus optimisés 

corrects. 



Vu la complexité et le coût élevé des réalisations, les concepteurs 

sont maintenant amenés à utiliser de façon courante les outils de concep- 

tion assistée par ordinateur pour la simulation de leurs circuits avant la 

fabrication. De plus, la possibilité de faire varier très facilement des 

paramètres de process quelconques est extrêmement intéressante pour l'opti- 

misation de technologies : on peut définir les premiers choix concernant 

les expériences à réaliser. 

On a toujours cherché à relier simplement la technologie et les 

processus de fabrication avec les modèles de composants. Plusieurs simula- 

teurs de dispositifs ont été développés, (91, [ 101 , [ 111 . Ils reposent 
sur les mêmes hypothèses physiques fondamentales nécessaires à la mise en 

équations du problème. Ils ont besoin de connaître préalablement les pro- 

fils de dopage des Semi-Conducteurs qui interviennent comme données numéri- 

ques. La mesure expérimentale de ces profils est difficile et relativement 

imprécise si on cherche à connaître le dopage en fonction de la profondeur 

exclusivement ; elle devient quasiment impossible si on veut obtenir un 

profil bidimensionnel réel. Pour résoudre ce problème on a donc été amené à 

réaliser la simulation des processus technologiques de fabrication de 

dispositifs. 

La taille des composants électroniques tend à se réduire vers des 

dimensions microniques voire submicroniques. Les caractéristiques électri- 

ques nécessitent des simulations très précises. L'extension latérale des 

zones actives devient du même ordre de grandeur que les profondeurs de 

jonctions ; les équations de continuités et de transport exigent une des- 

cription physique du transistor très précise, et des modèles très complexes 

doivent être utilisés. 

Plusieurs programmes ont été développés : ce sont des simulateurs 

de technologie, [ 3 1 , [ 41 , C 5 1 , [ 6 1 , [ 7 1. Ils se diffèrentient principa- 

lement par les algorithmes numériques qu'ils utilisent. Ils résolvent pour 

la plupart, [31 , (41 , [ 5 1 , les équations de diffusion à l'aide de la 

méthode des différences finies ; cette méthode a de bonnes performances 

informatiques et est très facile à mettre en oeuvre. Ses restrictions con- 



cernent la géométrie de la structure simulée. Afin de palier à ces inconvé- 

nients, d'autres simulateurs [ 6 1 , E 7 1 , utilisent la méthode des éléments 
finis, 181 , avec des éléments triangulaires à 3 noeuds, (pl), et des 

fonctions de forme linéaires. Le code MOBIDIC quant à lui a été développé, 

1121 . Il utilise la méthode des éléments finis basée sur des triangles à 6 

noeuds, (P2), et des fonctions d'interpolation quadratiques. La discrétisa- 

tion temporelle est réalisée par la méthode implicite incomplète de Newton- 

Raphson. Des maillages raffinés et orientés localement remplacent avanta- 

geusement des grilles uniformes : le temps de calcul de la simulation 

décroît sans pour cela modifier les résultats, si le raffinement est défini 

au voisinage des forts gradients de concentrations en fin de l'étape 

technologique simulée. Un mailleur compétent, ORIENT a été écrit qui permet 

de créer aisément des maillages de formes quelconques et des raffinements 

localisés. De nombreux modèles physiques incluant les effets extrinsèques 

et les effets à très fortes concentrations ont alors pu être introduits 

dans le code MOBIDIC : il s'agit du modèle lacunaire ,[141 , de l'effet du 
champ électrique et du couplage électrique, 115 1. des diffusions du Bore, 

de l'Arsenic, [ 161 et du Phosphore, [181 , 1191 , du clustering de 1'Arse- 
nic 1171. Des modèles d'implantation plus sophistiqués ont également été 

ajoutés au programme, (Pearson, ~igaussienne), afin d'améliorer la qualité 

de la simulation des profils des ions implantés à travers des masques de 

forme quelconque; Les étapes de dépôtr, prédépôts et gravures d'oxyde sont 

également modélisées. 

De plus, la diffusion sous ambiance oxydante quelconque a été 

étudiée en utilisant les modèles précédents ; on prend en compte la ségré- 

gation des impuretés à l'interface Si/Si02, la croissance d'oxyde et la 

cinétique de la réaction d'oxydation. L'accélération de la diffusion et les 

effets dus aux fortes concentrations sont également considérés. Un algori- 

thme d'oxydation avec contrôle des doses en impuretés a été élaboré. 

Tous ces modèles ont été développés, formulés et introduits dans le 

code MOBIDIC afin de réaliser la simulation de procédés complets de techno- 

logies ; elle consiste en une par la suite d'étapes de diffusions, d'oxyda- 

tions, d'implantatioq de dépôts, de gravures ... Les résultats sont obtenus 
sur des structures bidimensionnelles ; ils sont validés par la simulation 



unidimensionnelle du simulateur SUPREM, [3  1 et également par des résultats 

expérimentaux ; on compare des profils de concentrations, (photographies au 

microscope optique à balayage, mesurzs de profils par "Spreading Resistan- 

ce"), ou on confronte les caractéristiques électriques obtenues à l'aide du 

simulateur de dispositif$ MINIMOS ,[10 1, couplé à MOBIDIC, aux résultats 

mesurés, pour des transistors enrichis. 

Le programme MOBIDIC a été muni d'un système d'acquisition de 

données aisé qui lui confère une structure industrielle, tout en conservant 

la souplesse, les possibilités et les performances d'un programme de re- 

cherche. 

L'objet du chapitre 1 est de décrire les méthodes numériques inhé- 

rentes au programme MOBIDIC. Les critères de simulation sont précisés au 

chapitre II ; le Mailleur ORIENT est présenté au chapitre III ainsi que la 

méthode de génération d'une triangularisation. La description de tous les 

modèles et leurs formulations dans le code MOBIDIC font l'objet du chapitre 

IV ; ces modèles ont été dbveloppés et établis à partir des simulations 

présentées au chapitre V ; Plusieurs comparaisons expérimentales y sont 

également rapportées. Le chapitre VI présente succintement l'évolution du 

programme vers la génération automatique de maillages adaptés, et vers la 

simulation de structures multicouches (Oxyde, Polysilicium). 
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INTRODUCTION 

Dans un milieu continu, chaque processus est défini par un champ. Les 

variables indépendantes sont les coordonnées de l'espace et du temps. La 

caractérisation des problèmes se fait à l'aide d'équations différentielles 

partielles, avec leurs conditions aux limites. 

Lorsqu'on ne sait pas résoudre analytiquement ces équations, on uti- 

lise des méthodes numériques : alors que dans un problème continu la varia- 

ble concernée prend un nombre infini de valeurs, par un procédé de discré- 

tisation, on se réduit à un nombre fini de valeurs. On réalise une discré- 

tisation spatiale du domaine et une discrétisation temporelle. 

On s'intéresse dans ce chapftre à la discrétisation spatiale de type 
u 

"éléments finis, et à la discrétisation temporelle menée par une procédure 
" 

interactive du type différences finies. 

Ces méthodes numériques ont été appliquées à la simulation b;dimen- 

sionnelle des étapes technologiques pour lesquelles il faut connaître 

l'évolution de la distribution des dopants,  ore, Arsenic, Phosphore)dans 

le silicium en fonction du temps. 



1. DISCRETISATION SPATIALE - METHODE DES ELEMENTS FINIS 

La méthode des éléments finis est une technique d'analyse numérique 

qui permet d'obtenir des solutions approximatives dans un domaine très 

large des problèmes d'ingénieurs. Pendant longtemps, son application a 

concerné le domaine de la mécanique des milieux continus, (11 .Mais cette 

méthode qui permet une description topologique très précise de la forme des 

surfaces et interfaces de motifs technologiques trouve un intérêt grandis- 

sant dans la simulation des étapes technologiques de réalisation de cir- 

cuits intégrés. Elle a l'avantage, de plus, de conserver les flux, même sur 

des maillages grossiers, C21,131. 

Dans un premier temps, on définit l'approche variationnelle, puis les 

méthodes de Ritz et de Rayleigh-Ritz sont vues. La méthode des éléments 

finis est présentée. La méthode des résidus pondérés et le critère de 

Galerkin sont développés. Les fonctions d'interpolation sont explicitées, 

les systèmes de coordonnées naturelles sont définis. Le procédé de 

Sylvester est utilisé. Dans un deuxième temps, on écrit le problème de la 

diffusion dans le formalisme des éléments finis, après avoir décrit les 

possibilités générales du programe MOBIDIC. Les méthodes numériques de 

résolution sont développées, et l'écriture matricielle du problème est 

entreprise. 

1.1. LA METHODE DES ELEMENTS FINIS 

1.1.1. Introduction 

Les problèmes de physique appliquée qui se posent à l'ingénieur 

peuvent être formulés de deux manières différentes : ou bien on pose les 

équations différentielles définissant le comportement dans un domaine, ou 

bien on postule un principe variationnel valable sur tout le domaine étu- 

dié, la solution correcte étant celle qui minimise une quantité appelée 

fonctionnelle, définie par intégration convenable des inconnues sur tout le 

domaine étudié, (41. 



I 
1 Les deux points de vue sont mathématiquement équivalents, une 
1 solution exacte de l'un de ces problèmes étant solution de l'autre : on 

peut, par simple manipulation mathématique, passer de l'une à l'autre de 

ces formulations. 
l 

La résolution des équations différentielles auxquelles sont asso- 

I ciées des conditions aux limites n'est pas toujours possible par calcul 

direct. On a recours à des solutions obtenues par approximations. 

Des différences interviennent dans les procédés de calcul des 

solutions approchées : tandis que certaines méthodes, - comme les différen- 
ces finies -, s'attaquent directement à la solution des équations différen- 

tielles en faisant une approximation par discrétisation, d'autres, comme la 

méthode de Ritz, 151, et sa variante, la méthode des éléments finis, (11, 

préfèrent effectuer directement une minimisation approchée de la fonction- 

nelle. 

Bien que la minimisation approchée d'une fonctionnelle soit la 

méthode la plus largement admise pour arriver à un modèle d'éléments finis, 

il est possible d'arriver mathématiquement à l'approche des éléments finis 

en partant uniquement des équations différentielles régissant le problème : 

on utilise des méthodes de résidus pondérés qui s'appliquent à des catégo- 

ries de problèmes pour lesquels une fonctionnelle peut ne pas exister ou ne 

pas avoir été dêcouverte. 

Le problème de la diffusion bidimensionnelle est donc traité par 

méthode de résidus pondérés, avec une discrétisation spatiale du type 

éléments finis. La méthode de Galerkin est utilisée. Les fonctions d'inter- 

polation sont explicitées, en passant par des systèmes de coordonnées 

naturelles, et en appliquant le procédé de Sylvester,[ll. 

1.1.2. Principe Variationnel 

On veut résoudre sur le domaine a) limité par une surface ( 8 )  
l'équation différentielle 



où C est une fonction ou champ de variables, définie sura, f est une 

fonction connue des variables indépendantes, et 61 est un opérateur diffé- 

rentiel, linéaire ou non. C doit satisfaire l'équation (1.1), ainsi que les 

conditions aux limites associées et spécifiées sur (3). 

La formulation variationnelle du problème consiste à trouver les 

fonctions inconnues qui rendent stationnaires une fonctionnelle ou un 

système de fonctionnelles 1 soumis aux mêmes conditions aux limites. La 

fonctionnelle a l'avantage de contenir des dérivées d'ordre inférieur à 

celui de l'opérateur différentiel et elle permet le traitement de condi- 

tions aux limites très compliquées. La fonctionnelle I(C) s'écrit sous la 

forme d'une intégrale : 

avec F et E des opérateurs ; iï la normale à la surface. 

et on doit avoir : 

1.1.3. Méthodes de Ritz et de Rayleigh Ritz, (51. 

La méthode de Ritz consiste à exprimer la solution inconnue C par 

une fonction d'essai définie suraet dépendant de plusieurs paramètres. Une 

des variantes, la méthode de Rayleigh-Ritz, quant à elle, décompose la 

solution C sur une base de fonctions connues, définies sur tout le domaine 

23, les paramètres étant alors les termes de décomposition dans cette base. 

On cherche la fonction qui rend la fonctionnelle stationnaire en substi- 

tuant les fonctions d'essais choisies dans la fonctionnelle, en différen- 

tiant la fonctionnelle par rapport à chaque paramètre, et en égalant le 

système résultant à zéro. La solution approchée C est choisie à partir de 

la famille des solutions proposées. 



1.1.4. Méthode des éléments finis 

De même, cette méthode utilise un ensemble de fonctions d'essais 

comme point de départ pour obtenir une solution approximative, et on prend 

une combinaison linéaire de ces fonctions pour rendre le problème station- 

naire. Mais la méthode des éléments finis, contrairement à la précédente, 

utilise des fonctions d'essai discrètes qui ne satisfont seulement qu'à 

certaines conditions aux limites. 

l 
On divise le domaine 3 en un nombre fini de NT sous domaines 

,(ou éléments (ek)). Ces éléments sont reliés seulement aux noeuds de 3 
1 

I et sur les limites des éléments. On dit que l'on maille le domaine . On a : 

C est approximée à l'aide d'une famille de fonctions d'interpolation ?(ek) 

définies sur ek et nulle ailleurs, comme étant une combinaison linéaire des 

valeurs nodales Ci aux N noeuds de ek. 

~ e k  ( 2 = C  sur ek 

% 
avec C l'approximation de C sur 3 

N le nombre de valeurs discrètes Ci de C sur ek. 

I ~ i ( ~ ~ )  les fonctions de décomposition dans la base (~i)i = 1 , N, 
définies, non nulles sur ek,appelées fonctions de forme. 

A cause de (1.5) et (1.61, on déduit les propriétés suivantes 

de ces fonctions ~ i ( ~ ~ ) :  

+ Si on note (xm, ym) les coordonnées cartésiennes d'un noeud m de 
I 

l'élément ek, on a : 



(ek) (xm,ym) = 6im 

YM (x,y) r ek, ~i(~~)(x,y) = O 

Dans le cas où les fonctions d'interpolation ~ 3 ( ~ ~ )  de la repré- 
% 

sentation discrète C de C obéissent aux conditions de continuité et de 

compatibilité, la fonctionnelle I(C) peut s'écrire comme la somme des 

fonctionnelles individuelles I ( ~ ~ )  définies pour les NT éléments du mail- 

lage : 

Par suite, 

NT (ek) 
6 I =  1 6 1  

avec 6 1 ( ~ ~ )  prise avec les N valeurs nodales de l'élément ek. 

on a donc : 

(ek) (ek) 1 ( ]= 0 
pour i = 1,. . . N 

et donc : 

aI (ek) 
= Z = O, pour i = 1, ... NN 

ek aCi 
k=I ,. . .NT 

avec NN le nombre total de noeuds dans la structure. 



1.1.5. Méthode des résidus pondérés 

I Le principe de variation peut être déterminé par les mathémati- 

ques, en multipliant H(c) par 6C, et en intégrant sur le domaine 2 ,  ou 
l 

par des procédés classiques, en utilisant des résultats connus. Cependant, 

certains problèmes n'ont pas d'énoncé variationnel. On utilise alors d'au- 
\ 

tres méthodes. 

La méthode des résidus pondérés est une généralisation du prin- 

cipe variationnel. Elle permet d'obtenir des solutions approchées des 

équations différentielles partielles linéaires et non linéaires. 

Soit une variable C, régie par l'équation différentielle 

dans 3 et satisfaisant les conditions aux limites sur (3). On substitue C 
'L 

par une approximation C, dans l'équation différentielle originale. L'erreurR 

obtenue est appelée résidu, 

et doit s'annuler sur tout le domaine 3. 

Le comportement de C est spécifié en terme de NN paramètres 

inconnus Ci, les paramètres nodaux d'optimisation d 'une des variables 
'L 

indépendantes. La fonction d'essai C s'écrit sous la forme : 

avec Ni, les fonctions de décomposition dans la base (~i)i = 1,NN 

On recherche les NN paramètres Ci tels que R soit minimal. Pour cela, on 

fait une moyenne pondérée sur tout le domaine, en choisissant NN fonctions 

de pondération linéairement indépendantes wi telles que : 



% 

r H ( C )  wi da = I R wi da = O, i= l , . . .  NN 
a, a, 

'L 
Si NN tend vers l'infini, alors la solution approchée C tend vers la 

solution exacte C. 

Dans le cas de la méthode des éléments finis, chaque ek admet N 

noeuds. Le nombre total de noeuds NN tend vers l'infini quand NT, le nombre 

d'éléments, tend vers l'infini ; on approche alors la solution, exacte pour 

un maillage très dense. D'autre part, les équations (1.17) et (1.4) 

donnent : 

1.1.6 &r;kère _ de Galerkin (ou méthode de Rayleigh ~itz). [1431[15] 

Parmi la variété de techniques de résidus pondérés, le critère de 

Galerkin reste le plus utilisé. Il consiste à choisir 

Pour la méthode des éléments finis, cela revient à choisir sur chaque 

élément ek, et pour chacun des N noeuds de ek 

ainsi (1.18) devient : 

et on a donc N équations par élément, donc NT * N équations au plus. En 
fait, elles ne sont pas toutes indépendantes. Pour obtenir moins d'équa- 



tions inutiles, on préfère choisir 

avec ek(i), les éléments ek contenant i. 

l 
Les fonctions wi sont donc nulles sur quelques éléments ek du 

I domaine 3 et on réduit de cette façon le domaine d'intégration pour chaque 

noeud i de la structure. (1.18) devient : 

J [%(E) - f] U Ni (ek) d 3- 
Bi ek (i) 

avec 

Les NN paramètres inconnus Ci sont les valeurs nodales des variables ou de 

leur dérivée. 

1.1.7. Fonctions d'interpolation 

Ce sont des fonctions que représentent le comportement monotone 

d'une variable dans un domaine. On les appelle encore fonction de forme ou 

d'approximation. Le plus souvent, on utilise des polynômes. 

Dans le cas bidimentionnel par exemple, à l'intérieur de chaque 

élément ek, on définit : 

% f  -1-\ 

avec 



a sont les coordonnées généralisées, 
R 

Gk (xYy) sont les fonctions de décomposition de aR sur la base des 

(Ck)k =1,. . .N 

Fonctions particulières : 

La fonction linéaire s'écrit : 

La fonction quadratique : 

Le nombre de a non nuls dépend du nombre N de variables nodales 
R 

Ci dans l'élément ek. Le polynome ayant tous ses termes vérifie la proprié- 

té de complétion, (c.à d. C et ses dérivées apparaissant dans I(c) ont une 

représentation dans quand la taille des éléments tend vers O) . La 

compatibilité est assurée : aux frontières de l'élément, C et ses dérivées 

partielles d'ordre inférieur à celui apparaissant dans I(c) sont continues. 

1.1.8. Coordonnées naturelles - Cas bidimentionnel 

Pour pouvoir déterminer facilement les en fonction des varia- 

bles nodales Ci, on définit un système de coordonnées naturelles 

(Ljlj = lyn,n étant le nombre de noeuds extrêmes à l'élément ek. Ce système 

est tel que les coordonnées ont des valeurs comprises entre O et 1, avec la 

particularité que si une coordonnée a la valeur 1, les autres sont nulles : 

Dans le cas bidimensionnel pour des éléments triangulaires ek, le 

système des coordonnées naturelles (Ljlj = 1,3 est défini dans le repère 

local (Ml, M2, M3) formé par les trois noeuds extrêmes de l'élément ek. Ces 

noeuds ont des coordonnées naturelles égales respectivement à ~ l y O y O ~ y  

(0,1,0) et (0,0,1), dans le repère local. Soit M un point de ek. Si on 



appelle (xi, yl), (x2, y2), (x3, y3), (x, y) les coordonnées dans le repère 

cartésien de Ml, Ms, M3, et M respectivement, alors les coordonnées natu- 

relles Ll(x,y), L2 (x,y), L3 (x,y) de M peuvent s'exprimer sous la forme 

suivante, (~ig.1.1) : 

I 

Ll(x,y) = surface du triangle (M,M~,M~)/ 

I Surface du triangle (Ml ,FI2 ,M3) 

i ~ ~ ( x , y )  = surface du triangle (M,M~,M~)/ 

Surface du triangle (MI ,M2 ,~3) 

1 

L~(x,Y) = surface du triangle (M,M1,M2)/ 

Surface du triangle (M1,M2,M3) 

FLg. 7 . 1  

soit explicitement : 

avec 

Ce qui présente l'avantage d'un calcul rapide et facile des intégrales : 



1.1.9. Choix de l'élément 

On choisit des éléments a deux dimensions car on s'intéresse à la 

simulation unidimensionnelle. La simplicité de l'élément triangulaire jus- 

tifie le choix du triangle : le problème à traiter[chap.I § 1.21, (résolu- 

tion de l'équation de diffusion), doit vérifier la continuité CO, c'est-à- 

dire la continuité des c ( ~ ~ )  aux noeuds des interfaces des éléments. On 

désire imposer à C(ek) une variation quadratique à l'intérieur des éléments 

ek, et maintenir cette variation le long des bords : trois valeurs de ?kkl 
sont alors nécessaires sur chaque bord du triangle, soit donc 3 noeuds par 

côté. L'élément triangulaire quadratique est donc un triangle à six noeuds, 

(fig.I.2). 

1.1.10. Procédé de Sylvester 

Le type des éléments ek étant déterminé, le repère naturel étant 

défini, on utilise le procédé de Sylvester pour établir le polynôme d'inter- 

polation .Pn(x,y) (défini sur ek comme combinaison linéaire des valeurs no- 
% 

dales Ci de C sur ek. Les coefficients linéaires sont les fonctions d'in- 

terpolation ~ ~ ( ~ ~ 1 ,  définies sur l'élément ek, (équations (1.6) et (1.25)). 



Le procédé de Sylvester consiste à définir un triple indice (a,B ,y ) 
i 
l tel que a +  B + y = ordre du polynôme d'interpolation, soit n = 2 dans le 

cas d'éléments triangulaires avec fonction d'interpolation quadratique. 

l Alors, en tout point de ek, 

soit 

avec l l  LLE @ 

Dans le cas particulier d'éléments ek à 6 noeuds, on obtient la formulation 

suivante, (1.40), (Fig.1.3) : 



F i g .  7.3. A p p l . i c a L i o n  au ca6 N=6 
LILLE 

6 n o e u d s  parr a h L a n g L e  ek. 

Les fonctions de formes Ni positives sur ek, et nulles ailleurs 

s'écrivent : 

Nous concluons que le polynôme P,, et par suite 8 e k )  = Pn(x,y), et C sont 

parfaitement déterminés par la connaissance des Ni (ek). 



1.1.11 Autre type de coordonnées naturelles 

1.1.11.1. Définition 

Précédemment, (Chap.I,§ 1.1.8), nous avons défini un type de 

coordonnées naturelles qui permet , à l'aide du critère de Sylvester, 

(~hap.1~9 1.1.10), pour des éléments triangulaires plans à six noeuds de 

déterminer de façon très simple les fonctions de forme N ~ ( ~ ~ ) .  Il existe 

cependant des cas où l'on préfère travailler dans un espace réduit. La 

formulation qui en résulte est d'ailleurs très intéressante quand on veut 

générer des éléments à l'intérieur d'une structure (Chap.111, § 2.4) : 

-4 

On définit un repère (O,I,J) dans lequel les coordonnées 

transformées (X,Y) d'un point M(x,y) de l'élément ek sont comprises entre O 

et 1, (cas (a)) - O est alors choisi en un noeud extrême de ek - ou 

comprises entre -1 et +1, (cas (b)), - O est alors choisi au centre de 

l'élément ek normé - (Fig. 1.4 et 1.5). 

IL, O-. 
I 

Fig.  7 . 4  : R e p h é A e n t d o n A  d e  la &tuns6omée d' un a 3 k n g L e  

q u d c o n q u e  d a ~ n  l e  d o m k n e  h6du.i.t. 



Fig. 1 . 5  : ReptréoentaAonA d e  .ta ahansdotunée du p U U o g t r a m m e  

dans Ce domaine tr&du,i.t. 

1.1.11.2. Expression des fcnctions de forme. 

Suite à leurs propriétés, 7 1 8  1 . 9 ,  on peut 

exprimer facilement les fonctions de forme (Niek) i = 1,N dans le repère 

des coordonnées réduites. Considérons par exemple le cas où l'origine O est 

prise au centre de ek. On obtient : 

a) Cas du triangle à 6 noeuds,(N = 6) 

Les Ni (ek) (X,Y) sont par£ ait ement dé£ inies . Il  faut maintenant revenir dans 
l'espace récl. Soit F la fonction qui transforme (X,Y) en (x,y) ; F(X,Y) 
peut s'écrire, d'après l'équation (1.6) : 



'L 
avec F(X,Y) fonction approchée de F(x,Y), 

et (xi,Yi) les coordonnées des N noeuds dans le repère réduit. 

b) Dans le cas du parallélogramme à 8 noeuds, (N = 8) : 

De même on peut définir les fonctions de forme : 

Pour revenir dans l'espace 4-1, on applique de la même façon la relation 

(1.42), avec N = 8. 

Cette formulation a été exploitée par le Mailleur ORIENT du 

programme MOBIDIC. 

1.2. RESOLUTION PAR ELEMENTS FINIS DANS LE CODE MOBIDIC 

Les possibilités générales du programme MOBIDIC sont décrites. Le 

~roblème de la diffusion des impuretés dans le silicium est écrit dans le 

formalisme des éléments finis. Les méthodes numériques de résolution sont 

développées. L'écriture matricielle du problème est entreprise. 



1.2.1. Formulation du système différentiel 

Le programme MOBIDIC est un code éléments finis qui permet de 

résoudre des problèmes d'équations différentielles elliptiques, (états 

stationnaires), paraboliques, (dépendants du temps), et de calculs de 

valeurs propres, dans le cas de régions bidimensionnelles 3.  Son domaine 

d'application couvre donc les problèmes d'élasticité, de diffusion, de 

conduction, de mécanique des fluides, d'équations de schrodinger dépendan- 

tes et indépendantes du temps. 

Soient 
1 
et CI deux variables de champ indépendantes définies 

2 
en tout point M(x,y) du domaine X) limité par la surface (8) frontière 
vérifiant ( 3  = U i avec (ai) élément de surface de (8 ). La forme 

i 
générale des équations pouvant être résolues est la suivante : 

a c ~  a c ~ l  
où 81, 82, hl, h2 sont des fonctions de x, y,  CI^,  CI^ , - - 

a x a Y ac a c 
I2 - I2 - 

Y t- 
a x a~ 

E l ,  E2  , £1, f2 sont des fonctions de x, y, CI Cl2, t. 
1 y 

Les conditions aux limites acceptées peuvent être mixtes. Elles sont du 

type Dirichlet, (valeurs imposées), sur ( 8  i) si CI (x, y )  = FBl(x, y )  

{CI:(xiy) = FB2(x,y) (1 .45)  

et du type condition de Cauchy sur ej), (condition de flux), si : 



avec (nx, ny) = vecteur unitaire normal à @j), orienté vers l'extérieur de 

3 .  Si GBi = O la condition de Cauchy est une condition de Neuman. Par abus 

I de langage, on appelera condition de Neuman, toute condition de flux sur le 
4 

frontière. 

l 
Les conditions initiales sont définies par des fonctions ini- 

tiales : 

ou par le résultat d'un travail antérieur réalisé par le programme. 

Remarques restrictives : 

(1) Le programme ne permet pas d'imposer en surface des condi- 

tions du type Cauchy pour l'une des variables de champ et Dirichlet pour 

l'autre variable sur le même ($il. 

(2) Les quatre matrices jacobiennes des dérivées de hl, gl, h2 
acll  

et g2 en fonction de - , - 9 -  , - doivent être symétriques. 
a x ax ay ay 

( 3 )  Les matrices jacobiennes de Fi et F2 en fonction de CI et CI 
1 2 

doivent également être symétriques. 

(4) Par des méthodes itératives à points fixés, il est cependant 

possible de résoudre des problèmes non symétriques. 

La configuration initiale de Mobidic garde un caractère très 

général dans la mesure où elle permet de résoudre des équations différen- 

tielles quelconques de la forme (1.44), avec les conditions aux limites 

définies par (1.45) et (1.46). Le système (1.44) est résolu par la méthode 



des éléments finis, utilisant des triangles ek à N = 6 noeuds, et des 

fonctions de base quadratiques (n = 2). Le domaine a) maillé peut être 

représenté comme suit, (fig. 1.6) : 

Fig. 7.6 : Domaine M U &  

1.2.2. Application au problème de diffusion. 

Formulation du problème de diffusion en éléments finis. 

