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CHAPITRE 1 INTRODUCTION 

Chapitre 1: INTRODUCTION 

L'élaboration et le développement de nouvelles technologies pour les circuits 
intégrés silicium ne se fait pas seulement avec les équipements de fabrication les plus 
sophistiqués, mais aussi avec l'aide des outils de simulation de procédés et de com
portement électrique. La simulation permet une diminution des coûts d'optimisation 
d'une technologie. Grâce à l'utilisation de plans d'expériences, elle permet de mieux 
cibler les dégroupages expérimentaux et ainsi d'en diminuer le nombre. 

Dans ce but, la simulation doit être supportée par une modélisation avancée 
permettant de prendre en compte des phénomènes complexes. La modélisation fine 
des aspects mécaniques intervenant dans la fabrication des dispositifs intégrés entre 
dans ce cadre et est devenue en quelques années aussi importante que la prédiction 
des topographies et profils de dopage. 

1.1 Contexte de la thèse 

Depuis les années 60, la microélectronique silicium a progressé de façon spectaculaire. 
La vitesse de fonctionnement des circuits ne cesse de croître alors que les dimensions des 
dispositifs élémentaires diminuent. 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 historiquement que les dimensions des 
structures sont réduites d'environ 33% tous les trois ans en accord avec la loi prédite par G.E. 
Moore [1]. L'une des tendances témoignant de l'accroissement de complexité est le recours à 
de nombreux 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 élémentaire (front-end) 
et 6 pour les connexions (back-end) [2]. Cette augmentation est liée aux progrès des 
technologies d'interconnexions des composants (structure double Damascene, Chemical 
Mechanical Polishing (CMP), ... ), qui permettent d'empiler couramment 4 voire 5 niveaux de 
métallisation [3]. Ces progrès sont en grande partie rendus possibles par l'utilisation de 
nouveaux matériaux tels que les siliciures (TiSi2, CoSi2, ... ), le tungstène ou autres composés 
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CHAPITRE! INTRODUCTION 

métalliques, tout en améliorant les étapes de planarisation par pelliculage de SOG (Spin-On
Glass) ou polissage physico-chimique (CMP). Plus récemment, l'introduction du cuivre en 

remplacement de l'aluminium a ouvert de nouveaux horizons pour la miniaturisation de ces 

interconnexions. La juxtaposition de matériaux aux propriétés mécaniques parfois très 

différentes peut affecter la stabilité mécanique des empilements d'interconnexions. Or la 
défaillance d'une seule de ces connexions remet en cause le fonctionnement de tout le circuit 

intégré. C'est pourquoi, outre ses propriétés électriques, le multicouche doit présenter une 

grande fiabilité face aux diverses sollicitations mécaniques et thermiques auxquelles il est 

soumis tant lors des étapes de fabrication que lors du fonctionnement du circuit. 

En amont, les problèmes de fiabilité liés à l'existence de contraintes mécaniques élevées 

peuvent également survenir au cours des nombreuses étapes de réalisation des composants, et 

se manifestent généralement par l'apparition de défauts (ex: dislocations). Ces défauts donnent 

généralement lieu ensuite à des dysfonctionnements électriques (ex: courants de fuite, court

circuits ou circuits ouverts, ... ). Les facteurs à 1' origine de ces défaillances sont multiples. Ainsi, 

les films minces ne sont pas nécessairement déposés dans des conditions énergétiques optimales 
et des contraintes qualifiées "d'intrinsèques" peuvent en résulter. La réduction des budgets 

thermiques et l'introduction 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. 

Afin d'éviter la détection tardive de ces problèmes d'origine mécanique, il est capital de 

disposer d'une connaissance approfondie des différentes sources de contraintes, de comprendre 

clairement le comportement mécanique des matériaux utilisés, et d'analyser les interactions 

entre matériaux au niveau des interfaces. 

1.2 Objectifs de la thèse 

Le travail réalisé au cours de cette thèse a consisté dans un premier temps à analyser et 

comprendre les phénomènes générateurs de contraintes mécaniques afin de les modéliser. Les 
algorithmes permettant ces calculs ont été établis et inclus dans des simulateurs bi- et tri

dimensionnels de procédés technologiques développés dans le groupe de simulation TCAD 
(Technology Computer Aided Design) de l'ISEN. 

La figure 1.1 décrit de manière schématique 1' environnement de simulation TCAD installé 
à l'ISEN. Au centre de cet environnement, il y a le simulateur bidimensionnel IMPACT qui 
permet de simuler la fabrication de circuits intégrés (IMPACT -4 [ 4]) par une méthode basée sur 

les éléments finis et leur comportement électrique (IMPACT-3 [5]) par une méthode de 
différence finie. IMPACT est interfacé aux outils commerciaux des sociétés ISE-AG et Silvaco 
qui sont également présent dans l'environnement. Cet interfaçage permet d'utiliser pour chaque 

problème les points forts de chaque logiciel. Il permet également d'avoir accès à des outils de 
visualisation très performants (TONYPLOT et PICASSO). Cet environnement inclut 

également des outils de simulation 3D. Il s'agit de DESSIS (ISE-AG) pour la partie simulation 
de comportement électrique. En ce qui concerne la simulation de procédés, on utilise le module 
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CHAPITRE! INTRODUCTION 

DIFOX [6], que nous avons développé dans le cadre des projets européens ESPRIT 8150 
PROMPT1 puis ESPRIT 24038 PROMPT II, et qui permet de simuler les étapes de recuits 
thermiques en ambiance humide et oxydante. On utilise le générateur de structures 3D PROSIT 
(ISE-AG) pour créer la géométrie initiale et le mailleur MESH (ISE-AG) pour discrétiser cette 
structure initiale. Cet environnement est utilisé actuellement dans nos études notamment pour 
la communauté européenne (projet IST STREAM2) et pour PHILIPS (projet STSI\ 

·- --------- ---------------· 1 1 
1 Générateur Générateur Simulateur de 1 

~ 1 de Structure de Maillage Recuits Thermiques 1 ~ 
1 1 
1 PROSIT MESH DIFOX 1 ·- ------- ----· 

Visualisation/Extraction de Données 
2Dffonyplot 3Dffonyplot 

• ------ -------1 IMPACT .. .. ATHENA .. .. DIOS 1 
1 • • 1 
1 1 
1 Simulation de Procédés 1 

~ 1 1 
N 1 1 

1 1 
1 Simulation de Dispositifs 1 
1 1 
1 DESSIS 1 IMPACT 1 ·- ----- ----------- --------· 

Figure I.l: Vue schématique de 1' environnement de simulation mis en place dans 
l'équipe TCAD de l'ISEN pour la conception de circuits sur silicium. 

Il convient de dresser un bilan des fonctionnalités, en terme de calcul de contraintes 
mécaniques, des outils IMPACT -4 et DIFOX au commencement de ce travail. 

Le cœur du calcul mécanique général, ainsi que certaines sources de contraintes 
(thermique, intrinsèque et d'oxydation), ont déjà été implémentés dans le IMPACT-4 [7,8]. 
Néanmoins, nous verrons que certaines améliorations peuvent être apportées et de nombreuses 
sources restent encore non modélisées. Tous les développements de nouveaux modèles sont 
d'abord effectués en 2D puis étendus, le cas échéant, en 3D. 

1. PRocess Optimization in MultiPle Dimensions for Semiconductor Technology. 
2. STREss minimisation and Application to Memories. 
3. Service des Technologies et de la Société de l'Information. 
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En ce qui concerne la modélisation 3D, l'objectif est d'étudier les champs de contraintes 
générées par l'oxydation du silicium, en tenant compte d'une croissance tridimensionnelle de 
l'oxyde. Pour atteindre cet objectif, il est nécessaire d'étendre à la troisième dimension les 
algorithmes de calcul de cette croissance, déjà existants en 2D [8]. Une attention toute 
particulière doit par ailleurs être portée à 1' adaptation de ces algorithmes en 3D afin de limiter 
l'accroissement du temps de calcul qui l'accompagne généralement [9]. 

1.3 Plan du manuscrit 

Le contexte et les objectifs de ce travail rapidement brossés, la modélisation des 
contraintes mécaniques apparaît clairement comme essentielle pour l'optimisation des 
nouvelles technologies. Les chapitres suivant détaillent les résultats obtenus dans le cadre de 
cette thèse. 

Le second chapitre s'attache à présenter les bases de mécanique des matériaux destinées 
à faciliter la compréhension du reste du manuscrit. Le théorie de la rhéologie et des différentes 
lois de comportement qui en sont le fondement y sont tout particulièrement détaillées. Le 
traitement numérique d'analyse structurale, basée sur la méthode des éléments finis, est 
également présenté dans ce chapitre. 

Le troisième chapitre inventorie dans un premier temps les principales sources de 
contraintes mécaniques rencontrées dans les technologies silicium, puis présente les différentes 
techniques de mesures de contraintes dans les dispositifs, ainsi que les outils de caractérisation 
des propriétés mécaniques des matériaux. 

Le quatrième chapitre est consacré à la description détaillée des modèles de calcul de 
contraintes développés lors de ce travail. Les modèles utilisés sont volontairement simples, de 
manière à réduire le nombre de paramètres et ainsi faciliter la compréhension des mécanismes 
physiques mises en œuvre. 

Le chapitre cinq présente les résultats de validation et de calibration des modèles établis 
en vue de garantir aux utilisateurs une prédiction la plus précise possible des niveaux de 
contraintes mécaniques. Pour ce faire, les résultats de simulation sont systématiquement 
confrontés aux mesures obtenues par des techniques de mesure globale (déflexion de plaque) 
ou locale (spectroscopie micro-Raman). 

Le chapitre six consiste en une présentation d'applications de ces modèles. Deux études 
réalisées dans le cadre d'un partenariat industriel avec Philips Semiconducteurs à Caen y sont 
détaillées. La première concerne l'analyse d'un défaillance survenue récemment sur une 
technologie bipolaire. La seconde est relative à l'évaluation des contraintes mécaniques 
générées lors de la fabrication de la structure d'interconnexions d'une technologie BiCMOS. 

Enfin, la conclusion de ce mémoire dresse le bilan de ce travail et définit les axes à 
approfondir. 
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Chapitre II : MÉCANIQUE DES MATÉRIAUX 

ET CALCUL DE STRUCTURES 

Dans ce chapitre, on dérive le principe fondamental de l'équilibre. Un rappel 
sur la théorie et les notations de la mécanique des milieux continus est présenté, puis 
les définitions des grandeurs de base de cette théorie, à savoir les tenseurs de con
trainte et de déformation, sont introduits. 

L'étude des contraintes et déformations nécessite de caractériser le comporte
ment des matériaux soumis à des charges. C'est le rôle de la Rhéologie. Cette appro
che nous permettra de modéliser les principales lois de comportement rencontrées 
pour les matériaux de la microélectronique, en partant des lois élémentaires ( élasti
cité, viscosité, plasticité) pour aboutir aux comportements plus complexes comme 
l' élastoplasticité ou la viscoélasticité. 

Dans une dernière partie, nous présentons les bases de la méthode des élé
ments finis qui reste l'approche numérique la plus utilisée pour les analyses structu
rales. 

11.1 Mécanique des milieux continus 

II.l.l Le Tenseur Contrainte 

11.1.1.1 Définition de la Contrainte 

Les contraintes se développent dans un corps quand celui-ci est soumis par exemple à des 
forces extérieures [1]. Ces contraintes sont définies en première approximation comme le 

rapport de la force extérieure et de la surface sur laquelle elle s'applique. De manière plus 

rigoureuse, les contraintes sont les densités d'efforts de cohésion qui se développent sur chaque 
surface interne infinitésimale dans un solide soumis à des sollicitations mécaniques. Pour 
illustrer ce concept, considérons un corps arbitraire, en équilibre mécanique, continu et 

homogène, et soumis à des forces extérieures F 1, F2, F3, et F 4 (figure 11.1 ). Ces charges 

extérieures peuvent être ponctuelles (ex: indentation par une pointe), surfaciques (ex: pression 
externe), ou volumiques (ex: forces électromagnétiques, thermiques, de gravitation). Pour 
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déterminer 1' effort interne en un point P donné, on décompose le corps en deux volumes r 1 et 
r 2, suivant une sectionS passant par le point P considéré. Suivant le principe de l'action et de 

la réaction, sous l'effet des forces extérieures qui s'appliquent sur elle, la partie r 1 exerce une 

force sur r2o et réciproquement. La partie r2 est donc en équilibre sous l'action des forces 
extérieures Fi qui lui sont appliquées et des forces intérieures induites par r 1, réparties de 
manière continue suivant la section transversale S. 

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

- ~F 
cr=-

~s 
(11.1) 

où ~F représente la somme des forces s'exerçant sur la section élémentaire ~S. Lorsque cette 
section ~S tend vers zéro, cet effort moyen tend vers une limite déterminée, appelée le vecteur 

contrainte conjugué à la surface ~S, au point P. Ce vecteur contrainte peut être décomposer en 

une composante normale cr et une composante tangentielle 't par rapport au plan de section. La 
composante tangentielle est encore appelée contrainte de cisaillement. 

z 

x 
~y 

Fi~ure 11.1: Corps continue et homogène soumis à des forces extérieures. 

Les contraintes normales et tangentielles étant des forces par unité de surface, elles sont 

exprimées en dynes/cm2 ou en Pascal (10 dynes/cm2 = 1 Pa). Enfin, la contrainte normale est 
considérée comme positive lorsqu'elle agit en traction (i.e., contrainte en tension), et comme 

négative lorsqu'elle agit en compression (i.e., contrainte compressive). 

11.1.1.2 Expression du Tenseur des Contraintes 

Considérons maintenant au point P (figure 11.1) un cube élémentaire, dont les côtés sont 
parallèles aux axes de coordonnées. Les notations employées pour désigner les composantes du 

tenseur des contraintes, ainsi que les directions adoptées comme positives sont indiquées à la 

figure 11.2. Afin d'homogénéiser les notations, le symbole cr sera utilisé dans la suite du 
manuscrit pour décrire les composantes du tenseur des contraintes. Néanmoins, une double 

indexation permet de différencier les contraintes normales et de cisaillement: on postule que la 

composante crij désigne la contrainte agissant sur un plan perpendiculaire à 1' axe i et orientée 
dans la direction j. De ce fait, les contraintes normales correspondent au cas où i = j, et les 

contraintes de cisaillement aux autres cas. 
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crij : contrainte relative à la surface 
de normale i, dans la direction j 

y 

Figure II.2: Définition des composantes du tenseur des contraintes. 

Par ailleurs, la simple considération de l'équilibre mécanique de l'élément permet de 
réduire le nombre des symboles représentant les contraintes de cisaillement. En effet, 
l'annulation des moments par rapport aux trois axes du repère permet d'écrire les relations 
suivantes [1 ]: 

(11.2) 

Le tenseur de rang 2 des contraintes [cr] est donc symétrique et composé de seulement 
six termes indépendants: 

(II.3) 

Pour simplifier la manipulation de ce tenseur par la suite, on peut le mettre sous la forme 
d'un vecteur colonne dont les composantes sont issues du triangle supérieur (grisé) du tenseur: 

cr xx 

crYY 

{cr} = crzz (II.4) 
cr x y 

cryz 

crxz 

Comme tout tenseur, le tenseur des contraintes peut être décomposé en deux parties: 
i) la composante sphérique ou de dilatation [cr v] : 

(11.5) 
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où [I] représente le tenseur unité; 
ii) la composante de déviation ou déviateur [ cr

8
]: 

s v 
[cr]= [cr]-[cr] (11.6) 

11.1.2 Le Tenseur Déformation 

11.1.2.1 Définition de la Déformation 

En réponse à des sollicitations extérieures, les parties élémentaires d'un corps se 
déplacent les unes par rapport aux autres, ce qui entraîne localement un changement de forme 
du corps, que l'on appelle déformation. Ainsi, l'application de contraintes à un corps 
quelconque en équilibre a pour conséquence de déformer et/ou de déplacer ce corps. 

L'état de déformation est déterminé à tout instant si l'on peut déterminer le vecteur 
déplacement U(ux,Uy,Uz) de chaque point du corps. On distingue, pour chaque élément du 
tenseur des déformations, une composante volumique (expansion ou contraction sans 
changement de forme), et une composante angulaire correspondant à un changement de forme 
à volume constant. 

Dans la plupart des cas pratiques, les déplacements élémentaires des particules d'un corps 
ayant subi une déformation sont infiniment petits et varient d'une manière continue dans le 
volume du corps (hypothèse d'homogénéité). Deux conséquences importantes en découlent: 

i) le tenseur des déformations peut être linéarisé par rapport à ces déplacements, et, 
ii) la configuration géométrique initiale du corps, n0, peut être utilisée pour résoudre les 

lois de comportement des matériaux [2,3]. Le problème qui en résulte est dit 
"géométriquement linéaire". 

Pour certains problèmes, au contraire, les déplacements sont grands par rapport aux 
dimensions initiales du corps: c'est la cas par exemple lors de la croissance d'oxyde d'isolation 
épais où la conversion du silicium en dioxyde de silicium (Si02) s'accompagne d'un 
changement de volume de 126%. La relation déplacement-déformation n'est plus linéaire et, de 
plus, les équations régissant les lois de comportement doivent être résolues pour la 
configuration courante nt, et non plus pour .Q0• Comme les déplacements qui transforment la 
configuration n0 en nt sont précisément les inconnues du problème, le système à résoudre 
devient "géométriquement non-linéaire". Ce type de problème sera analysé au chapitre IV, et 
nous nous limiterons pour 1' instant au problème à géométrie linéaire. 

11.1.2.2 Expression du Tenseur des Déformations 

Pour simplifier l'extraction de la relation déplacement-déformation, nous considérons un 
système dont les déplacements restent dans un même plan (Pxy), comme illustré à la figure 11.3. 
Soit P un point du corps se déformant dont le déplacement est donné par le vecteur U(ux,uy). 
On affecte les indices '0' et 't' pour désigner la configuration avant et après déformation, 
respectivement. Le déplacement dans la direction des x d'un point voisin A situé sur l'axe des 
x à la distance dx du point P sera: 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 13 



CHAPITRE Il MÉCANIQUE DES MATÉRIAUX 

(ll.7) 

au 
où ax xdx représente l'accroissement de longueur selon x du segment initial P0A0. De manière 

identique, on obtiendra le déplacement d'un point B situé sur l'axe des y à la distance dy du 

point P: 

(ll.8) 

La déformation de longueur de l'élément, exprimée dans une direction particulière, 
correspond à 1' allongement par unité de longueur de 1' élément. On déduit donc, à partir des 

équations (ll.7) et (11.8), deux déformations Exx et EYY, selon x et y respectivement: 

(II.9) 

Considérons maintenant la modification subie par 1' angle que font entre eux les segments 

PoAo et PoBo· Le segment PtAt fait avec la direction initiale P0A0 un angle infiniment petit: 

~ . De même, le segment PtBt fait avec la direction P0B0 un angle infiniment petit: ~ . 
Ainsi, l'angle AoPoB0, qui au départ était droit, a subi une variation de: ~+aux . Ce terme 

correspond à la somme des déformations de cisaillement Ex y + Eyx . a x ay 
Par ailleurs, 1' extension des calculs à la troisième dimension est tout à fait similaire. 

Comme pour les contraintes, la condition d'équilibre préserve la symétrie du tenseur de 
déformations, dont les composantes s'écrivent: 

aux 
ex x - ax ' (Il. JO) 

fyy 
- auy 
- dy ' 

(II. li) 

auz 
ézz - dz ' 

(II.l2) 

- J(dux auy) 
éxy - 2 dy + dx = fyx• (11.13) 

Eyz = !(auy + auz) 
2 az dy = Ezy• (II.l4) 

ézx = !(auz +aux) = éxz• 2 ax dz 
(II.l5) 
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y 

aux 
-dy 

1 ay 

1 
1 
1 
1 
1 au 
1 _Ydx a x 

llx ---
Uy 

x 
Po dx Ao 

Figure II.3: Définition du champ des déplacements dans le plan (Pxy). 

Le tenseur de rang 2 des déformations [ E] est donc composé de six termes indépendants: 

(11.16) 

Pour simplifier la manipulation de ce tenseur par la suite, on peut le mettre sous la forme 
d'un vecteur colonne dont les composantes sont issues du triangle supérieur (grisé) du tenseur: 

Ex x 

Eyy 

{ê} = Ezz (11.17) 
2Exy 

2Eyz 

2Exz 

Le facteur '2' apparaissant dans ce vecteur provient de l'égalité des déformations de 
cisaillement (équations (II.13 )-(II.15)). 

Remarque: comme pour le tenseur des contraintes, le tenseur des déformations est 
décomposable en une partie sphérique, Ev (changement de volume), et une partie de déviation, 
Es (changement de forme). 

11.1.3 Formulation du Principe Fondamental d'Equilibre 

En vue d'établir les équations constitutives de l'élasticité linéaire, nous partons des lois 
élémentaires de la mécanique. Pour dériver les équations du principe d'équilibre de manière 
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générale, nous considérons à nouveau un élément bidimensionnel infinitésimal d'un corps en 
équilibre, représenté à la figure 11.4. 

y 

t --------
dy crxx 

~ 

0 

acr 
cr +-YYcty 

yy éJy 

x 

Fieure II.4: Bilan des forces internes et externes d'un corps élémentaire en équilibre. 

Pour le calcul des forces agissant sur les faces de l'élément, on considère ces faces comme 
infiniment petites de sorte que chaque force est le produit de la contrainte au centre de 1' élément, 
par l'aire de celui-ci. En désignant par (Fx, Fy) les composantes de la résultante des forces 
extérieures par unité de volume de l'élément, l'équation d'équilibre obtenue en faisant le bilan 
des forces agissant sur l'élément sera, respectivement dans les directions x et y: 

(11.18) 

(11.19) 

Après réduction des équations (11.18) et (11.19), et en étendant le calcul de manière 
similaire dans la troisième dimension de l'espace, on retrouve la seconde loi de Newton, dans 
le cas particulier où 1' accélération est nulle: 

acr .. L a: lJ +Fi = 0' 
j =x, y, z J 

pour 1 = x, y, z (II.20) 

où p représente la densité du corps, ai et Fi sont les composantes des vecteurs accélération et 
forces extérieures, respectivement. 

Le système défini par les équations (11.20) doit être satisfait en tout point du solide. Les 
équations qui le constituent sont appelées "les équations indéfinies d'équilibre". 
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11.2 Principes de la Rhéologie 

Les différents matériaux utilisés pour la fabrication des circuits intégrés peuvent se 

déformer de manière très différente, sous l'action d'un même niveau de contraintes. Ainsi, on 

s'intéresse à la loi de comportement d'un matériau qui exprime la correspondance entre 

1' histoire des contraintes et celle des déformations. Pour un matériau donné et dans le cas le plus 

général, les paramètres définissant cette loi sont fonction des conditions expérimentales, telles 

que la température ou la pression. La science qui a pour objet d'établir ces lois de comportement 

s'appelle la Rhéologie. Dans un premier temps, nous en définissons les principes élémentaires 

en classifiant les comportements les plus couramment rencontrés: élastique, visqueux et 

plastique. Ceci étant, le comportement rhéologique des corps réels ne peut généralement pas se 

limiter à de telles lois idéales. Le recourt à des modélisations plus complexes, comme la 

viscoélasticité ou 1' élastoplasticité, est généralement requis. La dérivation de ces deux dernières 

lois de comportement est présentée en deuxième partie de chapitre. Par ailleurs, le lecteur 

souhaitant obtenir plus de détails sur ce thème sera invité à se reporter à des ouvrages de 

référence [4,5]. 

