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Chapitrel

ntroduction

Ce chapitre expose la situation actuelle de ’industrie des semiconduc-
teurs et les challenges technologiques auxquels elle doit faire face
depuis son entrée dans I’ére de I’'ULSI (Ultra Large Scale Integration).
Un des points importants consiste @ améliorer les techniques d’isola-
tion comme Uillustre I’analyse d’un procédé BICMOS avancé. Un his-
torique de ces techniques montre que les structures d’isolation basées
sur la croissance thermique d’un oxyde de silicium restent la solution
la plus usitée en matiére d’isolation latérale. Les régles de conception
de tels dispositifs sont rappelées, démontrant la nécessité d’utiliser des
outils de simulation. Les objectifs et I’état de I’art actuel de la simula-
tion de procédés technologiques sont exposés. Le chapitre se conclut
par une présentation du plan de ce manuscrit.

Durant les vingt derniéres années, ’industrie des semiconducteurs a fait
des progres considérables. C’est le développement des systémes de traitement de
I’information qui est a I’origine de cette formidable évolution. En effet, I’accroissement
de la demande en puissance de calcul (vitesse et complexité des traitements) et en capa-
cité de mémoire (DRAM et SRAM), quelqu’en soit le cofit, a permis une amélioration
rapide des procédés de fabrication. Ainsi, chaque nouvelle génération de dispositifs
(trois ans) a vu ses dimensions se réduire de 65% alors que, dans le méme temps, la
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densité d’intégration été multipliée par quatre [1].

La diminution des dimensions des composants de base (cellule de
mémoire dynamique, transistors a effet de champ et bipolaire) s’est opérée par I’amé-
lioration des techniques de [2 et 3]:

O Masquage :

OAugmentation de la résolution du procédé de photolithographie par diminu-
tion de la longueur d’onde de la source de lumiere, optimisation du compromis
ouverture/profondeur de champ des lentilles et modification de la structure de
1’optique.

OAugmentation des surfaces d’exposition par photo composition.
OAmélioration des performances des résines photo sensibles.

(1 Gravure :

OAmélioration du procédé de gravure seche (gravure de nouveaux matériaux
et de multi-couches, haute sélectivité, uniformité).
Olntroduction de la gravure plasma.

1 Diffusion :

OFormation de jonctions peu profondes grace a 1’utilisation 1) du recuit ther-
mique rapide (RTA) aprés implantation ou 2) de source de diffusion solide
(polysilicium).

OUtilisation de technique de préamorphisation du substrat implanté.
ORemplacement du Bore au profit de son composé bi-bluoré (BF,) pour la

fabrication des émetteurs bipolaires ou des drains de transistors PMOS.

L’augmentation de la densité d’intégration a été rendue possible par
I’émergence de nouveaux procédés et matériaux de fabrication et par une croissance de
la complexité des dispositifs [4 et 5] :

(1 Isolation :
ORemplacement de 1’isolation par jonction au profit de celle par oxyde.

OFormation de caissons auto-alignés dopés n ou p.
OApparition de I’isolation par tranchée.

Modélisation bidimensionnelle de I’ oxydation du Silicium ... 10



J Autoalignement :

OApparition de I’oxydation localisée.
OCréation de “spacers”.
ODiffusion a partir de polysilicium dopé.

(1 Interconnexion :

ODéveloppement des circuits a plusieurs niveaux de métal.
ORemplacement de I’aluminium par les siliciures et autres composés métalli-
ques.

(d Nouveaux matériaux :

OQGrille polysilicium.

OContact par siliciures.

OMasquage par oxy-nitrure.

OOxyde de grille dopé a 1’azote, au fluor ou au chlore.

( Dispositifs complexes :

OCellule mémoire a capacité non plane et structure 3D.

OTransistor bipolaire en technologie “Double Poly”.

OTransistor MOS & dopage non-uniforme (structure LDD, ajustement de seuil
et anti-punchthrough).

Dans le sillage de 1’industrie informatique, le secteur des produits dits
“grand public” a intégré cette évolution technologique [6]. Ceci lui a permis de propo-
ser aux consommateurs de nouveaux produits (compact disque, téléphone portable, ...)
et d’en améliorer d’autres (télévision numérique, camescope, ...). Mais cette pénétra-
tion des circuits intégrés dans notre vie quotidienne pose de sérieux défis a I’industrie
des semiconducteurs. En effet, pour rester compétitives, les applications “grand public”
sont tres exigentes en termes de cofits, de fiabilité et de consommation [7]. Ainsi, il est
fort probable que, dans un proche avenir, les facteurs économiques deviennent un frein
au progres technologique [8]. Les principales raisons sont:

( Augmentation des cofits de fabrication :

OAccroissement du nombre d’étapes dii a la complexité des dispositifs.
OAccroissement de la taille des circuits.

OAugmentation du prix des équipements.

OTestabilité plus complexe.
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Q Difficulté a amortir les investissements de recherche et développement :

ODéveloppement de dispositifs trés performants (logique CMOS rapide, tech-
nologie bipolaire a faible consommation, procédé BICMOS optimisé, ...).
OComplication des architectures des circuits intégrés.

ORéduction de la taille des marchés (sauf pour DRAM) causée par la diversifi-
cation des applications : circuits produits en petite série mais a forte valeur
ajoutée (ASICS), circuits de grande taille et a haute densité d’intégration
(DRAM), circuits a faible consommation, circuits rapides, circuits aux perfor-
mances limitées mais a faible coit.

OMultiplication des unités de fabrication et des cofits associés.

Pour pouvoir relever le challenge, il est nécessaire d’intensifier les efforts
de recherche et développement dans les domaines suivants [9]:

(1 Méthodes de fabrication :

OStandardisation des technologies pour une meilleur modularisation des unités
de production.

ORéduction du cycle de fabrication par utilisation d’équipements multifonc-
tions.

(1 Equipements de fabrication :

OAmélioration des technologies dédiées au contrdle de la contamination des
tranches de silicium.

OAmélioration de I’instrumentation in situ et non-destructive.

OConception d’équipements adaptés aux tranches de silicium de large diame-
tre.

OStandardisation et meilleur adaptabilité¢ afin de permettre un usage prolongé
des équipement sur plusieurs générations de dispositifs.

J Nouveaux matériaux :

OAmélioration des propriétés des siliciures par I’introduction de nouveaux
alliages.

ORemplacement de I’aluminium par le cuivre ou I’argent pour les intercon-
nexions.

OUtilisation de nouvelles résines photosensibles.

OMise au point de matériaux a haute permittivité pour les technologies des
mémoires et a tres faible constante diélectrique pour les capacités de con-
nexion.

Mod¢élisation bidimensionnelle de I’oxydation du Silicium ... 12



OMise au point de nouveaux matériaux pour les procédés de métallisation
(immunité au probleéme d’électromigration, contrdle du procédé de dépot).
ORemplacement des substrats silicium par des substrats de type SOI (Silicon
on Insulator).

Cependant, il est toujours nécessaire, tant que les limites physiques de la
technologie silicium traditionnelle ne sont pas atteintes, de poursuivre les travaux de
recherche visant 2 miniaturiser les circuits intégrés puisque cela reste le meilleur moyen
d’améliorer leur performances (rapidité/faible consommation), d’augmenter leur inté-
gration et de réduire leurs cofits. Dans cette perspective, I’amélioration des techniques
d’1solation procure des résultats trés significatifs.

1. ISOLATION DES CIRCUITS INTEGRES : APPLICATION AU
PROCEDE BICMOS

On appelle isolation d’un circuit intégré 1’ensemble des techniques qui
permettent :

1) de rendre inopérant les dispositifs parasites (jonction PN, transistors
MOS et bipolaires, thyristor, ...) créés par I’assemblage rapproché de dispositifs actifs
sur un méme substrat.

2) de minimiser les courants de fuite (avalanche, percage) inhérents a la
physique des semi-conducteurs.

On peut distinguer deux types d’isolation pour un circuit intégré :

QA I’isolation verticale (par rapport au substrat).
Q I’isolation latérale (par rapport aux autres dispositifs actifs).

L’isolation verticale consiste : 1) a réduire au maximum les courants de
fuite par le substrat (courant de diffusion au travers des jonctions, punchthrough, cou-
rant de génération ou d’avalanche), 2) a éviter le phénomeéne de latch-up [10]. Cette
isolation est réalisée par jonction grace a 1’optimisation de I’épaisseur et du dopage de
couches épitaxiées, de couches enterrées et & ’application de polarisations adéquates.

Lisolation latérale a pour but de déconnecter les dispositifs actifs entre
eux. Elle s’obtient par 1’optimisation de structures spécifiques (constituées par des oxy-
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des épais ou des gravures profondes du substrat remplies par un diélectrique) et
d’implantations de champ.

Afin d’illustrer I'importance et la diversité des méthodes d’isolation dans
les procédés de fabrication des circuits microélectroniques, la coupe schématique d’un
dispositif BICMOS avancé est présentée a la figure 1 [11, 12 et 13].

Inverseur CMOS Transistor bipolaire de type NPN

7

zone P enterré
zone N* enterrée

/4
o
e

AR WO
VA A A A A A AVA AT AVAVAY,

/

N

Implantation de champs

pour I"isolation €lectrique

Substrat de type P-
Passivation (Dépot d’oxyde de Silicium + Fluage) - Siliciures
/1 Métal (Trous de contacts) [:] Zones de trés faibles concentration
I Dépot d’oxyde de Silicium D Zones de faibles concentrations
BB Oxyde thermique Zones de moyennes concentrations
Polysilicium Bl Zores de fortes concentrations

Figure1: Coupe schématique d’un dispositif BICMOS avancé.

Cette structure regroupe quelques-unes des améliorations technologiques
déja citées, a savoir : 1) 'utilisation du polysilicium et de siliciures pour réduire les
résistances d’accés et les capacités parasites, 2) la non-uniformité des dopages des
zones de source et drain afin d’éviter la génération d’électrons chauds, 3) I’introduction
de la technologie “Double Poly” afin d’augmenter la densité d’intégration et finalement
4) I’isolation des transistors bipolaires par tranchée. Si I’on regarde maintenant ce dis-
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positif du point de vue de son isolation, on s’apergoit qu’elle posséde un rdle majeur
dans la détermination de sa structure. La table I liste I’ensemble des constituants du dis-
positif ayant a la fois un rdle dans les performances du composant actif et un rdle dans

son isolation.

Table I :

Réles des constituants d’un dispositif BICMOS

en termes de performances et d’isolation.

Substrat P
faiblement dopé

Réduction des capacités parasites
entre substrat et zones diffusées.

Couche enterrée Nt

Réduction des risques de latch-up.

Réduction de la résistance
Collecteur.

Couche enterrée P

Amélioration de la tension de
percage entre collecteurs voisins.
Réduction des risques de latch-up.

Diminution de I’espacement
minimal entre couches enterréesN™.

Amélioration de la tension de
percage S/D du PMOS.

Augmentation de la fréquence de
coupure du bipolaire.

Caisson N Augmentation de la tension Réduction de la capacité de jonc-

d’avalanche Collecteur/Base. tl.or.l dgs zpnes S/,D du PMOS.
Minimisation de I’effet substrat.
e . Réduction de la capacité de jonc-

Caisson P Amelioration de la (nsion d° | tion des zones S/D du NMOS.
percag ' Minimisation de I’effet substrat.

Zone de S/D Amélioration de la tension de Diminution de la génération
(structure LDD) percage S/D des MOS. d’électrons chauds.
Amélioration de la tension de
Base percage Collecteur/Emetteur. Augmentation de la fréquence de
Augmentation de la tension coupure du bipolaire.
d’avalanche Emetteur/Base.

Emetteur / Augmentation de la fréquence de

coupure du bipolaire.

Modélisation bidimensionnelle de I’oxydation du Silicium ...
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Collecteur Augmentation de la tension Réduction de la résistance
d’avalanche Collecteur/Base. Collecteur.
Implantation de Réduction des phénomenes de /
champ percage.
Inopérabilité des transistors MOS
arasites (entre S/D et caissons).
LOCOS parast 8 ef ;
Amélioration de la tension de /
| percage entre S/D et caissons.
Augmentation de la tension Diminution de la capacité
LOCOS enterré
d’avalanche Collecteur/Base. Base/Collecteur.
Réduction des phénomenes de Augmentation de I’intégration.
Tranchée percage entre couches enterrées via Diminution de la capacité
le substrat faiblement dopé. Collecteur/Caisson P.

On constate que la plupart des zones diffusées participent a 1’isolation et,
réciproquement, la qualité des structures d’isolation par oxyde augmente les perfor-
mances des dispositifs. C’est pourquoi, dans le but d’obtenir des performances accrues,
I’amélioration de I’isolation latérale des transistors a été remarquable depuis I’'inven-
tion des circuits intégrés par J.S. Kilby en 1959.

2. HISTORIQUE DES STRUCTURES D’ISOLATION LATERALES

Le principe qui a initialement dicté cette évolution est donc I’augmenta-
tion de la densité d’intégration des composants qui est favorisée non-seulement par la
diminution de taille des zones actives mais également par celle des zones de champ
comme nous le montre la figure 2. L’évolution historique de la longueur minimale (W
minimal défini en figure 3) des dispositifs d’isolation est rapportée en figure 2a. Le gra-
phique 2b visualise I’évolution du rapport de surface de I’isolation par rapport a la sur-
face totale d’un dispositif. Inséré en figure 2b, le layout, paramétré en fonction de la
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longueur de grille (L) et 1a largeur de I’isolation (W), a été choisi comme référence pour
le calcul des surfaces. On s’apercoit qu’avec les technologies VLSI, la technique de
tranchée a permis de réduire la part de surface occupée par I’isolation par rapport a la
surface totale. La tendance inverse s’observe pour les dispositifs isolés par oxyde épais,
indiquant la nécessité toujours actuelle d’améliorer ce procédé.

a) b)
E T T T T T % 1.0 T Y T T T
3 LOCOS classique ] 5 L] =7 Type LOCOS avancé
z 10. s o8} |ORHO ]
8 [14] Type LOCOS avance 3 & ;
3 =]
.5.5 [15] : 2 o6k i
R %, - 5
3 £
2 10 (187, 074 2 oaf i 4
2 "',-. 3 Bz Type tranchée “"""ine
=] H T, b k=
?o:o Type tranchée [191 ""'r," d 8 02k LSI VLSI -
._1 201 ] £ - o -t >
0.1 ¥ L] 1] L] ¥ L C?) 0'0 1] ] L L L]
1975 1980 1985 1990 1995 1975 1980 1985 1990 1995
Années Années

Figure2: Evolution historique des dimensions des dispositifs d’iso-
lation : a) longueur de I'isolation, b) rapport de la surface
d’isolation sur la surface totale du dispositif.

Technique premiere de 1’isolation des circuits monolithiques, 1’isolation
par jonction a été remplacée par I’isolation par diélectrique. La technique la plus simple
est appelée LOCOS (LOCal Oxidation of Silicon) [21]. Elle consiste a protéger les
zones actives du circuit par un masque (bicouche oxyde/nitrure) et a procéder a I’oxy-
dation du substrat afin de faire croitre un oxyde épais de silicium (figure 3). Cependant
cette technique posséde un inconvénient majeur : elle n’empéche pas la diffusion des
agents oxydants sous le masque et donc la création d’une zone de transition entre le dis-
positif actif et I'oxyde épais, communément appelée “bec d’oiseau”. De I'ordre de
I’épaisseur de 1’oxyde épais, ce bec d’oiseau limite I’intégration des composants.

Dans un premier temps, pour pallier cet handicap, les épatsseurs d’oxyde
épais ont été réduites au prix d’une implantation de champ supplémentaire, a haute
dose, sous ’oxyde. Mais son influence néfaste sur les caractéristiques électriques des
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transistors (effet canal étroit, augmentation des capacités parasites) n’a pas permis de
résoudre complétement le probleme.

|Zone de transition (bec d’oiseau)] Topologie initiale du bicouche oxyde/nitrure]

| Epaisseur nominale de I’isolation |

Figure3: Isolation latérale par oxyde épais dite LOCOS.

On a alors cherché a développer de nouvelles techniques d’isolation géné-
rant peu ou pas d’empiétement d’oxyde sur la zone active. Citons la technique, dite de
“direct moat”, qui consiste a déposer uniformément un oxyde épais sur I’ensemble de la
surface du silicium et a le graver pour former les zones actives (figure 4a) [22].

a)

Nitrure de silicium @ Dioxyde de silicium |:| Silicium Polysilicium

Figured4: Procédés d’isolation a) “direct moat” et b) SEPOX.
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Une autre technique d’isolation appelée “SEPOX?” est basée sur I’oxyda-
tion sélective d’un silicium polycristallin déposé uniformément sur une couche d’oxyde
(figure 4b) [23].

Bien que ces deux techniques possédent un potentiel d’intégration plus
élevé que le LOCOS, elles ont néanmoins un grand inconvénient qui est de générer des
surfaces non-planes qui posent des probleémes (lithographie, masquage) pour les cou-
ches supérieures.

Par conséquent, en parallele, une autre approche a été menée visant a
améliorer la qualité du masque d’oxydation du LOCOS conventionnel. Deux solutions
ont été apportées : la technique dite “Poly Buffer LOCOS” (PBL) qui permet de rigidi-
fier le masque par le biais d’une couche de nitrure plus épaisse sans générer de défauts
cristallins dans le substrat grace a 'insertion d’une couche de polysilicium entre le pié-
destal d’oxyde et la couche de nitrure (figure 5a) [24]. Contrairement a la structure
SEPOX, la couche polycristalline est gravée au méme titre que le nitrure afin d’oxyder
directement le substrat. L.a seconde solution est appelée “Sealed Interface Local Oxida-
tion” (SILO) et consiste a effectuer un scellement parfait du masque d’oxydation avec
le substrat de silicium (figure 5b) [25, 26]. Le bon comportement de ces deux disposi-
tifs avec le micro-dimensionnement et la réduction des tensions d’alimentation en font
de sérieux candidats pour I’isolation des circuits logiques CMOS et BICMOS aux
regles de dessin inférieures a 0.35 micron [17].

a) b)

Nitrure de silicium KJ  Dioxyde de silicium D Silicium Polysilicium

Figure5: Amélioration du procédé LOCOS : a) introduction d’un
buffer de polysilicium et épaississement du masque de
nitrure (PBL), b) Scellement parfait de 1’interface Si/S10,

(SILO).
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REMARQUE : Pour des régles de dessin inférieures au quart de micron, la réduc-
tion des tensions d’alimentation a 2.5Volts, permet de réduire 1’épaisseur nominale de
I’oxyde de champ (#350nm), ce qui a pour conséquence de permettre a nouveau 1’inté-
gration du LOCOS classique, dont I’élaboration posse¢de le grand avantage d’étre beau-
coup plus simple que ceux des PBL et SILO [27].

Le second principe qui a dicté 1’évolution des dispositifs d’isolation est
’amélioration de la qualité de I’isolation électrique pour des dispositifs actifs trés exi-
geants tels que les transistors bipolaires et les composants de puissance. Il a été montré
que plus le diélectrique est enterré profondément dans le substrat meilleure est I’isola-
tion électrique [28]. Cette amélioration par effet g€ométrique est appelée effet de
“coin”. Le LOCOS et ses améliorations (PBL, SILO) ont donc été modifiés par 1’ajout
d’une étape de gravure du silicium (figure 6) [29].

Effet de “coin”

Nitrure de silicium
KY  Dioxyde de silicium
[:] Silicium

Figure 6 : LOCOS enterré : structure initiale et aprés oxydation.

De plus, la protection des flancs de cette gravure par un masque - la struc-
ture est appelée SideWall Masked Isolation ou SWAMI - a permis d’éliminer presque
complétement la formation du bec d’oiseau (figure 7). Mais ces structures enterrées
souffrent d’un inconvénient majeur : elles nécessitent 1’oxydation thermique de surfa-
ces fortement non-planes et sont donc susceptibles de générer une grande densité de
défauts cristallins. De plus, lorsque la longueur des dispositifs d’isolation devient infé-
rieure au micron, un amincissement de 1’oxyde thermique apparait et détériore 1’isola-
tion.
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Nitrure de silicium @ Dioxyde de silicium E] Silicium

Figure7 : Procédé SWAMI : LOCOS enterré + Masquage des flancs.

