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Cette thèse a été préparée à l'Institut Supérieur d'Electronique du Nord 
au sein du laboratoire de 

l'Institut d'Electronique et de Micro-électronique du Nord, 
(IEMN - UMR/CNRS 8520). 

Le travail de thèse a été initié en septembre 1993 et s'est déroulé dans 
cette structure jusqu'en septembre 1996, date à laquelle j'ai rejoint 

l'Usine de Corbeil Essonnes, d'IBM Microelectronics, sur le projet de 
fabrication de mémoires DRAM 64Meg. 

D'abord en charge des procédés de recuits et oxydations rapides (RTA 
et RTO), j'ai en septembre 1998 rejoint l'équipe de transfert et de 

développement sur le site d'Essonnes de la technologie CMOS logique 
0.18 microns à métallurgie cuivre, responsable en particulier des étapes 

liées à la fabrication du dispositif élémentaire. 

En parallèle à cette activité industrielle, j'ai poursuivi mon travail de 
thèse, afin de rédiger le manuscrit de synthèse. 
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Chapitre 1 

1- Introduction 

De par la complexité des procédés modernes de fabrication des 
circuits intégrés, l'utilisation d'outils informatiques d'aide aux développe­
ments (GAD et TCAD) s'avère de plus en plus indispensable. Ces outils per­
mettent de minimiser le nombre d'expériences nécessaires à la mise au 
point d'une nouvelle filière technologique. Ils sont une aide au diagnostic 
des dégradations de caractéristiques électriques d' un dispositif ainsi qu'un 
outil précieux pour une meilleure compréhension des phénomènes physi­
ques mis en jeu. Dans ce but, la simulation doit etre supportée par une 
modélisation avancée permettant de prendre en compte des phénomènes 
complexes. La modélisation fine des aspects mécaniques intervenant dans 
la fabrication de structures microniques entre dans ce cadre et est devenue 
en quelques années aussi importante que la prédiction des topographies et 
profils de dopage. 

Ce chapitre introduit l'ensemble du travail de modélisation et de 
simulation des contraintes mécaniques réalisé au cours de cette thèse. Il 
présente finalement le plan du manuscrit. 

Introduction du Calcul Mécanique Généralisé dans la Simulation Bidimensionnelle de Technologies Silicium 7 



1-1 Evolution Historique du Secteur de la Fabrication des Composants Microélectroni-
ques 

L'industrie des semiconducteurs a connu une évolution technologique fulgu­
rante depuis les années 60. 

Les besoins des utilisateurs professionnels des systèmes de traitement de 
l'information, leurs exigences en terme de puissance de calcul et de capacité mémoire, sont le 
moteur principal de cette course à 1' intégration et à la complexité. A ce titre, 1 'exemple des 
mémoires (DRAMs, SRAMs, EEPROMs) et des circuits logiques ASICs (Application-specifie 
ICs) est souvent pris pour illustrer les innovations technologiques. 

Il est intéressant de noter cependant que le secteur de 1' électronique grand 
public se positionne actuellement comme l'un des nouveaux demandeurs de progrès technolo­
giques importants dans l'industrie des semiconducteurs [1]. Ce secteur a pendant longtemps 
intégré les évolutions technologiques dans le sillage de l'industrie informatique. Avec l'avène­
ment des techniques digitales et de l'ère du multimédia, la plupart de ces produits (hi-fi, télévi­
sion, micro-informatique ou jeux interactifs), fait maintenant appel aux dernières évolutions 
des technologies microélectroniques [2]. Ce secteur est ainsi devenu un consommateur impor­
tant en circuits intégrés. Ses exigences économiques en terme de coût de revient, fiabilité et de 
consommation [3] se généralisent entraînant de sérieux défis à l'industrie des semiconducteurs. 

De plus, un examen attentif des produits microélectroniques montre que les 
frontières entre les différentes branches de l'électronique (électronique grand public, systèmes 
informatiques, télécomunications) tendent à disparaître, chaque domaine utilisant des techno­
logies très proches [ 1]. 

Pour répondre à ces exigences, les matériaux, les équipements et les procédés 
technologiques utilisés dans la fabrication des circuits intégrés sont en constante progression. 
Les principales évolutions concernent: 

1- Le diamètre des tranches de silicium. Celui-ci a augmenté considéra­
blement afin de pouvoir accroître le nombre de circuits fabriqués sur un même substrat, et ainsi 
de réduire les coûts de fabrication. On est passé en 10 ans d'un diamètre de 3 pouces (75 mm) 
à des diamètres de 8 pouces (200mm), utilisés en production actuellement, et on envisage déjà 
le passage à des diamètres supérieurs de 12 pouces (300mm) voire 16 pouces (400mm) [4]. 

2- La diminution de la taille des motifs élémentaires, qui constitue 
l'approche principale pour augmenter les performances. La plupart des efforts en recherche et 
développement se sont concentrés sur cet aspect. La diminution des motifs élémentaires per­
met non seulement d'atteindre de très grandes densités d'intégration, mais aussi d'améliorer 
les vitesses de fonctionnement des circuits et de réduire leur consommation. Cette évolution 
requiert un raffinement de plus en plus important des procédés de fabrication, c'est à dire une 
amélioration des techniques à chaque niveau du procédé et un contrôle plus fin des paramètres 
technologiques (profondeur de jonction, épaisseur d'oxyde, ... ). Ainsi, on observe historique­
ment que les dimensions des structures sont réduites de 33% tous les trois ans en accord avec la 
loi prédite par G.E. Moore [5]. Pour illustrer l'évolution des règles de dessin liées aux circuits 
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microélectroniques, l'exemple des mémoires DRAM (Dynamic Random-Access Memory) et 
des microprocesseurs est significatif (Figure I-1). Les premiers circuits de l'ère VLSI (DRAM 
1Mbits), commercialisés en 1985, utilisaient environ 2 millions de transistors avec une techno­
logie 1.0 11m. Sept ans plus tard, les DRAM 16Mbits, en technologie 0.5 11m étaient disponi­
bles [6]. Actuellement, des motifs inférieurs à 0.2 J.lffi sont utilisés pour le développement de 
circuits mémoire DRAM de 1 Gigabits [7]. On peut noter également que, depuis le début des 
années 1990, un infléchissement de cette progression est enregistré, lié plus à des considéra­
tions d'ordre économiques que technologiques [6]. L'évolution de la densité d'intégration des 
circuits logiques suit la même tendance, restant cependant en deçà des performances atteintes 
pour les DRAMs [8]. 

1 1 ï '1 l'T" . 
~ ~ 

• Mémoires 64M : - 16M , Circuits logiques -• 
;~ 4Me Pentium ~ : = - lM , -

• -80486 
·~ 256K ~ • : • : 
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• 
~ 16K 

~ - 1 = 
4K • -- • 68000 -

~ IK ,. 8086 ; 
:::: 

~ 8080 : 
-4004 

1980 1990 2000 
Années 

Figure 1-1: Evolution du nombre de transistors dans les circuits mémoire et 
logiques au cours des trente dernières années. 

3- Le nombre de niveaux de masque. Les procédés utilisant plus d'une 
quinzaine de niveaux différents sont maintenant communs. A titre d'exemple, on peut citer le 
procédé QUBIC1 de PHILIPS, qui utilise 21 niveaux de masquage, dont 15 pour le composant 
(front-end) et 6 pour les connections (back-end) [9]. Cette augmentation est liée aux progrès 
des technologies d'interconnections des transistors (structure double Damascene, Chemical 
Mechanical Polishing (CMP), ... ),qui permettent d'empiler couramment 4 voire 5 niveaux de 
métal [10]. 

4- Les équipements. Les technologies actuelles (inférieures à 0.5 11 rn) 
nécessitent des salles blanches de classe 1, qui permettent d'éliminer les particules de taille 
supérieure à 0.2 J.l m.De plus, chaque nouvelle génération de procédés demande une nouvelle 
évolution des techniques très sophistiquées et très couteuses de lithographie. L'ensemble des 
équipements nécessaires à l'exploitation d'une nouvelle filière technologique devient très 
lourd et constitue un frein économique important. On évalue ainsi que l'investissement néces­
saire pour ouvrir une nouvelle usine de fabrication, estimé à un million de dollars en 1994 sera 
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de plus de deux millions de dollars en l'an 2000 [11]. 

1-2 Evolution des Procédés de Fabrication de Circuits sur Silicium 

La mise au point des composants actuels, fortement submicroniques, a été ren­
due possible grâce à l'amélioration des différentes étapes des procédés et au meilleur contrôle 
des très nombreux paramètres technologiques (dose et énergie d'implantation, temps et tempé­
ratures de recuits, épaisseurs des couches, ... ). 

Les efforts technologiques se sont, entre autres, portés sur : 

- Les techniques de masquage. En augmentant la résolution des procé­
dés lithographiques (diminution de la longueur d'ondes des rayons lumineux, modification des 
structures optiques), et en utilisant des résines aux performances photosensibles meilleures, on 
a pu reproduire des motifs de taille inférieure à 140 nm (248 nm DUV). 

- Les techniques de gravure. L'utilisation des techniques sèches, ayant 
une meilleure sélectivité et uniformité contribue également à la reproduction de motifs de plus 
en plus fins. 

- Les techniques de dopage. Les étapes d'implantation et de diffusion 
des dopants sont critiques sur un procédé. Les profils de dopage influent en effet fortement sur 
les caractéristiques électriques des composants (gains, capacités base/collecteur, capacités 
base/émetteur, résistances d'accès). La formation de jonctions peu profondes, un meilleur con­
trôle de ces jonctions sont obtenus grâce aux techniques de recuit thermique rapide (RTA), à 
l'utilisation de substrats préamorphisés, à l'introduction de composés (ex.: BF2). 

- Les techniques d'isolation. Les isolations par oxyde épais de type 
LOCOS (LOCal Oxidation of Silicon) s'étant généralisées [12], de nombreux travaux ont porté 
sur l'amélioration des ces structures. Des topologies plus ou moins complexes ont été propo­
sées, afin d'une part de réduire l'espace de transition entre les zones actives et l'oxyde épais 
("bec d'oiseau") et d'autre part de minimiser les cycles thermiques après la formation des 
zones implantées. Des techniques dites de type "LOCOS avancées" sont ainsi apparues (PBL 
[13], SILO [14], LOCOS enterré [15]). Parallèlement, des techniques basées sur une gravure 
plus ou moins profonde du silicium, appelée "Tranchées" (Trench, Shallow Trench) [16], 
apparaissent de plus en plus dans des circuits spécifiques de type bipolaires, mémoire ou 
encore SOI (Silicon On Isolation) [17] et remplacent même le LOCOS pour les technologies 
les plus avancées (CMOS 0.25 J.Lm) [18]. Ces techniques permettent une très grande intégra­
tion, mais sont particulièrement difficiles à maîtriser. 

- Les techniques liées aux interconnexions. Grâce aux progrès dans ce 
domaine, des circuits à plusieurs niveaux de métal (4 à 5 niveaux sur des structures 0.35 J.Lm) 
ont pu être réalisés [10]. Il est pour cela nécessaire d'introduire de nouveaux matériaux tels que 
les siliciures (TiSi2, CoSi2), le tungstène ou autres composés métalliques, tout en améliorant 
les étapes de planarisation par pelliculage de SOG ou polissage physico-chimique (CMP). Plus 
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récemment, l'introduction du cuivre en remplacement de l'aluminium a ouvert de nouveaux 
horizons pour la miniaturisation de ces interconnexions. 

En amont, le développement d'un procédé technologique nécessite l'établisse­
ment d'une méthodologie rigoureuse compte tenu du nombre très important de paramètres à 
contrôler [19]. Ceci est d'autant plus difficile que le nombre de paramètres critiques augmente 
fortement dans le procédés modernes. L'épaisseur de la couche épitaxiée, les doses d'impure­
tés pour la formation des zones dopées N/P, des zones de source et drain, les énergies 
d'implantation, les ajustements des tensions de seuil, les temps ainsi que les températures des 
recuits, des oxydations, sont autant de données critiques qu'il faut maîtriser. Pour chaque 
étape, il est donc nécessaire de déterminer un jeu de variables technologiques optimales, et 
d'analyser la sensibilité électrique du composant à des variations sur ces paramètres technolo­
giques. La mise en place expérimentale de ces tolérances de fabrication requiert un très grand 
nombre de manipulations. 

1~3 L'Apport de la Simulation 

Les outils de simulation associés à des équipements de test et une approche sta­
tistique sont devenus des aides importantes au développement des procédés. La simulation 
technologique des différentes étapes du procédé permet de prédire les caractéristiques physi­
ques du composant: profils de dopage, distribution des contraintes mécaniques et topographie. 
La simulation de dispositifs exploite ces données et détermine le comportement électrique du 
composant. 

Pour être fiable, la simulation de procédés doit s'appuyer sur une modélisation 
fine des phénomènes physiques mis en jeux lors de la fabrication du composant ainsi que sur 
une calibration des paramètres physiques de ces modèles. Cette calibration est primordiale 
puisqu'elle assure le caractère prédictif des simulations. Elle est aussi très astreignante en ce 
sens que les coefficients physiques déterminés sont souvent dépendants de la filière technologi­
que étudiée. En effet, les modèles actuellement utilisés ne permettent pas encore de prendre en 
compte tous les phénomènes physiques intervenant dans la fabrication du circuit. Par consé­
quent, en fonction des conditions expérimentales et des appareillages, il faudra calibrer à nou­
veau certains paramètres pour inclure implicitement des phénomènes non modélisés. 
Cependant, même lorsque la simulation ne reproduit pas exactement les données quantitatives 
obtenues par mesures, elle permet de prédire les comportements ainsi que les sensibilitées aux 
conditions expérimentales. Ces études variationnelles permettent ainsi de reduire notablement 
le nombre d'expériences nécessaire au développement d'une nouvelle filière technologique. 

Ainsi, en production, les outils de simulation, qui sont alors calibrés pour un 
procédé donné, permettent de détecter les étapes à l'origine de dérives éventuelles des caracté­
ristiques électriques, et de déterminer les modifications à apporter pour les pallier rapidement. 

Enfin, ces simulateurs peuvent être utilisés dans des études en amont et servir de 
base au travail de modélisation et compréhension des phénomènes physiques mis en jeux au 
cours de la fabrication des circuits intégrés. 
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Les premiers travaux de modélisation technologique d'un procédé se sont inté­
ressés aux étapes d'implantation et de recuit (en ambiance inerte ou oxydante) et ont conduit 
au développement du premier simulateur de procédés, SUPREM II (Université de Stanford, 
Etats-Unis, 1979). SUPREM-II est un simulateur unidimensionnel, utilisant des modèles ana­
lytiques. Actuellement, la connaissance des phénomènes physiques liés à ces trois étapes est 
très avancée et des modèles numériques ont été implantés dans de nombreux simulateurs: 
SUPREM IV (Stanford) [20], FEDSS (IBM) [21], PROSE (Berkeley) [22], PROPHET (Lucent 
Technologies) [23], STORM (Projet européen ESPRIT) [24], IMPACT-4 (ISBN) [25], 
ATHENA (SILVACO) [26], DIOS (ISE-AG) [27], T-SUPREM4 (AVANT!) [28]. 

Cependant, un état de 1' art actuel [29] fait apparaître de grosses lacunes dans le 
pouvoir de prédiction des simulateurs de technologies. Les nouvelles possibilités de fabrication 
sont introduites nettement plus rapidement que leur modélisation. De plus, les conditions 
extrêmes de fabrication (faible profondeur d'implantation, budgets thermiques réduits, ... ) ren­
dent certains phénomènes physiques non-négligeables qui demandent un raffinement supplé­
mentaire des modèles. Enfin, la miniaturisation des composants montre de plus en plus la 
nécessité d'une analyse tridimensionnelle des problèmes, ce qui, malgré la puissance de 
l'informatique, reste un grand défi [30]. Néanmoins, on observe que les modèles d'implanta­
tion deviennent de plus en plus sophistiqués, avec la détermination des profils implantés par 
modélisation statistique (Monte Carlo) [31], la modélisation des défauts créés dans le silicium 
par l'implantation (défauts ponctuels et étendus, zones amorphisées, dislocations, ... ) fait 
désormais l'objet d'étude. De même, la connaissance sur la diffusion des dopants s'affine 
grâce à l'étude des effets induits par: i) les défauts du silicium [32] et ii) les contraintes méca­
niques, ainsi que par l'analyse de la diffusion en fortes concentrations où des phénomènes de 
précipitation apparaissent [33]. Les études sur l'oxydation s'orientent quant à elles vers la prise 
en compte des effets des contraintes mécaniques sur la cinétique, ainsi que sur une meilleure 
modélisation rhéologique des matériaux en couches minces [34]. 

1-4 L'Importance des Contraintes Mécaniques dans les Procédés Modernes sur Silicium 

L'introduction des aspects mécaniques est actuellement un des axes importants 
en simulation de procédés. Les problèmes liés aux contraintes mécaniques ne sont pas récents 
[35]. Dès la mise au point des premiers procédés de fabrication des circuits intégrés, les tech­
nologues ont observé l'apparition de défauts de fabrication d'origine mécanique: dislocations, 
défauts cristallins, ruptures de couches de diélectriques ou de lignes métalliques. Ces défauts 
donnent généralement lieu ensuite à des dysfonctionnements des composants (courants de 
fuite importants, courts-circuits ou circuits ouverts ... ). Cependant, sur les premières généra­
tions de circuits intégrés, ces aspects n'étaient pas critiques puisque des variations sur les pro­
cédés ont permis de les surmonter facilement. 

La diminution des dimensions des composants intégrés, la complexité des pro­
cédés a fait réapparaître ces problèmes d'origine mécanique. Ceux-ci sont devenus d'autant 
plus critiques que les variations possibles sur un procédé deviennent limités. Les facteurs à 
l'origine de cette augmentation des niveaux de contraintes mécaniques sont très divers et inter-
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viennent à tous les niveaux du procédé. Ainsi, la réduction des budgets thermiques et l'intro­
duction des techniques de recuits thermiques rapides (RTA) pour un meilleur contrôle des 
zones de diffusion imposent aux matériaux des chocs thermiques brutaux et donc génèrent des 
contraintes élevées. De même, la création de géométries très perturbées, notamment par la for­
mation de structures d'isolation complexes, la nécessité d'introduire des étapes de planarisa­
tion avant la métallisation, l'utilisation d'une variété de matériaux de plus en plus grande, aux 
propriétés physiques et rhéologiques souvent différentes sont autant de facteurs favorables à 
une forte augmentation des niveaux de contraintes dans le substrat. 

De plus, l'effort continu qui vise à réduire les temps de mise au point d'une nou­
velle filière technologique est un facteur non négligeable qui accroît sensiblement la difficulté 
du contrôle des procédés. En effet, la plupart des problèmes induits par les contraintes mécani­
ques générées lors de la fabrication des composants apparaissent au cours de l'utilisation des 
circuits. Leur détection nécessite donc des tests draconiens, souvent longs, sur des circuits 
pilotes. Si le problème n'est pas détecté au cours du cycle de production, les conséquences 
économiques peuvent être catastrophiques [36]. Pour répondre à ce problème, la tendance 
actuelle chez les fabricants de circuits intégrés est de réduire, voire éliminer, les tests de fiabi­
lité sur les circuits en fin de chaîne de production, qui sont très difficiles à exploiter rapide­
ment, au profit de tests "on-line", réalisés pendant le cycle de fabrication, beaucoup plus fins et 
autorisant des temps de réaction plus courts. 

Pour cela, et afin d'éviter la détection tardive de ces problèmes d'origine méca­
nique, il est capital de disposer d'une connaissance approfondie des différentes sources de con­
traintes, de comprendre clairement le comportement des matériaux utilisés lorsqu'ils sont 
soumis à des niveaux de contraintes élevées, et d'analyser les interactions entre matériaux au 
niveau des interfaces. Ce travail permet alors l'évaluation des seuils de contraintes à ne pas 
dépasser, sous peine de génération de mécanismes de dislocation ou de rupture, et de détecter 
les étapes critiques du procédé, génératrices des maximums de contraintes, étapes sur lesquel­
les une attention particulière peut alors être portée. Avec ces connaissances et des outils de 
modélisation adéquats, la minimisation des contraintes mécaniques peut être prise en compte 
dans la conception des composants. 

Les contraintes mécaniques générées au cours d'un procédé influent à la fois sur 
les mécanismes physiques et chimiques lors de la fabrication du composant et sur le fonction­
nement électrique de celui-ci. 

Ainsi par exemple, il est maintenant reconnu que les mécanismes de diffusion 
des dopants dans le substrat sont perturbés par la présence de contraintes mécaniques dans le 
silicium [37][38][39]. 

De même, les contraintes mécaniques modifient notablement le phénomène 
d'oxydation en agissant à la fois sur la diffusion des agents oxydants vers l'interface Si/Si02> 

sur les coefficients de réaction à cette interface et sur les comportements mécaniques du 
dioxyde de silicium formé. L'influence des contraintes sur l'étape d'oxydation a été très rapi­
dement soupçonnée. De nombreux travaux de recherche ont été ainsi menés sur ces aspects, 
motivés par un besoin de modéliser quantitativement 1' étapes d'oxydation de champs [ 40] 
[41]. 

Sous l'influence de contraintes mécaniques élevées, des défauts ponctuels en 
forte concentration, introduits par example lors d'une étape d'implantation, peuvent nucléer en 
boucles de dislocations [42]. Ces distortions locales du réseau cristallin peuvent avoir des con­
séquences critiques lors du fonctionnement électrique du composant en favorisant notamment 
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l'apparition de courants de fuite. 
Finalement, du point de vue purement électrique, les contraintes mécaniques ou 

plus précisément les défmmations résiduelles du silicium induisent des changements dans les 
caractéristiques électriques des transistors, en modifiant la structure de bande du semiconduc­
teur, les mobilités électroniques, les phénomènes de génération et de recombinaison [43]. Par 
exemple, des fluctuations sur les valeurs de la conductance ont été observées par Takeuchi et 
Newbury, sur des structures MOSFET très avancées, dont l'origine serait l'apparition de puits 
de potentiel crées par ces déformations permanentes [44]. 

En conclusion, on s'aperçoit que l'optimisation de structures microélectroni­
ques passe maintenant aussi par l'étude et la réduction des contraintes et déformations mécani­
ques générées lors de la fabrication des composants. Les outils modernes d'aide à la 
conception et au développement doivent donc prendre en compte ces aspects mécaniques de 
façon la plus générale possible. L'obtention de la distribution exacte des contraintes à la fin du 
procédé de fabrication ainsi que la détection des étapes critiques en termes de maximums de 
contraintes passent par l'analyse de l'historique de l'évolution de ces contraintes au cours du 
processus. 

I-5 Description du Travail de Thèse et Enoncé du Plan du Manuscrit 

Le travail réalisé au cours de cette thèse a consisté dans un premier temps à ana­
lyser et à comprendre les phénomènes générateurs de contraintes mécaniques et ensuite à con­
cevoir une modélisation de ces mécanismes. Les propriétés rhéologiques des matériaux ont été 
également finement modélisées afin de pouvoir calculer avec précision la distribution des 
champs de contraintes mécaniques au cours de la fabrication des composants microélectroni­
ques intégrés. Les algorithmes permettant ces calculs ont été établis et inclus dans un simula­
teur bidimensionnel de procédés technologiques, utilisant une discrétisation spatiale de type 
éléments finis. 

Ce manuscrit reprend l'ensemble de ce travail de recherche et en résume 
l'essentiel des résultats. Il s'articule en cinq parties. 

Le second chapitre passe en revue les différentes origines des contraintes méca­
niques dans la technologie silicium. Une analyse globale des problèmes mécaniques nécessite 
la prise en compte de l'ensemble de ces sources de contraintes. 

La modélisation de ces phénomènes mécaniques et des comportements 
rhéologiques des matériaux utilisés est détaillée dans le troisième chapitre. A partir des notions 
générales sur les contraintes et les déformations, les lois régissant l'équilibre mécanique stati­
que au sein de la structure sont exposées. La résolution des équations d'équilibre ainsi intro­
duite nécessite l'établissement des propriétés rhéologiques des matériaux. Ceci fait l'objet de 
la dernière partie de ce chapitre. 

La discrétisation spatiale et temporelle des équations traduisant les phénomènes 
générateurs de contraintes mécaniques est introduite au quatrième chapitre. Le logiciel qui a 
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servi de plateforme de développement à ce travail est IMPACT-4 [ 45]. 

Le cinquième chapitre traite de la calibration de ces modèles afin de proposer 
aux utilisateurs une prédiction la plus précise possible des niveaux de contraintes mécaniques. 
Après avoir identifié les paramètres à calibrer, on rapporte quelques résultats concernant les 
oxydes thermiques et déposés ainsi que le nitrure. Finalement, une attention particulière est 
portée sur la contrainte intrinsèque au sein de ces matériaux. 

Finalement, le dernier chapitre de ce mémoire consiste en une présentation des 
nouvelles fonctionnalités du logiciel IMPACT-4. Pour cela, des études réalisées pour des parte­
naires industriels sont résumées. La première concerne une technologie BICMOS exploitée par 
Philips Composants à Caen. La seconde s'est intéressée à une technologie CMOS développée 
par ST-Microelectronics à Crolles. 

Enfin, la conclusion de ce mémoire dresse le bilan de ce travail et définit les 
axes à approfondir. 
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Chapitre 2 

II- Origines des Contraintes Mécaniques 

Les structures intégrées sont soumises, lors de leur fabrication, à 
de nombreux mécanismes générateurs de contraintes mécaniques. Toute 
charge, qu'elle soit d'origine mécanique, thermique ou chimique est suscep­
tible de créer des contraintes. 

Les contraintes thermiques, dûes aux différences des coefficients 
de dilatation thermiques, sont les plus connues. Elles ne sont pas les seu­
les, et ne sont souvent pas les plus critiques. La croissance chimique de 
films minces, par oxydation, est également une source de contraintes 
importantes. Les dépôts de couches fines, en situations hors d'équilibre, 
génèrent également des contraintes, dites intrinsèques, qui peuvent attein­
dre des niveaux très élevés. Les changements dans la composition chimi­
que de matériaux, dûs par exemple à l'absorption/perte de radicaux OH (en 
ambiance humide), les réactions chimiques s'accompagnant de change­
ment volumiques, les changements structurels tels que la cristallisation, 
l'amorphisation, sont autant de sources différentes de contraintes, appelées 
extrinsèques. 

Tous ces mécanismes physiques sont susceptibles de modifier 
l'équilibre mécanique de la structure et doivent donc être pris en compte 
dans une modélisation mécanique complète. 

Ce chapitre détaille l'ensemble de ces phénomènes physiques 
générateurs de contraintes mécaniques. Il résume les observations rappor­
tées dans la litérature et établit les relations utiles à la modélisation. 
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La fabrication de circuits micro-électroniques intégrés fait appel à un nombre 
important de séquences élémentaires: épitaxies, dépôts, gravures, oxydations, implantations, 
recuits thermiques. Ces différentes étapes sont toutes critiques du point de vue de la génération 
de contraintes mécaniques, puisqu'elles induisent des déséquilibres mécaniques. 

Ainsi l'implantation d'impuretés (bore, phosphore, antimoine, arsenic), souvent 
plus gros que les atomes de silicium, donne lieu à des distensions de la maille cristalline dans 
le substrat et donc à des contraintes [1]. 

Il en est de même lors des dépôts de films fins: 1' établissement des liaisons 
inter-atomiques entre le substrat et le film se fait au prix de modifications des distances inter­
atomiques, et donc avec apparition de contraintes. Ces contraintes, appelées contraintes intrin­
sèques (cri) sont fortement dépendantes des conditions expérimentales de dépôt. Une interpré-
tation énergétique consiste à dire que le matériau déposé est instable, par rapport à une 
situation libre de tout lien avec le substrat. 

Les différentes modifications de structure survenant dans les matériaux lors des 
cycles thermiques suivant leur dépôt, tels que les densifications, cristallisations, pertes ou 
absorptions des radicaux OH, contribuent également à des changements des liaisons atomiques 
film/substrat, à l'interface, et engendrent de nouvelles contraintes. Celles-ci sont appelées 
extrinsèques ( crext). 

L'oxydation de structures non planes de silicium, pour former de l'oxyde de 
silicium, notamment en vue d'isoler les zones actives du circuit, est elle aussi génératrice de 
contraintes. La croissance d'un oxyde à la surface du silicium provoque une déformation glo­
bale de la structure, c'est à dire de l'oxyde déjà existant et du substrat. 

Les étapes de gravure sont elles aussi à prendre en compte. Elles génèrent des 
discontinuités sur les couches, ce qui par effets géométriques, donne lieu à des zones fortement 
contraintes aux bords. Très localisées, ces contraintes peuvent atteindre des amplitudes impor­
tantes, notamment en cisaillement, qui peuvent dépasser le seuil critique de formation de bou­
cles de dislocation [2]. 