Afin d'établir les relations comportementales des matériaux, des essais classiques de 

caractérisation sont très communément utilisés. Les trois principaux essais sont: 

-l'essai d'écrouissage (réponse à une déformation à vitesse constante), 

-l'essai de fluage (réponse à un échelon de contrainte), 

-l'essai de relaxation (réponse à un échelon de déformation). 

L'allure qualitative de la réponse des matériaux à ces essais caractéristiques permet de les 

classer suivant différents comportements: rigide, élastique, visqueux ou plastique. 

Le principe de la Rhéologie repose sur la schématisation de chaque famille de 

comportements à partir de modèles analogiques simples. Dans le cas uniaxial, il s'agit de la 

correspondance entre la contrainte cr (scalaire) et la déformation E (scalaire). Les modèles 

analogiques sont des groupements d'éléments mécaniques élémentaires (ressort, amortisseur, 

patin, ... ) dont l'association traduit la réponse à des sollicitations similaires à celles des 

matériaux. Cette analogie dépend bien évidemment de 1' échelle physique à laquelle ils sont 

identifiés: la structure cristalline, l'élément de volume, ... Ils permettent une compréhension 

simplifiée des mécanismes macroscopiques. 

Pour les modélisations complexes, les différents éléments mécaniques peuvent être 

assemblés en parallèle, en série, ou via une combinaison des deux. Les règles d'assemblage 

pour les cas parallèle et série sont donnés à la figure II.5. 

D'un point de vue général, le comportement d'un matériau est modélisé par une relation 

unissant contraintes cr , déformations E , vitesse de contrainte éJ et vitesse de déformation Ë : 

F(cr, cr, e, t) = o (11.21) 
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a. assemblage parallèle b. assemblage série 

Fi&ure 11.5: Règles d'assemblages des éléments mécaniques dans le cas série (a), et 
dans le cas parallèle (b ). 

11.2.1 Lois de comportement élémentaires 

11.2.1.1 L'Elasticité linéaire 

Un grand nombre de matériaux suivent les lois de l'élasticité. Ce comportement se traduit 
par une relation linéaire entre la déformation du matériau et la contrainte qui lui est appliquée. 
Microscopiquement, pendant la déformation élastique, les liaisons atomiques du solide s'étirent 
ou se contractent, comme des ressorts idéaux, mais sans se rompre. De plus, cette dépendance 
est parfaitement réversible: le corps retrouve sa forme initiale dés que la charge ayant provoqué 
la déformation est supprimée. 

A titre d'exemple, dans le domaine de la microélectronique, les monocristaux tels que le 
silicium sont des matériaux qui suivent la loi d'élasticité. Cependant, si les conditions du 
procédé induisent des déformations excessives dans le substrat de silicium, il est nécessaire de 
mettre en œuvre un comportement de type élastoplastique. 

Nous décrivons dans les paragraphes suivant les lois de l'élasticité en considérant deux 
cas suivant que le matériau est anisotrope ou non. 

i. Matériau anisotrope 
La loi de comportement de 1 'élasticité linéaire, plus connue sous le nom de "Loi de 

Hooke", est donnée par: 

[cr] = [C][e] où (11.22) 

où [C] est le tenseur d'élasticité. Les tenseurs de déformations [E] et de contraintes [cr] étant 
de rang 2 (i.e., 9 coefficients chacun), [C] est un tenseur de rang 4 contenant 81 coefficients. 
A noter que la deuxième partie de l'équation (11.22) fait intervenir la notation d'Einstein où la 
sommation porte sur les indices répétés. Due à la symétrie de [ E] et [cr] , le nombre de 
coefficients indépendants de [C] se réduit à 21. De plus, nous avons vu que les tenseurs de 
déformations et de contraintes peuvent se mettre sous la forme de vecteurs colonnes à 6 
composantes chacun (équations (11.4) et (11.17)). Il est alors possible d'écrire le tenseur 
d'élasticité sous la forme d'une matrice 6x6. A noter que la deuxième partie de l'équation 
(11.22) fait intervenir la notation d'Einstein où la sommation porte sur les indices répétés. 
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Dans le cas du silicium, sa configuration cristallographique de type cubique-diamant se 
caractérise par une forte directionalité des liaisons covalentes. Pour ce type de cristal à symétrie 
cubique, le nombre de coefficients indépendants du tenseur d'élasticité n'est plus que de 3 et la 
loi de Hooke devient [6]: 

0 xx 

O'yy 

0 zz 

O'xy 

O'yz 

0 xz 

A température ambiante 
expérimentalement [7]: 

cu C12 C12 0 0 0 Ex x 

c12 cll c12 0 0 0 Eyy 

C12 C12 en 0 
= 

0 0 Ezz 

0 0 0 c44 0 0 2ëxy 

0 0 0 0 c44 0 2ëyz 

0 0 0 0 0 c44 2ëxz 

(25°C), les constantes d'élasticité 

cu = 1.657 x 1012 dyn./cm2 

c12 = 0.639 x 1012 dyn./cm2 

c44 = 0.796 x 1012 dyn./cm2 

(11.23) 

ont été déterminées 

(11.24) 

Par ailleurs, une dépendance linéaire en température de ces coefficients a également été 
observée [8]: 

dc 1 dTl = -75.0x 10-6oK-1 

d;~2 = -24.5 x 10-6 oK-1 

dc44 dT = -55.5 x 10-6 oK-1 

(11.25) 

On constate que cette dépendance reste limitée: la gamme de températures des procédés 
technologiques actuels étant typiquement d'environ [25°C-1100°C], la variation potentielle des 
coefficients d'élasticité reste inférieure à 10%. Nous pouvons donc, sans commettre une erreur 
excessive, considérer ces coefficients comme indépendants de la température. 

Par définition, les coefficients définissant le tenseur d'élasticité dépendent de 
l'orientation cristallographique. Ainsi, le tenseur défini à l'équation (II.23) est donné dans le 
repère de référence du cristal (i.e., x=[lOO], y=[OlO], z=[OOl]). Or, il est parfois souhaitable 
d'exprimer les contraintes et les déformations dans des repères différents (ex: repère d'un 
échantillon). Il sera alors nécessaire d'effectuer une transformation tensorielle de [C] pour 
exprimer les lois de comportement directement dans le repère choisi. 

Remargue: Tout comme le silicium, la majorité des métaux utilisés en électronique (aluminium, 
cuivre, tungstène) possèdent une symétrie cubique. Il conviendrait donc, en toute rigueur, 
d'utiliser l'équation (II.23) pour définir la relation contrainte-déformations de ces matériaux. 
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Néanmoins, ces matériaux tels qu'ils sont utilisés dans les édifices d'interconnexions se 
présentent sous la forme de polycristaux. Cela signifie qu'ils sont composés de monocristaux 
accolés et d'orientation souvent aléatoire. Dès lors, à une échelle suffisamment grande (i.e., si 
l'épaisseur du film de métal est grande devant la taille moyenne des monocristaux), le 
comportement moyen est isotrope [9]. 

ii. Approximation isotrope 
Les circuits microélectroniques utilisent de nombreux matériaux amorphes (oxydes ·de 

silicium et nitrures de silicium). Les propriétés mécaniques de ces matériaux sont identiques 
dans toutes les directions de l'espace. Leur comportement est donc isotrope. Bien que le 
silicium soit intrinsèquement anisotrope, il est parfois préférable pour généraliser les calculs 
mécaniques de le considérer également comme isotrope. 

L'approximation isotrope simplifie la relation contraintes-déformations. Si l'on se place 
dans un cas unidimensionnel, les tenseurs de contraintes et de déformations deviennent des 
scalaires. Leur relation s'appelle la loi de Hooke et s'écrit: 

cr = EE (II.26) 

où E correspond au Module d'Young du matériau. Comme le montre la figure IL6, cette loi peut 
être schématisée par un ressort de rigidité E. 

cr 

tg(<j)) = E 
"'----'--------.,..E 

Figure 11.6: Modèle schématique uniaxial du comportement élastique linéaire. 

Etendons à présent cette description au cas multidimensionnel. La figure IT.7 illustre le 
cas d'un essai en traction d'un cube constitué d'un matériau élastique. Au cours de cet essai, la 
section du cube sous contrainte diminue généralement. La déformation latérale est décrite par 
le coefficient de Poisson, u, dont la définition est donné à la figure II.7. 

·----_!~---· ~2 
' ' T 
' ' 
' 
' ' 
' ' 
' L · .. ~ ,· ' 
' ' 
' ' 
' ' 
' " ' 
' ' ~2 

v/2 ~ ~- - -l ~ --~ ~ 

déformation latérale: EJat =viL 

déformation longitudinale: EJong = u/L 

Coefficient de Poisson: u = EiatiEJong 

Figure IL 7: Définition du coefficient de Poisson. 
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Dans le cas d'un matériau isotrope, le tenseur d'élasticité [C] n'est alors plus défini que 
par deux coefficients indépendants, E et u, qui sont respectivement le module d'Young le 
coefficient de Poisson. 

D'un point de vue pratique, le module d'Young est une mesure de la rigidité du matériau. 
Dans le cas élastique, ce module correspond au rapport entre contrainte et déformation dans la 

direction d'application d'une sollicitation, à condition que le matériau soit libre de se déformer 

dans les autres directions. Puisque les déformations sont sans dimension, les module d'Young 
a la même dimension que les contraintes: force par unité de surface (Pa ou dynes/cm2). 

Les relations qui unissent le module d'Young et le coefficient de Poisson aux coefficients 
de [ C] précédemment définis sont: 

cu = E( 1- u) 
(1 +U)(l-2u) 

Eu 
(11.27) C12 = (1 + u)(l- 2u) 

E 
c44 = (1 +U) 

Nous verrons comment extraire expérimentalement ces caractéristiques mécaniques au 
chapitre suivant. 

IT.2.1.2 Le comportement visqueux 

La plupart des matériaux utilisés dans la fabrication des circuits ont un comportement 

élastique aux basses températures ( <500°C) mais montrent une certaine tendance à 
l'écoulement, caractéristique de phénomènes visqueux, pour les hautes températures (>800°C). 

La propriété de réversibilité des déformations propre aux solides élastiques n'est plus 

valable pour un matériau visqueux. En effet, toute contrainte appliquée au corps visqueux, si 

petite soit elle, produit une déformation sans cesse croissante. Elle ne cesse d'augmenter que 
lorsque la charge est annulée et garde alors sa valeur acquise. D'un point de vue microscopique, 

les liaisons atomiques composant un corps visqueux se rompent durant la déformation. De 
nouvelles liaisons se créent et se rompent tout au long du processus de déformation. Et après 

suppression de la sollicitation, ces liaisons demeurent dans leur configuration finale. 

La loi de comportement la plus connue pour représenter les corps visqueux est le liquide 
de Newton. Ce comportement se caractérise par une relation linéaire entre la contrainte cr et la 
vitesse de déformation Ê : 

cr = 'Y)Ê (11.28) 

où 11 est la viscosité. Ce modèle linéaire ne présente pas de recouvrance (i.e., retour progressif 
aux dimensions et propriétés initiales, lors de la suppression 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 à la figure 11.8. 
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cr, E 

r----

E 

-cr 

L----"<::------~t 
t=O 

cr 
-4--1 

0 

Fi&ure 11.8: Modèle schématique uniaxial du comportement visqueux linéaire. 

II.2. 1.3 Le comportement plastique 

Le troisième et dernier comportement élémentaire qu'il reste à définir pour compléter 
cette classification est le comportement plastique, et plus précisément le comportement rigide 
parfaitement plastique. Après la cessation des sollicitations en contraintes, les solides possédant 
un caractère plastique présentent des déformations permanentes. Leur comportement ne dépend 
pas explicitement du temps. 

Le modèle analogique définissant le comportement rigide parfaitement plastique est le 
patin, illustré à la figure 11.9. La déformation est nulle ou négligeable en deçà d'une limite 
élastique en contrainte (cry) et arbitraire pour cette valeur, quelle que soit la vitesse de 
déformation É (essais d'écrouissage) ou le temps (essais de fluage ou de relaxation): 

lcrl <cry --7 E = 0 

cr= crysgn(É)--7E = EP (arbitraire) 

cr 
____... cry 1---_.;... __ 
~ 

... -------1 -cry .... 
-cry =::; cr =::; cry 

Fi~ure II.9: Modèle schématique uniaxial du comportement rigide plastique. 

(II.29) 

Ce comportement plastique "idéal", comme les deux autres comportements élémentaires 
précédemment définis reproduisent de manière peu satisfaisante le comportement réel des 
matériaux. De manière générale, les matériaux amorphes utilisés en microélectronique (ex., les 
oxydes et les nitrures) sont élastiques à basse température et deviennent visqueux aux 
températures élevées, tandis que les matériaux cristallins ou polycristallins (ex., silicium, 
polysilicium, aluminium) suivent des lois de comportement élastoplastique avec une 
prédominance plus ou moins marquée des phénomènes plastiques. Nous allons à présent décrire 
les deux principaux comportements complexes qui seront utilisés pour décrire les matériaux 
pour ce travail: la viscoélasticité et l'élastoplasticité. 
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II.2.2 Lois de comportement complexes 

Pour définir les comportements complexes, nous exploitons le principe de décomposition 
des tenseurs de déformations (et de contraintes) en partie sphérique et déviatorique. Le 
comportement d'un matériau se trouve alors caractérisé par deux lois distinctes, dérivées de la 
formulation générale de l'équation (11.21). Pour la partie sphérique, on définit l'équation de 
dilatation: 

Fv( v . v v . v) O a,cr,c,c = (II.30) 

Pour la partie de déviation, l'équation correspondante est: 

Fs( s . s s . s) O a,cr,c,c = (II.31) 

Cette décomposition se justifie par le fait que de nombreux matériaux ont des réponses 

aux essais en cisaillement et en compression/contraction très différentes. Ainsi, la grande 

majorité des matériaux présentent des réponses de type élastique sous une sollicitation 

purement hydrostatique (partie sphérique). Les caractères visqueux ou plastiques ne sont 

révélés que lors d'essais en cisaillement (partie déviation). 

En conséquence, les comportements complexes présentés maintenant (viscoélasticité, 

élastoplasticité, viscoplasticité) sont appliqués à l'équation constitutive de déviation F8 du 

corps. La composante de dilatation F v reste élastique dans tous les cas et est modélisée par un 

ressort. 

II.2.2.1 Le comportement viscoélastique 

Il est reconnu que certains matériaux se déforment en présentant à la fois un caractère 

élastique et visqueux. Le comportement de ces matériaux est qualifié de viscoélastique. Celui

ci se caractérise par une dépendance de la vitesse de déformation avec la contrainte appliquée. 

Plusieurs modèles ont été formulés pour reproduire le comportement viscoélastique. Nous 

présentons ici les deux formulations les plus largement acceptées: l'élément de Maxwell et 

l'élément de Kelvin-Voigt. 

L'élément de Maxwell est représenté par l'association en série d'un ressort et d'un 

amortisseur (figure Il.lO.a). La déformation totale d'un tel élément est donc la somme de la 

déformation élastique ce (ressort) et de la déformation visqueuse cv (amortisseur): 

L'équation constitutive de l'élément de Maxwell peut alors s'écrire: 

. 6' cr 
c = -+-

G 11 

(II.32) 

(II.33) 

où G représente le module d'élasticité et 11 la viscosité du matériau. La partie visqueuse de 

1 'élément induit une dépendance temporelle de la réponse avec une certaine constante de temps 

caractéristique ('t = 11/G ). Un tel élément peut donc subir à la fois une déformation 

instantanée, lorsqu'on lui applique une sollicitation, et une relaxation des contraintes dans le 
temps. 
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L'élément de Kelvin-Voigt utilise la modélisation duale de 1' élément de Maxwell, à savoir 

l'association en parallèle d'un ressort et d'un amortisseur (figure II.IO.b). Dans ce cas, la 

contrainte totale est la somme de la contrainte élastique cre et de la contrainte visqueuse crv: 

(11.34) 

L'équation constitutive de l'élément de Kelvin-Voigt est: 

(II.35) 

Le modèle de Kelvin-Voigt implique que: 

i) les déformations ne peuvent être instantanées (l'amortisseur interdit toute déformation 

brutale); 

ii) sous un niveau de charge en contrainte constant cr0 , les déformations ne peuvent 

augmenter indéfiniment et saturent à la limite élastique a 0/ G . Il est donc possible 

d'atteindre un équilibre à contrainte constante non nulle, contrairement à l'élément de 

Maxwell. 

a. Maxwell 

cr .,._. 
0 

G 

b. Kelvin-Voigt 

Figure 11.10: Eléments viscoélastiques; élément de Maxwell (a) et élément de 
Kelvin-Voigt (b ). 

Comme déjà mentionné, le comportement d'un corps est définit par la connaissance des 

équations constitutives de dilatation Fv et de déviationF
8

• Un corps viscoélastique est appelé 

liquide de Maxwell ou solide de Kelvin-Voigt, suivant que 1' on utilise 1' élément de Maxwell ou 

de Kelvin-Voigt pour décrire la composante de déviation (les qualificatifs "liquide" ou "solide" 

proviennent du caractère infinie ou non des déformations dans le cas d'un essai de fluage). La 

composante de dilatation reste dans les deux cas élastique. 

Néanmoins, il est reconnu que certains matériaux utilisés en microélectronique, comme 

le dioxyde de silicium (Si02), peuvent subir des déformations visqueuses irréversibles à hautes 

températures. Le ressort associé en parallèle dans le modèle de Kelvin-Voigt interdit toutes 

déformations résiduelles après un cycle de charge-décharge en contrainte. De ce fait, la 

modélisation de la viscoélasticité implantée dans le simulateur sera celle du liquide de Maxwell. 

C'est l'approche la plus couramment rencontrée dans les études similaires [12,13]. 

Pour compléter cette modélisation rhéologique, il est nécessaire de se rappeler que les 

mesures de viscosité de la silice en volume [14] donnent des valeurs très élevées, même à haute 
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température (-1018 Poises à 1000°C). Par conséquent, si l'on utilise ces valeurs, le temps de 
relaxation correspondant est très grand. Cela empêche la relaxation des contraintes élevées, 
localisées autour des coins de tranchées oxydées, qui devraient générer systématiquement des 
dislocations dans le silicium. Or, l'expérience montre que l'oxyde subit des déformations très 
importantes à ces singularités topographiques et qu'aucune dislocation n'apparaît dans le 
substrat [15]. Cette expérience suggère que la viscosité diminue lorsque les contraintes 
deviennent importantes. Autrement dit, l'écoulement de l'oxyde n'est plus Newtonien (à 
viscosité constante) et la silice est un matériau non-linéaire. Dans la plupart des cas, on observe 
un comportement fluidifiant (diminution de la viscosité lorsque les contraintes augmentent). 

Dans le cas du dioxyde et du nitrure de silicium, cet effet est introduit par le biais du 
modèle d'Eyring [16]: 

( 
O'max) 

cro(T) 
11(0', T) = 'llo(T). -.-(-0'-m-ax-) 

smh O'o(T) 

(11.36) 

où 1lo(T) est la viscosité à faible niveau de contraintes; cr0(T) est la valeur critique de 
cisaillement au-delà de laquelle le matériau devient fortement non-linéaire et crmax est la 
contrainte de cisaillement maximale. Les deux premiers paramètres sont fonction de la 
température. D'après la théorie de Eyring, cr0(T) représente le travail nécessaire que doivent 
fournir les contraintes de cisaillement pour rompre les molécules du matériau: 

2kT 
cro(T) = -vc (11.37) 

où k est la constante de Boltzmann, T la température et V c le volume unitaire d'ac ti va ti on dans 
lequel ont lieu les réarrangements atomiques sous contraintes. Mais des expériences ont montré 
qu'il était nécessaire d'utiliser Vc comme un paramètre d'ajustement pour obtenir de bons 
accords [17]. 

La dépendance de la viscosité vis à vis des contraintes, qui sont par ailleurs les inconnues 
du problème mécanique à résoudre, fait que l'on qualifie de "non-linéaire" ce type de 
viscoélasticité. 

11.2.2.2 Le comportement élastoplastique 

Si la présente étude se limite à la modélisation des contraintes mécaniques engendrées 
pendant toutes les étapes de fabrication des composants ("front-end"), les approches élastiques 
et viscoélastiques suffisent à modéliser, avec une relativement bonne approximation, tous les 
matériaux utilisés. Néanmoins, on souhaite étendre l'étude aux contraintes issues des étapes de 
réalisation des édifices d'interconnexions ("back-end"). Or, les interconnexions des procédés 
actuels font appel à un grand nombre de métaux, certains possédant des comportements 
plastiques fortement marqués (alliages d'aluminium, alliages de cuivre) [10-11, 18-19]. D'où la 
nécessité d'introduire des modèles d'élastoplasticité, et même de viscoplasticité. 

Pour définir concrètement la notion de plasticité, prenons un exemple simple: considérons 
un essai en traction sur un barreau cylindrique d'acier et analysons sa réponse (figure 11.11). 
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z 

x 
~y 

F 

Fi~:ure 11.11: Courbe de traction classique obtenue pour un matériau élastoplastique. 

Dans une première phase (région 1), le matériau est linéaire élastique et la décharge est 
réversible: on se trouve dans le domaine d'élasticité. 

Si l'on dépasse un certain seuil de contrainte cry (i.e., limite d'élasticité), le comportement 

devient non-linéaire (région 2). En effectuant une décharge dans cette zone, on note l'apparition 

d'une déformation résiduelle (Ey/) et le déchargement s'opère selon une droite de type 
élastique avec un module égal au module d'élasticité initial. La déformation résiduelle 

irréversible Ey/ représente la déformation plastique subie par le matériau lors de l'essai. 

La modélisation du comportement élastoplastique développé pour ce travail est basé sur 
un traitement numérique très classique de la plasticité, très largement exploité dans les 

simulateurs commerciaux d'analyse structurale [20,21]. Nous en présentons les principales 
caractéristiques ci-dessous et nous détaillerons les aspects numériques au chapitre IV. 

Commençons pas redéfinir la notion de limite élastique et de critères de plasticité dans le 
cas le plus général. 

Comme illustré à la figure 11.11, la limite d'élasticité unidimensionnelle est définie par le 

scalaire cry, qui correspond à la limite du régime linéaire contraintes/défomradomaine 
d'élasticité dans l'espace de la contrainte à une dimension. 