On s'intéresse à la simulation des effets bidimensionnels de la 

pénétration des dopants, (Bore, Arsenic, Phosphore), dans le silicium. Le 

domaine a) correspond alors à une coupe transversale d'une plaquette de 

silicium, et couvre une surface de quelques micronmètres carrés. 3 est en 

général rectangulaire, (ce qui n'est pas une obligation ! )  et le côté 

représentant la frontière Si/Si 02 ou Si/Air peut être de forme quelconque. 

Les variables de champ sont les concentrations d'impuretés dans le silicium 

(CIj>. 

1.2.2.1. L'équation de diffusion sous forme générale 

L'évolution de la concentration d'un dopant Ij dans un 

système multi impuretés (1,~) Q =  1,1 est régi par une équation de diffusion 

et ses conditions aux'limites sur le domaine. Nous montrons, dans un chapi- 

tre ultérieur, (Chap.IV,§.2.1.1.) que : . en appliquant la première loi de 



Fick définissant l'évolution du flux du dopant Ij dans le milieu considé- 

ré, puis la seconde loi de Fick traduisant la conservation de matière, . en 
! écrivant la condition de neutralité électrique et la relation d'Einstein, 

(Chap. IV, S .  2.1.1.1) , puis en modélisant les effets lacunaires (chap.IV, 

! 5.2.1.1.2. et 5.2.1.3), on obtient une forme générale de l'équation de 

diffusion des dopants dans le silicium : 

o ù :  .Dj ((cI ) ) est le terme dit lacunaire, représentant un coeffi- 
R R=l ,I 

cient de diffusion qui inclue les effets lacunaires et des effets de fortes 

concentrations. Il s'écrit sous la forme du produit d'un coefficient de 

diffusion lacunaire Dlac((c1 ) ) par le coefficient de diffusion intrin- 
R R=I.I 

sèque Dintr. ; 

Le terme Iho. ((CI ) ) 8( ZR cIR)+ vCIj ] 
J R R=I,I R=I ,I 

dit électrique, traduit les effets du couplage électrique entre les impure- 

tés, et l'effet du champ électrique auto induit, aux fortes concentrations. 

avec . hoj((cI ) ) : une fonction qui tient compte de ces effets et qui 
R R=I,I 

. ZR : ( -  état de charge) : +1 pour les accepteurs (Bore), -1 pour 

les donneurs (Arsenic, Phosphore) . 

, ni : concentration intrinsèque à température du process. 

Les termes lacunaires et électriques sont des fonctions 

fortement non linéaires des concentrations, quand on est en régime extrin- 

sèque (où la concentration en électrons est plus élevée que la concentra- 

tion intrinsèque ni). Les figures qui suivent illustrent la non linéarité 

dans les cas simples de systèmes formés d'un seul dopant. Le terme électri- 

que, (1.481, peut alors s'écrire sous la forme du produit d'un coefficient 



de diffusion électrique, Déiectr., par le gradient de concentration VC - . 
1 j 

La courbe de la figure 1.7 montre le caractère non linéaire du coefficient de 

diffusion électrique en fonction de la concentration de phosphore normée à la 

concentration intrinsèque ni. 

1 . PHOSPHORUS DIFFUSION 
(1 - 8 1 5 . 9 0 0 1 )  1 

I CALCULAIED ELECTRIC~ YIIELO ENHANCEMENT 

F i g .  1.7. VdaLionn  d u  coeddicient d e  d i d d ~ i o n  Ueotttique en 

donmon  d e  la concenhaLion nomnée à n i  

Les variations fortement non linéaires du coefficient de 

diffusion total réduit, appelé coefficient de di£ fusion extrinsèque, ( qui 

est égal au produit de coefficient de diffusion lacunaire par le coeffi- 

cient de diffusion électrique) sont représentées sur la figure 1.8. 

rn 
Deux courbes de résultats expérientaux sont données dans le 

cas de l'Arsenic, (fig.I.9), et du phosphore (fig.I.10). On constate donc 

le caractère non linéaire très prononcé du coefficient de diffusion total, 

dans le cas extrinsèque. 



Fig. 1. ti : V d & o a  du coeddicient de &d6u~ion . t o t a l  rréchLt en 

6 o n d o n  de. +!a concenL&aLion. Rephbe-on 

rnodU3h ée.  
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= l . 5 r l 0 Z l  

Région de Surface 

de Transition 

t 

(1 . 
t 2 Y  

1.2.2.2. Système différentiel à résoudre 

L'identification, (à  une constante près), de l'équation de 

diffusion de l'impureté Ij, (1.481, avec une équation du système (1.44) peut 

être faite de la façon suivante : 



Les conditions initiales 

On peut imposer des profils initiaux d'impuretés. Ce peut être : 

. La concentration du substrat uniforme ou quelconque, épitaxie ... 

. Une implantation,(cf. Chap.IV,§l) 

. Le résultat d'une ou de plusieurs étapes technologiques précédentes, 
(chap.~I), implantation, diffusion, oxydation en ambiance quelconque, dé- 

pôt, prédépôt, gravure, etc... 

l Les conditions aux limites : 

1 Le prédépôt peut être simulé par une condition de Dirichlet 

qui consiste à fixer une concentration constante de saturation en surface 
l 

nue du silicium, (chap.IV.S.3). 

L'évaporation des impuretés correspond à un flux Amposé en 

surface, (Neuman), (~hap IV,§.2.3). Lors des étapes d'oxydation on impose 

également une condition de flux en surface, (chap.IV.S.5). 

Les frontières qui ne sont pas à la surface du domaine 3 ( - 
la surface de 3 est l'interface Si/Sio2 ou Si/Air - ) sont soumises à des 

conditions de flux nul, parce que le domaine de silicium que l'on maille 

est supposé suffisamment grand pour assurer les symétries nécessaires, (on 
l 
1 retrouve les résultats unidimensionnels sur les frontières verticales), et 

la conservation des concentrations en impuretés. 

1.2.2.3. Formulation du problème de diffusion en éléments 

finis 

l Soit donc à résoudre H ( c ~ ~ )  = O. Notons C = C 1 j .  L~ fonction 
#-. 

approchée C de C est définie par les fonctions ?(ek) : 

% 

u Cek 
C = 

ekr  3 



Les fonctions d' interpolations 8(ek) sont des polynômes quadratiques, 

(1.261, qui peuvent être définis en fonction des valeurs nodales 

Ci,i = 1...6: des concentrations en impuretés Ij, aux noeuds i de l'élément 

ek, Chap.I.51.1.4.. Ainsi, l'équation (1.6) s'écrit, dans le cas d'élé- 

ments triangulaires à 6 noeuds : 

Les expressions des fonctions de formes i = 1,6 aux N = 6 noeuds i 

des éléments ek ont été établies par le procédé de Sylvester, 

Chap.15.1.1.10; elles sont données par les équations (1.40) et définies 

par leurs propriétés, (1.71, (1.81, (1.9). 

'L 
On minimise le résidu H(c) = R(x,y,t) en utilisant la mé- 

thode des résidus pondérés, (Chap.I,5.1.1.5) et le critère de Galerkin, 

(~hap.1~5.1.1.6 équation (1.21)), avec les fonctions de pondérations 

quadratiques. Les fonctions wi définie en (1.19) ont l'avantage de donner 

un étalement uniforme de l'erreur sur tous les noeuds du maillage, privilé- 

giant ainsi les zones où le maillage est plus dense. En injectant l'expres- 

sion de H ( C )  donnée par (1.48) dans l'intégration de pondération (1.171, et 

en appliquant le théorème de Green, on obtient : 

'IJ 
'L 'L 2> 

w i d a  - f D.(C) 1 hoj ( V I Z  C  ) + V C ~ V W ~  d a  + -4 ac a '  R IR 

+ 
n = vecteur normal à la surface 

De plus, en utilisant les fonctions de pondération wi définies par l'équa- 

tion (1.221, et en reconsidérant les conditions d'écriture de (1.231, on 

obtient: 



a c  ~ i ( ~ ~ )  j d a  'L -1 {ac - 1 { D.(c)   ho.^^ z c + vc 1 IV( u  da 
ai ek (i) ai J ' R IR ek(i) 

'L 'L 'L 
+ 1 D.(C) {ho .Q L Z C + VC 1 U ~ i ( ~ ~ )  ndy = O  

J IR 
(1.53) 

(3) j a ek (i) 

I 2 :3. ECRITURE MATRICIELLE 
1 

comme a = u a (ek) 
ek,k = 1,NT 

ou encore ai = u a)(ek) 
ek( i) 

avec les a (ek) dis joints entre eux, sauf pour les triangles aux premiers 

voisins avec lesquels l'intersection se réduit aux noeuds externes communs, 

(1.53) peut s'écrire : 

% 

C - J U Ni - D.(c)[~o.vczC +QC] U QNi (ek) d a  
% 

a(ek) ek(i) ek (i) R R I R  ek (i) 

'L 

+ 1 oj(c) {~o.(Lz QC ) + v e  1 u z d y =  O 
( 3) J R ~  IR 

(1.54) 
ek (i) 

'L % 
sur ek, C = c(ek) 

on a donc : z = 1 
ek(i) ek,k=l ,M 

ce qui revient à supposer que i appartient à M éléments de ek. L'équation 

(1.51) devient : 

% 

+ f  D.(C){ho.(LZRbcI U ~ i ( ~ ~ ) n d $ = O  (1.55) 
(3) R R ek (i) 



soit Fj = flux sortant de l'impureté j 

Considérons l'intégrale de surface. Notons-la Qi 

Si i f  (3, ~ ~ ~ ~ ( x , ~ )  = O pour tout ME(&, donc Qi = O. Par contre, 

Si i c  (Y), Qi représente la quantité de matière Ij rentrant dans les élé- 

ments ek surfaces contenant le noeud i. 

Exprimons plus succintement hoj, (Chap. IV. § 2.1.1.3). 

avec 

ni étant la concentration intrinsèque, alors 

On Dose 

alors, on obtient : (ek) 

(1.55) devient : 



(1.51) peut s ' é c r i r e  sous forme m a t r i c i e l l e  : 

s o i t  

e t  de l a  même façon: 

S o i t  : = c NikkI : 
ie ek ' ~ i  

avec 

il s ' en  s u i t  : / "I:: 
Z .  4 
i \ i . ' ;  $ 

>i r i  

,; (ek) = [,, (ek) ]{ C}  (ek) avec [of fk \  = [ V N ~  (ek), . . V N ~  ( ek ) l ( l  .67) 

s o i t  

vc (ek) = z N i  (ek) 
i ~ e k  

% (ek) ek (ek) 
v C ~  = [ON ].{ CI 1 

R R 

s o i t  



soit 

at iaek 

En remplaçant (1.64), (1.661, (1.681, (1.70), (1.72) dans (1.621, on 

remarque que l'on peut sortir les signes de somme des expressions inté- 

grales, obtenant ainsi : 

M 
C ( C f ) que l'on peut écrire 2 

ek,k=l i ~ e k  noeuds E ek( i) 

Posons N Jek = O si J E ek, alors (1.60) peut alors s 'écrire 

- - C (ek) 

noeud J N~ J 

du maillage 

ce qui revient à dire que l'on peut remplacer toutes les apparitions de 

C pardes C 
i E ek noeuds J 

du maillage 

et puis en remarquant que 

c ( C  r ) =  c c , 
ek (i) J J ek(i) 

du maillage 



(1.62) devient : 

or sur a (ek) 
U Ni (ek) = ~i (ek) 

i tek 

d'où l'écriture matricielle de l'équation de diffusion de l'impureté 
I j 

dans un système multi-impureté ( I ~ ) ~ =  1,1 suivante : 
\ 

a# j 
dimensions NNXl NNXNN NNXl NNXNN NNXl NNXNN NNXl 

s 
% % C\, 

avec {CI ,  { C I ,  {cI l définies précédemment (1.72), (1.64), (1.66) 

Mmn = C J Nn (eNNrn(ek) 
ek (ml (ek) 

[ M l ,  [KI/,  [Kr 1 sont symétriques 
, B 



Qm#O seulement s'il existe ek contenant m, ek ayant un côté sur la surface 

Fj est donné ~ar~équation (1.56). 

Remarques : 

On obtient des matrices du type bande puisque l'influence des termes à 

intégrer ne s'étend qu'aux éléments adjacents à un point nodal. Les inté- 

grales peuvent être calculées séparément sur chaque élément et sommées 

ensuite pour obtenir la valeur totale . 

2. RESOLUTION TEMPORELLE 

Dans un premier temps, la méthode de discrétisation temporelle est 

décrite, puis quelques méthodes utilisées pour la résolution du système 

linéarisé obtenu sont présentées. 

2.1. DISCRETISATION TEMPORELLE 

Par convention, on notera AT la valeur d'une variable A à l'instant T. 

La discrétisation temporelle de l'équation (1.76) peut se faire comme 

suit : 

Le terme wdonne le caractère implicite de la solution. 

Si a = O, la méthode est explicite, si a = 0.5, c'est la méthode de Crank- 



Nicholson, et si a = 1, c'est la méthode implicite incomplète ; la méthode 

est implicite complète si a = 1 et si les matrices [KI et[KI ]sont calcu- 

lées à l'instant T + AT. j R 

Le programme MOBIDIC permet de résoudre les problèmes paraboliques 

(dépendant du temps), par la méthode implicite incomplète, ou par la mé- 

thode de Crank,Nicholson ou par la méthode explicite. Eventuellement, il 

est possible de réaliser une extrapolation du type Richardson qui permet de 

doubler l'ordre de convergence. Les équations algébriques sont résolues par 

la méthode de Newton ; le système linéaire,que l'itération de Newton uti- 

lise, est résolu directement par une élimination de Gauss, sans permutation 

de colonne. Eventuellement, une méthode de stockage frontal est employée. 

Dans le schéma temporel implicite incomplet, les coefficients de 

diffusion ainsi que les concentrations nodales CI servant à calculer les 

C1j à T+AT sont calculés à l'instant T. Ceci permet de linéariser l'équa- 

tion (1.76) à chaque pas de temps, mais impose en contrepartie un choix 

judicieux d'incrément de temps AT. (1.81) devient : 

''1 + [KJ. /cT+AT/ + z[rI] Ici 1 (1.821 AT R J R T  R T  

Les pas temporels, constants sur toute une résolution, (T variantde To à 

Tfinal), ont faitl'objetd'une étude systématique, (~hap.II.S.1.1). 11 

a été montré en outre, (61, que ce schéma inconditionnellement stable 

limite correctement les erreurs de discrétisation temporelles, qui, de 

plus, sont contrôlables. Suite à ce travail, nous avons choisi désormais de 

résoudre les équations de diffusion en utilisant la méthode implicite 

incomplète. 

2.2. Résolution du système linéarisé 

Dans tous les cas, les équations algébriques sont résolues par la 

méthode de Newton ; pour pouvoir réaliser l'iteration de Newton Raphson, le 

système linéaire est résolu directement par élimination de Gauss,[71 . 



2.2.1. Itération de Newton Raphson 

3 

Soit COT le vecteur de concentrations en impureté j aux NN noeuds du 

Maillage, et constituant une première approximation de la solution de 

(1.82) à T. La méthode de Newton-Raphson est une méthode iterative très 

rapidement convergente. Elle consiste à faire une approximation linéaire 

locale à l'aide de la tangente à la courbe représentative du système linéa- 
3 

risé (1.82) au point d'approximation initial C o ~ + ~ ; c e  qui revient à rempla- 

cer les fonctions du système par leurs termes du premier degré dans la 
3 

série de Taylor au voisinage de la première approximation CopWL1algorithme 

d'itération de MOBIDIC n'utilise qu'un seul niveau de boucle. Le vecteur 

solut ion 

On peut écrire l'équation (1.82) sous la forme symbolique suivante : 

: Mikice dttmpumk' 

avec 

et l'itération de Newton impose que AZ vErifie : 
T+AT 

+ 
avec 2T+AT(~~T+AT) , le vecteur formé par les vecteurs & ~T+AT ('OT+AT) 

pour les impuretés j 

et [ G ~ + ~ ~ ] ,  la matrice jacobienne du système de terme général 



iC 

La solution initiale COT + AT est choisie comme étant la solution 

obtenue au temps T ; on a donc (1.83) qui devient : 

et le système linéaire {6jT + AT{ peut s'écrire : 

LILLE (3 
+ 
CT est le vecteur de coordonnées (C 1 

T 

.-) 

[Mlest indépendant de C 

-m 

[Klet [KIR] , ( Q  ) dépendent de C, mais leur contribution dans la matrice 
J a jacobienne [ G ]  est non nulle si et seulement si la dérivée a lieu sur un 

a Ci 
élément ek contenant le noeud i. 

-D 

Les CI sont indépendants, les C i sont indépendants. 
R =a 

Il résulte de ces remarques que la matrice [Gl comprend énormément de 

zéros. D'autre part, on lui impose la condition restrictive de symétrie, 



(~hap.1,§.2.1, conditions (2) et ( 3 ) ) .  Cette symétrie imposée apporte plu- 

sieurs propriétés qui facilitent la résolution des équations algébriques 

obtenues. 

2.2.2. Elimination de Gauss 

L'idée de base de cette résolution directe est d'éliminer les 

inconnues d'une façon systématique, de telle sorte que l'on obtienne un 

système triangulaire à résoudre, et l'on applique ensuite la méthode de 

substitution Haute,(forward),ou basse,(backward). Pour cela, on tire avan- 

tage de la remarque restrictive précédente qui impose une certaine symétrie 

des matrices jacobiennes ... Une matrice symétrique est confondue avec sa 

transposée. La décomposition de la matrice symétrique en deux matrices 

triangulaires L et U, l'une haute, l'autre basse respectivement, est uni- 

que. En effet : toutes les matrices carrées Ak de dimension k x k, formées 

par l'intersection des k premières lignes et k premières colonnes de la 

matrice complète ayant pour dimension I.NN X IiNN ont des déterminants non 

nuls. On a donc : L = uT 
De plus, comme tous les déterminants de ces matrices Ak sont positifs, 

l'élimination de Gauss qui est alors toujours stable, se fait sans change- 

ment de ligneset colonna, (sans pivotage). On appelle méthode de Choleski 

la version symétrique de la méthode de Gauss. Pour réduire le temps CPU et 

le stockage le plus possible, on utilise des matrices bandes. Le Mailleur 

génère une numérotation adéquate des noeuds pour minimiser la largeur de 

bande. Si éventuellement la matrice à résoudre est trop importante pour 

résider en mémoire interne, on stocke la partie basse de la matrice du 

système à résoudre en mémoire externe, et on résoud le problème en utili- 

sant la méthode frontale. 

Remarques : Comme les points d'intégration sont les noeuds du maillage, et 

comme en ces points les fonctions valent O ou 1, le calcul des 

intégrales dans les équations précédentes se ramènent à l'intégration 

directe de coefficients de diffusion extrinsèques, ou de flux, ou de déri- 

vées des coefficients de diffusion ou des flux. 



2.2.3. Méthodes d'Intégration 

l 
Les intégrales de surface sont calculées pour chaque élément par 

une méthode de Simpson à 7 points (les 6 noeuds de l'élément triangulaire 

ek, et le centre de gravité). 

Les intégrales linéiques de frontières sont réalisées par une méthode 
I 

de Simpson à 3 points qui sont les noeuds frontières de éléments apparte- 

nant à l'arc considéré. 

3. CONCLUSION 

Nous avons décrit la méthode des éléments finis et son application au 

problème de diffusion, dans le programme MOBIDIC. Nous verrons par la suite 

que certaines restrictions, (Chap.IV), ou caractéristiques du programme ont 

donné naissance à divers algorithmes de simulation d'étapes technologiques: 

citons les deux principaux : 

- L'algorithme de diffusions couplées entre impuretés. 
- L'algorithme d'oxydation sous ambiance quelconque. 

La méthode des différences finies est plus couramment utilisée pour 

résoudre les équations de diffusion dans un domaine bidimensionnel[81, (91, 

. [IO], [ 131 , [121, [ 13 1 . L'avantage essentiel d'une telle méthode réside 
dans sa facilité de mise en oeuvre, outre le fait qu'elle permet de 

bonnes performances sur le plan informatique, (temps de calcul et espace 

1 mémoire). Par contre, cette méthode est très restrictive quant à la forme 

de la structure simulée ; la méthode des éléments finis traite par contre 

I très facilement les domaines de forme quelconque, les domaines évolutifs, 

1 (cas de l'oxydation), et les maillages raffinés localement, ou irréguliers. 

La résolution des équations de diffusion se fait dans le domaine physique. 

Le traitement temporel du problème de diffusion présente d'autre part 

l'immense avantage d'avoir un critère correspondant à une erreur relative : 

ainsi, on garde un nombre de boucle~constant, quelle que soit la durée de 
1 

l'étape à simuler; ce queanous verrons dans le chapitre II "Critères de 
/ 

simulation". 
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Pour résoudre numériquement les équations de diffusion le programme 

MOBIDIC utilise des méthodes de discrétisation temporelle et spatiale. Il 

importe maintenant de connaître les critères de simulation qui régissent le 

choix de l'incrément de temps et du pas du maillage,(distance maximum entre 

les noeuds du maillage, pour obtenir des solutions correctes. La convergen- 

ce est atteinte si les instabilités numériques sont absentes et si les 

erreurs de discrétisation sont suffisamment faibles pour que le résultat 

ait une signification physique précise.  étude des critères de simulation 

a été facilitée par le fait que les influences des pas temporel et spatial 

peuvent être traitées indépendamment. 

1. INFLUENCE DE L'INCREMENT DE TEMPS 

La méthode de discrétisation temporelle et les itérations du type 

Newton -Raphson permettent de n'utiliser qu'un seul niveau de boucle, mais 

ont nécessité une étude systématique du choix de l'incrément de temps AT, 

afin de s'affranchir des effets numériques inhérents aux différents modèles 

de diffusion. Les variations du coefficient de diffusion en fonction des 

concentrations en impuretés induisent des non-linéarités, qui rendent dif- 



ficile sinon impossible l'obtention d'un critère mathématique simple déter- 

minant le choix du pas de temps. 

1.1 ETUDE EN FONCTION DU DEGRE DE NON LINEARITE 

Pour étudier l'influence de T, on se place dans les cas numériques 

les plus défavorables : une série de tests simulant des prédépôts thermi- 

ques de Bore ont été effectués. Un prédépôt est une diffusion à partir 

d'une concentration en surface CS constante, ce qui est donc équivalent à 

une réponse à l'échelon. Ces tests permettent ainsi une surestimation des 

erreurs de discrétisation. 

On définit le degré de non linéarité d'une simulation à l'aide du 

paramètre : 

Avec : 

CS ,la concentration en surface dans le cas d'un prédépôt; dans les 
c'est 

autres cas,vla concentration maximale dlimpuret&, Cpic, au temps T = 0; ni u k  

la concentration intrinsèque à la température du pr0cédé.a~ O correspond 

au cas de la diffusion linéaire à faiblerconcentrationL 

la forme générale de l'équation de diffusion a été rappelée, (~hap.1 § 

1.2.2.1). Nous avons montré que dans le cas de la diffusion d'une impureté 

seule, l'équation peut s'écrire : 

avec 



D T ~ ~ ,  Dextrinsèque, Dlac, Délectr sont des fonctions de C, appelées 

coefficient de diffusion total, extrinsèque, lacunaire et électrique dans 

le Silicium respectivement. 

C:est la concentration en impuretés. 

I Le coefficient de diffusion intrinsèque, Dintr, est une constante à 

température donnée. 

I On constate que les difficultés numériques induites par le prédépôt 

sont liées à la variation du coefficient de diffusion DT,~(C), soit de 
l D (CI, de l'impureté considérée, dans le silicium. Ce coeffi- 

extrinsèque 
cient de diffusion extrinsèque varie de façon monotone croissante et forte- 

l mQ-nt ment non linéaire en fonction de C, (fig.11.l) , 



L'abscisse maximale = 20 peut être considérée comme une limite 

moyenne de la validition du modèle de diffusion. Au delà de cette valeur, 

des effets de fortes concentrations, (clustering de l'Arsenic, ou agglomé- 

rats), réduisent nextrinsèque, limitant ainsi o< dans l'équation de diffu- 

sion. 

Il est évident que, pour des diffusions fortement non linéaires, 

l'obtention de solutions convergées est étroitement liée au choix de l'in- 

crément de temps AT. Comme les pas temporels sont constants, le paramètre à 

optimiser est le nombre de boucles temporelles Tf/AT minimum nécessaire à 

la simulation d'un process durantuntemps Tf. L'étude du nombre de boucles 

a donc été réalisée sur un prédépôt de Bore, avec un degré de non linéarité 

donc a = 20, (fig.II.2)e 

. Woriwr & Wilson 

1 . .  
O. 0.1 1 .O 1.1 

"@ MKRON 

Fig. 7 7 . 2 .  7n&tuence du nambtre de b a u d e ~  ;te.mpotr&e~ 4u.h L u  

phad& de c o n c e ~ a n n  cdcu&?A p a m  oc = 20.  

Le maillage choisi est tel que les pas de celui-ci sont suffisamment 

fins pour s'affranchir des problèmes liés au pas d'espace. On peut alors 

déduire deux conclusions importantes : 



- Pour les grands incréments de temps le gradient sur le front se 

1 dégrade, et la jonction recule. 
l - Pour des incréments de temps corrects, une saturation de la solution 
1 

apparaît, indiquant la stabilisation du schéma temporel. Une excellente 

l 
convergence avec les résultats classiques de Warner et Wilson, 311 1 a été 

établie, 121 , 5 1 .  

1.2. CAS DU BORE ET DE L'ARSENIC - ABAQUES DU CRITERE TEMPOREL 

La procédure précédente,(prédépôt de ~ore),a été reprise pour diffé- 

~ rentes valeurs de a. La figure 11.3 synthétise ces résultats : la position 

du front de jonction est reportée en coordonnées réduites XR, définie par: 

avec : 

XJ, la profondeur de jonction à 1.10~~at/cm~, 

LD, la longueur de diffusion; 

L'axe des abscisses est gradué en nombre de boucles temporelles et les 

courbes sont paramétrées par a , décrivant la non linéarité des équations 

de diffusion. 

Chaque courbe présente un seuil de convergence d'autant plus marqué 

que le degré de non linéarité est élevé. Le nombre de boucles temporelles 

nécessaires à l'obtention de ce seuil décroît pour les cas de faibles non- 

linéarités. 

Le changement de convexité qui intervient pour les exemples quasi- 

linéaires, ( a  faible), indique que la dégradation du gradient sur le front 

agit prioritairement sur le recul global de la fonction. Le recul de la 

jonction pour les grandes valeurs de a s'explique par une mauvaise prise 

en compte des non linéarités, pour les grands incréments de temps. Par 

contre, l'adoucissement du gradient est dû aux erreurs de discrétisations 

temporelles, cet effet étant le seul présent pour les exemples linéaires. 



Fig .  I I .  3 : V W o n  de Ra pkodondewr de jonction à 10' / cm3, 
en d o n d o n  du nombke de bouc lu  X e m p o k e U u ,  powr 

& v m u  v a l e m  de a. 

Les courbes de la figure 11.3 étant tracées en coordonnées réduites, 

on utilise celles-ci comme abaques. On détermine le nombre de pas temporels 

en fonction de* et de la précision souhaitée sur la profondeur de jonc- 

tion. 

Cette étude a été réalisée pour le Bore. Le cas de l'Arsenic est 

considéré comme similaire puisque l'équation de diffusion dans les cas où 



l 

1 l'Arsenic ne s'agglomère pas encore, a la même forme que dans le cas du 

1 Bore, (fonctions Dkxtrinsèque similaires). Conme la concentration active 
1 

maximale d'Arsenic est de l'ordre de 3,10~~at/cm~ à 1000°~, on peut consi- 

dérer que cima, s 2 0 et on utilise donc les mêmes abaques pour définir le 

I nombre de boucles temporelles. 

D'après les abaques, on peut considérer que 30 à 100 boucles tempo- 

relles en général suffisent pour vérifier les critères de stabilité liés au 

pas de temps. 