Finalement, les différentes étapes de fabrication mettent en oeuvre des tempéra­
tures élevées et des variations thermiques importantes. Une distribution non uniforme de tem­
pérature, au sein d'un matériau, crée localement des zones de dilatation ou de contraction, et 
donc des contraintes tensiles ou compressives. Les chocs thermiques qui peuvent survenir sur 
des structures multicouches, donnent lieu également à des contraintes importantes, de part la 
différence des coefficients de dilatation thermique de chaque matériau. Les conditions de fabri­
cation propres aux procédés modernes ne font qu'accentuer ces phénomènes de génération de 
contraintes thermiques, en employant notamment des variétés de plus en plus grandes de maté­
riaux, aux propriétés mécaniques différentes, et en mettant en jeu des variations thermiques de 
plus en plus brutales. 

Les problèmes mécaniques deviennent donc critiques. Une démarche d'optimi­
sation des procédés, consistant à proposer des règles élementaires de fabrication permettant de 
réduire les effets des contraintes mécaniques, passe obligatoirement par une bonne compréhen­
sion des phénomènes générateurs de contraintes. 

Introduction du Calcul Mécanique Généralisé dans la Simulation Bidimensionnelle de Technologies Silicium 20 



Une classification des sources des contraintes intervenant dans les procédés 
microélectroniques peut être obtenue en considérant les différentes interactions entre le subs­
trat et les matériaux des couches successivement déposées. On arrive ainsi aux catégories de 
contraintes suivantes. 

II-I Les Contraintes d'Origine Thermiques 

La première source de contraintes que l'on doit envisager est la source thermi­
que. Lorsque la température s'élève, les éléments des différents corps d'une structure se dila­
tent. De même lors des refroidissements, les corps se contractent. Or, ces dilatations ou 
contractions ne peuvent pas en général s'effectuer librement. Chaque élément de la structure 
est en effet susceptible de subir une déformation différente. Des contraintes prennent alors 
naissance au sein des matériaux. Elles résultent de l'équilibre mécanique qui s'établit dans la 
structure. 

Considérons un exemple simple de structure, constituée uniquement d'un seul 
matériau. Face à une variation thermique, ôT, les élements vont subir une déformation Eth• qui 

sera fonction de la variation thermique (ôT) et du coefficient de dilatation thermique du maté­
riau (a): 

(II.1) 

Le matériau se contractera si la variation thermique est négative (descente en 
température). Il se dilatera si celle-ci est positive (montée en température). 

Le coefficient de dilatation thermique (CDT) est une caractéristique intrinsèque 
du matériau. Il dépend de la nature isotrope ou non du matériau, de l'orientation cristalline dans 
le cas de corps cristallin et est également fonction de la température. 

Ainsi, dans le cas du silicium, Maisse! a mesuré par une méthode optique la 
déformation d'échantillons de silicium, soumis à des variations thermiques, dans une gamme 

de températures allant de 50°C à 850°C, et en a déterminé la valeur du coefficient de dilatation 

thermique en fonction de la température [4]. Les valeurs obtenues sont comprises entre 2.5 10-

6 /°C et 5.0 w-6 / 0 C. Ces mesures ont été menées pour les orientations cristallines <111> et 
<110>, ce qui lui a permis de déterminer des valeurs plus faibles suivant le plan <110>. La 
figure II-1 donne l'évolution de ce coefficient pour le silicium, pour ces deux orientations. 

D'autres auteurs ont étudié de la même manière l'évolution du coefficient de 
dilatation thermique du silicium polycristallin. Ainsi, Suzuki a par exemple obtenu des valeurs 

de ce coefficient comprises entre 2.3 w-6 /°C. et 4.2 10-6 /°C, dans la gamme de températures 

100°C- 900°C [5]. Ces résultats expérimentaux sont obtenus par des mesures de courbure de 
tranches de silicium sur lesquelles une couche de polysilicium avait été préalablement déposée. 
Les valeurs observées sont relativement proches de celles du silicium. 
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Figure Il-l: Evolution du coefficient de dilatation thermique du silicium, pour les 
orientations cristallines < 111 > et < 11 0> [ 4]. 

En ce qui concerne le coefficient de dilatation thermique des oxydes de silicium, 

de nombreux auteurs proposent dans la littérature des valeurs proches de 0.5 10"6/°C, bien que 
dans certains cas les mesures n'aient été réalisées que pour des températures comprises entre 

20°C et 400°C [6] [7] [8]. Cette valeur est souvent considérée constante en fonction de latem­
pérature. La dépendance du coefficient de dilatation thermique avec la température, dans le cas 
de 1' oxyde, est en effet beaucoup plus faible que dans les cas du silicium monocristallin ou 
polycristallin, comme l'a montré Sinha [9]. Cet auteur a observé des valeurs ne variant qu'entre 

0.55 w-6!°C et 1.5 w-6!°C, dans une large gamme de températures. S'appuyant sur ces obser­

vations, la plupart des auteurs considèrent une dilatation thermique constante et égale à 0.510-

6/0C, pour l'ensemble des oxydes, qu'ils soient thermiques, ou déposés par des méthodes de 
CVD [10] (Chemical Vapor Deposition) ou LPCVD (Low Pressure Chemical Vapor Deposi­
tion) [10], PECVD [11] [12], ou encore pour des oxydes formés à partir de composés TEOS 
(Tetraethylorthosilicate) [13] ou finalement dopés au bore et/ou phosphore (Boro-Phospho­
Silicate Glass) BPSG [14]. 

Malgré l'observation d'une dépendance du coefficient de dilatation thermique en 
fonction de la température, ce paramètre est souvent pris constant, ce qui permet de mener des 
études de contraintes avec une approche analytique. Il en sera ainsi dans l'ensemble des simu­
lations réalisées dans ce travail. Les valeurs des coefficients seront soit calibrés, soit directe­
ment extraites de la litérature, en négligeant les dépendances en température. 
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Dans une approche numérique, la prise en compte d'une dépendance par rapport 
à la température ou à l'orientation cristalline, dans le cas du silicium, ne constitue pas une dif­
ficulté. En effet, il suffit d'inclure, dans la base de donnée des propriétés des matériaux, la loi 
de variation des coefficients en fonction du paramètre donné, soit en introduisant une expres­
sion analytique soit directement en codant les différentes valeurs de ces coefficients. Les algo­
rithmes de simulation sont établis de sorte que, à chaque étape du calcul, les propriétés 
mécaniques des matériaux sont déterminées d'après cette base de données. La difficulté réside 
dans le travail expérimental de mesure des propriétées et de calibration de ces lois de variation. 

Considérons maintenant une structure, constituée d'un substrat sur lequel on a 
déposé un film mince. Ce bicouche va servir de test pour mettre en évidence les déformations 
thermiques. Il est représentatif des structures multicouches, plus complexes, que l'on sera ame­
nés par la suite à étudier. Supposons une variation thermique, ~T, appliquée à la structure. Cha­
que matériau subira une déformation E, comme précédemment. Ainsi, la déformation du film 
sera donnée par: 

Efilm 

TI 

f (a film- asubstat)f1T 

To 

(II.2) 

où a substrat et a film sont respectivement les coefficients de dilatation du substrat et du 

film. T0 et T 1 sont respectivement les températures de départ et finale. 

La résolution de cette expression se fait aisément en prenant comme hypothèse 

que les matériaux sont isotropes. Les coefficients a substrat et a film étant indépen­

dants de la température, l'équation (II.2) devient: 

(II.3) 

La contrainte associée à cette déformation sera déterminée en considérant les 
lois de comportement rhéologique caractérisant les matériaux. Ainsi, si 1' on suppose que les 
matériaux suivent une loi linéaire élastique, la contrainte qui apparaît dans le film sera donnée 
par la relation suivant [15]: 

(II.4) 

E 
où l f est appelé module de rigidité élastique du film. Ef et Vf sont respectivement le 

-'\)! 
module d'Young et le coefficient de Poisson du film. 

Il est important de noter que cette expression est obtenue en supposant que 
l'épaisseur du film est négligeable devant celle du substrat. Ceci est toujours le cas dans les 
structures étudiées, puisque 1' épaisseur des plaques de silicium sont typiquement de l'ordre de 
0.5 mm à 0.6 mm [16] alors que les couches déposées sont de l'ordre de la centaine de nano-
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mètres voire du micromètre. Cette hypothèse permet d'obtenir une expression de la contrainte 
indépendante des coefficients élastiques du substrat. 

Dans un cas plus générale, où les matériaux sont régis par des comportements 
mécaniques plus complexes, comme c'est le cas pour la plupart des matériaux utilisés dans le 
domaine de la fabrication des circuits intégrés, l'expression de la contrainte thermique devient: 

(11.5) 

où [ D] f est la matrice de rigidité du matériau, caractérisant son comportement rhéologi­

que. Cette matrice relie le tenseur des contraintes à celui des déformations. Une expression 
générale de cette matrice nécessite d'établir ces neuf coefficients caractéristiques. Cependant, 
dans l'étude que nous menons, l'hypothèse des déformations planes permet de simplifier son 
expressiOn. 

Cette hypothèse est justifiée dans nos études puisque, d'une part, la dimension 
z, perpendiculaire au plan de simulation, est très grande devant les autres dimensions, et que 
d'autre part, les sollicitations sont constantes suivant cet axe. 

11-2 Les Contraintes Intrinsèques 

Les contraintes intrinsèques sont également une source de contraintes importan­
tes. Moins facilement perceptibles, elles sont néanmoins très critiques, et peuvent engendrer 
des phénomènes de courbure de plaques, de craquements ou de déchirures de films. 

Expérimentalement, ces contraintes peuvent être mises en évidence à partir 
d'observations de phénomènes de courbure lors de dépôt de couches épaisses sur un substrat 
de silicium cristallin. Ces courbures sont dûes à des contraintes très élevées, qui, bien que éga­
lement d'origine thermiques, sont essentiellement intrinsèques et générées lors du dépôt. 

Ainsi, Suzuki a mesuré le rayon de courbure dû à la croissance d'une couche de 
polysilicium d'épaisseur variable comprise entre 100 f.!m et 500 !J,m, sur des structures multi­
couches composées d'un substrat de silicium cristallin (d'épaisseur 300 !J,m) recouvert d'un 
film d'oxyde de silicium (d'épaisseur 1.7 !J,m) [5]. Une concavité de la structure est observée 
dans le sens de la croissance du polysilicium, avec des rayons de courbure fonction de l'épais­
seur de la couche et de la température de dépôt. Cette courbure ne peut pas être attribuée à la 
composante thermique de la contrainte puisque les coefficients de dilatation thermique du 
polysilicium et du silicium sont relativement proches. Elle est donc expliquée par des phéno­
mènes internes à la couche qui donnent naissance à des contraintes intrinsèques. Cette hypo­
thèse a été confirmée par d'autres études qui ont montré que l'adjonction d'oxygène lors de la 
phase de dépôt affecte le phénomène de courbure [17]: le fait de doper légèrement la couche 
déposée avec des atomes d'oxygène, permet de réduire la courbure des films laissant supposer 
une compensation des contraintes dans le polysilicium [18]. 
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Des observations similaires ont été faites sur le nitrure de silicium. Générale­
ment utilisé comme masque dans les étapes d'oxydation, le nitrure de silicium est un matériau 
stable, qui présente malheureusement des contraintes intrinsèques importantes. Des valeurs 
tensiles extrêmement importantes, de l'ordre de 1 GPa, sont couramment mesurées après la for­
mation des couches de nitrure [1] [19]. Ces contraintes tiennent compte de la composante ther­
mique mais sont essentiellement dûes à la partie intrinsèque qui apparaît au moment du dépôt. 
Les méthodes mises au point pour réduire ces contraintes résiduelles, sont basées sur le con­
trôle des paramètres de dépôt: température, pression, ambiance. De la même manière, certaines 
techniques utilisant l'implantation d'impuretées (Bore ou Phosphore), après la phase de dépôt 
permettent de compenser les contraintes intrinsèques tensiles, et d'obtenir des films plus fai­
blement contraints [19], [20]. 

Un dernier exemple mettant en évidence les contraintes intrinsèques dans les 
films déposés peut être tiré des mesures experimentales réalisées par Bhushan, sur des films 
d'oxyde de silicium [21]. Cet auteur a procédé à des mesures directes des contraintes dans les 
films, juste après le dépôt et pendant la descente en température suivant le dépôt. Des films 
déposés par des techniques dite APCVD (Atmospheric pressures chemical vapor deposition) et 
PECVD (Plasma enhanced chemical vapor deposition) ont été étudiés. La mesure "in-situ" des 
contraintes en fonction de la température permet de directement avoir accès à la composante 
intrinsèque. En effet, à température de dépôt, aucune variation thermique n'ayant encore eu 
lieu, la contrainte résiduelle correspond entièrement à la partie intrinsèque. Les valeurs obser­
vées dépendent nettement du procédé de fabrication et sont de l'ordre de lOMPa (oxydes 
APCVD) à 70 MPa (oxyde PECVD). 

L'ensemble de ces observations permet de mettre en évidence 1 'importance de 
la composante intrinsèque dans le champs de contraintes résiduelles [22]. Ces contraintes sont 
fondamentalement dépendantes du procédé de fabrication du film, c'est à dire: 

1 de la température de dépôt, 
2 de la pression, 
3 des concentrations des agents chimiques réactifs, 
4 de la vitesse de dépôt, 
5 de la présence d'impuretés ioniques (bore, phosphore), 
6 de la présence de radicaux atomiques OH (ambiance humide), 
7 du type de réacteur, 
8 de 1' épaisseur de la couche formée. 

Cette large dépendance de la valeur de la contrainte au procédé rend difficile la 
modélisation du phénomène. 

Les contraintes intrinsèques apparaissent généralement parce que les liaisons 
interatomiques entre le matériau déposé et le substrat sur lequel il est déposé sont dans un état 
énergétique instable. Au moment du dépôt, un équilibre mécanique s'établit en tenant compte 
des distances interatomiques respectives du film et du substrat. Dans le cas d'un dépôt sur sili­
cium, si l'équilibre se fait avec un élargissement de la maille cristalline du silicium, des con­
traintes tensiles apparaîtront dans le substrat. Ces contraintes vont tendre à contracter de 
nouveau la maille cristalline, vers une état d'équilibre plus proche de celui avant le dépôt. Le 
film quant à lui sera en compression. Inversement, le substrat sera en compression si la dis­
tance interatomique du film déposé est plus faible que celle du silicium [23]. Le schéma sui-
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vant (Figure II-2:) résume ces deux cas. 

Représentation 
des atomes déposés 

Représentation 
des atomes de silicium 

Situation en équilibre énergétique: les dimensions de la maille de silicium sont 
conservées. 

.. F 

... ... 
c 

Situation hors équilibre générateur de contraintes compressives: 
Les atomes sont plus proches les uns des autres que dans le cas stable. 

Situation hors équilibre générateur de contraintes tensiles: 
Les atomes sont éloignés les uns des autres par rapport au cas stable. 

Figure 11-2: Représentation schématique des mécanismes générateurs de contrain­
tes intrinsèques (représentées ici par F) lors d'un dépôt sur du silicium cristallin 
[23]. 

De la même manière, dans le cas de dépôt de polysilicium, une explication du 
phénomène de contraction de la couche déposée peut être proposée en considérant la distance 
entre les centres des grains de polysilicium voisins (Figure Il-3:). L'établissement de nouvelles 
liaisons entre grains de polysilicium, dû à l'apport de nouvelle matière à la surface du matériau 
déjà formé, provoque une diminution de la distance caractéristique inter-grain, et donc l'appa­
rition de contraintes tensiles. La courbure des plaques de silicium est alors justifiée par ces 
contraintes tensiles dans le polysilicium. 
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Grains de polysilicium 

Nouvelle 
couche 
formée 

Couche de 
polysilicium 
déjà formée 

Figure II-3: Représentation schématique des mécanismes de "sintering" permet­
tant d'expliquer 1' apparition de contraintes intrinsèques tensiles dans une couche 
de polysilicium [5]. 

11-3 Les Contraintes dûes aux Gravures 

Les étapes de gravure sont généralement des étapes critiques en termes de con­
traintes mécaniques puisqu'elles induisent des pics de contraintes élevés, susceptibles de géné­
rer des boucles de dislocations dans le silicium. Les autres sources de contraintes, qu'elles 
soient thermiques ou intrinsèques génèrent des niveaux de contraintes uniformes sur des struc­
tures multicouches continues. Or, dans le silicium, ces contraintes sont relativement faibles 
compte tenu de 1' épaisseur du substrat, par rapport aux épaisseurs des films déposés. Ce sont 
justement les étapes qui amènent des discontinuitées dans la structure qui vont produire des 
zones fortement contraintes aux abords des coins formés. 

Ces niveaux élévés de contrainte peuvent avoir des conséquences critiques pour 
la suite du procédé, en favorisant notamment la formation de boucles de dislocations. Ainsi, 
des contraintes de cisaillement élévées vont pouvoir être à l'origine de dislocations par glisse­
ment des plans cristallins. De même, dans les zones fragilisées par la sur-concentration de 
lacunes ou d'interstitiels (dûs notamment à des implantations ioniques), des contraintes norma­
les élevées (tensiles ou compressives) vont pouvoir induire des boucles de dislocations par 
nucléation des intersitiels en défauts étendus. 

Considérons une structure constituée d'un film fin d'épaisseur h, déposé sur un 
substrat infiniment épais par rapport au film. Le film possède une précontrainte ( cr0) uniforme 

dans les directions x et y. Supposons maintenant que la couche fine soit gravée sur la moitié de 
la structure. Le substrat va alors se déformer de façon asymétrique: la partie libérée peut se 
déformer, pour retrouver la situation qui était la sienne avant le dépôt, alors que le côté restant 
sous la couche évolue peu. La déformation asymétrique du silicium se traduit par une force 
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interne dans le substrat, et donne donc naissance à des contraintes. Il est possible d'établir pour 
des cas simples, une expression analytique des composantes du tenseur de contraintes dans le 
silicium. Hu a ainsi déterminé l'expression de ces contraintes dans plusieurs cas de figure 
[1][2]. La modélisation par éléments finis permet quant à elle de calculer numériquement les 
forces en présence dans le cas général, et d'en déduire les composantes de la contrainte dans le 
silicium. 

Les effets géométriques induits par la gravure d'une couche s'accompagnent 
donc de l'apparition de contraintes élevées dans le substrat, localisées aux bords des motifs, et 
doivent par conséquent être traitées comme une source de contraintes à part entière. 

II-4 Les Contraintes dûes aux Oxydations non Planes 

La réalisation de structures d'isolation, que ce soit de type LOCOS, LOCOS 
enterré ou tranchée, nécessite l'oxydation longue du silicium, pour former l'oxyde de silicium 
épais, isolant. Dans ces oxydations, l'expansion volumique résultant de la transformation du 
silicium en oxyde de silicium, ne se fait pas librement, compte tenu de la forme non plane de la 
structure, et s'accompagne donc de 1' apparition de contraintes mécaniques dans le substrat et 
dans 1' oxyde. De plus la présence d'autres matériaux, tels que le nitrure, empêche également la 
croissance sans contrainte de l'oxyde. 

Ces niveaux de contraintes ont rapidement posé des problèmes de fiabilité dans 
les procédés de fabrication. Historiquement, dès les années 70, les technologues ont observé 
une augmentation critique des défauts dans le silicium, lorsque la température d'oxydation est 
réduite [24]. Cette dégradation est attribuée à une plus faible relaxation des contraintes dans 
l'oxyde de silicium. L'augmentation de la densité de défauts est particulièrement sensible lors-

que la température d'oxydation passe en dessous de 975°C. Cette température correspond au 
niveau en dessous duquel la viscosité de 1' oxyde de silicium augmente fortement, empêchant 
ainsi toute relaxation des contraintes. 

De nombreuses recherches ont donc été engagées afin de bien comprendre les 
mécanismes de génération des contraintes mécaniques au cours de 1' oxydation du silicium, 
ainsi que les phénomènes de relaxation. Ces recherches ont constitué les premiers travaux de 
modélisation des contraintes mécaniques dans les structures intégrées. 

Dans l'oxydation thermique, un volume de silicium est transformé en 2.25 volu­
mes d'oxyde de silicium. Cette croissance se fait dans les trois directions spatiales. Verticale­
ment, elle se fait librement alors que latéralement elle est retenue par la présence du substrat. 
L'expansion volumique de 1' oxydation crée un champ de déplacements aux interfaces oxydées, 
qui déforme les couches de l'oxyde déjà formé ainsi que les couches déposées au dessus de la 
structure: film de polysilicium, masque de nitrure. Le champs de déplacement imposé à l'inter­
face Si/Si02 est obtenu suivant les relations suivantes [25][26][27]: 

Déplacement initial de la surface du silicium a· V · 1'1t ox 
(II.6) 

Déplacement initial de l'oxyde: ( 1 - a) · Vox · 1'1t (II.7) 
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où V0 x est la vitesse d'oxydation le long de l'interface Si/Si02, calculée par rapport au flux 

d'oxydants absorbés (G) et au nombre d'atomes nécessaires à la formation d'un volume uni­
taire d'oxyde (Nt)· 

(11.8) 

Le flux (G) aux interfaces oxydés est proportionnel à la constante de réaction 
(k8i) et correspond à l'absorption d'oxydants par la réaction d'oxydation: 

(II.9) 

C ox• fi 0 et D ox sont respectivement la concentration des agents oxydants à 1' interface, 

le vecteur normal à 1' interface et le coefficient de diffusion des agents oxydants. 

La figure II-4 illustre le mécanisme d'oxydation montrant la déformation de la 
structure sur un pas élémentaire d'oxydation, dûe à la croissance du nouvel oxyde [28]. 

-D.500 

Interface initial 

-HXXJ+----------,---------+-HXXl 
O.OOJ 1.00J 

t Déplacement de 1' oxyde 
initial: (1- ex) Vox. dT 

Déplacement de 
l'interface: a .V0 x. dT 

- Oxyde initial déplacé 

CJ Nouveloxyde 

~ Nitrure 

Figure II-4: Schéma illustrant les mécanismes intervenant dans une oxydation 2D. 

Les contraintes mécaniques generees par les déformations successives de 
1' oxyde sont alors déterminées suivant les lois mécaniques régissant les matériaux présents 
(lois élasto-plastiques, visco-élastiques), qui permettent d'écrire les relations contraintes/défor­
mations adéquates. 

Ces contraintes ont un impact considérable sur la cinétique d'oxydation. 

Comme 1' ont démontré Kao et al [29], la diffusivité des agents oxydants, D ox, et la constante 
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de réaction (ksi) sont directement dépendantes des niveaux de contraintes résiduelles, et rédui­

tes lorsque celles-ci sont compressives. 

Enfin il faut savoir que le même type de contraintes doit être pris en compte lors 
de la formation de siliciures. 

II-5 Les Contraintes Extrinsèques 

Les contraintes extrinsèques sont dûes à des changements structurels dans les 
matériaux qui donnent lieu à des changements volumiques ou de forme [23]. La plupart des 
films subissent des phénomènes de densification après leur formation, tout particulièrement au 
cours des premiers cycles thermiques suivant le dépôt. De même, certains matériaux, tels que 
le polysilicium, au départ en phase amorphe, peuvent subir des phénomènes de cristallisation, 
qui s'accompagnent de déformations géométriques, souvent de contraction, et entraînent 
1' apparition de contraintes tensiles [30][31]. On observe également des changements dans la 
structure des matériaux dûs à l'absorption ou au rejet de molécules d'eau. Ces phénomènes 
sont notamment vérifiés dans la plupart des oxydes déposés, qui souvent absorbent ou rejettent 
des molécules OH (humidité), dans le milieu ambiant, lors des différents cycles thermiques 
[32]: un oxyde riche en radicaux OH, va perdre ses molécules d'eau pendant la phase de mon­
tée en température. Ces modifications de structure s'accompagnent d'une augmentation et/ou 
d'une diminution des niveaux de contraintes dans le film. Il s'agit de phénomènes non linéaires. 
Ces matériaux possèdent une caractéristique "Contrainte en fonction de la Température" pré­
sentant une forte hystérésis. 

lr:twinml Film b) 

l' /, ,, 1 Substrat 

Figure II-5: Schéma du bicouche étudié: a) le film est libre de se dilater de la à l, 
b) le film est lié au substrat et ne peut donc pas se dilater librement. Sa dimension 
longitudinale reste la, et est par conséquent soumis à des contraintes compressives. 

Quand un film absorbe des radicaux OH, il tend à se dilater et à augmenter de 
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volume. Cependant, ce changement volumique ne peut se faire librement suivant toutes les 
directions. Les dimensions latérales dans le plan du film ne peuvent changer puisque la couche 
est solidaire du substrat, qui ne subit pas de modifications. De cette impossibilité de se dilater 
suivant les directions du plan, les contraintes dans le film vont augmenter et devenir plus com­
pressives. Pour déterminer 1' évolution du champs de contraintes, considérons un film fin tota­
lement libre suivant les trois directions (x,y,z). L'absorption de molécules d'eau entraîne une 
augmentation du volume du film ~V. La déformation dans chaque direction x,y et z est 1/3~ V 1 
V. Ainsi suivant la direction x par exemple, on peut écrire: 

1~ V (l0 -l) 3v = Exx = l (II. lü) 

où 10 et 1 sont respectivement les longueurs initiales et finales du film, suivant x. La figure Il-5 

illustre 1' exemple traité. 

Si l'on suppose pour simplifier que les matériaux possèdent un comportement 
élastique linéaire, les relations entre déformations et contraintes, dans le cas d'un état plan de 
contraintes sont données par les trois équations suivantes: 

1 
EYY = E{ O'YY- UO'xx} (II. 11) 

1 
Exy = GO'xy 

où E est le module de Young exprimé généralement en N/mm2 ou en dynes/cm2, v est le coef­
ficient de Poisson et G le module d'élasticité transversale encore appelé module de glissement. 

G est proportionnel à E et est également exprimé en N/mm2 ou en dynes/cm2. 

G = E 
2(1 + u) 

(II.12) 

Les expressions Il.ll permettent d'obtenir dans le cas simple du bicouche 
l'expression des contraintes biaxiales présentes dans la couche, qui correspondent aux con­
traintes nécessaires à comprimer le film de nouveau vers sa dimension de départ 10. 

E 
(J'xx = 2 (Exx + U. Eyy) 

(1-u ) 
(II.l3) 

soit: 

1 E ~v 
0'= 

3(1-u)V 
(II.l4) 

Les phénomènes donnant lieu à l'apparition de contraintes extrinsèques sont 
importants et modifient considérablement la répartition des champs de contraintes dans les 
films et donc dans le substrat. Cette composante de contraintes est proportionnelle au change­
ment volumique libre provoqué par la modification structurelle dans le film. Un calcul de ces 
contraintes requiert donc de calibrer les changements volumiques pouvant se produire. 
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II-6 Les Contraintes dûes aux Implantations et aux Hétéroépitaxies 

Un corps tel que le silicium peut contenir des régions de structure cristalline 
identique mais présentant des constantes de maille différentes. Les éléments de ces regions 
occupent alors un volume différent de celui des autres éléments du matériau. Les mailles entre 
éléments voisins vont donc devoir s'adapter au prix de déformations internes. L'énergie de 
déformation est directement proportionnelle à la variation volumique nécessaire à 1' adaptation 
des mailles, et est d'autant plus importante que ces zones particulières sont inclues dans le 
matériau. 

De façon générale, ces déformations localisées des mailles cristallines au sein 
d'un corps cristallin sont susceptibles de se produire lors de l'incorporation d'atomes de taille 
différentes de celles des atomes du matériau hôte. C'est ce qui peut se produire par exemple 
pendant les étapes d'épitaxie qui font intervenir des matériaux différents du substrat. On parle 
alors d'hétéroépitaxie. C'est ce qui peut se produire également lors des implantations ioniques 
à forte concentration: au dessus d'une certaine concentration, les distances de maille du subs­
trat diminuent ou augmentent avec la concentration des atomes incorporés, suivant 1' expres­
sion: 

11a = ~c (II.15) 
a 

où a est la constante de maille du substrat, C la concentration en atomes de 1' espèce implantée, 
et ~le coefficient de contraction ou d'expansion de la maille. ~est donné dans le tableau sui­
vant pour quelques espèces atomiques [1][2]. 

Espèce ~ (cm3/atom) 

entre -4.5 w-24 

Bore et 
-5.6 w-24 

Phosphore -1.8 w-24 

Arsenic o.17 w-24 

Table II-1:Tableau des coefficients de contraction et/ou d'expansion des distances 
de maille. Les valeurs négatives indiquent une contraction. 
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Ce dernier phénomène a été décrit par Vegard en 1921 [33] et a été largement 
repris dans la litérature. Hu en propose une synthèse dans un article [1], en faisant référence 
aux différents travaux théoriques et expérimentaux sur le sujet. 

Une fois connues et modélisées, les différents phénomènes générateurs de con­
traintes mécaniques vont être codés dans le simulateur de procédés technologiques pour cir­
cuits intégrés. L'ultime étape consistera ensuite à calibrer ces modèles. Nous aurons donc 
besoin de mesures expérimentales des contraintes mécaniques. Il existe différentes techniques : 
courbures de plaques [34], spectroscopie micro-Raman [35], CBED [36]. 

Nous présenterons dans la section suivante la méthode la plus couramment utili­
sée: la mesure des courbures de tranches. 