La généralisation de cette notion au cas tridimensionnel est le critère de plasticité [22]. Il 

définit le domaine, dans l'espace des contraintes à 6 dimensions, à l'intérieur duquel toute 
variation de contrainte n'engendre que des variations de déformation élastique. La figure Il.l2 

illustre une surface limite élastique/typique pour un essai de traction-torsion d'un tube mince 
élastoplastique (ex: aluminium). 

domaine plastique 
(f>O) 

cry 

seuil d'élasticité (f = 0) 

Fi~:ure II.l2: Surface limite élastique/ d'un matériau élastoplastique. 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 26 



CHAPITRE Il MÉCANIQUE DES MATÉRIAUX 

La surface fest représentée dans le plan des contraintes (0',1:) qui sont les contraintes 
normales et tangentielles à la section du tube (cf. figure 11.1). 

i. Critères de plasticité 
Pour simplifier la modélisation, nous ne considérons que des critères isotropes de 

plasticité [22]. L'équation de la frontière du domaine fait intervenir à priori toutes les 
composantes du tenseur des contraintes et la variable définissant la limite délasticité (i.e., le 
scalaire O'y ): 

(11.38) 

Dans les matériaux métalliques, on observe généralement l'incompressibilité plastique et 
l'indépendance du comportement vis-à-vis de la contrainte hydrostatique [22]. Cet état de fait 
justifie la décomposition générale des lois de comportement, adoptée jusqu'à présent, en parties 
sphérique et déviatorique. Pour ce type de matériaux, seule la partie de déviation suivra une loi 
élastoplastique, la partie sphérique restant purement élastique. Par ailleurs, l'isotropie impose 
que la frontière du domaine soit invariante par changement de repère. On peut alors montrer que 
la fonctionfne dépend plus que de deux des trois invariants du tenseur de déviation 0'8 [22]: 

f(sw sm, O'y) = 0 (11.39) 

où sn et sm sont les invariants du tenseur 0'8 
( s11 = ~ Tr{ ( 0'

8
) 
2

} et sm = 1 s 3 

3Tr{(a)}). 

Deux critères isotropes sont souvent utilisés pour expliciter la fonction f le critère de 
Tresca et le critère de Von Mises. 

Le critère de Tresca définit la limite d'élasticité en se basant sur la notion de contrainte de 
cisaillement maximale, qui s'exprime dans le repère principal par: 

(11.40) 

En analyse bidimensionnelle et en faisant l'hypothèse des déformations planes (cf. 
§11.4.1 ), la représentation de Mohr permet d'exprimer la contrainte tangentielle maximale 'tmax 

en fonction des composantes O'xx• O'yy et O'xy [1]: 

(11.41) 

Le critère de Tresca impose donc que 'tmax < O'y, où O'y représente, dans ce cas, une 
contrainte de cisaillement limite. 

Pour le critère de Von-Mises, on considère que la limite d'élasticité est liée à l'énergie 
élastique de cisaillement [22]. Cela revient à négliger l'influence du troisième invariant sm dans 
l'équation (11.39) et à prendre une fonction linéaire pour la fonction[ On peut alors exprimer la 
fonction f(sw O'y) = 0 par la relation: 
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f = creq-O"y = 0 avec creq = A (11.42) 

où creq représente un état de contrainte complexe équivalent, au sens de Von Mises, à l'état 
unidimensionnel défini par la limite d'élasticité cry. L'expression développée du critère de Von 

Mises dans le cas général tridimensionnel est: 

Les deux critères présentés sont sensiblement équivalents d'un point de vue théorique. 
Néanmoins, d'un point de vue numérique, le critère de Von Mises est souvent préféré à celui de 

Tresca car il est continu [22]. 

ii. Modélisation analogique 
Le modèle analogique (unidimensionnel) de l'élastoplasticité est le modèle de Saint

Venant, qui associe un ressort d'élasticité G en série avec un patin de limite d'élasticité cry, 

comme illustré à la figure 11.13. 

Figure 11.13: Elément analogique de l'élastoplasticité (modèle de Saint-Venant). 

Pour une contrainte égale à la limite d'élasticité cry, la déformation est arbitraire et 

indépendante de la vitesse de déformation: 

0" 
lcrl < cry --7 E = Ee = G 

cr= cry sgn(Ë)--7 E = § + EP (arbitraire) 

où EP représente la déformation plastique irréversible. 

(11.44) 

Dans notre étude, la modélisation du comportement élastoplastique est appliquée à 
certains métaux (alliages d'aluminium et de cuivre) et au silicium. 

11.2.2.3 Le comportement viscoplastique 

Certains matériaux aux comportements plastiques fortement marqués sont caractérisés 

par une évolution temporelle des déformations permanentes, et ce, même à basse température. 
C'est notamment le cas des alliages d'aluminium qui subissent une relaxation des contraintes à 
température ambiante via un mécanisme de "fluage-dislocation" [23,24], comme l'atteste la 

figure Il.l4. Ici sont considérés des alliages d'aluminium-cuivre et d'aluminium-silicium
cuivre. 
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Figure 1!.14: Relaxation des contraintes pour des alliages d'aluminium [25]. 

Le modèle le plus généralement employé pour représenter le comportement d'un solide 

élastique parfaitement viscoplastique et le élément de Bingham-Norton, illustré à la figure 1!.15. 

La seule différence par rapport au modèle de Saint-Venant réside dans l'ajout d'un amortisseur 

non-linéaire en parallèle avec le patin, afin de permettre la relaxation des déformations. 

cry 

G 

À,N 

Figure 11.15: Elément élastique parfaitement viscoplastique de Bingham-Norton. 

Les lois constitutives de ce modèle sont: 

1 cri < a y --7 a = GE 

(11.45) 

1 1 
> _ G _ 1 . 1 / N ( _ ) a _ay--7 a- Ee- cry+AEP avec E- Ee+EP 

où ËP représente la vitesse de déformation plastique et Ee est la déformation élastique. 

Zienkiewicz et Cormeau ont démontré la faisabilité d'implanter le modèle de Bingham

Norton pour traiter le comportement viscoplastique par la méthode des éléments finis [26]. 

Néanmoins, les problèmes inhérents au traitement temporel des non-linéarités affectent 

sévèrement la stabilité numérique de la méthode. Bien que l'élaboration d'un modèle de 

viscoélastoplasticité soit nécessaire pour une modélisation complète des matériaux comme les 

alliages d'aluminium-cuivre, nous simplifierons notre modélisation en faisant abstraction des 

phénomènes de relaxation viscoplastique. 
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11.2.3 Bilan: classification des lois de comportements 

Les comportements rhéologiques des matériaux utilisés dans le domaine de la 
microélectronique couvrent un large spectre. Leur modélisation utilise des assemblages 
d'éléments mécaniques simples (ressort, piston, patin, ... ). La figure 11.16 synthétise les lois de 
comportements définies précédemment. Deux comportements supplémentaires apparaissent 
également sur cette figure: le solide d'Euclide et le liquide de Pascal. Ces deux comportements 
présentent peu d'intérêt en ce qui nous concerne, car ils représentent des situations physiques 
extrêmes ne décrivant pas le comportement des matériaux utilisés dans cette étude. En effet, le 
solide d'Euclide correspond à un solide idéal qui ne se déforme pas, même sous l'action de 
forces importantes. Le liquide de Pascal est un liquide idéal, incompressible et de mobilité 
infinie. 

Bien qu'intuitivement évidente, la distinction entre solides et liquides n'est pas aussi 
franche qu'il n'y parait. En principe, le liquide soumis à une pression hydrostatique ne se 
déforme que d'une quantité finie, tandis qu'une contrainte de cisaillement (scission), même 
faible, provoque un écoulement infini. Au contraire, la déformation d'un solide reste finie dans 
les deux cas, tant que le cisaillement ne dépasse pas un certain seuil. La viscosité du corps, qui 
par définition représente la résistance aux glissements des couches élémentaires les unes par 
rapport aux autres, permet la distinction entre liquide et solide. Néanmoins, certains matériaux 
aux comportements complexes (élastoplastiques ou viscoplastiques) pourront être considérés, 
suivant les conditions expérimentales (température, cisaillement, ... ), comme des liquides ou des 
solides. 

solide. 
de Hooke 

solide 
d'Euclide 

\ 
\ 

visco
elasto

plastiques 

\ 
\ 

\ 

corps 
rigide-plastique 

domaine des solides 

liquide 
de Newton 

liquide 
de Pascal 

domaine des li uides 

Fi~:ure 11.16: Classification schématique des comportements rhéologiques. 
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11.3 Mise en œuvre de la méthode des éléments finis 

11.3.1 Principes de base 

Ce paragraphe a pour objectif de rappeler les bases de la méthode des éléments finis, 
considérée comme la méthode standard de résolution des calculs de structures. Le lecteur 
souhaitant connaître avec plus de détails le formalisme de cette méthode, est invité à se référer 
à des ouvrages spécialisés [27,28]. 

Le principe général de la méthode des éléments finis repose sur la discrétisation spatiale 
d'un domaine continu en éléments (ex.: triangles) reliés uniquement en un nombre fini de points 
nodaux (les "nœuds" du maillage), comme cela est illustré à la figure 11.17. Les inconnues du 
problème sont résolues uniquement aux nœuds du maillage. Il est possible de résoudre de 
nombreux types de problèmes et les inconnues peuvent avoir différentes significations 
physiques (ex.: température, déplacement, concentration, potentiel, ... ). Dans le cas du calcul de 
structures, les inconnues nodales sont les déplacements. 

Par ailleurs, de nombreux types d'éléments finis peuvent être développés. La structure 
représentée à la figure 11.17 est maillée avec les éléments 2D les plus simples: les triangles 
linéaires (la linéarité provient du type de fonction d'interpolation considérée). Un élément fini 
typique de type simplexe est défini en 2D par trois nœuds ij,m, et 3 arêtes. Si on considère que 
les inconnues sont les déplacements, ceux-ci peuvent se mettre sous la forme d'un vecteur 
colonne, { f (x, y)} , défini en tout point intérieur de 1' élément: 

8i 

{f} = [N]{ 8} e = [Ni, Nj, Nk] 8j 

8k 

(11.46) 

où [N] correspond aux fonctions de forme (i.e., ce sont les fonctions d'interpolation qui 
permettent d'exprimer les déplacements en tout point intérieur a l'élément e) et { 8} e est 
constitué par le tableau des déplacements nodaux de l'élément considéré, c'est-à-dire: 

(11.47) 

Une fois connus les déplacements en chaque nœud de la structure, il est possible de 
connaître les déformations et contraintes correspondantes en utilisant les propriétés 
rhéologiques des matériaux mis en œuvre. 
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Figure 11.17: Domaine 2D quelconque décomposé en éléments finis triangulaires. 

Le calcul des contraintes mécaniques est basé sur la résolution des équations d'équilibre 
(équations (II.20)). Il s'agit donc d'évaluer dans un premier temps la contribution globale des 
forces extérieures en chaque nœud du domaine. On notera { F} e la matrice des forces nodales 
équivalentes aux différentes charges appliquées (ex., charges ponctuelles, surfaciques ou 
volumiques; charges provenant de déformations ou de contraintes initiales; ... ). Les 
composantes de {F}e sont les vecteurs forces équivalentes des trois nœuds de l'élément e. 

Pour la résolution numérique du problème mécanique, tout calcul par éléments finis suit 
une procédure décomposable en quatre étapes: 

i. La première étape est la détermination des propriétés de chaque élément à partir de 
données sur sa géométrie, sur le matériau dont il est constitué et sur sa loi de 
comportement. Pour chaque élément, on évalue les forces nodales ainsi que la matrice 
de raideur, qui détermine la relation entre forces appliquées et déplacements. 

ii. La deuxième étape est 1' assemblage des équations pour obtenir un système global 
linéaire. Le système est mis sous forme matricielle pour faciliter la résolution 
numérique. 

iii. La troisième étape est l'introduction des conditions aux limites imposées dans la 
matrice globale. Nous présentons au paragraphe suivant les différentes conditions aux 
limites rencontrées en mécanique. 

iv. La quatrième et dernière étape consiste à résoudre le système d'équations qui résulte 
de 1' assemblage. Pour cela, il possible d'employer des méthodes directes ou indirectes. 
La résolution du système permet alors de calculer les déformations et contraintes en 
chaque nœud du domaine discrétisé. 
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11.3.2 Les conditions aux limites 

Pour déterminer une solution unique lors de la résolution du système assemblé, les 
conditions aux limites choisies doivent respecter certains critères afin d'assurer l'équilibre 
mécanique de la structure. Les conditions aux limites "minimales" pour la stabilité sont 
satisfaites si la structure ne peut pas se déplacer sans se déformer (c'est-à-dire que les 
translations et rotations globales sont interdites). Pour un corps bidimensionnel, ces conditions 
peuvent être remplies en spécifiant des conditions aux limites pour seulement deux points de la 
frontière du corps: un point doit être fixe et l'autre point restreint à se déplacer dans une seûle 
direction. La figure 11.18 représente une configuration possible de ces conditions aux limites 
"minimales". Dans IMPACT, le point fixe est généralement confondu avec l'origine des 
coordonnées. 

Figure 11.18: Illustration des degrés de liberté mécaniques associés aux conditions 
aux limites "minimales". 

Deux types différents de conditions aux limites (CL) sont utilisées: les conditions de 
Dirichlet et les conditions de Neumann "flottantes". Des CL de Dirichlet fixent la valeur de 
l'inconnue (en l'occurrence le déplacement) le long de la limite, tandis que des CL de Neumann 
"flottantes" forcent la dérivée de l'inconnue à être constante sur la limite. 

(a) (b) (c) 

Figure 11.19: Principales applications des conditions aux limites en 2D: CL "libres" 
(a), CL symétriques classiques (b), et CL symétriques modifiées (c). 

La figure 11.19 illustre schématiquement les trois· configurations possibles, en ce qui 
concerne l'application des conditions aux limites, disponibles dans IMPACT. 

Si aucune condition n'est appliquée sur les bords du domaine de simulation, on parlera de 
conditions aux limites "libres" (figure 11.19.a). Cette configuration n'est utilisable que si les 
bords du domaine correspondent effectivement aux limites physiques de la structure. Elles ne 
seront donc utilisées dans la pratique que si l'on simule la tranche complète. Cependant, 
l'architecture d'un circuit complexe fait appel à la répétition d'un motif de base et ce motif est· 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 33 



CHAPITRE Il MÉCANIQUE DES MATÉRIAUX 

de taille très petite par rapport à celle du substrat (ex: la cellule de base d'un transistor fait 

typiquement -2-3J.!m de large et -1J..lm de profondeur, à comparer aux 500J.!m d'épaisseur et 

200mm de diamètre d'une tranche de silicium standard). Il est alors préférable d'exploiter la 

périodicité de cette architecture en ne simulant qu ' un motif de base. 

Une simplification très couramment employée pour modéliser cette périodicité consiste à 

utiliser des conditions de symétrie "classiques" sur les bords [29,30] (figure II.19.b). Elles sont 

définies par l'application des conditions de Dirichlet en interdisant tout déplacement en x (ux = 

0). Cifuentes a observé que les contraintes prédites avec cette approximation ne sont pas 

valables dans ce cas car elles interdisent une déformation globale latéralement [31]. Si l'on 

considère le cas d'une variation thermique, comme tout changement de dimensions latérales est 

prescrit, il en résulte une contribution artificielle en compression ou en tension suivant qu'il 

s'agisse d' une montée ou d'une descente en température. Cifuentes a démontré que la 

périodicité nécessite l'application de conditions de Neumann "flottantes" sur les bords en 

forçant les déplacements latéraux (ux) à être constants. Comme un point du domaine doit être 

fixé, un choix naturel consiste à fixer ux à zéro sur le bord gauche et d' appliquer la condition 

ux = constante sur le bord droit comme cela est schématisé à la figure II.19.c. C'est cette 

configuration de conditions aux limites qui est activée par défaut pour toute analyse structurale 

avec IMPACT. 

Notons tout par ailleurs que la partie inférieure du substrat est traitée de manière identique 

dans les trois cas en imposant des conditions de Dirichlet qui interdisent tout déplacement en y 

(uy=O). Les conditions de symétrie ainsi appliquées au bas du domaine de simulation ne 

correspondent pas à une réalité physique mais cette approximation n'affecte pas les résultats 

tant que l'épaisseur de substrat considérée pour la simulation reste grande par rapport aux 

dimensions des motifs de base. 

Nous allons valider par un exemple le choix des conditions aux limites modifiées définies 

à la figure II.19 .c. 

Exemple: La structure de test considérée est définie à la figure Il.20. Dans un substrat de 

silicium de 16J.!m de large par 3J.!m d'épaisseur, 8 isolations par tranchées d'oxyde ont été 

réalisées de manière à former un réseau périodique. Par raison de symétrie, seule une demi

structure est simulée en annulant les déplacements ux sur le bord définissant l'axe de symétrie. 

0 
0.4J.!m 

silicium 
Vl 1 D c:: 
8 
(.) oxyde 
~ c~~~t::J 

2 
y 1 L...IL..JLJ O -L~ x ------ ~~ 

3 
0 1 2 3 4 5 6 7 8 

Microns 

Figure 1!.20: Description de la demi-structure de test (encart: structure complète). 
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Nous simulons alors les contraintes engendrées lors d'une montée en température, après 

formation des zones d'isolation. La figure 11.2l.a représente les contraintes latérales crxx dans 

le substrat juste en dessous des tranchées (y=0.45J..tm). Pour cette simulation, le bord droit est 

laissé libre puisqu'il correspond à la limite physique de la structure. De ce fait, la contrainte crxx 

s'annule de manière naturelle sur ce bord. Par ailleurs, on constate que la courbe de contrainte 

se reproduit de manière périodique lorsque 1' on est suffisamment loin du bord (à partir de la 

2ème ou 3ème isolation). L 'effet du bord libre n' a alors plus de répercutions sur les niveaux de 

contraintes. Comparons alors ces contraintes de référence avec celles obtenues en ne 

considérant plus qu'un motif de base (cf. figure 11.20), et en appliquant les conditions aux 

limites classiques et modifiées (figure II.2l.b ). 

On constate qu'avec les conditions classiques, les contraintes sont plus compressives (ou 

moins tensiles). Cela provient de l'effet mentionné plus haut de confinement latéral artificiel 

induit par ces conditions aux limites. Par ailleurs, les conditions modifiées en suivant les 

recommandations de Cifuentes permettent d ' obtenir un excellent accord avec les contraintes 

issues du calcul complet. 

30 

>< 

40r-----~------------~--~--~ 
-- motif de base (CL sym. classiques) 

30 -- motif de base (CL sym. modifiées) 
-- structure complète 

20 

b>< 10 iol.l io1.2 io1.3 

a. 

0 

0 
- 10 ~------

-10~~----------------------~ -20~~-~---~-~-~---~ 
0 2 3 4 5 6 7 8 O. 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 

Position [Jlm] b. Position [Jlm] 

Figure 11.21: Contrainte normale cr xx dans le silicium à y=0.45J..tm; demi-structure 
(a); comparaison pour différentes CL sur un motif de base (cf. figure 11.20) (b). 

La description des conditions aux limites a été présentée dans le cadre de simulation 

bidimensionnelle et sont directement transposables en 3D. 

11.3.3 Le maillage 

Nous avons déjà introduit au paragraphe §11.3.1 le principe de la discrétisation spatiale 

d'une structure sous formes d'éléments simples, principe qui est la base de la méthode des 

éléments finis. Il existe plusieurs stratégies concernant la gestion du maillage ainsi généré 

pendant les différentes étapes de simulation. En effet, de nombreuses étapes de fabrication des 

circuits intégrés mettent en jeu des changements de volume et/ou déformations de matériau 

importants (ex: création des zones d'isolation par oxydation longue du silicium). 

Une technique consiste à conserver le maillage initial et à le déformer pour suivre au 
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mieux la nouvelle géométrie. Si nécessaire, des nœuds sont ajoutés sur les nouvelles frontières 
des matériaux [32,33]. 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 systématique de la 
structure dès que sa géométrie est modifiée. Elle nécessite de mettre au point des algorithmes 

complexes d'interpolation des contraintes. C'est pourtant cette deuxième solution qui a été 

choisie dans IMPACT, car elle permet d'obtenir des temps de calcul raisonnables et une bonne 
précision de calcul. Malheureusement, la transposition en 3D de cette stratégie n'est pas 

permise, car il n'existe pas à l'heure actuelle d'outils de remaillage 3D de géométrie 

quelconque. A titre d'exemple, les algorithmes permettant d'améliorer la qualité du maillage 

d'une surface quelconque en 2D existent depuis longtemps [34], mais l'existence d'une solution 
n'est toujours pas établie en 3D. Ces déficiences expliquent les nombreux efforts de recherche 

qui sont actuellement menés pour mettre au point un "mailleur 3D" suffisamment robuste 
[35,36]. Pour la simulation 3D, nous employons la première stratégie présentée (i.e., 

conservation du maillage initial). 

Afin de réduire au maximum les temps de calculs, il est fondamental d'utiliser des 

éléments simples dans la formulation éléments finis. Des éléments triangulaires à 3 nœuds ayant 
des fonctions de formes linéaires (éléments triangulaires Pl) sont donc utilisés en 2D [27]. Dans 

le cas tri-dimensionnel, il s'agira de tétraèdres. 

Dans le simulateur de technologies IMPACT -4 [37], chaque matériau est défini 

géométriquement par une enveloppe, déterminée par une suite de points ("string modeZ"), 

espacés par un pas de maillage de référence. C'est à partir de ces points, nœuds à part entière 
du maillage "éléments finis", que la triangulation est systématiquement réalisée en trois étapes, 

à l'aide du mailleur bidimensionnel MSHPTS, développé à l'INRIA [38]: 

<J) 

c: 
8 

~ 

1. une grille régulière de points est superposée aux nœuds définissant 1 'enveloppe du 

domaine, 
2. la triangulation est effectuée selon le critère de Delaunay [38], 
3. une procédure itérative de régularisation est réalisée pour améliorer les formes des 

éléments du domaine. 

Un schéma synthétisant ces étapes est présenté à la figure 11.22. 

Etape 1: grille régulière Etape 2: triangulation Etape 3: régularisation 

1.5 1.5 
.. ~ 
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1.0 
"' c:: 
8 
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~ ~ 

~ IZ u "> 
1.0 <J) 1.0 

c:: 
8 
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0.5 ~ 0.5 ,v 1 
~ 0.5 

'V 
VI ILl 
V\. VI 

0.0. 
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 

0.0 
L5 0.0 0.5 1.0 2.0 

0.0 
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 

Microns Microns Microns 

Fi~ure 11.22: Etapes permettant le maillage d'un domaine dans IMPACT-4. 
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11.4 Hypothèses pour les études bidimensionnelles 

Aux chapitres §II.l et §II.2, nous avons formulé les principes de la mécanique des 
matériaux ainsi que leurs équations constitutives dans le cas général tri-dimensionnel. Pour 
l'étude de nombreux problèmes, néanmoins, il est à la fois plus facile et plus pratique de réaliser 
une analyse 2D au moyen d'approximations appelées "systèmes plans". Deux principales 
hypothèses sont employées dans ce cas, suivant la configuration géométrique de la structure 
perpendiculairement au plan de simulation: les déformations planes et les contraintes planes. 