1.3. CAS DU PHOSPHORE 

Le modèle utilisé pour simuler la diffusion du phosphore seul, 

(Chap.IV, 5 2.1.3) diffère du modèle décrivant la diffusion du Bore ou de 

l'Arsenic seul, (Chap. IV, 5 2.1.21, quant à l'effet de diffusion lacunaire. 

Les abaques précédentes, (fig. 11.3),ne sont pas significatives pour le 

phosphore, dtautan&%que les valeurs typiques de 4 sont dans des gammes 

nettement supérieures à 20. Le coefficient de diffusion lacunaire du phos- 

phore à fortes concentrations comporte trois zones de variations, (~hap.1 

51.2.2.1. Fig.I.lO) : la figure suivante, (fig.11.4)~ présente le comporte- 

ment de Dlac en fonction de la concentration en électrons n. Dans la région 

de surface, DTot varie proportionnellement à n2, dans la région de transi- 

tion DLacvarie de façon inversement proportionnelle à n2, et dans la région 

de queue Dlac est constante. 

Deux études de l'influence du pas de temps dans le cas du Phosphore 

ont été réalisées. Les maillages ont été choisis suffisamment denses pour 

éviter les problèmes dus au pas d'espace. La forme générale de l'équation 

de diffusion, (2.2),(2.3),(2.4) est toujours valide. 

1.3.1. Etude sur un prédépôt de Phosphore 

Comme ~récédemment, cette étude est basée sur la simulation d'un 

prédépôt. La concentration de phosphore est imposée à 7.10~~at/cm~, pendant 

3hn, à 900°C. Le maillage est représenté par la figure 11.5. 
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F i g  .7 1.5 : M d a g  e W é p u  k sh&&on unidunennionn&e 

du pa&d&pô.t d e  Phosphoae (Ch = 7 1020cl;t/cm2, 

Td = 30 mn, T 0  = 900°C) 

A cette température de process, les contraintes dues au désordre 

résultant des fortes concentrations imposent un rétrécissement du gap de 



0.052 eV. La simulation du prédépôt est réalisée successiaement avec 5, 10, 

20, 30, 50 et 100 boucles temporelles. Les profils obtenus sont représentés 

1 
I sur la figure 11.6. 

On constate que la zone de surface, (zone de fortes concentrations), 

n'est pas affectée par les variations du nombre de boucles temporelles ; 

par contre, dans la région de queue, (zone de faibles concentrations), les 

profils deviennent plus abrupts, et donc la jonction dans cette zone est 

moins profonde si on augmente le nombre d'incréments de temps pour la 

simulation. D'après les remarques faites précédemment, (~hap.11, 5 1.21, 

cela correspondrait tout simplement à une perte de gradient aux faibles non 

linéarités. Dans cette région, la fonction lacuna?e Dlac(C) est une cons- 



tante notée Dlac ; pour l'exemple traité Diac = 5.7 10-l4 cm21s. Le coeffi- 

cient Delectr.varie. entre 1 et 2, (Chap. 1,s 1.2.2.1 fig.1.71, ce qui 

implique que DT~~(c) est quasiment linéaire. Si on trace XJ, la profondeur 

de jonction à 1, 1017 at/cm3, en fonction du nombre de boucles temporelles, 

i g . 1 1 7  on constate que la solution converge temporellement pour un 

nombre de boucles de l'ordre de 100. 

Fig. 11.7 : V&&on d e  ptrodondeuh d e  j o n c t i o n ,  XJ à 

1 . 1  7 a t / c m 3  e n  d o n c t i o n  du nombhe d e  b o u d e s  tempo- 

k & u ,  d a u  l e  ca6 d u  ptrkdépbt, (CS = 7 10Z0at /cmz,  

Ta = 30mn, T 0  = 900°C. 

Le tableau (11.1) suivant donne les profondeurs de jonctions ainsi que les 

erreurs relatives par rapport à la jonction obtenue pour 100 incréments de 

temps, en fonction du nombre de boucles temporelles. 

Si donc on considère la jonction obtenue avec 100 boucles comme étant la 

solution convergée, la simulation avec 30 boucles peut être considérée 

comme suffisante. 



Nombres de XJ Erreurs relatives (%) 
I 
boucles hm) 

Tableau 11.1 : E m e w  f i M v e ~  d a  pfia~ondeuu de j o n ~ a v t b  en 

donu5on du nombfie de  boude^ ;tempafieUe~, (Pfié- 

d&ût : CS = f .  1 0 ~ ~ a * / c m ~ ,  Tb = 30 mn, 

T0 = 900°C). 

1.3.2. Etude du critère de convergence sur une implantation de 

Phosphore 

On étudie l'influence de l'incrément de temps sur un recuit d'implan- 

tation, (50 keV, 3.10~~at/cm~, Phosphore, 55 mn, à 1040°c) . L'implanta- 
tion induit des forces qui tendent à diminuer le gap de 0.030 eV. On simule 

avec 100, 30, 5, 2, 1 incréments de temps, (Fig.II.8). On constate ici que 

la jonction obtenue est plus profonde quand on augmente le nombre de bou- 

cles temporelles. En effet, pour de grands incréments de temps AT, (nombre 

de boucles faible), la prise en compte des non-linéarités est mauvaise, le 

gradient est donc faible, et le coefficient Dlac(C) est celui de la région 

à fortes concentrations, (Chap.IV,§ 2.1.3). Si le nombre de boucles augmen- 

te, Dlac(C) évolue en passant dans les trois régions de variations 

(fig.11.4) ; la jonction est alors plus profonde, et le gradient devient 

plus fort. 
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De la même façon que pour l'étude du prédépôt on trace les variations de la 

jonction XJ obtenu à 1.10~~at/cm~ en fonction du nombre de boucles tempo- 

relles, (figure 11.9). On constate que la solution convergée s'obtient très 

rapidement. 

Le tableau 11.2 rassemble les profondeurs de jonctions et les erreurs 

relatives par rapport à la jonction obtenue avec 100 incréments de temps, 

en fonction du nombre de boucles temporelles. 30 b~ucle~temporelles suffi- 

sent. 

1.3.3. critère temporel de simulation de la diffusion du Phos- 

phore 

Le critère de simulation de la diffusion du Phosphore est plus 

complexe à définir que dans le cas de l'Arsenic ou du Bore. En effet le 

coefficient de diffusion lacunaire du Phosphore comporte trois régions dans 



Tableau I I .  Z : Ennem treeative d e s  ptrodondeum de j o n c t i o ~  en 

donction du nombhe de boucles -temponates, ( l m -  

pLa,ûintaLion 50 keV, 3.10~6at/cmZ, 55  mn, 1 O 4 O 0 C ,  

Pho~phvtre) 

Nombrw d e  

F i g .  11.9 : V a t u d o n  d e  La ptrodondem de jonction à 1.10~9at/cm3 

en donction du nombtre de boudes -tempotrates, d a a  l e  

d' une h p X a W o n  duAvie d'un trecLMR, ( 5 0  keV, 

3 . 1 0 ~ 6 a t / c m Z ,  5 5  mn, 1040°C,  Pho~phohe) . 

, 

i 
XJ Erreurs re la t ives% 

boucles ( rim > 1 l 
I 



lesquelles il varie de façons complètement différentes. Pour des cas forte- 

ment non linéaires, (recuit d'implantation), et d'un faible nombre de 

boucles temporelles, le programme ne peut pas simuler correctement l'gvolu- 

tion spatiale de DT~~(C); l'algorithme conserve la valeur locale relative- 

ment faible de la région de fortes concentrations ; dans cette zone, la 

diffusion est plus faible que dans les'autres régions. Le profil de phos- 

phore reste donc près de. la surface. Lorsque le nombre de boucles augmente, 

on constate l'apparition d'un front de jonction plus abrupt, puis l'obten- 

tion d'une jonction convergée plus profonde. Dans le cas d'un prédépôt, le 

nombre de boucles temporelles semble n'avoir aucune influence en surface: 

par contre, dans la région de queue on constate une perte de gradient 

lorsque le nombre de boucles diminue. 

En pratique, on a constaté que 30 incréments de temps suffisent en 

général à simuler la diffusion du Phosphore et à stabiliser la solution 

obtenue. 

1.4. CONCLUSION 

Si pour le Bore ou l'Arsenic on dispose d'Abaques pour déterminer le 

critère temporel de simulation, le cas du Phosphore se traite différemment. 

La méthode consiste alors à simuler plusieurs fois la diffusion du phos- 

phore à une dimension, en faisant croître le nombre de boucles temporelles, 

dans la gamme 10-100. L'évolution des profils permet de conclure quant à la 

stabilité temporelle des solutions obtenues. 

Dans le cas d'un procédé multi.impuretés, on utilise le critère le 

plus restrictif parmi ceux de chaque impureté. 

2. INFLUENCE ET CHOIX DU MAILLAGE 

Une étude systématique de l'influence du maillage a été faite, afin de 

déterminer les causes d'instabilités numériques intervenant par des pas 

d'espace trop importants. Différents motifs de maillages réguliers ont été 



testés, dans des cas fortement non linéaires cr = 20, (prédépôt, 

CS : 2.1020at/cm2, Dintr = 10-14 cm2/s. Les résultats principaux de ce tra- 

vail sont rappelés,@l;d'autres conclusions sont présentées. Notons yy' la 

direction de diffusion. 

La diffusion unidimensionnelle est étudiée sur des maillages (Fig.11.10) 

d'axe principal dans la direction yy' et tels que yy' traverse perpendicu- 

lairement de nombreux plans nodaux. La maille élémentaire se répète dans la 

direction yy'. Les lignes d'isoconcentrations sont donc des plans perpendi- 

culaires à yy'; on a pu définir le critère de stabilité comme étant l'er- 

reur relative maximale entre les concentrations calculées sur les équicon- 

centrations formées par les plans nodaux. 

Trois paramètres peuvent caractériser la structure de la maille élé- 

mentaire, par rapport au critère de stabilité spatiale : cl, l'extension 

maximale d'un élément triangulaire dans la direction de diffusion yy': ~ 2 ,  

la distance séparant les plans nodaux successifs, perpendiculaires à yy'; 

et E 3 ,  la largeur maximale d'un élément triangulaire dans la direction 

perpendiculaire à yy'. On constate : 

. D'une manière générale, les erreurs maximales se situent près du 

front du profil, dans la zone de forts gradients. 

. La performance d'un maillage, (c'est-à-dire sa capacité à stabiliser 
I 

un calcul), est à relier à la distance minimale entre ses lignes nodales 

perpendiculaires à yy', (~2). 



. Pour un nombre de boucles temporelles fixé, la stabilité du calcul 

augmente quand €2 diminue. 

. Les éléments triangulaires à 6 noeuds peuvent supporter des angles 

très faibles (~ig.11.11), repoussant plus loin les limitations dues aux 

conditionnements de la maille élémentaire. Le rapport doit cependant 

rester dans des pronortions raisonnables,(de l'ordre de 7 environ). 

F i g .  7 7 . 1  1 : ELémenX L t i a n g W e  &&A obtu  

. Si l'on compare les résultats des 3 motifs suivants (a)y(b),(c), 

(fig11.12) que l'onatabulés dans le tableau 11.3, on constate, (cas (a) 

et (b)), qu'une meilleure stabilité existe si E3 est plus faible. D'autre 

part, en comparant (b) et (c), en constate qu'un maillage régulier est 

préférable : cette régularité est quantifiable par le rapport E2/E1. Elle 

est- maximale quand €2 = ~ 1 .  (Les cas E2/ ~1 >1 n'apportent' aucune 

amélioration supplémentaire remarquée). 

F i g .  7 1 . 7  2 : ExmpLe de  t t o &  rnoa56a U é m e W u  de  m U g u  de 

Longues i d e m q u a  



TabLeau 2 2 . 3  : E m e w  /reluLiva m a x h d e s ,  ( % )  , appahaidaant am 
Les &gnu nodala d l ~ o v d e e w  ; (la ctroix X 

trepx&ente L' obtention de vdeeum nodales ndga- 

f i v a ) .  

. 
Motif Elchentai re 

du Maillage 

(a 1 

(b) 

( c )  

1. 

. D'une façon générale, quel que soit le maillage, la stabilité du 

calcul augmente quand le nombre de boucles temporelles diminue. C'est la 

conséquence d'une corrélation Incrément de temps - finesse de maillage. En 

effet, on a vu, (Chap.11, § 11, que le front accuse une perte de gradient 

quand le nombre de boucles temporelles décroît, quand la convergence tempo- 

relle n'est pas atteinte ; le maillage de densité minimale capable de 

supporter le gradient est donc plus lâche dans un cas où le nombre de 

boucles est plus faible que dans un cas où il est plus important. Quand la 

stabilité temporelle est atteinte, les profondeurs de jonction obtenues 

avec des maillages suffisamment denses, quel que soit la forme du motif 

de base, sont identiques. 

. D'autres simulations, non répertoriées ici, nous ont amené par ail- . 

-leurs à conclure que le critère de stabilité spatial est tel que les concen- 

trations nodales pour un même élément ne peuvent varier au delà du rapport 

limite, (de l'ordre de 7 ) .  Au delà de ce rapport, des oscillations franches 

apparaissent. 

Nombre de 
Triangles 

Nombre de boucles temporel l e s  , 

160 

8 4 

80 

5 

5 

10 

10 

4.4 

7.0 

8 

3.2 

4.7 

32 

16.1 

20.2 

44.9 

80 

28.1 

36.7 

76.4 

1000 

45.7 

83.8 

X 

2.5 

2.5 

2.5 

16 

8.3 

8.7 

24.8 

200 

42.8 

43.4 

85.9 

5 

10 

10 



3. RAFFINEMENTS LOCAUX ET MAILLAGES ORIENTES 

On peut conclure des remarques précédentes que les instabilités numé- 

riques apparaissent quand l'écart entre les lignes nodales perpendiculaires 

à la direction de diffusion, ~ 2 ,  n'est pas suffisamment réduit pour suppor- 

ter les forts gradients de concentrations donnés par la résolution tempo- 

relle ; et de façon moins sensible, quand €3 est trop grand ou quand E2/E1 

est trop faible. 

D'autre part, les stabilités numériques peuvent disparaître pour des 

grands incréments de temps ; ce qui s'explique par une réduction du gra- 

dient de concentrations près du front. Les résultats obtenus sont stables, 

mais n'ont pas atteint la convergence temporelle. 

Quand la non-linéarité des coefficients de diffusion diminue, des 

résultats stables et convergés peuvent être atteints avec des maillages 

plus lâches puisque les gradients sont plus faibles. 

La souplesse de la méthode des éléments finis est exploitée afin de 

générer des maillages optimisés utilisant des raffinements locaux et des 

mailles orientées. Il suffit de conserver les distances €1, ~ 2 ,  ~3 imposées 

par le critère de convergence spatial près du front de jonction final, 

(dans la zone de fort gradient finale), pour conserver la stabilité du calcul 

sur toute la structure (fig.II.13) : c'est en effet cette zone qui implique 

le critère de convergence spatial local le plus restrictif, (les distances 

€1, €2, €3 y sont les plus fines) ; dans les autres régions, les distances 

EI, €2, € 3  caractérisant les mailles et choisies pour vérifier localement 

le critère spacial, sont plus grandes; le maillage peut donc y être plus 

lâche. 



Frontière 

Maillage (b) 

F i g .  22 .13  : MaiUage nkgulLm ( a l ,  MaLUage ahp.te ( b )  et p t o d d  

obtenu a p t a  ptkdépô.t d e  Bote ( c l ,  

( C A  = 2.10Zoat/cmZ D i n t ~ =  10-14onZ/~, 7-6 = 110 mn), 

à 1' aide du rnaiUage ( a )  ou ( b  j . 

Les raffinements locaux réduisent de façon notable les temps de calculs ; 

on les exploite pour des simulations sur des maillages fixes, car le 

caractère conservatif de la méthode des éléments finis permet d'éviter 

l'utilisation de maillages évolutifs. Au début de la simulation, la solu- 

tion présente de nettes oscillations, puis elle se stabilise à sa valeur 

nominale dès que la zone de fort gradient atteint la partie raffinée du 

maillage. La méthode des éléments finis conserve les flux, ( 4 1 ,  il n'y a 

donc aucune perte de dose durant le calcul. Cette propriété explique aussi 

que les solutions obtenues soient identiques, quel que soit le maillage 

utilisé, dans la mesure où celui-ci vérifie localement le critère de stabi- 



lité numérique (fig.II.13). Il doit donc être possible d'obtenir, à partir 
I 

de solutions non stabilisées sur un maillage mal adapté, par interpolation 

sur un maillage vérifiant le critère de stabilité spatiale, un résultat 

stable ( -  ou convergent si la convergence temporelle est atteinte - et 

cela à moindre coût qP,U,. Cette remarque sera exploitée par des développe- 

ments ultérieurs du programme l(~hap.VI)ppour établir une optimisation de 

maillage de façon interne par MOBIDIC. 

Nous concluons : 

- L'intérêt primordial de ces maillages localement raffinés réside 

surtout dans les cas où des fortes non linéarités du coefficient de diffu- 

sion induisent des gradients de concentrations prononcés. Un maillage 

uniformément raffiné comprendrait un nombre d'éléments irraisonnable, com- 

pte-tenu des exigences de temps de calculs et de stockage, alors que les 

maillages raffinés localement ne conservent la finesse imposée que dans la 

zone de forts gradients. Le nombre total al' &=nt= - s'en trouve considéra- 

b lemen t diminué . 

- La méthode des éléments finis permet l'exploitation de maillages 

orientés dans le sens des forts gradients : Dans le formalisme * éléments 

finis' du code Mobidic , les diverses dérivées spatiales sont calculées 

indépendamment de la position des points de discrétisation,(points nodaux), 

utilisant uniquement les fonctions de pondération des éléments. L'orienta- 

tion du maillage ne modifie pas la formulation du problème - ce qui est 

d'ailleurs plus difficile à réaliser avec les différences finies -. 

4. CONCLUSION 

La faisabilité d'utilisation de maillages localement raffinés et la 

mise en évidence des résultats obtenus avec un maillage adapté ( -  orienté 

et raffiné localement -1, avec ceux d'un maillage régulier avait été réali- 

sée pour la simulation d'un prédépôt de Bore, [ 31, il fallait alors pouvoir 

tirer pleinement profit de toutes les remarques précédentes, (Chap.IV,§ 2 



et 5 3). Un outil performant, permettant la génération de maillages locale- 

ment raffinés et orientés s'est avéré indispensable, les simulations des 

diffusions fortement non linéaires l'ont exigé. Nous avons réalisé un 

générateur d'éléments finis, le mailleur ORIENT, compatible avec le code 

1 MOBIDIC. 
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CHAPITRE I I I  

LE MAILLEUR ORIENT 

Comme on l'a vu au chapitre précédent, la simulation de processus 

technologiques avait atteint un niveau critique où tout développement 

ultérieur ne pouvait être envisageable sans l'acquisition d'un outil per- 

formant, permettant de façon relativement simple, de générer des maillages 

localement raffinés et orientés. Le mailleur initialement &iîis& 

n'avait pas une forme suffisamment souple pour manipuler facilement la 

génération de tels maillages. Un mailleur original ORIENT a donc été 

développé. Il travaille avec une structure initiale de blocs rectangulaires 

ou triangulaires, définis par des noeuds en coordonnées cartésiennes ou 

polaires; il génère des triangles à six noeuds, en numérotant ceux-ci de 

telle sorte que la largeur de bande de la matrice jacobienne, (~hap.I,§ 

1.2.3 et 2.2.2), soit minimale. Le résultat en sortie du mailleur est écrit 

sous une forme directement exploitable par le programme de simulation 

bidimensionnelle MOBIDIC. 



1. MAILLEUR INITIAL 

Dans un premier temps, nous décrivons le Mailleur Initial de MOBIDIC, 

en cernant ses possibilités, et en montrant ses lacunes. 

1.1. TRIANGULARISATION INITIALE 

Le Mailleur Initial permet de générer un maillage formé d'éléments 

triangulaires à six noeuds, (Fig.III.l), à partir d'une triangularisation 
l 

initiale, (Fig.III.2). Le domaine plan à mailler est découpé par 

l'utilisateur du programme en triangles à trois noeuds. Trois règles doi- I 

1 

vent être respectées sur cette triangularisation initiale: 

Fig. 11 1.7 E1hen.t h h n g u L a h e  à 6 noeu& Fig.  11 1.2 MaiMuge i W a L  came& 

(1) : Sur la frontière du domaine, l'intersection de deux conditions aux 

limites différentes doit être un noeud de la triangularisation initiale, 

(fig. 111.3) 

Fig. 717.3. CandiXonn aux l 5 n i . t ~  et ~ a n g W d o n  inLtLde.  



( 2 )  : La propriété de conformité doit être vérifiée, c'est-à-dire qu'aucun 

noeud extrême d'un triangle ne peut toucher un second triangle en un autre 

point qu'un noeud extrème de ce triangle, (~ig.II1.4). 

Triangularisation conforme Triangularisation non conforme 

F i g .  7 7 7 . 4 .  P k o p ~ U k  de canbomiXk. 

( 3 )  : Aucun triangle ne peut avoir ses trois noeuds sur la frontière du 

l domainej(Fig.III.5). 

-2- m d a  %u&atCizM I r a  c-c/a 

F i g .  711.5.  Cono!Lti.an 4ebRhicLive d u  RhiangRu d n - u d e i z e b  
1 



Remarques : 

- La troisième assertion est la plus restrictive. 
- Seul le tracé du dessin de la triangulation finale permet de consta- 

ter si la propriété de conformité est vérifiée. 

( 4 )  : Une quatrième restriction existe également, quant à la définition 

même de la topologie initiale : La topologie de la triangularisation ini- 

tiale est décrite par les coordonnées des noeuds extrêmes des NTo triangles 

initiaux, par la topologie des triangles eux-mêmes, - définie par leurs 

noeuds extrêmes réferencés dans la liste des coordonnées nodales précéden- 

te et appelés dans le sens trigonométrique -, et enfin par les conditions 

aux limites. Ces dernières sont caractérisées par un numéro d'arc fron- 

tière, entier non nul si le triangle appartient à la frontière du domaine 

et s'il est soumis à une condition de type Dirichlet ou Neuman ; dans ce 

cas, le premier côté du triangle à définir est celui dont les noeuds font 

partie de (29). C'est la quatrième restriction du Mailleur Initial. Notons 

ici une possibilité de ce Mailleur : il permet de décrire des arcs courbes, 

à l'aide de la coordonnée curviligne S. 

La triangularisation initiale établie, l'utilisateur choisit le nombre 

d'éléments triangulaires NT qu'il désire obtenir dans la triangularisation 

finale, en fonction des critères de stabilité, (Chap.11). 

1.2. ALGORITHME DE GENERATION 

Le Mailleur Initial du programme MOBIDIC génère une triangularisation 

finale comportant NT triangles à six noeuds à partir des NTo triangles 

initiaux à trois noeuds. La méthode utilisée consiste à balayer l'ensemble 

des NTn triangles existant lors de l'étape En de la génération, en recher- 

chant le triangle K qui a la plus grande surface. celui-ci est alors 

découpé en deux, par la ligne joignant le milieu 1 de son plus grand côté 

[A,BI au sommet opposé C, (Fig.III.6). La propriété de conformité est 

respectée par l'opération suivante qui divise en deux le triangle L, s'il 

existe, ayant le côté [A,BI en commun avec K y  par la ligne joignant 1 au 

sommet C' opposé de[A,BI, du triangle L. On passe à l'étape En+l de la 



Tri angl 

Triangle L 

Fig.  1 1 7 . 6 .  : Muhade d e  g & n M a n  du MaiUewr  1 W d  

génération si le nombre de triangles désirés NT n'est pas obtenu. Le Mail- 

leur Initial renumérote ensuite tous les noeuds et triangles générés à 

l'aide de l'agorithme de Mac Cuthill,[ll, de telle sorte que la matrice 

jacobienne ait une largeur de bande minimale. 

L'optimisation de largeur de bande est consommatrice de temps de 

calcul,; Ainsi, par exemple, sur un ordinateur IBM 4341, 3.7 s suffisent 

pour générer un maillage régulier de 512 éléments à partir'de 8 triangles 

initiaux, alors que 24.5 s sont nécessaires à l'optimisation de largeur de 

bande. 

1.3. GENERATION DE MAILLAGES REGULIERS 

L'utilisation d'un maillage régulier convient très bien pour des 

profils d'impuretés présentant des faibles gradients . Il suffit de choisir 
un nombre final d'éléments suffisamment grand pour que le critère de 

stabilité spatiale soitvérifié, (~hap.11 5.3.1). ( ~ e  pas du maillage est 

fonction directe du nombre d'éléments puisque la triangularisation est 

uniformément régulière). 



Le Mailleur Initial permet de générer des maillages réguliers si, en 

plus de la vérification des critères de topologie, Chap.111.1.1, les 
I 
I triangles initiaux sont choisis équilatéraux (Fig.III.2). Ceci est une 

conséquence de la méthode de génération elle-même, (chap.111, 1.2). D'autre 

part, le nombre final de ~r.~ang?c~ - doit être une puissance entière de 2, 

supérieur à NTo, pour que le maillage créé soit uniformément régulier, % 
y ,  

(Fig.III.13). 
i t v  
'$7 

1.4. GENERATION DE MAILLAGES RAFFINES 

-K 
@ 

Pour des profils plus abrupts, il est préférable de générer des mail- 
$9 

lages raffinés localement, (Chap.II,§ 3.2). Le Mailleur Initial de MOBIDIC & F 
permet de faire une génération dite pondérée : on définit une fonction de 4 1 

Cn 

pondération D(x,y), positive et continue sur le domaine 3 . L'algorithme +--< 
"4 

avait été décrit en assumant D(x,y) unitaire, (~hap.III~S.1.2). On généra- ,Ar 3 
lise la méthode de génération en effectuant la recherche du triangle K à 7%) 

r i  
< w 

diviser sur des surfaces pondérées par la fonction D(x,y)? 
r* 

44 
Cette méthode de génération pondérée ne convient cependant pas à la 3 

;t 

génération de maillages raffinés et orientés, adaptés au profil de concen- 8 

tration final; les structures obtenues sant trop irrégulières. 

1.5. CONCLUSION 

En sus de la génération difficile, voire irréalisable, de maillages 

raffinés localement par le générateur initiai de MOBIDIC, un autre point 

pouvait être amélioré : la structure du programme MOBIDIC était telle 

qu'elle imposait à chaque simulation une définition de la triangularisation 

initiale, la génération de la triangularisation finale, et l'optimisation 

de largeur de bande. Il était donc préférable d'exclure cette dernière 

grande consommatrice de temps de calcul, du programme MOBIDIC. 



Ce fut un des derniers points décisifs quant à la création du nouveau 

mailleur "ORIENT", externe au programme MOBIDIC et indépendant, mais 

entièrement compatible en sortie avec les Entrées/sorties de MOBIDIC. 

Nous allons maintenant présenter le nouveau mailleur, ses avantages et 

ses inconvénients, sa méthode de génération et ses divers concepts. Nous ne 

prétendons pas donner ici une notice d'utilisation; celle-ci, ayant été 

rédigée ultérie~rement~est citée en référence,[21. Nous ne ferons pas non 

plus la liste exhaustive de toutes les possibilités du programme ORIENT; 

nous retiendrons seulement ses traits dominants. 

2.1. GENERALITES 

"ORIENT" est un programme indépendant. Il dispose donc de son fichier 

de données propre . Sa compatibilité totale en sortie avec les Entrées/Sor- 
ties de MOBIDIC implique qu'il génère des éléments triangulaires à 6 

noeuds, qu'il permet de définir des numéros d'arcs frontières pour lesquels 

on établit les conditions aux limites distinctes correspondantes dans 

MOBIDIC ; les noeuds et les triangles générés sont numérotés à l'aide de 

l'algorithme de Mac CUTHILL, (11, afin de minimiser la largeur de bande du 

jacobien utilisé par le programme MOBIDIC. 

La première version d'ORIENT permettait soit de créer un nouveau 

maillage, soit de modifier une superstructure prédéfinie. La seconde ver- 

sion s'est vue dotée de 5 superstructures supplémentaires, et de la généra- 

tion rapide d'un maillage uniformément régulier, non orienté, ayant une 

grande  réc ci si on sur les coordonnées des noeuds. L'organigramme général du 

mailleur est représenté par la figure 111.7. 