Par conséquent, le remplissage de puits peu profonds par le dépdt d’un
oxyde de silicium - procédé BOX (Buried OXide) - apparait comme la solution d’ave-
nir puisqu’elle permet a la fois d’obtenir d’épaisses couches d’oxyde, totalement enter-
rées, sans bec d’oiseau quelque soit la largeur de I'isolation [30]. En contrepartie, le
prix a payer est une augmentation de la complexité du procédé comparativement a la
technique du LOCOS. Si I’on souhaite diminuer a I’extréme la largeur de ces puits, il
faut en augmenter leur profondeur pour maintenir une largeur effective d’isolation suf-
fisante. Il s’agit alors de la technique de “tranchée” (figure 8) [31 et 32]. Elle consiste a
graver une rainure étroite et profonde dans le substrat que 1’on remplit d’un diélectri-
que. Le plus souvent, il est composé d’une fine couche d’oxyde thermique et de polysi-
licium non dopé. Apres planarisation, une oxydation thermique supplémentaire vient
couvrir la structure. Si I’isolation par tranchée apparait comme idéale - augmentant les
performances du dispositif actif et réduisant la surface inactive - elle présente cepen-
dant un treés sérieux probléme. Sa fabrication génere de nombreux défauts cristallins qui
créent de nouveaux courants de fuites. Pour éviter ces défauts, il faut optimiser la forme
de la tranchée et les cycles thermiques nécessaires a son élaboration.

Néanmoins, il apparait que la combinaison de la technique de tranchée
avec celle du LOCOS ou du BOX va s’imposer comme le standard d’isolation pour les
composants bipolaires de haute performance [17, 33 et 34].
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Figure 8 :  Isolation par Tranchée : a) structure aprés oxydation ther-
mique de I’interface et remplissage par du polysilicium, b)
structure finale aprés réoxydation de surface.

Enfin citons deux procédés qui conceptuellement procurent une isolation
totale des dispositifs mais qui a ’heure actuelle ne sont pas encore arrivés a maturité
pour étre introduits en production. Il s’agit de la croissance épitaxiale sélective (SEG
ou Selective Epitaxial Growth) [35] et le procédé SIMOX (Separation by IMplanted
OXygen) (figure 9) [36].
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Figure 9 : Procédés a) S.E.G.etb) SIM.O.X.
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Dans le premier cas, les zones actives sont réalisées par une croissance
épitaxiale localisée dans des puits gravés a travers 1’oxyde de silicium. La seconde
approche consiste a créer une couche enterrée de dioxyde de silicium par implantation
d’ions oxygene sous la surface du substrat. L’isolation totale ainsi obtenue est intéres-
sante pour les composants de puissance et les circuits a faible consommation.

A partir de cette présentation de I’historique des structures d’isolation et
de T’état de I'art actuel, on peut conclure que la croissance thermique d’un oxyde de
silicium reste la technique la plus utilisée et qu’elle posséde encore une excellente
potentialité pour les circuits submicroniques. Nous allons voir dans le paragraphe sui-
vant les régles qui régissent la conception d’un dispositif d’isolation.

3. REGLES DE CONCEPTION D’UN DISPOSITIF D’ISOLATION

La réalisation d’un dispositif d’isolation par diélectrique a pour objectif
de minimiser les courants de fuites entre composants actifs. Les performances de cette
isolation conditionnent la fiabilité et la durée de vie du circuit. La qualité cristalline du
substrat est le facteur essentiel d’une bonne isolation. Elle dépend du niveau de con-
traintes mécaniques généré dans la structure. En effet, a partir d’un certain niveau de
contraintes - dépendant de nombreux facteurs dont I’historique des cycles thermiques -
un substrat de silicium se détériore et produit des dislocations cristallines, synonymes
de disfonctionnements électriques. La création de contraintes mécaniques dans le subs-
trat posseéde de multiples origines : les chocs thermiques, le dépdt de matériaux possé-
dant des contraintes intrinseques et I’oxydation de surfaces non-planes. L’ optimisation
d’une structure d’isolation doit donc intégrer la minimisation de ces contraintes [37].

Cependant, la nécessité d’augmenter la densité d’intégration et les perfor-
mances des composants impose de minimiser les surfaces occupées par les zones de
champ et les zones actives. Le micro-dimensionnement des dispositifs d’isolation est
obtenu par une complication de la topologie initiale qui conduit a des conditions d’oxy-
dation fortement non-planes. Le contrdle des dimensions des dispositifs actifs est,
quant 2 lui, réalisé par une diminution de la température des étapes de diffusion. Or, on
observe que ces deux solutions entrainent une élévation du niveau de contraintes dans
le substrat.
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On constate que pour concevoir une isolation optimale, il est nécessaire
de réaliser un compromis qui minimise la géométrie de la structure tout en conservant
un niveau de contraintes mécaniques faible [38].

a) Zone de fortes

s , ¢) Amincissement de ’oxyde
contraintes

rb) Percage du piédestal d’oxyde l

Nitrure de silicium & Dioxyde de silicium D Silicium

Figure 10 : Conception d’un dispositif d’isolation : visualisation et
localisation des phénoménes de a) génération de contrain-
tes mécaniques importantes b) percage du bec d’oiseau et
¢) amincissement de I’oxyde.

Pour atteindre cet objectif, on dispose de trois parametres a optimiser :
U Le masque d’oxydation [39]

OSon efficacité doit permettre de supprimer le bec d’oiseau. Il faut donc que
son adhérence avec le substrat soit parfaite. Mais les contraintes intrinseques
du nitrure ne permettent pas de réaliser ce scellement idéal. Il est nécessaire
d’introduire, entre le substrat et le nitrure, un piédestal d’oxyde qui absorbe ces
contraintes. L’ optimisation du masque vise donc a minimiser I’oxydation laté-
rale tout en minimisant les contraintes induites par le nitrure dans le voisinage
du bec d’oiseau (a - figure 10). Un phénomene supplémentaire est a intégrer,
conséquence directe de la miniaturisation. En effet, un percage d’oxyde appa-
rait pour des bandes étroites de nitrure (b - figure 10) [40] qui ne peut €tre toléré
puisque les zones actives doivent ensuite €tre gravées jusqu’au silicium afin
d’éliminer toute contamination. Or, cette perte d’efficacité est fonction de la
topologie du masque.
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L La topologie des zones de champ avant oxydation [41]

OLe fait d’avoir un oxyde enterré avec un angle marqué augmente la qualité de
I’isolation électrique grice a la création d’une barriére de potentiel élevée au
coin de I’oxyde. De plus, cet oxyde enterré permet d’obtenir une meilleure pla-
narité du dispositif. Il est donc profitable de graver le substrat avant oxydation.
Cependant, la forme initiale du silicium accentue la non-uniformité de I’oxyda-
tion et augmente le niveau de contraintes. Pour des dispositifs miniaturisés,
ceci implique une conséquence néfaste supplémentaire. En effet, le niveau
élevé des contraintes altére la cinétique et provoque un amincissement de
I’oxyde pour de faibles ouvertures du masque (c - figure 10) [42]. Il est néces-
saire d’optimiser les parametres géométriques de la gravure pour obtenir le
meilleur compromis.

(J Les conditions d’oxydation [43]

OElles comprennent le cycle thermique, la pression et I’ambiance d’oxydation.
Chacune de ces conditions a le pouvoir de modifier les propriétés mécaniques
des matériaux utilisés dans la fabrication des circuits intégrés. Plus ces derniers
opposeront une résistance a la déformation, plus le niveau de contraintes aug-
mentera dans la structure mais, a contrario, meilleur sera le contrdle des dimen-
sions.

L’analyse de ces compromis nous montre que pour mettre au point une
isolation par oxyde épais, il est nécessaire de posséder une bonne compréhension phy-
sique de la cinétique d’oxydation et des propri€tés mécaniques des matériaux de fabri-
cation, afin de définir une structure géométrique optimale. I1 est évident que
Iexpérimentation systématique est longue, complexe et trés couteuse étant donné le
grand nombre de parametres a intégrer. Par conséquent, I’utilisation d’outils de simula-
tion se révele indispensable.

4. LA SIMULATION NUMERIQUE DE TECHNOLOGIES SILICIUM

La simulation de technologie prédit, a partir de la description des étapes
de fabrication et des masques, la structure physique du composant : topologie, exten-
sions géométriques, dopages et contraintes mécaniques.
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Etant donné la complexité des structures submicroniques et les conditions
extrémes de leur fabrication (faible profondeur d’implantation, temps de recuit mini-
mal, basse température, ...) cet outil doit pouvoir prendre en compte des topologies
complexes multicouches et modéliser avec précision les procédés de dépét, lithogra-
phie, gravure, diffusion et oxydation [44]. Historiquement, les premiers travaux de
modélisation ont porté sur les étapes d’implantation, de diffusion et d’oxydation (1979,
SUPREM 1I - Stanford), ce qui explique qu’actuellement, la connaissance des phéno-
menes physiques de ces trois procédés soit la plus avancée et que les modeles numéri-
ques correspondants, implantés dans les simulateurs standards SUPREM 1V (Stanford),
FEDSS (IBM), CREEP (Berkeley), PROPHET (ATT), STORM (Projet ESPRIT) et
IMPACT-4 (ISEN) soient tres sophistiqués [45, 46, 47, 48 et 49] :

1 Implantation
ODétermination des profils implantés par modélisation statistique (Monte
Carlo).

OModélisation des défauts créés dans le silicium par I'implantation (défauts
ponctuels et étendus, zones amorphisées, dislocations, ...).

(2 Diffusion
OContribution des défauts du silicium a la diffusion des dopants.

ODiffusion en fortes concentrations et phénomenes de précipitation [50].
OFEffets des contraintes mécaniques sur la cinétique de diffusion.

(J Oxydation
OFEffets des contraintes mécaniques sur la cinétique d’oxydation.

OModélisation rhéologique des matériaux et des couches fines.
OModélisation de la génération de dislocations par le mécanisme d’oxydation.

Les objectifs de la simulation de technologie sont de :

O Minimiser le nombre d’expériences nécessaires a la mise au point et a I’optimisation
d’un procédé de fabrication ou d’une filiere technologique.

1 Diagnostiquer la nature d’un disfonctionnement électrique ou d’une dégradation des
caractéristiques d’un circuit.
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O Modéliser macroscopiquement les phénomenes physiques et améliorer le niveau de
connaissance des mécanismes qu’ils mettent en jeu afin d’augmenter le champ de pré-
diction des simulateurs.

La capacité a remplir ces objectifs dépend de différentes caractéristiques :
[ La fiabilité et le champ d’application du simulateur.
U Le degré de sophistication des mode¢les.

(J Defficacité numérique : le compromis précision des résultats/temps de calcul est trés
important pour les exploitations industrielles.

[ La facilité d’utilisation : I’intégration actuelle des simulateurs dans des environne-
ments de travail structurés et conviviaux - Virtual Fab (Silvaco), Caesar (TMA) - doit
permettre une expansion du marché des simulateurs de technologies et une intensifica-
tion des campagnes de simulation.

(1 La capacité d’interfacage avec d’autres outils informatiques.

[ La capacité d’évolution permettant d’introduire des modeles plus évolués et de nou-
velles technologies (ex : Siliciuration).

Un état de I’art actuel fait apparaitre que la simulation de technologies
n’est pas encore arrivée a maturité. De trop grandes lacunes existent encore entre le
pouvoir de prédiction des simulateurs et la réalité expérimentale. De ce fait, des recher-
ches sont toujours activement menées autour de la modélisation quantitative des méca-
nismes physiques intervenant dans la fabrication des circuits intégrés. De plus, la
miniaturisation des composants a montré la nécessité d’une analyse multidimension-
nelle, et 'extension en 3D des simulateurs de technologie est un sujet d’actualité qui,
malgré la puissance de 1’informatique, reste un grand challenge.

5. ORGANISATION DU MANUSCRIT

Le travail qui est présenté dans ce manuscrit contribue a la modélisation
du phénomeéne d’oxydation thermique du silicium. I’ objectif est de développer et de
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calibrer un outil numérique permettant de calculer la distribution des contraintes méca-
niques créées par le processus d’oxydation au sein de I’ensemble des matériaux compo-
sant un dispositif intégré. Les algorithmes numériques qui ont ét¢ mis au point
constituent une premiere étape vers le calcul mécanique systématique permettant aux
simulateurs de technologies de calculer I’évolution spatiale et temporelle des champs
de contraintes au méme titre que celle des dopages. L’ensemble du modele est implanté
dans le simulateur de technologies multicouches IMPACT-4 [49].

La présentation des résultats obtenus dans le cadre de cette these s’arti-
cule en quatre chapitres. Le chapitre Il expose le niveau de connaissance actuel du
mécanisme d’oxydation thermique du silicium et rappelle bri¢vement 1’historique de sa
modélisation : modeles unidimensionnels, 2D analytiques et multidimensionnels numé-
riques. Son apport original est la description d’une approche pseudo-analytique du pro-
bléme qui étend le champ d’application des modélisations analytiques classiques tout
en conservant des temps de calcul réduits. Contribution centrale du manuscrit, le chapi-
tre III s’attache a décrire la modélisation numérique adoptée dans ce travail. Deux
approches sont développées : la premiere permet de calculer avec exactitude les profils
d’isolation pour des structures de type LOCOS pour lesquelles le matériau oxydé n’est
pas déformé. La seconde, plus générale et plus physique, s’applique a tout type d’isola-
tion et fournit une carte complete des contraintes mécaniques dans I’ensemble de la
structure. Plusieurs exemples permettent : 1) d’évaluer I’efficacité numérique des algo-
rithmes, 2) de constater le bon accord de la simulation avec les résultats expérimentaux
et 3) de comparer les deux solutions numériques. Le chapitre IV analyse les contraintes
générées pendant 1’ oxydation et leur dépendance par rapport aux conditions expérimen-
tales (température, pression, ambiance) et par rapport a la nature mécanique des maté-
riaux (élastique, visqueuse ou viscoélastique). La calibration des lois rhéologiques non-
linéaires de 1’oxyde et du nitrure de silicium y est également exposée. Pour conclure,
une étude met en évidence les domaines de validité respectifs des lois non-linéaires des
comportements visqueux et viscoélastiques. Enfin, le cinquieme chapitre illustre les
capacités de prédiction du modele au travers de différentes applications : I’optimisation
d’un LOCOS enterré pour une technologie BICMOS 0.8um, 1’analyse de structures
avancées telles le SILO et le PBL. Enfin, la simulation des caractéristiques électriques
d’un transistor MOS parasite a I’aide du simulateur de dispositif IMPACT-3 permet une
ultime validation de la simulation de technologies et illustre le couplage indispensable
qui doit exister entre ces deux activités.
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Chapitre2

odélisation

Ce chapitre rappelle les connaissances expérimentales et théorigues
du mécanisme d’oxydation. Parmi les nombreux modéles unidimen-
sionnels qui ont été proposés, celui de Deal et Grove posséde une vaste
gamme de validité et, a ce titre, constitue la base de la majorité des
modélisations multidimensionnelles. Aprés avoir détaillé les limites du
modéle de Deal et Grove, il est montré comment la prise en compte des
déformations affectant la structure de I'oxyde permet d’améliorer la
modélisation. Les différentes solutions multidimensionnelles sont brie-
vement exposées. Parmi celles-ci, I’approche analytique bidimension-
nelle, bien que limitée a des applications simples telles que le LOCOS,
posséde l’avantage d’étre peu consommatrice en temps de calcul.
Cependant, ce type de modéle, contrairement aux modélisations pure-
ment numériques, posseéde une capacité de prédiction limitée. C’est
pourquoi une approche mixte a été développée qui intégre les effets des
contraintes sur la cinétique d’oxydation grdce a un profil analytique
du champ de contraintes. Cette solution conserve l'avantage d’un
temps de calcul restreint et augmente le champ d’applications du
modéle analytique. Finalement, une description succincte des modéles
numériques 2D et 3D conclut ce chapitre et permet de replacer le tra-
vail rapporté dans ce manuscrit dans son contexte scientifique.

I’ oxydation thermique d’un substrat de silicium crée un oxyde de sili-
cium amorphe, particulierement stable et présentant une densité de défauts d’interface
trés faible. Ces deux derniéres propriétés des oxydes de silicium thermiques sont a
I’origine de la formidable expansion de I’industrie des circuits intégrés sur substrat sili-
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cium. Il en résulte que I’oxydation thermique posséde une place primordiale dans la
filiere Silicium. En effet, la silice posséde des applications multiples : elle sert a isoler
latéralement les dispositifs actifs, elle forme I’oxyde de grille dans les dispositifs MOS-
FET, on I'utilise comme masque pour I’implantation et/ou la diffusion des impuretés et
enfin elle permet de passiver et stabiliser des surfaces de silicium. Etant donné 1’impor-
tance de cette technique, de nombreuses études ont été menées afin de comprendre le
mécanisme d’oxydation et de le modéliser. Dans le paragraphe suivant, nous nous pro-
posons de résumer 1’état des connaissances de 1’oxydation du silicium pour des surfa-
ces planes (modele unidimensionnel).

1. THEORIE DU MECANISME D’OXYDATION

111 roche de Deal et Grove

En présence d’agents oxydants (H,0, O,, ...), le silicium s’oxyde et crée
en surface une couche diélectrique de SiO, qui sépare les espéces chimiques nécessai-

res a la réaction. Pour que la cinétique continue a s’opérer, il faut donc que 1’une et/ou
’autre des especes diffusent a travers la couche d’oxyde. Trois possibilités sont a consi-
dérer comme I’indique la figure 1.

oxygene
oxygene N
s} § 3 -
Si-substrat Silicium
a) b) c)

Figure1: Trois mécanismes possibles pour la cinétique d’oxydation
pour lesquels la réaction se déroule a) a I’interface Si/Si0,

b) en surface du SiO, et 3) au sein du Si0,.
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La figure 1(a) illustre un mécanisme ol 1’oxygene diffuse & travers
I’oxyde pour venir réagir a ’interface Si/SiO,, la figure 1(b) montre le cas ou le sili-
cium diffuse jusqu’a la surface de I’oxyde pour y réagir et enfin la figure 1(c) considére
le cas ou les deux espéces diffusent et la réaction s’opere au sein de I’oxyde. Jorgensen
[1] puis beaucoup plus tard Han et Helms [2] ont montré par des méthodes différentes
que 1’oxygene diffuse de maniere prédominante a travers 1’oxyde jusqu’a I’interface Si/
SiO, ot la réaction se déroule.

Sur la base des résultats de Jorgensen, Deal et Grove [3] ont supposé que
la vitesse d’oxydation était contr6lée a la fois par la diffusion de I’oxygene dans
I’oxyde et le coefficient de réaction a I’interface : il s’agit de la loi “linéaire-paraboli-
que” de croissance de I’oxyde. La figure 2 schématise ce modele :

0, gaz | Si0, Si-substrat
Co
G
Fy Fp F;
— > >
- >
X

Figure 2 : Mod¢le unidimensionnel de Deal et Grove.

Dans le modele de Deal et Grove, la cinétique d’oxydation est gouvernée
par I’égalité de trois flux correspondant respectivement au transport, a la diffusion et a
la réaction des agents oxydants. Ces différents flux sont illustrés en figure 2.
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Le transport des oxydants du gaz vers la surface extérieure de 1’oxyde est
donné par :

F;=h(C"- Cp) ey

ou C* est la concentration d’équilibre dans I’oxyde (solubilité), C, la
concentration a la surface de I’oxyde et h le coefficient de transfert de masse.

Le flux de diffusion des oxydants & travers I’oxyde s’exprime avec la 18

loi de Fick :
_ dC
Fy=- 0X0x @
dans laquelle D, est le coefficient de diffusion effectif et C la concentra-
tion.

Le flux de réaction a I'interface Si/ Si0, est proportionnel a : i) la con-
centration C; a cet interface, ii) la constante de réaction kg :

Fy=kg.C, 3)

La résolution du systéme donné par les équations (1, 2 et 3) conduit au
modele linéaire-parabolique de Deal et Grove dans lequel I’épaisseur d’oxyde X, obte-

nue apres un temps t d’oxydation est calculée par :

2
§9+—§-O—=t+'c 4)
B B/A

Dans I’équation (4), B/A et B sont respectivement les constantes linéaires

et paraboliques et T correspond 2 un décalage en temps dont la valeur est déterminée en
fonction de I’épaisseur initiale d’oxyde.
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Les constantes sont fonction des parametres du modele de diffusion (Egs.
1 a 3) et sont données par :

B=2.D,.C/N; (5)

B/A = C*/(N1(1/kg+1/)) = kg . C* /N, 6)

ou N est le nombre de molécules d’oxydant nécessaire a la formation

d’un volume unitaire d’oxyde. C" et N, ne dépendent que de I’ambiance de I’oxydation.
Dans I’équation (6), le terme B/A a pu étre simplifié car h >> k.

Les constantes linéaires et paraboliques ont été déterminées expérimenta-
lement. Les valeurs précises de ces constantes sont disponibles [4] pour une grande
gamme de températures d’oxydations seches ou humides (800-1200°C), de pression
(0.1-1 atm) et pour différentes orientations cristallines du silicium. Le domaine de vali-
dité est limité & des épaisseurs comprises entre 300 Aet2um.