La figure II.23 illustre les principales configurations géométriques que nous étudions: les 
structures in-situ (i.e., motif donné d'un circuit complet) et les structures amincies afin de 
réaliser des caractérisations en transmission comme la Microscopie Electronique à 
Transmission (MET) ou la Diffraction Electronique par Faisceau Convergent (CBED). 

structure in-situ 

a) déformations planes 

plande 
simulation 

structure amincie 
(ex: MET, CBED) 

b) contraintes planes 

Fit;ure 11.23: Signification physique des hypothèses de déformations planes (a) et de 
contraintes planes (b ). 

Dans les deux problèmes, contraintes planes ou déformations planes, le champ de 
déplacements est défini uniquement par les déplacements ux et uy parallèles aux axes 
orthogonaux x et y d'un repère cartésien. De sorte que les seules composantes de contraintes et 
de déformations à prendre en compte sont les trois relatives au plan de simulation xOy (i.e.: crxx• 

CJYY' crxy• Exx• Eyy et Exy)· 

Il.4.1 Déformations planes 

Par définition, l'hypothèse des déformations planes implique que toute déformation non
contenue dans le plan de simulation est nulle. D'un point de vue physique, une telle hypothèse 
signifie que la structure 2D est infiniment longue perpendiculairement au plan de simulation 
(figure 11.23.a). Soit z l'axe perpendiculaire au plan de simulation xOy. Il en résulte que: 

(11.48) 
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A partir de cette approximation, la loi de Hooke qui se simplifie et peut se mettre sous la 
forme (dans le cas d'un matériau isotrope): 

1 
\) 

0 
0 xx 

(1-u) êxx 

= 
E(l- u) \) 

1 0 êyy (11.49) 
crYY (1 + u)(l- 2u) (1-u) 
cr x y 

0 0 
(1-2u) 2ëxy 

2(1- u) 

Il est à noter que même si les déformations selon 1' axe z sont toutes nulles, il existe une 
contrainte non-nulle Ozz dans cette direction qui s'exprime en fonction des deux autres 
contraintes normales et du coefficient de Poisson du matériau: 

(11.50) 

Naturellement, cette constatation reste vraie dans le cas d'un matériau anisotrope, les 
formules étant quelque peu plus complexes. 

L'hypothèse des déformations planes correspond au cas couramment étudié d'un motif 
donné inclus dans un circuit de grande taille. Elle sera employée par défaut dans toutes nos 
analyses bidimensionnelles structurales avec IMPACT. 

II.4.2 Contraintes planes 

En contraintes planes, toutes les contraintes non-contenues dans le plan de simulation sont 
nulles et ne participent donc pas au travail intérieur. C'est typiquement la configuration d'une 
structure infiniment fine perpendiculairement au plan de simulation (figure 11.23.b): c'est le cas 
notamment des motifs amincies pour réaliser des caractérisations fines de type TEM ou CBED. 
Cette hypothèse correspond aussi au cas d'un film mince, uniformément déposé sur un substrat, 
et dont la surface supérieure est libre. 

L'approximation des contraintes planes impose que: 

(11.51) 

L'équation régissant la loi de Hooke s'écrit alors (dans le cas d'un matériau isotrope): 

1 \) 0 

= E u 1 0 

1-u2 (1-2u) 
0 0 2 

(11.52) 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 38 



CHAPITRE Il MÉCANIQUE DES MATÉRIAUX 

Nous avons présenté dans ce chapitre les notions essentielles de mécanique des matériaux 
et de calcul de structures par éléments finis nécessaires au travail de modélisation des sources 
de contraintes. Mais avant d'aborder l'aspect modèle, nous allons passer en revue les 
principales sources de contraintes mécaniques en technologie silicium ainsi que les techniques 
pour les mesurer. 
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Chapitre III : SOURCES DE CONTRAINTES 

ET TECHNIQUES DE MESURE 

La réalisation des composants intégrés sur silicium fait appel à un nombre tou
jours croissant d'étapes technologiques élémentaires, mettant en œuvre une grande 
variété de matériaux aux propriétés mécaniques différentes: dépôts et gravures de 
films minces, recuits de stabilisation (densification, cristallisation), croissance de ma
tériaux par réaction avec le silicium (oxydation, siliciuration). Chacune de ces étapes 
engendre, dans une plus ou moins grande mesure, des contraintes mécaniques dans 
l'ensemble du dispositif. 

Dans ce chapitre, on passe en revue les principales sources de contraintes, 
ainsi que les techniques de mesures les plus couramment utilisées pour les quantifier. 
Parmi ces techniques, nous attachons une importance toute particulière à la descrip
tion de la spectroscopie micro-Raman qui est la technique privilégiée pour calibrer 
nos modèles numériques. 

111.1 Origines des contraintes mécaniques en microélectronique 

La complexité croissante des procédés technologiques de fabrication des circuits intégrés 
sur silicium se traduit par un nombre important d'étapes élémentaires (ex: épitaxies, dépôts, 
gravures, oxydations, recuits thermiques), et par l'utilisation de nombreux matériaux aux 
propriétés mécaniques parfois très différentes (ex: oxydes, nitrures, métaux). Ces deux 
tendances sont à 1' origine des problèmes de fiabilité mécanique de plus en plus aigus rencontrés 
dans les unités de production. En effet, chaque étape supplémentaire d'un procédé est 
potentiellement source de contrainte mécanique pour l'ensemble du circuit. Il devient donc 
impératif de comprendre la nature et les origines de ces contraintes. Hu a réalisé une excellente 
synthèse de ces origines dans un article de référence [1]. Pour ce travail, nous avons choisi de 
classifier les différentes sources de contrainte en 5 catégories: thermique, topographique, 
intrinsèque, extrinsèque, et de dopage. 
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lll.l.l Contraintes thermiques 

L'intégration de structures élémentaires sur substrat de silicium se traduit généralement 
par le dépôt de plusieurs films minces, composés de matériaux ayant des coefficients de 
dilatation thermique (a) très différents. Le coefficient de dilatation thermique d'un matériau 
permet de quantifier sa déformation Eth en réponse à une variation de température !1 T : 

(III.1) 

Le coefficient de dilatation thermique a est une caractéristique intrinsèque du matéri~u. 
Il dépend de sa nature isotrope ou non, éventuellement de son orientation cristalline, et il peut 
être également fonction de la température. Le tableau 111.1 donne un aperçu de la dispersion des 
valeurs répertoriées de ce coefficient pour les principaux matériaux utilisés en technologie 
silicium. Ce coefficient montre peu ou pas de dépendance en température. En 
microélectronique, elle est d'ailleurs presque systématiquement négligée dans les études 
structurales. Cette approximation semble assez réductrice dans le cas de certains matériaux 
cristallins ou polycristallins, notamment pour le silicium. La figure 111.1 donne 1' évolution de 
son coefficient de dilatation thermique en fonction de la température [2,3]. L'extraction de ce 
coefficient est réalisée à partir de la mesure, par une méthode optique, de la déformation 
d'échantillons de silicium soumis à des variations thermiques. Pour faciliter la comparaison 
avec des modèles analytiques, nous considérons une simple dépendance linéaire de ce 
coefficient avec la température par ajustement sur les données expérimentales (figure III.l ). 
Dans le cas du silicium polycristallin, Suzuki a mesuré des valeurs de ce coefficient comprises 
entre 2.3x10-6 ·c-1 et 4.2x10-6 ·c-1, dans la gamme de températures [1oo·c- 9oo·c] [4]. Ces 
valeurs sont très voisines de celles du silicium monocristallin et nous permettent de considérer 
la même variation en température pour les deux phases. 

Tableau III.1: Coefficient de dilatation thermique de quelques matériaux en microélectronique. 

Matériau a [lo-6 ·c-1] références 

silicium, polysilicium [2.6- 4.5] [2,3] 

Si02 (CVD, thermique) 0.5 [6-13] 

Si3N4 2.8 [14] 

w 4.6 [15] 

TiW 4.5 [16] 

TiSi2 12.5 [18] 

WSi2 6.25 [18] 

Al Cu 23.3 + o.o11 x Trq [5] 

Cu 16.6 [17] 

SOG [0.5- 1.7] [14,16] 

HSQ (faible ê) 20.5 [22] 
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Figure III.l: Evolution du coefficient de dilatation thermique du silicium en fonc
tion de la température [2,3]. 

Une dépendance significative, linéaire en température, a également été observée pour le 

coefficient de dilatation thermique des alliages d'aluminium [5]. 

En ce qui concerne le coefficient de dilatation thermique des oxydes de silicium, de 
nombreux auteurs proposent dans la littérature des valeurs proches 0.5x10"6 oc-l [6,7], la 

dépendance en température étant de second ordre [8]. En conséquence, ce coefficient est 

souvent considérée constant, aussi bien pour les oxydes thermiques que ceux déposés par des 
méthodes CVD (Chemical Vapor Deposition): à basse pression LPVCD (Low Pressure CVD) 

ou à pression atmosphérique APCVD (Atmospheric Pressure CVD) [9], assistés par plasma 
PECVD (Plasma Enhanced CVD) [10,11], ou bien encore pour des oxydes formés à partir de 

composés TEOS (Tetraethylorthosilicate) [12]. Cette valeur est aussi utilisée pour les oxydes 
dopés en bore et/ou phosphore BPSG (Borophosphosilicate Glass) [13]. 

Par ailleurs, la complexité croissante des topographies des structures d'interconnexions se 
traduit par une plus grande difficulté à déposer les différentes couches diélectriques 

intermétalliques ILD (lnterlevel Dielectrics). Pour faciliter la planarisation des topographies, 
les technologies avancées ont de plus en plus recours à des processus de dépôt par pelliculage 
d'oxyde à l'état liquide, comme le SOG (Spin-On-Glass) ou les oxydes à faible permittivité ë 

de type HSQ (Hydrogen Silsesquioxane) [19,20]. Des recuits à température modérée (<500°C) 
suffisent généralement à densifier ces matériaux [21]. Néanmoins, leur fiabilité mécanique reste 

critique: les craquements de films couramment observés proviennent en partie d'une 

déformation excessive lors de variations thermiques, résultant de leur coefficient de dilatation 
thermique élevé. 

Pour comprendre comment ces contraintes thermiques se développent, considérons un 
système unidimensionnel film-substrat (figure 111.2) tel que l'épaisseur du film reste très 
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inférieure à celle du substrat. Cette hypothèse est en accord avec les caractéristiques des 

systèmes étudiés. Initialement, le système film-substrat est considéré en équilibre par rapport 
aux contraintes résiduelles. Ils sont donc dans un état mécaniquement "neutre" de référence 

dans lequel ils peuvent être considérés indifféremment comme assemblés ou séparés (figure 
111.2.a). Si l'on suppose que le film possède un coefficient de dilatation plus grand que celui du 

substrat, un changement de température (ex: refroidissement) provoquera une contraction 

relative du film par rapport au substrat (figure III.2.b ). 

FILM 

SUBSTRAT 
a) 

b) 

1 1 
c) 

r 
Ftr ... , 

d) 

e) 

Figure 111.2: Etablissement des contraintes thermiques dans le film: a) Film décollé 
du substrat; b) Contraction du film par rapport au substrat; c) Application de force 
de traction Ftr au bord du film; d) Rassemblement du film sur le substrat; e) Sup

pression des forces appliquées: courbure du système. 

Néanmoins, les glissements d'interface étant le plus souvent négligeables, les dimensions 
du film et du substrat doivent rester identiques, au niveau de l'interface. Une force de traction 

fictive Ftr est alors appliquée de part et d'autre des extrémités du film afin qu'il atteigne à 
nouveau les dimensions du substrat (figure III.2.c), ce qui autorise le rassemblement (figure 
111.2.d). Une fois la force de traction supprimée, le film en tension a tendance à revenir à sa 

position initiale mais le substrat rigide l'en empêche. Par conséquent, le film est soumis à une 
déformation, et une contrainte en tension subsiste dans le plan du film, exercée désormais par 

le substrat lui-même qui subit une compression par réaction (figure 111.2.e). 

Ill.1.2 Contraintes intrinsèques 

De nombreux types de films de surface sont utilisés pour quatre principales applications: 

le masquage, la passivation, l'isolation diélectrique, et la conduction électrique. Les contraintes 
mécaniques intrinsèques sont directement liées à la nature du matériau utilisé et à sa technique 

de fabrication. Elles se manifestent à chaque fois qu'un état de non-équilibre se crée lors du 
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dépôt d'un film. Il est intéressant de connaître leur amplitude ainsi que leur évolution à double 
titre: 

i) leurs dérives, mêmes faibles, indiquent une modification des paramètres de 
1' équipement, 

ii) des niveaux excessifs de contraintes peuvent provoquer non seulement des défauts 
de structure dans le film, comme un décollement ou une fissure, mais également 
dégrader la fiabilité des lignes conductrices. 

Pour les oxydes déposés par CVD à basse pression (LPCVD) ou à pression atmosphérique 
(APCVD), la contrainte intrinsèque est généralement en tension (de quelques MPa jusqu'à 
environ 400MPa) [1]. L'origine de cette contrainte en tension est probablement liée au 
processus de formation de la couche où les molécules Si02 arrivent à la surface de façon 
aléatoire, les liaisons inter-moléculaires ne s'établissant que progressivement pendant le 
processus de croissance. Des observations similaires ont été faites pour le nitrure de silicium. 
Pour ce matériau, les contraintes en tension générées peuvent fréquemment atteindre des 
valeurs élevées, voisines de 1 GPa. 

Par contre, le bombardement ionique utilisé pour les dépôts de type PECVD augmentent 
la densité des films, que ce soient pour les oxydes ou pour les nitrures. Il en résulte le plus 
souvent une contrainte en compression. 

Concernant les films de polysilicium, déposés également par des techniques CVD, la 
situation est encore plus complexe. Des expériences ont montré que des facteurs tels que le 
dopage ou la structure des grains affectent de manière significative la contrainte intrinsèque 
[23]. Par ailleurs, l'implantation ionique d'impuretés, après la phase de dépôt, a un effet 
compressif sur la couche [24]. Cette technique peut donc être employée pour compenser les 
contraintes intrinsèques en tension des films. 

Toutes ces constatations mettent en évidence l'importance de la composante intrinsèque 
dans le champ de contraintes résiduelles. Stadtmüeller a établi une synthèse qualitative entre les 
paramètres du processus de dépôt et la contrainte intrinsèque engendrée [9]. Ces principaux 
paramètres technologiques sont [25]: 

la température de dépôt, 
la pression, 
la puissance (i.e., bombardement ionique) 
les concentrations en agents chimiques réactifs, 
la vitesse de dépôt, 
la présence d'impuretés ioniques (bore, phosphore) 
la teneur en radicaux OH (ambiance humide), 
le type de réacteur. 

Cette dépendance de la contrainte intrinsèque au procédé rend difficile sa modélisation. 
De ce fait, toute analyse structurale nécessite d'établir au préalable une base de données, à partir 
de la caractérisation des contraintes intrinsèques des différents films employés. 
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111.1.3 Contraintes extrinsèques 

Les contraintes que l'on qualifie d'extrinsèques peuvent être d'origines vanees 
puisqu'elles englobent l'ensemble des phénomènes que peut subir un film après dépôt. Leur 
définition est d'autant plus complexe que les changements structurels à l'origine de ces 
contraintes sont souvent propres à un matériau donné. Ainsi, certains films montrent une 
certaine propension à absorber ou évacuer les molécules d'eau, phénomène qui s'accompagne 
de changements de contraintes significatifs. C'est notamment le cas des oxydes à dopage élevé, 
comme les films de BPSG et de PSG [26,27], ou bien les oxydes intrinsèquement riches en 
radicaux OH après dépôt, comme par exemple les oxydes TEOS [28]. De plus, les procédés 
technologiques actuels ont de plus en plus recours à des recuits de densification pour stabiliser 
ces films. Ces recuits, effectués généralement à haute température, modifient de manière 
substantielle les propriétés mécaniques des matériaux et génèrent des contraintes en tension 
élevées [29]. De même, certains matériaux, tels que le polysilicium, au départ en phase 
amorphe, peuvent subir des phénomènes de cristallisation accompagnés d'une contraction de 
volume, ce qui donne naissance à des contraintes en tension [30]. 

Ainsi, 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 
changement volumique libre provoqué par la modification structurelle du film. 

111.1.4 Contraintes liées aux dopages 

De façon générale, des déformations localisées des mailles d'un matériau cristallin sont 
susceptibles de se produire lors de l'incorporation d'atomes de tailles différentes de celles des 
atomes du matériau hôte. C'est typiquement le cas lors de la réalisation de zones fortement 
dopées dans les substrats de silicium (ex: zones sources/drains des transistors MOS) ou lors 
d'une épitaxie dont la concentration est très différente de celle du substrat (ex: épitaxie en 
SixGe1_x sur substrat de silicium). Il se crée alors des régions de structures cristallines identiques 
mais présentant des paramètres de maille différents. Le désaccord de périodicité de la maille 
doit nécessairement s'annuler à l'interface entre ces régions, par déformation élastique (i.e., 
courbure du substrat). Si le désaccord est trop important, des dislocations (misfit dislocations) 
apparaîtront pour relaxer ces déformations [31]. 

Concernant le désaccord de maille lié à 1 'épitaxie, le problème est tout à fait équivalent à 
celui bien connu des hétéroépitaxies (i.e., épitaxie d'un matériau différent du substrat). 

111.1.5 Contraintes topographiques 

Des contraintes sont également générées lors des étapes du procédé qui induisent des 
modifications significatives des topographies, comme par exemple les gravures de films ou les 
croissances de matériaux par consommation de silicium (i.e., cas des oxydations de champ et 
des siliciurations locales des contacts sources/drains). 
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111.1.5.1 Gravure de films 

Des films continus induisent généralement peu de contraintes dans le substrat sous-jacent, 

car l'épaisseur du substrat demeure très grande par rapport à celle des films. La justification 
mathématique de cette affirmation est donnée en annexe, à la fin du manuscrit (équation 

(A.13)). La situation devient plus critique quand la topographie des films de surface n'est pas 
plane ou qu'elle contient des discontinuités (ex: ouvertures de masque). En ce qui concerne les 

étapes de gravure, ces discontinuités peuvent induire des pics de contraintes très élevés dans le 

substrat. Hu a montré expérimentalement que ces contraintes localisées induisent des boucles 
de dislocation, particulièrement dans les zones fragilisées par une sur-concentration de défauts 

ponctuels (lacunes et interstitiels), générée par implantation ionique [1]. Dans ce cas, les 

contraintes favorisent la nucléation des interstitiels en défauts étendus. 

111.1.5.2 Croissance de matériaux 

Les croissances de matériaux issues des étapes d'oxydation thermique ou de siliciuration 

sont connues pour engendrer des niveaux élevés de contraintes, en particulier aux bords des 

zones de croissance. Des mesures de contraintes par spectroscopie micro-Raman révèlent 
effectivement des pics de contraintes aux bords d'isolations de type LOCOS [32], et aux bords 

de siliciures de titane ou de cobalt [33]. 

Dans la pratique, 1' oxydation thermique permet de former les isolations entre les zones 

actives des transistors. Pour protéger ces zones actives lors de la croissance de 1' oxyde épais, on 

utilise un masque de nitrure. La photographie de la 111.3 illustre une structure type d'isolation 
LOCOS. Durant la cinétique d'oxydation, un volume de silicium est transformé en 2.25 

volumes d'oxyde de silicium, en l'absence de masque. Cette croissance se déroule dans les trois 

directions spatiales. Verticalement, elle se réalise librement alors que latéralement elle est 

retenue par la présence du substrat. Les contraintes sont donc particulièrement prononcées dans 
tous les matériaux aux transitions entre zones masquées et non masquées (i.e., bec d'oiseau). 

Les niveaux de contraintes générées par cette croissance seront calculées au chapitre V. 

Fi~ure 111.3: Photographie MEB de structures d'isolation de type LOCOS [34]. 

Les technologies actuelles utilisent une autre structure d'isolation: l'isolation par tranchée 

peu profonde STI (Shallow Trench Isolation) [35]. La différence fondamentale avec les 
structures LOCOS est que l'on grave initialement le substrat de silicium et que l'isolation est 

réalisée par remplissage de cette tranchée avec de l'oxyde. Si cette technique ne nécessite plus 
de longues étapes d'oxydation, il est nécessaire d'effectuer d'importants recuits pour stabiliser 
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par densification l'oxyde remplissant la tranchée, ce qui représente une source tout aussi 
importante de contraintes [36]. 

La formation des siliciures constitue une autre étape de croissance de matériau. Cette 
technique a pour principal objectif de contrebalancer 1' augmentation des résistances de contact 
qui accompagne la réduction des dimensions. Afin de minimiser ces résistances, ainsi que les 
résistances d'interconnexions des lignes de polysilicium, une technique de siliciuration de type 
auto-aligné est couramment employée. Le principe de cette technique SALICIDE (§.elf-.aligned 
silicide) est illustré à la figure 111.4. 

Lorsqu'un métal de type "réfractaire" (ex: Pt, Co, Ti, W) est déposé directement sur le 
silicium (ou le polysilicium) et que le substrat subit un recuit thermique, le métal et le silicium 
réagissent pour former le siliciure. La conductivité de cette phase intermédiaire est typiquement 
supérieur de plusieurs ordres de grandeur à celle des zones fortement dopés n+ et p+. 

a) Formation des espaceurs et Source/Drain 
~,----]-----.- espaceurs (Si02 ou Si3N4) 

LOCOS > _ -~+--~ POLY-Si~~-- ~f _ < LOCOS 

b) Dépôt métal (ex: Ti) métal 

LOCOS ~--~+-ri POLY-Si~~- •"t-~ LOCOS 

c) Recuit (RTP ou classique) +gravure selective du métal non consommé 

LOCOS > j 
r j siliciures 

__ ~JIPOLY-Sil)_~- <--Lo_c_os-

Figure 111.4: Schématisation des étapes de fabrication de la technique SALICIDE [37]. 

Les contraintes mécaniques produites lors de la croissance des siliciures possèdent la 
même origine que celles liées aux oxydations et peuvent être très élevées. Elles ont plusieurs 
origines. Le coefficient de dilatation thermique des siliciures étant le plus souvent très supérieur 
à celui du silicium (ex: a[TiSi2] = 12.5x10-6 fOC), les contraintes thermiques des films peuvent 
dépasser + 1 GPa en tension. Par ailleurs, les contraintes locales engendrées aux bords des 
siliciures sont du même ordre de grandeur [33]. 