MAILLEUR ORIENT 

t 
f DEBUT 

1 ET DES TRIANGLES POUR MINIMISER I 

TYPE DE PROBLEME 

I 
I 

GENERATION 
0 

MODIFICATION GENERATION D'UNE 

D'UN MAILLAGE PAR D ' UNE STRUCTURE TRIANGULARISATION 

LA STRUCTURE DES PREDEFINIE DANS L'ESPACE REEL 

BLOCS 

1 L 

I ? 

1 LA LARGEUR DE BANDE 1 

GENERATION 1 

(Chap.III,§ 2.4) 

* 

CREATION D'UN FICHIER I 1 BINAIRE COMPATIBLE 

t 4 

1 NUMEROTATION DES NOEUDS 

HOMOTHETIES 

TRANSLATIONS 

(Chap.III,§ 3 . )  

(Chap.III,§ 4 . )  



Outre son originalité de création de maillages quelconques, sa carac- 

téristique primordiale est la génération de maillages raffinés localement 

et de maillages orientés, d'une façon relativement simple, laissant libre 

cours à l'imagination constructive du créateur de maillages. 
l 

1 
2.2. LE CONCEPT DE BLOC 

Alors que le générateur de maillages Initial de MOBIDIC a besoin d'une 

triangularisation initiale, on parle maintenant plus généralement de mail- 

lage initial. Le domaine 3 à discrétiser est subdivisé en blocs. Un bloc 

est un superélément qui peut contenir 1 ou plusieurs triangles élémentaires 

ek. Le superélément peut être soit une figure ayant trois côtés, (nous 

parlerons de triangle généralisé ou plus simplement de triangle), soit une 

figure ayant quatre côtés, (nous parlerons de rectangle généralisé, ou plus 

simplement de rectangle). La première version comportait 6 types de blocs 

différents, ( 4  blocs rectangles et 2 blocs triangles), la nouvelle version 

en comporte 8. Les types de blocs diffèrent entre eux essentiellement par 

la façon dont les triangles élémentaires sont générés à l'intérieur de 

ceux-ci, (figure 111.8). 

Les blocs de types (6) et (8) sont respectivement des combinaisons de blocs 

de types (5) et (1) et puis (2) et (1). Les blocs de types (1) et ( 7 )  ne 

diffèrent que dans la génération de maillages raffinés. Le bloc de type (6) 

est la barre qui est utile aux simulations unidimensionnelles... 

Les blocs sont parfaitement caractérisés par leurs noeuds externes 

extrêmes. Ainsi 3 noeuds suffisent à définir les blocs triangles, 4 sont 

nécessaires pour les blocs rectangles. Les blocs peuvent avoir des côtés 

courbes ; les coordonnées des noeuds milieux des côtés considérés doivent 

alors être précisées. La génération des triangles ek le long de ces côtés 

se fait de telle sorte que les noeuds extrêmes frontières des triangles 

élémentaires frontières appartiennent à l'arc courbe, mais les côtés des ek 

générés sont toujours rectilignes. Cette possibilité de côtés incurvés 

permet en outre de mailler des domaines de formes quelconques, (Fig.III.9). 



F i g .  7 7 7 .  b. Lu Rypu de blocn et l a  g&vr~aZion d u  LtLanglu 

U é m e W u .  

Pour chaque bloc, il faut définir le nombre d'éléments à générer sur 

chacun de ses côtés caractérFstiques, (ce sont les côtés sur lesquels le 

nombre de triangles à générer est accessible), et les conditions aux fron- 

tières, pour chaque côté. 

Enfin, l'ultime caractéristique de ces blocs est la possibilité de 

définir des zones de maillages raffinées. 



Fig. 7 1  7 . 9 .  ExempCude M U g a  avec côt& courba 

2.3. RAFFINEMENT DE MAILLAGE SUR UN BLOC 

Dans le mailleur ORIENT, on n'impose pas directement le nombre final 

d'éléments ek à générer, mais on accède au nombre d'éléments ek à créer sur 

chacun des côtés caractéristiques des blocs. 

La génération des éléments dans un bloc peut se faire soit de façon 

uniforme : les espacements entre les noeuds frontières sont réguliers, soit 

de façon raffinée : les espacements entre les noeuds des ek, frontières 

sont définis par des proportions entières, ramenées au même dénominateur 

commun ; puisqu'il en est ainsi, seul le numérateur sert à déterminer ces 

proportions, [Annexe 10 . Les autres noeuds, internes, sont calculés à 

l'aide de lois linéaires, tenant compte des espacements nodaux sur tous les 

côtés du bloc. 



La figure 111.10 illustre des domaines simples tous définis par des 

types de blocs différents. Alors que sur la figure 111.8 ils étaient repré- 

sentés avec une génération régulière, ici on a introduit des raffinements. 

On constate aisément que de nombreuses compositions de blocs, avec raffine- 

ments..etc.. sont possibles. La figure 111.11 illustre un exemple de mail- 

lage généré avec & blocs différents. 



figwze 111.1 1 .  MaA!&ge g&n&é pcv~ ORIENT et compoh,tanX 4044 U é -  

m e d .  Tl UZ obtenu à 1' aide d' une ~ubckv i -  

aion d e  8 bloc6 eX 13 noeu&. 

2.4. METHODE DE GENERATION 

La génération du maillage est une génération par blocs. 

L'algorithme est représenté figure 111.12 

Pour chaque bloc, la génération de triangles à trois noeuds est réali- 

sée dans le repère centré des coordonnées réduites tels qu'ils a été défini 

au chap.I,§ 1.1.11.1 cas (b). La création des éléments ek commence par une 

génération de noeuds dans cet espace réduit : ce sont les noeuds extrêmes 

des ek élémentaires. Cette création se fait ligne par ligne, en respectant 

les conditions suivantes : 

- L'espacement des noeuds sur les côtés frontières du bloc, (raffine- 

ments). 

- Le nombre de noeuds générés sur chaque côté frontière. Un côté fron- 



( GENERATION DU MAILLAGE > 
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1 GENERATION DU MAILLAGE 1 
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1 
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FIN GENERATION C1-7 
Figwre 177.12 kego&hme de g&n&aLion pah Bloc4 du pnagnamme 

ORIENT. 



tière a exactement M noeuds si M-1 est égal au nombre de triangles ek 

désirés sur ce côté. 
l - Les noeuds internes sont calculés linéairement en fonction des 
l 

espacements des noeuds frontières, sur tous les côtés du bloc. Ensuite, la 

l 
topologie des ek est décrite, avec respect de la règle de conformité, et 

également des exigences du programme MOBIDIC concernant les éléments trian- 

I gulaires ek. 

- Pour tous les blocs du domaine 3, la topologie des triangles géné- 

1 rés est établie dans le sens trigonométrique. 

, - Pour les blocs dont un côté appartient à la limite (8 du domaine, 
I c'est-à-dire, les blocs ayant un numéro d'arc non nul, le mailleur s'arran- 

ge pour vérifier la condition restrictive ( 3 1 ,  (~hap.111 5.1.1). La condi- 

tion (l), (chap.III,S 1.1). est vérifiée automatiquement parce qu'un numéro 

d'arc est systématiquement associé à chaque côté du bloc. Ce numéro carac- 

térise le type de condition aux limites, (~irichlet, Neuman, ou côté inter- 

ne à 31, sur chaque côté du bloc. Le mailleur induit les mêmes conditions 

aux limites, (même numéro), pour les triangles ek frontières sur le côté 

considéré. Le programme ORIENT s'arrange également pour que dans tous les 

cas, la condition restrictive (41, (cHAP.III,§ 1.1) soit vraie. 

On retourne ensuite dans l'espace réel, à l'aide de la formulation par 

fonctions d'approximations, identique à celle établie par la méthode des 

éléments finis, (éq.(1.42)). Les fonctions de forme, (équations (1.41) et 

1 . 4 3 ,  sont complètement déterminées en tous points de la transformée du 

bloc dans l'espace réduit. Les noeuds extrêmes et milieux des blocs sont 

d'autre part parfaitement déterminés par leurs coordonnées ( ~ i , ~ i )  et 

( ~ i , ~ i )  dans les repères réduit et réel respectivement. ~'é~uation (1.42) 

permet d'obtenir très directement les coordonnées réelles (xYy) de tous les 

noeuds générés de coordonnées (x,Y) dans l'espace réduit. 

Lorsque les maillages triangulaires ont été générés dans tous les 

blocs, on assemble : cela consiste à supprimer tous les noeuds redondants, 

c'est-à-dire les noeuds qui sont sur les frontières des blocs et appartien- 

nent à plusieurs blocs distincts. La conformité entre blocs triangularisés, 

(condition (2), Chap.III,§ 1.1), n'est pas testée par le mailleur. 



ORIENT assure ensuite la pleine compatibilité avec MOBIDIC, quant au 

type des éléments générés : ce sont des éléments triangulaires du type P2, 

(triangles ek à 6 noeuds). 

2.5 CONCLUSION 

La génération d'un maillage quelconque avec le mailleur externe ORIENT 

nécessite donc la préparation d'une subdivision du domaine de résolution 

( 3  en blocs de types prédéfinis, puis la définition des coordonnées de 

tous les noeuds utiles à la description de cette subdivision, dans un 

repère cartésien ou polaire. Il est inutile de définir plusieurs fois un 

noeud qui appartient à plusieurs blocs. ORIENT est un programme qui garde 

une structure générale et conserve en sortie les unités des coordonnées en 

entrée. La compatibilité avec MOBIDIC sera donc pleinement assurée si ces 

coordonnées sont exprimées en unité interne de MOBIDIC : le centimètre. La 

topologie de chaque bloc doit être établie : type de bloc, noeuds extrêmes, 

et noeuds milieux éventuellement, ainsi que les caractéristiques suivantes: 

nombre de triangles à générer le long des frontières, espacement des noeuds 

sur les côtés, et les conditions aux frontières. Le mailleur ORIENT génère 

alors une triangularisation vérifiant tous les critères du Mailleur Initial 

dans chaque bloc ; reste à vérifier la compatibilité interblocs. 

L'ordre de définition des différents blocs n'importe pas quant à la 

génération elle-même, mais influe sur la durée de l'optimisation de largeur 

de bande. De plus, à l'intérieur d'un bloc, la génération des noeuds et des 

triangles se fait ligne par ligne. Il en résulte que l'optimisation de 

largeur de bande est plus longue par le programme ORIENT qu'avec le Mail- 

leur Initial de MOBIDIC. Si l'on perd un certain temps de calcul du à la 

méthode de génération par l'utilisation d'ORIENT, on gagne en outre l'im- 

mense avantage d'un mailleur externe indépendant : par exemple, si cinq 

étapes technologiques doivent être simulées avec le même maillage, ce 

dernier n'est plus généré qu'une seule fois. Mais ORIENT est avant tout un 

générateur de maillagefraffinés quelconques. La souplesse de la subdivision 

initiale et de l'entrée des données rend son utilisation aisée et agréable. 



La génération de maillages à partir d'une subdivision assez complexe 

peut parfois devenir fastidieuse quand il faut à plusieurs reprises réajus- 
I ter la zone de raffinement de telle sorte que le résultat de la simulation 

issue de MOBIDIC puisse converger, (Chap.11). Nous avons donc muni le ~ 
programme ORIENT d'une possibilité supplémentaire : une bibliothèque de six 

I superstructures unitaires a été créée ; celles-ci permettent d'obtenir un 

maillage raffiné de façon très rapide, par la simple description de la 
l 

position du raffinement. 

3 .  SUPERSTRUCTURE 

Une superstructure est un maillage unitaire qui a été généré par le 

mailleur ORIENT. Il est caractérisé par 7 points frontières auxquels l'uti- 

lisateur a accès, dans le but de placer la zone raffinée à l'endroit 

désiré, (au front de la jonction), (Fig. 111.13). Cette structure peut 

également être multipliée par un facteur d'échelle. 

# 

Les diverses superstructures diffèrent entre elles par le nombre total 

d'éléments répartis dans la zone raffinée, ainsi que,la répartition des 

triangles de part et d'autre de cette zone. 

Lorsque l'utilisateur a défini les points caractéristiques et a choisi 

la superstructure de référence, le maillage est généré directement par 

ORIENT, à l'aide de translations et d'homothéties. Cette génération est 

I très rapide ~uisqu'il ne faut plus renuméroter les noeuds pour l'optimisa- 

~ tion de la largeur de bande. 

La superstructure de la fig.III.13 a utilisé une subdivision de 19 

blocs, et la définition de 32 noeuds. La génération avec optimisation dure 

110 secondes alors qu'une modification de cette supersutructure dure envi- 

ron, 30 secondes sur IBM 4341. Le gain de temps, (définition d'une subdivi- 

sion + génération), n'est donc pas négligeable. 
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4. MAILLAGE REGULIER 

On a vu que l'optimisation de largeur de bande est une étape beaucoup 

plus longue dans le programme ORIENT que dans le Mailleur Initial de 

MOBIDIC. Ainsi, par exemple, pour un maillage régulier de 512 éléments 

obtenu à partir d'une triangularisation initiale de 8 éléments, 

Fig.111.2 les noeuds sont numérotés en 25 s par le mailleur interne, 

alors que cela exige environ 55 secondes, (en moyenne 2 fois plus), avec 

ORIENT, (~ig. III.14), sur IBM 4341. 
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ORIENT met alors à la disposition de ses utilisateurs une troisième 

possibilité : la génération de maillages réguliers non orientés, bidimen- 

sionnels et simples, intéressante pour les simulations 2D de phosphore par 

exemple, pour lesquelles le critère de stabilité spatiale n'est générale- 

ment pas très exigeant quant au pas du maillage. 

La génération du maillage se fait dans l'espace réel, la précision sur 

les coordonnées des noeuds est donc très bonne. La méthode de génération 

est telle qu'elle a été décrite au Chap.III,§ 1.2 ; elle présente donc le 

désavantage du choix réduit du nombre d'éléments à générer pour la triangu- 

larisation finale : qui consiste à prendre un multiple de 2, pour obtenir 

un maillage uniformément régulier. 

Outre cet aspect qui touche à l'une des restrictions du Mailleur 

Initial, l'utilisateur du programme ORIENT n'est cependant plus gêné par la 

description topologique de la triangularisation initiale ; seul le nombre 



d'éléments de la triangularisation finale doit être spécifié. 

Les autres possibilités du Mailleur Initial sont conservées (généra- 

tion pondérée de maillages à l'aide d'une fonction ~(x,y), (chap.III,§ 

1.3, et génération d'arcs courbes pour les ek, (chap.III,§ 1.1) ; mais on 

ne les exploite pas par le programme MOBIDIC car elles restent sans intérêt 

pour la simulation de la diffusion des impuretés dans le silicium. 

5. CONCLUSION 

Le mailleur ORIENT a été l'étape décisive aux développements du 

programme MOBIDIC. Sans celui-ci, les simulations d' Arsenic et de Bore à 

fortes concentrations auraient été fastidieuses et très couteuses en temps 

de calcul : le Mailleur Initial ne permettant pas de générer des maillages 

orientés et raffinés localement, on était limité à l'utilisation de mail- 

lages uniformément réguliers. 

L'outil indispensable créé, MOBIDIC dispose d'un nouveau potentiel de 

développement, et a pu évoluer vers la simulation de filières technologi- 

ques complètes ; mais il reste avant tout un programme de recherche très 

souple : on accède à la forme du domaine qui peut être quelconque, et aussi 

à tous les paramètres des modèles physiques, voire aux modèles eux-mêmes. 
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On s'intéresse à la simulation bidimensionnelle des étapes technologi- 

ques de la fabrication de circuits intégrés sur Silicium, qui peuvent 

modifier (1) la topologie de surface du Silicium, (oxydation pincipalement) 

( 2 )  la distribution des dopants dans le Silicium, (étapes d'implantation, 

étapes hautes températures). 

Il est bien évident que la fiabilité d'une simulation dépend essen- 

tiellement de la qualité des modèles utilisés. Les modèles à une et à deux 

dimensions introduits dans le programme de simulation MOBIDIC ont été 

choisis avec un soin particulièrement grand ; ils ont été étudiés et con- 

frontés à des résultats existants. 

Dans ce chapitre, nous présentons ces modèles physiques, ainsi que les 

algorithmes de modélisation du simulateur. Le problème de la diffusion des 

impuretés  ore, Arsenic, phosphore) sous ambiance quelconque est mis en 

équations, en prenant en compte les effets lacunaires, les effets du champ 
1 

électrique, le couplage entre impuretés, les effets extrinsèques, l'accélé- 

I ration de la diffusion sous ambiance oxydante. Les diverses conditions aux 

limites du domaine de simulation sont définies, (Dirichlet, Neuman, flux 
l d'évaporation, flux d'oxydation), ainsi que les conditions initiales, (im- 

plantation, ou résultat de l'étape technologique précédente). Les équations 



différentielles du problème ainsi établies de façon explicite, sont réso- 

lues par les Méthodes Numériques développées au Chapitre 1, en appliquant 

les critères de simulation du Chapitre II, sur un domaine 3 maillé, (Chapi- 

tre III). 

Un algorithme de résolution de 1a.diffusion couplée des impuretés sous 

ambiance quelconque est présenté. Un algorithme original a été développé; 

Il simule la diffusion des impuretés sous ambiance oxydante avec un con- 

trôle précis de la dose durant toute l'étape, et dans un domaine physique,[ll. 

Enfin, les modèles de cinétique d'oxydation sous les différentes 

ambiances sont décrits. La formulation met en évidence l'influence de 

l'ambiance, de l'orientation du substrat, et tient compte des effets extrin- 

sèques dus aux fortes concentrations. 

Les conventions, notations et fonctions diverses sont spécifiées en 

Annexe B. 

1. IMPLANTATION 

Depuis quelques années, l'implantation ionique est devenue la techni- 

que de dopage des circuits intégrés la plus courante. Elle présente en 

effet de nombreux intérêts par rapport à des procédés de prédépôts thermi- 

ques : L'implantation ionique produit des concentrations de dopage très 

homogènes et reproductibles, le contrôle des doses s'effectuant par inté- 

gration du courant d'ions. On peut ainsi ajuster les tensions de seuil des 

structures M.O.S.. La méthode d'autre part convient particulièrement bien à 

la technologie planar, permettant une réduction du nombre d'opérations 

technologiques, la résine photosensible pouvant effectivement servir de 

masque. Enfin, c'est une étape à basse température. Signalons cependant 

qu'elle s'accompagne toujours d'un recuit thermique pour réactiver les 

dopant S. 

Le principe de base consiste à introduire les dopants dans le silicium 



par énergie cinétique. Les ions initialement accélérés perdent leur vites- 

se par interactions coulombiennes et nucléaires avec les atomes du cristal, 

(21 . 

Les profils de dopage des ions implantés sont solutions de lois de 
I 

probabilités d'intéractions. Ces dernières sont régies par des fonctions de 

distribution. 

I La description la plus simple d'un profil implanté dans le silicium ou 

dans l'oxyde est une courbe gaussienne syméb.ique, définie par deux moments. 
I 

Cependant, les distributions expérimentales des ions sont en général assy- 

métriques. Des moments d'ordres supérieurs sont alors utiles : quand l'as- 

symétrie est faible, (Arsenic, Phosphore dans le silicium), la loi bigaus- 

sienne convient parfaitement. Dans le cas du Bore, par contre, une distri- 

l 
bution de type Pearson IV, ou encore Pearson IV modifiée est plus adéquate. 

Ces modèles de distributionsunidimensionnelles sont présentés dans ce 

chapf tre, ainsi que 1 'extension dans le domaine bidimensionnel. Une formu- 

lation analytique est présentée. Dans le cas général d'une implantation à 

travers un masque de forme quelconque, la méthode numérique employée est 

présentée ; elle est similaire à la méthode utilisée dans le simulateur 

SUPRA, (31. 

L'obtention de résultats très précis, dans le cas de masquages géné- 

raux doit s'appuyer sur des simulations du type Monte-Carlo, [41,[51, 

ainsi que sur une discrétisation plus complète du système multicouche. 

1.1. CAS UNIDIMENSIONNEL 

1.1.1. Profil Gaussien 

En première approximation, il est généralement admis qu'un profil 

implanté homogène est de type gaussien, moments et écarts types étant 



tabulés pour différents types d'impuretés et de cibles, en fonction de 

l'énergie d'implantation, (61. [71. Le profil gaussien est donné par : 

avec Rp : pénétration moyenne 

et ARp : écart type, projeté parallèlement à l'axe d'incidence 

K : contante de normalisation, donnée par 

DOSE 2. DOSE 

1 + ERF 
GARp[ Rp 1 

or, pour les énergies couramment utilisées, Rp>>aRp, on obtient donc : 

p (y) ; 'OSE E a  [- (Y + 'pi2] ( 4 . 3 . )  
6 . b  ~p 2 ARP 

Cette fonction donne en général une première approche rapide du profil 

implanté; Cri 1' utilise par exemple pour calculer des épaisseurs de 

couches de masques. Pour obtenir une description plus réaliste, on utilise 

des représentations nécessitant des moments d'ordres supérieurs. 

1.1.2. Profil bigaussien 

1.1.2.1. Profil 

En fait, expérimentalement, les profils obtenus sont assymétri- 

ques. Lorsque cette assymétrie est légère, (comme c'est le cas pour 1'Arse- 

nic ou le Phosphore), le troisième moment suffit pour obtenir une bonne 

description du profil implanté : on représente celui-ci par la réunion de 

deux demi gaussiennes définies par une pénétration moyenne modale Rm et 

deux déviations voisines ARpl et dRp2, (81. 



La continuité de la fonction en y = -Rn, ainsi que la condition de 

normalisation à la dose implantée impliquent que 

et 1 K2 - + - = 2,DOSE 
ARpl ARp2 

d'où 

l'(y) = es DOSE 
(ARPI + ARp2) 

DOSE (Y - ( 4 . 7 )  
F(y) = EXP [- ] y < -Rm 

(ARP 1 + ARp2) 2ARp2 

que l'on peut représenter, (Fig.IV.1). 

F i g .  I V .  7 : Double gaunaienne 

Les paramètres Rm, ('Modal Range'), ARpl, ('Shallow vertical standard 

deviation') et A~p2,('deep vertical standard deviation') ont été définis 

par Gibbomet MylroieJ81, à partir des 3 premiers moments Rp = 1 ,  péné- 

tration moyenne, ARp = pz, déviation standard et p3, 30 moment centré, 

(qui sont tabulés) à l'aide des équations suivantes : 



2 2 
u3  = (YRp2-ARpl).[0.224 ARpl +0.352 ARpURp2 90.224 ARp2 ] (4. 10) 

La résolution du système des 3 équations (4.8, 4.9, 4.10) se fait en 

utilisant des variables intermédiaires : 

ARm, la déviation standard modale, ('Modal standard deviation') 

et Al'écart moyen entre les déviations, définies par : 
I 

ARm = (ARpl + ARp2) / 2 et 

A = (ARpl -ARp2) / 2 

Ce système de deux équations (4.11)et(4.12) est équivalent à 

ARpl = ARm - A  

ARp2 = ARm + A 

La solution (Rm, ARpl, est valide si ARpl>,O ce qui impose la condi- 

tions A>Rm soit Rm< 0.83 ARP; ce qui s'écrit encore, (à  cause de 
* 

(4.8), (4.91, (4.101, (4.111, (4.131, (4.14)) : 

13q 1 1 l 3 ~  1 =  1.013 ARP 
Max 

Après observation des plages de variations des paramètres tabulés, on 

constate que le modèle est défini indépendamment de l'énergie dans le cas 

du Phosphore et de l'Arsenic, mais dans le cas du Bore, au delà de 90 kev, 

ARpl et ARp2 ne peuvent plus être calculés explicitement par les formula- 

tions développées ici. Après transformation des équations (4.9) et(4.10) on 

obtient : 

1.1.2.2. Méthode 

La méthode proposée par Gibbons et Mylroie est de tracer la 

courbe représentative de l'équation ,(4.17), 



et par suite, on peut, connaissant V3 et hRp déterminer A. 

D'une façon plus générale, on a proposé de déterminer la fonction réciproque 
I f'l sous une formulation explicite définie par le système (4.18) : 

PHI = ARCOS ( -  0.9185586 ~ 3 /  ARP3) 

VI = 2.04 ' COS (PHI131 

V2 = 2.04 COS ((PHI + 2~113) 
V3 = 2.04 COS ((PHI + 47113) 
A = m p  . Min (I~11 , 1~21, 1 ~ 3 1 1  

Aétant ainsi déterminé, on applique la relation (4.16) pour obtenir Rm, et 

enfin les équations (4.13) et (4.14) nous permettent de calculer ARpl et 

ARp2. 

1.1.3. Profil du type Pearson IV 

Le profil implanté de Bore étant plus assymétrique, des moments d'or- 

dres supérieurs sont nécessaires à sa description : on choisit la distribu- 

tion de type Pearson IV, paramétrée par 4 moments ( pl, pz, p3, p4),pour 

simuler l'implantation du Bore dans le Silicium et dans l'oxyde Si02, [91. 

1.1.3.1. La distribution Pearson IV 

Une distribution Pearson est définie par l'équation 

différentielle : 

2 
df(z) / dz = (z-a) = f(z) / b2.z +bl.z+b ) 

O 
(4.19) 

Les quatre constantes a, boy bl, et b2 sont définies en fonction 

des quatre moments ( E-ri)i=l,4 par l'intermédiaire de Rp,ARp, Yet $ : 



avec A = 1O.P - i2.y2 - 18 (4.24) 

et la solution du type Pearson IV est donnée par l'expression : 

avec K = constante de normalisation de la distribution. 

Les distributions Pearson IV ont un seul maximum, en y = -(Rp+a) 

et tendent vers O pour des grandes et faibles valeurs de -y. Le paramètreY, 

('shewness'), traduit l'inclinaison du profil, et ,('kurtosisl), la pla- 

néité en haut du profil. 

Remarque 

La constante K est définie par : 

DOSE =  IF(^) dy (4.26) 

domaine implanté 

Pour un domaine qui s'étend de - cx, à +CO, K s 'exprime par, 133, (4.27) : 

K = DOSE . ( bo ( 
(-1 12 b2) 

En fait, dans un cas quelconque, l'intégration numérique de (4.26) est 

nécessaire pour déterminer K. Actuellement, le programme MOBIDIC s'intéres- 

se au profil de dopage dans le silicium. Les intégrations ne sont possibles 

que sur un domaine maillé, en l'occurrence le silicium, ou du moins un seul 

type de matériaux. On propose une méthode pour calculer K,   hap p. IV 5 

1.1.3.4), dans le cas général, à l'aide de MOBIDIC. Seule une discrétisa- 

tion multicouche permettra de déterminer la constante K par le programme, 

sans étape intermédiaire. 



1.1.3.2. Choix des paramètres 

Les paramètres Yet ! doivent vérifier l'inégalité suivante : 

Dans le cas de cibles amorphes, Rp, ARp et Y de la distribution Pearson IV 

répondent à la théorie LSS, (61 , et 1 peut être approximé par 1.5 pmin 
(4.29), pour une implantation de Bore et de phosphore, != Pmin (4.30), 

pour une implantation d'Arsenic. Par contre, pour le silicium, seuls Rp et 

ARp restent valides, Y et $ étant très sensibles à la structure cristal- 

line. Si on ajuste les courbes expérimentales de Y et ! dans le cas du 

Bore,[101, on obtient les lois empiriques suivantes : 

Y = - { Energie (KeV) } 1300 

! = 8 + 25. (!min - 3) 

Pour l'Arsenic on utilise (4.30) et (4.31), et pour le Phosphore ; les 

équations (4.29) et (4.31). 

1.1.3.3. Pearson Modifiée 

Il a été constaté sur des profils expérimentaux, que la distribu- 

tion du type Pearson IV ne représente pas bien la queue du profil ; ceci 

est dû à des effets de channeling résiduels. On le modélise en multipliant 

la distribution verticale F(y) par une fonction exponentielle de longueur 

caractéristique 0.045 Pm, quand la concentration décroît en deçà de la 

moitié de la concentration pic, (4.331, (111. 

~ ( y )  = ~ ( y )  pour y > - Rp-a (4.33) 

F(Y) = F(~). EXP (Y + Rp +a -ny)/0.045pm pour y <- Rp - a + A y  

avec Ay-Rp-a, le point pour lequel F(y) est à 50% de la valeur maximale. Le 

calcul de la constante d'intégration ne peut se faire que par intégration 

numérique. C'est l'objet du paragraphe suivant. 