REMARQUE : L’équation (4) peut étre simplifiée pour des valeurs extrémes de
I’épaisseur X, de I’oxyde :

1) Xg<<alors Xg=B/A.(t+7) @)

L’oxydation est limitée par le coefficient de réaction a I'interface.

2) Xo>>alors X2 =B . (t+1) (8)

[’ oxydation est limitée par le transport des agents oxydants.

Enfin, il a été montré que, sous ambiance humide, les espéces diffusantes
sont les molécules d’eau [5], se déplacant par sites interstitiels avec échanges d’atomes
d’oxygene avec le réseau d’oxyde. Pour une ambiance séche, il s’agit de molécules
d’oxygene diffusant en sites interstitiels, sans aucune intéraction avec le réseau d’oxyde
[6, 71.
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1.2 Effets des conditions expérimentales

Si le mécanisme de transport des agents oxydants semble bien établi pour
les cas des ambiances humide et séche, il n’en est pas de méme pour la réaction chimi-
que a l'interface pour laquelle les micro-mécanismes mis en jeu restent inconnus. Si
I'influence de certaines conditions expérimentales sur la cinétique d’oxydation a pu étre
mise en évidence, sa justification théorique reste incertaine. Tout au plus, ces phénomé-
nes ont été introduits dans le cadre du modele de Deal et Grove par une modification
des constantes linéaires et paraboliques.

Ainsi, 1l a €té observé que les composants halogénés Cl, [8], HCI [9], NF;
[10], O,Br, [7] augmentent la vitesse d’oxydation. Une constatation similaire a été faite

a propos de I’influence des ions Na* [11]. De méme, la vitesse d’oxydation de substrats

fortement dopés (concentration > 101° cm™) est beaucoup plus rapide que pour un
substrat standard [12].

L’ oxydation d’un substrat de silicium sous I’influence d’un champ électri-
que a également été étudiée expérimentalement [1]. En polarisant un substrat de sili-
cium, on s’apercoit que la vitesse d’oxydation est inférieure au cas standard au niveau
de I’électrode positive alors qu’elle est supérieure a 1’électrode négative.

Enfin Irene [13] a étudié I’influence de I’ orientation cristalline du silicium
sur la vitesse d’oxydation. Il apparait que la vitesse d’oxydation dépend du plan cristal-
lin et 1a séquence de ces vitesses varie en fonction de I’épaisseur d’oxyde.

En résumé, bien que le modele de Deal et Grove ait apporté une contribu-
tion significative a la compréhension de I’oxydation du silicium, il n’en reste pas moins
incomplet. En particulier, le régime initial de I’oxydation seche et les oxydations a
basse température ne peuvent etre expliqués, comme nous allons le voir.

1.3 Limites du modéele de Deal et Grove

1.3.1 Le régime initial de I’oxydation seche

Des études expérimentales [14] ont montré que la vitesse d’oxydation
dans le régime initial (épaisseur d’oxyde < 300 A) en ambiance séche est plus rapide
que les prédictions du modele. Ces divers résultats ne permettent pas d’établir une
explication théorique qui fasse l’unanimité. Les spéculations sont donc toujours
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d’actualité au sujet des possibles modifications du mécanisme de transport et/ou de la
réaction chimique a I’interface pour expliquer ce phénomeéne.

Les recherches actuelles s’orientent vers une meilleure caractérisation des
propriétés physiques et structurelles des oxydes fins afin de définir leurs influences sur
le mécanisme de transport des agents oxydants et la réaction chimique a 1’interface.

3 O A SIOZ contraint

Si0, riche en Silicium t 5310A

Silicium

Figure 3: Structure du dioxyde de silicium au niveau de I'interface.

En particulier, ces études s’attachent a4 déterminer la nature de I’oxyde au
niveau de I’interface en fonction des conditions d’oxydation. En effet, il existe entre le
silicium pur et ’oxyde parfaitement stoechiométrique une zone de transition, dont une
des possibles topologies est donnée par la figure 3 [15].

D’autre part, Taft [16], Irene [17] et Landsberger [18] ont observé que la
diffusivité des agents oxydants dans SiO, dépend non seulement de la température de

I’oxydation mais aussi de I’état initial du film d’oxyde. Les variations de diffusivité
sont attribuées aux modifications de la densité de I’oxyde. A basse température, 1’oxyde
croit sous un champ de contraintes en compression [19 et 20] et est plus dense qu’un
oxyde dont la croissance s’est faite a haute température [21]. Cette variation de diffusi-
vité des agents oxydants est invoquée dans certains modeles [22 et 23] pour expliquer
I’augmentation de la vitesse d’oxydation observée durant le régime initial de I’oxyda-
tion seche.

Enfin, ’existence de micropores dans les oxydes fins obtenus par oxyda-
tion séche [24] est a la base des modéles les plus récents [25 et 26]. Ces micropores
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augmenteraient la solubilité des agents oxydants dans le silicium et diminueraient le
niveau de contrainte intrinseque au niveau de l’interface, augmentant ainsi le taux de
réaction.

1.3.2 Comportement anormal a basse température

In(B) A In(B/A) i

> >
1/975 1/T (°C) 1/975 1/T (°C)

Figure 4 : Schématisation du comportement des constantes a) parabo-
lique, b) linéaire en fonction de la température.

Des expériences par ellipsométrie in situ ont permis de révéler que, con-
trairement a ce qu’avaient supposé Deal et Grove, la variation des constantes linéaires
et paraboliques avec la température n’est pas régit par une énergie d’activation unique.

A faible température (T < 975 °C), la constante parabolique présente une énergie
d’activation supérieure a celle déterminée par Deal et Grove (figure 4a). L’effet inverse
est observé pour la constante linéaire (figure 4b) [27]. Enfin, toujours a faible tempéra-
ture, le comportement linéaire de ces deux constantes par rapport a la pression, déter-
miné par Deal et Grove, ne semble plus étre vérifié [28].

Ces observations traduisent un changement du mécanisme d’oxydation a
faible température. Or, il est connu que les propriétés mécaniques des matériaux dépen-
dent de la température [29]. En fonction de ces propriétés (€élastique, viscoélastique ou
visqueuse), les contraintes mécaniques développées dans le matériau sont différentes : a
basse température, leur amplitude est importante alors qu’a haute température elles sont
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quasiment inexistantes. Ces constatations laissent entendre que les propriétés mécani-
ques de I'oxyde et plus généralement le niveau de contraintes induit dans 1’oxyde
affecte la cinétique d’oxydation.

Ceci a été confirmé par de nombreuses études expérimentales : Marcus et
Sheng [30] sont les premiers a avoir montré que la croissance d’oxyde est retardée sur
des substrats de formes convexes ou concaves. Les travaux de Yamabe et Imai [31] &
propos de la cinétique d’oxydation aux angles convexes et concaves de tranchées pro-
fondes, ont montré que 1’amincissement d’oxyde a ces angles était plus important lors-
que I’oxydation se déroulait a basse température plutét qu’a haute température, en
ambiance seche plutét qu’humide et en ambiance pure plut6t que dilué. Or toutes ces
conditions conduisent a un niveau de contraintes plus élevé dans I’oxyde.

Sheng et Marcus [32] ont également observé un phénomeéne d’amincisse-
ment d’oxyde, lors de la formation de I’oxyde de grille d’un transistor MOSFET. Cet
amincissement se produit au niveau de la zone de transition de ’oxyde de champ et
résulte de la nature non-plane de I’oxydation.

Mizuno [33] fut le premier a observer un amincissement des oxydes de
champ pour des structures LOCOS possédant une ouverture du masque de nitrure faible
(<1micron). Ce phénomeéne a récemment été étudié par Lutze pour les structures PBL
[34].

Pour I’ensemble de ces études expérimentales, les auteurs ont conclu que
les contraintes mécaniques générées dans 1’oxyde sont a 1’origine de la réduction de
I’oxydation.

C’est a KAO [35 et 36] que I’on doit la premiere étude quantitative. Elle
consiste en 1’oxydation de structures de silicium de formes convexes et concaves réali-
sées par gravure seche. Cette procédure expérimentale lui a permis de montrer que la
réduction de la cinétique d’oxydation était plus prononcée sur une forme concave que
convexe. La figure 5 montre les échantillons qui ont servi a I’expérience et en figure 6
apparait un résultat typique ou la différence entre structures convexes et concaves est
bien apparente.

Ces expériences ont permis de déterminer quantitativement le role des
contraintes mécaniques dans la cinétique d’oxydation. Jusque 13, on ignorait si les con-
traintes agissaient sur le mécanisme de transport des agents oxydants ou sur la réaction
chimique a 'interface. Certains modeles considéraient uniquement une réduction du
coefficient linéaire B/A [37] ou du coefficient parabolique B [38], d’autres impliquaient
une diminution de la diffusivité [39]. Kao a conclu qu’a la fois le coefficient de réaction
a la surface et la diffusivité des espéces oxydantes étaient réduits par les contraintes
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mécaniques. L’apport significatif de cette modélisation est qu’elle a permis I’extension
en deux dimensions du modele de Deal et Grove et 1’élargissement de son domaine de
validité.

SI RING

G s- SUBSTRATE

JUL

mm s’
—510,

=TS
F'OLV

Figure S: M¢éthodes expérimentales de Kao : a) cylindre de silicium
gravé anisotropiquement, b) coupe et vue de dessus de la
structure et ¢) apres oxydation [35].

Figure 6 : Comparaison entre des surfaces convexes et concaves
d’apres Kao : a) relevé SEM, b) schéma [35]. Noter la
réduction d’oxydation qui est différente entre les angles
convexes et concaves.
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1.4 Les autres modélisations unidimensionnelles

I1 faut savoir que d’autres approches que celle de Deal et Grove ont été
formulées afin d’expliquer I’ensemble des connaissances expérimentales actuelles sur
I’oxydation du silicium. Il existe des modeles structurels [40] qui minimisent les con-
traintes mécaniques et donc 1’énergie nécessaire a la réaction. Des modeles plus chimi-
ques [41 et 42] indiquent que c’est uniquement la réaction a I'interface qui régit la
cinétique. D’autres [43] sont basés sur la théorie classique de 1’oxydation des métaux
[44]. Enfin certains avancent que la loi de Deal et Grove donnant une dépendance
linéaire-parabolique de I'épaisseur d’oxyde T,, en fonction du temps n’est qu’une

approximation d’une loi plus générale ou T, est fonction d’une puissance du temps [45

et 46]. Mais étant donné leur complexité, ces modeles sont restés peu populaires dans le
domaine de la simulation de technologies silicium.

1.5 Conclusion

Le mode¢le de Deal et Grove suppose implicitement que le flux des agents
oxydants reste normal a I’interface (théorie unidimensionnelle) et que les contraintes
mécaniques n’ont aucune action sur la cinétique d’oxydation. Or, dans le cas des struc-
tures d’isolation latérales, ces conditions ne sont pas vérifiées au niveau du bec
d’oiseau. Il est alors nécessaire d’utiliser une formulation multidimensionnelle non-
linéaire. Les solutions bidimensionnelles du probléme sont nombreuses mais restent en
majorité basées sur une extension 2D du modele de Deal et Grove. Leurs différences
résident dans les méthodes numériques utilisées comme le montre la section suivante.
Quelques solutions en trois dimensions ont été proposées mais étant donné la difficulté
de I’'implantation numérique et I’importance des ressources informatiques qu’elles
requierent, les modeles sont restés peu sophistiqués jusqu’a présent.

2. MODELES MULTIDIMENSIONNELS

La connaissance physique du mécanisme d’oxydation a permis de déve-
lopper différents modeles multidimensionnels suivant que 1’on privilégie : 1) la rapidité
de calcul ou 2) leur capacité de prédiction. Les modeles analytiques 2D (§ 2.1) répon-
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dent a la premiere exigence mais restent limités a des structures peu évoluées telles le
LOCOS. Pour pouvoir simuler des procédés plus complexes, il est nécessaire de tenir
compte explicitement de I’état de contraintes dans 1’oxyde. Une solution mixte (§ 2.2)
basée sur la définition analytique du profil des contraintes en fonction des parametres
géométriques de la structure permet d’obtenir un excellent compromis. La modélisation
la plus générale reste purement numérique (§ 2.3), mais elle nécessite des ressources
informatiques considérables. De plus, son implantation algorithmique est trés com-
plexe, comme en témoigne la rareté des solutions 3D (§ 2.4).

2.1 Modeles analytiques 2D

Dans le cas de structures d’isolation conventionnelles (LOCOS ou
LOCOS enterré), la forme d’oxyde peut étre correctement décrite par une loi analyti-
que. La variation de I’épaisseur d’oxyde en fonction de la coordonnée latérale et du
temps d’oxydation peut étre approximée par [47] :

Ty (% 8) = T g +0.5(T (0 =T )

x+d
[1+erf %2 1 ] C)

Toxip

ou Tp,g est I’épaisseur du piédestal d’oxyde, Toy1p(t) est I’épaisseur 1D
de I’oxyde de champ calculée par la loi de Deal et Grove, ¢ et d; sont respectivement le

facteur de forme et 1’origine de la fonction “erf” par rapport a I’extrémité du masque de
nitrure (figure 7). Ces deux derniers parametres sont déterminés en fonction des carac-
téristiques technologiques de 1’oxydation [48].

Parmi les modeles analytiques les plus évolués, citons celui proposé par
Guillemot [49 et 50] qui permet de simuler avec exactitude deux catégories de LOCOS:
1) les structures a nitrures €pais, 2) les structures a nitrures minces.

Cependant, ce type de modele ne permet pas de prédire les formes
d’oxyde parce qu’il dépend de parametres géométriques extraits d’expériences. C’est
pourquoil nous avons proposé une solution mixte (ou pseudo-analytique) permettant
cette prédiction. Le modele est basé sur une description analytique du profil de con-
traintes a I'interface Si/SiO,, qui est fonction de la déflexion du masque de nitrure, de
son épaisseur et de la température d’oxydation. Le profil analytique des contraintes a
été calibré a partir de simulations purement numériques. La modélisation numérique
qui a servi de référence est décrite en détail au chapitre III sous 1’appellation de
“modele incomplet”.
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Si

Figure 7 : Définition des paramétres d’une structure LOCOS pour le
modele analytique 2D décrit dans [47].

La modélisation pseudo-analytique permet une simulation rapide des
structures LOCOS, donnant un bon accord avec I’expérience, mais pour une gamme de
procédés plus étendue que le modele analytique pur.

2.2 Modéle pseudo-analytique [51]

2.2.1 Algorithme

L’algorithme de notre solution pseudo-analytique est donné a la figure 8.
Pour chaque pas de temps, on résoud numériquement 1’équation de diffusion des agents
oxydants a travers I’oxyde. A partir de la concentration en agents oxydants dans le
domaine d’oxyde, les déplacements des noeuds situés a I’interface Si/Si0, sont déter-

minés a partir la relation :

—_— kSIC (X’ Y)
vV =_2 -
[8):€ N1

1 (X,y) (10)
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ou N, est le nombre d’atomes nécessaires a la formation d’un volume uni-

taire d’oxyde, 1 (X, y) est le vecteur unitaire normal a la surface, kg est la cons-
tante de réaction et C(x,y) est la concentration en agents oxydants.

Y

DIFFUSION des OXYDANTS gt

Mise a jour:
Coefficient de réaction
Diffusivité des oxydants

Y

!

NON
oul

v

IMise 2 jour de la GEOMETRIE]|

DEPLACEMENT
ANALYTIQUE |RELAXATION DES CONTRAINTES
CALCUL ANALYTIQUE
DES CONTRAINTES

Figure 8 : Algorithme du modéle pseudo-analytique.

a) Structure initiale

@ Couche d’oxyde avant oxydation.

- Couche d’oxyde nouvellement créée.

| Masque de nitrure de silicium.

il

b) Apres une étape d’oxydation

Champ de déplacement initial provoquant la
déformation de I'oxyde : (1-a).Vox AT

Déplacement de I’interface Si/SiO2 correspon-
dant a la consommation du silicium : &.Vgoyx.AT

Figure 9 : [llustration du déplacement de I’oxyde lors d’une étape

d’oxydation : a) oxyde
élémentaire d’oxydation.

initial, b) structure aprés 1’étape
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Comme le montre la figure 9, I’oxyde initial est déformé avec le champ
de déformation (1-0t).V,,.AT, tandis que I’interface se déplace dans la direction oppo-

sée de la quantité oV, AT, ot la quantité o est le rapport volumétrique de la réaction
d’oxydation.

Comme la nouvelle position de I'interface Si/SiO, est déterminée par la
symétrie du champ de déplacement (1-).V,,.AT, seule la position de la nouvelle sur-
face (SiO,/air) de I’oxyde doit étre calculée analytiquement.

Ce modele analytique de déplacement est illustré en figure 10.

Pour les noeuds M situés a I’interface SiO,/Si3Ny,, le module du déplace-
ment est pris égal a celui du noeud M’, noeud appartenant a I’interface Si/SiO, le plus

proche de M. La direction de ce déplacement est prise perpendiculaire a I’interface
S10,/Si3N, au point M (condition de non-glissement du nitrure sur I’oxyde).

Pour les noeuds N situ€s a I’interface SiO,/gaz, le déplacement est pris

symétrique (module et direction par rapport a I’axe des ordonnées) a celui du point N’,
point appartenant a I’interface Si/SiO, situé a la méme abscisse que N.

Pour les noeuds O situés sur les cotés de I’oxyde, leurs déplacements sont
pris verticaux, avec un module égal a celui de leurs noeuds symétriques respectifs O’.

Les déplacements des noeuds de I’interface Si3N4/gaz sont pris verticaux
et égaux a ceux des points appartenant & I’interface SiO,/SizN4 ayant la méme abscisse.

Figure 10 : Illustration du déplacement analytique de 1’oxyde.
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Le champ de contraintes est calculé analytiquement en fonction de la nou-
velle déflexion du nitrure et de 1’épaisseur d’oxyde 1D. Les détails concernant ce calcul
analytique sont donnés dans le paragraphe suivant. Une technique de sous-relaxation
numérique est ensuite appliquée au champ de contraintes afin d’aboutir 4 une solution
auto-cohérente. La stratégie employée est identique au modele numérique (paragraphe
3.2 du chapitre III). La diffusivité des agents oxydants et le coefficient de réaction qui
dépendent du champ de contraintes, sont alors mis a jour en fonction de la nouvelle dis-
tribution des contraintes. La procédure est répétée jusqu’a ce que 1’on obtienne la con-
vergence sur I’ensemble des déplacements des noeuds. La structure est finalement mise
a jour et ’oxyde remaillé.

REMAROQUE : 1) La convergence est trés aisée, typiquement cinq itérations sont
nécessaires a son obtention.

2) La majeure partie du temps C.P.U. est consommée par la re-géné-
ration de la structure (maillage de 1’oxyde), le temps de calcul pour les boucles de
relaxation des contraintes étant réellement négligeable. A titre indicatif, pour une simu-
lation compléte d’une structure type LOCOS conventionnel, un facteur 60 est gagné
entre la solution numérique et la solution pseudo-analytique.

2.2.2 Formulation analytique du champ de contraintes induit par le
nitrure

I1 est bien connu que la forme de 1’oxyde de champ dépend de 1’épaisseur
du masque de nitrure. Plus le nitrure est épais, moins il est flexible, induisant un champ
de contraintes important dans I’oxyde et a I'interface Si/SiO,. Ces contraintes entrai-
nent une réduction de la cinétique d’oxydation pres du bord de nitrure via les équations
suivantes :

PVD

Dgx = Doxexp “XT pour P>0 (11)
GnnVK

kO = kyexp| —er— | pour 0, <0 (12)

ou D, et k; sont respectivement la diffusivité des agents oxydants et le
coefficient de réaction a l’interface, a bas niveau de contraintes, P est la pression
hydrostatique dans I’oxyde, G, &St la contrainte normale a I’interface oxydée, K est la
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constante de Boltzmann, T est la température. Vp et Vk sont respectivement les volu-
mes d’activation de I’effet des contraintes sur la diffusivité et le coefficient de réaction
a I’'interface.

A titre d’illustration, la figure 11 montre deux structures LOCOS pour des
topologies extrémes du masque de nitrure [50]. Le détail du procédé de fabrication est
exposé au paragraphe 2.2.3 (Exemples 1 et 2).

I1 nous faut donc, dans un premier temps, quantifier cet effet. En étudiant
les structures de la figure 11, les seuls parametres qui entrainent de fortes différences de
forme de I’oxyde sont 1’épaisseur du nitrure et la déflexion maximale de celui-ci, les
températures étant identiques et les durées comparables. Le but est de définir analyti-
quement les champs de contraintes en fonction de la topologie du nitrure : épaisseur et
déflexion. Pour ce faire, nous avons utilisé le modéle numérique afin de relever 1’évolu-
tion temporelle des contraintes durant une simulation de structure LOCOS. La simula-
tion numérique qui sert de référence est celle de la structure LOCOS donnée a la figure
11 pour une épaisseur du masque de nitrure égale a 190 nm. Les niveaux des contrain-
tes a ’interface Si/SiO, ont été relevés apres 6, 41, 82, 188, 253 et 310 minutes d’oxy-

dation. Les figures 12 a) et b) superposent respectivement les profils a) de contraintes
normales et b) de pression, le long de I’interface S1/Si0O,.