111.2 Techniques de mesure des contraintes et des propriétés mécaniques 

La calibration des modèles des différentes sources de contraintes présentées se base sur 
des mesures de contraintes, mais également sur la connaissance des propriétés mécaniques des 
matériaux utilisés. Nous présentons les deux types de caractérisation. 
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Il/.2.1 Synthèse des techniques d'extraction des propriétés mécaniques 

Pour une étude structurale de type éléments-finis, la connaissance des constantes 
d'élasticité (module d'Young, coefficient de Poisson) constitue le base de données essentielle, 
à définir avec précision avant toute analyse. Les deux techniques de caractérisation les plus 
utilisées pour extraire ces paramètms sont la nanoindentation et la spectroscopie Brillouin. 

La principe de la nanoindem<idon consiste en 1' application d'une pointe en diamant sur la 
surface d'un échantillon. La relation entre la réponse appliquée et l'enfoncement de la pointe 
p~rmet d'extraire les propriétés mécaniques du matériau [38]. 

La spectroscopie Brillouin repose sur le traitement des phonons acoustiques émis par 
l'ondulation de la surface d'un échantillon soumis à une excitation lumineuse [39]. 

Tableau 111.2: Propriétés mécaniques des principaux matériaux utilisés en microélectronique. 

Matériau E \) E/(1-u) références 
[GPa] [GPa] 

substrat: 

silicium [ 1 00] 131 
1 0.064 - 0.279 [110] 169 - [40] 

[111] 187 

isolants, passivations: 

Si02 thermique 66 0.17 79 [50] 
LPCVD - - 40- 103 [51] 
PECVD 60 0.25 80 [14] 
APCVD 56 0.21 71 [14] 

Si3N4LPCVD - - 370 [43] 
PECVD 143 0.28 199 [14] 

SOG 14 0.25 19 [42] 
HSQ (faible E) - - 7.1 [44] 

barrières de diffusion, 
contacts: 

Ti 115 0.34 170 [41,17] 
w 410 0.29 578 [46,47] 

siliciures: 

TiSi2 264 0.22 339 [48,49] 
CoSi2 - - 145 [48] 

lignes 
métalliques: 

AlCu, AlSiCu 69.7- 0.037xT 0.33 100-114 [17,45,5] 
Cu 62 0.34 94 [41] 

(NB: T est la température en "C) 
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Les valeurs extraites de la littérature des principaux matériaux utilisés en 

microélectronique sont donnés au tableau III.1 (certaines techniques ne donnent accès qu'au 
module biaxial E/(1-u)). A noter que dans le cas du silicium, l'extraction d'un module d'Young 

et d'un coefficient de Poisson n'a de sens que si on le considère comme isotrope. Cette 

approximation demeure acceptable au premier ordre. 
Par ailleurs, la plupart de ces propriétés mécaniques présentent, à des degrés divers, des 

variations en température. Hormis le cas des alliages d'aluminium, ces dépendances sont 

souvent minimes et, pour simplifier la compréhension des mécanismes physiques, nous les 
négligerons par la suite. 

Il/.2.2 Synthèse des techniques actuelles de mesure de contraintes 

Il existe différentes méthodes permettant de mesurer l'amplitude des contraintes en 

technologie silicium. Elles sont basées soit sur la mesure d'une déformation de la maille 
cristalline (Rayons X, CBED, micro-Raman), soit sur la mesure du rayon de courbure 
macroscopique de la plaque (déflexion de plaque). On rappelle les avantages et les 

inconvénients de chaque méthode. 

III.2.2.1 Déflexion de plaque 

Cette méthode expérimentale, connue aussi sous le nom de "méthode de la flèche", est 

couramment utilisée en milieu industriel car elle est facile d'application, rapide, non destructive 

et valable aussi bien pour les matériaux amorphes que cristallins. Elle s'appuie sur 1' équation 
de Stoney [52], et consiste à mesurer la courbure du système (film+substrat) avant et après dépôt 

du film. Les détails de calcul sont reportés en annexe. On aboutit au final à la formulation 

suivante, permettant de calculer la contrainte résiduelle moyenne crf d'un film mince déposé 
uniformément sur un substrat: 

(III.2) 

où Es et 'Us représentent le module d'Young et le coefficient de Poisson du substrat, 
respectivement; ts et 1f sont les épaisseurs du substrat et du film; et ( 1 /R - 1 /R0 ) correspond 
au changement relatif de courbure du système. Les substrats vierges ayant toujours une légère 

courbure initiale, le terme correctif 1 /R0 permet, entre autres, de prendre en compte cette 
imperfection. 

Par un traitement mathématique approprié et sous certaines conditions, elle s'étend aussi 
à la détermination des contraintes pour des motifs géométriques disposés en réseaux [53]. 

Certaines hypothèses d'application doivent cependant être vérifiées, et notamment: 
i) l'épaisseur du film doit être négligeable par rapport à celle du substrat, 
ii) le substrat de silicium possède un comportement élastique, 

iii) l'état de contraintes est homogène dans le film. 

L'appareillage de mesure pour cette technique est illustré à la figure 111.5. Le laser, le 
miroir et le détecteur sont solidaires les uns des autres et se déplacent grâce à un moteur pas à 
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pas. Le faisceau laser est dirigé sur la surface du substrat et balaye une distance correspondant 
à son diamètre. A chaque position correspond un angle de réflexion 2~. Le rayon réfléchi est 
dirigé sur un détecteur sensible à la position qui le traduit en une tension électrique. L'appareil 
étalonné établit la correspondance entre la tension mesurée et la courbure associée. 

Une des fonctionnalités très intéressante que possèdent certains appareils commerciaux 
de ce type, est de permettre la mesure en température. Typiquement, ces appareils permettent 
des mesures jusqu'à 500°C, mais les plus performants peuvent aller jusqu'à 800°C. 

détecteur 

Figure III.5: Principe de la technique de mesure par déflexion de plaques. 

Notons enfin que la technique de mesure par déflexion de plaques peut être appliquée au 
cas de dépôts multiples de films minces. Si on considère un empilement de n films de 
contraintes moyennes cri et d'épaisseurs~. on peut montrer que toutes les forces Fi par unité de 
longueur (aiti) contribuent à la courbure 1/R de l'ensemble (substrat+films) [54]: 

1 n [1 Es 2]-1 
R = i~/criti). 6(1-us)ts (III.3) 

En utilisant l'équation de Stoney (équation (III.3)), on peut obtenir la contrainte moyenne 
de l'empilement crr: 

crf = (.± critiJ/(.± tiJ 
1=1 1=1 

(III.4) 

Il est ainsi possible de déterminer la contrainte d'un film quelconque de l'empilement si 
les contraintes de tous les autres films sont connues. Des mesures ont validé cette démarche 
[54]. 

III.2.2.2 CBED 

La Diffraction Electronique par Faisceaux Convergents (CBED) est la technique de 
diffraction par Microscopie Electronique à Transmission (TEM) la plus ancienne [55,56]. Son 
originalité se situe dans l'utilisation d'un rayon convergent, permettant d'analyser des 
structures ou des défauts cristallins de diamètre bien inférieur à 0.1 J.tm. Depuis 1977, le CBED 
a étendu le spectre d'informations structurelles que l'on peut obtenir par analyse TEM, grâce à 
une sensibilité (en déformation) de 104 -10-3 [57]. De plus, cette technique est à l'heure actuelle 
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celle qui présente le plus grand potentiel en terme de résolution. C'est la raison pour laquelle 
d'importants efforts de recherche sont actuellement menés, notamment dans le projet 

STREAM, pour améliorer cette technique et porter sa résolution en-dessous de 1 Onm, 

résolution nécessaire à 1' étude des procédés actuellement en production (technologie à 0.18)-.lm 
et moins). 

Le principe de la technique repose sur l'utilisation d'un faisceau d'électrons, convergent 

et étroit (entre lünm et lOOnm de diamètre), qui est diffracté au travers d'un échantillon aminci 
(épaisseur de quelques milliers d' Angstroms). La procédure de préparation de l'échantillon est 

identique à celle utilisée pour le TEM (collage, sciage, ponçage mécanique, gravure par faisceau 

d'ions jusqu'à perforation). 
Le faisceau d'électrons incident arrive sur les plans réticulaires du matériau en faisant un 

angle 8 par rapport à la normale au plan. Il est alors diffracté par les plans réticulaires et arrive 

au niveau du plan focal, avec une certaine orientation, laissant la trace d'un point ou d'un disque 

lumineux. Pour chacun d'entre eux, les indices hkl du plan réticulaire de diffraction peuvent être 

attribués. L'ensemble de ces points lumineux constitue la figure de diffraction (ou figure 

CBED). 
Les variations de ces distances inter-réticulaires sont extraites à partir de la comparaison 

des figures de diffraction du silicium contraint étudié avec celle d'un silicium non-contraint. 

Des résultats typiques de figures de diffraction obtenues par CBED sont représentés à la figure 

111.6. Les lignes constituant ces figures se déplacent très facilement en présence de déformations 

dans le matériau. C'est cette propriété qui est utilisée pour mesurer les déformations et en 
déduire les contraintes correspondantes. L'intérêt de cette technique de mesure est qu'elle 

permet d'extraire avec une grande précision le tenseur complet des déformations [59]. Mais 

deux inconvénients majeures limitent l'utilisation plus systématique de cette technique: 

i) elle n'est valable que pour des matériaux cristallins, ou sous certaines conditions aux 

matériaux polycristallins; 
ii) la préparation des échantillons, identique à celle utilisée pour le TEM, reste très longue 

et fastidieuse. 

Figure 111.6: Figures de diffraction CBED pour un échantillon en tension (A), neutre 
(B), et en compression (C). 
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De plus, une question reste en suspens quant à l'effet induit par la préparation de 

l'échantillon sur la mesure. En effet, à cause de l'amincissement de l'échantillon, un 

relâchement des tensions le long de la direction de 1' amincissement peut avoir lieu. La 

conséquence peut être une modification du champ de déformations par rapport à 1 'échantillon 

massif. Certains auteurs pensent néanmoins qu'il s'agit là d'un effet de second ordre [58]. 

ll1.2.2.3 Rayons X 

Tout comme la méthode CBED, la diffraction des rayons X n'est applicable que dans le 

cas des matériaux cristallins. Cette méthode prend comme jauge de déformation la distance 

inter-réticulaire des plans dhkl d'une famille de plans cristallins du film. Cette distance dhkl est 
modifiée en présence de contraintes résiduelles et est mesurable par diffraction de rayons X 
grâce à la loi de Bragg: 

2dhkl sine = À (111.5) 

où À est la longueur d'onde des rayons X incidents, 9 est l'angle de Bragg et dhkl la distance 

inter-réticulaire des plans définis par les indices de Miller (h, k et 1). La position de la source 

étant fixe, une modification de la distance inter-réticulaire dhkl modifie 1' angle de Bragg comme 

cela est illustré à la figure 111.7. 

a. état neutre b. état déformé 

Figure lll.7: Principe de la mesure des déformations par la diffraction des rayons X: 
variation de l'angle d'incidence et de la distance inter-réticulaire pour un matériau 

à l'état neutre (a) et déformé (b). 

A une variation de la distance inter-réticulaire ôd, sous l'effet d'une contrainte, est 

associée une déformation résultante e: 

ôd d-d0 
E = -do-~ 

En remplaçant d par l'expression de la loi de Bragg, on obtient: 

sin90 
E = ---1 

sine 
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Cette dernière équation montre que la mesure de la déformation est reliée à la 
détermination du déplacement .!l9 du pic de Bragg, par rapport à 1' angle initial e0. La précision 
de la mesure est d'autant plus importante que les angles de Bragg sont grands. Du fait de la 
faible profondeur de pénétration des rayons X dans les matériaux, les contraintes résiduelles 
sont mesurées à la surface dans le cas de pièces massives [60]. Pour les films minces sur substrat 
épais, la pénétration peut être supérieure ou égale à 1' épaisseur des films. La résolution typique 
de cette technique de mesure est d'environ lOOnm [61], ce qui est acceptable pour caractériser 
des films métalliques par exemple, mais demeure insuffisant pour mesurer les déformations 
locales du silicium pour les motifs élémentaires des technologies à venir. 

Par ailleurs, il est possible d'extraire par rayons X les différentes composantes des 
tenseurs de déformations et de contraintes: on utilise pour cela la méthode dite du "sin~", qui 
permet de déterminer les contraintes O'xx et cryy dans le plan du film. Elle est fondée sur la 
mesure des angles de Bragg pour différentes inclinaisons et dans différentes orientations 
azimutales, autour du point de mesure [62,63]. 

Il existe d'autres techniques de mesure de contraintes, parmi lesquelles techniques on peut 
citer la "méthode du ballon" [50] qui permet une mesure moyenne de la contrainte des films ou 
la technique très récemment mise au point de mesure locale à l'échelle nanométrique [64]. Les 
premiers résultats de cette seconde méthode semblent prometteurs, mais de plus amples 
validations sur différentes structures sont nécessaires. 

Nous détaillons à présent le principe de la spectroscopie micro-Raman ainsi que le modèle 
associé. 

111.3 Spectroscopie micro-Raman 

111.3.1 Technique expérimentale 

La spectroscopie micro-Raman est, à l'heure actuelle, l'une des techniques de mesure de 
contraintes locales les plus performantes. Cette technique, initialement mise au point pour 
réaliser des analyses cristallographiques ou de composition chimique, est de plus en plus 
couramment utilisée comme une jauge de contraintes mécaniques. Le principe de la mesure 
repose sur la mesure des déviations des fréquences Raman des phonons optiques du cristal. La 
figure III.8.a illustre le protocole expérimental employé. 

Un faisceau laser, généralement d'Argon (Ar+-ion), est projeté à la surface d'un 
échantillon. Si le faisceau réfléchi est issu d'une surface non-contrainte, la fréquence pic ro0 du 
spectre Raman des phonons du silicium est de 520 cm-1. Un exemple de spectre Raman est 
illustré à la figure III.8.b, où l'on distingue clairement le pic principal à 520 cm-1, ainsi que les 
pics secondaires dus au laser d'Argon. Si la zone de réflexion du faisceau est contrainte, la 
fréquence des phonons est modifiée. Cela se traduit par une déviation .!lm du pic du spectre 
Raman. L'amplitude et le signe de cette déviation donnent une mesure de la contrainte: une 
déviation positive (resp. négative) indique une zone de compression (resp. tension). Les 
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spectromètres Raman du commerce ont une précision de 1' ordre de 0.05 cm -I, ce qui correspond 
à une résolution en contrainte d'environ 25 MPa, dans l'hypothèse d'une contrainte uniaxiale 
[66]. 

Dans la pratique, la déviation Aro du pic est extraite en ajustant une distribution de type 
lorentzienne sur le spectre mesurée. En effet, il est prouvé que c'est ce type de distribution qui 
est le plus juste pour reproduire le spectre Raman du silicium (la largeur à mi-hauteur de la 
lorentzienne est typiquement de A= 1.4cm -I) [65]. 

Ordinateur 

a. b. 

tension + compression 

Phonon Si --... 

A=l.4cm-1 .... 14--
Lignes plasma 

/t\ 
, ____ J\l .1 

400 450 500 550 600 650 
Fréquence [cm -l] 

Figure III.8: Protocole expérimentale de la mesure micro-Raman (a); spectre Ra
man du silicium non contraint (b). 

111.3.2 Théorie 

Dans un semiconducteur de structure cristalline diamant comme le silicium, il existe trois 
modes Raman actifs définissant trois phonons optiques. De part la symétrie cubique du silicium 
non-contraint, ces trois phonons sont dégénérés en fréquence à k=O. Une déformation du cristal 
non-hydrostatique lève alors cette dégénérescence en détruisant cette symétrie. 

L'une des premières études concernant l'effet des contraintes sur les modes Raman a été 
réalisée par Ganesan [67]. Il démontra que les fréquences des trois phonons optiques en 
présence de déformations correspondent, à k=O, aux valeurs propres du tenseur des potentiels 
de déformation K. Les coefficients K1m de ce tenseur sont obtenus par développement en 
puissance des déformations: 

3 

K 1m = K~~ + L K~j~~cij , (III.8) 
i, j = 1 

où w0 est la fréquence Raman du cristal non-contraint, c représente le tenseur des 
déformations, et ù1m est le delta de Kronecker. 

De manière analogue à l'élasticité anisotrope, le silicium ayant une structure 
cristallographique de type diamant, le tenseur K(e) est symétrique et n'est définit que par trois 
coefficients indépendants. En utilisant la notation condensée de Voigt, ce tenseur s'écrit: 
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K11 K12 K12 0 0 0 

K12 K11 K12 0 0 0 

[K(e)] = 
K12 K12 K11 0 0 0 

(111.9) 
0 0 0 K44 0 0 

0 0 0 0 K44 0 

0 0 0 0 0 K 44 

Les coefficients définissant ce tenseur des potentiels de déformation ont été déterminés 
expérimentalement [68]: 

2 
K 11 = -1.85 · ffio 

2 
K 12 = -2.31 · ffio 

2 
K44 = -0.71 · ffio 

(111.10) 

La recherche des fréquences Raman passe par la résolution d'un système aux valeurs 
propres, défini par 1' équation (111.8). Dans la littérature, on parle également de résolution de 
"l'équation séculaire": 

K 11 e22 + K12(e33 + e11 ) -À 2K44e23 == 0 (111.11) 

2K44e23 Kil e33 + K12(E11 + E22) -À 

avec À == ffi 
2 

- ffi~ , et comme ffi = ffio , on peut calculer directement la déviation en fréquence 

~m == ffi- ffio = A./2ffi0 . 

La résolution de l'équation séculaire donne une relation entre la fréquence Raman de 
chacun des trois modes en fonction de la déformation. Les modes sont décrits par les vecteurs 
propres du système. Cependant, il est important de noter que 1 'équation (111.11) est donnée dans 
le système cristallographique de référence: x=[100], y=[OlO] et z=[001]. Comme les structures 
microélectroniques peuvent être orientées différemment, il conviendra dans ce cas d'effectuer 
au préalable une transformation tensorielle, afin de résoudre cette équation dans le système 
cristallographique du motif étudié. 

En l'absence de déformations, les tenseurs Raman (R(0)) et leurs vecteurs de polarisation 
correspondants (v(0)), décrivant les trois modes optiques du silicium, sont donnés par [69]: 

RiO) = ( ~ ~ ~ J , 
OdO 

R~O) = ( ~ ~ ~ J , 
dOO 

R~O) = ( ~ ~ ~ J 
000 

(111.12) 

vi0) = ( 1 0 0 ) , v~0) = ( 0 1 0 ) , v~0) = ( 0 0 1 ) (111.13) 

où d est une constante de proportionnalité. 
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En présence de déformations, les vecteurs de polarisation v~ 10 ) sont donnés par les 

vecteurs propres, issus de la résolution de 1' équation séculaire (III.ll ). Les tenseurs Raman 

R~ 10 ) sont ensuite calculés par la formule [70,71]: 

3 a co) 
R~ 10 ) = ~ R~O)~ (111.14) 

1 .L.J 1 ::l (E) 
k = 1 uvi 

L'intensité lj du signal Raman correspondant au mode j est fonction des vecteurs de 

polarisation de la lumière incidente (ei) et réfléchie (er), selon la formule: 

1 
(E) 12 1. = C · e. · R. · e J 1 J r (111.15) 

D'après cette formule, on constate que suivant le choix des vecteurs de polarisation, 

certains modes Raman peuvent être invisibles. Dans certaines configurations, il se peut même 

qu'aucun des trois modes ne soit visible. 

]]1.3.3 Méthode de simulation de la spectroscopie micro-Raman 

111.3.3.1 Corrections liées au laser utilisé 

En vue de comparer les calculs théoriques avec les mesures expérimentales, il faut tenir 

compte des limitations physiques du laser utilisé, et plus particulièrement de la largeur du 

faisceau et de sa profondeur de pénétration dans le cristal. Il est généralement admis que 

l'intensité d'un faisceau laser de longueur d'onde À décroît exponentiellement avec la 

profondeur, en fonction du coefficient d'absorption a du matériau à cette longueur d'onde 

[70,72]. La figure 111.9 illustre schématiquement la dispersion en volume du faisceau incident. 

Le coefficient '2' qui apparaît dans le facteur d'atténuation ~z à la figure 111.9 tient compte du 

trajet incident et réfléchi dans 1' échantillon. La deuxième correction à apporter aux calculs 

provient de la largeur du faisceau laser. L'intensité à la surface de l'échantillon éclairé est 

supposée suivre une loi gaussienne, de déviation standard crx. On définit pour cela un facteur 

d'atténuation latérale ~x (figure 111.9). 

yx zo 
z 

z 

faisceau incident 

silicium 

Figure 111.9: Atténuation du signal Raman dans le substrat de silicium. 
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Il est généralement souhaitable d'avoir la plus faible dispersion possible, tant latéralement 
qu'en profondeur dans 1' échantillon. Les lasers les plus couramment utilisés en spectroscopie 
Raman sont des lasers d'Argon, dont les principales caractéristiques de dispersion sont données 
au tableau III.3. D'après ces données, on remarque que la meilleure résolution correspond au 
laser fonctionnant dans la gamme des ultraviolets. Cette propriété remarquable vient du fait que 
le coefficient d'absorption du silicium augmente fortement au voisinage de la bande interdite 
(directe) au point r [74]. 