1.1.3.4. Calcul de la constante d'intégration des modèles Pearson 

On a pu constater que la valeur analytique de Ky( 4.271, proposée 

par SUPREM ne convient pas du tout dans le cas d'une cible semi infinie. On 

propose une méthode qui permette de calculer K par intégration numérique, 

quel que soit le domaine sur lequel on veut implanter à l'aide du programme 

MOBIDIC. L'algorithme établi, (Tableau IV.l), oblige la plupart du temps à 

faire deux "passages" du programme pour simuler correctement l'étape d'im- 

plantation. Ce désavantage est lié à la version actuelle, (version 21, de 

MOBIDIC : la version Multicouche, en plein développement à ce jour, résol- 

vera le problème de façon interne, en effet, pour un système multicouche, 

(4.26) peut encore s'écrire : 

DOSE = f  F(y) dy + / F(y) dy + C JF(y) dy 
Domaine de Couche i 
Silicium d ' Oxyde Autres couches i 

et l'intégration est possible sur tous les domaines maillés, donc sur 

toutes les couches. 

Soit donc à simuler une étape d'implantation sur un domaine 3 de 

silicium, à travers une couche d'oxyde dox(x) et un masque de topologie 

quelconque, à l'aide d'une distribution du type Pearson IV. L'impureté, (en 

l'occurence le Bore), l'énergie, la dose d'implantation sont les paramètres 

connus du process. Il en résulte que Rp, ARP, y et B sont des valeurs 

définies pour le Silicium. Dans un premier temps, (11, on réalise l'implan- 

tation avec le modèle Pearson choisi, sans spécifier K, sur le domaine 3 

de silicium nu, sans masque ni oxyde. Le programme calcule le profil et 

réalise donc l'intégration qui détermine la valeur de K, (4.26). Dans un 

second temps, (21, on réalise l'implantation, (simulée par le même modèle 

que (l)), en spécifiant la constante K déterminée en (11, dans le cas réel 

(couche d'oxyde présente, masque), sur le domaine 3 .  On obtient ainsi le 

profil du type Pearson IV ou Pearson IV modifié selon le cas. Cette méthode 

est rapide puisque le premier passage ne prend que 1 à 2 secondes CPU. 
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1.2. IMPLANTATION BIDIMENSIONNELLE 

1.2.1. Formulation de Runge 

Les traitements numériques permettant le calcul du profil 

bidimensionnel près du masque d'implantation sont issus du Modèle de 

Furukawa,[l21, étendu par Runge,[131, dans le cas de géométries de masques de 

forma quelconqueg 

Soit l'implantation d'une impureté à travers un masque de forme quel- 

conque tel que l'interface masque/silicium soit rectiligne, d'équation 

La probabilité pour qu'un ion percutant le cristal en X,Y,Z s'arrête 

en (x,y,z) est donné par : 

avec ARpX et ARpZ les dispersions latérales suivant x et z respectivement; 

(elles sont égales dans le cas d'un semi-conducteur amorphe). 

On ne s'intéresse qu'aux effets bidimensionnels ; on suppose donc la 

distribution uniforme suivant z, et on obtient la distribution à 2 dimen- 

sions f2D(xYy) : 

soit 
1 2 

(x-X) - (~-Y+R~) 
f2~(x9y) = 2r.ARpX.ARp [- qARpX (4.37) 

~ P R P  

On obtient le profil d'implantation bidimensionnel gaussien F2~(x,y) en 

multipliant la distribution répartie sur la surface où les ions rentrent 

dans le domaine par la dose implantée : 

F2~(xYy) = DOSE .[ f2D(x,y)ds (4.38) 

(X,Y) E Surface d'Impact 

Sur cette frontière, Y = dox (X), (4.39), dox étant une fonction de X 



définie sur[ - -,+ -1, (fig. 1v.2). 

f i g .  IV. 2 : Madue de Runge appfiqué à MOBIDIC 

on obtient donc : 

+ oJ 
DOSE (y-dox (X) + ~ p )  

F2D(X'y) = 2a.ARp.ARpX - m  2 ' 1 (4.40) 
.RP 

1.2.2. Interface Masque/~ilicium de forme quelconque 

On traite le cas d'une implantation sur un système Masque/Silicium 

d'interface non rectiligne en remplaçant y de l'équation (4.40) par une 

fonction de X,y(X), nulle au point surface du domaine 3 d'abscisse X: soit 

donc Y(X) = y - ySurface (X) , (4.41) 

ce qui revient à choisir, pour chaque point d'impact (~,~),l'origine à la 

surface de 3, (figure IV. 3). 

F i g .  IV. 3 : lntmdace Mahque/Sfic.ium non k e U g n e  



1.2.3. Implantation à travers des couches multiples 

1.2.3.1. Système bicouche 

L'équation (4.40) ne permet le calcul de profil implantés que 

dans le cas de systèmes bicouches, pour lesquelles les propriétés d'arrêt 

du masque sont proches de celles du sicilium,[21. Alors la fonction dox(X) 

représente l'épaisseur du masque rapportée en épaisseur de silicium équiva- 

lente au sens des pouvoirs d'arrêt : 

avec doxl(X) : épaisseur réelle du masque 

pénétration moyenne dans le matériauxde masquage R ~ ~ a u q u e  

dox(X) : épaisseur équivalente de Silicium 

Le masque est considéré comme étant une surépaisseur de silicium. 

Cette méthode peut s'appliquer aux systèmes multicouches, en 

rapportant de la même façon toutes les épaisseurs des couches en surépais- 

seurs de silicium, et en ne s'intéressant qu'à l'implantation dans le 

domaine de Silicium réel. 

1.2.3.2. Système multicouche 

Pour des structures plus complexes, ou pour des matériaux plus 

disparâtres, (par exemple le polysilicium), un contrôle de dose est néces- 

saire pour chaque couche. Soit Di la dose rentrant dans la couche i. Il 

faut déterminer la fraction de dose Di qui peut passer dans la couche plus 

profonde i + 1. Dans le cas unidimensionnel,(fig.IV.4), si l'on note Ai la 

surface sous la fonction de distribution verticale flD(Y1) dans la couche 

i, 



alors la formulation devient : 

et par suite 

Il en résulte que le profil dans le silicium est obtenu par : 

Il n'existe pas de formulation analytique permettant dans le cas bidimen- 

sionnel multicouche de déterminer directement F(Y') ; on a recours à des 

méthodes numériques de résolution,   hap p. IV § 1.4.2) 

J. 9 X  - b=O 
"t i  

1.2.4. Cas particuliers 

2 

En utilisant les résultats des paragraphes précédents, on s'est inté- 

ressé à l'expression analytique de l'équation ( 4 . 4 0 ) ,  dans des cas simples. 

t n 

+ '  

Fig IV. 4 : Syhltème m*couche u n i c L i m e ~ i a n n ~  



1.2.4.1. Implantation à travers une couche uniforme, (Fig.IV.5). 

dox(X) = dox (4 .47)  

et en intégrant on obtient : 

Fig. 7 V . 5  

On retrouve la fonction d'implantation à une dimension, du type 

gaussienne,   hap p. IV § 1.1.1), (4.3). 

1.2.4.2. Implantation à travers une couche mince d'oxyde, avec un 

masque demi-écran total,(fig. IV.6) 

Dans l'équation (4.40)) le domaine d'intégration 

se réduit à la fenêtre, et on obtient : 

Fig. IV .6  
(4 .50)  



1.2.4.3. Cas d'une fenêtre dans un masque écran total (fig.1v.8) 

1 1x1 < la(, dox(X) = O (4.51) Y - 
de la même façon,, le domaine d'intégration 

de l'équation (4.40) se réduit à la fenêtre 

I-a ,al . 
l ex 

On obtient : a 

DOSE 
2 

F(x,y) = 
- (Y+RP) 

2 . 6 .   AR^ [ 2 . ~ ~ ~ ~  ] 
I E R F  [ X-a]-ERFC[ Xta]l (4.52) iig. I Y . 7  

fi ARpX fi ARpX 

3,. 3 . GENERALISATION DE LA FORMULATION DE RUNGE 

Soit l'équation (4.40). Pour les cas particuliers précédents (Chap.IV 

§ 1.2.41, et dans le cas d'intégration numérique,   hap p. IV § 1.4, la 

fonction dox (X) est une fonction constante par inter~alleslx~, xk+i1. Il 

en résulte que, sur ces intervalles, l'équation ( 4 . 4 0 )  peut s'écrire : 

xk+ 1 
F (xyy) 

( XI = En[- - 22]dx\- .PL- 2 1 ( 4 . 5 3 )  
xk 2ARpX 2. ARp 

et par suite 

(y-dox (XI +RP) 2 F(x,y) = K EXP - 
2 

2. ARP -CO 2ARpX 

soit : F(~,Y) = K*Fverticale . Flatérale 
K est la constante de normalisation 

Nous assumons que l'implantation latérale est décrite par une loi 

gaussienne, la loi verticale pouvant, par contre être décrite par une 

distribution gaussienne   hap p. IV § 1.1.1), bigaussienne, (Chap.IV, § 1.1.2) 



ou Pearson IVI(chap. IV, § 1.1.3) 

1.3.2. Généralisation aux cas particuliers 

1.3.2.1. Implantation à travers une couche mince d'oxyde, avec 

un masque demi-écran total 

L'équation (4.50) devient 

1.3.2.2. Cas d'une fenêtre dans un masque écran total 

L'équation (4.50) devient 

1 

F(~YY) = K - Fverticale ( 4 . 5 7 )  
fl. ARpX 

1.3.3. Conclusion 

La formulation bidimensionnelle peut être exprimée sous une forme 

analytique dans des cas dé F ~ n c t i b n s  s;mpleç d'épaisseur de masque dox(X) 

en surface. Pour des masques de forme quelconque, (dox (XI quelconque), il 

est absolument nécessaire de réaliser une intégration numérique de l'équa- 

tion 1.40 de la formulation de Runge. Une implantation sur des systèmes 

multicouches nécessite également des intégrations numériques. 

1.4. INTEGRATION NUMERIQUE 

1.4.1. Méthode 

Le principe du calcul est basé sur la méthode de SUPRA,[31. Le masque 

réel MR(X) est ap~roximé par une fonction linéaire M(X) en escalier, défi- 



nie sur des intervalles de largeur constante INCRE, (fig. IV.8) 

Fig. IV. b : A p p h a x h d o n  du maque hk& povr une BoncCLan en 

eclcdim. 

Soit Ei, i = 1,w les abcisses des w points anguleux définissant le 

masque MR(X). Le calcul de la fonction linéaire en escalier qui approxime 

le masque est réalisé sur l'intervalle [El - 3.ARpXY Ew + 3. ARpX]. Sur 

chaque intervalle ( X ~ , X ~ + ~ ] ,  xk et xk+i appartenant au domaine de défini- 

tion et vérifiant : 

= El - 3 .  ARpX 

x < Ew+ 3. ARpX <% + INCRE 

On a : M ( X )  = Ak = constante. La valeur de cette constante est calculée 

comme suit : Si Ei<xk<Ei+l et si X ~ + ~ < E ~ + ~ ,  alors on calcule la hauteur Ak 

du masque en xk ; sinon, le segment encadré Ei+l, et on prend Ak = première 

hauteur calculée en Ei. 

 approximation par la fonction en escalier consiste à dire que la 

probabilité pour qu'un ion s'arrête à un point de la structure est égale à 

la somme sur les n segments des probabilités calculées pour 

chaque topologie de masque associée aux segments, dont la forme est repré- 

sentée sur la figure IV.9. 



Masque 
CO 

F i g .  I V .  9 : Topalagie d'un U h e n t  de aupwpoaLLian 

Pour un élément de ma que, la fonction d'implantation s'écrit donc 

(chap. IV § ,  1.3.2.2, (4.47)). 

fk(x9~) = f verticale 7 

et par suite 

n segments 

1.4.2. Cas multicouche 

La contribution élémentaire d'un segment [xk,xk+ll est prise comme 

étant celle d'une topologie suivante donnée par la figure IV.lO. 

F i g .  I V .  1 O : CanOzibu,tian &témentdine - ca6 mu&icouche 



Pour chaque segment, on traite donc chaque couche à la suite, en 

partant du sommet,   hap p. IV,§ 1.2.3.2). On touche ici à la limite de la 

version actuelle de MOBIDIC, car on ne maille pour l'instant que le domaine 

de Silicium. 

1.4.3. Remarque 

De la même façon que précédemment, (~hap.IV, 5 1 . 4 1  le calcul 

numérique du profil d'implantation peut utiliser une fonction verticale de 

type gaussien, bigaussien ou Pearson IV. 

1.5. CONCLUSION 

Nous avons donc parfaitement déterminé les modèles d'implantation tels 

qu'ils sont utilisés dans MOBIDIC. Ces profils sont pris généralement comme 

condition initiale des étapes de diffusion ultérieures. 

Tant que l'on ne pourra pas vraiment générer les structures multicou- 

ches, l'utilisation des modèles de type Pearson IV nécessitera quelques 

précautions à prendre concernant la constante d'intégration, son calcul 

n'étant pas toujours immédiat. 

L'ébauche du calcul de profil d'implantation à travers un système 

multicouche est faite, ceci en vue de la simulation par MOBIDIC des couches 

de silice et de polysilicium. 

2. DIFFUSION 

Vu le nombre important d'étapes hautes températures intervenant dans 

les filières technologiques, il s'avère très intéressant de simuler l'évo- 



lution des cartes de dopage et de déterminer les profils finaux. 

On s'intéresse donc à la modélisation de la diffusion des dopants 

couramment utilisés en technologie silicium : l'Arsenic et le phosphore, 

(donneurs), le Bore (accepteur). Ces trois impuretés diffusent essentielle- 

ment par un mécanisme substitutionnel leur migration s'effectuant par 

recombinaisons successives avec les lacunes du cristal, [141. 

Le couplage entre les impuretQs et les effets dus aux fortes concen- 

trations sont traités et modélisés. Les algorithmes de calcul de la diffu- 

sion du Phosphore et du couplage sont présentés. Les conditions de flux aux 

surfaces et interfaces sont décrites. 

2.1. MODELES ET FORMULATION 

2.1.1.Formulation de Hu Généralisée aux systèmes multiimpuretés et à 

la diffusion bidimensionnelle 

Une première approche de la diffusion des impuretés près du bord du 

masque de diffusion a été réalisée par Kennedy et O'Brien en 1965,[151. Le 

modèle utilisait l'équation de diffusion sous la forme la plus simple 

linéaire à coefficient constant : 

valide dans le cas de faibles concentrations, pour un système à une impure- 

té. Plus tard, Hu et Schmidt introduisent le modèle de diffusion à une 

dimension, dépendant de la concentration, incluant à la fois les effets 

lacunaires et ceux du champ électrique induit, [161 

Nous écrivons ici les équations régissant un processus de diffusion 

multi-impuretés. Le modèle utilisé reprend les équations de Hu et Schmidt 

et aboutit au système couplé développé par Nuyts et Van Overstraten, [l71, 

dans le cas d'une ionisation complète des impuretés, appliqué au cas du 



système multi-impuretés. 

! 2.1.1.1. Couplage électrique 

Le flux J. d'une impureté j dans un milieu isotropique contenant 
J 

J impuretés s'écrit : 

Jj = - Dj .VCj - Zj. Pj.Cj.E lère loi de Fick (4 .62)  

avec Dj coefficient total de diffusion de l'impureté j dans le milieu 

Pj mobilité de l'impureté j 

Cj concentration en impureté j 

V C j  : gradient de potentiel chimique 

Zj : état de charge (+1 pour les accepteurs, -1 pour les donneurs) 

E : champ électrique local interne 

La seconde loi de Fick traduit la conservation de matière : 

Par combinaison de ces deux équations, on obtient l'équation de diffusion : 

Le champ électrique local E est donné par la distribution de potentiel U : 

1 

En négligeant la génération locale des électrons et des trous, le potentiel 

est donné par l'équation de Poisson : 

avec M = concentrations en donneurs - concentrations en accepteurs 



Les températures auxquelles les étapes de diffusion sont effec- 

tuées sont telles que la concentration intrinsèque ni est importante, ce 

qui implique des faibles variations de potentiels entre les régions n et p, 

donc de faibles variations de potentiel avec la distance. 11 en résulte que 

le terme VU est négligeable devant les autres termes de l'équation de 

Poisson (4.66). Elle devient : 

qui est la condition de neutralité locale des charges d'espace si on se 

place dans le cas d'ionisation complète et de non dégénérescence. En utili- 

sant la statistique de Boltzman, et en prenant le niveau de Fermi comme 

niveau de référence, on obtient : 

ni EXP (~u/(KT)) - ni . EXP ( - q ~ / ( ~ ~ ) )  - M = 0 

d'où 

U = (KT/~) . Log (M/(2ni) + & ~ / 2 n ~ ) ~  +1) 

et par suite 

puis en utilisant la relation d'Einstein 

on obtient l'équation de diffusion générale pour chaque impureté j, tenant 

compte du couplage électrique entre les impuretés et des effets de fortes 

concentrations. 
- 

L ac. / a t  = V [ D . ( V C  - z  (c. IJM'+~II~ ) .  VM] 
J J j j * ~  



2.1.1.2. Effet des lacunes chargées, Modalisation du Bore et de 

1 'Arsenic 

i 
i 

La diffusion des impuretés substitutionnelles des groupes III et IV se 

fait par mécanisme lacunaire. La lacune V' du silicium est un accepteur 
1 

d'électrons. Les concentrations en lacunes chargées dépendent de la posi- 

tion du niveau de Fermi, qui est fonction de la concentration en impuretés. 

La modélisation de l'effet lacunaire consiste à identifier le coefficient 

de diffusion effectif à la somme des contributions des divers types de 

I lacunes. A niveau d'énergie donné, la concentration des lacunes chargées 

est donnée par la statistique de Fermi. En formulant l'hypothèse de non 

dégénérescence du système, en supposant que la présence des donneurs et des 

accepteurs affecte seulement le niveau de Fermi et non les propriétés 

! élastiques du système, et que la concentration de lacunes neutres VX est 

constante, on obtient : 

où DX, D', D= et D+ sont les diffusivités liées à chaque état de charge 

neutre, négatif, deux fois négatif, et positif ; [v-1, [v=] et [v+] sont les 
l concentrations de lacunes dans les états de charge négatif, deux fois 

négatffs, et positif, normées à leurs valeurs en condition intrinsèque [Vi'] 

[Vi=], [vi+] . L'approximation de Boltzman implique que : 

et par suite, sous condition intrinsèque, l'équation (4.74) devient 

- Dj - Dinrtinsèque = DX + D- + D= + D+ (4.76) 

En pratique, Dintrinsèque est régie par une loi d'Arrhenius en température : 

Dintrinsèque = DO. EXP ( - EO/(KT)) (4.77) 

Les valeurs nominales utilisées sont regroupées dans le tableau IV.2, (181. 



Excepté pour le phosphore   hap p. IV 5 2.1.51, seules les lacunes neutres 

et chargées une seule fois interviennent effectivement dans le mécanisme de 

diffusion. Il s'ensuit que les sites et VX contribuent à la migration des 

accepteurs et les sites V' et V* à la migration des donneurs. Le coefficient 

de diffusion effectif peut alors s'écrire, dans les cas du Bore et de 

l'Arsenic : 

r 

Dintrinsèque 

DO (cm2/s) 

Eo (eV) 

avec f = n/ni et 1 = D-/DX pour les donneurs 

f = p/ni et p = D+/D~ pour les accepteurs 

est le facteur phénornénologique quantifiant la contribution des lacunes 

Bore 

chargées dans le mécanisme de diffusion. Faute d'évidences expérimentales, ce 

Arsenic 1 i Phosphore 

paramètre est pris indépendamment de la température ; les valeurs les plus 

! 

0.554 j 24.00 j 3.85 

3.415 -/- 1 4 . 0 1 1  

couramment observées sont prises par défaut : 

p~rsenic = 100 ,  ore = 3 

L'équation (4.68) nous permet d'obtenir les expressions de n et p : 



2.1.1.3. Formulation complète : couplage entre impuretés dans un 

système multidopants 

Posons aj = Cj/(2ni), concentration réduite en l'impureté j. En 

remplaçant M par sa valeur (4.67) et en posant : 

on obtient le système de J équations,correspondant aux J impuretés, à 

résoudre suivant : 

D 
lacunaire J j e a  

7 = [ I I  +B.*[z zZQCQ+ ZR$) +11// ( 1  +Bj)]* Dinerinsèque 

(Bore/Arsenic) 
R 

(4.86) 

(4.84) peut s'écrire sous sa forme réduite : 

aa./at = v[D.(~o. V L  zRaR + Va.)] 
J J R  J 

avec 

Ou encore, sous une forme générale 

avec Textr = Terme extrinsèque = Dlacunaire . Terme de couplage électri- 
que; DiaCunaire donné par l'équation (4.85) et le terme de couplage élec- 

trique 
Teiectr 

donné par : 

T = ho . V Z ZRCR + VC 
electr (4.90) 

j R j 



Cas particulier 

Considérons un seul dopant présent dans le silicium (~=1) ; 

(retirons les indices j de la notation) ; le terme de couplage électrique 

peut alors d'écrire : 

avec Délectrique = (Z . ho + 1) 

et avec ho = z .CI Jc* + 4 ni2 

et par suite le terme extrinsèque peut s'écrire : 

- 
Textr ' Dextrinsèque Dlacunaire Dintrinsèque 

Dans Le cas du Bore ou de l'Arsenic, 

Le terme électrique varie de 1, (à  faibles concentrations), à 2, (aux 

fortes concentrations). 

2.1.1.4. Conclusion 

L'effet du champ électrique et l'effet des lacunes chargées 

conduisent chacun à une diffusion accélérée des impuretés. 

L'effet du couplage entre impuretés de types différents provoque 

des contributions opposées sur la diffusion de l'impureté en concentration 

plus faible. . 

Les effets ont été étudiés dans le cas du Bore et de l'Arsenic, à 

l'aide du programme MOBIDIC (Chap. V 5 1 et 5 3). 



2.1.2. Clustering de l'Arsenic 

2.1.2.1. Modèle 

Pour de fortes concentrations, on dit qu'il se forme des agglomé- 

rats d'Arsenic ; en fait, le modèle de "cluster" est une approximation 

grossière d'un processus très complexe de formation de précipités[l91. Les 

précipités qui se forment ont des tailles différentes, et sont beaucoup 

plus grands que les agglomérats supposés. Ces "clusters" d'Arsenic pertur- 

bent le mécanisme de diffusion, où seuls les atomes en sites substitution- 

nels sont mobiles. La résistance par carré se trouve réduite. Le modèle de 

cluster est utilisé comme outil de modélisation, (203 On a l'équation 

générale : 

+ L - =+ mA + ke-- Asm - 
s 

5 TO Asm 
Ambiante 

Température 
de diffusion >QOO°C 

 AS,^+ : cluster formé de m ions d'Arsenic A,+ et de k électrons, ayant 

la charge r = m - k 
KC et KD sont les constantes de vitesse de clustérisation et de dé- 

clustérisation respectivement. 

Le meilleur accord avec les résultats expérimentaux est obtenu pour[211 

k = l e t m = 3  

soit r = 2 e t m = 3  

Pour des températures basses, (<900~~), le temps nécessaire pour 

atteindre l'équilibre de l'équation (4.95) est supérieur aux temps impli- 

qués dans les étapes technologiques à températures élevées. Le clustering 

et le déclustering ne sont pas en équilibre. Il faut tenir compte de la 

cinétique du process : 

avec Ccluster : concentration d'équilibre à température du process des 

clusters d'Arsenic. 



 CA^^ A : concentration des atomes d'Arsenic Actifs 

Le modèle complet a été développé dans ce cas,[Rapport MHS, Déc.831. Il 

permet de déterminer l'évolution des concentrations des clusters, des 

concentrations en donneurs et en accepteurs en fonction du temps ; Cepen- 

dant, l'introduction d'un tel modèle dans le programme MOBIDIC supposerait 

que les ,variations des concentrations totales et actives en fonction du 

temps, (diffusion), et les variations des concentrations de clusters, 

(clustérisation et déclustérisation), soient du même ordre de grandeur. Ce 

qui n'est pas prouvé. 

Le modèle inclus dans MOBIDIC considère donc que les températures 

sont telles que l'équilibre est atteint (ce qui est vrai pour des tempéra- 

tures supérieures à 900°c). On a alors : 

et par suite on pose : 

la constante d'équilibre de la réaction à la température du process. 

Aucune valeur fiable pour KC et KD n'existe, [201 . A l'aide de 

profils d'impuretés, des profils de concentration des porteurs, de la 

résistance par carré de l'Arsenic, et de profondeurs de jonctions, on a pu 

déterminer Keq, t221. 

Keq = 1.259 E 70 . EXP [ 2.062 eV/(KT) ] cm9 (4.101) 

et pour une température T dans la gamme 600'~ - 1000°C, par ajustement, 

KD = 2.6226 E I O  EXP [ -  3.35 ~v/(KT)] s'l (4.102) 

Ecrivons la loi d'action de Masse de (4.95) 



avec CT,~ A, la concentration totale en atomes d'Arsenic. la neutralité 

électrique s'écrit : 

soit 

avec 

ou encore, en utilisant l'expression de la concentration de clusters à 

l'équilibre, en fonction des concentrations actives et totales d'Arsenic 

(4.105), on obtient : 

l M = [(m - r)  CA^^ A + ~ . C T ~ ~  A l / m  - C z t C R  (4.108) 
, R#Ar s eni c 
1 

Ainsi, n et p sont toujours explicités par les équations (4.81) et (4.79) 

I respectivement, avec la valeur de M donnée par l'équation tenant compte du 
1 clustering : (4.108) 

Par suite, si l'on est dans une zone de fortes concentrations d'Arsenic, 

(Ctot A> 1 1020 environ), où les concentrations des autres impuretés, C , 
et où la concentration en trous, p, sont négligeables, alors, en remplaçant 

l'expression donnant la concentration de Cluster (4.103) dans l'équation 

(4.105), et en remplaçant k par sa valeur, (4.96), on obtient : 

mettant ainsi en'évidence une limite de solubilité de l'Arsenic substitu- 

tionnel,  CA^^ M~~ : 



De même les équations (4.811, (4.1081, (4.103) et (4.104) donnent 

l'expression complète reliant les concentrations Totales et Actives de 

l'Arsenic : 

2 2 c~~~ A =  CA^^ A + Keq  CA^^ A~.(M/ 2 + J M  1 4  + ni ) 

Il s'ensuit que dans les zones où l'équation (4.109) est valide, on obtient 

l'équation approchée, (après transformation), suivante : 

qui peut s'écrire sous la forme suivante (4.1141, en utilisant l'expression 

de  CA^^ Max (4.110) : 

Remarques 

Ce modèle de base peut être étendu au cas où l'on considère que les 

lacunes chargées participent à la réaction. En appliquant le même raisonne- 

ment, il en résulte que l'existence de concentration de saturation  CA^^ plax 
est conditionné par la présence d'électrons ou de lacunes chargées négati- 

vement, prenant part à la formation de clusters. Comme aucune décroissance 

de  CA^^ A pour des valeurs croissantes de CT,~ A n'est observé, on en 

déduit qu'il y a exactement une seule charge qui participe à la formation 

des électrons, (un électron ou une lacune chargée une fois négativement 

v'). Et de même, on retrouve les résultats des équations (4.96) et (4.97) : 

le meilleur accord avec l'expérience est obtenu pour m=3, (k=l r=2). On a 

donc supposé que le modèle le plus simple, (3 atomes d'Arsenic ionisés et 

un électron), suffit à décrire le clustering de l'Arsenic aux fortes con- 

centrations. 



La concentration d'équilibre des porteurs décroît de façon monotone 

avec la température. Le temps nécessaire pour atteindre l'équilibre augrnen- 

te rapidement pour des températures plus faibles. Donc, si l'équilibre est 

atteint à des températures plus faibles, la conductivité des zones dopées 

1 par l'Arsenic peut facilement être améliorée à des températures plus éle- 

vées par l'intermédiaire du déclustéring des agglomérats d'Arsenic déjà 

formés. Donc, dans les process, la dernière étape haute température est en 

général de l'ordre de 1000°~, pour rendre maximum la conductivité. 