II-7 Méthode de Détermination des Contraintes par Mesure de la Coubure des Tranches 
de Silicium 

Les méthodes conventionelles pour déterminer les contraintes mécaniques dans 
un matériau sont difficilement applicables dans le domaine de la microélectronique. La plupart 
des essais (essais de traction, de compression, de fluage) demandent en effet de disposer 
d'échantillons relativement grands. Or, un matériau possède une structure et des propriétés 
mécaniques différentes, selon qu'il est déposé en film fin ou en couche épaisse. Les caractéris­
tiques rhéologiques volumiques des matériaux ne peuvent pas être directement appliquées dans 
notre étude. De plus, le comportement du matériau à étudier est également différent selon qu'il 
est solidaire d'un substrat, composé d'un matériau différent, ou isolé. Ainsi, en général, 
qu'elles soient théoriques ou expérimentales, les études mécaniques des matériaux en couche 
mince doivent tenir compte de la combinaison film/substrat, telle qu'elle est formée par le pro­
cédé de fabrication. 

La plupart des méthodes expérimentales mises au point pour déterminer les 
contraintes mécaniques dans un film sont basées sur la mesure de la courbure de plaques de 
silicium, sur lesquelles le film a été déposé uniformément. La mesure de la courbure est réali­
sée en observant la réflexion sur la surface de l'échantillon, d'un rayon lumineux, d'un rayon X 
ou encore d'un rayon laser. L'angle entre le rayon incident et le rayon réfléchi est directement 
lié à l'inverse du rayon de courbure de la plaque. Ces techniques optiques de mesures de con­
traintes sont largement utilisées, la méthode utilisant un rayon laser présentant une meilleur 
résolution et une plus grande facilité d'utilisation que les autres méthodes. 

A partir de la mesure du rayon de courbure d'une plaque, on détermine le niveau 
de contrainte uniforme dans le film déposé. Le film est supposé pour cela d'épaisseur égale à tf, 

très petite devant celle du substrat, t8 • Si le système est soumis à une des charges extérieures 

présentées précédemment, la couche subira une déformation (~E). Un équilibre mécanique 
entre le film ainsi déformé et le substrat va s'établir afin de minimiser l'énergie totale du sys-
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tème. Cet équilibre va provoquer également une déformation dans le substrat, comme repré­
senté dans la figure II-6. La contrainte induite par la formation de la couche mince peut alors 
être calculée en mesurant le rayon de courbure de la plaque avant (R0) et après dépôt (R1) [37]. 

La contrainte est liée à la variation L\R=R0-R 1 suivant l'expression: 

(1!.16) 

où E8 et V8 sont respectivement le module d'Young et le coefficient de Poisson du film. 

1 1 1 
= ---

(1!.17) 

Il est intéressant de noter que les coefficients élastiques du film n'interviennent 
pas dans l'équation 1!.16. A condition que celui-ci soit uniforme et qu'elle que soit sa structure, 
il est possible de déterminer sa contrainte résiduelle, en connaissant uniquement son épaisseur 
ainsi que 1' épaisseur et les propriétés mécaniques du substrat. 

Epaisseur du film : tf 

épaisseur 

du 

substrat: t8 

Film 

Substrat 

Figure II-6: Déformation d'une structure bicouche dûe à une charge extérieure. La 
mesure de la courbure de la plaque (R) avant et après la charge permet de calculer 
la contrainte induite dans le film. Le film est supposé très fin par rapport au subs­
trat. 
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Chapitre 3 

III-Notions de Base de la Mécanique des 
Matériaux 

Ce chapitre rappelle les bases théoriques de la mécanique des 
matériaux continus. Il établit les relations générales d'équilibre d'un corps 
solide. Ces relations permettent de déterminer les efforts intérieurs engen­
drés dans Je matériau soumis aux sollicitations extérieures décrites dans Je 
chapitre précédent. Elles permettent également de calculer les déforma­
tions qui en résultent. 

L.:étude des contraintes mécaniques nécessite de caractériser Je 
comportement des matériaux soumis à des charges. C'est le rôle de la 
Rhéologie. Les propriétés rhéologiques sont souvent décrites à l'aide d'élé­
ments mécaniques simples présentant des analogies dans leur comporte­
ment mécanique avec celui du matériau étudié. Nous utiliserons cette 
approche pour détailler les relations caractérisant les matériaux utilisés 
dans la fabrication des circuits intégrés. Les comportements simples corres­
pondant au solide de Hooke et au liquide de Newton, caractérisant respecti­
vement l'élasticité linéaire et la viscosité, seront passés en revue. Les 
propriétés des matériaux viscoélastiques seront également étudiées avec 
les formulations de Maxwell et de Kelvin- Voigt. Finalement, J'é/asto-p/asticité 
sera abordée de façon simplifiée, au travers des critères de Tresca et de 
Von-Mises. 
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La formulation du problème mécanique dans les structures intégrées microélec­
troniques repose sur la définition des contraintes et des déformations, ainsi que sur les relations 
les unissant. 

L'évaluation des états de contraintes mécaniques est basée sur l'hypothèse fon­
damentale que les corps solides analysés sont formés de matière continue. Les études réalisées 
se limiteront à déterminer un niveau moyen de contraintes, dans des volumes contenant un 
nombre grand d'atomes. Le calcul des forces individuelles entre les atomes qui constituent un 
corps solide est très complexe et dépasse le cadre de ce travail. La matière constituant le corps 
est donc homogène et uniformément répartie dans le volume, de telle sorte que toute partie élé­
mentaire du corps possède les même propriétés physiques et rhéologiques que le corps lui­
même. Nous supposerons de plus que les matériaux sont isotropes, c'est à dire que leurs pro­
priétés sont les mêmes dans toutes les directions. 

Les problèmes mécaniques sont typiquement tridimensionnels. Cependant dans 
tous les cas qui nous ont intéressés, les études peuvent être simplifiées en considérant que la 
dimension z du corps est très grande devant les autres dimensions. Les déplacements suivant 
cette direction peuvent alors être considérés nuls en tout point. La déformation est donc aussi 
nulle. Cette hypothèse de déformations planes permet de réduire la résolution mécanique du 
système à la détermination des composantes des contraintes normales et de cisaillement dans 
le plan Oxy qui ne sont alors fonction que de x et y. La composante de la contrainte normale au 
plan Oxy, c'est à dire crzz. qui n'est pas nulle, peut être calculée à partir des autres contraintes 

normales [1]. 

111-1 Le Tenseur Contrainte 

lll.l.l-Définition 

Considérons un matériau en équilibre mécanique (Figure III -1). Sous 1' action de 
charges extérieures F1 ... F10, charges qui peuvent être surfaciques (comme une pression 

hydrostatique) ou volumiques (telles que les forces électrostatiques, magnétiques, thermiques, 
de gravitation), des forces intérieures prennent naissances et s'exercent entre les différentes 
parties du corps. Pour déterminer l'effort interne en un point 0, supposons que l'on coupe le 
corps en deux parties (1) et (2), suivant un plan passant par O. Suivant le principe de l'action et 
de la réaction, sous l'effet des forces extérieures qui s'appliquent sur elle, la partie (1) ainsi for­
mée excerce une force sur la partie (2). La partie (2) est donc en équilibre sous l'action des for­
ces extérieures Fi, qui agissent sur elle, et des forces intérieures exercées par (1), réparties de 

manière continue suivant la surface de la section transversaleS (Figure III-1:). 

L'effort intérieur moyen par élément de surface est donné par la relation: 

~F 

~s 
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où ,1.F est la somme des forces s'exerçant sur l'élément de surface ,1.S. Lorsque la surface ,1.S 
tend vers zéro, cet effort moyen tend vers une limite déterminée, appellée le vecteur contrainte 
conjugué à la surface ,1.S, au point O. Ce vecteur contrainte est généralement oblique par rap­
port à 1' élément de surface dS, et a une composante normale cr et une composante tangentielle 
t située suivant le plan de 1' élément. La composante tangentielle est encore appelée contrainte 
de cisaillement. 

Figure III-1: Schéma représentatif des contraintes normales et tangentielles sur un 
élément de surface ,1.S. L'équilibre mécanique du corps s'établit sous l'action des 
forces extérieures Fl...FlO et des efforts intérieurs cr et t. 

Les contraintes normales et tangentielles sont des forces par élément de surface. 

Elles sont exprimées en Pascal (P). Cependant, l'unité la plus fréquemment employée dans le 

domaine de la microélectronique est le dyne/cm2 (10 dynes/cm2=1Pa). La contrainte normale 
est considérée comme positive lorsqu'elle agit en traction et comme négative lorsqu'elle agit 
en compression. 

III.J.2-Expression du Tenseur des Contraintes 

Considérons maintenant un parallélépipède constituant un volume élémentaire 
autour du point 0 du matériau. On appelle crxx' cryy les composantes normales du vecteur con-
trainte agissant sur la facette AEHD, perpendiculaire à l'axe Oz et (crXY' cryx) les composantes 
de cisaillement agissant sur cette même facette. Il en est de même sur tous les autres plans. 
L'ensemble de ces composantes pour le volume élémentaire définit le tenseur de contrainte. La 
figure III-2 décrit ces composantes du tenseur des contraintes. 

Le tenseur des contraintes est symétrique par rapport à la diagonale principale. 
Il peut donc s'écrire suivant la notation matricielle suivante: 
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[cr] ~ r:: ::: ::'j l ~zx azy ()zz 

z 

x 

E 

Figure 111-2: Définition des composantes tridimentionnelles du champs de con­
traintes. 

111-2 Déformations dans un Milieu Continu 

111.2.1-Dé.finition 

(111.2) 

En réponse à des sollicitations extérieures, les éléments d'un corps se déplacent 
les uns par rapport aux autres, ce qui entraîne localement un changement de forme du corps, 
que l'on appelle déformation. 

La déformation d'un corps est déterminée si l'on connaît à tout instant le vec­
teur déplacements U(ux,uy,Uz) de chaque point du corps. 

On distingue pour chaque déformation, une composante de longueur, qui 
exprime 1' allongement ou le rétrécissement de 1' élément et une déformation angulaire, qui cor­
respond à un changement de forme de l'élément sans changement de volume. La déformation 
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de l'élément est ainsi définie par la donnée de son tenseur de déformations [c] . Si les déplace­

ments sont suffisamment petits, le tenseur des déformations peut être linéarisé par rapport à ces 
déplacements. On parle alors de tenseur linéarisé des déformations. Dans un tel tenseur, les ter­
mes diagonaux correspondent à la variation de longueur (allongement ou rétrécissement) alors 
que les termes extra-diagonaux expriment une variation angulaire sur le plan. 

lll.2.2-Expression de la Déformation en un Point 

Supposons un volume élémentaire LV=dxdydz du matériau étudié. Si L1J subit 
une déformation et que l'on considère que les déplacements en chaque point sont infinitési­
maux, on peut alors définir les composantes suivant les axes x,y,z de la déformation de l'élé­
ment. 

Dans le cas de notre étude, nous nous limitons à des analyses bidimensionnel­
les. Considérons alors que le système est situé sur le plan Oxy. 

Supposons que le point 0 se déplace suivant x de ux et suivant y de uy- Soit 0' sa 

nouvelle position. Le déplacement suivant l'axe x d'un point A situé sur cet axe, à la distance 
dx de 1' origine 0 est donné par: 

u' x 

aux 
= u +- · dx 

x dX (III.3) 

aux 
où ax · dx exprime l'accroissement de longueur de l'élément OA (Figure III-3). De la même 

manière, suivant la direction y on a la relation exprimant l'extension d'un segment OB. 

(IliA) 

La déformation de longueur de l'élément correspond à l'allongement par unité 
de longueur, encore appelée extension. Par conséquent, cette extension dans le sens des x, Exx' 

dU dU 
est donnée par a/. De même, suivant la direction y, la déformation Eyy est a/ 

Considérons maintenant la modification subie par 1' angle que font entre eux les 
éléments OA et OB (Figure III-3). Le segment 0' A', fait avec la direction OA initiale un angle 

très petit, 
dU Y 
ax . De même, le segment O'B' fait avec la direction OB un angle 

dUY dUx 
Ainsi, l'angle A'O'B', qui au départ était droit, a subi une variation de: ax +a y . 
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... 

dy 

B 

dx 

~.._--I..,.B' 

dU X 

-dy ·dy 

... 
A 

A 

Figure III-3: Définition du champs de déplacement sur le plan Oxy. 

x 

Nous avons donc, dans le cas de déformations planes, les composantes du ten­
seur de déformations qui s'expriment comme suit: 

dU X 

Exx = dX (III.5) 

Eyy 
_ dUY 

(III.6) -dy 

Exy 
dUx dUY 

(III.7) =- +-
dy dX 

Eyx 
dUY dUx 

(III.8) =- +-
dX dy 

De même que pour le tenseur de contraintes, on peut démontrer que le tenseur 
des déformations est symétrique, par rapport à sa diagonale principale. Ceci s'exprime par : 
Exy = Eyx = 7t/2 - a 

111-3 Principe Fondamental d'Equilibre Mécanique 

L'étude d'un corps en équilibre mécanique requiert de connaître non seulement 
toutes les forces extérieures qui le sollicitent, mais aussi les réactions internes à ces forces. Les 
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forces extérieures sont généralement connues. Les forces internes sont elles inconnues. Le 
principe général d'équilibre du corps solide permet d'écrire les équations nécessaires pour cal­
culer ces forces de réaction. Il est basé sur le principe fondamental de la dynamique simplifié 
ici dans des cas statiques, et le principe de 1' action et de la réaction: 

"Si un système est en équilibre par rapport à un repère absolu, le torseur des for­
ces extérieures s'exerçant sur lui est équivalent à zéro." 

"A chaque instant les actions mutuelles s'exerçant entre deux parties disjointes 
d'un même système forment un torseur nul". 

Ainsi, tout solide dont on étudie les efforts internes et les déformations doit être 
considéré comme en équilibre sous l'action des forces extérieures, c'est à dire des charges 
directement appliquées ou des réactions des appuis. Supposons un élément bidimensionnel du 
corps étudié, de forme parallélépipédique (Figure III-4). Nous y avons représenté les compo­
santes suivant les axes x et y des forces s'exerçant sur la structure. Fx et Fy désignent les com­

posantes d'une éventuelle force extérieure, de volume, dont les résultantes sont donc Fxdxdy et 

Fydxdy. 

Fx· dx· dy 

r 
F ·dx· dy y 

( 
d<Jxy ) 

<Jxy + dx . dx dy 

Figure III-4: Définition des efforts internes et externes sur une structure parallélé­
pipédique élémentaire. 

L'expression du principe d'équilibre sur cet élément nous permet d'obtenir les 
deux relations suivantes: 

suivant l'axe des x: 
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suivant 1' axe des y: 

((cr + daYY. dy)- cr ) . dx +((cr + daxy · dx)- cr ) ·dy+ F · dx ·dy YY dy YY xy dx yx Y 

ce qui donne après simplifications: 

dcrxx dcryx 
- +- +F = 0 dx dy x 

dcrxy dcrYY 
dx +dy + FY = 0 

(III.9) 
0 

(III.l 0) 
0 

(III.ll) 

(III.l2) 

Ces équations doivent être satisfaites en tout point intérieur du solide. Elles sont appelées équa­
tions indéfinies d'équilibre. 

Remarque : Le lecteur désirant approfondir les notions exposées dans les paragraphes ci-des­
sus peut se référer, entre autres, aux ouvrages donnés en référence [1], [2], [3], [4]. 

III-4 Notions de Rhéologie Appliquée aux Matériaux de la Microélectronique 

L'analyse des contraintes mécaniques dans une structure consiste à étudier son 
comportement aux charges appliquées compte tenu de la manière dont ces charges sont appli­
quées. C'est l'objet de la Rhéologie, qui comme branche de la mécanique des milieux conti­
nus, a pour finalité de rendre compte du comportement des matériaux soumis à des états de 
contraintes ou de déformations. Cette étude aboutit à l'établissement des relations liant con­
traintes et déformations en tout point du matériau. 

La théorie générale des tenseurs permet de formuler mathématiquement un ten­
seur comme somme d'une composante sphérique et d'une composante de déviation. 

v s 
T--=Tm+TiJ. IJ 

où Tvm est la composante sphérique, encore appelée composante de dilatation, et Tsij la 

composante de déviation. T ij est le tenseur total. 
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Les expressions respectives de ces deux termes sont: 

Tv m = ! " T .. = !trace(T .. )f , I étant le tenseur unité, 
3.~. Il 3 Il 

1 = 1 

s 
T ij = T .. - (!"" T .. ) ô .. , où ô.. correspond au symbole de Kronecker. 

1] 3~ li 1] 1) 

l 

Dans le cas du tenseur des déformations, cette décomposition présente l'avan­
tage de mettre en évidence des déformations purement volumiques de contraction ou d'expan-

sion, données par le terme de dilatation êv, et les modifications de forme, sans variations de 

volume, exprimées par la partie de déviation Es. 

De la même manière, le tenseur de contraintes se décompose en sa composante 

sphérique et de déviation, que nous notons respectivement crv et crs. 

Par conséquent, le comportement d'un matériau nécessite, pour être totalement 
défini, de déterminer complètement les deux séries de relations unissant contraintes et défor­
mations. La première, qui relie les composantes de dilatation des tenseurs de contrainte et de 
déformation, constitue l'équation de dilatation: 

(III.l3) 

La seconde, appelée relation de déviation, relie les composantes de déviation 
des tenseurs de contrainte et de déformation: 

(III.14) 

Dans les équations (III.l3) et (111.14), a, à, ê, ë sont respectivement la contrainte et sa vitesse 

d'application, la déformation et sa vitesse de déformation. 

Caractériser un matériau consiste donc à déterminer les lois de comportement 

pv et ps reliant les contraintes et les déformations. Les essais classiques de caractérisation en 
traction/compression, consistant à appliquer à une éprouvette test un état de déformation ou de 
contrainte uniforme, vont permettre de tracer des courbes donnant la contrainte en fonction de 
la déformation ou vice-versa et ainsi de déterminer les relations (III.l3) et (III.l4). L'allure 
qualitative de la réponse des matériaux à ces essais permet de les classer en matériaux rigides, 
élastiques, visqueux, plastiques. De plus, la nature du corps, solide ou liquide, va être détermi-

née par la relation caractéristique en déviation Fs. Si les contraintes peuvent se relaxer via un 
écoulement ou une déformation irréversible alors le matériau est un liquide. Dans le cas con­
traire, c'est un solide. 
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Le comportement d'un matériau, c'est à dire la réponse à des essais simples, est 
souvent décrit à 1' aide de modèles analogiques. Ces modèles analogiques sont des groupe­
ments d'éléments mécaniques, tels que le ressort, le patin, le piston, la butée, dont les réponses 
à des sollicitations simples sont similaires à celles des matériaux. Ils permettent de donner une 
image concrète des équations de comportement (III.13) et (III.14), et de rendre compte des 
principales caractéristiques rhéologiques du matériau. Ces éléments analogiques ne sont que 
des symboles et n'ont rien de commun avec la structure physique des matériaux. Ainsi, le com­
portement élastique linéaire, qui correspond à une relation linéaire entre la contrainte et la 
déformation, peut être schématisé par un ressort. De même, l'amortisseur schématise la visco­
sité linéaire ou non et le patin rend compte d'un seuil de contraintes. Ces éléments seront utili­
sés dans la suite de 1' exposé pour décrire les comportements des matériaux mis en oeuvre au 
cours de la fabrication des circuits intégrés. 

111.4.1-Le Comportement Elastique Linéaire 

La plupart des matériaux présentent un diagramme cr=f(ê) qui débute par une 
partie linéaire appelée droite de Hooke (Figure III-5). Cette partie correspond à un comporte­
ment élastique linéaire, pour lequel les déformations sont totalement réversibles: le corps 
retrouve sa forme initiale dès que la charge ayant provoqué la déformation est supprimée. 

0' 

G 

tg(<!>)=G 

Figure 111-5: Modèle mathématique uniaxial schématisant le comportement élasti­
que linéaire. 

Dans ce régime élastique, on peut écrire la relation suivante 

0' = G. E (III.l5) 

où G est le module d'élasticité. Si les relations de dilatation et de déviation respectent toutes 
les deux la loi de Hooke, on parlera de solide de Hooke. Le solide de Hooke peut être repré­
senté par un ressort de rigidité G, exprimant la relation entre la contrainte et la déformation, 
comme illustré sur la figure III-5. 

111.4.2-Le Comportement Visqueux 
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Le comportement de certains matériaux peut présenter à haute température des 
déformations visqueuses sous charge [5]. Dans ce régime d'écoulement visqueux, ces maté­
riaux suivent un comportement caractéristique, qui correspond au comportement du liquide de 
Newton. Celui-ci est déterminé par une relation linéaire entre la contrainte et la vitesse de 
déformation. C'est ce qu'on appelle la loi de déformation visqueuse de Newton, qui s'exprime 
par 1' équation suivante: 

(111.16) 

Ê est la vitesse de déformation et 111a viscosité. Cette relation est la modélisation la plus sim­

ple de déformations dépendantes du temps. Toute contrainte appliquée au corps, si petite soit 
elle, va produire une déformation sans cesse croissante. Elle ne cessera d'augmenter que lors­
que la charge s'annulera, et elle gardera alors sa valeur acquise. Ce modèle linéaire ne présente 
pas de recouvrance (retour progressif aux dimensions et propriétés initiales, lors de la suppres­
sion des charges), par contre la relaxation des contraintes y est instantanée. 

Le comportement visqueux peut être représenté à l'aide d'un amortisseur, de 
viscosité 11, comme illustré sur la figure 111-6 

E, cr 

l: E 

r --- cr 

l b) 

a) t 
t=O 

Figure 111-6: Modèle analogique schématisant le comportement visqueux. La par­
tie b) de la figure représente la réponse à un essai caractéristique de fluage. 

Le liquide de Newton est caractérisé par la loi de Newton qui s'applique au ten­
seur contrainte/déformation en déviation. C'est ce qui lui attribue le caractère de liquide. Les 
parties de dilatation suivent quant-à-elles un comportement linéaire élastique: 

v 
pv: a -XEv 

Fs S ·S :cr -11E 

0 

0 

où X et 11 sont respectivement le module de compressibilité et la viscosité du matériau. 

111.4.3-Le Comportement Plastique 

(111.17) 

(111.18) 

Finalement, le troisième comportement élémentaire que nous devons modéliser 
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est le comportement plastique. Ce comportement est défini par un niveau de seuil en contrainte 
au dessus duquel les déformations prennent une valeur indéterminée et deviennent irréversi­
bles. Les contraintes restent alors constantes et égales à ce maximum. Ce comportement est 
valable en charge et en décharge. 

Si on suppose que les déformations atteintes par l'élément avant le seuil (géné­
ralement des déformations élastiques) sont négligeables, on obtient un corps rigide parfaite­
ment plastique, qui correspond au modèle élémentaire que l'on peut schématiser à l'aide d'un 
patin, de seuil S. Celui-ci est bloqué tant que lcri<S et glisse ensuite, forçant la contrainte à res­
ter entre -S et +S. Le diagramme containtes/déformations pour un matériau parfaitement plas­
tique est donné dans la figure III-7 a. Si la déformation sous le seuil suit une loi élastique, on 
parle alors de corps élasto-plastique. C'est ce type de comportement qui sera modélisé dans 
notre travail. Le diagramme de réponse d'un tel matériau est également donné ci-dessous 
(Figure III-7d). 

cr cr 

s _.. ...__ 
E 

~ -S 
~ 

a) 
b) E 

s s 
~ 

c) d) 

Figure III-7: Représentation schématique des comportement plastiques: 
(a) Rigide plastique: la déformation sous le seuil est négligée. 
(b) Elasto-plastique: la déformation sous le seuil suit une loi élastique. 
( c) Le modèle analogique symbolisant la plasticité est le patin de seuil S. 
( d) Associé à un ressort, il permet de reproduire le comportement élasto plastique. 

Les modèles décrits ci-dessus correspondent à des comportements élémentaires. 
Cependant, dans la réalité, les matériaux utilisé dans les procédés de fabrication des circuits 
intégrés présentent des comportements plus complexes, qui ne sont ni purement élastiques ou 
visqueux, ni seulement plastiques. Ces comportements dépendent de la température, de l'état 
de contrainte initiale. Généralement, à basse température, les matériaux sont élastiques et 
deviennent viscoélastiques voire visqueux, lorsque la température augmente. 

C'est le cas de l'oxyde de silicium [5], pour lequel au dessus d'environ 975°C le 
caractère visqueux s'applique, avec une viscosité diminuant avec la température. Le nitrure de 
silicium possède des propriétés similaires [6]. Quand au silicium, un régime plastique apparaît 
au dessus d'un certain seuil de contraintes, avec formation de déformation irreversibles, qui 
viennent s'ajouter aux déformations élastiques. Il est donc élastoplastique [7][8]. 
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Les propriétés mécaniques de tels matériaux plus complexes peuvent être trai­
tées en associant les différents comportements élémentaires vus ci-dessus, en série ou en paral­
lèle. Pour les matériaux dont le modèle comportemental est obtenu par 1' association en série 
d'éléments simples, la déformation totale est la somme des déformations élémentaires; la con­
traintes totale est elle égale aux contraintes de chaque élément. 

et cr (). 
l 

(III.19) 

De la même manière, pour les matériaux dont le modèle comportemental est 
obtenu par l'association en parallèle d'éléments simples, la contrainte totale est la somme des 
contraintes élémentaires; la déformation de l'ensemble est égale à la déformation de chaque 
élément. 

() et E. 
l 

(III.20) 

II/.4.4-Le Comportement Viscoélastique 

Certains matériaux étudiés dans ce travail ont un comportement viscoélastique. 
Celui-ci se caractérise par une dépendance de la vitesse de déformation avec la contrainte 
appliquée. On parle de matériaux de type liquide de Maxwell ou de type solide de Kelvin­
Voigt. 

Le liquide de Maxwell est caractérisé par les réponses suivantes aux essms 
d'identification: 

(j' 

Sollicitation: 
Ë = est 

t=tt 

Sollicitation: 

a = cro 
Sollicitation: 

t = Eo 
Figure III-8: Réponses caractéristiques aux essais d'identification. La sollicitation 
est indiquée en pointillés, la réponse est donnée en traits pleins. 
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Le modèle analogique permettant de reproduire ce type de réponse à des sollici­
tations élémentaires est appelé modèle de Maxwell. Il est constitué d'un ressort, de module G, 
et d'un amortisseur, de viscosité TJ, associés en série. 

L'équation constitutive de cette association est: Ê _ ( ~ + *) 0 (III.21) 

La résolution de cette équation, en prenant une sollicitation en déformation 
constante (E = Eo pour t>O) permet de déterminer la réponse du modèle à un échelon de défor-

mation. 

On obtient: (III.22) 

où 't=TJ/G est la constante de temps caractéristique de 1' élément. 

Un tel élément peut subir une déformation élastique instantanée lorsqu'on lui 
applique un état de contraintes. Cette déformation est modélisée par le ressort. Cette élasticité 
ne se fait sentir que sur un temps très court (par rapport 1:), et si la contrainte est maintenue 
constante sur un intervalle de temps important, le corps subit un écoulement. Cet effet est 
modélisé par 1' action du piston. De plus, ce matériau permet une relaxation des contraintes 
dans le temps, en fonction de la constante de temps 't [9]. 

La modélisation du liquide de Maxwell fait appel à un élément de Maxwell pour 

la composante de déviation du matériau (P). Celui-ci est associé à un ressort pour la partie de 
dilatation. Le liquide de Maxwell possède bien la propriété caractéristique des liquides puisque 
le terme de déviation autorise une relaxation des contraintes. 

Le solide de Kelvin est quant à lui caractérisé par des réponses différentes aux 
essais d'identification générale (Figure 111-9). 

L'équation d'état rhéologique est la suivante: 

a-(xe+1lt) = o (II1.23) 

Ce comportement peut être modélisé à 1' aide du ressort de l'élasticité et du pis­
ton de la viscosité. 
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L'association de ces deux éléments se fait en parallèle: 

G 

Contrairement au liquide de Maxwell, l'élément de Kelvin-Voigt ne 
peut subir de déformations instantanées. Si on applique à un échantillon une sollicitation en 
contrainte à l'instant t (test de fluage), la déformation apparaîtra au cours du temps, suivant 
1' expression: 

(III.24) 

où 't=1l/G est la constante de temps caractéristique de l'élément. C'est ce qu'on appelle le post­
effet élastique. Cependant, le comportement final du matériau est de type élastique, puisque au 
bout d'un temps grand devant la constante de temps 't, (et théoriquement infini), le corps 
retrouve une déformation ê = cr/G, élastique. Ce post-effet élastique se fait également ressentir 
lorsque l'élément est chargé et que l'on supprime brusquement la charge. La reversibilité n'est 
pas immédiate, mais retardée. On peut également noter que le corps de Kelvin-Voigt n'autorise 

pas de relaxation des contraintes, puisque lorsque la déformation est constante, ( Ë = 0 ), la 

contrainte est constante 

Sollicitation: 
Ë = est 

Sollicitation: 
a = a0 

(j' 

--- ~0-

Sollicitation: 
t = e0 

Figure III-9: Réponses caractéristiques aux essais d'identification dans le cas d'un 
solide viscoélastique de Kelvin-Voigt. La sollicitation est indiquée en pointillés, la 
réponse est donnée en traits pleins. 