30kt) 69

a) b)

Figure 11 : Photographies SEM de deux structures LOCOS fabriqués a
920°C : a) I’épaisseur du nitrure est 190 nm , b) I’épaisseur
du nitrure est 100 nm [50].
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Figure 12 ; Evolution des profils a) de contraintes normales b) de pres-
sion, le long de ’interface Si/SiO, durant la simulation

numérique de la structure LOCOS.

Ces deux figures démontrent qu’il existe une grande similitude entre les
profils de contraintes normales C.n (x) et de pressions P(x) le long de I’interface Si/

SiO,. De ce fait, nous avons considéré 1’approximation suivante :

G o (X) = —P(x) (13)

L’étude de la figure 12 montre qu’en se déplacant vers les X croissants, le
profil des contraintes normales posséde une succession de trois zones :

( une premieére zone de compression (0<x<0.5 pm) sous le nitrure. Cette premiére
zone est sans influence sur I’oxydation dans la mesure ol les concentrations en oxy-
dants, et donc la vitesse d’oxydation y sont trés faibles. Cette zone de compression est

ignorée dans le modele analytique.

(J une zone de tension qui est induite par la déflexion maximale du nitrure. Le pic de
tension augmente avec la déflexion et ’extension de cette zone de tension reste quasi-

ment constante.
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(J une zone de compression preés du bord du nitrure. L’extension de cette zone sous le
nitrure reste a peu pres constante (comprise entre 100 et 300 nm) et la contrainte est
maximale a I’aplomb du bord du nitrure. Cette compression diminue lorsque 1’on se
déplace vers les x croissants.

De ces observations, le profil de contrainte normale peut étre schématisé
par la courbe de la figure 13 :

Acnn
Sa F— — <¢— Bord du masque
b
Xpit=0
- —
a X
exp(-x/L)
SB ———————

Figure 13 : Profil analytique du champ de contrainte normale a I’inter-
face S1/510,

Le profil analytique du champ de contraintes normale a 1’interface, réfé-
rencé en x par la position latérale du bord du nitrure, est paramétré par cinq constantes :

S 4 : pic tensile sous le nitrure.

a : extension de la zone tensile sous le nitrure.

Sg : pic de compression localisé a I’aplomb du bord de nitrure.

b : extension de la zone de compression sous le nitrure.

L : longueur caractéristique de la décroissance de la compression au dela
du nitrure.

Ces parametres sont fonction de la température, de I’épaisseur de 1’oxyde
de champ et de la déflexion du nitrure. Leur calibration est détaillée en annexe a la fin

de ce chapitre.
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2.2.3 Exemples d’application

Afin d’illustrer la validité de cette modélisation, cinq structures LOCOS
ont été simulées, correspondant a des conditions expérimentales trés variées.

(J Exemple 1 : Structure de référence du modéle - LOCOS1
- dépdt d’un pad d’oxyde de 10 nm,
- dép6t de la couche de nitrure 190 nm,
- gravure du nitrure,

- oxydation humide durant 310 minutes & 920°C,

- épaisseur d’oxyde finale : 630 nm.

Le résultat de la simulation est donné en figure 14, 2 comparer avec la

photographie SEM donnée a la figure 11.

0.5 '
g 909:909.9.9.9.9:9.9.0.0.0.9.
999.9:9.9.9:.9.9.9:9.9.0.0.
O 0.0 EDEDENEREE B
= X
> DI E D PP RPN
-0.5 . . l ..... . SRR AT EE N EEAE
0.0 0.5 1.0 2.0
X (MICRON)

Figure 14 : Simulation par défaut de la structure LOCOS1 avec le

modele pseudo-analytique.

3 Exemple 2 : LOCOS2
- dépdt d’un pad d’oxyde de 40 nm,
- dépdt de la couche de nitrure 100 nm,
- gravure du nitrure,

- oxydation humide durant 220 minutes & 920°C.
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Figure 15 : Simulation par défaut de la structure LOCOS2 avec le

modele pseudo-analytique.

Le résultat de la simulation est donné en figure 15. Un bon accord existe
entre cette simulation et le résultat expérimental (figure 11). Ceci confirme la validité
de I’expression du champ de contraintes pour une épaisseur différente du nitrure, sans

aucun autre ajustement des parametres. L’effet de pincement induit par la nitrure est

légerement surestimé. Ceci est lié au fait que ce modele pseudo-analytique ne fait pas
intervenir la plasticité du nitrure comme cela est développé au chapitre Il pour la solu-

tion numérique.

J Exemple 3 :

-dép6t d’un pad d’oxyde de 50nm,
- dépbt de la couche de nitrure 180, 120 et 40 nm,
- gravure du nitrure,

- oxydation humide de 170 mn & 1000°C.

Les figures 16, 17 et 18 comparent les résultats de simulation pseudo-ana-
lytique et les relevés expérimentaux. Pour ces trois structures et sans autre coefficient

d’ajustement, un accord remarquable est obtenu.
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Figure 16 : Confrontation de 1’approche semi-analytique avec le pro-
cédé étudié par Umimoto[52]. L’épaisseur du nitrure est
180 nm. (a) Simulation pseudo-analytique. (b) Résultats de
simulations par les modéles numériques de Umimoto, avec
et sans effet de contraintes et relevé expérimental.
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Figure 17 : Confrontation de I’approche semi-analytique avec le pro-
cédé étudié par Umimoto[52]. L’épaisseur du nitrure est
120 nm. (a) Simulation pseudo-analytique. (b) Résultats de
simulations par les modeles numériques de Umimoto, avec
et sans effet de contraintes et relevé expérimental.
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Figure 18 : Confrontation de 1’approche semi-analytique avec le pro-
cédé étudié par Umimoto[52]. L’ épaisseur du nitrure est 40
nm. (a) Simulation pseudo-analytique. (b) Résultats de
simulations par les modéles numériques de Umimoto, avec
et sans effet de contraintes et relevé expérimental.

L’ensemble de ces simulations valident les algorithmes du modele et
démontrent que cette approche est une excellente alternative pour la simulation de
structure LOCOS. L’approche analytique du champ de contraintes et des déplacements
de I’oxyde a été développée pour des structures LOCOS. Si d’autres structures veulent
étre simulées (SILO, SWAMI, poly-Buffer LOCOS,...), un modé¢le spécifique doit Etre
développé pour chacune d’entre elles, toujours en se basant sur des résultats purement
numériques et des relevés expérimentaux.

2.3 Modeles Numériques 2D

Le développement et I’optimisation de structures d’isolation avancées tel-
les les SILO, PBL, et SWAMI nécessite des solutions numériques évoluées, coiiteuses
en temps CPU, mais beaucoup plus précises. Basées sur 1’extension bidimensionnelle
du modele de Deal et Grove, elles possédent une structure algorithmique commune que
’on peut résumer de la maniere suivante (figure 19) :
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Figure 19 : Structure des algorithmes de modélisation numérique de
I’oxydation thermique du silicium.

1) Résolution de I’équation de diffusion des agents oxydants a travers
I’oxyde.

2) Calcul de la vitesse d’oxydation le long de I’interface en fonction de la
loi de croissance de Deal et Grove et détermination de 1’état de déformation initiale.

3) Déformation de la structure vers un état d’équilibre en fonction des
propriétés mécaniques des matériaux.

4) Si les effets non-linéaires sont pris en compte, procédure itérative et
vérification de la convergence.

5) Mise a jour de la topologie de la structure et calcul des contraintes en
fin de pas de temps.

6) Répétition de la procédure pour le pas de temps suivant.

Pour chacune de ces 6 étapes, plusieurs options sont possibles. La validité
de ces choix sera discutée au chapitre suivant ou est exposé le modele numérique.
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Une des toutes premiéres modélisations dans ce domaine est rapportée
par Chin [53] : il considére une équation linéaire de diffusion des agents oxydants, dans
un état quasi-statique. La vitesse d’oxydation calculée d’aprés Deal et Grove fournit le
déplacement initial de I’interface Si/SiO,. L’oxyde se déforme comme un liquide vis-
queux incompressible, d’aprés 1’équation de Navier-Stokes. Les effets non-linéaires
sont ignorés.

Needs a proposé une solution ou le probleme de diffusion et 1’état de
déformation initial de la structure sont traités de maniére similaire au travaux de Chin.
Par contre, la déformation de 1’oxyde est considérée comme élastique d’apres les Equa-
tions de Navier-Lamé [54].

’amélioration de ces modélisations a nécessité d’inclure les principes
suivants :

1) Prise en compte de I'effet des contraintes sur le mécanisme de trans-
port des agents oxydants, sur la réaction a ’interface et sur la viscosité des matériaux
[36 et 55].

2) Modélisation des propriétés mécaniques des autres matériaux SizNy,
Si, Si-Poly,... [56].

3) Généralisation des comportements rhéologiques pour une large gamme
de procédés technologiques : introduction de la viscoélasticité [57].

Une synthése de 1’ensemble de ces modeles permet de conclure qu’il
existe différentes solutions regroupant ’une ou 1’autre de ces qualités mais relative-
ment peu les intégrent toutes. La difficulté provient de ’implantation algorithmique
particulierement complexe et consommatrice en temps CPU. Enfin pour les solutions
complétes qui existent [65, 57], le manque de calibration par rapport a des procédés
technologiques variés est un inconvénient important.

Les méthodes numériques employées peuvent étre classées en trois grou-
pes :

1) L’approche “différence finie” utilisant une méthode de transformation
des coordonnées [58, 59, 60 et 61]. Le domaine physique, de géométrie complexe, est
transformé en un domaine “numérique” simple, invariant au cours du temps. Cette
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méthode permet de conserver la qualité du maillage et évite la regénération de celui-ci
suite a I’évolution temporelle de la géométrie des structures. Cependant, elle reste
généralement limitée a des topologies simples telles le LOCOS.

2) La méthode des équations intégrales ou éléments frontiéres (Boundary
Element Method) [62, 63, 64] consiste a résoudre le probleme sur la frontiere des
domaines qui correspondent a chaque matériau et non sur I’ensemble du domaine. Ceci
facilite les procédures de mise a jour des structures mais son application est limitée aux
probleémes linéaires.

3) L’approche la plus répandue est celle des éléments finis [Finite Ele-
ment Method] qui permet de traiter des géométries trés complexes mais nécessite une
regénération du maillage a chaque pas de calcul, trés cofiteuse en temps CPU.

Nous rapportons dans ce manuscrit une modélisation numérique com-
plete, calibrée pour une large gamme de conditions expérimentales mettant en jeu des
solutions numériques originales basées sur la méthode des éléments finis, permettant
d’obtenir des résultats de simulation avec des temps CPU tout & fait raisonnables.

2.4 Modéles Numérigues 3D

La diminution des dimensions des dispositifs a des valeurs submicroni-
ques (CMOS 0.25 um et 0.18 um) donne des fonctionnements électriques fortement
liés a leur structure tri-dimensionnelle [66 et 67]. 11 est donc nécessaire de recourir a
des simulateurs de technologies et de dispositifs en trois dimensions. Si les outils 3D de
simulation de dispositifs semble arriver a2 maturité [68], il n’en est pas de méme des
simulateurs de technologies. Quelques réalisations sont rapportées dans la littérature,
qui cependant sont tres restreintes dans leur champ d’application :

U soit elles correspondent a une translation dans un espace 3D de simulations purement
bidimensionnelles [69].

J soit elles n’incluent pas I’ensemble des étapes de fabrication d’un procédé se limitant
souvent au mécanisme de diffusion [70].

[ soit encore elles se basent sur une modélisation physique peu avancée, qui ne permet
pas d’avoir des résultats quantitatifs prédictifs [71], ni d’étudier des structures tres
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complexes.

L’ absence de programmes purement 3D est li€ a 1a complexité des proble-
mes qu’ils doivent résoudre :

[ le développement d’algorithmes capables de gérer 1’évolution de la topologie de la
structure et la définition des surfaces des différents volumes.

(3 la mise au point d’algorithmes efficaces minimisant le temps CPU.

Le projet européen PROMPT [72 ] vise a développer un environnement
informatique permettant d’effectuer la simulation compléte du procédé de technologie
d’un circuit intégré, utilisant des programmes 1D, 2D déja mis au point (COMPOSITE,
DIOS, IMPACT, STORM, SUPREM 1V, TITAN) et des modules purement 3D déve-
loppés au sein du projet. Parmi ces nouveaux modules 3D, le traitement de 1’oxydation
du silicium est un des points cruciaux. Il sera basé sur la stratégie numérique employée
dans notre modele numérique 2D.

3. ANNEXE

L’extraction des parametres du modele analytique se fait directement a
partir des résultats numériques donnant la variation de 1’épaisseur d’oxyde 1D, de la
déflexion du nitrure et de la contrainte normale a I’interface, en fonction du temps. Les
expressions sont ici déduites pour une épaisseur de nitrure de 190 nm et pour une tem-

pérature d’oxydation de 920°C.

(J Contrainte tensile maximale : S

S, est fonction de la déflexion maximale du bord de nitrure d,, et de son
épaisseur T,. De plus, afin de pouvoir utiliser notre modele dans une gamme de procé-

dés technologiquement intéressants, il est nécessaire de modéliser I’influence de la tem-
pérature. C’est pourquoi le coefficient K a été introduit qui permet de modéliser la
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variation des contraintes maximales S, et Sg avec la température. Comme le montre la
figure 20 un bon accord est obtenu avec I’expression suivante :

S o(dyne/cm® = 730 (T,)3 Kp.d,*7 (14)

oud, et T, sont la déflexion maximale et 1’épaisseur du nitrure, respecti-

vement, exprimées en nanometre.

REMAROUE : Kt=12a900°C, Ky =0.147 2 1000°C (valeur ajustée).

(1 Extension de la zone tensile : a

L’extension de la zone tensile varie peu durant la simulation. Nous la
prendrons constante :

a =300 nm (15)
2 °‘_
T 60 /. T 20.0 -
5.0 // ﬁ
~— ./g & 15.0 ®
‘= 4.0 4 |
5 / : / .VO\,
o ° i _—
g 3.0 /. g 10.0 :/ \ ~O=g
=) K 2 'l_“-o
o0 2.0 / @ from num. simulation | | o0
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1.0 = O _titted values
i ]
0.0 0.0 . = .
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Figure 20 : Extraction des contraintes tensile et compressive maxima-
les. Comparaison entre les relations (14 et 16) et les
valeurs extraites de la simulation numérique.
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[ Contrainte de compression maximale : Sg

Liée au modele visco-élastique, la contrainte de compression maximale
augmente en début de simulation et tend a se stabiliser puis a décroitre. Deux effets sont
en compétition, le premier est I’augmentation de la déflexion du nitrure qui augmente
Sg, le second est ’augmentation de I’épaisseur d’oxyde sous le nitrure qui tend a

relaxer le pic de compression. La formule (16) peut étre extraite qui donne un accord
raisonnable comme le montre la figure 21.

sB(dyne § cmzj - SAexp(—Tox $ 350) (16)

ou T, est I’épaisseur 1D de I’oxyde, exprimé en nanometre.

(J Extension de la zone compressive sous le nitrure : b

L’extension de la zone de compression sous le nitrure est également fonc-
tion de la déflexion maximale, I’expression suivante est proposée :

b (nm) = 72.5 d,% (17)

Le résultat de cette extraction est donné en figure 21.

250.0 ‘ l 200.0 -
200.0 . ’
- 150.0 ; ,
: | ‘ : 7/ o
~ 150.0 . - i
£ JZ4 I E P |
K= o] . S 1000 »'
K | |2_from simul. ~ / } {
o 100.0 s - — o fitted vaiues ~
* ; o from simul.
50.0 o _fitted values
50.0 | ./
0.0 0.0
0.0 10.0 20.0 30.0 40.0 0.0 100.0 200.0 300.0 400.0 500.0 600.0 700.0
Nitride deflection (nm) Oxide thickness (nm)
a) b)

Figure 21 : Extraction de a) I’extension de la zone de compression
sous le nitrure et de b) la longueur caractéristique de
décroissance de la compression. Comparaison entre les
relations (17 et 18) et les valeurs extraites de la simulation

numérique.
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J Longueur caractéristique de la décroissance de la compression : L

La longueur caractéristique de la décroissance de la compi'ession est fonc-
tion de I’épaisseur 1D d’oxyde Tox. Plus I’oxyde est épais, plus I’espace possible pour

la relaxation des contraintes est important. Une expression possible de la longueur L est
la suivante :

L(nm) = 5.6 Tox (18)

La confrontation de la relation (18) avec la simulation numérique est
illustrée en figure 21.

En terme algorithmique, la procédure permettant le calcul des contraintes
normales et des pressions est la suivante :

[ Calcul de I’abscisse du bord de nitrure x,;, et de la déflexion maximale du nitrure, d,,.

Q Calcul des paramétres régissant la détermination analytique des contraintes normales
(SA’ SB’ a, b, L)

() Calcul des contraintes normales pour les noeuds interface selon le modele analytique
de la figure 13.

(J Calcul de la pression pour tous les éléments de 1’oxyde. Cette pression est unidimen-
sionnelle ne dépendant que de 1’abscisse, Xg, du centre de gravité du triangle :

VY, 1P (X ¥) = =0 (x,) (19)

g

Pour estimer les valeurs initiales des contraintes (étape O dans 1’organi-
gramme), X,;; et d,, sont calculés en fonction de la géométrie présente en début de pas

de temps. Dans la boucle de relaxation des contraintes, Xp; et d,, sont calculés en fonc-

tion de la géométrie présente en début de pas de temps sur laquelle le déplacement
incrémental analytique est imposé.
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REMARQUE : 1) La présence des contraintes est uniquement prise en compte dans
I’étape de diffusion des agents oxydants. En effet, la constante de réaction et la diffusi-
vité des agents oxydants dépendent respectivement des contraintes normales et des
pressions selon les relations (11) et (12) du chapitre IIL.

2) Le comportement plastique équation (31) du chapitre III n’est pas
directement inclus dans le déplacement analytique de 1’oxyde, mais il est explicitement
pris en compte dans la mesure ou les champs de contraintes et de pressions ont été
extraits de simulations numériques modélisant cet effet.

3) Comme dans le modele numérique, les contraintes normales sont
gérées par noeuds et les pressions par éléments.
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Chapitre 3

approche IMPACT-4

Ce chapitre présente la solution numérique originale de I’oxydation du
silicium implantée dans le simulateur de technologies IMPACT-4.
Cette modélisation inclut un calcul mécanique avancé pour I’ensemble
des matériaux. Deux approches sont détaillées : 'une traite exacte-
ment ’expansion de volume du nouvel oxyde et les déformations
qu’elle entraine sur tous les matériaux, ’autre considére uniquement
les déformations de la silice et du nitrure. Le chapitre se conclut par
une comparaison de ces deux solutions.

La modélisation bidimensionnelle de 1’oxydation implantée dans
IMPACT-4 est basée sur I’extension du modele de Deal et Grove a un espace 2D. Deux
schémas algorithmiques ont été développés. Une explication détaillée de leurs différen-
ces est fournie au paragraphe 1. Le mécanisme d’oxydation 2D et la stratégie numéri-
que mise en oeuvre sont présentés aux paragraphes 2 et 3, respectivement. Finalement,
plusieurs applications sont présentées qui démontrent la robustesse de 1’implantation
numérique et valident la modélisation physique. Enfin, I’équivalence des deux appro-
ches est prouvée au travers de la simulation d’une structure LOCOS.
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1. SCHEMAS ALGORITHMIQUES

Deux schémas algorithmiques sont proposés, respectivement appelés
complet et incomplet, qui différent essentiellement par :

1) Le mode initial de sollicitation de la structure suite a I’augmentation de
volume, conséquence de la croissance d’un nouvel oxyde.

2) La modélisation comportementale des matériaux oxydés (silicium,
polysilicium).

Le modele complet qui constitue la solution la plus générale au probléme
de I’oxydation traite avec exactitude :

(J L’expansion de volume créée par la transformation de la couche de silicium ou de
polysilicium en oxyde.

(1 Laction de cette expansion sur le matériau oxydé et les couches supérieures. Elle est
calculée de maniere globale afin d’obtenir une bonne précision sur le champ de con-
traintes qui en résulte.

(J La maniére dont les différents matériaux s’opposent a la sollicitation que constitue
cette expansion de volume. La modélisation doit posséder un champ d’application le
plus vaste possible et étre finement calibrée.

DN

Il correspond au niveau de modélisation nécessaire a une prédiction
exacte du champ de contraintes généré dans une structure d’isolation aprés oxydation.