2.1.2.2. Formulation de la diffusion de l'Arsenic sous fortes 

concentrations. Cas du couplage Arsenic - Bore 

Nous pourrions traiter le cas général d'un système multi impure- 

tés. Nous présentons ici simplement le cas de deux types de dopants, le 

Bore (type p) et l'Arsenic (type n) sous des conditions de diffusion telles 

que. Les concentrations de Bore soient suffisamment faibles pour qu'il ne 

précipite jamais. Le modèle de clustering de l'Arsenic soit pris en compte. 

Pour des concentrations d'Arsenic pas trop élevées (inférieures à 1 1020 

environ), on retrouve le modèle ~récédent (~hap.1~ § 2.1.1). 

Notons C T ~ ~  B la concentration totale en atomes d'accepteurs  ore) 

Sous fortes concentrations, une partie des atomes d'Arsenic (CTot A- 

c~~~ A)) clusterise. La première loi de Fick devient, pour l'Arsenic : 

Jj, Dj, Zj, pj sont les flux, coefficient de diffusion, nombre de charge ( -  

1) et mobilité des atomes d'Arsenic, en site substitutionnels,(c.à d., des 

atomes actifs). 

Dcluster, pcluster sont les coefficients de diffusion et mobilité des 

atomes clusterisés. 

E = champ électrique interne 

Par hypothèses les clusters sont immobiles = Dcluster NO 

et pcluster -0 

L'équation (4.114) devient : 

J = -  D.. VcAcc A-ZZ..uj .CAct *.E 
J 3 



L'expression de E, (4.71), reste valable, en utilisant l'expres- 

sion de M définies par (4.108). Par suite, en combinant l'équation (4.114) 

avec la seconde loi de Fick (4.1161, on obtient l'équation de diffusion de 

l'Arsenic, (4.117) : 

a c 
Tot A /at = - VJ (4.116) 

a C ~ o t  A vcAct A - ~  j ' c Act A' [ ~ / ~ ] = V M ]  (4 .117 )  

où Dj est le terme lacunaire défini par l'équation (4.78), dans lequel n et 

f sont donnés par les équations (4.81) et (4.79). 

D'après l'équation (4.111) ou l'approximation (4.1121, on sait que 

les concentrations totales et actives de l'Arsenic sont liées. L'une de ces 

deux concentrations doit être choisie comme variable de l'équation de 

diffusion (4.117). La résolution de  CA^^ A fournit un résultat inexact, la 
jonction obtenue étant nettement moins profonde que dans les cas réels, 

[ 221. 

Par contre, si C T ~ ~  A est choisie comme variable, on retrouve les résultats 

expérimentaux, (Chap.V, 9 5 ) .  ûn interprète ces constatations de la façon 

suivante : à l'équilibre, les clusters, quoiqu'immobiles, se dissocient en 

ions A,+, mobiles, et se recombinent ailleurs, suivant l'équation (4.95). 

Par suite, lorsque  CA^^ A est employée comme variable, cette proportion de 
C Tot qui est agglomérée (C 1, mais qui n'est pas figée, n'est pas prise en 

considération. 

ûn résoud donc les équations de diffusion par rapport à A. 

On remplace donc, dans ces équations, les apparitions de  CA,^ A par : 

- 
"Act A 

- 
IaC~ct A / aC~ot A' "~ot A (4.118) 

Ce qui impose de connaître la relation définissant  CA^^ A à partir de CT,~A, 

ainsi que celle permettant d'exprimer aC  AC^ A en fonction de 

CTot A. 



On a établi, à l'aide de l'équation approximée 4 1 1 2  une 

fonction paramétrée en fonction de la température qui calcule la concentra- 

tion active de l'Arsenic correspondant à sa concentration totale (4.119) 

CAct A ~ ~ T o t  A Si C ~ o t  A < 
C ~ c t  A "Min (C~ct Max , C2) pour C ~ ~ t  A > (4.119) 

avec Cg = C A ~ ~ M ~ ~ / ~ O  et  CA^^ M~~ donné par l'équation (4.110) (4.120) 

C2 = Min[(cAct Max ERF (cl) + CO), CTot A.] (4.12 1) 

CI = [log10 (cTot A / C ~  1 /Gamma (TO) (4.122) 

et Gamma (TOI est la fonction d'ajustement donnée par : 

Gamma = 1.9 + Min (G, 0.1) 

avec G = Max (O, (TO - 950)/500) 

Quant à la dérivée a C ~ c t  A/~'TO~ A on l'approxime par (4.125) 

ac~ct A/~'TO~ A = 1 
pour C 

Tot A '< Co (4.125) 

a C ~ c t  A/~'To~ A =t2* 'Act Max (T'L fiocTot A] 
pour C 

To C ~ o t  A et C Act A' 'Act Max 

Le système couplé Bore-Arsenic à résoudre est donc le suivant : 

Avec  DA^, le terme lacunaire de l'Arsenic et Dg celui du Bore 

- 
D ~ s  - Dintr As Dlac As 

= Dintr B L'lac B 



Les coefficients de diffusions lacunaires DlacAS de l'arsenic et Dlacg du 

Bore sont donnés par les équations (4.129) (a) et (4.129) (b) respective- 

ment,   hap p. IV § 2.1.1.2) 

On remarque qu'aux faibles concentrations on retrouve les équations habi- 

tuelles de diffusion complée Arsenic-Bore. 

2.1.3. Diffusion du Phosphore 

2.1.3.1. Modèle lacunaire 

2.1.3.1.1. ~odèle de base 

Contrairement au Bore ou à l'Arsenic où seuls deux types de 

lacunes (VX et V+ ou V') interviennent de façon dominante,   hap p. IV § 

2.1.1.2.1, la diffusion du Phosphore quant à .elle est fortement influencée 

par les lacunes V=. Un modèle a été développé, C231, qui permet de prendre 

en compte les différents mécanismes de diffusion du Phosphore. La diffusion 

de celui-ci se fait par l'intermédiaire de centres E - (ce sont des paires 

P%', (EX), P%=,(E') - soit donc par l'intermédiaire des lacunes dans les 
trois états de charge =,-,x. A faibles concentrations, les espèces dominan- 

tes sont les paires p+Vx, avec le coefficient de diffusion intrinsèque des 

lacunes à l'état neutre DiX. DiX est le coefficient de diffusion du Phos- 

phore généralement cité dans les études de diffusion à faibles concentra- 

tions). Il est donné par : 

Dix = 3.85 . Exp ( - 3.66 ~v/(KT) ) (4.131) 

A concentrations plus élevées, on distingue trois zones dans lesquelles le 

phosphore diffuse de façons différentes : 



-(I)-  Une région de fortes concentrations, (ou région de surface dans le cas 

d'un prédépôt), dans laquelle les paires P+V= prédominent. Elles déplacent un 

électron de la bande de conduction vers le second niveau accepteur des 

lacunes, justifiant ainsi de la concentration en phosphore inactif. Le 

coefficient de diffusion lacunaire du Phosphore peut alors s'écrire DI : 

OU encore 

avec Di=, le coefficient de diffusion intrinsèque des lacunes chargées deux 

fois négativement donné par : 

Di= = 44.2 EXP ( - 4.37 ~v/(KT)) (4.134) 

DI L~~ est le coefficient de diffusion lacunaire du Phosphore dans la 

région 1. 

n est la concentration en électrons libres. 

Une relation empirique entre la concentration totale du Phosphore C T ~ ~ P  et 

la concentration n a été proposée, (231 ; elle rend compte de l'effet de 

saturation du Phosphore substitutionnel, (4.135) ; elle a été déduite à 

partir de caractéristiques SIMS et de mesures électriques : 

Le phosphore diffuse de cette façon tant que la concentration en électrons 

libres reste supérieur à la valeur limitée ne ; ni est déterminée empiri- 

quement par l'équation (4.136) 

ne = 4.65 E21 . EXP [ - 0.39 ev/(KT) 1 at/cm3 (4.136) 



L'équation (4.132) de même (4.133) reste valide si npic reste inférieur à 4 

1020at/cm3 environ. Au delà, des effets de fortes concentrations intervien- 

nent, qui réduisent DI ; (npic est la concentration maximale d'électrons). 

- 1 1 -  La région intermédiaire, zone de transition entre la région des 

fortes concentrations et la zone en profondeur appelée zone de queue, est 

atteinte lorsque le niveau de Fermi coïncide avec le second niveau accep- 

teur des lacunes V=, (soit Ec - 0.11 eV, avec &c niveau d'énergie de la 

bande de conduction. Ce qui correspond à la valeur limite ne de n. Alors, 

les lacunes V= ont une plus grande probabilité de perdre un électron et de 

devenir V': les paires P+V' ont une énergie inférieures à celle des centres 

E', la probabilité de dissociation des paires P h =  est donc augmentée de 

façon signifiante, créant ainsi un excès de lacunes V' par rapport à la 

concentration d'équilibre, (4.137). 

La probabilité de la génération de lacune V' en excès décroît quand la 

température augmente, la zone intermédiaire disparaît dans les profils de 

prédépôt pour des températures supérieures à 1050°~. 

Dans cette région, le coefficient de diffusion tenant compte de ces 

effets peut s'écrire (4.138) 

soit 

D~~ ~ a c  = (1 + ( ~ i ' / ~ i ~ > ( n ~ / n ~ ) ~ > ( n ~ / n ) ~  

Le terme de diffusion lacunaire du phosphore est donné par l'équation 

(4.138) tant que n vérifie : nkink<n<ne, avec nkink la concentration en 

électrons libres de coude définie par la valeur de n pour laquelle le 

coefficient de diffusion DII est égal au coefficient de diffusion de la 

zone en profondeur, défini ci-après. 



-(III)- La région de queue, est une zone dans laquelle les lacunes V' en 

excès interagissent avec les ions P+, accélérant ainsi la diffusion du 

Phosphore. En supposant que celle-ci est proportionnelle à la concentration 

en V', on obtient l'expression du terme lacunaire DIII (1.140) suivante : 

DIII ' DiX + Di- [ npic3/(ne2 . ni) 1 . [ 1 + EXP (0.3 eV/(KT) ] (4.140) 

OU encore 

avec DIII L ~ ~ ,  le coefficient de diffusion lacunaire dans la région de 

queue 

npic, la concentration en électrons libres maximale. Dans le cas de 

prédépôt, c'est la concentration en électron libre en surface ns . npic 

correspond à la valeur Cpic p, concentration maximale en atomes de Phos- 

phore 

ne est défini par l'équation (4.136) 

Di', le coefficient de diffusion intrinsèque des lacunes V' donné par 

4 0 Di- = 4.44 exp ( -  e ~ )  
KT 

La figure IV.ll représente les variations du terme de diffusion lacunaire 

I du Phosphore dans les 3 régions précédemment citées, en fonction de n. 

F i g .  I V .  7 1 : V a t u d o n  du coeddicient de cLibd~~?lion en donction de 

.la concevtttrcu2on en U&ctnonir fibnen, à 700O0C,(231. 



Dans le cas d'un prédépôt de Phosphore, on peut localiser les trois 

zones distinctes dans le profil de dopage (fig. IV.12). 

c ~ o  t P de Surface 

( atlct-t$) I- IO YIN . *ocIl SOURCI 

0 1  0.3 O 4  0 5  0 6  P l  
or*iii c y m )  

F i g .  IV. 7 2 : ptra&i.& m e s u &  d c & &  de La cancentrrdon t a M e  

de phaaphatre aptrb pa&dépôt à 900°C pendunt 30 mn avec 

une cancevi;ttrdan de amdace é g d e  à 4 1o20 at/cm39 
(231 . 

Ce que l'on peut schématiser par la représentation donnée par la fig.IV.13. 

LOG 

f ig.lV. 7 3  : ptro6.Z id&aliA& du phadpham d a ~ n  l e  w d'un pa&d&pâZ 



Les paires PfV' se forment dans la région de fortes concentrations qui est 

à la surface. Elles se dissocient quand la concentration- en électrons 

atteint la valeur ne. Les lacunes libérées diffusent jusqu'à ce qu'elles se 

recombinent avec les atomes P+ dans la région de queue. 

Effet de diffusion accelérée de base lors de la formation d'émetteur. 

La sursaturation en lacune V' s'effectue dans la région de queue des pro- 

fils, sur une profondeur supérieure à celle des motifs technologiques, (de 

1 'ordre de 2 5 p  1. 

Elle a pour effet de multiplier le coefficient de diffusion intrinsè- 

que par un facteur d'accélération DIII lac défini par l'équation (4.139). 

Ce terme dépend du degré d'injection des lacunes par le biais de npic. Il 

multiplie le coefficient de diffusion intrinsèque de toutes les impuretés 

qui diffusent en présence de Phosphore dans la zone profonde. Ceci permet 

de modéliser, de façon empirique, les diffusions accélérées de base lors de 

la formation d'émetteur. 

2.1.3.1.2. Diffusion du phosphore à très fortes concentra- 

tions, [241 

La modèle précédent prédit une diffusion dans la région de queue 

d'autant plus accélérée que la concentration en électrons au pic, npic, est 

plus élevée. En fait, pour des concentrations Cpic supérieures à 3-4 

1 0 ~ ~ a t / c m ~ ,  on constate un ralentissement dans la croissance de DIII lac. 

Ceci a été mis en évidence dans le cas d'une succession de prédépôts 

réalisé pour des concentrations de surface croissantes, (fig.IV.14). 

Ceci est expliqué par des effets de tension dus aux fortes concentrations qui 

induisent une diminution du gap, responsable de la diffusion retardée du 

Phosphore. 

La réduction de la largeur de bande interdite, CE: , est modélisée 
par les relations (4.143) et (4.144), Cz étant la concentration de seuil en 

deçà de laquelle l'effet est négligeable. 



avec C, = 4.84 E 29 / (TO en degrés  elv vin) at/cm3 

DTo, (<il IUCI 

10-1' 

de Transition 

Fig. l V . 1 4  : Vidd~~bivLtk  du Phaaphune en danotion de la 

cancevtttrcu5on en Uecthon, panam&ke pan La 

cancenRhcu5on de amdace, de ptrkdépôlt néae inb  à 

1 OOO°C, (241. 

2.1.3.1.3. Diffusion du phosphore à partir d'un profil ini- 

t ial 

Quand on réalise une implantation, on crée des dislocations dans le 

réseau cristallin. Dans l'étape de diffusion qui suit l'implantation de 

phosphore, il faut introduire une réduction supplémentaire de la largeur de 

bande, A E ~ ~ ,  qui dépend de la dose de Phosphore implantée. On utilise la 

relation empirique,!l81 ,(4.145) 

-2.1.3.1.4. Formulation complète du coefficient de diffusion 

lacunaire du phosphore. 

Les équations définissant les coefficients de diffusion lacunaire 

du Phosphore, Dlac, dans la formulation complète, tenant compte des effets 



de réduction de la largeur du gap, sont données par (4.1461, (4.147) et 

(4.158): 

Région (1) : ne < n 
X 

D 'lac = ~ l + ~ < + ~ E x p (  D. 1 KT 

Région (II) : nkink < n < ne 
- 

D [AE + AE '11 1 , (:)i 
D = 1 1 + --& (?y EXP [- É! -- - (4.147) 
''lac 

1 
KT 

Région (III) : n < nkink 

Et par suite DIII lac de l'équation (4.148) représente le facteur 

l multiplicatif des coefficients intrinsèques des impuretés diffusant en 

présence de Phosphore, ("Emitter Dip Effect"). 

2.1.3.2. Equation de diffusion. Couplage électrique 
LILLE 

Le modèle de diffusion du Phosphore est issu de nombreuses études 

expérimentales. Il semble éprouvé pour les simulations de prédépôts et 

d'implantation suivis d'étapes de recuits..., mais il reste très empirique au 

niveau du couplage sur les autres dopants du silicium. 

L'équation de diffusion (4.64) peut s'écrire, en utilisant la 

relation d'Einstein (4.72) : 

Le potentiel U, tel que E = -VU défini par l'équation (4.70) peut 

également s'exprimer en fonction de n, (4.81) : 

et par suite, le champ électrique E peut être mis sous la forme : 



L'équation (4.149) devient : 

avec D j = Dintr jmDlac j (a) (4.153) 

et n (C.)'= (VC - (lln) On C.) (b) (4.153) 
e . ~  j J 

La version de MOBIDIC ne résoud, pour l'instant que des systèmes 

multi-impuretés à 2 impuretés. Le passage à trois éléments se fera dès que 

les modèles établis pour deux dopants auront pu être validés et comparés à des 

résultats expérimentaux. 

Considérons successivement les systèmes Phosphore/Arsenic et 

Phosphore/Bore. Le paramètre M, donné initialement par l'équation (4.67) peut 

s'écrire : 

+ dans le cas où le phosphore est en présence d'Arsenic, (en incluant le 

modèle de clustering) : 

+ et si le phosphore est en présence de Bore par 

Exprimons alors la concentration en électrons libres n, à l'aide du modèle du 

Phosphore, (Chap.IV § 2.1.3.1). 

Pour Cpic > 5 ni, on a une relation empirique entre la concentration totale 

en phosphore et n, définie par l'équation (4.135). On la généralise par : 

On l'inverse pour obtenir n en fonction de M ,  on obtient : 

n = u - Il(3.A.p) avec 
112 113 

L = [ M / ( 2 . A ) + ( ~ 2 / ( 4 ~ 2 ) + 1 / ( 2 7 . ~ 3 ) )  ] 



1 Par suite 

+ Pour Cpic P<5ni, alors C T ~ ~  p = concentration en atomes P+ actifs, et on a 
l'équation (4.81) qui permet d'exprimer n en fonction de M. 

et par suite 

et enfin, nous pouvons écrire les équations dediffusion : 

+ du phosphore en présence d'Arsenic : 

6' + Diac Tot P 
~ ~ 2 + ~ ~ ~ 2  at 

(4.161) 

+ du phosphore en présence de Bore : 

Pour ces deux cas, intr est le coefficient de diffusion intrinsèque du 

Phosphore, 4.131, Dlac représente le coefficient de diffusion lacunaire 

du Phosphore tel qu'il a été défini au paragraphe précédent, (Chap.IV § 

2.1.3.11, suivant la valeur den. Dans la région (I), Dlac= DI lacs 

(4.1461, dans la région (II), Dlac= DII lac, (4.147) et dans la région 

(III), D lac= DIII lac> (4.148). 

+ de l'Arsenic en présence du phosphore : 

'~ct A 

at 
"Tot A JM2+4ni2 

+ L a c k t  A + 2] "Tot 5 )] 1 
("Tot P a C ~ o t  A 3 



avec Dint,, le coefficient de diffusion intrinsèque de l'Arsenic, et Dlac 

donné par le modèle lacunaire de HU,   hap p. IV. 5 2.1.1.2) équations (4.781, 

(4.79) et (4.81), Barsenic = 100 

En outre, dans la région ou n <IIkinky Di.ntr de l'Arsenic est multiplié par 

D~~~ lac 

+ du Bore en présence de Phosphore : 

a C ~  
'vjDintr * ~ l a c ( ~ ~ B  + 2 2 pcB -VC~ot PI) 

M +4ni 

avec Dintr, le coefficient de diffusion intrinsèque du Bore, multiplié par 

DIII lac dans le cas où n<nkink. 

Dlac est donné par le modèle lacunaire décrit au chapitre IV, 5 2.1.1.2.) par 

les équations (4.781, (4.80) et (4.82) ; k~ore = 3 

On remarque que l'on retrouve les expressions établies pour des 

systèmes à une seule impureté, à partir des équations de diffusions précé- 

dentes. 

2.2. ALGORITHMES DE DIFFUSION 

2.2.1. Diffusion couplée -- dans un système multi impuretés 

Lorsque des impuretés diffusent simultanément, la résolution numérique 

doit prendre en compte le couplage entre les équations de diffusion de 

celles-ci. Considérons le cas de deux impuretés ; puisque le programme 

MOEIDIC peut résoudre simultanément deux équations différentielles, 

(Chap.1, 5 1 2 . 1 ,  on pourrait envisager que chacune d'elle représente 

l'équation de diffusion d'une impureté dans le domaine 3 de silicium 

cependant le programme MOBIDIC suppose que la matrice Jacobienne du système 

soit symétrique. Cette contrainte ne peut pas être vérifiée, comme on le 

constate facilement, sur les systèmes formés par les équations : (4.158)- 

(4.160), 4.163-(4.161 ou encore (4.126(a))-(4.126(b)), établies pour 

les couplages Phosphore-Arsenic, Phosphore-Bore, Arsenic-Bore respective- 



ment. De toutes façon$ cette solution serait à proscrire, même si elle 

s'avèrait possible par quelques transformations du problème : la matrice 

Jacobienne du système à deux équations exige un espace de stockage supé- 

rieur à trois fois celui nécessaire pour la résolution d'une seule équa- 

tion, et d'autre part les temps de calcul deviennent trop importants, 

comparativement à la méthode proposée ci-après. 

Nous avons établi un algorithme de diffusion avec couplage des impure- 

tés qui accroît le degré d'implicité du schéma temporel ; à chaque pas de 

temps, on résoud successivement l'équation de diffusion de toutes les 

impuretés présentes : à l'instant T, la résolution de l'équation de diffu- 

sion du dopant j considère la concentration de ce dopant comme "variable" 

et les concentrations en autres impuretés comme étant des constantes. Ces 

dernières sont obtenues à l'instant précédent T - A T  si l'équation de 

diffusion de ce dopant n'a pas encore été résolue au temps T, ou à l'ins- 

tant T dqns le cas contraire. 

2.2.2. Algorithme de diffusion du phosphore couplé à d'autres impuretés 

La diffusion du phosphore en zone de queue, (Chap.IV $ 1.31,dépend de 

la concentration maximale en électrons libres npic. Si dans le cas particu- 

lier du prédépôt de Phosphore, sans autre impureté présente, la concentra- 

tion de Phosphore, et par suite n atteignent leurs valeurs maximales Cpic 

et npic en surface, et sont des constantes durant toute l'étape, il n'en 

est pas toujours de même lors d'une étape de diffusion quelconque. Dans le 

cas général, npic évolue en fonction du temps. A chaque incrément de temps, 

avant de résoudre les équations de diffusion couplées du système multi 

impuretés contenant du phosphore, on détermine la valeur instantanée du 

paramètre npic, sur le domaine a) de silicium maillé. 

2.2.3. Algorithme de diffusion 

L'algorithme de diffusion est représenté sous une forme générale par 

la figure IV.15. 
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1 2.3. CONDITIONS AUX FRONTIERES 

La majeure partie des cycles technologies de réalisation de circuits 

intégrés sont des étapes à hautes températures ; elles provoquent donc une 

redistribution des dopants dans le silicium. Nous avons étudié la diffusion 

des impuretés dans le Silicium et pouvons donc résoudre dans le domaine 

physique de Silicium maillé 2 ,  les équations de diffusion couplées. Ce 

domaine 2 est choisi de telle sorte que sur toutes ses frontières, excepté 

en surface, des considérations de symétrie ou d'invariance unidimensionnel- 

le des concentrations puissent être vérifiées. Ce qui revient à imposer des 

conditions de flux nul sur ces limites. La condition existant à la surface 

du silicium dépend de l'étape technologique elle-même, et du type d'inter- 

face. 

Un interface est défini comme étant la surface qui sépare deux milieux 

homogènes, et où se situe une discontinuité des coefficients de diffusion 

des dopants. Nous considérons deux types d'interfaces liés au domaine 2 : 

gaz/Si, et Si02/Si, (notons (région l/région 2)). Dans un système multicou- 

ches, d'autres types d'interfaces existent : Gaz/Si02, Polysilicium/gaz, 

Oxyde/Masque, Polysilicium/oxyde. 

La redistribution des dopants à ces interfaces est gouvernée par une 

condition de flux. On peùt décomposer le flux global F des impuretés en 

deux contributions : l'une due à la discontinuité des concentrations en 

impuretés de part et d'autre de l'interface, notée Fd, et l'autre induite 

1 lorsque l'interface n'est pas stationnaire, notée Fb, (181 . Considérons 

1 positivement les flux orientés de la région 1 vers la région 2. 
1 
I 
1 

2.3.1. Interfaces stationnaires 

Le flux Fd du dopant j peut être donné par un modèle de cinétique du 

premier ordre : 

avec 



Clj et C2j, les concentrations en impuretés j à l'interface, côté région 1 

et 2 respectivement ; hj le coefficient de transfert de masse, (cm/s) ; 

ml-zj, le coefficient de ségrégation à l'équilibre. 

2.3.2. Interface non stationnaire - Flux d'oxydation 

Le flux d'impureté j induit par le déplacement de l'interface Si02/Si, 

dû àlacroissance d'oxyde est donné par : 

où Vox représente la vitesse d'oxydation de l'oxyde, perpendiculaire à 

l'interface, 

et a est le rapport volumétrique = 0.44 = Epaisseur de Silicium consommé/ 

Epaisseur d'oxyde correspondante. 

La cinétique de ségrégation (4.165) étant plus rapide que celle de 

l'oxydation, on considère qu'elle a atteint l'équilibre. Dans ce cas, le 

flux total F est sensiblement égal à Fb que l'on peut alors écrire : 

Remplaçons la notation Czj par C, concentration en impureté j, à l'inter- 

face Si02/Si, côté silicium, et ml-2j par m, coefficient de ségrégation, de 

l'impureté j à cet interface. On obtient : 

2.3.3. Interface Si/Si02, stationnaire 

On suppose dans ce cas que le flux est donné par (4.165) est 

stationnaire. On soumet l'interface à une condition de flux nul, supposant 

que l'oxyde de silicium se comporte comme un masque contre l'évaporation 

des dopants. 



2.3.4. Conclusion 

La résolution des équations de diffusion est réalisée dans le domaine 

physique de Silicium a ) ,  il est soumis à des conditions aux frontières et 

interfaces adéquates. On peut simuler de nombreuses étapes technologiques 

de réalisation de circuits intégrés. On s'intéresse notamment aux prédé- 

pôts, aux gravures d'oxyde et aux dépôts, et principalement aux étapes 

d'oxydation en ambiance quelconque, (neutre, sèche, et humide). 

3.  PREDEPOT 

Le prédépôt chimique est une étape à haute température pour laquelle 

le Silicium nu est en contact avec un gaz contenant un type de dopant j en 

limite de saturation. 

3.1. FLUX DE PREDEPOT 

La condition à l'interface Gaz/Si est du type Dirichlet : la 

concentration de l'impureté j en surface est imposé à sa valeur limite de 

solubilité dans le silicium Clj = Cs. On a : 

et donc m = 1. Posons C = C 
1-2j 2 j  

Cette formulation est identique à la considération d'un flux d'interface 

(4.165) avec un coefficient de transfert très grand, (on choisit arbitrai- 

rement hj = 1 cm/s = hl, de telle sorte que la stabilisation de C2j à la 

valeur Cs soit instantanée. 

Le flux F de prédépôt de l'impureté j, en limite de saturation dans le 

gaz est donné par l'expression suivanté : 

F = h (Cs - C) (4 .171)  

Nous avons montré, à l'aide du programme MOBIDIC l'équivalence des 



formulations Neuman et Dirichlet, lorsque h est supérieur à 10'~cm/s, 

(~ig.1v.16) 

Fig . lV .16  : Prta&i.l d 1 A m e n i c  aphbn  phédépâX,  C A  = 2.27 70~0, 

TF = 25rnn, n i  = 5.675 1 0 I a ,  A h d é  p m  .la con&on 

d e  D M c k e &  ( * )  et La c o n ~ a n  d e  Neuman ( - )  L u  
pira&Lk2 A e  A u p e h p o s e n t  exactement . 

3.2. FLUX D'EVAPORATION 

Lorsque l'on réalise le prédépôt d'une impureté j; les autres impure- 

tés !?,. présentes dans le silicium s'évaporent dans le gaz. L'équation 

(4.1621, à l'interface ~az/Si devient donc, pources impuretés P. : 

avec CzR la concentration en impureté e à l'interface gaz/Si, côté Sili- 

cium, et h!?, s'identifiant à un coefficient d'évaporation dépendant de la 

température suivant la loi d'hrhénius : 

h!?, : hgo . E W  (- E!?, / (KT)) (4 .173)  

Les valeurs des paramètres étant reportées dans le tableau IV.3 



Bore 1 27.9 

i Phosphore j 1.5 

Arsenic 1.5 
l 

Tableau I V .  3 V d e w  d u  panam&u du coed&icient dl&vapoiration. 