L'élément de Kelvin-Voigt est généralement introduit dans la partie de déviation 
des tenseur de contrainte (équations d'état III.14). Il est alors associé à un ressort pour la partie 
de dilatation, constituant ainsi le solide de Kelvin-Voigt. Il s'agit bien d'un solide, puisque ni la 
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composante de dilatation, ni celle de déviation ne peuvent se relaxer. 

Les matériaux de type viscoélastiques peuvent donc être classés en liquide de 
Maxwell ou en solide de Kelvin Voigt. Si le matériau présente une réversibilité immédiate, on 
parlera de liquide de Maxwell. Dans le cas où la réversibilité est retardée, on aura un solide de 
Kelvin. 

Il est à noter que d'autres combinaisons ont été proposées pour exprimer les 

composantes Fs et Fv. Ces différentes formulations permettent de rendre compte de phénomè­
nes particuliers. On peut par exemple citer la modélisation de Rafferty [10] qui a proposé 

d'introduire l'élément de Kelvin-Voigt dans la composante de dilatation (Fv), en association 

avec un amortisseur pour la composante de déviation (Fs), afin d'étudier le comportement 

d'écoulement mécanique de l'oxyde de silicium. L'effet d'élasticité différé introduit par pv 
permet de modéliser la densification de l'oxyde au cours d'un recuit à haute température. Le 
matériau ainsi modélisé correspond à un liquide, puisque une relaxation des contraintes est 

permise à travers la partie de déviation (P). 

III.4.5-Le Comportement Elasto-Plastique 

Finalement, la modélisation des matériaux utilisés dans notre travail nécessite 
d'introduire le comportement élasto-plastique. Ce comportement est observé dans la plupart 
des métaux, comme l'aluminium, et également pour le silicium monocristallin [8]. Ces maté­
riaux, dits ductiles, se comportement localement de manière élastique tant que la contrainte en 
un point reste inférieure à une limite apparente d'élasticité. Lorsque celle-ci est dépassée, la 
contrainte en ce point cesse de croître et la déformation peut prendre une valeur indéterminée. 
Les déformations deviennent alors localement irréversibles. En cas de déchargement à partir 
d'un point quelconque du palier de contraintes, le matériau se comporte de nouveau élastique­
ment. La réponse aux essais d'écrouissage est illustrée dans la figure III -10: 

s 

~------------------~E 

Figure III-10: Courbe d'écrouissage donnant la relation contrainte en fonction de 
la déformation caractéristique d'un solide élastique parfaitement plastique. 

Le modèle analogique correspondant est le modèle de Saint-Venant, qui associe 
un ressort de constante élastique G en série avec un patin de seuil crs . 
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Il est régi par les équations d'état suivantes: 

cr lai <cr ~ e = -
s G 

cr lai = cr ~ e = - + e 
s G P 

où ê p est la déformation plastique irréversible et arbitraire. 

(III.25) 

(III.26) 

Lorsqu'on fait des essais en traction uniaxiale sur des matériaux ductiles, on 
constate que le comportement plastique devient observable au dessus d'un certain seuil de con­
traintes. Ce seuil est le critère de plasticité. 

Différents critères peuvent être avancés pour déterminer la plasticité. Le critère 
de Tresca est basé sur des observations expérimentales qui montrent que les déformations per­
manentes sensibles se produisent par glissement relatifs des couches du matériau les unes sur 
les autres. Ces déformations doivent donc apparaître lorsque la contrainte tangentielle dépasse 
un maximum. Si on considère un repère principal, on montre que la contrainte tangentielle est 
maximale sur les plans passant par chacun des axes principaux et bissecteurs de 1' angle que 
font les deux autres axes principaux. Dans ce cas, les contraintes de cisaillement maximales 
s'écrivent : 

1 cr = +-(cr .. -a .. ) avec i * ]·, max -2 11 JJ (III.27) 

où i et j représentent les directions x, y ou z. 

Dans le cas qui nous intéresse, celui des déformations planes, la représentation 
de Mohr permet d'exprimer la contrainte tangentielle maximale en fonction des composantes 
()xx• ()YY' et ()xy· [1). 

cr max (III.28) 

Si on considère cre la contrainte de comparaison avec le limite d'élasticité, le cri­
tère de Tresca s'écrit : 

J(cr -cr )2 2 cr = xx yy + cr < cr 
c 2 ~ s (III.29) 
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où crs étant la limite d'élasticité du matériau. cre n'est pas une contrainte qui se produit réelle­
ment dans le corps, mais seulement une grandeur commode pour évaluer le danger de dépasse­
ment du seuil d'élasticité. 

Le deuxième critère utilisé pour déterminer le seuil de plasticité est le critère de 
Von-Mises. Ce critère est souvent préféré au critère de Tresca dans les calculs numériques sur 
ordinateur. Il a en effet 1' avantage d'être en meilleur accord avec les résultats expérimentaux et 
d'être continu [11]. 

Le critère de plastification de Von Mises s'écrit: 

(111.30) 

où cr xx' cr y y' cr zz sont les trois composantes principales du tenseur de contraintes et cre la 

contrainte de comparaison. 

On peut montrer que l'équation (11!.30) ci-dessus, donnant cre, est proportion­
nelle à la contrainte de cisaillement octaédrique. Cette contrainte octaédrique se définit en effet 
comme étant la contrainte agissant sur une face de l'octaèdre inscrit dans le cube construit sur 
les trois contraintes principales ( O"xx•cryy•O'zz). Le plan octoédrique est illustré sur la figure sui­
vante (figure III-11), en hachuré 

y 

x 

Figure 111-11: Définition du plan octaédrique P inscrit dans le cube construit sur 
les trois contraintes principales, dans un repère principal. 

L'axe d correspond à l'axe trisecteur des axes principaux x, y et z, et est la nor­
male au plan P. Il peut être intéressant de noter que, dans le repère principal, d représente la 
partie sphérique du tenseur de contraintes, et P son déviateur [11]. 
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Ill-5 

Dans ce repère principal, la contrainte de cisaillement octaédrique s'écrit: 

(III.31) 

A la limite de plasticité, le critère de Von Mises impose cr0 = crs soit donc 

l._cr , crs étant la limite d'élasticité du matériau. J2s 

Conclusion: Validité de l'Analyse Rhéologique Exposée 

Les éléments de rhéologie exposés dans ce chapitre doivent être appliqués avec 
précautions dans le domaine d'étude de la microélectronique. En effet, ces notions sont véri­
fiées pour des systèmes volumiques alors que le comportement mécanique d'un matériau dif­
fère, suivant qu'il est sous forme volumique ou sous forme de couche mince. 

Cependant l'approche pragmatique de notre travail a consisté à adopter des 
modèles rhéologiques simples, permettant de constituer un outil de calcul généralisé des con­
traintes mécaniques dans une structure. Sur cette première base de travail, des études approfon­
dies de calibration des propriétés mécaniques des matériaux en couche mince seront par la 
suite possibles. Elles seront nécessaire afin de reproduire le plus justement possible les com­
portements mécaniques observés. 
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Chapitre 4 

IV- L'Approche Numérique dans IMPACT-4 

Ce chapitre détaille l'approche numérique utilisée dans ce travail de 
thèse pour calculer les contraintes mécaniques. Cette solution numérique a 
été implantée dans la dernière version du simulateur 20 de procédés tech­
nologiques IMPACT-4 v4.8. Elle s'appuie sur une formulation basée sur la 
méthode des éléments finis et intègre des algorithmes complexes permet­
tant de garantir la précision des résultats tout en préservant un temps de 
calcul non prohibitif. 

Après avoir développé le principe fondamental de la dynamique 
sous le formalisme "éléments finis", nous exposerons la stratégie employée 
pour inclure numériquement les phénomènes générateurs de contraintes et 
les comportements rhéologiques exposés dans les chapitres précédents 
dans la solution du problème mécanique. Nous expliquerons finalement les 
choix que nous avons effectué, par rapport à la gestion du maillage et à la 
résolution des équations. 
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L'approche adoptée dans ce travail pour calculer les contraintes mécaniques 
dans les structures intégrées microélectroniques s'inspire des techniques de calcul de structu­
res mécaniques. La méthode des éléments finis permet de résoudre les équations continues 
régissant l'équilibre mécanique de la structure sur un nombre fini d'éléments. Elle est particu­
lièrement adaptée à ce genre d'étude comme cela sera justifié dans la partie IV-6. 

Les problèmes abordés par la mécanique des matériaux sont typiquement tri­
dimensionnels. Ils sont cependant largement simplifiés lorsque les contraintes sont toutes par­
rallèles à un plan. On se place alors dans le cas de contraintes planes. On arrive aux mêmes 
simplifications lorsque l'on considère qu'une dimension du corps -la direction z par exemple­
est très grande par rapport aux autres. On parle alors de déformations planes et on peut suppo­
ser que toutes les sections planes prises suivant la direction z sont dans le même état [ 1]. Cette 
dernière hypothèse s'applique dans notre cas : l'ensemble des développements sont effectués 
avec l'hypothèse des déformations planes. 

IV-1 Formulation du Principe d'Equilibre par le Formalisme des Eléments Finis 

Le calcul général des contraintes mécaniques est basé sur la résolution des 
équations d'équilibre dans la structure simulée. Ces équations on été données dans le chapitre 
précédent (équations (III. 11) et III.12 ). Elles expriment l'équilibre mécanique entre les efforts 
internes et les forces extérieures au sein des matériaux constituant le domaine de simulation. 
Cet équilibre peut s'exprimer également en termes de travaux: le travail des efforts internes est 
égal au travail des charges appliquées au système. 

Un bilan des forces extérieures agissant sur la structure fait apparaître des forces 
de surface et de volume, notées respectivement sous forme matricielle [Fs] et [Fv], dont lestra­
vaux s'écrivent : 

(IV.l) 

W Fv = J [u]T · [Fv]dv (IV.2) 
v 

ainsi que des forces locales appliquées, [Fd, dont le travail est: 

T I[u] ·Fi (IV.3) 

Dans les relations (IV.l), (IV.2), et (IV.3), [U] est le vecteur déplacement. 

Dans un solide soumis à une contrainte cr, une variation de déformation LlE, engendrant une 

variation de contrainte Llcr, nécessite un travail : 
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(IV.4) 

L'égalité entre les travaux internes et externes s'exprime donc suivant l'équa-
ti on: 

f [cr]~[E]dv = f [u] T · [F s]dv + f [u] T · [F s]ds + 2Ju] T ·Fi 

v v s i 

(IV.5) 

où [ c] , [ LC] , [cr J sont respectivement le vecteur déformation, le vecteur déplacement et le 

vecteur contrainte. 

Le formalisme élément finis nous permet de simplifier la résolution de l'équa­
tion (IV.5), qui est un problème continu, en exprimant l'équilibre uniquement aux noeuds du 

maillage de la structure. Pour cela, nous introduisons les fonctions de forme [ ~, qui nous per-

mettent d'exprimer les déplacements en tout point d'un élément du système [ur, en fonction 

[u~e des vecteurs déplacement aux noeuds de cet élément ~ , par la relation : 

(IV.6) 

Le choix des fonctions de forme se fait suivant le type et la complexité des élé­
ments choisis [2]. 

D'autre part, dans l'approximation des déformations planes, nous avons: 

[e] 

aux 
a x 

avy 
a y 

aux avy 
- +­ay ax 

= 

~0 a x 

o ~x [v] a y 

a a 
ay ax 

soit sous forme matricielle abrégée [e] = [B] · [v] 

(IV.7) 

(IV.S) 

Finalement la formulation des propriétés rhéologiques des matériaux nous per­
met d'établir une relation entre les contraintes et les déformations, qui exprimée sous forme 
matricielle s'écrit: 

[cr] [D]. [~ (IV.9) 
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Tant que l'on est en déformation élastique, où cr est proportionnelle à t. , [v] est appelée 

matrice d'élasticité du matériau et traduit ses propriétés mécaniques. Cette équation s'applique 
donc dans le cas de matériaux élastiques mais nous verrons qu'elle peut également s'écrire 
pour d'autres types de comportements, sous certaines conditions. 

Compte tenu de ces remarques, 1' équation (IV.5) devient : 
T T 

J [u] · [B] {[V]([B][U]-[e0])+[cr0 ]}dV = 
v 

ce qui peut également s'écrire après calculs ([2]): 

(J[B]r· [v]· [B]dv)[ur = [F]r 
v 

en notant [F] T la somme des forces nodales dûes: 

(i) aux charges réparties en volume J [Aël T · [F BJ dV 
v 

(ii) aux charges réparties en surface J [ N] T · [F J dS 
s 

(iii) aux charges externes L [F J , 

(IV. lü) 

(IV. 11) 

(iv) ainsi qu'aux efforts causés par les pré-contraintes et les pré-déformations, 

respectivement -J[B]T · [crJdv et J[B]T ·[v]· [eJdv. 
v v 

On rappelle que [~ = [B] · [ u] (équation (IV.8) 

L'équation (IV. 11) s'écrit encore: 

(IV.l2) 

où [ K] est appelée matrice de raideur. 

La résolution de l'équation d'équilibre que l'on obtient nécessite de déterminer 
en chaque noeud de la structure la matrice de raideur K. Or K s'exprime en fonction de V , la 
matrice rhéologique dépendante du matériau étudié et exprimant son comporternnt mécanique: 
élastique, viscoélastique, visqueux, plastique ... 
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Nous allons donc dans la suite de ce chapitre envisager les comportements 
mécaniques des matériaux les plus fréquemment utilisés en microélectronique. Ceci nous ame­
nera à passer en revue les différents modèles rhéologiques développés dans ce travail. 

IV-2 Cas des Déformations Elastiques 

Envisageons dans un premier temps le comportement de type élastique. Ce 
comportement correspond bien aux propriétés mécaniques du silicium, en dessous d'un certain 
niveau de seuil de contraintes, comme cela sera précisé plus loin. 

On appelle déformation élastique une déformation réversible. Elle est caractéri­
sée le plus souvent par une relation linéaire entre les contraintes et les déformations (loi de 
Hooke); une déformation appliquée donnant lieu à une contrainte qui lui est proportionnelle; 
lorsque la sollicitation est retirée, la contrainte disparaît. 

Lorsque cette relation linéaire s'applique à la fois aux composantes de dilatation 
et de déviation, on a à faire à un solide élastique. La relation de Hooke s'écrit : 

et (IV.13) 

où x et G sont respectivement les modules de compressibilité et de rigidité du matériau. 

Le modèle analogique correspondant est constitué, pour chaque composante, 
d'un ressort de module x pour la compressibilité et G pour la rigidité 

Composante de dilatation 
du tenseur d'élasticité 

G 

Composante de déviation 
du tenseur d'élasticité 

Figure IV-1: Modèles analogiques du comportement rhéologique correspondant au 
solide élastique. x. G sont respectivement les modules de compressibilité et de 
rigidité du matériau. 

Ces propriétés mécaniques ont été détaillées au chapitre précédent. 

La formulation matricielle de 1' équation de Hooke (IV.13) s'écrit dans le cas 
d'un système bidimensionnel et avec l'approximation des déformations planes: 
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1 
v 

0 --

[::] = 

1-v 
E·(l-v) v 

1 0 (1+v)·(l-2v) --
1-v 

O'xy 
0 0 

1-2v 
2(1- v) 

où E est le module d'Young, v le coefficient de Poisson. 

La matrice [n J recherchée correspond donc à 

1 

E·(l-v) v 
(1 +v)· (1-2v) 1-v 

0 

IV-3 Cas des Déformations Viscoélastiques 

v 
1-v 

1 

0 

0 

0 

l-2v 
2(1- v) 

[exl (IV.14) Eyy 

Ex y 

(IV.15) 

Certains matériaux mis en oeuvre dans les procédés technologiques de la filière 
silicium, tels que l'oxyde et le nitrure de silicium, exhibent des caractéristiques élastiques sous 
un état de contraintes hydrostatiques et possèdent une tendance à 1' écoulement sous un état de 
contraintes en déviation [3]. En terme de modèles rhéologiques, 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 fluide de Maxwell a la propriété de garder en mémoire l'historique des états 
de contrainte qu'il a subi. La modélisation de ce type de comportement prend en compte avec 
exactitude le temps de relaxation des contraintes. 

Au contraire, le liquide de Newton relaxe instantanément toutes les contraintes 
et la réponse de ce corps à une sollicitation ne dépend que de la vitesse de déformation instan­
tanée. Comme le temps de relaxation des contraintes est proportionnel à la viscosité du maté­
riau, le comportement de Newton n'est valable que pour la modélisation de matériaux à faible 
viscosité. 

Nous avons vu au chapitre précédent que l'oxyde de silicium soumis à un état 
de contraintes en déviation se comporte de manière viscoélastique, en présentant un écoule­
ment [4]. L'amplitude de cet écoulement est fonction de la température. A haute température, 
les déformations sont visqueuses [5] (> 975°C), alors que, à température basse, il est plutôt de 
type élastique. Entre ces deux températures, ce matériau présente un régime intermédiaire 
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entre la viscosité et l'élasticité (figure IV-2). 

Température 

c c 

J.égiJ?e i~ter~édiaire• 
v1scoelast1que 

Figure IV-2: Comportement mécaniques en déviation de 1' oxyde de silicium en 
fonction de la température [5]. 

La modélisation de l'oxyde de silicium est donc du type fluide de Maxwell, et 
présente un régime viscoélastique. La composante de dilatation liant les tenseurs contraintes et 
déformations est régie par la loi de Hooke (relation criE linéaire), alors que celle de déviation 
est régie par une loi de Maxwell. 

Cette modélisation est également choisie dans notre travail pour traiter les pro­
priétés mécaniques du nitrure de silicium. Ce dernier a en effet un comportement similaire à 
l'oxyde et sera également considéré comme un liquide de Maxwell. 

La figure IV-3 illustre les modèles adoptés pour les composantes de dilatation 
et déviation: 

Composante de dilatation 
du tenseur de viscoélasticité 

Composante de déviation 
du tenseur de viscoélasticité 

Figure IV-3: Modèles analogiques du comportement rhéologique correspondant au 
liquide de Maxwell. x. G et 11 sont respectivement les modules de compressibilité, 
de rigidité et la viscosité du matériau. 

La modélisation de Maxwell des propriétés fluidiques a été abordée avec un for­
malisme simplifié, analogue à celui de l'élasticité, en faisant apparaître un coefficient de rigi­
dité effective. En effet, le déviateur des contraintes dans le cas de l'élément de Maxwell vérifie 
l'expression suivante: 

(IV.l6) 

où 11est la viscosité et G est le coefficient de rigidité. 
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Nous allons résoudre cette équation (IV.l6) dans le cas où nous imposons une 

vitesse de déformation constante (Ê = este) à l'échantillon. Ceci est une approximation 
valide dans des intervalles de temps L1T suffisamment petits [6]. Nous décomposons donc le 
temps en intervalles tels que tn+rt0 = L1T pendant lesquels nous effectuons l'intégration. Alors 

e(tn + 1)- ê(tn) 
Ê = 

La résolution de (IV.16) donne : 

(IV.17) 

( ) 1l (tn) 1 d d 1 · ' · · avec 'tR tn = -a, a constante e temps e re axatiOn caractensttque, 'tR(tn) est constante 

dans l'intervalle de temps [t0 , tn+l]. a(tn) est la pré-contrainte existante au temps tn-

(IV.18) 

(IV.19) 

(IV.20) 

(IV.21) 

Le premier terme du membre de droite de l'équation (IV.20) exprime la con­
trainte induite par l'élément de déformation imposé dans le pas de temps L1T considéré. Cette 
contrainte est linéairement dépendante de la déformation avec l'hypothèse formulée ci-dessus 
(L1T très petit). L'expression matricielle de cette composante de le contrainte s'obtiendra de la 
même manière que dans le cas de la relation élastique avec une matrice [Dleff· 

Le deuxième terme du membre de droite de l'équation (IV.20) traduit la capacité 
physique de l'élément de Maxwell à relaxer les contraintes. En effet, la contrainte initiale au 
pas de temps considéré est relaxée d'un coefficient exp( -L1T/'tR(t0 )). 

Cette dernière relation montre donc bien que la visco-élasticité introduite par le 
modèle de Maxwell peut être modélisée par une rigidité effective, Geff• dans le terme de dévia-
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tion des contraintes. Le formalisme développé dans le paragraphe précédent peut donc être 
facilement appliqué. 

IV.3.1-Continuité du Modèle Viscoélastique 

Ce formalisme permet de retrouver les comportements mécaniques "classiques" 
en fonction de la température. 

En effet, lorsque la température est basse (JD<800°C), alors le coefficient de vis­
cosité 11 est très grand, donc le temps de relaxation 'tR(tn) est grand. 

D'où: (IV.22) 

On retrouve le comportement purement élastique. 

Au contraire, si la température est élevée (T>l050°C), alors 11 est petit, Il en est 
de même pour le temps de relaxation. D'où 

= 1l < G 
11T 

(IV.23) 

Or, comme le module de compressibilité X est du même ordre que G, la relation 
(IV.23) indique que le rapport GettiX tend vers zéro, ce qui, dans le formalisme de l'élasticité se 

traduit par une condition d'incompressibilité (êxx + êyy = 0). Avec ces deux hypothèses, l'équa­

tion (IV.14) s'écrit alors : 

(IV.24) 

Or par définition la pression est égale à p =-x (êxx + êyy). 

De plus si 11 T est petit, alors: 

(IV.25) 

Uxx et Uyy étant les composantes suivant x et y du vecteur déplacement. 

L'équation (IV.24) devient alors : 
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()xx 
dU xx 

(IV.26) -p+2TJ-
dx 

dU 
(jyy = - p + 2TJ-yy (IV.27) 

dy 

(jxy (()Uxx dUYY) (IV.28) = TJ- +-
dy dx 

Utilisant les équations d'équilibre (Ill. 11) et (III.I2), on retrouve les équations 
de Navier-Stokes valables pour les liquides incompressibles: 

0 

2 2 

TJ(() uxx+ () uxxJ_dp 
ai a/ ax (IV.29) 

(IV.30) 

Cette formulation de la viscoélasticité permet donc d'obtenir une modélisation 
continue du comportement mécanique d'un régime purement élastique jusqu'au régime vis­
queux incompressible. La nature du comportement dépend uniquement de la valeur de la vis­
cosité sur le pas de temps considéré. 

IV.3.2-Effet des Contraintes sur la Viscosité 

Pour compléter cette modélisation rhéologique, il est nécessaire de se rappeler 
que les mesures de viscosité de la silice en volume [7] donnent des valeurs très élevées même à 

haute température ( -1018 Poises à 1000°C). Ainsi, au cours d'une étape d'oxydation du sili­
cium d'une structure tranchée, par exemple dans une technologie DRAM, si l'on considère que 
la viscosité ne varie qu'en fonction de la température, de la teneur en radicaux -OH dans 
l'oxyde [8] et du pourcentage de composants halogénés dans le gaz oxydant [9], les niveaux de 
contraintes générales autour des coins des tranchées devraient provoquer des dislocations du 
silicium, étant donné le temps de relaxation gigantesque qu'il leur faudrait pour revenir à un 
niveau raisonnable. Or, tout au contraire, on observe des déformations très importantes de 
l'oxyde à ces coins et aucune dislocation dans le substrat [10]. Ceci suggère que la viscosité 
diminue au fur et à mesure que les contraintes dans 1' oxyde augmentent. En d'autres termes, 
l'écoulement de l'oxyde ne ce fait pas à viscosité constante - viscosité de type Newtonienne. 
La silice est un matériau non linéaire, dont la viscosité dépend de l'état de contrainte résiduelle 
dans le corps. 

Il existe différents types d'écoulements non-linaires suivant que la viscosité 
augmente ou diminue avec la vitesse de déformation. On parle dans le premier cas d'un écou-
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lement épaississant et dans le second d'un écoulement fluidifiant [11]. 

Dans le cas du dioxyde de silicium, la modélisation d'Eyring, fluidifiante, est la 
plus appropriée [12]. Elle s'exprime par la relation: 

(~) 
ll = llo . h(O"max) 

sm --
cro 

(IV.31) 

où llo est la viscosité de l'oxyde à faible niveau de contraintes; O"max est la contrainte de 

cisaillement maximale et cr0 est une valeur critique du cisaillement au-delà de laquelle le maté­

riau perd son caractère linéaire. Ce seuil est fonction de la température : plus la température est 
élevée, plus ce seuil est bas : 

log(1111lo) 

'J'Ü>> 

Figure IV-4: Variation de la viscosité en fonction des contraintes de cisaillement 
pour le modèle de Eyring. 

ll est caractéristique de l'état de contrainte, cependant, dans un intervalle de 
temps tn+l-tn élémentaire, nous pouvons le considérer constant. 

D'après la théorie d'Eyring, cr0 correspond au travail nécessaire que doivent 

fournir les contraintes de cisaillement pour rompre les liaisons du matériau : 

2KT 
cro = -­

Vc 
(IV.32) 

avec K la constante de Boltzmann, T la température et V c le volume unitaire d'activation dans 

lequel ont lieu les réarrangements atomiques sous contraintes. Mais des expériences [13] ont 
montré qu'il était nécessaire d'utiliser Vc comme un paramètre d'ajustement pour obtenir de 

bons accords. 

Remarque 

On peut comparer ce comportement non-linéaire au comportement élastoplasti­
que pour lequel, tant que le déviateur du tenseur des contraintes (exprimé en terme de con-
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train te de cisaillement maximale ou de contrainte octaédrique) est inférieur à une certaine 
valeur caractéristique du matériau, le matériau est purement élastique. Au delà, il subit des 
déformations plastiques irréversibles (critères de Tresca ou Von Mises). C'est pourquoi on a 
l'habitude d'appeler Vc: volume d'activation de la plasticité. De même, lorsque crmax > cr0, on 
dira que l'oxyde entre en régime plastique. 

IV-4 Déformations Plastiques du Silicium. 

Le silicium monocristallin est un matériau dont le comportement mécanique 
s'apparente dans un premier temps à un comportement élastique: les contraintes sont linéaire­
ment dépendantes de la déformation imposée. Ces dernières sont réversibles. Cependant, une 
analyse plus fine fait apparaître un niveau de contrainte maximal à partir duquel des déforma­
tions irréversibles apparaissent. Cette contrainte limite pour laquelle le régime élastique ne 
s'applique plus est appelé seuil d'élasticité. Au delà de ce seuil de contrainte, le matériau entre 
dans un régime plastique. Patel a étudié ces propriétés plastiques du silicium et a mesuré le 
seuil de contraintes à partir duquel le régime plastique est activé [14]. Différents critères peu­
vent être utilisés pour quantifier le dépassement de la limite d'élasticité, tels que les critères de 
Von Mises ou Tresca, comme cela a été vu au chapitre 3. 

L'apparition de déformations plastiques dans le silicium va suivre des mécanis­
mes bien précis, suivant que le matériau est soumis à une pression uniforme ou non. Envisa­
geons tout d'abord le cas où le silicium est soumis à une pression uniforme. Cette pression 
uniforme va provoquer une réduction de volume de l'échantillon, qui correspondra d'une part à 
une réduction de la distance interatomique, et d'autre part à une génération d'interstitiels ou 
une capture de lacunes. La réduction des distances intel-atomiques est élastique puisque lorsque 
la charge est supprimée, la distance interatomique revient à sa valeur initiale d'équilibre. La 
déformation est donc réversible. La génération d'interstitiels et la capture de lacunes corres­
pondent elles à une déformation plastique. A l'équilibre, la concentration des défauts ponctuels 
correspond donc à la concentration d'interstitiels 1 et à la concentration de lacunes capturées V: 

1 (IV.33) 

( P~Vv) V= v0exp kT (IV.34) 

où Pest la pression appliquée, ~VI et ~Vv sont les volumes de déformation des défauts. Or 

expérimentalement, ~VI# ~V v# 0.5 *volume atomique# 10-23 cm3. 10 et V0 sont les concen­
trations initiales en défauts, respectivement en interstitiels et en lacunes. 

Dans le cas du silicium, tant que la température est inférieure à 1200 °C, 10 

<1014 et Vo<1014 . Si on considère une pression uniforme appliquée à un volume élémentaire, 
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on peut démontrer que la déformation plastique dûe à une variation de défauts étendus sera net­
tement négligeable devant la contribution élastique correspondant à la réduction des distances 
interatomiques. Un calcul rapide avec une pression de 200 MPa uniforme appliquée à un 

volume élémentaire de silicium de 1 cm3 montre un facteur 10 7 entre les deux contributions 
[ 15]. 