Cependant, si le but de la simulation se limite a prédire les formes
d’oxyde, ce qui nécessite seulement de connaitre la distribution des contraintes mécani-
ques dans la silice, alors on peut considérer que les matériaux oxydés sont des corps
euclidiens ou infiniment rigides. En effet, comme les modules d’Young du silicium et
du polysilicium sont deux fois supérieurs a celui de la silice, il est raisonnable de les
considérer comme infiniment rigides. Cette approximation est a la base du modele
incomplet. Il en résulte que :

(1 L’expansion de volume générée par le nouvel oxyde se traduit par une condition ini-
tiale de déplacement de 1’interface Si/SiO,.

Modélisation bidimensionnelle de I’oxydation du Silicium ... 72



(J Les effets de cette expansion sur la géométrie et le niveau de contraintes ne sont cal-
culés que pour les matériaux oxyde et nitrure.

L’avantage du modele incomplet est qu’il permet de simuler des structu-
res d’isolation avec des temps CPU réduits, tout en prédisant des formes d’oxyde iden-
tiques au modele complet (confére paragraphe 4).

Cependant, quelque soit le modele, une question subsiste a propos de la
nature de 1’expansion de volume créée par la formation du nouvel oxyde. En effet, lors
de la réaction d’oxydation, la conversion d’une mole de silicium, occupant un volume

de 12cm3, en une mole de Si0,, possédant un volume de 27 cm?, peut se réaliser isotro-

piquement ou de fagon unidimensionnelle, dans la direction normale a I’interface Si/
Si0,.

Si ’accroissement de volume s’effectue isotropiquement, la réduction des
degrés de liberté imposée par le substrat génére des contraintes mécaniques latérales en
compression dans la silice (figure 1b). Cet état de contrainte “intrinseéque” permet
d’expliquer le régime initial de I’oxydation séche dans certains modeles unidimension-
nels [1]. A haute température, ces contraintes sont immédiatement relaxées par un
écoulement visqueux, ce qui n’est pas le cas a basse température. Une estimation sim-
ple de la valeur de cette contrainte tangentielle, supposant une rigidité parfaite du subs-
trat est donnée par [2] :

. (1-32[2—5)13

v (D

ou E est le module d’Young de I’oxyde et v son coefficient de Poisson.

Cette estimation correspond 2 une contrainte de compression environ
égale a -25 GPa. Or de tels niveaux de contraintes n’ont jamais €t€ mesurés, ce qui veut
dire que méme a basse température, une relaxation visqueuse se produit trés rapide-
ment. Or, ceci est impossible étant donnée la valeur élevée de la viscosité de la silice a
ces températures. D’autres modeles [3], supposant une déformation instantanée du
substrat dés que I’augmentation de volume s’est produite, arrivent a des estimations
plus réalistes qui correspondent a une valeur de - 0.45 GPa.

L’existence d’une contrainte intrinséque pourrait étre renforcée par des
études expérimentales qui montrent que 1’oxydation d’un substrat plat provoque une
déflexion de celui-ci [4, 5 et 6]. Cependant, comme les mesures de déflexion ont été
réalisées a température ambiante, une incertitude demeure sur I’origine de 1’état de com
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pression de I’oxyde, qui pourrait uniquement étre attribué a la différence des coeffi-
cients de dilatation thermique des deux matériaux silicium et oxyde.

Substrat €47
e initial A
ZZ
Nouvel ?
oxyde

........

Interface
initiale

Figure1l: Schématisation de la déformation de I’oxyde lors de sa
croissance : a) croissance uniaxiale, b) dilatation [7].

Enfin, il faut savoir qu’il existe des développements théoriques qui énon-
cent que I’augmentation de volume se réalise dans la direction normale a I’interface,
sans aucune déformation latérale (figure 1a). Le mécanisme proposé par Mott [8] a fait
ses preuves pour 1’oxydation des métaux. De son c6té Hu a proposé une théorie qui
aboutit a2 la méme conclusion et, de plus, permet de justifier les phénomenes de diffu-
sion accélérée sous ambiance oxydante (OED) [9].

Etant donné les controverses qui demeurent, les modélisations compléte
et incompléte considérent une croissance de I’oxyde uniaxiale, normale a I’interface.

La figure 2 donne les algorithmes des modeles complet et incomplet. Leur
structure générale est identique et respecte le schéma classique des modeles d’oxyda-
tion (figure 19 du chapitre II). Pour chaque pas de temps, I’étape 1 consiste a résoudre
la diffusion des agents oxydants dans des conditions quasi-statiques. La formulation de
Deal et Grove de la croissance d’oxyde fournit la vitesse d’oxydation, considérée cons-
tante sur un pas de temps et €gale a sa valeur en début de pas de temps. Pour le modele
incomplet, ceci permet de calculer le déplacement de I'interface S1/SiO, (étape 2).
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Dans le cas du modele complet, cette information permet de définir la couche de sili-
cium consommeée par I’oxydation et d’y appliquer un état de précontrainte qui lors de la
relaxation de la structure simule 1’expansion de la silice.

DIFFUSIVITE DES OXYDANTS
COEFFICIENT DE REACTION DIFFUSIVITE DES OXYDANTS
VISCOSITE DE L'OXYDE ET [ COEFFICIENT DE REACTION
DU NITRURE VISCOSITE DE UOXYDE ET  |~——
DU NITRURE

@ | DIFFUSION DES OXYDANTﬂ

I D F)IFFUSION DES OXYDANTS }

CREATION DE LA NOUVELLE
COUCHE D’OXYDE CALCUL DES
REMAILLAGE SI/POLY @) CONTRAINTES ET
INTERPOLATION DES CONTRAINTES RELAXATION ® CALCUL DES
® | NUMERIQUE REACENENT D ©)| CONTRAINTES ET
CONDITION DE PRECONTRAINTE ‘ ERF USi0 RELAXATION
POUR LAUGMENTATION DE NUMERIQUE
VOLUME DE L'OXYDE l
T CALCUL DES
€y DEFORMATIONS
RESOLUTION DU PROBLEME DE L'OXYDE ET DU NITRURE
® | MECANIQUE POUR TOUS LES
MATERIAUX *
VERIFICATION DE
LA CONVERGENCE
VERIFICATION DEN_ NON
LA CONVERGENCE oul
oulr MISE A JOUR DE LA
GEOMETRIE
® MISE A JOUR DE LA @ | REMAILLAGE DE L'OXYDE
GEOMETRIE ET DU SILICIUM
REMAILLAGE DE L'OXYDE T
| (§ |INTERPOLATION DES CONTRAINTES
(5| INTERPOLATION DES CONTRAINTES DANS L’'OXYDE
DANS L'OXYDE

; '

Figure2 : Algorithmes des modeles d’oxydation implantés dans
IMPACT-4 : a) modele complet, b) modele incomplet.

D’étape 3 résoud 1’équation d’équilibre des forces pour ’ensemble des
matériaux non rigides. Pour le modéle incomplet, seules les déformations du SiO, et du

Si3N, sont calculées, le modele complet inclut également les déformations du silicium

et du polysilicium. Lorsque le critére de convergence (identique pour les deux modeles)
est atteint, la structure est mise a jour (étape 4) et les contraintes sont interpolées (étape
5). Si la convergence n’est pas atteinte, une procédure de sous-relaxation numérique
des contraintes est appliquée (identique pour les deux modeles) et les parametres
dépendant du niveau de contrainte sont mis a jour (étape 6).
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2. LE MECANISME D’OXYDATION

Les étapes chronologiques de la cinétique d’oxydation du silicium se
résument en deux processus, comme ’illustre la figure 3 pour la formation d’une struc-
ture LOCOS : a) La diffusion des espéces oxydantes depuis le gaz ambiant, a travers
I’oxyde jusqu’a ’interface, b) La réaction chimique a I’interface et la création du nou-
vel oxyde qui provoque la déformation de 1’ensemble de la structure.

Concentration en oxydants:

1:2810"0 2:2410"° g
3:2010°  4:1.610% 1 ;
5:1.210"° 6:8.010'8 Interface initial
7:4010"® 8:1.010"8
9:1.010'7  10:1.010"® cm3

(a) (b)
Oxyde initial déplacé [ ] Nouvel oxyde

Nitrure

Figure 3: Mécanismes intervenant dans une oxydation 2D : a) diffu-
sion des agents oxydants dans I’oxyde, b) croissance de
I’oxyde et déformation de la structure.

2.1 La diffusion des agents oxydants

La distribution C(x,y) des agents oxydants dans le dioxyde de silicium est
obtenue en résolvant une équation de diffusion bidimensionnelle. Cependant, vue les
valeurs importantes de diffusivités D, 1’état stationnaire est instantanément atteint et

cette équation se réduit a I’équation de Laplace :

D

2 2
0 C(xy) 9C(ky) | _, @
0X 2 2
ox dy
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Le flux aux interfaces oxydés, S; (figure 3), est proportionnel 2 la cons-
tante de réaction, kg;, comme proposé par le modele 1D de Deal et Grove. 11 correspond
a I’absorption d’oxydants par 1’oxydation :

D VC(x,y)A(xy) =k (x,y)C(x,y) 3)
ou 1l (x,y) estle vecteur unitaire normal 4 la surface.

A la surface S,, comme les coefficients de transfert de masse entre
I’oxyde et le gaz oxydant prennent des valeurs trés importantes, la concentration en
agents oxydants est fixée 2 la limite de solubilité C" :

Cixy)=C" 4)

Une condition de flux nul est imposée sur les autres surfaces : contact
avec le nitrure et limite du domaine de simulation (surface S3).

D, VC(xy)i(x,y) =0 (5)

La diffusivité des agents oxydants et la constante de réaction se déduisent
directement des constantes linéaires et paraboliques du modele de Deal et Grove et
incluent I’effet de la température, de I’ambiance oxydante et de I’ orientation du substrat
[10] :

D,=B.N;/2.C" (6)

ki =B/A.N;/C" (7)

ou N, est le nombre d’atomes nécessaires a la formation d’un volume uni-
1
taire d’oxyde.

REMARQUE : La constante de réaction a l’interface définie par 1’équation (7)
dépend de I’ orientation cristalline du substrat. Trois orientations sont disponibles dans
IMPACT-4 : (100), (110) et (111). Dans le cas d’une oxydation 2D pour laquelle I’axe
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Y représente 1’ orientation (100) du substrat, une pondération du coefficient de réaction
est réalisée en fonction de I’ orientation de I'interface Si/SiO, :

k_. (1)

a® ==

A

Ni{(B)mO+(§)n1‘(§

)100
54,7 XA} 0<A<54,7  (®

A

Ni{(B)”1+(§)uo_(§)u1

k() = — =3 ><(A—54,7)}54,7SAS90(9)

ou A correspond a ’angle entre la direction (100) (axe Y) et la direction
de la normale a I’interface.

Les vitesses d’oxydation le long de I'interface S1/Si0, sont calculées par
le rapport entre le flux d’oxydants absorbés et le nombre d’atomes N :

VoS 7
ox N1

1(X,y) (10)

Pour une configuration 1D, la formation d’une épaisseur Vx.AT
d’oxyde consomme une épaisseur 0..Vqx.AT de silicium et s’accompagne d’un dépla-
cement vertical de 1’oxyde initial de la quantité (1-a).Vox. AT , o étant le rapport des
volumes d’une mole de silicium et d’oxyde.

Pour une configuration 2D, comme le montre la figure 3, la détermination
de la topologie apres un pas d’oxydation nécessite une approche numérique basée sur
un calcul de structures. Les déformations de la géométrie liées a I’augmentation de
volume imposée a I’interface sont calculées pour I’ancien oxyde et la couche de nitrure
dans le cas du modele incomplet et pour I’ensemble des matériaux dans le cas du
modele complet.
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2.2 Formulation et résolution du probléme mécanique

2.2.1 Contraintes et déformations : définition des variables

Les bases de la formulation d’un probléme mécanique sont données par la
définition des champs de contraintes, de déplacements [11] et des relations qui les unis-
sent. Ce probleme est typiquement tri-dimensionnnel. Cependant, dans 1’étude qui nous
concerne, la théorie peut-€tre trés largement simplifiée dans la mesure ol nous ne con-
sidérons que des déformations planes. De plus, étant donné I’échelle macroscopique de
notre modélisation, tous les matériaux sont considérés comme isotropes et homogeénes.
Enfin, le traitement numérique incrémental du probléme permet de considérer valide
I’hypothése des petites déformations et petits déplacements.

(d Tenseur des contraintes

D action de forces extérieures surfaciques (ex : pression hydrostatique) ou
massiques (ex : gravitation ou forces magnétiques) sur un corps en équilibre crée des
forces intérieures, conséquences des mouvements relatifs des particules constitutives de
ce corps. La grandeur de ces forces est généralement définie par leur intensité, c’est a
dire la force agissant sur ’unité de surface, que I’on appelle contrainte, définie par un
tenseur.

Considérons simplement une partie élémentaire ayant la forme d’un carré,
dont les cOtés sont paralleles aux axes de coordonnées. Les notations employées pour

désigner les composantes du tenseur des contraintes sont indiquées a la figure 4. o, et
Gyy sont appelées composantes normales de la contrainte, Gy, Oyy sont les composan-
tes de cisaillement. Les composantes normales sont considérées comme positives
lorsqu’elles agissent en tension et négatives lorsqu’elles agissent en compression.

Comme tout tenseur, le tenseur des contraintes peut tre séparé en deux

parties : a) La composante sphérique ou de dilatation [¢"]
\s 1
[o ] = §trace [Gij] [1] (11)

ou [Gij] est le tenseur total et [I] est le tenseur unité
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b) La composante de déviation ou déviateur [G°]

[GS] = [Gij] - [Gv:l | (12)

REMARQUE : De la méme maniere, le tenseur des déformations est également
décomposable en une partie sphérique, €, et une partie de déviation, €°.

Pyy
O'yy+ dy dy + aGYX d
A ny dy y

Figure 4 : Définition du champ de contraintes.

Etant donné la symétrie du tenseur des contraintes et le cas de déforma-
tions planes, la contrainte agissant dans un plan quelconque passant par un point O est
entierement définie par la donnée des composantes Oy, Oyy et Gy, de la contrainte en ce

point. La formule de changement de repere permet d’exprimer la contrainte dans un
plan quelconque, on parle alors de contraintes de “Cauchy” :

1 = ['P] o] [P] (13)

[GCauchy

ou [P] est 1a matrice de passage.
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En particulier, il existe toujours un repere orthonormé dans lequel la com-
posante de cisaillement du tenseur des contraintes est nulle. Ce repére définit les direc-
tions principales et les contraintes normales correspondantes sont appelées contraintes
principales. Ce repére principal est trés important dans la définition des critéres de
limite d’un comportement mécanique. Le critére permet de définir conventionnellement
un état limite de chargement au-dela duquel le matériau change de comportement. A
titre d’exemple, les critéres de Tresca (ou du cisaillement maximum) et de Von Mises
sont exposés [12].

On dit qu’un matériau obéit au critére de Tresca si la valeur maximale de
la composante de cisaillement reste inférieure a une valeur fixée. Dans un repére princi-
pal, on montre que le cisaillement est maximal sur les plans passant par chacun des
axes principaux et bissecteurs de 1’angle que font les deux autres axes principaux. Dans
ce cas, le cisaillement maximal est égal a :

(6..—0C..) 1#] ietj=x,youz (14)

Dans le cas des déformations planes et dans un repére quelconque, la
représentation de Mohr permet de déterminer aisément le cisaillement maximal [13] :

G.. —0_ 2
= XX ¥y
Cmax = iﬂ 2 ) +ny (15)

Le critere de Tresca impose O, < Cp, Og étant fonction du matériau.

Le critere de Von Mises impose une valeur maximale a la contrainte de
cisaillement octaédrique encore appelée contrainte de cisaillement de Von Mises. Le
cisaillement octaédrique se définit dans le repére principal comme suit (figure 5) : A
étant I’axe trisecteur des axes principaux X, y et z, le plan II, orthogonal a cet axe,
défini par OA = OB = OC est un plan dit octaédrique, puisqu’il correspond a une des
faces d’un octaedre régulier, centré en O, dont les sommets sont sur les axes principaux.
On peut montrer que dans le repeére principal, A représente la partie sphérique du ten-
seur, et I son déviateur.
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Figure 5 : Définition de 1’axe hydrostatique A et du plan octaédrique
I1 dans un repere principal.

Dans le repere principal, la contrainte de cisaillement octaédrique est
égale a:

1 2 2 2
Cuet = igj(oxx—cyy) + (cyy—ozz) + (ozz—oxx) (16)

Le critere de Von Mises impose O, < G, Og €tant fonction du matériau.

(J Tenseur linéarisé des déformations :

Suite a I’action des forces extérieures, les particules d’un corps se dépla-
cent les unes par rapport aux autres, entrainant localement une variation relative de
forme appelée déformation. On distingue les variations de longueurs et les variations
angulaires. La déformation d’un corps est définie par la donnée de son tenseur de défor-
mation. Si les déplacements sont infiniment petits, le tenseur des déformations peut-€tre
linéarisé par rapport a ces déplacements. Les termes diagonaux g;; de ce tenseur corres-

pondent a la variation relative de longueur dans la direction 1, les termes extra-diago-
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naux g; correspondent a la variation d’angle dans le plan (i, j). Dans le cas de

déformation plane la définition du champ de déplacements est donnée en figure 6.

Figure 6 : Définition du champ de déplacements : u et v sont les
déplacements dans les directions x et y, respectivement.

Les déformations s’expriment alors comme suit :

du
£y = (17)
dv
oy = (18)
ST (19)

xy Tay dx " 2

REMAROQUE : On peut montrer que le tenseur des déformations est symétrique.
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La modélisation du comportement mécanique d’un matériau ou RHEO-
LOGIE, consiste a définir les relations qui unissent contrainte et déformation. Dans le
cas particulier des déformations planes, il s’agit de définir une matrice de rigidité [D]
telle que :

XX 8XX
= [D]{e 20
Yy [D] Yy (20)

L XY _8X3’_

2.2.2 Expression de la sollicitation initiale

La déformation mécanique de la structure est le résultat de la sollicitation
initiale, imposée par la vitesse d’oxydation le long de I’interface donnée par I’équation
(10).

Dans le cas du modele incomplet, elle se traduit par un champ de déplace-
ments U(X,y) normal a I’interface oxydée (expansion uniaxiale du volume) (figure 7a) :

Uxy)= [V, (x ) |AT @1

Dans le cas du modele complet, on impose une précontrainte de compres-
sion dans la couche de silicium qui a été consommée correspondant a 1’expansion
uniaxiale du nouvel oxyde (figure 7b). Considérant que I’oxyde en expansion est pure-
ment élastique, il en résulte que la précontrainte est égale a :

6’ = —x%i) 6 = -G(—léa—) 22)

c" et ¢° sont respectivement les composantes de dilatation et de dévia-
tion, o est le rapport volumique de la réaction, ¥ et G sont respectivement les modules
de compressibilité et de rigidité de 1’oxyde. La structure se relaxe ensuite vers un état
d’équilibre en fonction des propriétés mécaniques (rhéologiques) de chaque matériau,
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ce qui se traduit macroscopiquement par un écoulement liquide ou une déformation
solide.

a) Structure initiale pour le modele incomplet : b) Structure initiale pour le modéle complet :

Vitesse d’oxydation pour le déplacement de
la surface de I'ancien oxyde : (1-0.44).Vgx

Précontrainte en compression

Déplacement de I’interface oxydée Dilatation de la couche de nouvel oxyde

Silicium rigide Silicium élastique

Vitesse d’oxydation pour le déplacement de
Vinterface oxydée : 0.44*Vyx

[ ] Ancien oxyde Nouvel oxyde ] Nitrure

Figure 7 : Principe de sollicitation mécanique de la structure pour a)
le modéle incomplet, b) le modele complet.

2.2.3 RHEOLOGIE des matériaux [14]

Ce paragraphe expose les comportements mécaniques possibles des maté-
riaux entrant en jeu dans la fabrication des circuits intégrés. La formulation des équa-
tions d’états rhéologiques est basée sur les relations liant contraintes et déformations.
Comme nous 1’avons vu, d’apres la théorie générale des tenseurs [11], toute déforma-

tion peut-étre décomposée en deux composantes : la partie de dilatation €', qui tient
compte des modifications de volume (expansion ou compression), et la partie de dévia-

tion, €%, qui ne prend en compte que les changements de formes. Par conséquent, le
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comportement d’un matériau est défini par la détermination de deux relations :

R %, 6%, e%,ev ) = 0 | 3)

RSL GS, S5, €8, és) =0 (24)

ol R est I’équation d’état rhéologique, G, G, €, € sont respectivement les

contraintes, vitesse d’application des contraintes, déformation et vitesse de déformation

[ A £

et les exposants “v” et “s” représentent les composants de dilatation et déviation.