4. DEPOT ET GRAVURE D'OXYDE (181 

Le programme MOBIDIC résoud les équations de diffusion dans le domaine 

Physique de Silicium 3, et il tient compte des effets extérieurs en impo- 

sant des conditions de flux sur les frontières de 3 . Une première approche 
de la gestion de couches s'est avérée nécessaire pour la simulation de 

filières technologiques complètes : le programme calcule les épaisseurs des 

couches d'oxyde en surface de a . Les modèles de dépôt et de gravure sont 

réduits à une formulation très simplifiée. 

. Le dépôt consiste à ajouter uniformément sur la surface du silicium 

une épaisseur d'oxyde égale à la vitesse du dépôt, multipliée par le temps 

du dépôt. Pour des températures élevées, le programme simule une redistri- 

bution des dopants, avec une condition de flux nul en surface. 

La gravure quant à elle consiste à ôter uniformément sur la surface du 

Silicium non masquée, une épaisseur d'oxyde égale à la vitesse de gravure 

multipliée par le temps de l'étape. De même, à température élevée, le 

programme simule une redistribution de dopant, avec la condition de flux 

nul. 



Des modèles plus sophistiqués [251 trouveront leur intérêt dans la 

version multicouche du programe ; dans l'état actuel du programe, l'ap- 

proche menée dans MOBIDIC s'avère suffisante. 

5. OXYDATION 

L'oxyde naturel du Silicium est doté de bonnes qualités mécaniques et 

électriques. Ceci a justifié son utilisation importante en technologie de 

circuits intégrés sur Silicium. L'oxydation du Silicium s'avère essentielle 

dans les filières technologiques MOS : l'oxyde de Silicium intervient au 

niveau de la création de l'effet de champ, (oxyde de grille des 

transistors, capacités) ; il réalise l'isolation en surface des structures 

actives (oxyde de champ) ; il est utilisé comme masque contre la diffusion 

des dopants ; les couches épaisses arrêtent les ions implantés et les 

couches fines réduisent la canalisation des ions, ("~hanneling"). . L'oxyde 
est utilisé comme protecteur de pré-implantation, pour limiter l'amorphisa- 

tion du substrat ; il sert à passiver les circuits. La modélisation des 

étapes d'oxydation est donc une possibilité primordiale d'un simulateur de 

technologie de fabrication de circuits intégrés. 

La modélisation de l'oxydation doit s'intéresser à la cinétique d'oxy- 

dation, doit prendre en compte le couplage Diffusion-Oxydation, ainsi que 

la ségrégation des impuretés à l'interface Si02/Si. 

Le modèle du premier ordre, [261, se révèle suffisant pour la détermi- 

nation de cinétique d'oxydation relevant de motifs technologiques à faible 

et moyenne intégration. Pour des applications de type VLSI, des effets 

secondaires, qui étaient souvent négligés dans les simulateurs technologi- 

ques, doivent être pris en compte. Ceci s'explique par le fait que les 



oxydes sont de plus en plus minces, et que leur cinétique de croissance 

sont affectées, notamment, par les fortes concentrations des zones dopées, 

par les hautes pressions partielles de gaz oxydant, et par l'addition 

d'agents chlorés nécessaires à la passivation des charges mobiles. 

Nous présentons dans ce paragraphe les modèles relatifs à l'oxydation, 

qui ont été inclus dans le programme MOBIDIC et leur modélisation. La 

cinétique de croissance d'oxyde est prise en compte, pour les diverses 

ambiances, (sèches et humides) ; la diffusion accélérée par l'oxydation est 

considérée, (O.E.D.) ; l'oxydation bidimensionnelle est présentée ; la 

simulation du bird's beak est réalisée par une formulation analytique avec 

des paramètres ajustables. Une étude de l'algorithme d'oxydation a été 

menée, qui a permis de conclure à une modélisation bidimentionnelle des 

étapes d'oxydation sous ambiance quelconque, pour un système multidopants, 

avec un excellent contrôle de la dose en impuretés, et résolution des 

équations de diffusion dans le domaine physique,[l] , en condition intrin- 
sèque ou extrinsèque. 

5.1. MODELES ET MODELISATION 

Un processus d'oxydation est technologiquement défini par des ~aramè- 

tres physiques, (température, durée, pression), ou physico chimiques: type 

d'oxydation, ambiance. 

Une ambiance sèche est caractérisée par la réaction à l'interface 

Si02/Si 

Si + 02 - Si02 
Une ambiance humide est caractérisée par l'équation : 

L'ambiance vapeur est une combinaison des deux réactions précédentes. 

On la modélise de la même façon que l'ambiance humide. 

L'ambiance chlorée est une ambiance sèche avec présence de gaz HC1 . 



Pour des raisons de cinétiques rapides, les oxydes épais sont obtenus 

par oxydation humide, alors que les oxydes de grille sont plutôt produits 

par oxydation sèche, afin de garantir une bonne permittivité diélectrique, 

et sous ambiance chlorée pour passiver au maximum les charges en présence. 

Les développements en VLSI imposent des opérations sous fortes pressions 

pour accélérer les vitesses d'oxydation, et donc diminuer les cycles ther- 

mi que s 

5.1.1. Mécanisme d'oxydation ,[271 

Les espèces oxydantes, 02 ou H20, partent du substrat de gaz oxydant 

jusqu'à la surface externe de la tranche de silicium. Là, elles interagis- 

sent ou sont absorbées. Elles sont ensuite transportées à travers le film 

d'oxyde, sous une forme moléculaire, vers le silicium, pour former une 

nouvelle couche d'oxyde, (263. Les réactions détaillées des effets se 

passant à l'interface Si02/Si pendant l'oxydation ont fait l'objet d'études 

complètes, (281 . (291 et sont résumés sur la figure IV. 17. 

fig. IV. 1 7  : MkcarUnme aXomique à l1ivr/tmdace Si/G02 pendant 

l' oxyddtion, (301. 

Lorsque l'interface Si02/Si se déplace, il y a un faible excès 

d'atomes de silicium, dans chaque plan du réseau ; des contraintes impor- 

tantes sont induites à l'interface. Les équations (1) et (31, (fig.IV.171, 

postulent les rôles des défauts ponctuels du substrat dans de telles réca- 

tions. Un site est fourni à l'oxygène se 1iant.à des atomes du réseau de 

silicium soit par l'intermédiaire d'une lacune de silicium SiV soit par la 



création d'un interstitiel du Silicium Si1. les réactions avec Siv expli- 

quent quantitativement les vitesses accélérées de l'oxydation pour des 

substrats fortement dopés, ( dans les matériaux n+ et p+, il y a en effet 

un excès de SiV). 

La réaction avec Si* sert, quant à elle, à expliquer l'accélération 

des coefficients de diffusion dans le silicium, pendant l'oxydation thermi- 

que, ( O . E . D . ) .  

5.1.2. Modèle de Deal Grove 

Le modèle de Deal Grove, (261 , décrit la cinétique d'oxydation du 

silicium, dans le cas unidimensionnel. Il est valide pour des températures 

comprises entre 700 et 1300°c, des pressions partielles dans la gamme 0.1- 

l.atm., et pour des épaisseurs d'oxyde variant de 300 à 20.000 1. D'autres 
modèles doivent être choisis pour simuler la croissance des couches minces, 

(Chap.IV, 5 5.3). La formulation de Deal Grove est obtenue en exprimant les 

réactions qui se passent aux deux interfaces de l'oxyde, en écrivant les 

équations du processus de diffusion dans l'oxyde, et les différents flux : 

ces derniers sont représentés sur la figure IV.18 : 

c 
Gaz , 

i Oxyde 

Doxi 

--- c 

- Dax 

Silicium 

Fig. 1 V .  J b : ModUe d' o x y d a t i o n  du U c i u m ,  (263. 



où h représente le coefficient de transport dans la phase gaz ; 

Co est la concentration en oxydant, sur la surface exterme de l'oxyde, 

à un instant quelconque ; 

C* est la concentration d'équilibre de l'oxydant dans l'oxyde ; elle 

dépend de la pression partielle de l'oxydant dans le gaz ; 

Deff est le coefficient de diffusion effectif dans l'oxyde ; 

Ci est la concentration d'oxydant près de l'interface Oxyde/Silicium; 

k est la constante de cinétique de la réaction à l'interface Si02/Si; 

Fi est le flux de transport de matière du gaz vers l'oxyde ; 

Fa représente le flux d'oxydant à travers la couche d'oxyde ; il est 

donné par la loi de Fick. On suppose qu'il varie linéairement avec 

l'épaisseur de la couche. 

Le flux F3 correspond à la réaction d'oxydation. 

Appelons NI, le nombre de molécules oxydantes incorporées par unité de 

volume dans les couches d'oxyde. On applique la condition de stationnarité 

des flux des espèces oxydantes, (égalité des trois flux). On en déduit 

l'équation différentielle : 

décrivant la vitesse de croissance d'oxyde, (Dox étant l'épaisseur de la 

couche à l'instant t) ; la solution est la loi linéaire parabolique (4.175) 

avec Doxi, l'épaisseur d'oxyde présente à t = O, (condition initiale), 

or h>>k, donc, au premier ordre, on a : 

B / A  = k c * / N ~  
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On peut réécrire l'équation (4.1751, sous la forme : 

D O X ~  + A. Dox = B. (t + T  ) 
E 

avec 

l 
La résolution, de l'équation (4.179) donne l'expression de l'épaisseur 

d'oxyde en fonction du temps t. 

2 
Dox(t) = [A /4 + B. (t+~)] '12 - A12 (4.181) 

Pour des temps très longs, t>>~~/(4~) et t>>r , l'équation (4.181) se 

réduit à la loi parabolique : 
1 

2 
Dox = B.t (4.182) 

B est noté Kp et s'appelle la constante de vitesse parabolique. 
1 

A la limite des temps très courts, t<<~~/(4~), on obtient la loi linéaire : 

La constante B/A est notée Ke. C'est la constante de vitesse linéaire. 

L'équation (4.179) peut encore s'écrire : 

avec Kp = B K~ = B / A  
1 

Les deux limites de la loi de Deal Grove sont représentées sur la 

fig. IV. 19. 

l Le terme r représente un décalage dans le temps, tenant compte de la pré- 

sence initiale d'une couche d'oxyde Doxi, (4.180), résultat d'un dépôt, ou 

d'une oxydation antérieure. 



Fig. i V .  19  : foi finéahe/pamboLique à ACLA deux WCLA 

Si un substrat de silicium nu est soumis à un cycle thermique en 

ambiance humide, le tracé de la courbe des épaisseurs d'oxyde Dox en fonc- 

tion du temps t s'extrapole à une épaisseur initiale Doxi nulle, donc = 

O. Par contre, si le cycle thermique est réalisé en ambiance d'oxydation 

sèche, l'extrapolation conduit à une valeur Doxi non nulle, de l'ordre de 

200 A ,  (fig (4.20). Puisqu'initialement aucun oxyde n'est présent, Deal et 

Grove en ont conclu à l'existence d'un mécanisme d'oxydation différent 

pour l'interprétation de la cinétique des couches minces d'oxyde en ambian- 

ce sèche ; le régime de croissance initial ne peut pas s'interpréter par la 

loi linéaire-parabolique. Une première approche utilisée dans les versions 

de base 'de Suprem II consiste donc à simuler les étapes d'oxydation en 

ambiance sèche en ajoutant un décalage Doxi égal à 200 1, à l'instant 

t = O, (fig. IV.21) 

Cette croissance d'oxyde instantanée approxime très grossièrement la 

cinétique rapide des premiers moments de l'étape thermique, mais convient 

parfaitement pour modéliser les couches épaisses. Par contre, elle devient 

très vite inacceptable dès que les épaisseurs d'oxyde sont faibles, (infé- 

rieurs à 400 A ) .  Le modèle de Deal Grove simule avec un bon accord expéri- 

mental lors des étapes d'oxydation en ambiance humide en condition intrin- 

sèque et lorsqu'on tient compte de la modélisation d'effets extrinsèques, 

de l'orientation et de la pression qui influent sur la cinétique, (Modéli- 

sation de Kt et Kp, Chap.IV 5 5.1.4). 



F i g .  I V . 2 0  : C o m p U o n  enA;lre .ta ctto&~ance i W e  d'oxyde à 

9 2 0 ° C ,  powt d u  oxydaZiovin en cunbhnce?l a&che et 
humide [261. 
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F i g .  I V .  21 : OxydaLian du W c i m  en ambiance aèche, à 7 0 0 ° C  (261 

Le paragraphe suivant traite d'un modèle de Deal Grove modifié, 

permettant de prendre en compte la cinétique accélérée des couches minces 

en ambiance oxydante sèche. 

5.1.3. Oxydation sèche 
l 

L'un des processus les plus importants en technologie VLSI est la 



formation de films fins de Si02 par oxydation thermique, (oxydes de gril- 

le). Ceux-ci sont en général réalisés en ambiance sèche à cause de la 

meilleure qualité de l'oxyde ainsi obtenu. Ces couches minces diffèrent des 

couches épaisses par leur cinétique de croissance, par leurs propriétés 

optiques, par leurs caractéristiques de tension de seuil, et par la struc- 

ture physique. 

Expérimentalement,(fig.IV.22), pour des oxydations en ambiance sèche, 

on trouve que la vitesse de croissance d'oxyde est accélérée d'un facteur 

pouvant atteindre 10 pour des épaisseurs inférieures à 200 1. cette 

accélération existe à toutes les températures comprises dans la gamme 

courante des étapes d'oxydation, (600-1250~~), et spécialement à basses 

températures. Pour des oxydations en ambiance humide, cet effet semble ne 

pas exister, ou du moins il se réduit à une zone très courte où l'épaisseur 

d'oxyde est inférieure à 25 A. 

I 
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Fig. 7 V . 2 2  : Epainnewr d'oxyde en bonc&ion du Z m p a ,  en ambiance 

a &che 

L'accroissement anormalement rapide n'est pas modélisé par la loi 

linéaire-parabolique, (4.179). Plusieurs tentatives d'explications du méca- 

nisme ont été faites, mais aucune n'est satisfaisante : Grove a proposé une 

diffusion couplée des molécules d'oxygène ionisées, (02') et des trous, 

(331 ; une solubilité accélérée des atomes d'oxygène dans les couches fines 

d'oxyde, est supposée par G.F. Derbenwick,[321 ; Blanc considère que, bien 

que l'oxygène diffuse sous la forme de molécules, l'oxydant réel est l'oxy- 

gène sous forme atomique, [331 ; le modèle proposé par Hu inclut la loi de 

Deal-Grove et la loi de Blanc, en étendant au cas où la vitesse de réaction 



à l'interface dépend de la pression d1oxydant,[341;A. Fargeix a montré que 

le régime initial ne peut pas s'expliquer par une diffusion accélérée des 

espèces oxydantes près de l'interface Si02/Si, ou par le modèle chimique de 

Blanc ; au contraire, il montre que la diffusion à travers les premiers 

Angstroms est ralentie, et l'interprete par des tensions de compression, 

[351 . Le modèle de Blanc s'avère insuffisant parce qu'il prédit une dépen- 
dance en fonction de la pression partielle élevée à la puissance 0.5, ce 

qui n'est pas vérifié expérimentalement, (361 . Faute d'explication satis- 
faisante du mécanisme du régime initial de croissance d'oxyde, Suprem III 

utilise un modèle empirique, pour lequel la vitesse d'oxydation est accélé- 

rée dans les premiers instants : 

d ~ox/dt = B/ (2. (Dox + A)) + Zf.EXP (-Dox/ZQ) (4.185) 

Les paramètres de ce modèle ont été ajustés sur des résultats expérimentaux, 

[301 . On obtient : 
Z, : longueur de décroissance ou profondeur de pénétration 70 1 
et Zf : facteur d'accélération, admettant une variation du type Arrhénius 

en fonction de la température 

= Z . EXP (-Eo/(KT)) 
zf O 

(4.186) 

avec une énergie d'activation Eo = 2.35 eV, pour des orientations de subs- 

trat <Ill> et <100>. Le régime de couches minces est donc modélisé par le 

facteur multiplicatif F, (4.1871, 

F = 1 + Zf. EXP (-Dox/ZQ) (4.187) 

ce qui revient à remplacer la constante de vitesse linéaire Ke par Ke . F 

Le modèle développé par Ellis, [ 371 , utilise la même formulation 
dans laquelle les facteurs de corrections empiriques Z e  et Zf au lieu 

d'être approximés expérimentalement par la valeur de 70 A et la relation 

(4.186), [301, sont déterminés par des lois de variations en fonction de 

la température : 



avec TO, température en degrés Kelvin. 

L'équation de Deal Grove (4.179) peut s'écrire sous la forme modifiée 

suivante, (4.190) 

On pose 

alors l'équation (4.190) devient : 

2 K . (t + T + Ar) = DOX + (KP/K&) .Dax (a) (4.192) 
P 

Sous cette forme, on constate que le terme K p .  modèlise la croissan- 

ce rapide des oxydes minces, sans créer de discontinuité. Le décalage 

temporal Ar devient négligeable pour des épaisseurs d'oxyde de l'ordre de 

3 à 4 Zc, et on tend alors vers le modèle de Deal-Grove. L'équation(4.192) 

modélise également les oxydations en ambiance humide : dans ce cas, on 

pose Ze et Zf = O, soit on impose Ar = O .  

La figure IV.23 compare les vitesses de croissance obtenues à l'aide 

de ce nouveau modèle, avec les résultats liés au modèle de Deal-Grove et 

ceux de Suprem III. 
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L'équation (4.192) (a) peut encore s'écrire : 

5.1.4. Modélisation des constantes linéaire et parabolique 

Les différents effets influant la cinétique d'oxydation sont modélisés 

dans les expressions de Ke et Kp. Celles-ci, établies par Deal et Grove, 

((4.177) et (4.176), respectivement), permettent de conclure que Kg et Kp 

résument le procédé d'oxydation en une diffusion des impuretés oxydantes 

dans la couche d'oxyde et la réaction à l'interface si/si02 ; tout ce qui 

affecte la vitesse de diffusion des molécules 02 ou Hz0 à travers la couche 

d'oxyde Si02, (fortes concentrations de dopants dans l'oxyde par exemple), 

affecte Kp = B ; de même, tout ce qui affecte la vitesse de réaction 

chimique à l'interface Si02/si, (l'orientation du crystal par exemple), 

affecte K e =  B / A .  

Le modèle utilisé, [ 301 ,  propose une formulation telle que chaque 

paramètre technologique influant la cinétique d'oxydation est simulé par un 

facteur multiplicatif ; ce dernier intervient dans l'expression des cons- 



tantes linéraire et parabolique. Ainsi : 

avec : 

Kei, Kpi sont les constantes intrinsèques des vitesses linéaire et parabo- 

lique ; P la pression ; 8 est la mesure d'efficacité de la réaction 

lacunaire à l'interface Si02/Si ; [vnT1 est la concentration totale norma- 

lisée en lacunes dans le substrat, à l'interface ; b mesure la proportion 

de la dose partielle de dopant facilitant la diffusion des espèces oxydan- 

tes dans l'oxyde ; Ctot représente la concentration totale des donneurs 

dans le silicium, à l'interface ; q est un paramètre empirique;[&] et Cl1 

sont des paramètres modélisant d'accélération due à la présence d'espèces 

chlorées ; [al est un facteur d'orientation ; n est l'exposant de la loi 

de variation en fonction de la puissance. 

. Valeurs intrinsèques 

Kei et Kpi, les constantes intrinséques sont représentées par une loi 

de dépendance en température du type Arrhénius : 

K Q i  = Kto . E W  (- Eao / ( K T ) )  

K i = K o .  EXP (- Epo/ (KT))  
P P 

Les constantes numériques sont données dans le tableau IV.4, [301 



Ambiance Kea (cm/s) 

Sèche 1.73 10-1 

i 

Sèche 2.14 10'~ 

I 
~<950'~ 4.72 10'~ 

Humide 

~>950'~ 1.17 10'~ 

Tableau I V .  4 V a l e m  XabuRé&6 d u  c a a z a n t u  du madbee 

i*aèque K+ czt K e i  

. Influence de la Pression 

En ambiance humide, Kt et Kp dépendent linéairement de la pression 

partielle d1H20 ; par contre, en ambiance sèche, si Kp varie encore propor- 

tionnellement à la pression P, Ke présente une dépendance sublinéaire, et 

l'exposant n est compris entre 0.7 et 0.8. On le choisit égal à 0.75. La 

raison physique de ce phénomène n'est pas connue. Van der Meulen et Ghez 

l'expliquent par une contribution relative des réactions avec 02 atomique 

et moléculaire à l'interface, (381 , [391 

. Influence de l'orientation 

[ a  3 traduit l'influence de l'orientation du substrat sur Kp : cette 

constante est plus grande pour des substrats orientés <111>, (ff = 11, que 

pour des orientations <100>, (ff = 0.595). Cet effet est probablement dû à 

la densité atomique supérieure dans le plan <Ill> par rapport au plan 

< 100>. 



. Influence du dopage 

Les substrats forts dopés accélèrent de façon significative les vites- 

ses de croissance d'oxyde. Lorsque l'on accroît le dopage, les concentra- 

tions en lacunes augmentent. Ces dernières agissent comme des sites pour la 

réaction d'oxydation à l'interface Si02/Si. Le terme multiplicatif 

1 + ([vnT1-1) modèlise cet effet. est déterminé expérimenta- 

lement, I401 . (411 : 

La concentration totale en lacunes, à l'interface est donnée par : 

avec c+, C', C= les concentrations en lacunes sous les différents états de 

charge : 

+ 
C+ = EXP [ (E - Ei) / (KT) 1 (4.199) 

- 
C = EXP [ (Ei - E-) / (KT) 1 (4.200) 

- - - c = EW @ . E ~ - E  - E = )  / (KT)] (4.201) 

et Ei-, E+, E' et E= les énergies liées au niveau de Fermi intrinsèque et aux 

trois types de lacunes. (V+, V', v=), respectivement. 

Eg est l'énergie du gap de silicium. Sa variation avec la température est 

donnée par la loi suivante ,[611 : 

avec 



l 
en fin E+ = 0.35 eV (4.204) 

La concentration en électrons libres n est donnée par l'équation (4.159) 

avec M donné par l'équation (4.130) dans un système Arsenic-Bore. Dans un 

système phosphore-Bore, et dans un système Arsenic-Phosphore, si la concen- 

tration Cpicp <5 ni, on utilise l'équation (4.202) pour définir n, avec M 

défini par les équations (4.154) et (4.155) respectivement. Dans le cas où 

Cpicp>5.ni, n est donné par le système (4.157). 

Les fortes concentrations affectent également la diffusion des espèces 

oxydantes dans l'oxyde, (Kp). Ceci est apparemment dû à la ségrégation des 

impuretés à l'interface, qui introduit une dose partielle de dopant dans la 

silice. Cette dose facilite la diffusion de 02 et H20 dans l'oxyde. On 

modèlise cet effet en multipliant la constante Kp par le terme 

Il + aCTotql , avec : 

q = 0.22 

6 = 9.63 IO-~~.EXP (2.83 eV/ (KT) 

Et Cfot, ?a concentration totale des donneurs à l'interface, côté silicium 

'~ot = 'Tot A + 'Tot P (4.209) 

. Effet des espèces chlorées. 

On modèlise les effets des espèces chlorées par des facteurs [$et[& 1 

définis empiriquement. Vue la complexité du mécanisme d'oxydation par les 

espèces H20, 02 et HC1, et la diversité des possibilités de gaz chlorés 

oxydants, ces facteurs doivent être déterminés en fonction de l'environne- 



ment technologique, [371. 

Notons simplement que, en ambiance sèche, [y 1 et [ E 1, 

facteurs multiplicatifs de Kt et Kp respectivement,sont supérieurs 1, car 

ils dépendent de la concentration de HC1 dans le gaz oxydant, et de la 

température, [421. [El est une fonction monotone croissante du pourcentage 

d'HC1 ; par cont're [ y  1 présente une rapide saturation vers 1-2% d'HC1 . 

En ambiance humide, les cinétiques d'oxydation sont réduites par 

l'addition d'agents chlorés. La dissolution des espèces oxydantes par HC1 

réduit la pression partielle de H20. Par suite,[&] et[yl présentent une 

réduction égale au pourcentage d'HC1 dans le gaz oxydant. 

CONCLUSION 

Le modèle de cinétique d'oxydation obtenu à l'aide de l'équation de 

Deal-Grove modifiée, (4.192), et les expressions de Ke et Kp justifiées ci- 

dessus, (4.193) et (4.194), permettent de décrire la cinétique de croissan- 

ce d'oxyde unidimensionnelle pour des ambiances quelconques, (sèches et 

humides, (et vapeur)), en prenant en compte les effets influant sur le 

processus. Nous appelons cette formulation le modèle de Deal Grove généra- 

lisé. Il est à la base de la simulation de la cinétique de croissance 

d'oxyde dans le programme MOBIDIC. 

5.1.5. Oxydation bidimensionnelle 

5.1.5.1. Généralisation du Modèle unidimensionnel 

Le modèle de Deal-Grove généralisé, g hap p. IV 5 5.1.4) est étendu 

aux cas bidimensionnels à l'aide d'une approche linéarisée de la fonction 

d'épaisseur d'oxyde dox(x,t). La structure de type éléments finis du do- 

maine a) de silicium est exploitée. On approxime l'interface Si02/Si par une 

suite finie de segments Sk, (Fig.IV.24 (b)). Leurs longueurs Lk sont 

égales à la distance internodale entre les points extrêmes Ik des triangles 



ek situés à la surface du domaine a , (~ig.IV.24 b). 

Lk = d a k ,  Ikcl) = la+l - 

Gaz  

interface 

Si 

F i g .  I V . 2 4  : Methode de ca lcu l  d e s  & p a A 6 e m  d'oxyde 

bicümevidiann&es ( a )  : fin&whdon du 

domaine ; ( b )  EpaA~eWr d'oxyde 4 ~ r  un hegment 

de awrdace 

Les épaisseurs d'oxyde dox(xk,t) = ~oxk(t) sont calculées aux points 

Ik, selon les équations (4.1921,   hap p. IV, § 5.1.31, avec Ke et Kp définis 

par les équations (4.193) et (4.194). La couche non uniforme dox(x,t) est 

approximée par la fonction linéaire par morceaux : 

Cette formulation permet de simuler une cinétique d'oxydation plus rapide 

dans les régions où l'épaisseur de la couche est fine que dans les zones 

d'oxyde plus épais. 

5.1.5.2. Forme bidimensionnelle d'oxyde. Formulation Analytique 



Dans le cas d'une oxydation localisée, ( f u l l  , Rox, masque de 

nitrure), la détermination de la forme d'oxyde nécessite la résolution 

bidimensionnelle des équations de Deal-Grove dans la Silice. 

Les effets localisés des contraintes induites par le nitrure de 

silicium, (Si3N4), les propriétés mécaniques de la silice, les équations de 

diffusion des espèces oxydantes dans l'oxyde doivent être modélisés, pour 

expliquer la réduction locale de la cinétique de croissance dans les zones 

de fortes tensions mécaniques. Plusieurs programmes spécialisés sont en 

développement , [43] , [44] , [621 . MOBIDIC ne résoud actuellement les équa- 
tions de diffusion que dans le domaine a) de Silicium. Il simule donc 

l'oxydation localisée à l'aide de fonctions analytiques. 

Dans le cas de procédés Locos, la forme d'oxyde peut être décrite 

de façon satisfaisante à l'aide d'une formulation analytique, (4.2121, (451 

Considérons une structure admettant initialement une couche d'oxyde tampon 

uniforme, d'épaisseur Doxi, (~ig.IV.25)(a). On réalise une lithogravure de 

nitrure de silicium, puis une oxydation thermique, (~ig.1V. 25)(b). Le 

nitrure préserve les zones actives : il réduit la cinétique de croissance 

dans la zone d'oxyde qu'il recouvre. L'oxyde de champ est obtenu dans la 

région non protégée par Si3N4. 