La génération d'interstitiels et la capture de lacunes est un phénomène réversi­
ble, caractérisé par une constante de temps t d'émission et de capture, qui traduit un retard à 
l'émission et à la capture. Ce comportement peut-être caractérisé par un modèle de Kelvin­
Voigt. Cependant, nous venons de préciser que sous pression uniforme, cette composante plas­
tique plastique de la déformation est négligeable devant la composante élastique. Considérons 
maintenant le cas où l'échantillon de silicium est soumis à une pression non-uniforme. Cette 
différence de pression va donc créer un flux de matière. Nous devons envisager deux cas: tout 
d'abord le cas d'un gradient de pression hydrostatique. Ce gradient va donner naissance à un 
flux de défauts ponctuels tel que par exemple un flux d'interstitiels des zones en pression vers 
les zones en tension. Ensuite, nous pouvons avoir un gradient de contraintes de cisaillement. 
Dans ce cas, si la contrainte de cisaillement résolue dépasse la limite d'élasticité, nous verrons 
apparaître des glissements de dislocations. Le critère de Von Mises est le critère le plus souvent 
utilisé pour déterminer s'il y a dépassement du seuil d'élasticité caractéristique du matériau. 
Ces glissements de dislocations sont irréversibles: il faut inverser la contrainte pour faire naître 
le flux inverse. D'autre part, ils nécessitent la mise en jeu de contraintes assez élevées. En 
résumé, dans le cas de pression non-uniforme, la déformation correspondra à un flux de 
défauts ponctuels et/ou à un flux de dislocations lorsque la contrainte aura dépassé un certain 
seuil. 

La formulation générale de la contrainte en fonction de la déformation est don­
née par la Figure IV-5: 

~; pl.,tique 

--··--- --
Limite 

d'élasticité 

Déformation plastique 

Figure IV-5: Loi de comportement élasto-plastique pour le silicium. 

L'apparition de déformations irréversibles dans le silicium va avoir des consé­
quences critiques, telles que l'apparition et la propagation de défaults cristallins. Dans un 
échantillon de cristal sans défauts, tels que les substrats considérés au départ de nos simula­
tions, les déformations plastiques irréversibles donneront naissance à des dislocations du 
réseau cristallin [16], lesquelles permettent la relaxation des contraintes plastiques. De même, 
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dans un échantillon contenant déja des dislocations, l'apport de nouvelles déformations plasti­
ques se traduira par une propagation de ces boucles de dislocations et par leur multiplication 
[16]. 

Au delà des défauts cristallins, l'apparition de zones plastiques dans le silicium, 
dans lesquelles un niveau de contrainte résiduel subsiste même lors du retrait de la charge, 
modifiera certaines propriétés physiques et électriques du matériau. Ainsi, le mécanisme 
d'oxydation du silicium qui est dépendant de l'état de contrainte résiduel dans le matériau sera 
modifié : les coefficients de réaction à l'interface Si/Si02 sont diminués par la présence de 
contraintes de compression. En pratique, cette réduction de la vitesse d'oxydation peut être 
observée sur des structures microscopiques sur lesquelles on fait croître un oxyde très fin 
(oxyde de grille de 80 à 100 angs. par exemple). Cela se traduit par un amincissement de 
l'épaisseur finale de la couche d'oxyde (phénomène dit de «gate thinning»). Ce cas sera traité 
plus en détail dans la partie présentant des applications de notre travail. 

Par conséquent, la modélisation fine des propriétés mécaniques du silicium doit 
prendre en compte le comportement plastique et ne pas se limiter seulement au comportement 
élastique, comme cela a été fait jusqu'ici dans la plupart des travaux précédents [ 17] [ 18]. 

De nombreux travaux, liés à l'étude des contraintes dans des structures mécani­
ques en dehors du domaine de la microélectronique, se sont intéressés à la modélisation élé­
ment finis du comportement plastique. Ainsi, Zienkiewicz a proposé une formulation générale 
de la matrice élasto-plastique, permettant de calculer l'évolution des contraintes plastiques, 
selon différents critères (critère de Von Mises, de Coulomb-Drucker) [19]. Des exemples sont 
traités par Zienkiewicz, sur des structures simples dans le cas des approximations de déforma­
tions ou de contraintes planes. 

D'autres approches sont proposées dans la littérature: une formulation basée sur 
l'hypothèse de "déformation initiale", dans laquelle pour chaque incrément de charge, la distri­
bution de la composante élastique de la contrainte est ajustée [20], [21], ou encore la méthode 
qui consiste à ajuster la relation contrainte/déformation à chaque pas de temps du calcul, de 
manière à prendre en compte la déformation plastique [22], [23], [24], [25]. Zienkiewicz a fait 
un résumé des ces différentes méthodes [19]. 

Dans notre travail, nous avons modélisé le comportement élastoplastique décrit 
plus haut de manière simplifiée, en cherchant en premier lieu à rendre compte de la saturation 
des contraintes au delà de la limite d'élasticité. Ainsi, un comportement élastique puis bloqué 
au delà du seuil nous permet d'approcher de manière simple 1 'évolution générale de la con­
trainte en fonction de la déformation. Ceci nous évite de devoir mettre en place un formalisme 
complet d'élastoplasticité nettement plus complexe, tel que celui développé par Zienkiewicz. 
La figure IV-6 montre le modèle simplifié adopté dans ce travail pour rendre compte du com­
portement élasto-plastique du silicium. 

Ce modèle est appliqué à la composante de dilatation du tenseur des contraintes. 
La composante en déviation reste elle purement élastique. Ainsi, le comportement élastoplasti­
que est dans notre travail envisagé uniquement dans le cas où un gradient de pression est appli­
qué à 1' échantillon. Cette modélisation est restrictive puisqu'elle ne permet pas de traiter le cas 
des contraintes de cisaillement résolue donnant lieu à des dislocations. Elle ne nous permettra 
de traiter que les déformations plastiques nées des flux de défauts ponctuels. 
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Figure IV-6: Modèle simplifié d'élasto-plasticité adopté pour le silicium. 

Ce choix a été effectué car dans le domaine de la rnicroélectronique, l'appari­
tion de dislocations dans le silicium provoque directement une défaillance du circuit, dûe à des 
courants de fuite trop élevés dans le substrat. Ainsi, même dans des circuits fonctionnels, il est 
important d'évaluer les déformations plastiques et notamment celles dues aux flux de défauts 
ponctuels. 

Il faut également noter que ce choix est fait de façon à pouvoir illustrer la capa­
cité du modèle à reproduire le comportement plastique. Notre choix comme illustration du 
modèle n'est nullement restrictif. Il est très aisé d'appliquer notre modélisation élastique blo­
qué à la composante de déviation, et ainsi de calculer la contrainte de cisaillement résolue dans 
un plan donné, <111> par exemple, suivant une direction donnée, <110> par exemple. En la 
comparant à la limite de 1 'élasticité en cisaillement, nous pourrions ainsi déterminer les zones 
où des boucles de dislocations risquent d'apparaître et de se propager. Ceci pourra faire l'objet 
de développements futurs. 

Notre élément élasto-plastique modélise bien un solide puisque ni la compo­
sante de dilatation, ni celle de déviation ne peuvent se relaxer. Un tel modèle permet de repro­
duire les propriétés mécaniques d'un corps qui présente une déformation retardée, lorsqu'un 
état de charge est appliqué ou supprimé. Ainsi, dans le comportement élasto-plastique que 
nous considérons, la composante de dilatation est régie par l'équation suivante: 

cr- xe= 0 silcri<Y (IV.35) 

si a>= Y (IV.36) 

où a et e sont respectivement les tenseurs de contraintes et de déformation. x est le module de 

compressibilité. 1 cri correspond à la contrainte de comparaison, définie suivant le critère de 
plasticité choisi et Y est le seuil d'élasticité expérimental pour le silicium. 

On constate qu'au delà du seuil d'élasticité, la déformation de l'élément plasti­
que devient indéterminé. Elle n'est plus fonction de la contrainte qui reste maximale. La sup­
pression de la charge permettra de revenir à une déformation élastique lorsque la contrainte 
dans !élément sera de nouveau descendue sous le seuil. On reproduit ainsi bien le comporte­
ment élasto-plastique du silicium tel que défini par la figure IV-5 avec une approche simple. 
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Cependant, dans la plupart des cas d'études mentionnés dans ce rapport, le sili­
cium sera modélisé de manière purement élastique, afin de réduire les temps de simulation. On 
s'aperçoit en effet que ce modèle élastique constitue un bon compromis entre précision du 
résultat et temps de calcul. Par défaut on donnera donc une valeur grande au seuil d'élasticité. 

IV-5 Algorithmes de Calcul 

Compte tenu des modèles viscoélastiques du type de Maxwell, l'histoire des 
contraintes doit être conservée. Il est donc également nécessaire d'accumuler les contraintes 
résiduelles présentes à chaque fin de pas de temps. L'expression des contraintes à la fin d'un 
pas de temps (n) est donné par la somme: 

1- des contraintes générées durant le pas de temps courant, dues à la 
déformation (E). Cette déformation est soit issue d'une charge nouvellement appliquée au sys­
tème, soit issue des déformations retardées des (n-1) pas de temps précédents. 

2- du résidu de contrainte des (n-1) étapes précédentes. 

Ceci correspond à l'équation (IV.37) pour la partie de dilatation et à l'équation 
(IV.38) pour la composante de déviation. 

n-1 
v 

cr(n) v ~ v 
XE + ~cr i (IV.37) 

i = 1 

s 
cr(n) (IV.38) 

'tq est la constante de temps de relaxation des contraintes suivant le modèle de Maxwell. 

Cette constante de temps est prise très grande sauf pour les éléments apparte­
nants à des matériaux viscoélastiques de Maxwell (oxydes de silicium et nitrure dans notre 
cas.) 

Ces relations montrent que seules les contraintes de déviation se relaxent, les 
contraintes de dilatation purement élastiques s'additionnent. 
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IV-6 Le maillage 

L'utilisation de la structure du simulateur IMPACT-4 comme base des dévelop­
pements mécaniques réalisés au cours de ce travail présente l'avantage de pouvoir manipuler 
des géométries complexes et d'intégrer l'ensemble des étapes élémentaires importantes du pro­
cédé. 

Les modèles nécessitent de résoudre plusieurs équations différentielles cou­
plées, sur des structures quelconques. La méthode des éléments finis se prête parfaitement à ce 
genre de calculs. Elle possède le grand avantage de pouvoir traîter des géométries quelconques, 
comme le prouvent les nombreux développements réalisés pour des applications mécaniques 
traditionnelles 2D et 3D, en mécanique des structures. Nous avons donc fait le choix d'utiliser 
cette méthode des éléments finis. 

Cependant, pour obtenir une précision suffisante sur la géométrie des structures 
étudiées, il est nécessaire d'utiliser un pas de maillage très fin. De plus, la manipulation des 
structures multicouches, aux topographies complexes complique beaucoup la gestion du 
maillage. Ce problème de maillage est particulièrement sensible lors de traitement de 1' oxyda­
tion, pendant laquelle l'expansion volumique de l'oxyde et la déformation des matériaux for­
mant le masque entraînent une modification importante de la géométrie de la structure. 

Une technique consiste à conserver le maillage initial et à le déformer pour sui­
vre au mieux la nouvelle géométrie. Si nécessaire, des noeuds sont ajoutés sur les nouvelles 
frontières du domaine de simulation [26][27]. Cette solution conduit à des maillages contenant 
beaucoup trop d'éléments, bien souvent distordus qui entraînent des temps de calcul prohibitifs 
et détériorent 1' exactitude de la solution. La seconde méthode est basée sur un remaillage sys­
tématique de la structure dès que sa géométrie est modifée. Elle nécessite de mettre au point 
des algorithmes complexes d'interpolation des contraintes. C'est pourtant cette deuxième solu­
tion qui a été choisie, parce qu'elle permet d'obtenir des temps de calcul raisonnables et une 
bonne précision de calcul. 

Afin de réduire au maximum les temps de calculs, il est important d'utiliser des 
éléments simples, dans la formulation en éléments finis. Des éléments triangulaires à 3 noeuds 
ayant des fonctions de formes linéaires (éléments triangulaire Pl) sont donc utilisés. 

Dans le simulateur de technologie IMPACT-4 [28], chaque matériau est défini 
géométriquement par une enveloppe, résultat du calcul de la topographie. Cette enveloppe est 
déterminée par une suite de points ("string model'') dont l'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 l'illustre la figure 
IV-7. La première étape consiste à superposer une grille régulière de points aux points définis­
sant 1' enveloppe de la structure. Pour obtenir un maillage régulier, le pas de grille est pris égal 
à la distance moyenne séparant ces points de l'enveloppe. Les points trop proches de l'enve­
loppe sont éliminés. Une triangulation est ensuite générée, basée sur le critère de Delaunay, qui 
permet de minimiser les angles obtus. Cette opération est réalisée par le mailleur MSHPTS 
[29] développé à l'INRIA, qui, durant la construction de la triangulation élimine automatique­
ment les points extérieurs au domaine. Le résultat de la triangulation est donné à la figure IV-7. 
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Enfin, une régularisation de maillage est systématiquement effectuée pour améliorer encore les 
formes des élements triangulaires. Les noeuds intérieurs sont déplacés vers la position du bary­
centre de leurs premiers voisins. Cette procédure est menée de manière itérative jusqu'à 
l'obtention de la convergence sur l'ensemble des coordonnées. 
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Figure IV-7: Etapes systématiques permettant le maillage d'un domaine dans 
IMPACT-4 : a) une grille de points est superposée aux noeuds définissant l'enve­
loppe du domaine, b) la triangulation est effectuée avec le critère de Delaunay, c) 
une procédure itérative de régularisation est appliquée aux coordonnées des 
noeuds intérieurs au domaine [28]. 

La figure IV-8 donne un exemple complet de maillage d'une structure MOSFET 
LDD. Cet exemple comprend 1517 noeuds et 2707 éléments. Durant la simulation, dès que 
l'enveloppe d'un domaine est modifiée par une étape (dépôt, gravure, oxydation), son maillage 
est sytématiquement regénéré et les informations sur les contraintes y sont interpolées. 
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Figure IV-8: Exemple de maillage d'une structure MOSFET de type LDD. La pré­
cision du calcul numérique est assurée par la finesse de la discrétisation spatiale et 
par le remaillage systèmatique de la structure après chaque étape modifiant la 
topographie. 

On peut noter que comme les domaines sont traités séparément, les noeuds qui 
sont situés aux interfaces sont doubles dans la mesure où deux valeurs nodales y sont affectées. 
Des noeuds triples ont également été introduits pour reproduire les différentes géométries. 

A une étape élémentaire de la simulation correspond un maillage unique utilisé 
pour l'ensemble des calculs nécessaires à l'étape (diffusion des dopants, équilibre mécanique, 
oxydation ... ) 

IV-7 La Résolution Numérique 

Les équations différentielles régissant l'équilibre mécanique dans la structure 
sont résolues à l'aide d'une discrétisation spatiale, par la méthode des éléments finis avec, 
comme cela a été justifié plus haut, des éléments triangulaires Pl. L'assemblage "élément fini" 
est basé sur la technique des résidus pondérés et la méthode de Galerkin [30]. Le système 
linéaire qui en résulte est résolu par une méthode de Gauss directe. Un algorithme de minimi­
sation de la largeur de bande et du profil du système linéaire a été implanté afin de réduire les 
temps de calcul [31]. 
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Le calcul mécanique général nécessite de déterminer les contraintes issues de 
l'étape d'oxydation thermique du silicium, ce qui se fait en modélisant la réaction d'oxydation. 
La simulation 2D de 1' oxydation nécessite: 

- la résolution d'une équation de Laplace à coefficients non-constants, 
qui permet le calcul des concentrations des agents oxydants dans la silice. 

- la résolution des équations d'équilibre mécanique, permettant de cal­
culer la déformation totale du système [32]. 

Systématiquement, les équations sont résolues de manière découplée. Les non­
linéarités apparaissant dans les équations d'équilibre mécanique (équations III.ll et III.12) 
sont introduites de manière self-consistante par une procédure itérative permettant la conver­
gence globale du calcul. Une technique de sous-relaxation met à jour les tableaux des contrain­
tes agissant sur les paramètres non linéaires du problème : 

a(k) = (1- co)· aCk- 1) +co· cr(k) 
nn nn nn 

p(k) = (1- co). p(k-1) +co. p(k) 

a(k) = (1- co). aCk-1) +co. aCk) 
max max max 

(IV.39) 

(IV.40) 

(IV.41) 

Dans ces expressions, O"nn• P et O"max sont respectivement la contrainte normale 

à l'interface Si/Si02, la pression hydrostatique et la contrainte maximale de cisaillement; ffi est 

le facteur de relaxation commun aux trois contraintes, et k est le compteur de boucles. Le choix 
du coefficient ffi est primordial. En effet, des valeurs importantes ( ro=0.3) aboutissent souvent à 

une divergence du système. Des valeurs très faibles (ro=lû-3) permettent d'obtenir une conver­
gence, mais nécessite un nombre d'itérations trop important. C'est pourquoi nous préconisons 
de modifier dynamiquement les valeurs de ffi selon la qualité de la convergence du système. 
D'une valeur initiale arbitrairement fixée à 0.3 en début de pas de temps, ffi évolue empirique­
ment selon l'expression : 

co = 0,3 . 0,7] 
où j est incrémenté lorsque les écarts de contraintes entre boucles augmentent : 
j = j + 1 si: 

ou 

ou bien encore 

~a(k + 1) > ~a(k) 
max max 

Les écarts de contraintes sont calculés de la manière suivante : 

(IV.42) 

(IV.43) 

(IV.44) 

(IV.45) 
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il cr ( k) = Ma x (cr ( k) - cr ( k - 1 ) ) 
nn noeuds nn nn (IV.46) 

,Llp(k) Max (P(k)- p(k- 1 )) 
elements (IV.47) 

.Llcr(k) = Max ( crCk) - crCk- 1 )) 
max elements max max (IV.48) 

Le système est considéré convergé lorsque les déplacements incrémentaux de 
l'ensemble des noeuds, d'une itération à l'autre, sont inférieurs à 1% du déplacement maximal. 
Une fois cette convergence obtenue, les frontières des domaines sont redéfinies conformément 
aux déplacements calculés. 

Si nécessaire, la structure est remaillée entièrement en fonction de la nouvelle 
enveloppe calculée avec les procédures précédentes. Les nouvelles coordonnées de 1' ensemble 
des noeuds de la structure sont calculés et les surfaces reconstruites. Ceci fait appel à des tech­
niques d'élimination de boucles, de suppression d'angles trop aigus et de régulation de la den­
sité des points de discrétisation. Ces procédures font partie des possibilités de simulation des 
topographies multicouches offertes par IMPACT-4 et dont les détails numériques sont large­
ment explicités par Baccus [33]. 

Finalement les modifications successives de la géométrie impliquent l'interpo­
lation des contraintes et déformations de l'ancien maillage sur le nouveau. Dans un élément 
triangulaire Pl, les fonctions de forme linéaires sont appliquées aux déformations; les défor­
mations et contraintes résultantes sont constantes et discontinues sur l'ensemble de la struc­
ture. A l'intérieur d'un même pas de temps, les contraintes [cry] et [crs] et les déformations sont 

calculées et gérées par éléments. Cependant, les interpolations à partir de fonctions disconti­
nues étant préjudiciables à une bonne stabilité numérique, nous avons choisi de sauvegarder et 
d'interpoler les informations par noeud durant toute la simulation, de pas de temps en pas de 
temps. 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 suc­
cessifs d'éléments à noeuds n'altèrent pas la précision numérique. 

L'algorithme présenté sur la figure IV-9 résume ce schéma itératif utilisé pour le 
traitement des non-linéarités. 
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' Figure IV-9: Algorithmes de traitement des non-linéarités liées au problème 
mécanique dans IMPACT-4. 
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Chapitre 5 

V- Calibration du Modèle Mécanique 

La réalisation d'un outil de simulation prédictif, permettant 
d'étudier les contraintes mécaniques dans une structure microélectronique 
repose sur une modélisation fine des phénomènes mis en jeu, mais aussi 
sur une calibration de ces modèles. Différents paramètres entrant dans la 
formulation des modèles exposés doivent être ajustés afin que le modèle 
puisse rendre compte des propriétés observées expérimentalement. Le 
caractère prédictif d'un tel outil tient alors dans le fait qu'une fois les para­
mètres mécaniques fixés, celui-ci est capable de donner les réponses du 
systèmes à différents types de sollicitations. C'est lorqu'il est difficile ou cou­
leux de réaliser une série d'expériences mettant en oeuvre certaines de ces 
sollicitations, que l'approche de la simulation calibrée s'avère très fruc­
tueuse. 

La difficulté de la calibration d'un modèle tient souvent dans 
la nécessité de mettre en place des expériences permettant d'isoler et de 
caractériser chaque paramètre clé. Cette tâche est d'autant plus ardue que 
ces paramètres à évaluer dépendent le plus souvent des conditions expéri­
mentales initiales : température, pression, ambiance réactive ... 

Ce chapitre expose la calibration de certaines propriétés 
mécaniques effectuée au cours de ce travail. Cette calibration a consisté à 
caractériser les matériaux élémentaires de la technologie silicium: le sili­
cium, pris comme substrat, l'oxyde de silicium obtenu à partir de différents 
procédés ainsi que le nitrure de silicium, en ajustant les paramètres élasti­
ques, viscoélastiques et plastiques de ces corps. 
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Afin d'assurer le caractère prédictif de notre outil de simulation, et d'en faire un 
outil efficace dans une démarche d'optimisation de technologies microélectroniques, il est 
important de s'assurer de 1' exactitude des paramètres mécaniques introduits dans les modèles. 
Cependant, les dimensions mises en oeuvre dans ces procédés sont telles que 1' on ne peut pas 
appliquer directement aux matériaux utilisés les propriétés mécaniques de ces même matériaux 
pris à des échelles beaucoup plus grandes. En d'autres termes, les propriétes volumiques de ces 
matériaux telles que nous les donnent la mécanique classique doivent être ajustées et vérifiées 
avant de pouvoir être appliquées à nos modèles, qui s'appliquent aux couches minces. 

Les paramètres rhéologiques des matériaux utilisés sont classés en deux grandes 
familles. D'abord les paramètres considérés indépendants (au moins au premier ordre) des 
conditions particulières du procédé (température ... ), et seulement fonction de la nature et du 
type de matériau. Ensuite, les paramètres qui sont eux fonction des conditions du procédé, tel­
les que la température, pression, type de croissance, présence et concentrations en dopants ... 

Ainsi, nous prendrons dans ce travail l'hypothèse que le module d'Young et le 
coefficient de Poisson de chaque matériau étudié sont indépendants des conditions de procédé. 
Cela est généralement observé expérimentalement. Cette hypothèse est largement prise dans la 
plupart des travaux de simulation de procédés microélectroniques [1]. De même, la dépen­
dance des coefficients de dilatation thermique avec les conditions extérieures est généralement 
faible, bien qu'existante [2]. Elle est en tout cas du second ordre devant la dépendance d'autres 
paramètres rhéologiques, tels que la viscosité par exemple, qu'il est donc absolument néces­
saire de caractériser. 

La viscosité, le volume d'activation de la plasticité ainsi que le niveau de con­
traintes intrinsèques sont des paramètres rhéologiques fortement dépendants des conditions du 
procédé (température, dopage, pression ... ). Il est par exemple largement démontré que le 
fluage est dépendant de la température et du dopage du matériau [3], [4]. De la même manière, 
la contrainte intrinsèque d'une couche mince varie fortement en fonction des conditions de 
dépôt (dépôt CVD, LPCVD, dopage) [5]. 

Dans ce travail, nous avons calibré les paramètres dépendants du procédé en 
fonction de données expérimentales publiées ou obtenues par nos partenaires industriels. La 
calibration s'est focalisée sur les coefficients de dilatation thermique, les viscosités et les 
valeurs d'activation de la plasticité pour les oxydes de type thermique ou déposés par la techni­
que APCVD, qu'ils soient dopés ou non dopés, ainsi que pour le nitrure de silicium. Dans le 
cas du silicium, seul le coefficient de dilatation thermique a été calibré et le résultat se situe 
dans la gamme des valeurs généralement relatées dans la littérature. 

Il est important de souligner que cette calibration est faite à partir de données 
expérimentales précises, propres à des conditions expérimentales particulières. Elle ne peut 
donc être généralisée, ne reflétant pas le comportement mécanique général de ces matériaux. 
De plus, la calibration présentée dans ce travail n'est pas exhaustive puisqu'elle n'aborde que 
quelques types de matériaux (oxydes thermiques, oxydes APCVD et nitrures), n'abordant pas 
les oxydes déposés par CVD et PECVD (tels que les PSG, BPSG) ou LPCVD (TEOS par 
exemple), les nitrures LPCVD ou PECVD, les métaux (sputtering de Titane, Aluminium, 
Tungsten par exemple). Cependant, les méthodes utilisées pour obtenir ces caractéristiques 
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rhéologiques peuvent être généralisées et être employées dans d'autres cas propres à un pro­
cédé. En tout état de cause, le réajustement des paramètres mécaniques du modèle au condi­
tions particulières du procédé à étudier est nécessaire, ou du moins la vérification de la justesse 
des valeurs de ces paramètres proposées par défaut. Il est illusoire de prétendre calibrer un 
modèle physique phénoménologique de manière définitive et absolue. 

Donc, plus que les valeurs numériques obtenues dans cette partie du travail, ce 
qui est important de valoriser est la méthode présentée, permettant de déterminer dans le cas 
particulier d'une technologie donnée les valeurs des paramètres nécessaires à l'utilisation du 
simulateur. 

V-1 Calibration des Oxydes Thermiques 

La calibration des paramètres rhéologiques de 1' oxyde thermique est nécessaire 
avant toute étude quantitative de 1' oxydation du silicium. Les paramètres clés qu'il est néces­
saire d'ajuster sont donnés dans le tableau V-1 : 

Notation Signification Unité 

llo Viscosité de la silice Poises 

v po Volume d'activation des contraintes sur la plasticité. A3 

Table V-1: Paramètres rhéologiques de l'oxyde thermique 

A ces paramètres mécaniques viennent s'ajouter des paramètres permettant de 
modéliser la réaction d'oxydation qui sont regroupés dans le tableau V-2 : 

Notation Signification Unité 

vd Volume d'activation des contraintes sur le coefficient de diffu- A3 
sion des agents oxydants à travers le verre. 

vk Volume d'activation des contraintes sur le coefficient de réaction A3 

à l'interface Si/Si02 

Table V-2: Paramètres rhéologiques de l'oxyde thermique 

La calibration de ces paramètres a été effectuée dans le travail de thèse de Vin­
cent Senez [6] pour la gamme de température de 800°C à 1100°C. Ces résultats sont nécessai­
res à une étude généralisée des contraintes mécaniques dans les structures silicium. C'est 
pourquoi nous reprendrons de manière très succinte la méthode utilisée pour obtenir cette cali­
bration ainsi que les principaux résultats de ce travail. 
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Nous les complèterons par la calibration du comportement viscoélastique non 
linéaire pour des températures allant de la température ambiante à 800°C, afin de pouvoir tenir 
compte de l'influence des contraintes issues des autres étapes du procédé (dépôts, gravures). 
La prise en compte des contraintes thermiques et intrinsèques entraîne également l'ajustement 
du coefficient de dilatation thermique de la silice ainsi que du niveau de contraintes intrinsè­
ques résiduel après oxydation. 

La calibration directe des propriétés mécaniques de 1' oxyde est basée sur les 
expériences de KAO [7], qui enregistrent la variation de l'épaisseur d'oxyde en fonction du 
rayon de courbure des motifs de silicium, pour des structures convexes et concaves. Cette 
variation d'épaisseur d'oxyde est directement reliée au niveau de contraintes présent dans le 
verre. 

Etant donné l'importance de l'influence de la vitesse d'oxydation sur le déve­
loppement des contraintes, le premier travail consiste à ajuster les coefficients linéaires et para­
boliques du modèle de Deal et Grove, sur la cinétique ID mesurée par KAO. Dans un second 
temps, ces mêmes structures concaves et convexes sont paramétrées et implantées analytique­
ment dans le simulateur. 

Cependant, les expériences de KAO ne permettent pas à elles seules de détermi­
ner de manière absolue les quatre coefficients (viscosité, coefficient d'activation de la plasti­
cité, coefficient de réaction à l'interface et coefficients de diffusion à travers l'oxyde). Il est 
nécessaire de recourir à des expériences supplémentaires basées sur des structures d'oxyde 
épais de type LOC OS (Figure V-1). 
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Figure V-1: Structures d'isolation par oxyde épais de type LOCOS. Des expérien­
ces sur ces géométries permettent de mettre en évidence l'influence des coeffi­
cients sur la cinétique d'oxydation. 

L'analyse de la géométrie de ces structures permet de mettre en évidence que, 
une fois les valeurs de viscosité, plasticité et coefficicient de réaction connues, pour des ouver­
tures du masque de nitrure de l'ordre du micron, l'épaisseur centrale de l'oxyde de champs 
n'est fonction que du paramètre Vn, volume d'activation de l'effet de la pression sur la diffusi-

vité des agents oxydants. Il est donc alors possible de déterminer V D· 

Cette méthode peut être résumée par l'organigramme suivant, qui partant d'une 
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valeur arbitraire de V 0 , permet de déterminer successivement llo, V po' V k à partir de structure 

de type KAO concaves à grand rayon de courbure, concave à faible rayon de courbure et con­
vexe. Finalement, V D est réajusté à jeu de paramètre T] 0 , V po et V k fixe, à partir de structures 

LOCOS afin d'obtenir la bonne épaisseur de l'oxyde de champ (Figure V-2). 