La nature du corps, solide ou liquide, dépend de la composante de dévia-
tion. Si les contraintes peuvent se relaxer via un écoulement ou une déformation irré-
versible alors le matériau est un liquide. Dans le cas contraire, c’est un solide.

On a I’habitude de représenter les comportements rhéologiques par des
modeles analogiques qui sont des combinaisons d’éléments mécaniques simples tels le
ressort ou I’amortisseur, dont les réponses a des sollicitations sont similaires a celles
des matériaux [15]. Par exemple, le ressort représente un comportement purement élas-
tique, caractérisé par une relation linéaire entre les contraintes et les déformations.
L’amortisseur quant a lui traduit un comportement liquide purement visqueux ot les
contraintes sont linéairement fonction de la vitesse de déformation. Il existe d’autres
élements tels que le patin qui schématise un seuil de contrainte et la butée qui schéma-
tise un seuil de déformation.

Les lois de Hooke et de Newton pour les corps élastiques et visqueux, res-
pectivement, sont les équations d’états rhéologiques les plus connues.

En utilisant les conventions exposées ci-dessus, un solide de Hooke est
décrit par les deux relations suivantes :

RV :6 —ye¥ =0 25)

RS :6°—GeS =0 (26)

ou ¥ et G sont respectivement les modules de compressibilité et de rigi-
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dité du corps. Le modéle analogique correspondant est donné dans la table I, qui
résume les principaux comportements mécaniques.

Le liquide de Newton est exprimé par :
R :6 —ye¥ = 0 27)

RS :6°-mes =0 (28)

ou 7y et M sont respectivement le module de compressibilité et la viscosité
du liquide. Lorsqu’un matériau se comporte comme un liquide de Newton, les déforma-
tions en cisaillement (incluses uniquement dans la composante de déviation du tenseur)
sont beaucoup plus importantes que les déformations volumétriques. Par conséquent,

’équation d’état du liquide de Newton peut se résumer a I’expression de R® et le maté-
riau est considéré comme un liquide visqueux incompressible (équation de Navier-Sto-
kes).

Cependant, les matériaux utilisés dans la fabrication des circuits intégrés
ne sont ni des corps purement élastiques ni des liquides visqueux. En effet, leur com-
portement mécanique dépend de la température. A basse température (inférieure a

800°C), ils se comportent comme des solides élastiques alors qu’au dessus de 1000°C,
ce sont des liquides visqueux [16 et 4]. Entre ces deux comportements extrémes, ils
présentent des caractéristiques mécaniques plus complexes. Un comportement viscoé-
lastique doit leur étre appliqué. Celui-ci a la particularité de pouvoir a la fois subir des
déformations élastiques reversibles et des déformations irréversibles visqueuses.

La notion de viscoélasticité peut se représenter par deux types de combi-
naison de ressort et de piston. La premiere correspond & un ressort connecté en parallele
avec I’amortisseur et est appelé élément de Kelvin-Voigt. La relation contrainte-défor-
mation de cet élément est :

c—(xe+n¢) =0 (29)

Cependant, ce comportement reste de type €lastique. En effet, si ’on
applique subitement une contrainte a cet élément, aucune déformation instantanée n’est
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possible, due a la présence du piston. Apres un laps de temps suffisamment grand par
rapport a la constante de temps caractéristique (T=n/y), I’élément subit une déforma-
tion: € = o/y, purement élastique. De plus, lorsque 1’état de charge est retiré, 1’élément
retrouve sa forme initiale. I1 s’agit donc d’un comportement élastique différé.

L’élément de Kelvin-Voigt peut étre introduit dans les deux équations

d’état RY et R® (Table I). S’il représente la composante de déviation R® du tenseur des
contraintes et, est associé a un ressort pour la partie de dilatation, alors le comportement
résultant est celui d’un solide de Kelvin-Voigt. 11 s’agit bien d’un solide, puisque ni la
composante de dilatation, ni celle de déviation ne peuvent se relaxer.

Néanmoins, 1’élément de Kelvin-Voigt peut aussi modéliser la compo-

sante R'. En association avec un amortisseur pour la composante de déviation RS, il
correspond au comportement proposé par Rafferty [17]. La relaxation instantanée des

contraintes permises par R®, donne 2 ce comportement un caractére liquide. L’effet

d’élasticité différé introduit par RY permet de modéliser les mesures expérimentales de
Rafferty démontrant une densification de I’oxyde suite & un recuit a haute température.

Le second comportement viscoélastique correspond a un ressort connecté
en série avec un piston et est appelé élément de Maxwell. L’équation caractéristique
liant contrainte et déformation est :

(249) - @

Un tel élément peut subir une déformation instantanée lorsqu’on lui appli-
que un état de contrainte. De plus, il permet une relaxation des contraintes dans le
temps, fonction de la constante de temps caractéristique de 1’élement (t=1/G). En effet,
d’apres la théorie de Maxwell, aucun fluide ne peut se relaxer instantanément sous un
état de déformation constant [18]. L’élément de Maxwell est habituellement utilisé pour

modéliser R® et est associé a un ressort pour la composante de dilatation. L’ensemble
constitue le liquide de Maxwell.
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TableI: Modeles analogiques pour les principaux comportements rhéologi-
ques. ¥, G et 1 sont respectivement les modules de compressibilité,
de rigidité et la viscosité du matériau.
SOLIDE I ' LIQUIDE
Nat“fe_ du ELASTIQUE VISCOELASTIQUE VISQUEUX
matériau
Hooke Kelvin-Voigt I Maxwell utilisé par 2 Newton
X X F X
Composante X
de dilatation ,\/\/\/\/_‘ 0\/\/\/\/—0 0\/\/\/\/—0 n ‘\/\/\/\/_. I
RY . L
G
G n G n n
Composante
de déviation || ey /\ /\ /\ o A NN | —— ——
RS

4 Confere référence [17]



Les matériaux utilisés en technologie silicium exhibent des caractéristi-
ques élastiques sous un état de contraintes hydrostatique et possédent une tendance a
I’écoulement sous un état de contraintes en déviation [15]. En terme de modéles rhéolo-
giques, ils se comportent comme des liquides. Par conséquent, les solides de Hooke et
Kelvin-Voigt ne sont pas indiqués pour la modélisation de leur comportement. Deux
modélisations sont donc envisageables : le liquide de Newton ou celui de Maxwell.

Le grand avantage du fluide de Maxwell est qu’il prend en compte avec
exactitude le temps de relaxation des contraintes. Ce matériau viscoélastique a la pro-
priété de garder en mémoire 1’historique des états de contraintes qu’il a subit. Cette for-
mulation est la plus générale puisqu’elle est équivalente a une modélisation de Newton
lorsque la viscosité du matériau est faible. Il est égal a un comportement élastique dans
le cas contraire. Cette derniere caractéristique est absolument nécessaire pour la simula-
tion de I’oxydation séche du silicium a basse température.

De l’autre c6té, le liquide de Newton relaxe instantanément toutes les
contraintes et la réponse de ce corps a une sollicitation ne dépend que de la vitesse de
déformation instantanée. Comme le temps de relaxation des contraintes est proportion-
nel a la viscosité du matériau, le comportement de Newton n’est valable que pour la
modélisation de matériaux a faible viscosité. Dans ce sens, le modele utilisé par Raf-
ferty est une extension du fluide de Newton.

I analyse détaillée des modeles de Maxwell et Newton et leur comparai-
son est effectuée au chapitre I'V. Elle justifie leurs domaines de validité.

Pour compléter cette modélisation rhéologique, il est nécessaire de se rap-
peler que les mesures de viscosité de la silice en volume [19] donnent des valeurs trés

élevées méme a haute température (~10'2 Poises 2 1000°C). Si I’on considére que la
viscosité ne varie qu’en fonction de la température, de la teneur en radicaux -OH dans
I’oxyde [20 et 21] et du pourcentage de composants halogénés dans le gaz oxydant [22
et 23], les niveaux de contraintes générales autour des coins de tranchées devraient pro-
voquer des dislocations du silicium étant donné le temps de relaxation gigantesque
qu’il leur faudrait pour revenir a2 un niveau raisonnable. Or, tout au contraire, on
observe des déformations trés importantes de 1’oxyde a ces coins et aucune dislocation
dans le substrat [24 a 25]. Ceci suggere que la viscosité diminue au fur et a8 mesure que
les contraintes dans 1’oxyde augmentent. En d’autres termes, 1’écoulement de I’oxyde
n’est pas Newtonien (a viscosité constante) et la silice est un matériau non linéaire. Il
existe de nombreux types d’écoulement non linaire (figure 8a) : Il y a fluidification lors-
que la viscosité diminue avec une augmentation de la vitesse de déformation. Dans le
cas contraire, on observe un épaississement [26].

Modélisation bidimensionnelle de ’oxydation du Silicium ... 90



& A Fluidifiant A
Newtonien log(M/Mo)
0
T <<
Epaississant 0 5o
o
> >
© log(0ax)
a) b) max

Figure 8 : Comportements rhéologiques non-linéaires : a) différents
types d’écoulements, b) variation de la viscosité en fonc-
tion des contraintes de cisaillement pour le modele de
Eyring.

Dans le cas du dioxyde de silicium, la modélisation d’Eyring, fluidifiante,
est la plus appropriée [27] :

(omax/ 00)
n =Nyt (31D
sinh| —==

Go

ol M est la viscosité de I’oxyde a faible niveau de contrainte, G, estla
contrainte de cisaillement maximale et 6 est une valeur critique du cisaillement au-
dela de laquelle le matériau perd son caractere linéaire. Plus la température est élevée,
plus ce seuil est bas (figure 8b). D’apres la théorie d’Eyring, 6, correspond au travail
nécessaire que doivent fournir les contraintes de cisaillement pour rompre les molécu-
les du matériau :

_ 2KT
(50—- vV
C

(32)

avec K la constante de Boltzmann, T la température et V, le volume uni-
taire d’activation dans lequel ont lieu les réarrangements atomiques sous contrainte.
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Mais des expériences [25] ont montré qu’il était nécessaire d’utiliser V. comme un
parametre d’ajustement pour obtenir de bons accords.

REMAROQUE : On peut comparer ce comportement non-linéaire au comportement
élasto-visco-plastique pour lequel, tant que le déviateur du tenseur des contraintes
(exprimé en terme de contrainte de cisaillement maximale ou de contrainte octaédri-
que) est inférieur a une certaine valeur caractéristique du matériau, le matériau est pure-
ment élastique. Au dela, il subit des déformations plastiques irréversibles (critéres de
Tresca ou Von Mises). C’est pourquoi on a I’habitude d’appeler V.: volume d’activa-
tion de la plasticité. De méme, lorsque O, > G, on dira que I’oxyde entre en régime

plastique.

Un modele analogique du comportement élasto-visco-plastique est celui
de Bingham-Norton qui inclut un élément nouveau, le patin, pour schématiser le seuil
de contrainte o (figure 9a) [28]. Avec la méme notation, le modele viscoélastique non-

linéaire est rappelé en figure 9b :

G n (GO)

i
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1 Gmax<00:>8
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G Mg

(9) 0}
e —_
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o c >0,=¢
M max 0

a) b)

Figure 9 : Comparaison des modeles analogiques de a) 1’élastoplasti-
cité et b) la viscoélasticité non-linéaire.

En résumé, le comportement rhéologique le plus complet qui puisse
s’appliquer aux matériaux de la filiere silicium est un comportement viscoé€lastique non
linaire. C’est celui que nous avons adopté pour le dioxyde et le nitrure de silicium. Pour
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les matériaux oxydés, étant donné leur plus grande rigidité face a la silice et au nitrure,
leur modélisation reste celle des corps purement élastiques (cas du modele complet).
Cependant, certains auteurs [29] tiennent compte, grace a un modele de Bingham-Nor-
ton, du caractere élasto-plastique observé expérimentalement pour le silicium [30].

2.2.4 Formulation du principe d’équilibre

L’ application de la relation fondamentale de la dynamique a la structure
étudiée permet de définir deux relations d’équilibre dans les directions x et y :

dcsXX dcsxy

- — F =

yrdi 7 *F 0 (33)
doyy dcxy

- _ F = 34
dy +dx Try 0 34

avec F (F,, Fy) forces massiques ou surfaciques agissant sur la struc-

ture. Ces forces correspondent soit a des tensions de surface (phénomeéne de fluage),
soit aux contraintes dues aux différences des coefficients thermiques de dilatation des
matériaux (chocs thermiques). Pour le probleme de 1’oxydation a température cons-

2
tante, on considére que F=0.

La résolution des équations (33) et (34) nécessite d’exprimer les contrain-

tes Oyy, Oyy €t Oxy en fonction des déformations correspondantes. Dans le cas du sili-

cium et du polysilicium, il s’agit des lois de Hooke (modéle complet):

£ ¢ 2/l ]
XX 110 3 3 XX

= X +GX € 35
vy XX[110 24 ol |lEyy (35)
G 000 33 e
L XY 0 0 1|/L*Y

avec y et G, les modules de compressibilité et de rigidité, qui s’expriment
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en fonction du module d’Young E et du coefficient de Poisson v selon les relations :

_E _E
L= 3-2v) =2+ (36)

Le premier tenseur dans le membre droit de 1’équation (35) correspond a
la composante de dilatation du tenseur des contraintes, le second correspond au dévia-
teur. Les constantes élastiques utilisées dans ce travail sont rappelées au tableau II.

Table II : Constantes €élastiques des matériaux [31].

Matériau E (dyne/cmz) v
Si0, 0.66 10'2 0.17
SisN, 3.89 1012 0.30

Si et Poly-Si 1.87 1012 0.28

Pour le dioxyde et le nitrure de silicium, il est nécessaire d’introduire la
viscoélasticité dans le second tenseur du membre de droite de I’équation (35). Ceci est
effectué a partir du formalisme de 1’élasticité linéaire en utilisant des coefficients
d’élasticité effectifs. En effet, d’apres le tableau I, 1’expression du déviateur des con-
traintes dans un fluide de Maxwell est donnée par 1’équation :

s GS 0S
€ — -G— +H =0 (37)

La résolution de cette équation donne 1I’évolution temporelle de la con-
trainte en fonction de la vitesse de déformation :

t

t—t
o(t) = GOeXp[——_Q]+ _[Gexp(—t_——z)édt avec T, =
T T R
R tO R

(38)

Qs

dans laquelle 6 est la précontrainte existante au temps tg et Tg, le temps
de relaxation.
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Dans la simulation, et suite a la discrétisation temporelle, la vitesse de

déformation est prise constante [32] sur un incrément de temps AT, (€ = €/AT), le
second terme du membre de droite de 1’équation (38) s’écrit alors directement sous la
forme :

T
™ AT
o) = G gp-e  avec G o = G-A—T-(l —exp(—-——TR)) (39)

Cette derniere relation montre que la viscoélasticité introduite par le
modele de Maxwell peut-€tre directement modélisée par une rigidité effective, G,

dans le terme de déviation des contraintes, équation (35).

Ce formalisme permet de retrouver les comportements mécaniques “clas-
siques” en fonction de la température. En effet, lorsque la température est basse

(T°<800°C), alors la viscosité 1 est trés importante, donc le temps de relaxation Ty est
grand. D’ou

n AT n
~—[(1-({1=-22)) =2 = 40
Gegs AT( ( TRD T G (40)

On retrouve le comportement purement élastique.

Au contraire, si la température est élevée (T>1050°C), alors la viscosité 1
est faible, donc le temps de relaxation est petit. D’ou

Gt
RN g “41)

Sett™ AT = AT

Or, comme le module de compressibilité y est du méme ordre que G, la
relation (41) indique que le rapport Geg/y, tend vers zéro, ce qui, dans le formalisme de

Iélasticité se traduit par une condition d’incompressibilité (€y,+&y,=0). D’on, avec ces
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deux hypothéses (incompressibilité + faible viscosité), I’équation (35) se réécrit

_6 - _8 -
XX 110 200 XX
= | %% + — X (42)
o 000 001)/|e
| XY L XY
Or par définition la pression est égale a p =-) (&, + Eyy)-
De plus si AT est petit :
€ € av €
x_dy oy _ Ty xy_dy L d
AT ~dx' x AT ~dy AT ~ @y xRy (43)
d’ou I’équation (42) devient
= +2 d V (44)
Oxx = 7P nﬁ XX
= -p+2 iV (45)
yy = P 1”‘dy yy
_ (d d )
xy = n(d_yvxx+ﬁvyy (46)

Utilisant les équations d’équilibre (33) et (34), on retrouve les équations
de Navier-Stokes valables pour les liquides incompressibles :

2 2
d d d
dx dy
2 2
d d d
——p+1’|[——V +—V J =0 (48)
dy i Vg2
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Cette formulation de la viscoélasticité permet donc d’obtenir une modéli-
sation continue du comportement mécanique d’un régime purement élastique jusqu’au
régime visqueux incompressible. La nature du comportement dépend uniquement de la
valeur de la viscosité sur le pas de temps considéré.

Etant donné le caractére viscoélastique de la déformation, I’histoire des
contraintes doit étre maintenue. Comme la simulation d’une étape d’oxydation est divi-
sée en une succession de pas de temps, il est nécessaire d’accumuler les contraintes
résiduelles présentes a chaque fin de pas de temps. L’expression des contraintes 2 la fin
d’un pas de temps (n) est donnée par la somme : 1) des contraintes générées durant le
pas de temps courant, dues a la déformation (g,); 2) le résidu de contraintes des (n-1)

étapes précédentes. Ceci correspond 2 1’équation (49) pour la composante de dilatation
des contraintes et 1’équation (50) pour la partie de déviation :

n-1
\'% \'
C, = XXe + zgi (49)
i=
ix AT
S S r
G, = G peXe, + Z o, Xe (50)
i=1

Ces relations montrent que seules les contraintes de déviation [G°] se

relaxent, les contraintes de dilatation [6"] purement élastiques s’additionnent.

2.2.5 Effet des contraintes

La vitesse d’oxydation dépend de la diffusivité des agents oxydants, de
leur solubilité et du coefficient de réaction a I’interface. Les observations expérimenta-
les démontrant une réduction de la cinétique d’oxydation (§ 1.3.2 du chapitre II) ont
permis de conclure que ce sont les contraintes mécaniques qui sont responsables de ces
perturbations.

Les expériences de Kao [33] ont montré que 1’oxyde en croissance sur un
substrat convexe est en compression radiale et tension tangentielle (figure 10a). Comme
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les contraintes tangentielles sont supérieures aux contraintes normales, ’oxyde se
trouve dans un état de tension (pression négative). Au contraire, sur un substrat con-
cave, ’oxyde croit en compression radiale et tangentielle (figure 10b). Sa pression
interne est donc positive (état de compression).

Figure 10 : Définition des états de contraintes de la silice en croissance
sur a) un substrat cylindrique, b) un substrat concave. G,

Og et P sont respectivement les composantes radiale et tan-

gentielle de la contrainte et P est la pression hydrostatique
de la silice.

Or les travaux sur la physique des hautes pressions [34 et 35] ont montré
que la diffusivité et la solubilité d’un élément dans un matériau dépendent de I’état de
contrainte du matériau. En compression, ces deux grandeurs sont réduites. Par contre,
aucune conclusion n’existe lorsqu’il s’agit d’un état de tension. Dans le cas de la diffu-
sion des agents oxydants dans le dioxyde de silicium, il n’a pas encore été possible de
différencier les effets de réduction de la diffusivité et/ou de la solubilité sur la réduction
d’oxydation. Aussi considére-t-on uniquement la variation de la diffusivité.
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Dans un état de compression de la silice, la diffusivité est réduite (équa-

tion (51)):
s ( PVD)
Dox = Doxexp “RT pour P>0 (51
o -
Dox = Dox pour P<0 (52)

Par contre, supposer une augmentation de la diffusivité dans un état de
tension conduit au fait que les épaisseurs d’oxyde que 1’on fait croitre sur un substrat
convexe sont plus importantes que celles que I’on a fait croitre dans les mémes condi-
tions sur un substrat plan [36]. Or ceci n’a jamais été observé. On considere donc que la
diffusivité reste inchangée en état de tension (équation (52)). Rafferty a proposé une
explication basée sur la variation de la taille des interstices nécessaires a la diffusion.

Pour pouvoir rendre compte de la réduction de la cinétique d’oxydation
sur les substrats convexes, il est nécessaire de considérer 1’influence des contraintes sur
le coefficient de réaction a I’interface. Lorsque la surface du substrat est comprimée par
une contrainte normale (cas de substrats convexes et concaves), 1’énergie d’activation
normalement nécessaire a la réaction (correspondant a la rupture d’une liaison Si-Si)
n’est plus suffisante. En effet, I’expansion de volume du nouvel oxyde doit contrebalan-
cer en plus la contrainte normale. Ceci se traduit par une modification de 1’énergie
d’activation du processus tenant compte de ce travail supplémentaire que doit fournir la
silice en expansion :

cnnVK

G .= —_ "
k¥ ksiexp KT

pour Gnn<0 (53)

c _
kSi = kSi pour Gnn >0 (54)

Pour une contrainte normale positive, étant donné qu’aucun résultat expé-
rimental n’a pu démontrer d’effets sur k;, la constante de réaction est maintenue cons-

tante (équation 54).
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Enfin rappelons que les contraintes de cisaillement ont également un effet
sur la viscosité des matériaux (§2.2.3 de ce chapitre).