Tableau III.3: Propriétés des principaux laser d'Argon utilisés en micro-Raman [66,73]. 

longueur d'onde 
longueur profondeur de largeur du déviation 

À [nm] d'onde pénétration a faisceau à l/e2 standard O'x 

À [eV] [nm] [f.tm] [J.Lm] 

514.5 (vert) 2.41 760 - 1.2 -0.30 

488.0 (bleu-vert) 2.54 570 - 1.0 -0.25 

457.9 (bleu) 2.71 320 -0.9 -0.22 

364.0 (UV) 3.40 12 -0.6 -0.15 

III.3.3.2 Inté&ration numérique du modèle 

Nous nous intéressons dans cette partie à l'intégration du modèle dans nos outils de 
simulation 2D (IMPACT) et 3D (DIFOX). Le modèle étant équivalent pour les deux approches, 
nous décrivons 1' algorithme de calcul en 2D, et nous précisons, le cas échéant, les particularités 
de l'extension en 3D. De plus, nous nous limiterons à l'analyse d'une mesure unidimensionnelle 
micro-Raman, c'est-à-dire au balayage rectiligne de la surface supérieure de l'échantillon. 
L'extension du modèle au cas de balayage d'une surface, très peu utilisé en pratique, ne présente 
aucune difficulté et est décrit en fin de section. 

i. 1ère méthode- Le premier modèle complet de calcul est 1' œuvre de De Wolf [70, 71]. Son 
principe est le suivant: partant d'une coupe 2D d'un motif particulier, les contraintes sont 
calculées analytiquement en un nombre arbitraire N de points de coordonnées (xi,zi). Les 
déformations élastiques correspondantes en sont extraites, grâce à la matrice de compliance du 
silicium. Grâce à l'équation séculaire, les déviations de fréquence Raman sont calculées pour 
1' ensemble de ces points (équation (111.11) ). Puis, les déviations de fréquence âmrc des trois 
modes Raman pour chaque point (x0,z0) de balayage choisi en surface sont obtenus en sommant 
les contributions de tous les points (x;.z;) du silicium, en tenant compte de la largeur (~x (xi, x0 ) ) 

et de l'atténuation en profondeur (~z(zi, z0)) du faisceau (figure 111.9): 

(111.16) 
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où B(x0,z0) correspond au coefficient de normalisation, c'est à dire: 

N 

B(xo, Zo) = L J3x(xi, xo). J3z(zi, zo) 
i = 1 

(III.17) 

Enfin, une correction doit être faite pour tenir compte de la différence d'intensité entre les 
trois modes Raman (équation (111.15)). La déviation de fréquence globale ~mpic(x0, z0 ), .au 

point de mesure (x0,z0), est donc: 

3 ( 3 J pic ~ pic ~ 
~m (x0, z0 ) = ~ aj · ~mj (x0, z0), avec aj = 1/ .~Ii 

j=l 1=1 

(III.l8) 

Néanmoins, une approximation relativement importante est considérée dans cette 
procédure. En effet, le calcul de la contribution de tous les points (x;,Z;) au point de mesure 
(x0,z0) de l'équation (III.16) ne tient pas compte de la forme du spectre Raman. Le calcul ne 
porte que sur les moyennes des distributions (i.e., ~mfic), ce qui n'est pas mathématiquement 
correcte. Il faut considérer toutes les distributions des points (x;.z;) pour évaluer leur 
contribution en (x0 ,z0). L'erreur introduite dans cette méthode demeure raisonnable si les 
déformations varient peu sur l'ensemble du volume "éclairé" par le faisceau laser [71]. Ceci 
étant, cette erreur peut être significative dans le cas contraire, comme par exemple aux bords 
d'une tranchée (i.e., isolation STI), où se côtoient des zones de fortes compressions (~mpic > 0) 
et tensions (~ropic < 0) [75]. 

ii. 2nde méthode- La correction à apporter à la méthode de De Wolf a été suggérée par 
Pinardi [72]. L'idée est de réaliser, dans un premier temps, la convolution des distributions 
lorentziennes du spectre Raman pour chaque abscisse x choisi de l'échantillon. Pour le mode 
Ramanj, cela donne: 

(III.l9) 

où A correspond à la largeur à mi-hauteur de la distribution et ~rote (x, z) est la moyenne de 
la distribution lorentzienne, obtenue par résolution de 1' équation séculaire. Le spectre final de 
ce mode au point de mesure (x0,z0) est calculée par convolution sur 1 'ensemble des spectres 

I(~roj, x): 

(III.20) 

La déviation de fréquence ~mrc(x0, z0) pour le mode de Raman j, au point (x0,z0), 

s'obtient en recherchant le maximum de la fonction I(~roj, x0, z0 ). Enfin, comme pour la 
première méthode, la moyenne pondérée à partir des amplitudes en intensité des trois modes est 
utilisée pour extraire la valeur finale de la déviation. 
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iii. Implémentation- L'intégration logicielle de la seconde méthode a été réalisée. Une 

discrétisation spatiale et fréquentielle est effectuée. La première est nécessaire au calcul des 
intégrales apparaissant dans les équations (111.19) et (111.20). La seconde est requise pour 

calculer les distributions lorentziennes, puis rechercher le maximum de leur convolution (un pas 
de fréquence de 0.005cm-1, bien inférieur à la sensibilité expérimentale, a été choisi). La 

convolution définie par l'équation (111.19) est obtenue en "découpant" le silicium en M tranches 

verticales comme l'illustre le schéma de la figure 111.10. Pour une tranche k quelconque, on 

effectue la convolution 1(8mj, xk) de toutes les lorentziennes calculées aux nœuds du maillage 
éléments-finis appartenant à cette tranche. La largeur d'une tranche doit être suffisamment 

petite devant la largeur du faisceau laser. En pratique, la largeur de chaque tranche vaut 114 de 

la déviation standard de la loi gaussienne décrivant la dispersion de l'intensité. Ensuite, on 
construit la convoluée globale (équation (111.20)) pour tout point de mesure (x0,z0) en sommant 

la contribution de chaque tranche: 

M 

l(M.oj, x0, z0) = L 1 x<xk, x0)1(8mj, xk) (111.21) 
k = 1 

La recherche du maximum de cette distribution en fonction de la déviation en fréquence 
8mj permet de déterminer la déviation effective au point considéré, pour le lme mode Raman. 

z tranche n° k 
... ... 

1 1 

Légende: 

• nœud du maillage 

élément fini 

silicium 

Fi~ure 111.10: Discrétisation spatiale pour le calcul micro-Raman. 

x 

iii. Extensions: balayage 2D et modèle 3D- Une étude récente a démontré la possibilité 

de réaliser une cartographie 2D des contraintes par spectroscopie micro-Raman [76,77]. 
Considérons à titre d'exemple que la structure de la figure 111.10 correspond à la coupe d'un 
échantillon donné, sur laquelle on souhaite réaliser un balayage 2D par spectroscopie micro

Raman. Le modèle décrit précédemment peut être étendu sans difficultés pour extraire la 
distribution 2D des déviations de fréquence Raman. Le faisceau laser étant circulaire, il suffit 
d'introduire une décroissance en intensité dans la direction z analogue à celle fixée pour la 
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direction x. Par ailleurs, il n'y a plus besoin de modéliser l'absorption en profondeur dans la 

coupe car IMPACT -4 considère que la contrainte est uniforme dans la direction normale au plan 

de simulation. Il n'est donc plus nécessaire de décomposer le substrat de silicium en sous

domaines pour effectuer la convolution des lorentziennes en profondeur. 

En ce qui concerne le modèle en 3D, la distinction entre balayage ID ou 2D n'a plus lieu 

d'être: dans les deux cas on décompose le silicium, selon la direction du faisceau laser, en 

parallélépipèdes étroits, de manière similaire à ce qui est fait en 2D (voir figure III.lO). 

L'intégration en profondeur pour chaque sous-domaine, puis sur la surface éclairée, est 

également la même qu'en 2D. 

Il/.3.4 Exemples 

Pour illustrer 1' application du modèle de calcul de déviations de fréquence Raman, nous 

donnons dans ce paragraphe deux exemples simples: l'un mettant en évidence, dans le cas d'un 

balayage ID, l'effet de la largeur du faisceau laser sur la résolution; l'autre illustrant 

1' application du modèle en 3D pour obtenir des champs bidimensionnels de déviations de 

fréquence Raman. 

i. Effet de la largeur du faisceau laser 
La structure utilisée pour cet exemple correspond à une isolation par tranchées (STI) qui 

a fait l'objet d'une caractérisation très approfondie par cette technique de spectroscopie que 

nous détaillerons au chapitre V [73,78]. Une description simplifiée de la géométrie du motif 

étudié est représentée à la figure III. II. Des mesures de déviations de fréquence Raman, 

réalisées par un balayage ID à la surface de l'échantillon, sont également données sur cette 

figure. Les différentes étapes du procédé technologique précédant la mesure sont les suivantes: 

gravure des tranchées dans le substrat ( -400nm) en utilisant un masque d'isolation formé par 

un bicouche oxyde (20nm)/nitrure (200nm); suit une faible oxydation en ambiance sèche à 

1050°C des flancs des tranchées (-20 nm); les tranchées sont ensuite remplies par un oxyde 

déposé à 850"C ( -550nm) dans un réacteur LPCVD, en utilisant le TEOS comme précurseur. 

Enfin, cet oxyde est densifié à 850°C en ambiance humide. La spectroscopie Raman est réalisée 

après le polissage de la structure par gravure CMP (Chemical Mechanical Polishing), juste 

avant le retrait du masque de nitrure. 

La figure III. II compare les mesures faites sur ce motif avec deux sources différentes 

d'excitation: l'une utilisant un laser bleu à 458 nm, l'autre est une source UV à 364 nm. Des 

balayages lD à la surface de l'échantillon sont réalisées sur le même motif, défini par un mesa 

de silicium de 3J.tm de large par 2mm de long et isolé par deux tranchées remplies. Les résultats 

obtenus par simulation sont superposés aux mesures. Plusieurs remarques peuvent être faites 

après cette comparaison. On constate tout d'abord que l'utilisation d'un laser à plus faible 

longueur d'onde accentue l'amplitude des déviations de fréquence Raman, quelles soient 

positives ou négatives. L'augmentation des déviations au centre du motif, où les contraintes 

varient peu, s'explique par la très faible atténuation par absorption du laser UV. Par contre, la 

réduction importante des pics compressifs très étroits, localisés aux bords des tranchées, est due 
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à la largeur du faisceau plus importante pour le laser bleu ( -0.9 !lm), comparée à celle du laser 
UV ( -0.6 1-1m). En effet, la dispersion latérale a pour effet de moyenner les déviations sur une 
plus grande surface. Le modèle implanté dans IMPACT tient compte de ces limitations 
physiques des lasers, ce qui permet d'obtenir un bon accord avec les mesures expérimentales. 

Oxyde 
Silicium 

--;- } À = 458 nm 0 
00 

-~-} À=364nm 
,....., 

...... 

's 
u .......... 1 

-1 ~--~--~--~--~--~----~--~--~--~--~ 
0 1 2 3 4 5 

Position [f.tm] 

Fi~ure III.11: Comparaison des déviations de fréquence obtenues avec des lasers de 
longueurs d'onde différentes (cercles pleins: À=364 nm; cercles vides: À=458 nm). 

Les lignes correspondent aux résultats de simulation. 

ii. Champs bidimensionnels de déviations de fréquence Raman 
L'exemple que l'on présente maintenant illustre la possibilité de calculer une distribution 

2D de déviations en fréquence Raman. Pour cela, une structure d'isolation de type LOCOS est 
simulée grâce au module tridimensionnel d'oxydation-diffusion: DIFOX [79,80]. Un dessin de 
masque ("layout") conventionnel, dont les dimensions sont données à la figure 111.12.a, a été 
imaginé pour cette structure. Les masques d'isolation sont des carrés de 2x2 1-1m2, composés 
d'une couche sacrificielle d'oxyde de 40 nm et d'un film de nitrure de 300 nm d'épaisseur. 
L'utilisation de conditions aux limites symétriques, prenant en compte la périodicité de la 
structure (cf. §II.3.2), permet de restreindre le domaine simulé, comme illustré à la figure 
Ill.l2.a. Le profil de la pression hydrostatique du motif après oxydation est représenté à la figure 
III.l2.b. 
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Figure III.12: Simulation 3D d'une structure LOCOS réalisée à 900 °C pendant 150 
min. Définition du dessin de masque (layout) (a); Pression hydrostatique après oxy

dation (b); Champ de déviations de fréquence Raman correspondant (c). 

Sur la topographie simulée, on note que le soulèvement du masque de nitrure est 

légèrement supérieur selon la diagonale que suivant les axes principaux x et y. En effet, au coin 
du masque (point A), l'occupation relative de surface masquée est de 1/4, alors qu'elle n'est que 

de 112 pour les zones de masquage pseudo-ID (point Bou B'). On peut donc dire, en première 

approximation, que le masquage sera deux fois moins efficace aux coins des zones actives que 
sur le reste du périmètre. Il en résulte l'apparition d'un bec d'oiseau plus large au niveau de ces 

zones moins protégées. Les mesures des hauteurs de becs d'oiseau (96nm en B et B', 147nm en 

A), donnent un ratio supérieur à 1/2 entre les points B et B' et le point A. D'autres phénomènes 

comme l'effet 3D des contraintes sur la cinétique d'oxydation, font qu'une approche consistant 
à simuler la structure en 2D (selon x par exemple), puis à extrapoler la topographie 3D mu motif 

à partir du layout, n'est pas possible. Pour mettre en évidence encore plus clairement cet effet 

3D, une simulation de balayage par micro-Raman est représentée à la figure III.l2.c. Les 

résultats correspondent à l'utilisation d'un laser conventionnel à 458 nm. On constate nettement 

que le pic en tension (i.e., la déviation négative), proportionnelle à la déflexion du film de 
nitrure, est bien maximale près du coin du masque (~ffi - -1 cm- 1 ). L'effet 3D sur la topographie 

est donc en accord avec le champ de contraintes simulé. 

En conclusion, parmi les techniques de mesure de contraintes en technologies silicium, la 

spectroscopie Raman présente le meilleur compromis résolution/vitesse d'acquisition. Cette 

technique sera utilisée pour calibrer les modèles numériques que nous présentons maintenant. 
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Chapitre IV: MODÉLISATION NUMÉRIQUE 

Ce chapitre détaille les outils et modèles numériques utilisés dans ce travail de 
thèse pour calculer les contraintes mécaniques. Cette solution numérique est implan
tée soit en 2D dans le simulateur de procédés technologiques IMPACT-4, soit en 3D 
dans le module DIFOX. 

Après avoir présenté les limites d'une approche analytique pour traiter des 
problèmes à topographies complexes, nous développons le traitement numérique des 
principales lois de comportement complexe (viscoélasticité et élastoplasticité), puis 
nous exposons la stratégie employée pour modéliser les phénomènes générateurs de 
contraintes mécaniques. 

IV.l Modélisation analytique 

L'approche la plus populaire en analyse structurale est la méthode des éléments finis. Son 
défaut majeur est d'être très consommatrice en termes de ressources de calcul, surtout lorsque 
l'étude est réalisée en 3D. Si l'on utilise des maillages relativement lâches pour réduire ce temps 
de calcul, on se trouve alors confronté aux erreurs de discrétisation. Pour cette raison, il est 
souhaitable de pouvoir confronter les résultats des simulations numériques 2D et 3D avec des 
modèles analytiques dans le but de les valider. Un autre avantage de ces modèles analytiques 
est qu'ils permettent une meilleure compréhension des mécanismes physiques mis en œuvre, 
par le biais d'une simple variation de paramètre des équations. 

Il existe dans la littérature un certain nombre d'études portant sur la modélisation 
analytique de différentes sources de contraintes mécaniques en microélectronique. Néanmoins, 
elles sont le plus généralement restreintes à des géométries très simplifiées: films déposés sur 
des substrats parfaitement plans [1,2], ou tranchées gravées et remplies idéalement [3], ... Si l'on 
considère par exemple la structure d'isolation de type LOCOS, Guillemot a certes établi une 
formulation analytique pour décrire la géométrie complexe de cette structure [ 4 ], mais il 
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n'existe pas à 1' heure actuelle de modèle pour prédire le champ de contraintes associé. Seuls des 

travaux concernant l'oxydation du silicium sur des motifs idéaux de forme convexe (cylindres) 
ou concave (trous circulaires) ont permis de mettre en équation ces champs de contraintes [5]. 

Nous allons à présent décrire quelques modèles analytiques de contraintes pour des 
structures simples. Un de ces modèles est ensuite confronté au calcul numérique par éléments 
finis. 

IV.l.l Présentation de trois modèles analytiques 

IV.l.l.l Modèle de "la force locale" (The edge force modeZ) 

Le modèle de la force locale fut introduit par Hu pour 1' analyse des contraintes induites 
dans le substrat par les bords de film [1]. Dans ce modèle, il est supposé que les contraintes sont 

générées par une force locale F, localisée au bord du film et orientée parallèlement à l'interface 
(direction x). L'amplitude de cette force est donnée par la relation: 

F = h · 0 fxx (IV.l) 

où h correspond à 1' épaisseur du film, et cr fxx représente la contrainte normale moyenne du 
film, dans la direction x. 

Pour un réseau de N lignes, les composantes de contrainte du substrat sont calculées par 
simple application du principe de superposition des contribution de chaque ligne [ 6]: 

(IV.2) 

(IV.3) 

(IV.4) 

où A = x- N ( w + d) et L = w /2. Dans ces équations, w est la largeur des lignes, d est 
l'espacement des lignes, et les axes sont associés à la largeur des lignes (x), la longueur des 

lignes (y) et la profondeur (z). L'origine est prise au centre de la première ligne du réseau. 

IV.1.1.2 Modèle de "la force distribuée" CThe distributed force modeD 

Le modèle de "la force distribuée" constitue une amélioration du modèle de "la force 

locale" [2]. Il prend en considération le fait que la contrainte d'une ligne n'est pas constante, 

mais se relaxe à ses bords. Grâce à ce modèle, il est en outre possible de connaître la distribution 
des contraintes à la fois dans le film d'épaisseur h et de largeur w, mais aussi dans le substrat 

sous-jacent. Ce modèle suppose que la contrainte générée par la ligne dans le substrat est issue 
d'une force f, agissant à l'interface et dépendant de la position x: 

é)crfxx 
f(x) = h · --ax 
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où crfxx est définie par la relation: 

2h J~ é)crfxx(u) du 
0 fxx(x) = 00 - nK w àu x- u 

-2 
(IV.6) 

où cr0 est la contrainte correspondant au film uniforme (i.e., avant gravure des lignes), et le 
facteur K est directement lié au rapport des rigidités du film et du substrat: 

_ E8(1-u;J K----Er 1-u2 
s 

(IV.7) 

où Ei etui sont respectivement le module d'Young et le coefficient de Poisson du substrat 
(indices) et du film (indice t). 

Les composantes de contraintes dans le substrat sont alors données par [7]: 

2hJI x
3 

acrrxx<u> 
O'xx(x, z) = -n w 2 2 2 au 

-2(x +z) 
(IV.8) 

2hJI xz
2 

acrrxx<u) 
crzz(x, z) = -- 2 du 1t w 2 2 

-2 (x + z ) 
(IV.9) 

2hJI x
2
z acrrxx<u) 

Oxz{X, z) = -- 2 dU - O'zx(X, z) 
1t w 2 2 

-2 (x + z ) 
(IV.lO) 

Ces intégrales peuvent être résolues numériquement par la méthode des différences finies 
[7]. La comparaison avec les mesures indiquent que ce modèle donne une meilleure prédiction 
des contraintes dans le substrat au niveau des bords du film par rapport au modèle de "la force 
locale" [8]. 

IV.1.1.3 Modèles des isolations par tranchée 

Hu a également publié un modèle analytique 30 pour calculer les contraintes engendrées 
par l'inclusion d'un parallélépipède dans un demi-espace [3]. Il applique ce modèle pour les 
structures de type tranchée [9]. Cependant, son étude se restreint aux contraintes d'origine 
thermique. Deux autres hypothèses simplificatrices sont également faites: le substrat de silicium 
est considéré comme élastiquement isotrope et la rigidité du matériau remplissant la tranchée 
est la même que celle du substrat. Hu a confronté ce modèle avec des mesures Raman faites par 
Nadahara [1 0]. Malheureusement, ces mesures se limitent à quelques points isolés au voisinage 
des tranchées, ce qui est insuffisant pour valider quantitativement le modèle de Hu. 

Plus récemment, Slehor et Hobler ont amélioré le modèle de Hu pour calculer les champs 
de contrainte 3D près des tranchées [11]: l'une des améliorations apportées est la possibilité de 
définir des géométries plus complexes (i.e., arrondissement plus réaliste des coins de tranchée); 
une autre amélioration permet de calculer également les contraintes à l'intérieur de la tranchée. 
Néanmoins, aucune validation expérimentale n'a été menée et certaines des approximations du 
modèle de Hu (substrat isotrope et contrainte d'origine thermique seule) limitent à nouveau le 
champ d'application de ce modèle. En ce qui concerne l'hypothèse d'isotropie élastique du 
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substrat, nous avons montré par une analyse numérique que cette approximation ne modifie pas 
fondamentalement le niveau de contraintes des structures [12]. Maintenant, la considération de 

la seule origine thermique des contraintes est une hypothèse bien plus limitative car il est 

reconnu que les contraintes engendrées par les autres étapes de fabrication de ces structures (ex., 

oxydation de la tranchée avant remplissage) sont au moins aussi importantes que les contraintes 
thermiques [13]. 

IV.1.2 Comparaison des modèles analytiques et numériques 

La comparaison de ces modèles est réalisée à partir d'une structure de test très simple, 

décrite à la figure IV.l.a [8]: sur un substrat (100) recouvert de lOOnm d'oxyde, on réalise un 

réseau de lignes de W (CVD), de 0.7J..lm d'épaisseur, 3.8J..lm de largeur et espacées de 2.5J..lm 
(figure IV.l.a). L'intérêt de cette structure est que les matériaux sont mécaniquement stables et 

ont un comportement élastique dans la plage de température du procédé (T <400°C). Ces 
conditions répondent aux hypothèses d'application du modèle de Hu. La prise en compte des 

contraintes intrinsèques des lignes de W est primordiale pour cette comparaison. Des mesures 

par Rayons X ont permis de mesurer l'amplitude de ces contraintes dans le film non gravé et 
dans la ligne (i.e., après gravure) [8]: crf~~lm) = 1300 MPa et crf~itgne) = 269 MPa. 

Pour valider quantitativement les approches analytiques et numériques, des mesures par 

spectroscopie Raman ont également été réalisées sur les premières lignes du réseau. Le motif 
qui a servi pour ces mesures est illustré par la géométrie issue du calcul numérique 2D (figure 

IV .1. b ), où est représenté également le champ de contraintes latérales cr xx . On constate 

clairement que les contraintes en tension du W sont fortement relaxées aux bords des lignes et 
qu'elles sont maximales en leurs centres. 

2 

0 

'E -2 
~ 
N 

-4 c 
.g 
·v; 

-6 0 
0.. 

-8 

-10 
0 2 4 6 8 10 12 14 16 

a. b. Position x [J..t.m] 

Figure IV.l: Photo MEB du réseau de lignes [8] (a), et motif étudiée (b). 

Le calcul numérique prend en compte les principales sources de contraintes: la contrainte 

intrinsèque du W déposé à 400°C et les rampes thermiques. La contrainte intrinsèque du film 
étant mesurée à température ambiante (i.e., après refroidissement de 400°C à 25°C), la valeur 

appliquée dans le modèle, à la température de dépôt, doit prendre en compte cette composante 

thermique voisine de +240MPa. La contrainte intrinsèque effective du film de W à 400°C est 

donc de + 1 060MPa. 
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Figure IV.2: Comparaison des modèles analytiques et numériques avec les mesures 
micro-Raman [8]; effet de la surgravure d'oxyde (a), comparaison complète (b). 

4 5 

La confrontation des résultats du calcul numérique avec les mesures micro-Raman est 

représentée à la figure IV.2.a. Notons que le laser ne peut traverser les métaux réfractaires 

comme le W, et cela explique pourquoi aucune mesure n'est représenté sous les lignes. De plus, 

en approchant des bords d'une ligne, le faisceau se réfléchit partiellement sur cette ligne et 

affecte la mesure. Un facteur correctif empirique est fixé pour prendre en considération cet effet 

[8]. Cette correction peut être une des raisons pour laquelle on observe un certain désaccord 

entre le calcul et la mesure près des lignes. Par ailleurs, la prise en compte d'une probable 

surgravure de l'oxyde lors de la gravure du film de W permet d'obtenir un excellent accord entre 

les lignes [14]. 