Structure concaves de type KAO, 
à grand rayon de courbure 

Structure convexes de type KAO 

Structure de type LOCOS, à 
ouverture de masque intermédiai­
res 

Calibration de llo 

Calibration de V k 

Calibration de V D 

Figure V-2: Schéma de principe de la calibration des paramètres rhéologiques de 
l'oxyde thermique. 

La calibration de la viscosité et du volume d'activation de la plasticité pour la 
gamme de températures allant de la température ambiante à 800°C est basée sur des expérien­
ces de recuit thermique de structures bicouches composées d'un oxyde thermique fin et d'un 
substrat de silicium. L'évolution de la contrainte dans le film d'oxyde est mesurée in situ pen­
dant la descente de 800°C à la température ambiante. Ce même type de mesures expérimenta­
les permet de déterminer la contrainte intrinsèque, à la température du procédé d'oxydation. 

La contrainte dans le film est calculée in situ en mesurant par faisceau laser le 
rayon de courbure de la tranche de silicium au cours de la descente en température. Comme 
cela a été vu au chapitre 2, ce rayon de courbure est directement relié au niveau de contraintes 
dans le film. 

Les données expérimentales sont proposées sur la figure V-3 (courbe en poin­
tillés). Ces données sont tirées des travaux de Kobeda et Irene [8]. Les conditions expérimenta­
les sont les suivantes: une oxydation humide est réalisée sur des tranches de silicium à 800°C, 
dans un four vertical, afin d'obtenir une couche d'oxyde de silicium de 0.2 micron d'épaisseur. 
Les tranches sont ensuite ramenées à la température ambiante à la vitesse de 2°C/min. Pendant 
ce refroidissement des tranches, la déformation de l'oxyde est enregistrée. 
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Figure V-3: Evolution de la contraintes thermiques dans l'oxyde lors du refroidis­
sement de la structure expérimentale après oxydation. Le film d'oxyde de 0.2 
micron d'épaisseur est obtenue par oxydation humide du silicium à 800°C. La pré­
cision de la mesure est de 60MPa. Les données expérimentales sont tirées des tra­
vaux de Kobeda et al [8]. 

La courbe en pointillés montre clairement deux régimes de comportement. 

Un premier régime pendant lequel on observe une évolution linéaire de la con­
trainte en fonction de la température. L'accroissement de la contrainte est mesurée et égale à 
0.28MPa/"C. Ce régime est de type élastique (évolution linéaire de la contrainte en fonction de 
la déformation). 

Ensuite, on observe un second mode, dans lequel 1' accroissement de la con­
trainte en fonction du gradient de température imposé est fortement ralenti et tend à saturer. 
Cette partie de la courbe correspond aux caractéristiques plastiques du film. 

Le premier régime est observé dans la gamme de températures comprises entre 
700°C et 300°C. Le second régime apparaît lorsque la contrainte dans le film atteint 120MPa 
en compression c'est à dire aux environs de 300°C. 

Au delà de 800°C, suivant les modèles classiques du comportement rhéologique 
de la silice, nous aurions pû observer le début d'un régime viscoélastique. 
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La structure simulée est une portion élémentaire du bicouche, située au centre 
de la tranche de silicium, pour laquelle 1' épaisseur de 1' oxyde est très petite devant celle du 
substrat. Ainsi les déformations thermiques subies par le film et le substrat sont uniformes. 

Entre 700oC et 300°C, la modélisation élastique du comportement du film fait 
intervenir la différence des coefficients de dilatation thermique de l'oxyde et du silicium, ainsi 
que les modules d'Young (E0 x) et coefficients de Poisson (v0 x) de la silice. En prenant les 
valeurs communément admises pour E0 x et V ox• respectivement E0 x= 66GPa et v ox=0.17, nous 

obtenons que Lla = asi - asio2 doit être de 4 w-6rc pour que l'évolution de la contrainte en 
fonction de la température soit proche de la valeur observée. On constate dans la littérature un 

accord général sur la valeur du coefficient de dilatation thermique de l'oxyde (asio2=0.5 w-6! 

oC) [9], [10]. Ceci nous permet de déduire la valeur du coefficient de dilatation du silicium (asi 

=4.510-6/"C), valeur qui correspond bien aux différentes mesures rapportées dans la littérature 
[11], [12], même si la gamme des valeurs observées est relativement large [13] [14] [15]. 

L'évolution de la contrainte en fonction de la température ainsi modélisée est de 
0.23MPatC, ce qui correspond parfaitement aux mesures expérimentales effectuées. La figure 
V-3 montre en traits pleins les résultats de simulation obtenus avec ces paramètres rheologi­
ques. On voit que la courbe simulée est très proche de la courbe expérimentale. 

Pour les températures inférieures à 300T, un phénomène de plasticité vient se 
rajouter au comportement de l'oxyde. La diminution de la pente dans la variation de la con­
trainte en fonction de la température indique le dépassement du régime élastique. La silice 
entre dans un régime plastique, pour lequel une augmentation de la solicitation de déformation 
dûe à une variation de la température n'induit plus une augmentation de la contrainte dans le 
film. Au contraire, dans ce régime le niveau de contrainte résiduelle tend vers un niveau maxi­
mal. 

Notre modèle permet de reproduire ce comportement, comme le montre la 
figure V-3, donnant l'évolution de la contrainte simulée en fonction de la température. Selon 
celui-ci, la contrainte de seuil à partir de laquelle le substrat entre en régime plastique est obte­
nue à l'incurvation de la courbe sur la figure V-3, au moment où la contrainte dans le film tend 
à saturer. La valeur numérique obtenue est 125 MPa ce qui correspond à un volume d'activa-

tion de la plasticité de 125 A3 (crc=2kTIV c). 

A 700°C, l'oxyde thermique se comporte de manière élastique. Au delà de 
700°C, intervient le régime viscoélastique jusqu'à 1100°C. Là, on entre dans le domaine de 
validité de la calibration précédente des paramètres de viscosité et de plasticité [ 16], [ 17]. 

Afin d'assurer une continuité de notre modèle rhéologique entre le comporte­
ment purement élastique en dessous de 700oC et le comportement viscoélastique pour des tem­
pératures plus hautes, un niveau artificiel de viscosité est calculé pour la température de 700°C, 
qui de part sa valeur numérique très haute traduit bien à un comportement élastique à cette 
température. 

En conclusion, le modèle développé s'appuie sur une calibration complète du 
comportement rhéologique de l'oxyde thermique depuis la température ambiante jusqu'à des 
hautes températures (llOOOC), incluant à la fois les paramètres d'élasticité (Module d'Young et 
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de Poisson, coefficient de dilatation thermique) et de viscosité (coefficient de viscosité et 
d'activation de la plasticité), permettant une bonne prédiction des champs de contraintes géné­
rés dans les différents régimes mécaniques de l'oxyde. 

Le tableau V-3 résume les différentes valeurs numériques ajustées. 

Température Module Young Coef. Poisson Coef de dilata- Viscosité Plasticité 
(dynes/cm2) tion therm. (Poises) (A3) 

(0/C) 

<700°C 0.66 1012 0.17 o.s 10-6 1 1017 125 

700°C 0.66 1012 0.17 o.s 10_6 1 1017 125 

800°C 0.66 1012 0.17 o.s 10-6 9 1015 300 

900°C 0.66 1012 0.17 o.s 10-6 6 1015 390 

1000°C 0.66 1012 0.17 o.s 10-6 2 1014 425 

1100°C 0.66 1012 0.17 o.s 10-6 4 1013 1000 

Table V-3: Paramètres rhéologiques ajustés pour la silice. 

V-2 Calibration des Oxydes Dopés Déposés par APCVD (Atmospheric Pressure Chemi-
cal Vapor Deposition) 

Les oxydes dopés fluent plus facilement et sur une gamme de température plus 
large que ceux qui ne le sont pas. On observe ce phénomène en étudiant l'évolution de la con­
trainte résiduelle dans un film d'oxyde dopé qui est ramené à la température ambiante après 
dépôt. Il est donc nécessaire de calibrer spécifiquement l'ensemble des paramètres 
rhéologiques (viscosité, plasticité, coefficients de dilatation thermique, contraintes intrinsè­
ques) pour ce genre de matériau. 

Afin d'observer ce phénomène, un dépôt d'oxyde de 0.2 micron d'épaisseur est 
réalisé sur des tranches de silicium dans un réacteur APCVD. La température de dépôt est de 
800oC et l'oxyde est dopé in-situ au phosphore à raison de 10wt%, en ajoutant de la phosphine 
pendant la réaction de dépôt. 

Le refroidissement des tranches de 800°C à la température ambiante se fait à 
raison de SoC/min. Pendant cette descente en température, on mesure in situ l'évolution des 
contraintes mécaniques en fonction de la température. Cette mesure se fait par observation de 
la courbure des tranches. Les résultats expérimentaux sont issus des travaux de Bhushan [18]. 

Notre calibration s'appuie sur ces mesures. Le matériau est supposé densifié et 
stable, c'est à dire qu'il ne présente plus d'hystérésis lors des traitements thermiques. 
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La figure V-4 donne les résultats de la contrainte en x, O'xx• mesurée dans le plan 
du film en fonction de la température de la tranche. 
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Figure V-4: Evolution de la contrainte en x, O'xx• mesurée dans le film d'oxyde en 
fonction de la température de la tranche [18]. 

Cette courbe fait apparaître un régime viscoélastique pour l'oxyde à des tempé­
ratures nettement plus basses que celles observables pour les oxydes thermiques. Ainsi vers 

500°C, une incurvation de la courbe est déjà observée, correspondant au mécanisme de relaxa­
tion viscoélastique des contraintes. 

D'autre part, à faible température (c'est à dire donc pour de fortes déformations) 
un régime «plastique» est observé comme pour les oxydes thermiques non dopés. Il se traduit 
par une saturation de la contrainte dans le film. Ce régime est atteint pour des valeurs proches 
de -60MPa. 

Considérons plus précisement le régime viscoélastique observé pour des tempé­

ratures comprises entre 500°C et 800°C. Si l'on considère que l'oxyde APCVD se comporte 
élastiquement dans cette gamme de températures alors l'évolution de la contrainte calculée est 
linéaire et les valeurs simulées sont en désaccord avec celles mesurées (Figure V-5). 

Introduction du Calcul Mécanique Généralisé dans la Simulation Bidimensionnelle de Technologies Silicium 91 



~ 
'~ -0 

= ~"" 0 

= 0 ·- ~ "t~ 
-~ ~ 
"'0= 
..! ~-50 
rrJ ~ = b =---"'0 
~ -= ·-e -too -= 0 
u 

0 

Film d'oxyde 

• Simulation avec un modèle élastique 
• Expérience • 

---------- --~ •'"..,.. ., ..... / . . ' 
•• • ,,•' / 

,•" . ..... / 
...... . .. .. / 

•• 

···•·······•·· / . 
••• ...... /" 

-~ 

200 400 600 

Ternpérature(°C) 

800 

Figure V-5: Evolution de la contrainte en x ( Œxx) calculée en considérant un com­
portement élastique de l'oxyde dans la gamme de température (comportement de 
défaut de 1 oxyde thermique). La courbe expérimentale est redonnée en pointillé 
pour comparaison [18]. 

Partant de ce résultat linéaire, si on introduit un comportement viscoélastique 

pour lequel on calibre la viscosité entre 500°C et 800°C, nous obtenons le résultat présenté à la 
figure V-6, en excellent accord avec l' expérience dans cette gamme de température. 

Les valeurs de viscosité qui ont été calibrées pour cet oxyde APCVD dopé sont 
rapportées sur la figure V-7. On constate que les viscosités de l'oxyde APCVD dopé et de 
l'oxyde thermiques évoluent de manière similaire en fonction de la température. Cependant, 
l'oxyde dopé présente un régime viscoélastique à bien plus basse température. 
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Figure V-6: Simulation des contraintes dans un oxyde dopé déposé par APCVD en 
fonction de la température : ajustement de la viscosité de l'oxyde en fonction de la 
température. 

Entre 500°C et 300°C, l'oxyde dopé se comporte de manière élastique. Ce com­
portement est correctement pris en compte par le modèle avec les paramètres par défaut 
comme le montre la figure V-6. 

Intéressons nous maintenant à la gamme de températures inférieure à 300°C. La 

courbe expérimentale s'incurve, montrant une saturation de la contrainte en dessous de 300°C. 
Ceci correspond au régime plastique de l'oxyde. La contrainte de seuil à partir de laquelle le 
régime plastique est déclenché est de l'ordre de -50MPa, ce qui correspond à une contrainte 
nettement plus faible que celle observée sur les oxydes thermiques. Les résultats de simulation 
obtenus avec notre modèle mécanique pour l'oxyde ne prennent pas en compte ce phénomène 
de saturation des contraintes, comme on peut l'observer sur la courbe V-8. Le modèle de 
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Eyring qui permet de rendre compte des comportements non linéaires de la viscosité est donc 
mal ajusté pour ce type d'oxyde. L'ajustement du paramètre Vpo qui exprime le volume d'acti­
vation de l'effet des contraintes de cisaillement sur la viscosité dans le modèle de Eyring per­
met d'obtenir un bon accord entre l'évolution des contraintes prédites par la simulation et 
observées expérimentalement. 
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Figure V-7: Evolution de la viscosité en fonction de la température pour les oxy­
des APCVD dopé et thermique. 

Sur la figure V-8, la courbe 2 est obtenue avec un volume d'activation de la plas­

ticité égale à 300A3 à 300°C. Ceci correspond à une contrainte de seuil de jcr cl = 53MPa. 

On observe une réduction d'un facteur 2.5 de cette contrainte de seuil par rapport aux oxydes 
thermiques. 

En conclusion, comme nous l'avons exposé dans le paragraphe V-1 pour l'oxyde 
thermique, nous avons rapporté ici la calibration que nous avons effectué des paramètres méca­
niques des oxydes APCVD dopés dans le cadre d'une modélisation continue de leur comporte-

ment mécanique depuis la température ambiante jusqu'à 800°C [19]. 
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Figure V-8: Evolution de la contrainte dans l'oxyde dopé en fonction de la tempé­
rature simulée avec un modèle complet incluant le niveau de viscosité obtenu pré­
cédement et la plasticité. Le résultat expérimental [18] est comparé aux résultats 
des simulations incluant un comportement rhéologique (1) sans plasticité ou (2) 
avec plasticité. 

V-3 Calibration du Nitrure 

La modélisation du comportement mécanique du nitrure est du même type que 
celle des oxydes; il est donc également nécessaire d'ajuster les paramètres rhéologiques tels 
que le coefficient de dilatation thermique, la viscosité, le coefficient d'activation de la plasticité 
et le niveau de contrainte résiduelle. 

Comme cela a été fait pour les oxydes nous rappelons que le coefficient de dila­
tation thermique ainsi que la contrainte intrinsèque résiduelle seront pris indépendants des con-
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ditions de fabrication du nitrure. La viscosité et la plasticité quant à eux seront traitées en 
fonction de la température. 

Il n'existe pas dans la littérature d'équivalent pour le nitrure de la procédure 
expérimentale de KAO [7]. Cependant nous pourrons nous appuyer sur des simulations de 
structures de type LOCOS pour déterminer les paramètres rhéologiques du nitrure. 

En effet, les résultats des études de simulations antérieures à ce travail indiquent 
clairement que le profil du 'bird's beak' (bec d'oiseau) dépend fortement des propriétés méca­
niques du nitrure [6]. La longueur de de transition (notée B2 sur la figure V-9) ainsi que la 
déflexion correspondante (notée H3) du nitrure peuvent être prises comme caractéristiques 
géométriques pour déterminer par ajustement les valeurs de la viscosité et de la plasticité du 
nitrure Cf\n, et V PN)-

Les structures d'isolation LOCOS réalisées avec des couches de nitrure épaisses 
montrent une géométrie à faible déflexion. Le régime de plasticité n'est pas activé, seule donc 
la viscosité du nitrure régie la géométrie de la structure. De telles structures géométriques don­
nent accès à la viscosité. Il est donc possible d'ajuster la viscosité de la couche de nitrure en 
fonction des conditions de procédé par comparaisons successives entre la simulation et des 
mesures expérimentales. 

Par contre, le volume d'activation de la plasticité se déduit de structures ayant 
des couches minces de nitrure, pour lesquelles on observe des déformations importantes du 
nitrure, et 1' activation du régime de plasticité du nitrure. 

Il est à noter que pour que ces extractions soient valables, il est nécessaire que le 
travail de calibration des propriétés mécaniques de l'oxyde ait été réalisé au préalable. 

La figure V-9 compare les caractéristiques géométriques obtenues expérimenta­
lement et par simulation sur des structures de type LOCOS, réalisées avec des procédés d'oxy­
dation dans la gamme de température 900°C-1100°C. La déflexion du nitrure et la longueur de 
la zone de transition entre le piedestal et l'oxyde épais de champ sont reportées en fonction de 
l'épaisseur du nitrure. Cette figure inclut également des résultats numériques obtenus avec des 
modèles de nitrure purement viscoélastique à 920°C (pour lesquels V PN est pris nul) et pure-

ment visqueux [20] à lOOOOC. On remarque que l'introduction de la plasticité reproduit plus 
fidèlement la réalité expérimentale pour des couches de nitrure peu épaisses. Les longueurs 
importantes des transitions B2 et des déflexions H3, mesurées sur des structures avec des cou­
ches de nitrure inférieures à 1 OOnm correspondent à une relaxation accélérée des contraintes 
dans le nitrure par diminution de la viscosité sous l'effet des contraintes. 

Le jeu de paramètres final obtenu est donné dans le tableau V-4. En regard des 
valeurs obtenues pour le nitrure nous avons rappelé les valeurs calibrées pour l'oxyde thermi­
que. 
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Figure V-9: Caractéristiques géométriques de structures LOCOS obtenues expéri­
mentalement et par simulation. Le procédé correspond à une oxydation à des tem-

pératures comprises entre 900°C et 1100°C. La déflexion du nitrure ( H3 !fox) et la 
longueur du bec d'oiseau (B2ffox) sont données pour différentes épaisseurs du 
nitrure. Les données expérimentales sont issues de [21] (ref. a), [22] (ref. b) 

Températures Viscosité du Plasticité du Viscosité de Plasticité de 
CC) nitrure nitrure l'oxyde l'oxyde 

(Poises) (Angs3) (Poises) (Angs.3) 

800 6.1016 120 9.1015 300 

900 3.1016 130 6.1015 390 

1000 5.1015 170 2.1014 425 

1100 1.1015 350 4.1013 1000 

Table V-4: Ensemble des paramètres calibrés pour le modèle viscoélastique du nitrure 
et de 1' oxyde thermique. 

Pour valider le travail de calibration du nitrure, bien que ne pouvant pas nous 
appuyer sur des travaux expérimentaux de caractérisation du matériau tels que ceux effectués 
par KAO sur les oxydes thermiques, nous disposons de résultats sur des structures isolantes de 
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type LOCOS. Les structures présentent des effets des contraintes mécaniques sur la croissance 
de l'oxyde qui dépendent des caractéristiques géométriques du nitrure. La reproduction de ces 
effets par notre modèle viscoélastique calibré nous a permis de valider le travail d'ajustement 
des paramètres rhéologiques des matériaux utilisés. 

Le premier exemple présente les variations de l'épaisseur centrale de l'oxyde de 
champ en fonction de l'ouverture du masque de nitrure (figure V-10). 
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Figure V-JO: Phénomène de réduction de l'épaisseur centrale de l'oxyde de champ 
pour des ouvertures du masque de nitrure submicroniques. Les conditions du pro-

cédé sont : Temp= 1 000°C, Tpad=20nm, Tsin= 1 OOnm. 

Les résultats expérimentaux ont été obtenus par Coulman [23]. On s'aperçoit 
que si le nitrure de silicium est modélisé comme un matériau viscoélastique linéaire, alors les 
contraintes mécaniques qu'il engendre dans l'oxyde, pour des ouvertures du masque les plus 
petites, sont trop importantes. En effet on observe un amincissement de 1' oxyde plus important 
que la réalité correspondant à un ralentissement exagéré de la cinétique d'oxydation dû à la 
trop forte pression hydrostatique dans l'oxyde. Par contre, lorsque l'on inclut le modèle autori­
sant un écoulement plastique, les niveaux de contraintes atteints dans l'oxyde sont nettement 
plus faibles et les épaisseurs d'oxydes obtenues sont plus proches de la réalité. L'accord avec 
1' expérience devient alors tout à fait correct. 

L'exemple suivant correspond au phénomène de perçage de l'oxyde observé 
pour des masques de nitrure très étroits. Aux vues des résultats expérimentaux de la figure V-
11, on observe que la déflexion du nitrure atteint un minimum pour des longueurs intermédiai­
res du masque. Une analyse des contraintes [24] indique qu'un effet de levier apparaît pour des 
longueurs submicroniques. Ceci se traduit par un accroissement de la force qu'exerce le nitrure 
sur l'oxyde qui ralentit la vitesse de croissance de cet oxyde, à chaque bord du masque. Ainsi 
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le bec d'oiseau se trouve réduit. Cependant en dessous de 0.6 micron, les profils des concentra­
tions en agents oxydants se rejoignent sous le masque qui perd alors son efficacité de barrière à 
l'oxydation (figures V-11 et V-12). 
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Figure V-11: Evolution de la déflexion normalisée (H3/Tox) du nitrure en fonction 
de la largeur du masque de nitrure. La structure LOCOS est réalisée dans les con-

ditions suivantes: Température: 1000°C, piedestal Si02 (15nm) 1 épaisseur de 
nitrure (140nm). 
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Figure V-12: Vue bidimensionnelle des simulations de la structure LOCOS avec 
les différentes ouvertures du masque de nitrure (1.8flm, 0.6flm, 0.37flm et O.lflm). 

Les prise en compte par la simulation de ces effets des contraintes mécaniques 
et le bon accord qualitatif et quantitatif obtenu avec les observations expérimentales constitue 
une validation globale de la calibration des propriétés mécaniques du nitrure mais aussi de cel­
les de l'oxyde thermique. 
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V-4 Contraintes Intrinsèques 

Pour chaque matériau, le niveau des contraintes résiduelles après l'étape de for­
mation du film, soit par dépôt ou soit par oxydation thermique, doit tenir compte des contrain­
tes liées aux phénomènes physiques mis en jeu lors de la croissance, c'est à dire les contraintes 
intrinsèques. 

Le travail de calibration de ces contraintes intrinsèques s'appuie sur des obser­
vations réalisées sur des films d'oxyde thermiques ou déposés par APCVD (dopés et non 
dopés), ou encore sur des films de polysilicium ou de nitrure. La méthode expérimentale con­
siste à déterminer la contrainte résiduelle, juste après la formation du film, à la température du 
procédé, en mesurant optiquement la courbure des tranches échantillons. 

Différents cas de mesures expérimentales peuvent se présenter. 

La mesure de la courbure est réalisée directement dans le réacteur lors de la 
croissance de la couche. Il s'agit d'une mesure in situ nécessitant un appareillage spécifique 
permettant d'accéder optiquement aux tranches pendant le procédé. Dans ce cas la contrainte 
mesurée correspond directement à la contrainte intrinsèque due au dépôt, en prenant l'hypo­
thèse que la tranche témoin était sans contrainte avant le dépôt. 

La mesure de la courbure de la tranche est réalisée à température ambiante après 
le dépôt. Ce type de mesure est plus courant car plus facile à réaliser. Dans ce cas, à cette con­
trainte intrinsèque du dépôt vient s'ajouter la contrainte thermique créée par le refroidissement 
de la tranche de la température de procédé à l'ambiante. Cette composante thermique sera faci­
lement calculée à l'aide du simulateur. Avec l'hypothèse élastique, les deux composantes 
s'ajouteront directement. 

Pour les oxydes déposés, il existe de nombreuses publications rapportant ce 
type d'expériences, par exemple par Bhushan [18]. Dans cet article, les oxydes non dopés et 
dopés au phosphore à 10 wt%, densifiés sont étudiés. Ces résultats correspondent à des 
mesures in situ. Nous en avons extrait deux valeurs, 77MPa pour les oxydes non dopés et 
12MPa pour les oxydes dopés au phosphore. Rappelons que ces valeurs ne sont pas absolues: 
elles dépendent de nombreux paramètres [25]. 

La contrainte intrinsèque d'un oxyde thermique est le sujet de contreverse [26]. 
Nous avons décidé de la supposer nulle. 

La contrainte intrinsèque du polysilicium est obtenue à partir de mesures ex 
situ, à température ambiante. Il s'agit de mesures de courbures de tranches effectuées sur des 
échantillons présentant un film de polysilicium de 0.3 micron d'épaisseur, déposé par LPCVD 
à 625oC [9] [27]. La valeur donnée dans le tableau V-5 de synthèse (-500MPa). Elle ne tient 
pas compte bien entendu de la composante thermique. Celle-ci est obtenue par simulation en 
considérant un comportement élastique du polysilicium entre 625oC et 25°C, et en prenant 
pour le coefficient de dilatation thermique et la rigidité élastique les valeurs de 3.8 10-6tC [12] 
et 259 GPa, respectivement. Ces coefficients sont pris par défaut dans le simulateur IMPACT-4 
et correspondent aux valeurs du silicium monocristallin. 
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En se qui concerne le nitrure, on trouve dans la littérature, comme pour les oxy­
des différentes valeurs de contraintes résiduelles après le dépôt. Les différences notées sont 
relatives aux conditions expérimentales du procédé de dépôt. Les films nitrures formés par 
LPCVD et CVD sont généralement tensiles et exhibent de fortes contraintes résiduelles, de 
l'ordre du Giga-Pascal à température ambiante. Ainsi Tamura mentionne qu'une couche de 
nitrure CVD épaisse de plus de 300 nm peut se craquer par elle même [28]. Il faut noter de plus 
que certaines conditions de fabrication, comme un implant juste après le dépôt, peuvent modi­
fier, voire compenser ces contraintes résiduelles dans le nitrure [29] [30] [31]. Par contre les 
films de nitrure déposés par plasma présentent des contraintes allant du tensile au compressif, 
suivant la température du procédé [32]. Enfin les nitrures obtenus par sputtering sont eux géné­
ralement compressifs (de l'ordre de -0.1GPa à -0.5GPa) [33]. 

Cependant, il faut noter que dans le cadre de l'industrie des semi-conducteurs 
(technologies modernes DRAM ou logiques), le nitrure est essentiellement déposé dans des 
fours verticaux par LPCVD, créant des contraintes de l'ordre du Giga-Pascal. En considérant 
un niveau résiduel de 1GPa à température ambiante et compte tenu de la composante thermi­
que induite par le refroidissement de la tranche depuis la température de croissance (générale­
ment de l'ordre de 800°C) à 25°C, nous déduisons une contrainte intrinsèque de 500MPa [29] 
[31]. 

La table V-5 récapitule les valeurs des contraintes intrinsèques, à température de 
procédé déterminé, suivant les résultats expérimentaux mentionnés dans les paragraphes ci­
dessus, et prises comme valeurs par défaut dans IMPACT-4 

Matériau Oxyde Oxyde Oxyde Polysilicium Nitrure 
thermique APCVD APCVD LPCVD LPCVD 

[8] non dopé dopé [9] [29] 
[18] [18] [27] [31] 

Contrainte 0 77 12 -500 500 
intrinsèque tensile Tensile Tensile Compressive Tensile 

résiduelle (MPa) 

Table V-5: Valeurs des contraintes résiduelles intrinsèques pour des matériaux stabilisés. 
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Chapitre 6 

VI- Applications 

Ce chapitre traite de deux études d'analyse et d'optimisation des 
contraintes mécaniques, menées sur des procédés industriels, appliquant 
les modèles de calcul généralisé des contraintes dans les structures micro­
électronique silicium, développés au cours de ce travail de thèse. Nous étu­
dierons successivement le procédé submicronique BiCMOS mis en produc­
tion par Philips Composants sur son site industriel de Caen, et un procédé 
CMOS mis au point par ST Microelectronics à Crolles. 

Pour chaque étude, nous analyserons l'évolution des contraintes 
mécaniques au cours du procédé, mettant en évidence les étapes les plus 
critiques et cherchant à proposer des modifications de procédé, dans le but 
de diminuer les niveaux de contraintes résiduelles dans les structures. 

Ces études se basent sur la calibration des modèles numériques 
exposée précédemment. 

Les résultats obtenus pour chacune de ces applications et leur bon 
accord avec les observations faites par nos partenaires industriels sur leurs 
procédés permettent de valider la modélisation et la calibration rapportées 
dans ce manuscrit. 
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VI-I Analyse des Contraintes dans un Procédé BICMOS à Isolation LOCOS 

La première application étudie de façon qualitative les contraintes générées lors 
de la fabrication de structures transistor de type MOS, isolées par des structures LOCOS. Le 
procédé simulé correspond à une technologie BICMOS 0.8 micron utilisée sur le site de Phi­
lips à Caen. La seconde partie de cette analyse se concentre sur un procédé DMOS de semi 
puissance, développé également par Philips. 

L'objectif de cette analyse est double: d'une part, illustrer sur un exemple indus­
triel les capacités du simulateur à calculer les contraintes mécaniques induites par le procédé 
complet et, d'autre part, mettre en évidence les étapes critiques en termes de génération de 
contraintes et apporter des variations de procédé susceptibles de diminuer les niveaux de con­
traintes résiduelles. Ainsi, nous analyserons l'évolution du champs de contraintes au cours du 
procédé et investiguerons plus précisément l'influence des films déposés (films de polysilicium 
ou d'oxyde TEOS) ainsi que la forme des espaceurs dans la génération des contraintes mécani­
ques. 