Nous présentons dans le paragraphe suivant les techniques de simulation
qui ont été développées afin de résoudre numériquement le probléme de I’oxydation du
silicium.

3. STRATEGIE NUMERIQUE

La simulation est basée sur la méthode des éléments finis qui posséde le
grand avantage de pouvoir traiter des géométries quelconques. Cependant, pour obtenir
une précision suffisante sur la topologie des structures étudiées, il est nécessaire d’utili-
ser un pas de maillage trés fin. De plus, durant 1’oxydation, la consommation de sili-
cium ou de polysilicium, 1’expansion de volume causée par le nouvel oxyde et la
déformation des matériaux entrainent une modification géométrique importante de la
structure qui complique énormément la gestion du maillage. Une technique consiste &
conserver le maillage initial et a le déformer pour suivre au mieux la nouvelle géomé-
trie, avec si nécessaire 1’ajout de noeuds sur les nouvelles frontieres du domaine de
simulation [37 et 38]. Cette solution conduit cependant a des maillages contenant beau-
coup trop d’éléments, bien souvent distordus qui procurent des temps de calcul prohibi-
tifs et détériorent I’exactitude de la solution. C’est pourquoi, la méthode qui consiste a
remailler systématiquement la structure dés que sa géométrie est modifée a été choisie,
au prix du développement de procédures d’interpolation originales des concentrations
et contraintes.

Toutes ces considérations indiquent qu’il est préférable d’utiliser des élé-
ments simples afin d’obtenir des temps de calcul raisonnables. Des éléments triangulai-
res a 3 noeuds ayant des fonctions de forme linéaires (éléments triangulaire P1) sont
donc utilisés.

3.1 L.e maillage

Dans le simulateur de technologie IMPACT-4 [39], chaque matériau est
défini géométriquement par une enveloppe, résultat du calcul de la topologie. Cette
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enveloppe est déterminée par une suite de points (“string model”) dont I’espacement est
quasi-constant, égal au pas de référence du maillage. A partir de ces points, qui seront
également des noeuds du maillage “éléments finis”, la triangulation est réalisée en trois
étapes comme ’illustre la figure 11. Figure 11a, une grille réguli¢re de points est super-
posée a ceux de I’enveloppe. Pour obtenir un maillage régulier, le pas de grille est pris
égal a la distance moyenne séparant les points de ’enveloppe. Les points trop proches
de I’enveloppe sont éliminés. Afin de minimiser le nombre d’angles obtus, la triangula-
tion est générée avec le critere de Delaunay. Cette opération est réalisée par le mailleur
MSHPTS [40] développé a I'INRIA, qui, durant la construction de la triangulation €éli-
mine automatiquement les points extérieurs au domaine. Le résultat de la triangulation
est donné dans la figure 11b. Enfin, une régularisation de maillage est systématique-
ment effectuée pour améliorer encore les formes des élements triangulaires. Les noeuds
intérieurs sont déplacés vers la position du barycentre de leurs premiers voisins. Cette
procédure est menée de manicre itérative jusqu’a I’obtention de la convergence sur
I’ensemble des coordonnées (figure 11c).

Y {(MICRON)

0.5

0.0 0.8 10 15

Y {MICRON)

Step 2 : triangulation

Step 1 : regular grid

Y (MICRON)

vavzgl

)
A\

YAVAYAVAVAYZVS

0.5

0.0

0.0 o.s 10 s

Step 3 : regularisation

Figure 11 : Etapes systématiques permettant le maillage d’'un domaine
dans IMPACT-4 : a) une grille de points est superposée aux
noeuds définissant I’enveloppe du domaine, b) la triangula-
tion est effectuée avec le critére de Delaunay, ¢) une procé-
dure itérative de régularisation est appliquée aux
coordonnées des noeuds intérieurs au domaine [39].
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REMARQUE : 1) Comme les domaines sont traités séparément, les noeuds qui sont
situés aux interfaces sont doubles dans la mesure ol deux valeurs nodales y sont affec-
tées, une pour chaque domaine. Des noeuds triples ont également été introduits pour
reproduire les différents cas topologiques.

2) Un maillage unique est utilisé pour le calcul de la diffusion i) des
agents oxydants dans la silice, ii) des impuretés dans I’ensemble des matériaux, iii) des
défauts ponctuels dans le silicium et pour le calcul de la déformation des matériaux.

3.2 La résolution numérigue

La simulation 2D de I’oxydation nécessite de résoudre :

[ L’équation de Laplace a coefficients non-constant (équation (2)) afin de calculer les
concentrations des agents oxydants dans la silice.

( Les équations d’équilibre mécanique (équations (33) et (34)).

Ces équations différentielles sont discrétisées par la méthode des élé-
ments finis avec, comme cela a été justifié plus haut, des éléments triangulaires P1.
L’assemblage “élément fini” est basé sur la technique des résidus pondérés et la
méthode de Galerkin [41]. Le systéme linéaire qui en résulte est résolu par :

(3 Une méthode de gradients conjugués avec préconditionnement pour 1’équation de
Laplace.

(3 Une méthode de Gauss directe pour le probléme mécanique. Dans ce cas, un algo-
rithme de minimisation de la largeur de bande et du profil du syst¢me lin€aire a été
implanté afin de réduire les temps de calcul [42].

Les non-linéarités apparaissant dans ces équations (relations 31, 51 et 53)
sont introduites de maniére self-consistante par une procédure itérative permettant la
convergence globale du calcul (étape 6 de 1’organigramme de la figure 2). Une techni-
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que de sous-relaxation met a jour les tableaux des contraintes agissant sur les parame-
tres non linéaires du probléme :

015111() = (1-w) -cérll(‘l) +0)~GI§Ill<) (55)
P(k) = (1_0)) P(k_l) +CO-P(k) (56)
cnggi) = (1-m) -o,ggi-U +co-csrr(1£) (57)

Dans ces expressions, G,,, P et 6,,, sont respectivement la contrainte

normale a I'interface Si/SiO2, la pression hydrostatique et la contrainte maximale de
cisaillement. ® est le facteur de relaxation commun aux trois contraintes, et k est le
compteur de boucles. Le choix du coefficient ® est primordial. En effet, des valeurs
importantes (0=0.3) aboutissent souvent a une divergence du systeme. Des valeurs trés

faibles (0)=10'3) permettent d’obtenir une convergence, mais nécessite un nombre
d’itérations trop important. C’est pourquoi nous préconisons de modifier dynamique-
ment les valeurs de ® selon la qualité de la convergence du systéme. D’une valeur ini-
tiale arbitrairement fixée 2 0.3 en début de pas de temps, ® évolue empiriquement selon
I’expression :

®=03-07 (58)

ol j est incrémenté lorsque les écarts de contraintes entre boucles aug-

mentent :
j=j+1si
Ac (k+1) 5 A (K) (59)
nn nn
ou
AP (k+1) 5 Ap(K) (60)
ou
Ac K+ 1) 5 Ag (K) (61)
max max

avec les écarts de contraintes calculés de la maniére suivante :
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k) _ k k-1

AGrfn) - Maxnoeuds(crfn) _Grgn )) (62)
k) _ (k) J(k-1) '

ap () = Maxelements(P -P ) (63)
k) _ k k-1

Acyrgla)x - Maxelements(crglazcﬂcrglax )) (64)

Le systéme est considéré convergé lorsque les déplacements incrémen-
taux de I’ensemble des noeuds, d’une itération a 1’autre, sont inférieurs & 1% du dépla-
cement maximal. Une fois cette convergence obtenue, les frontieres des domaines sont
redéfinies conformément au champ de déplacements calculé.

3.3 L.a regénération de la géométrie

Le remaillage de la structure avec les procédures précédemment décrites
s’opere de deux fagons suivant la modélisation (compléte ou incomplete).

[J Modélisation compléte :

La résolution de la diffusion des agents oxydants permet de définir en tout
noeud de I’interface oxydée, la quantité de silicium ou polysilicium consommé par la
réaction. Ceci permet de définir une nouvelle enveloppe correspondant a cette consom-
mation (figure 12b). Cette couche de silicium est maillée suivant la procédure standard.
Les domaines de silicium et/ou polysilicium qui ont été modifiés sont remaillés immé-
diatement et les concentrations en impuretés et contraintes y sont interpolées. Le pro-
bléme mécanique est ensuite résolu. Lorsque la convergence globale sur les
déplacements est obtenue, les deux domaines d’oxyde (ancien et nouveau) sont réunis
par une procédure qui modifie les attributs des noeuds des deux anciennes enveloppes
mais n’altére pas leur maillage (figure 12c). Les nouvelles contraintes, résultant du pas
courant d’oxydation et des contraintes résiduelles des pas précédents (équations (48) et
(49)), sont calculées pour I’ensemble des matériaux.
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Les nouvelles coordonnées de 1’ensemble des noeuds de la structure sont
alors déterminées en fonction du champ de déplacements calculé (figure 12d). Cette
étape pose le probléme de la reconstruction des surfaces. Cette derniére met en oeuvre
des procédures telles que les éliminations de boucles, les suppressions d’angles trop
aigus et les régularisations de densité de points de discrétisation. Ces procédures font
largement appel aux possibilités de simulation de topologies disponibles dans
IMPACT-4, dont les détails numériques sont donnés par B. Baccus dans son manuscrit
de thése [39].

Ancien oxyde Ancien oxyde

[ ] Ancien oxyde
B Nouvel oxyde

[ ] Silicium

m Nouveau maillage

.I-.ll

Ancien maillage

Silicium

Figure 12 : Regénération du maillage au cours d’une étape d’oxyda-
tion : cas du modele complet.
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La derniere étape consiste a remailler le domaine oxyde. Les contraintes
dans I’oxyde sont interpolées linéairement sur 1’ancien maillage déplacé suivant la pro-
cédure illustrée par les figures 12¢ et f . Les noeuds de I’oxyde de la zone 1 sont inter-
polés a partir du domaine déplacé de I’ancien oxyde. Les contraintes des noeuds
appartenant au nouvel oxyde (zone 2) sont prises égales a celle du point le plus proche
appartenant a 1’ancien interface.

REMAROQUE :  Pour les domaines silicium et polysilicium, 1’interpolation est immé-
diate dans la mesure ou le nouveau maillage est entierement contenu dans 1’ancien
maillage déplacé.

Dans un élément triangulaire P1, les fonctions de forme linéaires sont
appliquées aux déplacements, les déformations et les contraintes résultantes y sont donc
constantes et bien évidemment discontinues sur I’ensemble de la structure. A 1’intérieur

d’un pas de temps, les contraintes sphériques [G”] et de déviation [c°], générées dans
les différents matériaux, sont calculées et gérées par éléments. Il en est de méme des
contraintes intervenant dans les effets non-linéaires, pression P et contrainte maximale
de cisaillement G,,,,. Par contre, les contraintes normales a I'interface Si/SiO,, 6,

nécessaires au calcul de la constante de réaction, sont déterminées aux noeuds “inter-
face” par une moyenne sur les éléments connectés a ce noeud. Comme I’évolution de la
simulation s’accompagne d’une modification de la géométrie, les contraintes doivent
étre interpolées sur les maillages successifs. Puisque des interpolations a partir de fonc-
tions discontinues sont préjudiciables a la stabilité numérique, les contraintes sont stoc-
kées et interpolées par noeuds durant toute la simulation. Elles sont restaurées par
éléments, au début de chaque incrément de temps. Des tests systématiques prouvent
que les maillages sont suffisamment denses pour que les passages successifs éléments/
noeuds n’alterent pas la précision numérique.

1 Modélisation incompléte :

La résolution de la diffusion des agents oxydants permet de définir en tout
noeud de I'interface oxydée la vitesse d’oxydation et donc le champ de déplacements
imposable sur les noeuds de I’ancien oxyde en contact avec les matériaux oxydés. Le
probleme mécanique est uniquement résolu sur les matériaux nitrure et ancien oxyde.
Lorsque la convergence globale est acquise, le nitrure et ’ancien oxyde sont déformés
conformément au champ de déplacements calculé (figure 13b). Les coordonnées des
noeuds de I’enveloppe du silicium (ou polysilicium) précédemment en contact avec
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I’ancien oxyde sont également recalculées (figure 13c). Les domaines oxyde (nouveau
et ancien) et silicium (ou polysilicium) sont remaillés (figure 13d). Enfin, les impuretés
et contraintes mécaniques sont interpolées avec les méme procédures que pour le
modele complet.

Ancien oxyde

() Silicium (b) (©)

[ ] Ancien oxyde
1 Nouvel oxyde bv Av‘ Nouveau maillage

AVA Ancien maillage
[ ] Silicium

Figure 13 : Regénération du maillage au cours d’une étape d’oxyda-
tion : cas du modele incomplet.

4. VALIDATION DE LA ROBUSTESSE NUMERIQUE DES DEUX
MODELES PAR SIMULATION DE DIFFERENTS PROCEDES
D’ISOLATION

L’ensemble des algorithmes développés pour ces modeles possede un
comportement numérique tres stable et permet d’obtenir une convergence rapide méme
dans les cas ou la topologie est complexe. Sept exemples de simulation sont ici présen-
tés afin de I’ attester.
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L’exemple 1 aborde la simulation d’une structure SWAMI dont la topolo-
gie est d’une grande complexité. La simulation d’une structure de type tranchée (exem-
ple 2), a basse température et haute pression, illustre le cas ou les contraintes ont un
effet important. La simulation d’un LOCOS enterré avec le modele incomplet (exemple
3) et d’une structure SILO avec le modéle complet (exemple 4) prouvent que 1’implé-
mentation numérique permet également d’obtenir une trés bonne définition des champs
de contraintes. L’exemple 5 constitue une validation globale permettant de coupler le
calcul mécanique & la simulation de la diffusion de I’implant d’anti-percage. L’ exemple
6 compare les deux approches (incompléte et compléte) présentées dans ce chapitre au
travers de la simulation d’une structure LOCOS. Finalement, I’étude d’une structure
PBL (exemple 7) révele la nécessité du modele complet pour les applications ou le
matériau oxydé se déforme.

4.1 Exemple 1 : la structure SWAMI [44]

Cette structure posseéde une complexité topologique trés importante
puisqu’elle nécessite 2 la fois la gravure du silicium avec un excellent contrdle de la
pente et une double oxydation thermique pour 1) protéger les flancs de la gravure et 2)
faire croitre 1’oxyde de champ.

Procédé:  Epaisseur du piédestal : 50 nm.
Epaisseur du nitrure : 200 nm.
Profondeur de la gravure : 150 nm.

Premiére oxydation : 900°C, 15 minutes.
Dépot du nitrure de protection des flancs : 30 nm.

Seconde oxydation : 950°C, 270 minutes.

Le temps CPU nécessaire a cette simulation, réalisée avec le modele
incomplet, est égal a 417 secondes sur station de travail SPARCI10. La structure finale
possede 1585 noeuds et 2839 élements dont 1158 dans le silicium, 808 dans I’oxyde et
873 dans le nitrure. Un tres bon accord est obtenu avec le résultat expérimental.
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Figure 14 : Comparaison entre la simulation IMPACT-4 et la photo-
graphie TEM du procédé d’isolation SWAMI, avant et

apres oxydation [44].

4.2 Exemple 2 : Oxvdation basse température et haute pression

Cette structure test regroupe l’ensemble des facteurs conduisant a un
niveau de contraintes élevé et fortement perturbé. En effet, a basse température, I’oxyde
se comporte comme un corps élastique et donc géneére des contraintes mécaniques
importantes. La haute pression augmente la vitesse d’oxydation et induit des déforma-
tions du matériau plus importantes. Enfin, la tranchée profonde gravée dans le silicium
accentue les déformations de 1’oxyde.
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Procédé : Profondeur de la gravure : 1 micron.

Température : 800°C.
Pression : 10 atmosphéres.

0.000 - - 0.000
0,200 - -—0.200
~0,400 -] |--0.400
~0, 600 - -—0.600
~0,800 - -—0.800
~1.000 ~ .—1‘000
~1,200 --—1.200
1,400 o . T T 1.400

0.000 0.200 0,400 0,800 0.800 1.000

Figure 15 : Simulation d’une oxydation a haute pression (10 atm.) sur
un substrat de type tranchée.

Le temps CPU nécessaire a cette simulation, réalisée avec le modele
incomplet, est égal a 90 secondes sur station de travail SPARC 10. La structure finale
contient 643 noeuds et 1009 éléments dont 187 dans le silicium et 822 dans 1’oxyde.

4.3 Exemple 3 : le LOCOS enterré [45]

La structure LOCOS enterré génére un niveau de contraintes important
étant donné le profil non-plan de la structure initiale. Le résultat de la simulation avec le
modele incomplet démontre une trés bonne stabilité numérique du profil de la pression
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hydrostatique présente dans la silice (figure 16). Un bon accord est obtenu avec le profil
expérimental dont une photographie SEM est donnée a la figure 9 du chapitre V.

Procédé:  Epaisseur du piédestal : 20 nm.
Epaisseur du nitrure : 120 nm.
Profondeur de la gravure : 580 nm.
Température : 1000°C.
Epaisseur d’oxyde finale : 1.2 micron.

0.500

=0.500

-1.500 --1.500
-2.500 T T T 2,500
0.000 1.000 2.000 3.000 4.000

Figure 16 : Structure LOCOS enterrée. Le profil de contraintes corres-
pond a la pression hydrostatique dans 1’oxyde (unités en
MPa).

4.4 Exemple 4 : Structure SILO [46

Il s’agit d’un dispositif SILO & deux couches de nitrure. La premiere
(Ty;t1) est directement scellée sur le substrat par un procédé de nitridation thermique

rapide (RTN). Son rdle est de limiter la diffusion des agents oxydants au niveau de
I'interface. Son efficacité dépend de la qualité du scellement. Cependant, pour éviter la
création de dislocations dans le silicium, il est nécessaire que cette couche reste fine.
Par conséquent, pour augmenter la qualité du masquage c’est a dire sa rigidité, on
dépose un bicouche oxyde(T,, )/nitrure(T,;, ) trés épais qui s’oppose mécaniquement a
la croissance du bec d’oiseau.
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Procédé: Ty =15nm.
Tox =40 nm.
Tnit2 =40 nm.
Température : 950°C
Temps d’oxydation : 120.5 minutes.

Le résultat de la simulation avec le modéle complet est montré en figure
17 avec la distribution de la pression hydrostatique interne, illustrant ainsi la bonne sta-
bilité du calcul des contraintes. Une étude quantitative de ce dispositif d’isolation est
rapportée au chapitre V qui atteste de I’excellente prédiction de cette simulation.

Nitride Il

a) C.000 0.100 0.200 0.300 ©0.400 0.500 0.600 0.700 0.200 0.%00 1.000

b)

Figure 17 : Simulation d’une structure SILO : a) schématisation de la
structure initiale, b) résultat de la simulation, présenté avec
le profil de pression. Les zones foncées correspondent au
maximum de pression (= +500 MPa) et les zones claires au
maximum de tension (= -500 MPa).

4.5 Exemple S : Validation globale

La structure d’isolation de type tranchée de la figure 18a, résulte d’une
simulation purement élastique dans laquel I’effet des contraintes est négligé. Cette
structure représente un test global vu la complexité du dispositif. La figure 18b corres-
pond a la méme structure mais simulée avec le modele viscoélastique non linéaire. Ce
résultat prouve la robustesse des algorithmes et montre clairement des cinétiques
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d’oxydation réduites dans les zones de compression, preés de 1’extrémité du nitrure et
sur les flancs verticaux d’oxyde entre le silicium et le polysilicium.

polysilicium

nitrure 2:1.10"7

3:5.10'°
[T oxyde P
. .4 Concentration de
[ silicon 531~1016 bore (cm™)
6:5.10
—2000 T -2000 - -2000
0000 1000 Qoo 1000

(b)

Figure 18 : Simulation de la structure “tranchée” : a) Simulation sans
effet des contraintes, b) résultats incluant les effets des
contraintes. Le profil de dopage en bore est également indi-

qué.

4.6 Exemple S : comparaison des deux approches

Les deux approches (incomplete et compléte) présentées dans ce chapitre
doivent aboutir a des résultats similaires en terme de formes d’oxyde pour toutes les
structures n’incluant pas de déformations des matériaux oxydés (Si ou Poly). La simu-
lation de la structure LOCOS décrite au chapitre II paragraphe 2.2.3 Exemple 3 a été

choisie pour le vérifier.