A la figure IV.2.b, le calcul numérique est comparé au modèle analytique de la "force 
locale" en injectant la contrainte moyenne de la ligne ( crf~itgne) = +269 MPa) dans l'équation 

(IV.l). Contrairement au calcul numérique où l'on exploite le tenseur complet des contraintes 

(cf. §111.3.3), la déviation Raman est calculée ici en affectant un simple facteur de 

proportionnalité à la contrainte latérale (L\.w = -1.93x 1 o-9 · crxx[Pa]) [8]. Le meilleur accord avec 

les mesures est obtenu en évaluant cette contrainte analytique à une profondeur de O.l5Jlm, 

correspondant à la moitié de la profondeur de pénétration du laser. Par contre, on peut constater 

que le modèle de "force locale" ne prédit pas de maximum de contraintes au milieu des lignes. 

Cette limitation bien connue de ce modèle dans le cas de motifs étroits est corrigée si l'on 

applique le modèle de "la force distribuée" [8]. 

La modélisation analytique est généralement moins coûteuse en termes d ' efforts de 

développement et de temps de calcul qu ' une modélisation par éléments finis. Même si il est 

possible d'ajuster certains paramètres pour obtenir localement un bon accord avec les mesures, 

cet exemple prouve les limites de l'approche analytique pour reproduire certains effets, 

automatiquement pris en compte par une approche numérique (ex: "fusion" des pics de 

contraintes des bords de lignes étroites). 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 75 

6 



CHAPITRE IV MODÉLISATION 

IV.2 Implantation numérique des comportements rhéologiques 

Dans ce paragraphe, nous décrivons les détails numériques du calcul mécanique 

implantés dans nos simulateurs. Les modèles sont strictement identiques, quelle que soit la 

dimension. Dans un premier temps, nous présentons d'un point de vue général le cœur du calcul 
mécanique. Nous exposons ensuite les stratégies élaborées pour le traitement spécifique des lois 

de comportement non-linéaires que sont la viscoélasticité et l'élastoplasticité. 

IV.2.1 Calcul mécanique général 

Le calcul des structures par éléments finis que nous présentons est basé sur la méthode 

des déplacements. Autrement dit, ce sont les déplacements relatifs de chaque nœuds de la 

structure qui permettent de connaître 1 'état de contrainte et de déformation sur 1' ensemble du 
domaine d'étude. 

Considérons dans un premier temps le comportement élastique linéaire le plus général. La 

relation entre contraintes et déformations est linéaire et peut être mise sous la forme: 

{cr}= [D]({e}-{e0})+{cr0 } (IV .li) 

où [D] est une matrice d'élasticité où entrent les propriétés rhéologiques du matériau; { cr0 } et 

{ e0 } représentent les contraintes et déformations initiales, respectivement. 

Les nouvelles sollicitations appliquées à la structure peuvent être introduites a priori soit 

sous forme de contraintes initiales, soit sous forme de déformations initiales. Les différentes 
charges que nous modélisons dans notre étude peuvent toujours se mettre sous la forme de 

déformations initiales. A noter que l'on utilise fréquemment le terme de "pré-déformations" 

pour les qualifier. Les contraintes générées par ces sollicitations sont directement 
proportionnelles à la différence entre les déformations réelles ( { E} ) et initiales ( { e0 } ). 

Il en résulte que les contraintes initiales { cr0 } ne représentent plus alors que les 
contraintes résiduelles en début de pas de temps. Comme ces contraintes résiduelles forment a 
priori un système en équilibre, les forces résultantes sont identiquement nulles après 
assemblage [15]. On omet donc fréquemment d'évaluer ces forces lors de la résolution des 
équations d'équilibre. La seule exception à cette règle est le cas d'une gravure de matériau où 

le fait d'enlever de la matière donnera naissance à des forces non compensées. Dans ce cas, il 
sera nécessaire de tenir compte des contraintes résiduelles présentes avant l'étape de gravure. 

Par ailleurs, nous avons vu au chapitre II qu'il pouvait exister fondamentalement deux 

types de non-linéarités: 

- les non-linéarités des lois de comportement où les relations contraintes-déformations 
ne sont plus linéaires (ex.: viscoélasticité, élastoplasticité). 

- les non-linéarités géométriques où les relations entre déformations et déplacements ne 
sont plus linéaires (ex.: problèmes à grandes déformations). 
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Le premier type de non-linéarité peut être traité simplement en se ramenant à un problème 
équivalent d'élasticité. Ceci est possible à partir du moment où l'on aborde le problème non

linéaire de manière incrémentale, par petits incréments de charges. En effet, il suffit de 

remplacer dans l'équation (IV.ll) la matrice d'élasticité [D] par une matrice d'élasticité 
effective [D*], tangente de la courbe { o} = f( { E}). Le fait de ramener la résolution d'un 

problème non-linéaire à un problème d'élasticité équivalent est d'ailleurs justifié par 

Zienkiewicz [15]: "Si l'on peut aboutir à la solution d'un problème linéaire par un procédé 
itératif quelconque au terme duquel les constantes du matériau sont ajustées de telle sorte que 
la nouvelle loi de comportement soit vérifiée, cette solution est alors une solution du problème 

non linéaire". 
Quant au second type de non-linéarité, il est nécessaire de procéder à une réorganisation 

plus en profondeur de la formulation. A partir de 1' algorithme élaboré par Rodriguez-Ferran 

[16], le traitement de ces non-linéarités a été étudié. Néanmoins, on s'aperçoit que la prise en 
compte des grandes déformations est un effet du second ordre. Nous ne considérons donc pas 

ce type de non-linéarité dans la suite de ce travail. 

L'algorithme général du calcul mécanique est décrit à la figure IV.3. A chaque pas de 
temps, les nouvelles sollicitations (pré-déformations) sont évaluées et converties en pré

contraintes. On ajoute si nécessaire les contraintes résiduelles au début du pas de temps. La 

résolution du problème mécanique est l'étape suivante. 

r 
DÉBUT ) \.. 

1 
1 

CONDITION DE PRÉ-DÉFORMATION MODIFICATION DES PARAMÈTRES 

Ajout des contraintes résiduelles RHÉOLOGIQUES NON-LINÉAIRES 

et des nouvelles charges élémentaires 

RELAXATION NUMÉRIQUE 

RÉSOLUTION DU PROBLÈME 
DES CONTRAINTES (S.O.R) 

MÉCANIQUE POUR TOUS 
ou 

LES MATÉRIAUX CALCUL DES CHARGES 

RÉSIDUELLES (N.R.) 

t ÉVALUATION DES CONTRAINTES 
VÉRIFICATION DE NON 

LA CONVERGENCE 

jOUI 

MISE À JOUR DE LA GÉOMÉTRIE 

REMAILLAGE ÉVENTUEL 

1 
INTERPOLATION DES CONTRAINTES 

1 c INCRÉMENT DE TEMPS 

Fi~:ure IV.3: Algorithme du calcul mécanique complet (i.e., avec traitement des 
non-linéarités). 
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A la figure IV.3, la boucle itérative est utilisée pour le traitement des non-linéarités. Après 
l'évaluation des contraintes obtenues par la résolution de l'équilibre mécanique, deux 
techniques très différentes peuvent être mises en œuvre pour traiter ces itérations non-linéaires: 
la méthode de relaxation numérique des contraintes (S.O.R., Successive Over Relaxation) et la 
méthode de Newton-Raphson (N.R.). Toutes deux ont pour objectif premier d'ajuster les 
matrices d'élasticité effective [D*], ainsi que les différents paramètres rhéologiques, de manière 
à respecter les équations constitutives de chaque matériau. Dans le cas du traitement de la 
viscoélasticité non-linéaire (i.e., viscosité du matériau fonction des contraintes), la méthode 
SOR a démontré sa supériorité sur la méthode NR, à la fois en stabilité et en vitesse de 
convergence [17,18]. Cependant, la méthode NR s'adapte mieux au traitement d'un problème 
comme 1' élastoplasticité. Tous les travaux de recherche qui ont été menés ou sont menés 
actuellement sur le traitement numérique du comportement élastoplastique utilisent cette 
méthode comme cœur du calcul [19,20,21]. 

Il serait plus élégant d'adopter une stratégie commune pour le traitement de la 
viscoélasticité et de l'élastoplasticité (soit par une méthode SOR, soit par une méthode NR). 
Nous avons préféré dupliquer le travail pour bénéficier des points forts de ces méthodes. 

Le système est considéré convergé lorsque les déplacements incrémentaux de l'ensemble 
des nœuds, d'une itération à l'autre, sont inférieurs à 1% du déplacement maximal. 

Si la déformation de la structure est importante (ex.: croissance de LOCOS ou de 
siliciures), un remaillage complet est effectué à partir de la nouvelle enveloppe. Ceci fait appel 
à des techniques d'élimination de boucles, de suppression d'angles trop aigus et de régulation 
de la densité de points de discrétisation. En 2D, ces procédures font partie des possibilités de 
simulation des topographies multicouches offertes par IMPACT et dont les détails numériques 
sont largement explicités par Baccus [22]. En 3D, certains travaux relatifs au traitement des 
interfaces existes mais sont limités à des structures relativement simples [23,24]. Couplées à des 
algorithmes de suppression d'éléments trop déformés, ces techniques permettent de régler 
partiellement les problèmes liés à la dégradation des maillages [25]. 

Finalement, les contraintes et déformations calculées au cours du pas de temps sont 
ajoutées aux contraintes et déformations résiduelles présentes initialement, puis interpolées de 
l'ancien maillage sur le nouveau, s'il y a eu remaillage. 

IV.2.2 Problèmes à loi de comportement non linéaire 

Lors de la présentation des différents modèles rhéologiques au chapitre II, nous avons fait 
mention de l'intérêt de décomposer les tenseurs de contraintes et de déformations en une 
composante relative aux changements de volume (partie de dilatation) et une autre relative aux 
changements de forme (partie de déviation). En effet, les réponses aux essais caractéristiques 
ont révélé des comportements assez différents, suivant les cas, pour de nombreux matériaux: il 
en résulte que les comportements de type visqueux ou plastique se manifestent principalement 
lors d'essais en cisaillement (partie de déviation), tandis que les changements de volume purs 
répondent à un comportement élastique linéaire (partie de dilatation). La figure IV.4 représente 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 78 



CHAPITRE IV MODÉLISATION 

la modélisation unidimensionnelle des deux comportements complexes qui nous intéressent 
plus particulièrement: la viscoélasticité (modèle de Maxwell) et l'élastoplasticité (modèle de 
Saint-Venant). Dans les deux cas, 1' association en parallèle d'un ressort, symbolisant 1' élasticité 

linéaire, permet la sommation des contraintes de la partie de dilatation avec celles de déviation. 
L'extension de ces modèles unidimensionnels dans les trois directions de l'espace se fait 
naturellement. 

x 

a. Modèle viscoélastique 

1 partie de déviation 

=~ ,___ _ _.1 partie de dilatation 

x 

b. Modèle élastoplastique 

Fi~ure IV.4: Modèle analogique unidimensionnel complet de la viscoélasticité (a) 
et de l' élastoplasticité (b ). 

Avant de dériver les équations constitutives des parties de dilatation et de déviation pour 
le cas des comportements complexes (viscoélasticité et élastoplasticité), nous considérons 
d'abord le cas d'un corps élastique et isotrope. Par application des définitions des tenseurs de 
dilatation et de déviation (cf. chapitre II), il est possible de décomposer l'équation de Hooke, 
régissant la relation contraintes/déformations de ce corps, de la manière suivante: 

4 2 2 
O'xx - -- -- 0 0 0 Ex x 111000 3 3 3 

O'yy 111000 2 4 2 Eyy -3 - -- 0 0 0 
3 3 

O'zz xx 111000 +Gx 2 2 ~000 
Ezz (IV.12) = 

O'xy 000000 -3 -3 3 
Ex y 

000000 000100 
Eyz O'yz 

000000 0 0 0 0 1 0 
O'zx 000001 ëzx 

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

x=3(1-2u) 
E G = E 

2(1 +'U) 
(IV.l3) 

Ainsi, le premier terme dans le membre droit de 1 'équation (IV .12) correspond à la 
composante de dilatation du tenseur des contraintes, le second correspond au déviateur. Quel 
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que soit le comportement rhéologique (élastique linéaire, viscoélastique ou élastoplastique), le 
premier terme sera identique. Seul le second terme sera traité de manière différente pour les trois 
cas. 

IV .2.2.1 Viscoélasticité 

De nombreux matériaux employés pour la fabrication des circuits intégrés présentent des 
effets viscoélastiques qui se manifestent par un écoulement visqueux à haute température, alors 
que, à basse température, le comportement est de type élastique. Les matériaux qui réponden"t à 
ces caractéristiques sont, entre autres, les oxydes et les nitrures. 

L'implémentation numérique du comportement viscoélastique (linéaire ou non) ayant 
déjà fait 1 'objet de travaux antérieurs, nous ne rappelons que les points importants de ce modèle 
[26,27]. 

Comme illustré à la figure IV .4.a, 1 'effet viscoélastique est introduit dans 1' expression du 
déviateur des contraintes en utilisant l'élément de Maxwell, qui vérifie l'équation suivante: 

.s cr cr 
( 

0 s ) 
E- G+""iï =0 (IV.l4) 

où 11 est la viscosité et G le module de rigidité du corps. 

Nous allons résoudre cette équation (IV.l4) dans le cas où nous imposons une vitesse de 
déformation constante (È = este) à l'échantillon. Ceci est une approximation valide dans des 
intervalles de temps AT suffisamment petits [28]. Nous décomposons donc le temps en 

intervalles tels que tn+rtn = At pendant lesquels nous effectuons l'intégration. Alors 
È = [E(t0 + 1)-E(t0 )]/[t0 + 1 -t0 ]. 

La résolution de (IV .14) donne: 

(IV.l5) 

avec 'tR(tn) = 11(tn)/G, la constante de temps de relaxation caractéristique ('tR(tn) est 
constante dans l'intervalle de temps [tn, tn+1]); cr8(tn) est la pré-contrainte existante au temps tn 
(partie déviateur). Notons également que l'association en parallèle des éléments analogique du 
modèle permet d'écrire: E = Ev = Es • 

L'équation (IV.15) devient alors: 

(IV.16) 

(IV.17) 
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(IV.l8) 

avec 

(IV.l9) 

Le premier terme du membre de droite de l'équation (IV.18) traduit la capacité physique 
de 1 'élément de Maxwell à relaxer les contraintes. En effet, la contrainte initiale au pas de temps 
considéré est relaxée d'un coefficient exp(-~t/tR(t0)). 

Le deuxième terme du membre de droite de l'équation (IV.l8) exprime la contrainte 
induite par l'élément de déformation imposé dans le pas de temps ~t considéré. Cette contrainte 
est linéairement dépendante de la déformation avec l'hypothèse formulée ci-dessus (~t très 
petit). L'expression matricielle de cette composante de la contrainte s'obtiendra de la même 
manière que dans le cas de la relation élastique avec une matrice effective [D*]. 

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

Ce formalisme permet de retrouver les comportements mécaniques "classiques" en 
fonction de la température. En effet, lorsque la température est basse (typiquement T<80o·c 
pour les oxydes), alors la viscosité 11 ( t

0
) est très importante, donc le temps de relaxation tR ( t

0
) 

est grand. D'où, 

(IV.20) 

On retrouve le comportement purement élastique. 

Au contraire, si la température est élevée (typiquement T>105o·c pour les oxydes), alors 
la viscosité 11(t

0
) est faible, donc le temps de relaxation petit. D'où, 

GtR(t0 ) 'll(t0 ) 

Geff"" ~t = M <G (IV.21) 

Or, comme le module de compressibilité X est du même ordre de grandeur que G, la 
relation (IV.21) indique que le rapport Geff/X tend vers zéro, ce qui, dans le formalisme de 
l'élasticité se traduit par une condition d'incompressibilité ( Exx + Eyy + Ezz = 0 ). On retrouve 
ainsi le régime visqueux incompressible. 

Cette formulation de la viscoélasticité permet donc d'obtenir une modélisation continue 
du comportement purement élastique jusqu'au régime visqueux incompressible. La nature du 
comportement dépend uniquement de la valeur de la viscosité sur le pas de temps considéré. 
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La non-linéarité du comportement viscoélastique impose une actualisation à chaque pas 
de temps de l'histoire des contraintes. L'expression des contraintes à la fin d'un pas de temps 
(n) est donné par la somme: 

1- des contraintes générées durant la pas de temps courant, dues à la déformation 
calculée (E). 

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

Ceci correspond à l'équation (IV.22) pour la composante de dilatation et à l'équation 
(IV.23) pour la partie de déviation: 

n-1 

cr~ = X · En+ L cr~ (IV.22) 

i = 1 

s nL-1 s -{~~) 
cr = G ff · E + cr. · e n e n 1 (IV.23) 

i = 1 

Ces relations montrent que seules les contraintes de déviation [ cr8
] se relaxent, les 

contraintes de dilatation [crv], purement élastiques, s'additionnent simplement. 

Suivant l'approche de Eyring, nous considérons une dépendance en contraintes de la 
viscosité du matériau viscoélastique (équation (II.36)). Cette non-linéarité doit être traitée par 
un processus itératif apparaissant dans l'algorithme général (figure IV .3 ). Pour cela, l'utilisation 
d'une technique auto-consistante de sous-relaxation numérique (SOR) assure la convergence 
globale du calcul [26]. Dans notre cas, cette procédure de relaxation est définie pour la 
contrainte de cisaillement maximale locale crmax du matériau viscoélastique: 

(k) (k- 1) (k) 
cr max = ( 1 - (l)) • cr max + (l) • cr max (IV.24) 

où c.o représente le facteur de relaxation, et k le compteur de boucles. Le choix du coefficient 
c.o est primordial. En effet, des valeurs importantes (c.o = 0.3) aboutissent souvent à une 
divergence du système. Des valeurs très faibles ( c.o = 10-3) permettent d'obtenir une 
convergence, mais nécessite un nombre d'itérations trop important. C'est pourquoi nous 
préconisons de modifier dynamiquement les valeurs de c.o selon la qualité de la convergence du 
système. D'une valeur initiale arbitrairement fixée à 0.3 en début de pas de temps, c.o évolue 
empiriquement selon l'expression: 

(l) = 0.3 x 0.7j (IV.25) 

où j est un entier incrémenté de 1 lorsque l'écart de contraintes de cisaillement 8.cr~~x entre 
deux boucles consécutives (k-1) et (k) augmentent. Cet écart est défini comme étant la variation 
maximale de contrainte sur tous les éléments du matériau: 

(k) 1 (k) (k-1)1 
8.crmax = maxe1ements cr max- cr max (IV.26) 
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Notons que cette technique de relaxation numenque reste applicable pour traiter 

simultanément plusieurs paramètres, directement calculés à partir des inconnues du problème 

(i.e., déplacements) et entrant dans la définition de coefficients non-linéaires. C'est notamment 

le cas de la cinétique d'oxydation du silicium qui fait intervenir l'état de contraintes 

hydrostatiques dans la diffusivité des agents oxydants dans la silice en croissance, ainsi que la 

contrainte normale à l'interface oxyde/silicium pour moduler le taux de réaction. Des études 

approfondies sur le sujet ont démontré que l'ajout de ces deux paramètres non-linéaires 

supplémentaires, traités de manière analogue à la viscosité non-linéaire, n'est en rien 

préjudiciable à la stabilité numérique de la méthode SOR [26]. Il est à noter également que, 

contrairement à d'autres travaux [29,30], aucune technique particulière n'a du être implantée 

pour traiter le cas des comportements quasi-incompressibles qui apparaissent lorsque la 

viscosité devient très faible. 

IV.2.2.2 Elastoplasticité 

De nombreux travaux, liés à 1' étude des contraintes dans des structures mécaniques en 

dehors du domaine de la microélectronique, se sont intéressés à la modélisation par éléments 

finis du comportement plastique. Ainsi, Zienkiewicz a proposé une formulation générale de la 

matrice élastoplastique, permettant de calculer l'évolution des contraintes plastiques, selon 

différents critères (Von Mises, Coulomb-Drucker) [20]. 

La méthode de Zienkiewicz se base sur la résolution d'un problème d'élasticité 
incrémentale au cours de laquelle la relation contrainte-déformation est ajustée à chaque pas de 

temps en fonction de la déformation plastique. Même si le traitement des non-linéarités de cette 

méthode repose sur un schéma itératif de type Newton-Raphson (NR), très différent de la 

technique SOR de la viscoélasticité, il n'en reste pas moins que la procédure reste compatible 

avec l'algorithme mécanique général (figure IV.3). En effet, le principe d'extraction d'une 

matrice d'élasticité effective est similaire à la stratégie adoptée pour la viscoélasticité. Le cœur 

du traitement de l' élastoplasticité qui a été développé pour ce travail repose donc en grande 

partie sur le modèle de Zienkiewicz, en nous limitant au cas du comportement élastique 

parfaitement plastique [20]. Néanmoins, des travaux plus récents, et notamment ceux de Simo 

et Taylor, ont démontré que certaines précautions doivent être prise pour préserver la 

convergence asymptotique quadratique caractéristique des méthodes d'intégration de type 

Newton [19]. Nous allons à présent décrire les différents points de l'algorithme du traitement 

élastoplastique implanté, basé pour l'essentiel sur l'approche de Zienkiewicz, mais incluant 

également les améliorations du modèle de Simo et Taylor. 

Le traitement de 1' élastoplasticité effectué pour ce travail est schématisé à la figure IV .5. 

Les différentes étapes du traitement non-linéaire de ce problème, pour un incrément de charge 

donné, se déroule de la manière suivante: 

1. A partir de 1 'état courant de contraintes cr0, on applique le nouvel incrément de 

charge et 1' on calcule les incréments élastiques de contraintes et de déformations 

correspondants. 
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2. On ajoute l'incrément de contrainte calculé à la contrainte initiale cr0 pour obtenir 
cr 1' et on évalue F( {cr 1 ' } ). F correspond à la fonction qui détermine la limite 
d'élasticité et qui est donnée à 1' équation (11.38). Si F( {cr 1' })<0, seules des 

variations de déformations élastiques sont engendrées et le processus s'arrête, 
sinon on passe à l'étape 3. 

3. Pour respecter la condition de consistance (F=O), les contraintes dépassant la limite 

d'élasticité sont projetées selon le chemin le plus court (closest-point-projection) 
sur la surface de la limite d'élasticité (cr1). Cette étape porte le nom de return 
mapping [19]. Bien que très simple à mettre en œuvre dans le cas d'un modèle de 

plasticité parfaite (i.e., sans écrouissage), cette procédure nécessite une boucle 
locale de Newton-Raphson dans le cas général. 