Nous analyserons également dans la dernière partie de cette application l'étape 
qui permet d'isoler la partie active du transistor (FRONT-END) de la première couche de 
métallisation (BACK-END). Cette isolation se fait par un diélectrique TEOS que l'on grave 
pour positionner les contacts de grille, de source et de drain. Nous montrerons que, en termes 
de contraintes, il est très avantageux à ce niveau d'utiliser un bicouche constitué de BPSG et de 
TEOS au lieu d'un seul film de TEOS. Cette modification du procédé à été introduite sur la 
technologie servant à fabriquer les DMOS de puissance chez Philips à Caen. Ce procédé est 
très proche du procédé BICMOS sur lequel nous avons analysé l'influence de la couche tam­
pon de BPSG. Nous montrerons que cette modification permet d'améliorer significativement le 
rendement de cette technologie. 

V/.1.1-Descriptif du Procédé Simulé 

Le procédé technologique à simuler comprend les étapes de pré-processing (for­
mation du piedestal d'oxyde et du piedestal de nitrure), l'oxydation de champ et la formation 
du transistor MOS (Figure VI-l). 

Les tranches sont épitaxiées 100/cm de type P-, orientée <100>. 

La première étape consiste en une oxydation humide des tranches à 950°C sur 
four vertical, pour former une couche d'oxyde thermique de 40nm (le piedestal d'oxyde). Cette 

couche sert de tampon au film de nitrure de O.l~m déposé ensuite à 800°C. La formation de 
ces deux couches est appelé pré-processing. Celles-ci servent à créer le masque pour l'oxyda­
tion de champ qui suit et qui va isoler les structures actives entre elles. Le masque définissant 
ces zones actives est noté OD. 

La formation des zones isolantes qui suit est réalisée par une oxydation humide 

à 1000°C pendant 165 minutes. On forme ainsi un oxyde de 0.7 micron d'épaisseur. 

Viennent ensuite les étapes permettant la formation du transistor MOS. La pre-
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mi ère consiste à former 1' oxyde de grille par une oxydation sèche à 950°C pour former 40nm 

d'oxyde. On dépose ensuite par LPCVD une couche de polysilicium de 300nm à 650°C, que 
l'on grave à travers un masque afin de définir les lignes des grilles. 

Après la formation des lignes de grille, il est nécessaire de créer les espaceurs 
qui serviront à éloigner les implants de source et drain du canal et déterminer la longueur effec-

tive du transistor. Pour cela, un dépôt oxyde APCVD est effectué à 900°C, pour former un film 
de 260nm d'épaisseur. Cette couche est ensuite gravée de manière isotrope pour former la 
structure LDD. 

L'étape suivante consiste à implanter les structures pour former les zones de 
source et de drain. Les implants sont suivis des recuits nécessaires à la diffusion et activation 
des dopants. Ces recuits entrent également dans le budget thermique des implants formant les 
caissons N et P et des implants d'ajustement des Vt. 

Ces étapes d'implantation sont prises en compte dans notre étude à travers leurs 
traitements thermiques. Les traitements thermiques nécessaires aux implants de source et drain 
que nous simulerons ici correspondent à des recuits sur fours verticaux, bien que de plus en 
plus ces étapes se fassent sur RTP (Recuits Thermiques Rapides) pour former des jonctions 
peu profondes. Ils se décomposent en une: 

Montée à 900°C en 10 minutes, 

Stabilisation à 900°C pendant 22 minutes puis, 

Montée à 975°C à 3.5°C/min et recuit à 975°C pendant 65 minutes, 

Descente en température d'abord à 900°C à 3.5°C/rilln suivie d'une stabilisation 
pendant 20 minutes et ensuite de la descente de la nacelle à température ambiante en 10 minu­
tes. 

Finalement une couche d'oxyde TEOS est déposée. L'épaisseur de cette couche 
est de 0.2 micron. Elle est déterminée pour permettre une isolation optimale entre les transis­
tors et les lignes métalliques qui seront réalisées dans la suite du procédé. Les températures 
élevées mises en jeu lors de cette étape tiennent compte des recuits nécessaires à la densifica­
tion du TEOS. Cette couche est ensuite gravée par un procédé de gravure sèche pour former les 
zones de contact de grille, de source et de drain. 

Lors de chaque étape, la simulation prend en compte les variations thermiques 
de la température ambiante jusqu 'à la température de travail et puis le retour à la température 
ambiante. De plus, les contraintes intrinsèques des matériaux sont ajoutées au moment des 
dépôts, suivant les modèles explicités précédemment. La calibration de ces modèles permet de 
tenir compte des niveaux de contrainte observés sur cette technologie par Philips. 
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Figure VI-l: Description des étapes du procédé induisant des variations thermi­
ques importantes. 

La figure VI-2 donne la distribution du champs de contrainte à la fin du procédé. 
Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique. Elles sont exprimées en MPa. On 
constate que le substrat est majoritairement en tension. Des niveaux élévés sont atteints sous 
l'oxyde de champs et sous le diélectrique TEOS. Dans les zones de contact, le silicium est en 
compression [1]. 

Oxyde Thermique Polysilicium 

Tension 

Figure VI-2: Champs des pressions hydrostatiques dans la structure simulée à la 
fin du procédé. Les isovaleurs sont données en MPa. 
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Nous allons analyser maintenant pour chaque étape clé l'évolution du niveau 
des contraintes générées par ce procédé. 

V/.1.2-Evolution des Contraintes au cours du Procédé 

La figure VI-3 présente la distribution 2D de la pression hydrostatique après la 
formation du LOCOS. On constate que le silicium est fortement en tension avec des maxima 
atteignant 50 MPa sous 1' oxyde de champ alors que des zones compressives également 
d'amplitude élevées apparaissent près des zones de becs d'oiseaux. 

-0.3 

Pression in MPa 

0 1 2 (J.Lm) 3 4 

Figure Vl-3: Distribution 2D de la pression hydrostatique (en MPa) après la for­
mation du LOCOS. 

La figure VI-4 présente la distribution des contraintes de cisaillement O'xy , qui 
atteignent leur maximum (>50MPa) dans les zones de décrochement (becs d'oiseaux). Ce sont 
dans ces zones que les risques d'apparition de défauts sont les plus importants. 
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Figure VI-4: Distribution 2D de la contrainte de cisaillement (en dynes/cm2) 
après la formation du LOCOS. 

A ce stade du procédé, on peut conclure que l'étape de formation du LOCOS 
génère de hauts niveaux de contraintes mécaniques dans le substrat de silicium, mais que ces 
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pics de contraintes ne s'étendent pas dans la zone où doit être fabriquée la partie active du tran­
sistor. Par conséquent, notre optimisation pourra se concentrer sur cette zone active et ignorer 
dans un premier temps l'optimisation du LOCOS, étude qui a déjà été rapportée par ailleurs 
[2]. 

Les résultats de la simulation de l'étape suivante du procédé sont présentés sur 
les figures VI-5 et VI-6. La simulation de l'étape de dépôt du polysilicium prend en compte la 
contrainte intrinsèque du polysilicium déterminée expérimentalement sur la technologie deve­
loppée par Philips ( -500MPa). 

La figure VI-5 montre la distribution des niveaux de pression hydrostatique 
dans l'ensemble de la structure. On constate l'apparition de zones en forte compression dans le 
silicium aux bords de la grille de polysilicium, alors que sous la grille, le substrat est en tension 
de l'ordre de 50 MPa. Aux abords du LOCOS, la distribution des contraintes est modifiée nota­
blement par la formation de la grille. Cette nouvelle cartographie des contraintes est essentiel­
lement dûe à l'apport des contraintes intrinsèques du polysilicium, puisque : i) l'oxyde de 
grille est suffisamment fin pour être supposé peu influent, et 2) que la composante thermique 
est faible étant donné que les coefficients de dilatation du silicium et du polysilicium sont voi­
sins. 

50 

Compression 
Tension 

Compression Tension 
-50 

-10 

Figure VI-5: Profil de contraintes calculé suite à la formation des lignes de grille. 
Le calcul prend en compte les contraintes intrinsèques induites par le dépôt du 
polysilicium. Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique dans la stru­
ture. 

Pour vérifier la forte influence de la contrainte intrinsèque, nous avons simulé la même 
structure, dans les mêmes conditions, en éliminant la composante intrinsèque lors du dépôt du 
polysilicium (Figure VI-6). 
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Figure VI-6: Profil de contraintes après la formation des lignes de grille. Le calcul 
ne prend pas en compte cette fois-ci les contraintes intrinsèques induites par le 
dépôt du polysilicium. Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique 
dans la struture. La comparaison avec la figure VI-5 montre bien l'influence de la 
composante intrinsèque du polysilicium. 

Le résultat de la figure VI-6 confirme bien le rôle important joué par la con­
trainte intrinsèque: les variations thermiques induites par la formation de l'oxyde et du polysi­
licium de grille font peu évoluer à elles seules la répartition des contraintes issues de 
l'oxydation longue (LOCOS); le silicium aux abords de la grille est dans ce cas faiblement 
contraint. La contrainte intrinsèque est donc le facteur de premier ordre dans la génération des 
contraintes mécaniques dans la structure MOS. 

Une autre approche pour illustrer ce point consiste à étudier la variation de la 
contrainte suivant l'axe des X sous la grille, en fonction de la largeur de la grille, et donc du 
dimensionnel de la technologie. Dans un premier calcul, nous ne prendrons pas en compte la 
composante intrinsèque. On observe (Figure VI-7) dans ce cas aucune variation de la con­
trainte lorsque la largeur de la grille augmente. Si par contre, on inclut dans le calcul la compo­
sante intrinsèque du polysilicium telle qu'elle a été calibrée, nous obtenons une courbe de 
variation de la contrainte, montrant que la contrainte croît lorsque le dimensionnel augmente. 
Ce résultat est en parfait accord avec les mesures expérimentales effectuées par H. Miura [3]. 

Les étapes suivantes du procédé consistent à former les espaceurs et à réaliser 
les implants de source et de drain, ainsi que les recuits associés. 

Les espaceurs autoalignés sont formés par un dépôt APCVD d'oxyde TEOS et 
par une gravure isotrope. Ces étapes génèrent d'importantes contraintes thermiques compte 
tenu: i) des différences de comportement thermiques entre l'oxyde et le silicium/polysilicium et 
ii) des différences des coefficients de rigidité de ces matériaux. La gravure de l'oxyde crée éga­
lement des flancs abruptes, qui induisent d'importants pics de contraintes dans le substrat [4]. 
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Figure VI-7: Effet de la largeur de la grille de polysilicium sur les contraintes dans 
le substrat, calculées avec et sans tenir compte de la contrainte intrinsèque du film 
de polysilicium. Les courbes montrent dans les deux cas la contrainte en X sous la 
grille. 

La figure VI-Sa (qui se limite à l'optimisation de la zone active) donne la distri­
bution des contraintes suivant l'axe des X (crxx) dans le silicium le long de l'interface Si/Si02 

après la formation des espaceurs de forme abrupte, obtenus suivant le procédé standard. On 
observe dans le substrat des pics compressifs élevés, situés dans le prolongement des bords 
des espaceurs. Ces pics entraînent par réaction la création de zones fortement tensiles sous les 
espaceurs. 

La réalisation d'espaceurs présentant des flancs plus progressifs, par l'utilisation 
d'une combinaisons de gravures isotropes et anisotropes permet de réduire fortement l'ampli­
tude des contraintes dans le silicium, au niveau de l'interface. Ce résultat est donné par la 
courbe en pointillés (Figure VI-8b). L'amplitude des maxima compressifs observés dans le 
procédé de départ diminuent avec cette nouvelle forme d'espaceurs d'environ 40%. Electrique­
ment, les travaux d'Onishi ont également conclu que le fait d'adoucir la forme des flancs des 
espaceurs permet de réduire les contraintes dans le substrat, au niveau des espaceurs, et par 
conséquent, de réduire les courants de fuite drain-substrat [4]. 

Enfin, l'utilisation, si le procédé le permet, d'un matériau à faible viscosité pour 
de faible température de dépôt, contribuera à réduire encore plus les contraintes résiduelles 
dans le substrat, comme le montre la seconde courbe en pointillés (Figure VI-8c) qui corre­
spond à la fabrication des espaceurs en utilisant un oxyde APCVD dopé, présentant des car­
actéristiques plus favorables à la relaxation des contraintes. Ceci a été réalisé à titre 
d'illustration, sachant qu' un oxyde dopé n'est peut-être pas utilisable à ce stade du procédé. 

Finalement, la dernière étape simulée est le dépôt TEOS (isolation entre les 
niveaux de métal), ainsi que les recuits thermiques de densification qui sont associés. Afin de 
limiter le nombre de points de maillage et ainsi de diminuer le temps de calcul, nous avons res­
treint le domaine de simulation dans la suite de cette étude à une demi-structure, le transistor 
MOS présentant une symétrie axiale. 
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Figure VI-8: Distribution des contraintes le long de l'interface Si/Si02, pour diffé­
rentes formes d'espaceurs d'oxyde et différents oxydes. 

Cette étape de dépôt est réalisée à 750°C, dans un four vertical et permet la for­
mation d'une couche de 0.2 micron. Elle inclut également la densification du matériau à haute 
température, qui assure une stabilité de la couche lors des étapes suivantes, notamment lors des 
gravures des contacts de source et de drain. 

La figure VI-9 présente la distribution du champ de contraintes suivant l'axe des 
X, dans l'ensemble de la structure, alors que la figure Vl-10 donne l'état des contraintes de 
cisaillement. 

On observe que le dépôt de la couche de TEOS engendre des contraintes éle­
vées, notamment en cisaillement (Figure VI-10) au niveau des bords de la grille. Des valeurs 
indicatives supérieures à 50MPa sont calculées. Sur la figure VI-9, on observe des zones de 
tension, dans le silicium sur les bords de grille et d'espaceur alors que sous le polysilicum, le 
substrat est en compression. Le résultat montre aussi (non-visualisé sur la figure Vl-9) que la 
grille est totalement en tension. Cet état de contrainte s'explique par le fait que 1' oxyde pos­
sède un coefficient de dilatation plus faible que le poly(silicium) et que donc une fois l'oxyde 
déposé, celui-ci empêche le poly(silicium) de retrouver son volume initial, le laissant en état de 
tension. Ceci est d'autant plus important que la température de dépôt est relativement faible, ne 
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permettant pas d'activer le regime viscoélastique de l'oxyde. Avec un oxyde plus dopé, la 
relaxation des contraintes dans le polysilicium pourrait être plus importante. Sur cette dernière 
étape, la modification des contraintes est donc essentiellement d'origine thermique. 

Trou de Contact 

1 Compression 
l:::::::::::::::::::œ:::p:pjl~-.::..L--r7A,..L,- -50 ~~------1 

-10 

0 

Figure VI-9: Résultat de la simulation en fin de procédé. Il s'agit des contraintes 
suivant l'axe des X. Les isovaleurs sont données en MPa. Pour des raisons de clarté 
du dessin, elles ne sont représentées que dans le silicium. 

Etant donné l'importance de la couche de TEOS, comme isolation du premier 
niveau de métal avec la partie active du transistor, la réduction des contraintes mécaniques dans 
le substrat est envisageable en diminuant les différences entre les propriétés rhéologiques des 
matériaux en contact. L'utilisation d'une couche intermédiaire servant de tampon mécanique 
est proposée et analysée comme amélioration du procédé entraînant une diminution des con­
traintes mécaniques présentes à ce niveau du procédé. 

Le choix du matériau servant de "tampon" doit se faire suivant plusieurs critè­
res: d'abord le film ajouté doit contribuer à réduire les distortions des structures jointes, en 
améliorant les liaisons chimiques entre les matériaux. Ensuite, le matériau selectionné doit 
avoir un coefficient de dilatation thermique proches de ceux des matériaux adjacents afin de 
réduire fortement la composante thermique. Finalement, des matériaux à faibles rigidité et vis­
cosité contribueront à une meilleur relaxation des contraintes dans la structure. Un tel maté­
riau répond alors aux caractéristiques d'une bonne couche tampon [5]. 

Les oxydes BPSG (Borophosphosilicate Glasses) dopés in situ en bore et phos­
phore sont de bons candidats pour être utilisés comme films tampons entre d'une part le subs­
trat et/ou une couche de silicium polycristallin et d'autre part un film d'oxyde TEOS. Ils 
présentent en effet l'avantage d'être beaucoup plus visqueux, à température basse, qu'un oxyde 

Introduction du Calcul Mécanique Généralisé dans la Simulation Bidimensionnelle de Technologies Silicium 113 



non dopé, tout en ayant le même coefficient de dilatation thermique [6] [7]. 
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Figure VI-10: Contrainte de cisaillement obtenue en fin de procédé de dépôt du 
TEOS. La gravure des contacts n'est pas encore réalisée, permettant de parfaite­
ment mettre en évidence la zone de cisaillement critique au bord des lignes de 
grille. Les isovaleurs sont données en dynes/cm2. 

Ainsi, l'ajout d'une couche intermédiaire d'oxyde BPSG est étudiée, afin de 
quantifier la réduction des contraintes générées par cette étape du procédé. L'oxyde BPSG est 
déposé par PECVD (Plasma Enhanced Chemical Vapor Deposition) à 550°C avant le premier 
dépôt d'oxyde TEOS. L'épaisseur totale des couches de diélectrique (oxyde BPSG, oxyde 
TEOS 1 et 2) reste constante et égale à 0.2 micron. Des variations sur l'épaisseur de la couche 
de BPSG sont réalisées afin de déterminer l'épaisseur optimale. 

Afin d'évaluer l'effet de cette couche intermédiaire sur le champ de contraintes 
dans la structure, nous prendrons comme référence la zone présentant le maximum de risque 
d'apparition de défauts dans le substrat. Il s'agit des bords des espaceurs, au niveau de l'inter­
face Si/Si02. En ce point, noté A sur la figure VI-11, nous observons une forte discontinuité 
entre les zones du silicium en tension et compression. Ceci est visible sur les composantes en 
X, Y et aussi sur la composante de cisaillement (Figures VI-8 et VI-10). Nous avons choisi 
d'analyser l'évolution de la contrainte en X en ce point A en fonction des différentes configu­
rations de la couche BPSG intermédiaire. 
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Figure VI-11.· Evolution du maximum de la contrainte en X à l'interface Si/Si02, 
au point A, en fonction de l'épaisseur de l'oxyde de BPSG intermédiaire. 

L'analyse des profils 2D de contraintes montre que plus la couche intermédiaire 
est épaisse plus le niveau de contrainte résiduelle dans le silicium est faible. Avec une couche 
d'épaisseur 0.2 micron, les pics de tension présents aux bords de la grille disparaissent quasi­
ment. Grâce à une couche d'épaisseur 0.1 micron, il est possible de retrouver, après dépôt 
TEOS, une situation comparable en termes de contraintes résiduelles dans le substrat à celle 
avant ce dépôt. Ceci s'interprète de la manière suivante : les déformations du polysilicium au 
cours des variations thermiques du dépôt ne sont pas empêchées par la présence du BPSG, net­
tement plus visqueux à basse température et moins rigide que l'oxyde TEOS. Cet oxyde vis­
queux permet ainsi une plus grande relaxation des contraintes induites par le procédé. Il est 
intéressant de noter également que l'efficacité de la couche intermédiaire ne s'améliore pas 
avec des épaisseurs supérieures à 0.1 micron. 

En conclusion, il est avantageux d'inclure une couche intermédiaire de BPSG 
avant dépôt de l'isolation TEOS, qui entraînent une diminution d'un facteur deux du pic tensile 
situé dans le silicium aux bords de la grille. Cependant, il est inutile que cette couche soit trop 
épaisse, l'efficacité de cette inter-film étant observable dès les faibles épaisseurs. 

V/.1.3-Application à la Technologie des DMOS 

Les conclusions de l'étude sur la couche tampon de BPSG ont été appliquées au 
procédé de puissance DMOS de Philips à Caen, pour lequel des courants de fuite importants 
ont été observés et corrélés à la présence de défauts dans le silicium, résultant de la présence de 
contraintes mécaniques trop élevées. 
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Le procédé DMOS est très proche du procédé BICMOS, sur lequel nous avons 
effectué toute l'étude précédente. Une coupe schématique des structures est présentée sur la 
figure VI-12. Le descriptif du procédé est résumé sur le schéma de la figure VI-13. 

Source 
+ 

Back gate 

Source OxydeLPCVD 
+ (couche diélectrique) 

Back gate 

Figure VI-12: Coupe schématique de la structure DMOS de Philips Caen. 

Le composant de base est constitué d'une structure d'isolation de type LOCOS 
de 0.7 micron d'épaisseur, d'un oxyde de grille de 50 nm, de lignes de polysilicium (intrinsè­
que) de 500 nm d'épaisseur, déposé par LPCVD et dopé ensuite par un implant phosphore, et 
finalement d'un film d'isolation TEOS de 400 nm déposé par APCVD en deux étapes, puis den­
sifié. 

Température 
1000° (OC) Formation 

de la Grille 
950° 

900° 

850° 

800° 

750° 

700° 

650° 

ÇJd 
d'Oxyde 
hermique 

Oxydation n deCbam 

Nitrure 

Dépôt 

1er 
dé ôt 

'Oxy1eTE 

et dopage Difusion 

P 1 ~1'! . des dopants 
0 ysi ICIUm 

Densification 
duTEOS 

u 
1 1 

Gravure 
duPoly. 
L--' ~ 

11 
Second 

dépôt du TEOS 
et passivation 

U L 

FiJ?ure VI-13: Description des principales étapes thermiques ou induisant une 
modification de géométrie, dans le procédé de fabrication DMOS de Philips. Ces 
étapes correspondent aux étapes simulées dans cette partie. 

Il a été observé que le dépôt de ces deux couches de TEOS induit des contrain-
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tes dans le silicium très importantes, comme le montrent la figure VI-14: 

Tensile 

30 

-10 0 

Figure VI-14: Distribution des contraintes dans la structure après le dépôt de la 
couche de TEOS. Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique donnée 
enMPa. 

L'ajout du bicouche de BPSG permet une réduction notable de ces contraintes (Figure 
VI-15): 

-20 

Figure VI-15: Distribution des contraintes dans la structure en fin de procédé. Ici, 
une couche de BPSG de 0.1 micron a été ajoutée avant le dépôt du diélectrique 
TEOS. L'épaisseur totale des films isolants reste de 0.4 micron. Les isovaleurs cor­
respondent à la pression hydrostatique donnée en MPa. 
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En faisant varier l'épaisseur de BPSG dans le bicouche, tout en maintenant 
l'épaisseur totale des trois couches (BPSG + TEOS 1 et TEOS 2), nous observons également 
une réduction du pic de contraintes sur les bords de la grille. Une réduction d'un facteur quatre 
est ici observée pour une couche de BPSG de 0.1 micron d'épaisseur (Figure VI-16). 

0.0-f-:-:~-----~------1 
0.00 0.10 0.20 

Epaisseur de la Couche Tampon en BPSG (~-tm) 

Figure VI-16: Réduction du maximum compressif dans le silicium au point de 
mesure A (au prolongement de la grille) pour différentes épaisseurs de couche 
BPSG. 

Expérimentalement, des cellules ont été réalisées en incluant une couche de 
BPSG de 0.1 micron, dans le film diélectrique faisant au total 0.4 micron d'épaisseur. D'autres 
cellules ont été réalisées sans bicouche BPSG, en suivant le procédé standard. Les mesures 
expérimentales montrent que les dispositifs contenant la couche de BPSG ne présentent pas de 
défauts dans le silicium. Les courants de fuite y sont de l'ordre de 100 pA mesuré à Vds=lO 
Volts. Au contraire, les cellules ayant été réalisées avec le procédé nominal présentent dans 5% 
des cas des défauts dans le silicium. Sur les dispositifs issus de ces cellules, on observe des 
courants de fuite de l' orde de lOmA (Figure VI -17) [8]. 
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Figure VI-17: Courants de fuite mesurés dans les structures DMOS, réalisées avec 
ou sans couche intermédiaires de BPSG. 

En conclusion, l'approche de la simulation sur ces technologies, BICMOS et 
DMOS, permet de mettre en évidence un certain nombre d'étapes critiques en termes de géné-
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ration de contraintes mécaniques. Pour chacune de ces étapes, une étude en variations permet 
d'envisager des modifications à apporter au procédé pour éviter d'atteindre des niveaux de con­
traintes excessifs, qui se traduisent par des défauts dans le silicium, qui entraînent par la suite 
des problèmes d'ordre électriques (courants de fuite) ou de fiabilité. Il est bien entendu que le 
but de ces études n'est pas de fournir une valeur absolue du niveau des contraintes mais de per­
mettre d'orienter plus rapidement les technologues vers les modifications ad-hoc de leurs pro­
cédés. 

La deuxième application que nous nous proposons de développer maintenant 
concerne l'étude des contraintes mécaniques dans un procédé CMOS développé par ST 
Microelectronics [8]. Nos investigations se sont orientées sur les étapes de formation de la 
structure d'isolation PBL (PolyBuffered LOCOS) et de l'oxyde de grille. Ce travail analyse 
l'évolution des contraintes durant le procédé, mettant en évidence des zones dans le substrat 
pour lesquelles l'apparition de déformations plastiques est très probable. Le phénomène 
observé de réduction de l'épaisseur de grille au niveau du coin de la structure PBL est égale­
ment analysé. Une explication basée sur la présence de contraintes résiduelles dans le silicium, 
issues de toutes les étapes antérieures du procédé est avancée qui permet de prédire 1' appari­
tion ou non de cet amincissement. 

VI-2 Analyse des Contraintes dans un Procédé CMOS 

Ce travail a été initialisé par ST-Microelectronics qui a observé un phénomène 
d'amincissement de l'oxyde de grille aux coins des structures d'isolation, zones où de fortes 
contraintes sont mesurées. Notre étude doit permettre de mettre en évidence les étapes les plus 
critiques en termes de génération de contraintes mécaniques et les zones dans la structure qui 
risquent d'être les plus endommagées. Nous avons adopté pour le silicium le modèle rhéologi­
que élasto-plastique décrit dans ce travail, qui nous permet de déterminer les régions du subs­
trat pour lesquelles le seuil de plasticité risque d'être atteint. 

Rappelons que la contrainte équivalente, en 2D, au sens de Von-Mises, qui peut­
être utilisée comme seuil de plasticité est : 

r---------------------------------

(

(crxx-cryy)2+cr;x+(cryy)2 2] -
3 6 + (cr xy) = cr 

où crxx• cryy sont les composantes normales suivant X et Y, respectivement et crxy et la compo­
sante de cisaillement. 

Lorsque cr devient supérieur au seuil de plasticité du silicium (Y), qui est pris 

égal à 2E9 dynes/cm2 dans ce travail, alors des déformations plastiques apparaissent locale­
ment dans le substrat. Le silicium est localement modélisé comme un solide elasto-plastique 
simple (Figure VI-18). Il est évident que l'apparition et l'extension de ces zones plastiques 
dépend de la valeur de Y qui n'est pas connue expérimentalement parce que fonction de très 
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nombreux paramètres (orientation du substrat, contrainte résiduelle, historique des étapes, ... ) 
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Figure VI-18: Comportement élasto-plastique pour un solide ayant une limite 
élastique Y. 

92S"C 

Oxyde 
pad 

V1.2.1-Descriptif des Etapes du Procédé 

Le procédé est décrit schématiquement aux figures VI-19 et VI-20: 
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Figure VI-19: Schéma descriptif des étapes du procédé de formation de la struc­
ture d'isolation [8]. 

Initialement, le substrat de silicium est supposé n'avoir aucune contrainte rési­
duelle. La première étape consiste à former les différentes couches et ouvertures nécessaires à 

l'oxydation de champs pour la structure PBL. Pour cela un oxyde de 12 nm est réalisé à 950°C, 

suivi d'un dépôt LPCVD de polysilicium de 50nm à 550°C. Une gravure sèche de ces deux 
films permet de définir les zones isolantes des zones actives. Ensuite un film de nitrure LPCVD 

de 0.16 micron est déposé à 775°C et gravé pour former l'empilement final. Pour des raisons de 
simplification de la mise à jour de la géométrie au cours de l'étape d'oxydation [10], un film 
artificiel d'oxyde (d'épaisseur 10 Angstroems) est intercalé entre le nitrure et le polysilicium. 
Les vitesses de montée et descente en température sont précisées sur la figure VI -19. A chaque 
dépôt, les contraintes intrinsèques du film en formation sont inclues dans le calcul. Pour le 
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nitrure, nous avons considéré une contrainte tensile de 800MPa, plus en accord avec les mesu­
res faites sur ce genre de films à ST-Mircoelectronics. Des variations sur les dimensions du 
masque définissant les zones isolantes ont été réalisées afin d'analyser le phénomène d'amincis­
sement de l'épaisseur centrale de l'oxyde de champ. Cette oxydation de champ est réalisée 

dans un four vertical avec un procédé humide à 1050°C, pendant 75 minutes, pour obtenir une 
épaisseur finale de O. 7 micron. 