Procédé ;

Epaisseur du piédestal : 50 nm.
Epaisseur du nitrure : 120 nm.

Température : 1000°C.
Temps d’oxydation : 170 minutes.

Pour ces deux simulations, le pas de maillage est choisi volontairement
treés petit pour pouvoir évaluer la sensibilité du résultat au pas de discrétisation. Ainsi
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avec un pas égal a 250 angstroems, la structure finale posséde les caractéristiques sui-
vantes :

(d Modele incomplet (figure 19a)
nombre de noeuds : 1929.
nombre d’éléments : 3453.
temps CPU : 515 secondes sur station de travail SPARC 10.

d Modele complet (figure 19b)
nombre de noeuds : 2622.
nombre d’éléments : 4839.
temps CPU : 13118 secondes sur station de travail SPARC 10.

a)
0.300 - 0.300
0.100 - - 0.100
-0.100 --0. 100
-0.300 --0,300
~0.500 500
0.000 0.500 1.000 1.500 2.000

Figure 19 : Comparaison des deux approches implantées dans
IMPACT-4 pour la simulation de I’oxydation du silicium :
a) résultat avec le modele incomplet, b) simulation avec le
modele complet.
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On constate que les deux formes d’oxyde obtenues aprés simulation sont
quasiment identiques et en tres bon accord avec I’expérience (confére figure 17 du cha-
pitre II). Néanmoins, le temps CPU nécessaire a la solution compleéte est beaucoup trop
important. Avec un maillage plus réaliste, diminuant par deux le nombre total de
noeuds dans la structure, on obtient des temps de calcul respectivement égaux a 94 et
1182 secondes pour les modeles incomplet et complet. Le résultat correspondant a ce
maillage plus lache, dans le cas du modele complet, est présenté en figure 20, avec le
profil de la pression hydrostatique interne. On s’aper¢oit que la forme d’oxyde reste
identique.

o ..5()@_ 0.300
Q 50 '
e\ 50
0.100 - - 0,100
\ \
-mu“m 4
~0.100 - -200 i 200 50 100 -—0.100
~0.300 - -50 150200 u D {030
A0 [ 50 >5Q
L | } 100
~0.600 T+ r Y 0,500
0.000 0.300 1.000 1.500 2.000

Figure 20 : Structure LOCOS [47]. La simulation a été réalisée avec
un pas de maillage double de celui utilisé pour les résultats
de la figure 19. Le profil de la pression hydrostatique
interne est donné en MPa.

La comparaison des résultats en terme de profil de contraintes (profil de la
pression hydrostatique interne) est réalisée a la figure 21 pour le pas de maillage égal a
250 angstroems. On s’apercoit a nouveau que les deux solutions aboutissent a des
résultats tres proches. De plus, I’augmentation du pas de maillage (figure 20) n’influe
pratiquement pas sur la distribution 2D de la pression.

Modélisation bidimensionnelle de I’oxydation du Silicium ... 115



0.000 0.s03 1.000 1.%00 2.000

Niveaux de contraintes
(dynes/cmz)

| > 200
B>150 > 100
B >50 >-50

4 >-100 >-200
>-500 []<-500

0.oge 0.500 1.00¢ 1.800 2.000

Figure 21 : Distribution bidimensionnelle de la pression hydrostatique
interne pour la structure LOCOS décrite en [47].

4.7 Exemple 7 : La structure PBL. [48]

Dans le cas de la structure Poly-Buffer LOCOS, la réduction du bec
d’oiseau est obtenue par I’épaississement de la couche de nitrure. Cependant, pour évi-
ter la création de dislocations dans le substrat, on introduit entre le nitrure et 1’oxyde
piédestal une couche de polysilicium qui est chargée d’absorber les contraintes mécani-
ques induites par la déflexion du nitrure. Or, comme la formation du bec d’oiseau ne
peut pas €tre totalement annihilée, le polysilicium se retrouve déformé au cours de
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I’oxydation. C’est ce qu’on observe dans le procédé décrit ci-dessous et dont un profil
SEM est présenté a la figure 22.

Procédé :  Epaisseur du piédestal : 18 nm.
Epaisseur du tampon de polysilicium : 50 nm.
Epaisseur du nitrure : 250 nm.

Température : 950°C.
Epaisseur d’oxyde finale : 0.7 micron.

- - =gH =220 :
poly-Si / =
00 0.100
-220

z — e

ﬂ SEM 520 00
r ™ T T T T T T ~0,500
X 0.000 0.200 0.400 0.800 0.800 1.000 1200 1.400 1.000 1.800 2.000

Figure 22 : Structure Poly-Buffer LOCOS [48]. L’épaisseur finale de
I’oxyde de champ est égale a 0.7 um. Le profil des con-
traintes normales dans la direction Y est donné en MPa. La
simulation est effectué avec le modele complet (le temps
CPU égal a 5245 secondes).

La simulation de cette structure avec le modele complet permet d’obtenir
un excellent accord avec 1’expérience (figure 22). L'utilisation du modele incomplet est
a éviter puisqu’il impose une rigidité absolue au polysilicium non vérifiée expérimenta-
lement (figure 23).
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Figure 23 : Structure Poly-Buffer LOCOS. L’épaisseur finale de

I’oxyde de champ est égale a 0.7 um. Le profil des con-
traintes normales dans la direction Y est donné en MPa. La
simulation est effectuée avec le modele incomplet [48].
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Chapitre 4

nalyse des contraintes

Les topologies complexes des composants intégrés et la grande diver-
sité des matériaux utilisés dans leur fabrication entrainent la forma-
tion de contraintes mécaniques importantes dans les dispositifs
silicium. Les origines de ces contraintes sont rappelées et les consé-
quences néfastes qu’elles produisent sont précisées. L’analyse se foca-
lise ensuite sur les contraintes générées par |'oxydation. En
particulier, l'influence des conditions d’oxydation sur le niveau de con-
traintes dans ’oxyde est examinée au travers de la simulation d’une
structure LOCOS. La procédure de calibration des paramétres rhéolo-
giques et des volumes d’activation des effets des contraintes sur la
cinétique est détaillée. Ceci permet finalement d’analyser les différen-
ces qui existent entre les modeéles de comportements rhéologiques vis-
coélastiques non-linéaires et visqueux non-linéaires, et de conclure sur
leur domaine de validité.

1. ORIGINES ET EFFETS DES CONTRAINTES MECANIQUES

Le développement de contraintes mécaniques lors de la fabrication des
circuits intégrés possede différentes origines que nous détaillons dans ce paragraphe.
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J Les gradients de températures d’un point a I’autre de la tranche de silicium

La montée en température d’un matériau unique, homogene et isotrope,
puis son retour a la température initiale, génére de faibles contraintes mécaniques rési-
duelles si le matériau subit des déformations permanentes de type plastique. Par contre,
si d’un point a I’autre du matériau, la montée ou la descente en température ne s’effec-
tuent pas dans le méme intervalle de temps, alors des contraintes mécaniques importan-
tes apparaissent, résultat du gradient de déformation. C’est ce qui se produit lors de
I’introduction ou de la sortie du four des tranches de silicium de grand diameétre, pour
lesquelles 1’évolution de la température est beaucoup plus lente au centre que sur le
pourtour.

J Le dépbt de couches fines

Les matériaux que I’on dépose posseédent un niveau de contraintes interne
ayant deux origines : premierement, le processus de dép6t (sputtering, evaporation,
chemical vapor deposition ou ion beam deposition [1]) génére une contrainte intrinse-
que résultat du positionnement désordonné des atomes les uns par rapport aux autres.
Deuxiemement, les montées et descentes en température qui précedent et suivent
I’étape de déposition créent des contraintes mécaniques supplémentaires, conséquences
de la différence des coefficients de dilatation thermique entre le matériau déposé et la
couche sous-jacente. Lorsqu’il s’agit d’un dépdt uniforme, les contraintes présentes
dans le substrat sont peu susceptibles de créer des défauts cristallins étant donné leur
faible amplitude. Si, par contre, une discontinuité existe a la surface du film (ex : ouver-
ture d’un masque d’oxydation), 1’état de contrainte du film déposé donne naissance a
une force parallele a I'interface des deux matériaux, localisée au bord du matériau, et
susceptible de générer des dislocations dans le substrat sous-jacent [2].

A titre d’illustration, la formation de la grille et du spacer d’un transistor
MOS a été simulée en supposant un comportement purement élastique de ’ensemble
des matériaux (figure 1) [3]. Seules les contraintes issues de la différence des coeffi-

cients de dilatation thermique ont été calculées. L'oxyde de grille est déposé a 950°C
avec une épaisseur de 50 nm, la grille en polysilicium et le spacer d’oxyde sont respec-

tivement déposés a 750°C et 710°C. Leurs épaisseurs respectives sont égales a 360 et
500 nm. Les étapes de gravures sont effectuées a température ambiante. Le profil de la
pression hydrostatique est donné a la figure 1 apres la derniere étape de fabrication. Il
permet de localiser les faiblesses de la structure (qui correspondent aux maximum de
contraintes) et d’optimiser la configuration géométrique afin de réduire les risques de
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dislocations dans le silicium. Ce type de calcul permet de conserver un historique des
contraintes générées par les cycles thermiques au cours de la fabrication d’un dispositif.

- 0.400
- 0.200
- 0.000
--0.200
--0,400
-0,600 - --0.600
-0.800 -—0.800
-1.000 T T 1.000
0.000 0.800 1,000 1.800

Figure 1 : Formation de la grille et du “spacer” d’un transistor MOS
de type LDD. Le profil de pression est donné en MPa et
correspond aux déformations élastiques subies par les
matériaux lors des cycles thermiques.

(1 L’inclusion de matériaux

L’inclusion d’un matériau dans un autre (ex : remplissage de tranchée par
du polysilicium, ligne de métal recouverte par un oxyde), géneére dans le matériau
entourant I’insertion un champ de contraintes complexe. Les contraintes intrinseéques
du corps inclu et la différence des coefficients de dilatation thermique sont a I’origine
de ce probleme [4].
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(J Le dopage du silicium et la croissance épitaxique de matériaux hétérogénes

Le dopage d’un matériau cristallin ou la croissance épitaxique hétérogene
génerent un désaccord de maille du réseau cristallin qui est a 1’origine de contraintes
mécaniques.

(J La croissance thermique des matériaux

Lors de la croissance thermique d’un matériau (oxyde de silicium ou sili-
ciure), la génération de contraintes dans le silicium a deux origines. La premiere corres-
pond a ’augmentation de volume qui accompagne la création du produit de réaction.
En effet, si cette augmentation en volume ne peut se réaliser librement, (comme c’est le
cas dans la région du bec d’oiseau des structures LOCQOS), alors le matériau en crois-
sance exerce des forces mécaniques sur 1’ensemble des couches qui I’entourent et cette
sollicitation contribue a augmenter le niveau de contrainte de la structure. En second
lieu, mé&me si cette croissance s’effectue librement, I’oxyde peut-€tre perpétuellement
déformé si la surface oxydée est non plane (il est distendu sur des surfaces convexes et
comprimé sur des surfaces concaves).

L’étude qui est rapportée dans la section suivante s’intéresse aux contrain-
tes issues de la croissance thermique des matériaux. Cependant, nous allons auparavant
rappeler les effets négatifs que possédent les contraintes mécaniques dans la technolo-
gie des circuits intégrés.

A partir d’un certain niveau de contraintes, un substrat de silicium se
détériore et subit des dislocations cristallines qui sont a 1’origine des disfonctionne-
ments électriques des composants. Le seuil a partir duquel ces défauts du réseau cristal-
lin apparaissent dépend de nombreux facteurs dont la teneur en oxygeéne et 1’historique
des cycles thermiques [5, 6 et 7]. On a I’habitude de considérer que pour un niveau
supérieur 2 1 MPa, des dislocations sont susceptibles d’apparaitre [8]. L’apparition de
ces dislocations s’effectue par un processus de nucléation favorisé par les procédés
d’implantation ionique et d’oxydation thermique. L’ oxydation favorise le déplacement
des atomes du silicium déformé [9 et 10]. L’implantation ionique provoque des ruptures
du réseau cristallin et la création de défauts ponctuels, qui sont a 1’origine de 1’appari-
tion de dislocations. Une fois créées, ces dislocations peuvent s’accroitre et se déplacer
par glissement le long de certains plans cristallins. Ce déplacement est favorisé par la
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présence de contraintes de cisaillement importantes le long des plans cristallins les plus
fragiles [11].

En résumé, a chaque étape de fabrication d’un circuit intégré, la création
de contraintes mécaniques est susceptible de générer des dislocations dans le substrat
de silicium. La modélisation de ces contraintes doit permettre :

J de mieux comprendre les mécanismes physiques qui en sont la cause.
) d’optimiser les procédés de fabrication dans le but de minimiser leur amplitude.

C’est a ces deux objectifs que répond 1’analyse présentée dans ce chapitre.

2. PARAMETRES DE I’OXYDATION INFLUENCANT LE NIVEAU DES
CONTRAINTES

Comme nous I’avons rappelé, les contraintes générées lors de 1’oxydation
du silicium ont deux origines :
(J Le manque de volume nécessaire a 1’expansion du nouvel oxyde.

Q La distension de I’oxyde sur les surfaces convexes et sa compression sur les surfaces
concaves au fur et 2 mesure de 1’avancement de la réaction.

Le niveau de ces contraintes va dépendre :
(1 De I’amplitude des forces s’opposant a I’augmentation volumique.

(d Du comportement mécanique qu’adopte I’oxyde pour se déformer.
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Afin d’examiner les parametres influencant ce niveau de contraintes, la
simulation d’une structure LOCOS est proposée. Son procéd€ est le suivant :

- dépdt d’un pad d’oxyde de 50 nm,
- dépdt de la couche de nitrure 120 nm,
- gravure du nitrure,

- oxydation humide durant 170 minutes & 1000°C 2 une atmosphére.

Les conditions de la simulation sont les suivantes :
(3 Le silicium est modélisé comme un corps infiniment rigide.

J L’oxyde et le nitrure sont considérés comme des matériaux viscoélastiques non-
linéaires, dont les viscosités sont respectivement €gales a 1 et ny. Leur seuil de plasti-
cité respectif dépend des volumes d’activation Vpg et Vpy. Ces parametres ont une
influence directe sur la relaxation des contraintes au cours du temps, qui sera d’autant

plus rapide que les viscosités seront faibles et/ou que les volumes d’activation du
régime plastique seront €élevés.

(J Les effets des contraintes sur la diffusivité des agents oxydants et sur le coefficient de
réaction a I’interface sont pris en compte. La diffusivité dépend de la pression interne
de la silice et du volume d’activation correspondant, Vp. Plus ces grandeurs sont
importantes, plus la diffusivité est réduite. Le coefficient de réaction a I'interface, kg,
est fonction de la contrainte normale a I'interface Si/SiO, et du volume d’activation
Vk. Sa valeur est d’autant plus faible que les contraintes normales en compression et le
parametre Vi sont grands.

A partir d’une simulation de référence (§ 2.1), utilisant les paramétres
calibrés, une étude en variation des coefficients du modele permet de comprendre
Pinfluence des conditions d’oxydation sur la forme et le niveau de contraintes de
I’oxyde. Ces variations étudient successivement les effets de 1) la diffusivité des oxy-
dants et du coefficient de réaction (§ 2.2) , 2) la vitesse d’oxydation (§ ), 3) la rigidité du
masque d’oxydation (§ 2.4) et 4) le comportement mécanique de I’oxyde (§ 2.5) sur la
réaction d’oxydation.
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2.1 Simulation de référence

Les résultats de 1a simulation de référence avec les parametres calibrés du
modgele sont donnés en figure 2 pour (a) la forme de I’oxyde, (b) le profil de la pression
hydrostatique dans la silice. Ce profil donne la valeur de la pression dans le plan de
coupe x=1.5 um, ou la contribution des différents effets est la plus remarquable. On
constate que I’oxyde le plus récemment créé (proche de I’interface Si/SiO,) est en com-

pression alors que celui proche de la surface est en tension.

2 10! Poises 425 A3 75 A3 15 A3 0.343 (um%h) | 5 10!5 Poises
a) b)

1008 Tension;  Compression
Plan de la coupe : x=1.5um !
1.0E400 :
R Y
-~ *“ 1,0E407. )
Baat y nand RE :

" o [y J . 0.4.6 0.;; 0.08 -0.1:6 -£0.3 >

Figure 2 :

Simulation du procédé LOCOS : a) forme d’oxyde, b) pro-
fil 1D de la pression en x=1.5um.

Modélisation bidimensionnelle de I’oxydation du Silicium ...

129



2.2 Effets de la diffusivité des oxydants et du coefficient de réaction

La diffusivité des agents oxydants dépend de la pression dans I’oxyde.
Négliger cet effet revient a considérer que le volume d’activation correspondant, Vp,
est nul. Les figures 4(a) et 4(b) donnent le résultat d’'une simulation pour laquelle
Vp=0. Par comparaison avec la figure 2, on s’apercoit que I’extension du bec d’oiseau
est devenue beaucoup plus importante et que le nitrure n’a plus d’influence sur 1I’écou-
lement de 1’oxyde (absence de pincement). Ceci traduit le fait que, sous le masque, une
plus grande quantité d’agents oxydants atteind I’interface Si/SiO,, augmentant ainsi le
volume et le flux d’oxyde en croissance. D’autre part, le maintien & une valeur cons-
tante de la diffusivité (Vp=0) permet également de diminuer le niveau des contraintes

au voisinage de I’interface.

2 101 Poises 425 A3 0A3 15A3 0.343 (um¥h) | 5 10'% Poises
a) b)
Référence
1.0E+10
1,08400
{05408
- /——- - 1,08407
A-N-m 1.0E408
“n . e bl A4 o.sb o.u.) 0.1; -0.1; -om -o.:

Figure 3 :

Simulation du procédé LOCOS :

a) forme d’oxyde pour
Vp=0, b) comparaison des profils 1D de la pression en
x=1.5um avec le cas standard.
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De fagon similaire, le coefficient de réaction, k; , a I’interface est fonction
des contraintes mécaniques. Plus le coefficient d’activation Vi est petit, plus cet effet
est ignoré. Les figures 4(a) et 4(b) correspondent a une simulation ol Vi et Vp, sont

nuls. Par comparaison avec les résultats précédents, on observe que négliger I’influence
des contraintes sur le coefficient de réaction a peu d’effet sur la forme de I’oxyde d’une
structure LOCOS. Par contre, ceci permet de diminuer trés nettement le niveau de con-
traintes dans la silice. En effet, la constance de k; le long de I’interface, ajoutée a celle
de la diffusivité, favorise la croissance uniforme de 1’oxyde et donc la minimisation des
contraintes.

2 10'* Poises 425 A3 0A3 0A3 0.343 (um?Mh) | 5103 Poises

1.06410

1.0E408

1.05408
Sy P O
42 ) o
1.08407
[X T b o
<t y mund BRE L]
=000 4 l X —
[+ [v - [V - 0.5 0.® 0.0 -0.40 0.2 -0.80

Figured4 : Simulation du procédé LOCOS : a) forme d’oxyde pour
Vp=Vk=0, b) comparaison des profils 1D de la pression en

x=1.5um avec le cas standard.
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En conclusion, la diffusivité et le coefficient de réaction a I’interface,
dépendant des contraintes mécaniques, ont des effets considérables sur le volume
d’oxyde créé et son état de contraintes. Plus leurs volumes d’activation respectifs sont
grands, moins la quantité d’oxyde en croissance est importante et plus son niveau de
contraintes est élevé. Cependant, d’apres ’expérience [12], Vi et Vp ne dépendent pas

des conditions d’oxydation. Il est donc nécessaire de les calibrer une seule fois, dans un
cas d’oxydation typique.

2.3 Influence de la vitesse d’oxvdation

Pour obtenir une faible vitesse d’oxydation, il faut imposer une basse
température ou une ambiance seche. Or, dans ces deux cas, I’augmentation importante
de la viscosité de la silice contrebalance le bénéfice de la faible vitesse de déformation.
Un compromis doit étre recherché qui permet de minimiser a la fois la vitesse d’oxyda-
tion et la viscosité de 1’oxyde.

Dans la simulation présentée ci-dessous, la diminution de la vitesse
d’oxydation est traduite par une réduction du coefficient parabolique du modele de
Deal et Grove. Le temps d’oxydation est augmenté afin de faire croitre la méme épais-
seur d’oxyde que précédemment.

L’analyse de la figure 5 montre que plus la vitesse d’oxydation est faible,
plus le niveau de contraintes est réduit. Ceci s’explique par le fait que dans un modele
viscoélastique, les contraintes sont en partie proportionnelles a la vitesse de déforma-
tion. Par contre, on ne constate a