( a )  avant oxydmXon ; ( 6 )  aprra oxydmXon 



1 La formulation analytique permet d'exprimer les variations de la 
1 fonction d'épaisseur d'oxyde dox(x,t) par une fonction continue de la 

coordonnée latérale x, à l'aide de la croissance unidimensionnelle Dox(t), 
1 

celle-ci est calculée par le modèle de Deal-Grove généralisé, dans la zone 

de surface où les contraintes dues au nitrure sont nulles, (x >> Origine du 
masque de nitrure), en tenant compte des conditions initiales, (DOX~). Deux 

paramètres pemettent d'ajuster au mieux le profil d'oxyde obtenu en forme 

de bec d'oiseau, ("bird's beak") ; ils sont déterminés en fonction des 

caractéristiques technologiques de l'oxydation, [ 461, [471,C481. Il s'agit 

de : 

- SHAPE, qui permet d'ajuster la forme du bird's beak plus, - (sHAPE>O.~)--, 
ou moins, -(sHAPE<0.5)-,allongée. On rappelle que l'intérêt d'une technolo- 

gie est de réduire le plus possible l'extension latérale des oxydes de 

champ ; cette contrainte est un facteur prédominant pour l'augmentation de 

la densité d'intégration.  i idéal tend vers les valeurs de '~~~~~'minirnales. 

- OFFSET, qui définit le décalage du point de symétrie du profil en bec 

d'oiseau, par rapport au bord du masque de nitrure. La fonction analytique 

s'écrit : 

d2 [x + OFFSET] 
~ox(x,~) = DOX. + (112). (~ox(t) -~ox~)*[l + E R F ( ~  [ D ~ ~ ( ~ ) - D ~ ~ ~ ]  

1 

5.1.6. Modélisation de la cinétique de croissance d'oxyde 

Le programme MOBIDIC emploie une forme incrémentale de la formulation 

linéaire parabolique généralisée. Ainsi, à chaque incrémentation temporel- 

le, (Chap.1, 5 21, l'équation généralisée (4.1921, décrite de façon équiva- 

.lente par l'équation (4.192)(b) est résolue sous la forme discrétisée donné 

par l'équation (4.2131, à chaque instant T. 



avec : 

Pour le modèle d'oxydation humide ou vapeur : 

AT (T) = O TT T 

et pour le modèle d'oxydation sèche : 

i + z,.Ew[-(~ox(x,T-AT) + A~ox(x,T-AT)) 1 zR1 
AT (T) = - (ZQ/KR) .Log 

1 + Zf.EXP [ -(dox(x,T-AT)) / zR] 

Les effets extrinsèques, (conditions de substrats et d'ambiance), sont 

modélisés par le calcul des constantes paraboliques Ke et Kp à chaque pas 

de temps, à l'aide des équations (4.193) et (4.194). 

Dans le cas de l'oxydation répartie sur toute la surface, (Chap.IV, § 

5.1.5.11, on tient compte de l'influence du dopage; les valeurs de Ke et Kp 

sont donc des valeurs nodales, Ke(Ik) et Kp(Ik). Dans ce cas, on résoud un 

système du type (4.213) en chaque noeud Ik extrême des triangles surfaces 

ek. 

Dans le cas de l'oxydation localisée, (~hap.I~, § 5.1.5.2), on ne 

considère pas l'influence des concentrations de surface ; les valeurs de Kt 

et Kp sont supposées identiques en tous les noeuds de surface, à un instant 

T donné. La formulation analytique (4.212) permet d'exprimer l'épaisseur 

d'oxyde dox(x,T), en un point quelconque de la surface, ( 3) en fonction de 

Dox(T), l'épaisseur d'oxyde existant dans la zone où les effets de nitrure 

ont complétement disparus ; la résolution temporelle de Dox(T) à l'aide du 

système (4.213) suffit alors à définir l'évolution temporelle des épais- 

seurs d'oxyde dox(x,T) sur toute la surface, (une seule équation (4.213) à 

résoudre à chaque pas de temps). 



Remarque: La bonne prise en compte de la cinétique initiale rapide en am- 

biance sèche impose de choisir des faibles pas de temps AT pour les 
l 

premiers instants discrétisés. On évite de prendre des faibles incréments 

l 
de temps en initialisant A-r (T = 0) à une valeur non nulle, positive, 

5.1.7. Simulation de l'oxydation/Diffusion, en ambiance quelconque 

5.1.7.1. Cinétique de l'interface 

La croissance d'oxyde de silicium, simulée par la formulation 

généralisée discrétisée de Deal-Grove, (Chap. IV, 9 5.1.61, s'effectue en 

consommant du silicium à l'interface Si02/Si. Si la couche d'oxyde d'épais- 

seur Dox croît, alors une épaisseur de silicium égale à a.Dox est consommée 

; ce qui se traduit par un mouvement de l'interface ; a est le rapport 

volumétrique ; il a pour origine la différence de densité du Silicium dans 

le réseau silicium, (5. 10~~at/cm~), et dans la silice, (2.2 10~~at/cm~). 

Epaisseur de silicium consommé 

g = 0.44 = 

Epaisseur d'oxyde qui croît 

Si Vox est la vitesse d'oxydation, alors  VOX est la vitesse de déplace- 

ment de l'interface oxydée. 

5.1.7.2. Coefficient de ségrégation 

La redistribution des impuretés dans le système Si02/Si, lors 

d'une phase d'oxydation, est gouvernée par l'égalité des potentiels chimi- 

ques des dopants, de part et d'autre de l'interface. Les discontinuités de 

concentrations des impuretés j qui en résultent sont régies par leur coef- 

ficient de ségrégation mj, (4.215) 

Concentration enimpureté j ,  côté Silicium 
Lu. 

Concentration en impureté j , côté Silice 

Les diffusivités du Bore, de l'Arsenic et du Phosphore dans la silice sont 



faibles. La ségrégation de ces impuretés crée donc, soit une accumulation 

de dopants dans le silicium, (mj>l), soit un appauvrissement, (mj<l), ce 

qui affecte directement les résistivités superficielles des couches dopées. 

Le coefficient de ségrégation du Bore, m, dépend essentiellement 

de la nature du gaz oxydant. 11 présente une variation du type Arrhénius en 

température, (4.2161, (491 . les valeurs du terme préexponentiel mo et de 
l'énergie d'activation E, sont données dans le tableau IV.5, (501. 

Tableau IV. 5 : PahamW~es  du caeddicient de aéghégatian du Bohe 

Orientation du 

substrat 

mo 

E, 
(eV > 

Faute de résultats expérimentaux satisfaisants concernant les coeffi- 

cients de ségrégation du Phosphore et de l'Arsenic, on modélise le fait que 

l'interface Si02/Si s'avère être une barrière à l'exodiffusion en choisis- 

sant un coefficient de ségrégation constant m = 10, valeur arbitraire 

utilisée dans la plupart des simulateurs technologiques, [ 511 , (52 1, C 111 . 

5.1.7.3. Accélération de la diffusion due à l'oxydation, (OED) 

La diffusion des impuretés des groupes III et V de la classifi- 

100% O2 

<Ill> 

H20 

<100> <Ill> 

65.2 

-0.66 

<100> 

104.0 

-0.66 

I 

13.4 j I 13.4 

0.33 0.33 



cation périodique des éléments est affectée par le mécanisme d'oxydation, 

i8i3 1, 1541 , [551 , 1561 , C631 . 

Dans les cas du Bore, du Phosphore et de l'Arsenic, les coeffi- 

cients de diffusion sous ambiance oxydante sont augmentés par rapport aux 

valeurs déterminées en ambiance interne. Il est généralement admis que cet 

effet est dû à une diffusion assistée par des atomes de silicium intersti- 

ciels, (si1], générés à 1 ' interface Si02/Si, par la réaction d'oxydation, 
[271 . [641. Il faut donc tenir compte des contributions des mécanismes 

lacunaires et intersticiels lors de la redistribution des dopants sous 

ambiance oxydante. 

La diffusivité d'un type d'impureté seule, est due à la somme des 

mécanismes lacunaires, ( notons DV la contribution lacunaire du coefficient 

de diffusion), et intersticiels, (notons DI la contribution des intersti- 

ciels). Le coefficient de diffusion total D peut donc s'écrire : 

Sous ambiance inerte, et dans le cas de faibles dopages, (condition intrin- 

sèque), la contribution DI ne représente qu'une fraction fI de X)iV, la 

contribution lacunaire intrinsèque. 

Dans le cas général, l'accroissement de la concentration lacunaire (SiV) 

entraîne une augmentation de DV ; de même, l'accroissement de la concentra- 

tion en silicium intersticiel (si1) induit une augmentation de DI, alors 

où [si1]$ est la concentration en intersticiels, sous condition intrinsè- 

que, en ambiance inerte ; et on a : 



l'expression (4.217) de D devient : 

L'approximation est très bonne puisque fI <1 et que le régime extrinsèque 

réduit encore DI. Dans ce cas, D correspond au produit du coefficient de 

diffusion intrinsèque Dintr par le coefficient de diffusion lacunaire, 

Dlac, modélisé au Chap.IV 5 2.1.2.2. et § 2.1.3. ; par suite, dans le cas 

général on a : 
1 ,, [Si 1 

La forme générale du coefficient de diffusion sans effet électrique, D, 

peut alors s'écrire : 

avec AUox l'accroissement du coefficient de diffusion du à l'oxydation. On 

suppose que l'excès de Silicium créé par la réaction d'oxydation n'affecte 

pas la concentration lacunaire. La formulation de Tanigushi, (541, est 

alors utilisée. Elle exprime la dépendance de la sursaturation en intersti- 

ciels en fonction de la vitesse d'oxydation Vox : 

V Siv 
ADox = fI .Di . . -  K(T)  + voxn 

s iv P 

qui peut s'écrire : 

D. 
m t r  

K(T)  . Vox n a DOX = I ' Dintr ' 
. -  

P 
(a) (4.224) 

nintr'niac 

où K(T) modélise la dépendance en température du type ~rrhénius de ADox, 

ajustée à partir de résultats expérimentaux, I$ modèlise l'influence de 

l'orientation du substrat. 



Les valeurs des différents paramètres sont rassemblées dans le tableau 

IV. 6 

TabL~au T V .  6 : V d e w n  d u  pahamW~ef, du m o d U e  d'OED, Botre et 
Pho~pho t re  , 1541 . 1561. 

~ o x  (cm2/s 

VOX (c~/s 

/ Bore 
I 

Phosphore 

Aucun résultat expérimental nous permet de conclure quantitativement 

quant à 1'OED de l'Arsenic, les vitesses de croissances d'oxyde obtenues 

étant en dehors des gammes des résultats publiés. On néglige donc 1'OED de 

cette impureté : on pose Dox = O pour l'Arsenic. 

7 

( K(T)=KO Exp(ek/(KT))l 1 P 
l 

~ K O  / ek(e~) ' n ' (100) <Ill> 
I I 
I 

0.17 13.27 10'~ ' 1.35 0.3 1 2.7 1 
l I 

1 

l 
l 

10'~ 1.59 0.3 1 2.7 
1 
l - 

Tanigushi, 1541, a montré que ADox subit une décroissance exponentiel- 

le latérale de longueur caractéristique . LIat = 2.5 E - 4 cm et une 

atténuatfon en profondeur de longueur caractérique Ldepth = 25 E - 4 cm. 

l'équation (4.224)(a) devient (4.224)(b). 

L'équation de diffusion sous la forme générale (4.89) peut encore s'écrire:: 

avec Telectr. le terme de couplage électrique. 



Et dans le cas de la redistribution des dopants durant le cycle d'oxyda- 

tion, elle devient : 

avec ADox donné par l'équation (4.224). 

5.1.7.4. Modélisation de l'oxydation 

La modélisation de l'oxydation par MOBIDIC consiste à résoudre 

les équations de diffusion dans un domaine évolutif de Silicium 3 ; les 

modèles de diffusion utilisés ont été largement développés au chapitre IV, 

1 2. Ils incluent les effets extrinsèques, comme le clustering de 1'Arse- 

nic, la diffusion du phosphore sous fortes concentrations, les effets 

lacunaires, les effets du champ électrique interne, le couplage entre 

impuretés. L'accélération de la diffusion sous ambiance oxydante est prise 

en compte. L'équation de diffusion à résoudre est donnée sous sa forme 

générale par l'équation (4.226). Les équations modélisant chacun de ses 

termes sont répertoriées dans le tableau IV.7. 

La croissance d'oxyde s'accompagne d'un déplacement de l'inter- 

face Si02/Si correspondant à l'épaisseur de silicium consommée ; l'inter- 

face Si02/Si est donc soumis à un flux d'oxydation,   hap p. IV, $ 2.3.2.); 

celui-ci est dû à la ségrégation des impuretés et au mouvement même de 

l'interface, en supposant que la cinétique de ségrégation est plus rapide 

que celle d'oxydation, (4.69). 

La cinétique d'oxydation permet de calculer les épaisseurs ins- 

tantanées des couches d'oxyde, ainsi que les vitesses de déplacement de 

l'interface, (Chap. IV, $ 5.1.6). 



Sectiors- 

Equation géndrale de D i f f u s i o n  

C o e f f i c i e n t  de d i f f u s i o n  
i n t r i nseque  : Dintr .  

1 Terme de 1 Bore-Arsenic I ~ h a p .  IV, § 2.1.2.2. 1 (4.126)(b)/ 1 

Equations 

C o e f f i c i e n t  de d i f f u s i o n  

Lacunaire : 

Dl ac 

Tableaux 
I I 

I Dox I I I 

Phosphore-Arsenic 1 coup1 age d ~ é c t r i q u e  
Arsenic-Phosphore 

Bore-Phosphore 

Phosphore-Bore 

Terme d'0.E.D. : 

5.2. ALGORITHME D'OXYDATION 

Tableau IV.2 

Chap.IV, § 5.1.7.3. 

! I 
Bore - 

IChap.IV, § 2.1.2.2. / (4.129)(a) 
Arsenic (4.129)(b) 

Le principe général de l'algorithme d'oxydation est présenté ; les 

étapes de base sont développées. Le problème est formulé de façon 

totalement implicite. 

(4.226) 

Chap.IV, § 2.1.3.2. 

Chap.IV, § 2.1.3.2. 

Chap.IV. 52.1.3.2. 

Chap.IV, § 2.1.3.2. 

Chap.IV, § 5.1.7.3. 

5.2.1. Principe 

Chap.IV, § 2.1.1.2. (4.77 ) I 

(4.133) 
(4.139) 
(4.141) 

(4.126)(a) 

Phosphore 

Plusieurs méthodes numériques ont été proposées pour simuler la redis- 

tribution bidimentionnelle des dopants sous oxydation [ 57],[58], (591 ,[60] . 
Les schémas ont été développés pour des programmes utilisant un formalisme 

du type différences finies, qui présente conceptuellement des contraintes 

Arsenic-Bore 
-, 

(4.161) 1 

Chap.IV, § 2.1.2.2. 

(4.163) 

(4.162) 

(4.164) 

(4.224) Tableau IV.6 



quant à la répa~rtition des points de discrétisation dans la structure. Dans 

MOBIDIC, on exploite les performances de la discrétisation spatiale du type 

éléments finis, afin de simuler la diffusion des impuretés sous ambiance 

oxydante : on s'affranchit ainsi des limitations inhérentes à la discréti- 

sation à l'interface Si02/Si du domaine3 de silicium. 

La simulation d'une étape d'oxydation consiste à alterner, à chaque 

instant T de la discrétisation temporelle : (1) les étapes de cinétique 

d'oxydation + Déformation du domaine maillé 3 , et (2) les étapes de diffu- 
sion des impuretés sur le maillage fixe obtenu. Pendant les étapes de type 

(11, les épaisseurs d'oxyde sont calculées à l'instant T, à l'aide des 

équations discrétisées du modèle généralisé de Deal-Grove établies précé- 

demment, (~hap.IV, 5 5.1.6). La cinétique d'oxydation verticale est 

déduite : 

avec Voxv : vitesse verticale au point d'abscisse x situé en surface 

du silicium, à l'instant T 

T : incrément de temps. 

La vitesse normale à l'interface Si02/Si, Voxn est calculée à chaque 

noeud surface, en réalisant une moyenne sur trois points, (le noeud et ses 

2 noeuds voisins) ; le flux d'oxydation dépend de Vox,. L'étape de remail- 

lage déplace ensuite l'interface de la quantité H égale à l'épaisseur de 

silicium consommée par la réaction d'oxydation, soit : 

H = a , Vox . AT 
v 

La procédure d'interpolation qui suit permet de reproduire la cartographie 

des concentrations de dopage sur le maillage obtenu à l'instant T. Pendant 

les étapes de type (21,  les équations de diffusion des dopants en présence 

dans le substrat de silicium sont résolues à l'aide des modèles synthéti- 

sés sur le tableau IV.7. 



T = O  

I t 
CALCUL DES CONSTANTES DU 

PROBLEME, (PARAMETREs PHYSIQUES 
ET PARAMETRES MODELES 

& 

$ Dox ( T) 
CALCUL DES EPAISSEURS D'OXYDE* Dox(x,T) 

CINETIQUE DE LA REACTION Voxv(x,T) . 
A Voxn(x,T) 
DEFORMATION DU MAILLAGE CORRESPONDANT 
A-L'EPAISSEUR DE SILICIUM CONSOMMEE : ) Mai l lage  b l ' i n s t a n t  T 

REMAILLAGE 
I 

b 

1 INTERPOLATION DES CoNcENTRATIoNs I-+ ) Concentrations obtenues a 
1 ' i ns tan t  T - A T  

I 
DIFFUSION 

C 
CALCUL DES PARAMETRES INSTANTANES 

(Diffusion Phosphore) 

DANS LE SYSTEME CONTENANT 

1 

NON 

Concentrations a l ' i n s t a n t  T 



Durant cette phase de diffusion, une condition de flux du type Neuman 

contient l'influence de l'oxyde et de la cinétique de croissance sur la 

ségrégation des impuretés à l'interface Si02/Si. L'organigramme général de 

l'algorithme d'oxydation est présenté sur la figure IV.26. 

5.2.2. Déformation du domaine maillé 

La discrétisation temporelle du problème est telle qu'elle suppose que 

l'épaisseur d'oxyde bdox(x,t) se forme à l'instant T, (Chap.IV, § 5.1.6, 

( 4.213) 1. L'épaisseur de silicium consommée Depl(T) est alors égale à 

a. Adox(x,t). Ce que l'on simule par une translation verticale de l'inter- 

face Si02/Si de la quantité Depl(T). Cette déformation de surface du sili- 

cium est redistribuée sur tous les noeuds du maillage, de telle sorte que 

les autres frontières du domaine de silicium soient globalement invarian- 

tes, (fig. IV.27). 

F i g . I ~ . 2 7  : Pnocédw~e de fiemaieeage : ( a i ,  MaifYage in.iXa.t ; 

( b )  , m W g e  apn& oxydaCion LUCOS, d o m W o n  

ana&,tique du b h d ' ~  beah. 

La fonction de déformation est définie par : 

[ Maillage à T-AT , Yaillage à T 



3r' Y (T-AT) - ?surf (T-AT)) 
yk(T - AT) - yk (T - AT) + Depl (T) . k 

Ymin 

avec l'indice k , l'indice du noeud dans le maillage 
Ymin , l'ordonnée minimale du maillage 

Ysurfk , l'ordonnée du point à l'interface Si02/Si, à la verticale 

du noeud (xk,yk). 

I 5.2.3. Interpolation 

La méthode des éléments finis associe les valeurs des inconnues, (les 

concentrations en impuretés), aux noeuds du maillage. 

A l'instant T, on effectue une déformation du domaine a) obtenu à 
l 

l'instant précédent, T - AT : Le maillage à l'instant T doit être interpolé 

sur celui qui existait à l'instant T - AT, pour éviter l'introduction de 

toute diffusion parasite des dopants provoquée par les translations nodales 

de l'étape de remaillage. 

L'interpolation est réalisée à l'aide des fonctions de forme pour 

éléments triangulaires, (Chap.1, § 1.1.10). Cette étape est traitée quasi- 

instantanément, puisque la topologie du maillage est conservée durant toute 

la simulation. 

Les déplacements sont des translations verticales réparties dans le 

domaine 3 . Soit les noeuds (xe(T - AT), ye (T - AT)) ; ils appartiennent à 
1 

l 
Le triangles ek (T - AT). La déformation du maillage déplace ces noeuds en 

1 (x, (Tl, ye(T)) ; le plus souvent, ces noeuds translatés sont internes à 

I l'un de ses Le triangles ek(T -AT), (fig.IV.29). Cette propriété est liée à 

la méthode de remaillage et à l'existence de faibles translations, ( AT<<, 

dox(x,t)<<) ; elle permet l'utilisation de procédures d'interpolation ra- 

pides, 



f i g .  I V .  28  : M a A Y u g e i l  ~ w r  L ~ q u e e b  La p/rocEdwte d ' i n t m p o M o n  

hapide ( a )  convient, (6) ne convient pas .  

A chaque instant T, on effectue une recherche sur tous les triangles 

ek(T). Pour chaque noeud (xe(T), yg(T) de ces triangles, on recherche s'il 

est interne au triangle e k ( ~  - AT), antécédent de ek(~) par3. Dans l'af- 

firmative, l'interpolation des concentrations nodales en ce noeud peut être 

faite. Lorsque tous les éléments ont été parcourus, il se peut que cer- 

taines concentrations nodales n'aient pu être effectuées. Pour ces noeuds, 

on réalise une interpolation complète : cela consiste à balayer l'ensemble 

des éléments ek (T - AT) pour trouver celui qui contient le noeud 

(xe(T), ye(T) et par suite réaliser l'interpolation lorsqu'on l'a trouvé . 

Le premier type d'interpolation n'utilise qu'un seul niveau de boucle, 

le second utilise deux niveaux et est donc plus lent. La combinaison de ces 

deux procédures (rapide et complète) permet d'optimiser l'algorithme d'in- 

terpolation utilisé dans MOBIDIC. 

5.2.4. Etape de Diffusion, et condition initiale implicite de flux 

Les concentrations nodales à T sont calculées à partir des concentra- 

tions à T - AT, selon l'algorithme de diffusion présenté au Chap.IV § 

2.2.3. La modélisation de l'équation de la diffusion sous ambiance oxydante 



est résumée au Chap. IV, § 5.1.7.4.. La condition de flux d'oxydation du 

type Neuman, est imposée au noeuds de l'interface Si/Si02, équation 

1 (4.169). Elle se décompose en deux termes FS et FR : 

FS est le flux local d'impuretés dû à la ségrégation à l'interface 

Si02/Si : 

avec Vox, la vitesse d'oxydation locale, normale ; m, le coefficient de 

ségrégation de l'impureté ; Csi, la concentration de l'impureté à l'inter- 

face, côté silicium. Voxn et Csi, et par suite Fs, dépendent du noeud de 

l'interface considéré. 

FR est le flux induit par la procédure de remaillage : il est équiva- 

lent à la déformation du maillage entre deux instants discrétisés. 

FR = - a.Voxn . CSi (4.231) 

I Le flux total FT est donné par l'équation (4.169). Il peut s'écrire : 

Il correspond à un traitement implicite des deux contributions de 

flux : Fç et FR. 

5.3. NOUVELLE CONDITION DE FLUX D'INTERFACE 

5.3.1. Problème lié au traitement implicite du flux d'interface 

Le modèle d'oxydation utilisant la formulation implicite de la condi- 

tion de flux, (4.1691, avait été testé : un recuit de Bore avait été simulé 

dans le cas intrinsèque, dans un système à une seule impureté, sans prendre 

en compte la cinétique d'oxydation. Les épaisseurs d'oxyde étaient calcu- 

lées par un simulateur unidimensionnel, (111, la vitesse moyenne Vox, de 

croissance d'oxyde en était déduite ; Vox, était assumée constante pendant 

la simulation par MOBIDIC. Sous ces conditions, une bonne conservation de 



la dose avait été conclue. 

L'introduction du modèle de cinétique d'une part, la prise en compte 

des effets extrinsèques et l'étude des modèles d'oxydation pour les don- 

neurs, (coefficient de ségrégation m = 10) d'autre part, ont montré que la 

dose totale n'était pas conservée durant les étapes d'oxydation. 

5.3.1.1. Etude de la non conservation de la dose 

L'étude de la dose finale après une étape d'oxydation a été effectuée 

sur trois exemples, numérotés (11, (II), (III), (tableau IV.8). Les in- 

fluences de la densité du maillage (NC), du coefficient de ségrégation m, 

de la valeur de l'incrément temporelbT, ont été considérées. De même, 

l'effet d'une simulation à vitesse de croissance d'oxyde constante, (Vo%), 

a été comparé aux résultats prenant en compte la cinétique réelle d'oxyda- 

tion, (Vox(T), (Chap. IV, 5 5.1.2). Tous ces effets ont été analysés ; le 

tableau IV.9 rassemble les résultats qualitatifs de cette étude. 

Tableau 7 il. b : CatraotWLLques d u  exemples ahnu&&. 

1 

Oxydation (humide) 

Simulat ion 

( 1  

(11) 

( I I I )  

Voxm 

8.028E-9 

1.386E-8 

' 1.386E-8 

. 

Elêment 

Bore 

Arsenic 

Bore 

e t  

Arsenic 

T f i n a l  
(heure)(cm2/s) 

2. 

1. 

1. 

1. 

D i n t r  

1.52E-14 

L34E-15 

1.52E-14 

m 

0.3522 

10. 

0.3522 

10. 

Implanta t ion  

T0 
(OC) 

1000 

1000 

1000 

1.34E-1510009.93E-18 

Energie 
(KeV) 

120 

80 

100 

80 

n i  
at/cm3 

1E21 

9.93E18 

9.93E-18 

Dose 
(at/cn?) 

2 . 3 E 1 2  

5 E 1 5  

1 E 1 4  

5 E 1 5  

D O X ~  
( A )  

500 

O 

O 

O 



Légende du tableau IV.9 

/ : variation croissante 

- : valeur constante 

a : variation positive très faible, négligeable 

b : la dose augmente, mais l'effet reste faible. On peut dire que la 

dose est conservée 

c : l'augmentation est très prononcée, ( 15%), la dose est supérieure 

à sa valeur initiale 

d : l'effet est accentué quand on considère la cinétique réelle 

e : pas d'observation. Accumulation d'impuretés à l'interface Si/Si02 

f : on obtient des effets de stabilisation parasites des résultats de 

simulations, les variations de dose pouvant atteindre 25 % 

: des oscillations des concentrations en surface du silicium ap- 

paraissent 

: les oscillations s'accentuent quand la cinétique réelle est prise 

en compte. 



i : Les oscillations disparaissent quand le coefficient intrinsèque 

est suffisamment grand - (cas similaire à la diffusion du phos- 

phore, avec un coefficient de ségrégation infini)-, 

j : le couplage entre le Bore et l'Arsenic n'influe pas sur les ef- 

fets et variations précédemment cités. 

5.3.1.2. Synthèse des résultats 

Dans tous les cas où m est infini, le flux total FT, (4.232) est égal 

au flux de remaillage FR, rentrant. Quand la quantité QR, (4.2321, 

QR = a ,  Vox . AT. CSi . n 

avec r : longueur de la surface du domaine 3 de silicium, correspondant à 

FR est trop élevée, ou que le coefficient de diffusion est trop faible, 

l'impureté s'accumule à l'interface. Dès que le gradient croissant des 

concentrations atteint le seuil limite où le maillage est insuffisant, 

  hap p. II, § 21, des oscillations se produisent ; 

Dans le cas plus général m>l, FS et FR sont deux flux rentrant dont 

les effets s'additionnent. 

Pour une diffusion de Bore en ambiance oxydante, (~intrhl~-~cm~/s), 

dans le cas réel où mk0.3, le flux de ségrégation domine, ( F S > > ~ ~ )  ; le 

phénomène qui provoque des instabilités de l'Arsenic, (~intr +10'~5cm~/s), 

passe inaperçu car le flux total résultant FT est sortant. Il y a contre 

réaction négative entre FT et Cçi qui stabilise l'algorithme. 

Pour une diffusion de Phosphore en ambiance oxydante, (m = 101, le 

flux total FT est pratiquement égal au flux FR, le coefficient de diffusion 

du Phosphore est supérieur à celui de l'Arsenic. La quantité réinjectée 

dans le Silicium diffuse, et on ne constate pas d'accumulation remarquable 

à l'interface Si02/Si. On obtient une solution stable. 

Le problème de non conservation de dose apparaît lorsque la cinétique 




























































































































































































































































