Oxydation sacrificielle 400angs. Oxydation de grille 

Figure VI-20: Schéma descriptif des étapes du procédé post formation de l'isola­
tion PBL : oxydations sacrificielles et oxydation de grille [8]. 

La deuxième série d'opérations (Figure VI-20) consiste à enlever les couches de 
nitrure, de polysilicium et oxyde, par différentes gravures à température ambiante, à nettoyer la 
surface du silicium dans les zones actives et adoucir les formes de l'oxyde de champ par des 
oxydation sacrificielles des tranches de silicium. Ces oxydations servent également de couches 
tampons aux implants des puits N et P et des implants d'ajustement des tensions de seuil. Des 
variations sur ces étapes d'oxydations sacrificielles ont été investiguées afin de mettre en évi­
dence leur contribution sur les champs de contraintes résiduelles observé en fin de fabrication. 

Finalement, nous avons simulé l'oxydation de grille. Il s'agit d'une oxydation sèche, à 925°C 
pendant 18 minutes, pour former 0.12 nm d'oxyde. Nous avons analysé l'amincissement de cet 
oxyde en fonction du niveau des contraintes présentes dans le silicium. 

Pour minimiser les temps de calculs, nous n'avons étudié qu'une demi structure 
sur laquelle il est possible d'obtenir une densité de points de maillage suffisante pour garantir 
la précision des calculs. 

V/.2.2-Contrainte Induite par la Formation de l'Empilement du PBL 

Dans cette première partie nous analysons les contraintes induites par les diffé­
rentes étapes nécessaires à la formation du PolyBuffered LOCOS. Les contraintes intrinsèques 
des couches déposées de polysilicium et nitrure sont considérées respectivement égales à 
500MPa en compression et 800MPa en tension. 

Après les différents dépôts et gravures nécessaires à la formation de l'empile-

Introduction du Calcul Mécanique Généralisé dans la Simulation Bidimensionnelle de Technologies Silicium 121 



ment du PBL, le substrat présente une zone tensile, sous les couches de poysilicium et nitrure. 
La future zone d'isolation est relativement libre, excepté aux extrémités sur lesquelles les gra­
vures du masque OD induit un pic en compression dû aux effets de bords. La figure VI-21 pré­
sente le résultat de la simulation, juste avant l'oxydation de champ. 
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Figure VI-21: Champ de pression hydrostatique dans le silicium, avant l'oxydation 
PBL. Les isovaleurs sont données en MPa. 
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Figure VI-22: Répartition de la contrainte équivalente dans le silicium, avant 
l'oxydation PBL. Les isovaleurs sont données en MPa. La partie grisée correspond 
à la zone où le modèle de plasticité est activé. 

En termes de contraintes équivalentes de Von Mises dans le silicium, il apparaît 
que le substrat présente une signature semblable. La figure VI-22 donne la distribution de la 
contrainte équivalente dans le substrat. La zone hachurée représente les éléments du maillage 
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ayant dépassé le seuil de plasticité du silicium, fixé à 200 MPa. On note que seuls quelques 
points dans la structure sont dans ce cas. 

L'étape suivante consiste à réaliser l'oxydation de champ. Dans cette étape, les 
variations thermiques nlises en jeu pour atteindre la température d'oxydation sont simulées, 
comme décrites à la figure VI-19. La figure VI-23 donne une vue détaillée de la forme calcu­
lée du bec d'oiseau. La figure VI-24 permet de visualiser le bon accord entre le calcul et l'expé­
rience, grâce à la photographie SEM du bec d'oiseau. 

0,2114 0,2114 

0.2.54 0,2.54 

0,1114 0,184 

o. 1.54 0,1,54 

0.084 0,084 

0,0.54 0,0.54 

0,016 -0,016 

0,066 -0.066 
o,729 o,779 o.e29 o.a7t o.t2t 0,!179 1,029 1,079 

Figure VI-23: Résultat de simulation de l'oxydation PBL. Vue détaillée de la zone 
du bec d'oiseau, permettant la comparaison avec les observations SEM. 

Pour d'obtenir ces bons accords, il a fallu considérer que le comportement rhéo­
logique du polysilicium, qui était jusque là considéré comme élastique (comme le silicium), est 
de nature viscoélastique (Maxwell). Les raisons de cette modification tiennent dans le fait que 
des observations ont montré que l'oxydation du polysilicium se fait de façon privilégiée au 
niveau des joints de grain. La réaction d'oxydation augmente le volume des joints de grain 
[11], créant ainsi une contrainte compressive, qui se relaxe à haute température à travers le 
fluage de l'oxyde créée dans les joints [11]. Ainsi un modèle viscoélastique permet de mieux 
reproduire cette relaxation. Les meilleurs résultats de simulation sont obtenus dans ce travail 

avec une viscosité de 5E13 poises pour le polysilicium à 1050 °C alors que pour l'oxyde, elle 
vaut 7E 13 poises. Il est à noter que nous aurions pu adopter un modèle viscoélastique non 
linéaire, en introduisant une viscosité non linéaire, dépendante du niveau de contraintes rési­
duelles dans le matériau. Ceci aurait pu rendre compte de certains phénomènes locaux obser­
vés lors de l'oxydation du polysilicium, qui se traduisent macroscopiquement par une 
dinlinution de la viscosité [12]. Il aurait été alors absolument nécessaire de considérer l'ensem-
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ble des sources de contraintes afin d'avoir une composante résiduelle aussi fiable que possible. 
Ceci n'a pas été jugé nécessaire dans ce travail, compte tenu des bons résultats obtenus avec un 
modèle linéaire. Cependant, il intéressant de noter que ces mécanismes complexes, observés 
localement, peuvent être pris en compte par des modèles macroscopiques développés au cours 
de ce travail. La complexité du modèle choisi dépend bien évidemment de la finesse des résul­
tats attendus, de la calibration disponible et des moyens en temps et puissance de calcul mis en 
oeuvre. 

Figure VI-24: Photo SEM de la structure PBL du procédé CMOS 0.35 micron de 
ST-Microelectronics. Vue détaillée du bec d'oiseau [9]. 

La figure VI-25 donne la distribution de la pression hydrostatique dans la struc­
ture. On observe deux pics compressifs et trois zones fortement tensiles dans le substrat. Les 
pics tensiles sont les plus critiques, notamment celui situé sous le bec d'oiseau, qui atteint une 
valeur de 400 MPa. Ces pics sont susceptibles de provoquer des défauts dans le silicium. La 
figure VI-26 donnant la répartition de la contrainte équivalente montre que la zone plastique 
dans le substrat s'est élargie fortement par rapport au resultat précédent (Figure VI-22), avec 
un maximum à 300 MPa au niveau du bec d'oiseau. On va s'aperçevoir dans la suite du pro­
cédé que l'étape d'oxydation du PBL est celle qui contribue majoritairement à l'extension de la 
zone plastique dans le substrat. 
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Figure VI-25: Cartographie de la pression hydrostatique en fin d'oxydation de 
champ du PBL. Les contraintes sont données lorsque la structure est revenue à 
température ambiante. Les isovaleurs sont exprimées en MPa. 
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Figure VI-26: Evaluation des contraintes équivalentes en fin de formation du PBL. 
La zone hachurée correspond à la zone plastique. Les isovaleurs sont exprimées en 
MPa. 
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Si 1' on diminue le dimensionnel de l'ouverture du masque d'isolation, afin 
d'accroître la densité sur la tranche, on note une très forte extension de la zone plastique sous 
l'oxyde épais (Figure VI-27). Le substrat sous l'oxyde de champs passe presque entièrement 
dans un régime élastoplastique, augmentant donc la probabilité d'apparition de défauts dans le 
substrat. L'augmentation des contraintes résiduelles est également parfaitement visible 
lorsqu'on calcule la pression hydrostatique (Figure VI-28). Les contraintes sont données à la 
température ambiante, après la descente en température suivant l'oxydation. 
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Figure VI-27: Distribution de la contrainte équivalente sur la structure obtenue 
avec une ouverture de masque d'isolation de 0.5 microns. 
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Figure VI-28: Résultat de simulation de la structure obtenue avec une ouverture de 
masque d'isolation de 0.5 micron. Les isovaleurs correspondent à la pression 
hydrostatique en MPa. Les coordonnées sont données en microns. 
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En conclusion, on peut souligner dans cette première partie que l'étape d'oxydation 
longue (LOCOS) est à priori celle qui génère le plus de déformations plastiques dans le sub­
strat. Une réduction des dimensionnels du masque d'isolation semble amener une forte aug­
mentation des contraintes dans le silicium, et s'accompagnera surement de la formation de 
défauts dans le substrat. 

VI.2.3-Distribution des Contraintes après la Suppression des Films de 
Nitrure et de Polysilicium 

Nous allons maintenant déterminer les niveaux de contraintes après la suppres­
sion des films de nitrure et de polysilicium ayant servi de masque à l'oxydation de champ. Les 
couches de nitrure puis de polysilicium sont gravées à température ambiante par gravure sèche. 
Après chaque étape, l'équilibre mécanique est recalculé. Le silicium est, à la fin de ces étapes, 
mis à nu dans les zones actives. Par le suite, sur ces zones actives, l'oxyde de grille sera formé. 

La figure VI-29a donne la distribution de la pression hydrostatique à la fin de 
ces gravures successives. La figure VI-29b montre les zones sur lesquelles le seuil de plasticité 
est dépassé. 
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Figure VI-29: a)Contraintes résiduelles dans la struture PBL après gravure des 
couches de nitrure et de polysilicium. Le silicium est mis à nu dans la zone active. 
Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique en MPa; b) Distribution 
de la contrainte équivalente montrant en hachuré les zones plastiques dans le subs­
trat. 

Nous pouvons noter plusieurs points intéressants sur ces figures. 

Premièrement, on peut observer que les pics tensiles au centre du masque d'oxy­
dation et sous le bec d'oiseau sont fortement diminués. Ceci indique que le silicium se com­
porte élastiquement dans ces zones où effectivement le seuil de plasticité n'a pas été atteint. 
C'est pourquoi la relaxation des contraintes y est instantanée. On peut également noter la dimi­
nution des contraintes dans l'oxyde, qui devient moins compressif. En effet, en enlevant les 
films de nitrure et de polysilicium, l'oxyde épais peut relaxer les contraintes auxquelles il était 
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soumis et prendre plus de volume. Cette relaxation de l'oxyde entraîne par réaction une aug­
mentation des contraintes tensiles dans le substrat sous l'oxyde. Ceci doit être pris en compte 
dans l'optimisation du procédé, par exemple en diminuant les épaisseurs des films définissant 
l'empilement (polysilicium et nitrure), puisque des contraintes tensiles sont généralement à 
l'origine de défauts. 

Deuxièmement, on observe que dans la région du bec d'oiseau la relaxation des 
contraintes du substrat est extrêmement faible bien que la charge que créaient les couches de 
nitrure et de polysilicium ait disparue. Cette zone correspond à l'endroit où le seuil de plasticité 
a été dépassé lors de l'oxydation de champ où un effet post-élastique existe. Cependant, malgré 
cet effet, on remarque que le maximum de pression dans cette zone plastique diminue de 
400MPa à lOOMPa. Ceci s'explique par la composante de déviation du tenseur des contraintes 
qui dans le cas du silicium adopte la loi linéaire de Hooke et permet de relaxer instantanément 
une partie des contraintes. 

A ce stade du procédé de fabrication, on peut conclure qu'il existe deux problè­
mes importants lors de la formation du PBL. Le premier correspond à l'existence d'un pic de 
compression dans la zone active qui risque de perturber les étapes suivantes du procédé. Pour 
le réduire, il est conseillé de réduire l'épaisseur du masque d'oxydation au détriment de la lon­
gueur du bec d'oiseau. Le second problème correspond à l'existence du pic tensile sous 
l'oxyde de champ qui peut être réduit par diminution de l'épaisseur de cet oxyde de champ. 

La suite du procédé est constituée des différentes oxydations sacrificielles, avant 
la formation de l'oxyde de grille. Ces oxydations sacrificielles sont mises en place afin de net­
toyer la structure silicium dans les zone active. 

V/.2.4-Simulation des Oxydations Sacrificielles avant Formation de la Grille 

Le procédé est décrit en détail dans la première partie de cette section VI.5. Il 
s'agit d'une première oxydation en ambiance humide à lOOOOC qui permet de faire croître entre 
420 et 450 Angstroems d'oxyde thermique. Cet oxyde est enlevé ensuite par gravure humide 
(DHF ou BHF), à température ambiante, avec un temps de sur-gravure permettant de graver 
500 Angstroems sur tranche témoin. Une seconde oxydation fine de 150 Angstroems est 
ensuite réalisée à 900°C, suivie de sa désoxydation, également réalisée par gravure humide 
(DHF ou BHF), avec une sur-gravure d'environ 50 Angstroems. Cette dernière couche d'oxyde 
mince (150 A) peut servir également de couche tampon aux l'implantations des caissons et 
implants d'ajustement de la tension de seuil. A la fin de ces oxydation/désoxydation successi­
ves, l'oxyde de grille est formé. 

Une alternative à cette partie du procédé consiste à supprimer la première oxy­
dation sacrificielle. Ceci semble d'autant plus intéressant que cette réoxydation, qui est sensée 
parfaitement nettoyer la surface du silicium, et éliminer ainsi toutes les barrières à l'oxydation 
de la grille, semble être peut efficace aux vues des réductions d'épaisseur de l'oxyde de grille 
encore observés [13] [9]. Nous soupçonnons que ce phénomène d'amincissement de l'oxyde de 
grille est imputable à un niveau trop élevé des contraintes résiduelles dans le substrat, qui 
entraîne une diminution de la cinétique d'oxydation dans ces zones. 

Nous nous proposons dans la suite d'évaluer l'évolution des contraintes dans la 
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structure au cours de ces réoxydations successives, et d'analyser l'avantage ou l'inconvénient 
de n'utiliser qu'une seule oxydation sacrificielle. 

La figure VI-30 donne la cartographie de la pression hydrostatique dans la 
structure après la première réoxydation. L'épaisseur d'oxyde simulée est de 375 Angstroems. Il 
apparaît clairement une augmentation des contraintes dans le silicium, notamment dans la zone 
du bec d'oiseau. 
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Fi!!ure VI-30: Simulation de la pression hydrostatique à la fin de la première 
réoxydation de 400 A. Les isovaleurs sont en MPa. Les coordonnées sont données 
en microns. 

Le pic compressif observé est légèrement relaxé avec la gravure de l'oxyde 
sacrificiel, comme on peut l'observer sur la figure VI-31. Cependant le proche voisinage du bec 
d'oiseau reste fortement en compression, puisque dans cette zone le silicium est en régime 
plastique et donc la relaxation des contraintes est ainsi fortement ralentie. De plus, la présence 
de ces contraintes plastiques agit comme charge vis à vis des régions élastiques, y induisant 
d'autres contraintes, ce qui explique une relaxation plus faible que ce qui pourrait être attendu, 
même dans les régions élastiques. La figure VI-32 définit l'extension de la zone plastique cal­
culée suivant la modélisation et le critère que nous avons adopté, et donne ainsi la limite entre 
les comportement élastique et plastique dans le silicium. 

Ainsi, cette première séquence de ré-oxydation et gravure tend à augmenter de 
manière non négligeable les contraintes résiduelles dans le substrat et augmente légèrement 
l'extension de la zone plastique et donc la probabilité de créer des défauts dans le substrat. 
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Figure VI-31: Distribution de la pression hydrostatique après gravure de l'oxyde sacrifi­
ciel. Malgré la suppression de la charge que constituait cet oxyde sacrificiel, le silicium 
reste fortement en compression. 

0.000 1.000 

Figure VI-32: Extension de la zone plastique dans le silicium, en fin de gravure de 
l'oxyde sacrificiel. Dans la région hachurée, le régime plastique est activé. Le seuil 
de plasticité est pris égal à 200MPa. 

La figure VI-33 montre que la seconde réoxydation qui permet de former un 
oxyde de 125 Angstroems, n'induit pas de changement notable dans le champ des contraintes 
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du silicium. Si l'on compare les figures VI-33 et VI-31, on n'observe pas de véritable détériora­
tion de la situation en termes de contraintes. L'oxydation crée un film suffisamment faible pour 
ne par réellement induire une charge supplémentaire. De même, après la gravure de ce film, le 
profil de contraintes reste pratiquement inchangé par rapport à la situation avant la séquence 
d'oxydation et de déoxydation. La zone plastique dans le silicium reste donc également inchan­
gée (Figure VI-34). 
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Figure VI-33: Résultat de la simulation après l'oxydation sacrificielle de 150A. 
Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique (en MPa). 
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Figure VI-34: Résultat de la simulation après la gravure de l'oxyde sacrificiel de 
150A. Les isovaleurs correspondent à la pression hydrostatique (en MPa). 
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En conclusion, si le procédé le permet, il semble en termes de contraintes rési­
duelles intéressant de supprimer la première réoxydation et déoxydation. En effet, à situation 
de contrainte donnée, la séquence d'oxydation de 150A suivi de sa gravure n'induit pas d'aug­
mentation des niveaux de contraintes, ce qui n'est pas le cas de la première réoxydation ( 400 
A). Or il est important de diminuer toutes les sources de contraintes dans le procédé. En effet, 
le procédé PBL est réputé induire d'importantes contraintes mécaniques, ainsi que nous avons 
pu l'observer. Ces contraintes peuvent avoir pour conséquence de perturber l'oxydation de 
grille qui suit la formation de la structure d'isolation. Une réduction de la cinétique d'oxydation 
due à des niveaux de contraintes élevées aura pour effet une diminution de l'épaisseur de la 
grille, ce qui pour le fonctionnement du circuit peut s'avérer extrêmement problématique. 

Vl.2.5- Formation de la Grille 

Etant donné que l'approche n'utilisant qu'une seule oxydation sacrificielle de 
150 Angstroems s'est révélée plus favorable, nous avons simulé l'étape d'oxydation de l'oxyde 
de grille, en ne considérant que cette option, et ce pour différents dimensionnels. La figure VI-
35 donne la distribution de la pression hydrostatique dans la structure large, correspondant à 
une ouverture du masque d'isolation de 1 J..Lm. On observe peut d'évolution des contraintes, 
notamment du pic compressif dans la région du bec d'oiseau. 
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Figure Vl-35: Pression hydrostatique en MPa dans la structure en fin d'oxydation 
de grille. Le procédé simulé correspond au procédé n'incluant qu'une seule oxyda­
tion sacrificielle préliminaire. 

Cependant lorsqu'on diminue l'ouverture du masque d'isolation, on note claire­
ment une nette augmentation des contraintes notamment dans la zone du bec d'oiseau, comme 
on peut le voir sur la figure VI-36. Des niveaux extrêmement élevés de lOOOMPa sont calculés, 
qui, très surement surestimés, témoignent clairement des problèmes potentiels. 
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Figure VI-36: Pression hydrostatique en MPa dans la structure en fin d'oxydation 
de grille pour une ouverture du masque d'isolation de 0.5 J..Lm. Le procédé simulé 
correspond au procédé n'incluant qu'une seule oxydation sacrificielle préliminaire. 
L'insert montre un agrandissement de la zone du bec d'oiseau, mettant en évidence 
un amincissement de l'oxyde de grille. 

De plus, si on se focalise sur le voisinage du bec d'oiseau, on observe une réduc­
tion de l'épaisseur de l'oxyde formé à cet endroit, comme cela est mis en évidence sur la figure 
VI-36. Ce phénomène traduisant une réduction locale de la vitesse d'oxydation à cet endroit 
est due à la présence de contraintes compressives normales à la surface du silicium qui aug­
mentent l'énergie d'activation de la réaction [10]. 

Ce phénomène d'amincissement local de l'oxyde de grille a également été 
observé par Shankoff [13] sur des structures LOCOS, et interprété comme une réduction de la 
cinétique d'oxydation lors de la formation de l'oxyde de grille, due aux contraintes mécaniques 
présentes dans la structure. La prise en compte de ces contraintes créées par ces étapes du pro­
cédé nous a permis de reproduire parfaitement le phénomène et d'obtenir un amincissement 
local de l'oxyde de grille d'environ 60%, en parfait accord avec les mesures TEM réalisées. 

La figure Vl-37 montre une coupe de la structure LOCOS, mettant en évidence 
la réduction de l'oxyde de grille [13], comparée aux résultats de simulation obtenus après for­
mation de l'oxyde de grille de 125A, en prenant en compte le comportement élastoplastique du 
silicium. 

En conclusion, la simulation de ce procédé CMOS 0.35 micron nous a permis 
de suivre l'évolution des contraintes mécaniques au cours des différentes étapes du procédé: 
formation de l'empilement du PBL, oxydation PBL, oxydations sacrificielles et finalement 
oxydation de grille. Ce travail a permis de suggérer l'élimination de la première oxydation 
sacrificielle, aux vues des contraintes qu'elles engendre dans la structure. Si les autres aspects 
du procédé le permettent, cette élimination contribue à ne pas augmenter, aux cours des étapes 
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de "cleaning" entre la formation du PBL et l'oxydation de grille, les contraintes résiduelles 
issues de l'oxydation de champ. Nous avons également montré que le procédé est susceptible , 
pour les dimensionnels les plus petits, d'engendrer un amincissement de l'oxyde de grille, loca­
lement autour du bec d'oiseau, de part les niveaux de contraintes compressives présents à cet 
endroit. Cet amincissement peut s'avérer critique pour le fonctionnement du dispositif. Il est 
corrélé à une réduction de la cinétique d'oxydation due à l'état compressif du silicium. Dans le 
cas de notre étude, l'amincissement commence à être observé sur des structure ayant une 
ouverture du masque d'isolation de 0.5j..tm . 
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Figure VI-37: (a) Coupe SEM de la structure LOCOS montrant un amincissement 
de l'oxyde de grille [13]. (b) Résultat de simulation de l'oxydation de grille dans 
cette même structure, reproduisant le phénomène de réduction de l'épaisseur de la 
grille. 
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Chapitre 7 

VII- Conclusions 

La miniaturisation des dispositifs micro-électroniques reste encore de nos jours 
le meilleur moyen d'améliorer les performances des circuits intégrés. L'utilisation de nouveaux 
matériaux aux propriétés spécifiques tels que le cuivre pour les métallisations, les films à faible 
constantes diélectriques (low k) comme inter-métal, en fin de procédé, ou au contraire les 
matériaux à haute constante diélectrique pour former la capacité MOS sont de nouvelles appro­
ches permettant d'augmenter encore les performance des dispositifs. 

Dans ces perspectives, les contraintes mécaniques créées dans les couches min­
ces doivent être parfaitement identifiées et maîtrisées pour limiter les défaillances des compo­
sants. Les défauts engendrés par les contraintes mécaniques apparaissent lorsqu'elles sont 
supérieures à la résistance mécanique des couches. L'état de contrainte résiduelle de la couche 
est composé de plusieurs composantes élémentaires, qu'il est indispensable d'extraire afin de 
pouvoir cibler l'optimisation du procédé. 

Industriellement, la méthode la plus utilisée permettant de déterminer les con­
traintes dans un film est basée sur la mesure de la courbure de tranche. Cette méthode permet 
de mesurer par déviation laser la déformation macroscopique de la couche. Elle présente 
l'avantage de pouvoir être appliquée à la fois aux couches polycristallines et amorphes. Elle est 
de plus facile à mettre en oeuvre. 

Cependant, elle ne donne accès qu'à la contrainte moyenne globale dans le film. 
Elle ne permet pas de mesurer localement la contrainte ni de remonter à l'origine de ces con­
traintes. 

Le modèle de calcul des contraintes mécaniques que nous avons développé per­
met de répondre à cette attente. Il apporte une information locale de la contrainte, prend en 
compte les différentes sources de contraintes et permet ainsi l'évaluation séparée de l'influence 
de chacune de ces sources, et permet de rapidement répondre à un problème d'optimisation de 
procédé lié à l'état de contrainte. 

Sur la base existante de modélisation de l'oxydation du silicium, nous avons 
développé une approche permettant le calcul complet des contraintes mécaniques ainsi que des 
déformations dans l'ensemble des matériaux, en résolvant les équations d'équilibre de la struc­
ture. Plusieurs comportement mécaniques sont envisagés: un comportement de base purement 
élastique, un comportement viscoélastique linéaire, un comportement beaucoup plus complexe 
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viscoélastique non linéaire, pour lequel la viscosité est prise dépendante de l'état de contrainte 
dans le matériau et enfin un comportement élastoplastique prenant en compte uns seuil de con­
trainte au delà duquel des déformations irréversibles apparaissent accompagnées d'un niveau 
de contrainte maximal fixe. La formulation des propriétés rhéologiques des matériaux nous 
permet d'attribuer un comportement adéquat à chaque matériau en fonction des besoins de 
modélisation, plus ou moins complexes. Ainsi, par défaut, le silicium est considéré comme 
purement élastique, ce qui minimise les temps de calcul et répond à la plupart des besoins de 
simulation. En cas de nécessité, il est possible et facile de lui attribuer un comportement élasto­
plastique nettement plus complexe. La base de donnée de départ considère le polysilicium éga­
lement élastique, l'oxyde et le nitrure de silicium viscoélastiques non linéaires. Le polysilicium 
peut être au besoin traité comme viscoélastique linéaire. 

L'algorithme de prédiction des contraintes prend en compte la quasi totalité des 
différentes sources: les contraintes thermiques issues des différences des coefficients de dilata­
tion thermiques des matériaux, les contraintes intrinsèques qui apparaissent lors des dépôts des 
matériaux et dépendent des techniques de dépôt, les contraintes issues des discontinuités lors 
des gravures, les contraintes dues aux oxydations non planes. 

La calibration des différents paramètres rhéologiques des matériaux a été réali­
sée pour l'ensemble des température mises en oeuvre, allant de la température ambiante à la 
température du procédé. Cette calibration propre à des données expérimentales issues de nos 
partenaires industriels n'est pas utilisable pour tous les procédés. Cependant, nous proposons 
dans ce manuscrit une méthode originale permettant d'obtenir les caractéristiques rhéologiques 
nécessaires à la modélisation d'un procédé particulier. S"il est illusoire de vouloir calibrer un 
modèle physique phénoménologique de manière définitive, il est nécessaire de disposer de 
méthodes permettant de le faire pour chaque cas particulier. 

La simulation est réalisée par la méthode des éléments finis qui discrétise les 
équations non linéaires d'équilibre des forces. L'assemblage éléments fini est basée sur la tech­
nique des résidus pondérés et la méthode de Galerkin. Une méthode de Gauss directe résoud 
les systèmes linéaires résultant de la discrétisation de l'équation d'équilibre. Les non linéarités 
dè cette équation sont traitées par une procédure de sous relaxation dynamique des contraintes. 
Enfin, un remaillage systématique de la structure est effectué, ce qui préserve une bonne qua­
lité du maillage et l'exactitude des calculs. 

Cette modélisation a été appliquée à l'étude extensive des contraintes dans les 
procédés BICMOS 0.8 micron de Philips Caen et CMOS 0.35 micron de ST-Microelectronics. 
Les bons accords obtenus entre la simulation et les résultats expérimentaux permettent de vali­
der l'ensemble des algorithmes et modèles développés. Dans chaque cas, des propositions de 
changement ont permis une optimisation des procédés en termes mécaniques: forme à flanc 
progressifs sur les espaceurs, utilisation d'un bicouche d'oxyde BPSG dans le procédé BIC­
MûS, suppression d'une étape de réoxydation dans le procédé CMOS. 

Ce travail constitue une première étape dans l'étude généralisée des contraintes 
mécaniques dans les structures micro-électroniques. Il nécessite d'être étendu en introduisant 
les contributions extrinsèques des contraintes, mises en oeuvre par exemple lors d'étapes de 
fluage, de densification. Il nécessite également d'être poursuivi par une calibration d'autre 
matériaux tels que les métaux (Al, AlCu, Ti, Co, Ta, Cu.) ou autres diélectriques (SOG, oxydes 
PECVD.). 

Cette première étape permet désormais d'envisager l'étude d'un modèle de géné-
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ration et d'évolution des dislocations dans le substrat de silicium. En intégrant les travaux déjà 
réalisés sur la diffusion des dopants et l'oxydation du silicium, l'études généralisée des con­
traintes ouvre la porte à une formulation généralisée de la cinétique d'évolution des disloca­
tions. Par la suite, une passerelle entre ces résultats de procédé et la modélisation de dispositifs 
devra être également envisagée. En effet, si la détermination des niveaux de contraintes dans 
une structure, les risques de formation ou d'extension de dislocations dans le substrat sont des 
résultats de plus en plus critiques pour les technologues, la mise au point de procédés devra 
passer par l'analyse des effets de ces contraintes ou dislocations sur les performances des dis­
positifs. Il est connu que les contraintes agissent directement sur les caractéristiques électrique 
des transistors, en modifiant par exemple la mobilité électronique. 

En parallèle, deux autres axes de recherche en pleine évolution pourront égale­
ment s'appuyer sur les développements effectués au cours de ces travaux: il s'agit de la simula­
tion 3D de technologie silicium d'une part et des micro-technologies qui se basent toutes deux 
très largement sur les acquis en technologie des circuits intégrés. 
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