4. Le module d'élasticité effective tangent est évalué à partir de cr1 [19]. La variation 

de contrainte .!\cr 1 nécessaire pour réaliser la projection sur la surface de la limite 

d'élasticité est alors convertie en force résiduelle non-équilibrée. Pour chaque 
élément fini du domaine entrant en plasticité, la force résiduelle s'écrit: 

(IV.27) 
e 

où [B] représente la matrice classique de passage déformations-déplacements [15]. 

5. On résout 1' équilibre mécanique de la structure en considérant le système de 
charges { f} 1 pour trouver le nouvel état de contrainte cr2'. 

6. On répète les étapes de 2 à 5, jusqu'à ce que les forces résiduelles et/ou les 

déplacements calculés soient inférieurs à une certaine limite. 

Domaine 
Elastique 

Domaine 
Plastique 

- - - - • retour au seuil 
(return mapping) 

Figure IV.5: Interprétation graphique du traitement de l'élastoplasticité. 

Dans la pratique, même en fixant un critère de convergence sévère sur les déplacements 
de 10-9cm, cette procédure ne nécessite que très rarement plus d'une dizaine d'itérations non

linéaires pour converger. 
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IV.2.2.3 Coupla~e Viscoélasticité/Elastoplasticité 

Bien que le comportement rhéologique le plus complet de la viscoélastoplasticité ne soit 
pas modélisé dans ce travail, on peut être amené à devoir résoudre des problèmes combinant à 
la fois des matériaux viscoélastiques et des matériaux élastoplastiques. Ayant adopté des 
traitements numériques sensiblement différents pour traiter ces non-linéarités, il convient de 
réaliser un découplage du calcul des deux types de problème. 

L'approche initialement élaborée pour ce découplage est illustré à la figure IV.6. Dans un 
premier temps, on résout le problème viscoélastique (boucle non-linéaire SOR) pour lequel les 
matériaux élastoplastiques sont traités comme purement élastiques. Si la limite d'élasticité est 
atteinte pour ces derniers, on procède alors au traitement élastoplastique (boucle non-linéaire 
NR). Lors de ce calcul, aucun traitement des non-linéarités viscoélastiques n'est effectué (i.e., 
les matériaux viscoélastiques conservent leurs propriétés rhéologiques calculées à la boucle 
SOR). Si la contrainte de cisaillement maximum crmax de chaque matériau viscoélastique est 
modifiée de plus de 1% après la boucle NR, on retourne au problème viscoélastique en utilisant 
cette nouvelle contrainte de cisaillement pour réinitialiser le modèle d'Eyring (équation (11.36)). 

non 

Boucle SOR 
VISCOELASTIQUE 

BoucleNR 
ELASTOPLASTIQUE 

Modification O'max 
mat. viscoélastiques 

oui 

Fi~ure IV.6: Traitement découplé de l'élastoplasticité et de la viscoélasticité. 

Pour évaluer les performances de cette stratégie, la simulation d'une structure simple 
mettant en œuvre à la fois des phénomènes viscoélastiques et élastoplastiques est considérée 
(encart figure IV.7): une ligne d'alliage aluminium-cuivre (élastoplastique) est réalisée sur un 
substrat recouvert d'un film d'oxyde (viscoélastique). On considère la montée en température 
de cette structure de 25·c jusqu'à 120o·c: notons que cette étape n'estque purement illustrative 
puisque la température de fusion de l'aluminium est d'environ 66o·c! Mais ce chauffage fictif 
permet d'activer les phénomènes plastiques de l'aluminium (dès -too·c) et les phénomènes 
visqueux de l'oxyde (au-delà d'environ soo·c). L'évolution des contraintes internes du film 
d'oxyde et de la ligne d'aluminium est représentée à la figure IV.7.a. 

Le premier résultat important révélé par cette étude est qu'aucun re bouclage sur le 
problème viscoélastique n'a été observé, et ce quel que soit la température: la variation 
maximale de la contrainte crmax induite par la boucle NR atteint au plus 0.6MPa à 1100·c. 
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Figure IV.7: Evaluation de l'approche numérique incluant les deux algorithmes de 
traitement des non-linéarités. 

Concernant l'évolution des contraintes des matériaux, une variation linéaire en 

température traduit un comportement élastique: on constate donc que pour l'aluminium, la 
plage élastique correspond aux faibles températures ( ~ 100 OC). Ceci est confirmé par 

l'histogramme des itérations de boucle NR (figure IV.7.b). Dans la gamme [100°C-900°C], 

l'oxyde est quasiment élastique et les phénomènes de plasticité de l'aluminium se stabilisent: le 
nombre d'itérations non-linéaires reste à peu près constant (-7-8). Pour les plus hautes 

températures, la relaxation visqueuse de l'oxyde dégrade légèrement la vitesse de convergence 

du problème élastoplastique, mais la stabilité de l'algorithme est préservée. 

En conclusion, nous venons de démontrer qu'une approche découplée des traitements 

viscoélastiques et élastoplastiques autorise l'utilisation de différentes stratégies pour le calcul 

des non-linéarités. Ceci est d'autant plus justifié que le traitement élastoplastique n'affecte 

quasiment pas les résultats obtenus par le traitement viscoélastique. D'autres travaux ont tenté 
d'intégrer un modèle complet de viscoélastoplasticité pour traiter ces différents effets 

simultanément, dans le cas de l'oxydation du silicium [31]. Néanmoins, des problèmes de temps 
de calcul excessifs, et surtout d'oscillations numériques, semblent constituer un sérieux obstacle 
à l'utilisation de ce modèle complexe. 

IV.3 Modélisation des sources de contraintes mécaniques 

Nous avons présenté au paragraphe IV .2.1 le cœur du calcul éléments finis commun aux 
différentes sources de contraintes mécaniques. Le travail de modélisation s'articule autour de 

deux points essentiels: le premier concerne la définition des sollicitations, soit sous forme d'une 
pré-déformation { e0}, soit sous forme d'une pré-contrainte { cr0 } (équation (IV. II)); le second 
point est relatif à l'établissement des lois constitutives des matériaux, déterminant la réponse 
aux sollicitations. 
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IV.3.1 Modèles existants 

Une certaine quantité de travail relative à la modélisation des contraintes a déjà été 
effectuée dans l'équipe [26,27]. Dans ce paragraphe, nous faisons un rappel des traitements 
numériques des deux sources de contraintes déjà existantes: les sources thermiques et 
intrinsèques. 

IV.3.1.1 Contrainte thermique 

Lors d'une variation thermique, la déformation potentielle E0(T) du film par rapport au 
substrat est fonction de leur différence de coefficients de dilatation thermique: 

(IV.28) 

où <Xr(T) et a.
8
(T) sont les coefficients de dilatation du film et du substrat, respectivement; T 

est la température du système, et T 0 est la température initiale. 
En faisant les hypothèses que: 
i) les coefficients de dilatation thermique sont indépendants de la température, 
ii) il n'existe pas de gradient de température dans les matériaux, 
iii) le film est homogène et isotrope, la relation (IV.28) devient: 

(IV.29) 

Dans la pratique, l'épaisseur du film est toujours beaucoup plus petite que celle du 
substrat. Comme 1' interface film/substrat peut être considérée comme parfaitement rigide, les 
déformations relatives du film par rapport au substrat seront négligeables, le long de cette 
interface. Le système correspond alors à un état de contraintes planes (cf. §II.4.2). Si l'on 
associe les directions (x,y) pour le plan de l'interface, toutes les composantes qui lui sont 
normales (i.e., en z) seront nulles. Par ailleurs, l'isotropie du film permet de définir une 
distribution biaxiale des contraintes, et 1' on peut mettre le tenseur des contraintes du film sous 
la forme: 

0 0 

(IV.30) 
0 

0 

où Er/ ( 1 -ur) est le module biaxial du film, et Eb représente la déformation biaxiale effective 
du film. Cette déformation est 1 'écart entre la déformation biaxiale réelle (annulée par la rigidité 
du substrat) et la déformation potentielle E0: 

(IV.31) 
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En combinant les équations (IV.30) et (IV.31), on retrouve la formulation classique de la 
contrainte thermique: 

(IV.32) 

D'un point de vue numérique, pour un matériau et une variation de température AT 

donnés, on applique à tous les éléments finis de ce matériau une même sollicitation en 

déformation { E~h} , élastique, isotrope, et proportionnelle à son coefficient de dilatation 

thermique a: 

0 
Ex x 

0 a·~T 
Eyy 

a·~T 
0 

{E~h} Ezz a·~T (IV.33) = = 
0 0 2Exy 

0 
0 

2Eyz 0 
0 

2Exz 

Dans le cas bidimensionnel et en considérant l'hypothèse des déformations planes, un 

terme correctif doit être rajouté, car cette hypothèse n'interdit pas les contraintes 

perpendiculairement au plan de simulation [15]. Ce terme s'obtient en développant à nouveau 
les équations des composantes de contraintes et appliquant la condition de déformations planes 

(i.e., Ezz = Eyz = Ezx = 0 ). L'équation (IV.33) devient alors: 

(IV.34) 

où u est le coefficient de Poisson du matériau considéré. 
Lors du calcul numérique, ces pré-déformations { E~h} sont converties en pré-contraintes 

{ a~h} en tenant compte des possibles propriétés non-élastiques des matériaux: 

(IV.35) 

où [D*] représente la matrice d'élasticité effective du matériau au moment du calcul de la 

sollicitation thermique. 
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IV.3.1.2 Contrainte intrinsèque 

Le nombre de paramètres de procédé affectant le niveau des contraintes intrinsèques des 
films étant très important, il semble illusoire d'espérer établir une loi permettant de calculer la 
sollicitation correspondante. Une approche empirique a été adoptée pour traiter cette source de 
contraintes. 

La contrainte intrinsèque fait partie des paramètres élémentaires de caractérisation des 
films minces, et son extraction est facilement réalisable grâce à une mesure in-situ de déflexion 
de plaque d'un dépôt uniforme de test (équation de Stoney). De part la technique utilisée, la 
contrainte intrinsèque mesurée { crint} correspond à la valeur moyenne de la contrainte biaxiale 
du film. Pour le calcul numérique, on applique à tous les éléments du film déposé une même 
pré-déformation { E~nt}, élastique et isotrope: 

0 (1-u) 
Ex x 

E . 0 int 
0 

Eyy (1-u) 
. 0 int 

0 E 
{E~t} = 

Ezz 
= (1-u) (IV.36) 

0 . 0 int 
2Exy E 

0 0 
2Eyz 

0 
0 

2Exz 0 

où El ( 1 - u) correspond au module biaxial du film déposé. 

Le fait d'imposer une déformation isotrope n'est pas physiquement justifiée mais permet 
d'appliquer cette sollicitation qu'elle que soit la topographie réelle sur laquelle sera déposée le 
film. Rueda a établi, pour ce modèle, une formulation plus rigoureuse mais plus complexe, où 
il n'applique la pré-déformation que parallèlement à la topographie locale [32]. Cependant, 
l'erreur commise est minime. Prenons un exemple: si l'on considère le dépôt d'un film de 
nitrure uniforme sur la surface (x,y) d'un substrat, et dont la contrainte intrinsèque mesurée vaut 
crint =+lGPa. Le film n'étant pas contraint dans la direction z, la déformation calculée dans 
cette direction est l'inverse de la pré-déformation imgosée. En considérant un module biaxial 
typique de 370GPa, la pré-déformation est donc de Ezz = -2.7x10-3. Autrement dit, on aboutit 
à une contraction artificielle négligeable de l'épaisseur de moins de 0.3%. 

Comme pour la contrainte thermique, l'application de ce modèle en 2D nécessite de 
modifier les coefficients du tenseur de pré-déformations. 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 89 



CHAPITRE IV MODÉLISATION 

IV.3.2 Phénomènes extrinsèques 

IV.3.2.1 Absorption/évaporation d'eau dans les oxydes 

Le dopage des films d'oxyde, que ce soit en phosphore (PSG) ou en bore et phosphore 
(BPSG), est une technique encore fréquemment employée aujourd'hui. Elle permet de réduire 

sensiblement la température de transition vitreuse des oxydes, et en conséquence, elle permet la 
planarisation des topographies par fluage à des températures relativement basses. Cependant,. la 
susceptibilité des oxydes à absorber l'humidité de l'air ambiant est directement proportionnelle 
au dopage. Ce phénomène peut avoir des conséquences sur les performances électriques des· 
composants. 

Le modèle, que nous présentons en 2D, s'articule en deux étapes pour chaque pas de temps 

[33]: d'abord on effectue le calcul de la diffusion de l'eau dans la structure, puis on évalue les 
changements de contraintes mécaniques en fonction de la quantité d'eau absorbée ou évaporée. 

Pour la résolution de la diffusion de l'eau dans l'oxyde en contact avec l'air ambiant, on 
considère que le film est isotrope et homogène. La diffusion peut alors se mettre sous la forme 
d'une simple équation de Fick, dont l'expression 2D est: 

( 

2 2 J ac ac ac 
D(T,p)· -+- =-ax2 a/ dt 

(IV.37) 

où C est la concentration en eau (cm-3) et D(T, p) la diffusivité de l'eau dans le film (cm2/s). Ce 
dernier paramètre est fonction de la température. Une dépendance en densité peut être introduite 
si des phénomènes de densification se manifestent (ex.: cas des oxydes pelliculés). Néanmoins, 
cette dépendance peut être négligée dans le cas des oxydes déposés par des techniques CVD 
[34]. Par ailleurs, uniquement les phénomènes d'absorption/évaporation d'eau sont modélisés, 
et non pas les processus complexes de ruptures/créations de liaisons covalentes avec libération/ 
capture de radicaux OH: 

-Si-OH + HO-Si- (IV.38) 

Concernant les conditions aux limites, seul le flux à la surface libre du film est non-nul. 
Dans le cas d'une absorption d'eau, il prend la forme: 

(IV.39) 

et dans le cas d'une évaporation, ce flux devient: 

F = -h(T) · C 
s 

(IV.40) 

où cs est la concentration inconnue à la surface libre (cm-3), CWS est la concentration imposée 
par le taux d'humidité et le dopage du film (cm-3) [35], et h(T) est le coefficient d'évaporation 
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(cm.s-1 ). Comme la valeur du coefficient de transport est généralement très grande ( -10-6 cm.s-
1), l'équation (IV.39) représente une condition de Dirichlet: CWS =cs. 

A chaque pas de temps de la simulation, la variation de la dose totale en eau ilQ du film 
exposé est évaluée. En 2D, avec l'hypothèse des déformations planes, cette variation de dose est 
associée à une variation de surface ilS (positive pour une absorption et négative pour une 
évaporation): 

PH20. (:;) 

ilS = AQ (IV.41) 

où PH
2
o est la densité de l'eau (g.cm-3), NA est la constante d'Avogadro (mol.-1), et M 

représente la masse moléculaire de l'eau (g.mor 1 ). Cette quantité peut alors être convertie en 
une sollicitation en déformation { E~xt} correspondant à la condition initiale du problème 

mécanique, exactement comme dans le cas des contraintes thermiques ou intrinsèques: 

0 lAS 
êxx 3 s 

{ E~xt} = 0 = (l+u) lAS Eyy 

0 3 s 
2Exy 0 

(IV.42) 

avec u le coefficient de Poisson du film exposé. 

IV.3.2.2 Densification des oxydes 

La topographie de surface du multicouche après chaque opération de photolithogravure 
couplée à l'augmentation du nombre de niveaux rend nécessaire une opération d'aplanissement. 
Comme on a pu le voir précédemment, une solution consiste à doper les oxydes de manière à 
diminuer plus rapidement leur viscosité et améliorer leur capacité de fluage à haute température 
(de 800°C à llOOOC). Mais cette solution a des limites: en effet, le recuit à des températures 
supérieures à -500oC est impossible de part l'utilisation de l'aluminium comme matériau 

conducteur. 

Une autre démarche consiste à utiliser un polymère déposé à la tournette. Par référence à 
son processus de dépôt, ce polymère est appelé SOG (Spin-On-Glass). Il peut être inorganique 
(silicate) ou organique (siloxane) comme cela est illustré à la figure IV.8. Parmi les oxydes 
SOG, de nombreuses recherches actuelles s'intéressent à ceux présentant une faible permittivité 
diélectrique, comme l'oxyde HSQ (Hydrogen Silsesquioxane). Comme une quantité importante 
d'atomes d'hydrogène reste dans le film après sa densification, sa permittivité peut être 
inférieure à 3 [36]. Néanmoins, des études approfondies du processus de densification de ce film 
montrent une instabilité en contrainte très importante au-delà de 300°C, liée au processus de 
déshydrogénation [37]. 
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OH OH OH OH Si-0 
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H 

sUicate siloxane HSQ 

Fi~ure IV.8: Structure des principaux oxydes de type SOG [36]. 

Un certain nombre de travaux se sont intéressés à la modélisation des phénomènes de 
densification de ce type de film. Parmi ceux-ci, les modèles développés par Bornside (éléments 
finis) [38] et Hirasawa (analytique) [39] présentent le grand intérêt de prendre en compte la 
force centrifuge lors du pelliculage du film. Par contre, il ne s'intéresse qu'à l'évolution 
topographique du film, et non pas aux contraintes engendrées. Scherer a analysé de manière 
approfondie le processus de densification des oxydes mais n'a pas considéré la contraction 
volumique du film et les changements de topographie associés [40]. Le modèle de densification 
proposée ici se base sur le modèle d'absorption/évaporation de l'eau. Les phénomènes inhérents 
au pelliculage (i.e., effets des forces centrifuges) ne sont pas considérés. 

Pour notre étude, nous nous limitons à la modélisation de la densification du SOG silicate, 
car sa caractérisation complète a été effectuée lors de précédents travaux [41]. Cet oxyde est le 
P114A et sa composition chimique est donnée au tableau IV.1. Cette composition est celle du 
matériau avant dépôt (i.e., à l'état liquide). On constate que la masse totale de silicate ne 
représente que 5% de la masse totale, le reste étant constitué d'eau et de différents solvants. 

Tableau IV.1: Composition du SOG silicate P114A. 

Espèce chimique fraction de masse [%] 

éthanol 20 

isopropanol 30 

acétone 30 

eau 15 

polymère 
5 phosphosilicate 

Lors des recuits de densification du film, la majeure partie des espèces solvantes est 
évaporée. On peut exprimer 1 'évolution de la densité du SOG lors de la densification sous la 
forme: 
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p(t) = m(t) · Psolvants + [1- m(t)] · Psoo (IV.43) 

où m(t) est la fraction en masse de solvants, Psolvants la densité moyenne des solvants, et 
Psoo la densité finale du film de SOG. La structure du film densifié doit théoriquement se 

rapprocher de celle des oxydes thermiques (i.e., Psoo:::: Psi0
2 

= 2.2 g.cm-3). 

Il est alors possible d'appliquer le modèle d'absorption/évaporation d'eau pour modéliser 

le processus de densification du SOG [33]. Néanmoins, nous sommes amenés à faire une 
approximation: le modèle ne considère qu'une seule espèce diffusante dans le film, en 

l'occurrence l'eau. A partir de la composition chimique du SOG, et en connaissant sa densité 

initiale et finale, il est possible d'extraire une densité effective pour l'eau PU:o, moyenne sur 
l'ensemble des solvants [42]. En considérant de plus une distribution initiale uniforme dans le 

film, la concentration initiale C en eau est: 

NA [ 1 (1-m(t=O)) 1 ] 
c(t = 0) = M . PU:o + m(t = 0) . Psoo 

(IV.44) 

où M représente la masse moléculaire de l'eau (g.cm -3) etNA est la constante d'Avogadro (mol.-
1). La procédure de résolution du problème de diffusion et d'équilibrage mécanique reste le 

même que pour le cas des oxydes CVD dopés. 

Lors de 1' absorption ou de 1' évaporation d'eau pour les oxydes CVD, la structure physico

chimique des films n'est pas altérée. En témoigne la très faible variation de la densité [41]. Lors 

de la densification des oxydes SOG, les variations de densité sont souvent très significatives et 
influent sur les différentes propriétés rhéologiques du film. Scherer a d'ailleurs quantifié ce 

phénomène et établi des lois empiriques de dépendance en densité pour le module d'Young E, 

la viscosité Tl et la diffusivité D des espèces volatiles du film [40]: 

E(p) = E0 • (:0n 
Tl(P) = Tlo · (:0n 
D(p) = no. (:or 

(IV.45) 

(IV.46) 

(IV.47) 

où l'indice '0' fait référence au début de processus (i.e., après pelliculage mais avant 
densification); n est un paramètre intrinsèque au film qui détermine la vitesse d'évolution des 

paramètres pendant la densification. 

Le modèle de densification qui vient d'être présenté peut être appliqué à d'autres films. 

Par exemple, les films riches en radicaux OH après dépôt, comme les oxydes LPCVD-TEOS, 
ont généralement besoin de recuit de densification pour les stabiliser mécaniquement. Les 

variations de contraintes et de densité sont suffisamment importantes pour que des 
modifications substantielles des propriétés mécaniques des films aient lieu [44]. 
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IV.3.2.3 Cristallisation du silicium amorphe 

Les changements de volume des matériaux lors de transition de phase peuvent constituer 
également des sources importantes de contraintes. Ceci est tout particulièrement mis en 
évidence par les variations brutales de contraintes ( -1 GPa) lors de la cristallisation de films 
minces de silicium amorphe [43,45]. Miura a montré que la température de cristallisation du 
silicium amorphe est fonction de son dopage mais reste dans tous les cas très proche de 600°C 
(i.e., de 580°C pour un dopage en phosphore de 4x1020cm-3 à 630°C sans dopage [45]). Par 
contre, l'amplitude de la contraction du film est toujours très voisine de 0.6%, quel que soit le 
niveau de dopage. Cette contraction est essentiellement due à la nucléation des grains pour 
former le polycristal. La modélisation microscopique du phénomène de nucléation et de 
croissance des grains étant extrêmement complexe, une approche empirique a été adopté. A 
partir des mesures faites par Miura, on considère une contraction instantanée et irréversible du 
film de silicium amorphe à la température de 600°C (i.e., température de cristallisation). Cette 
contraction du film est appliquée uniformément et isotropiquement au film. On lui associe alors 
une sollicitation en déformation de la forme: 

0 
Ex x crist 

E 
{ ext} _ 0 = (1 + u) Ecrist Eo - Eyy 

(IV.48) 

0 
2Exy 

0 

crist 
où E représente la contraction constante de 0.6%. 

IV.3.3 Effet des niveaux élevés de dopage 

L'effet du désaccord de maille du cristal de silicium peut se manifester, soit lors la 
création de zones localisées fortement dopées, soit lors d'une épitaxie de dopage très différent 
de celui du substrat. 

Les dopants introduits dans le substrat possèdent des tailles atomiques plus ou moins 
différentes de celle du silicium. Par exemple, l'atome de bore a un rayon covalent de 0.88Â, 
alors que celui du silicium est de 1.17 A. Quand l'atome de bore se trouve en site substitutionnel 
dans la matrice (figure IV.9), une contraction locale de la maille a du cristal est engendrée. 

L'application de la loi de Vegard permet d'établir une proportionnalité entre la 
contraction relative de la maille ll.a/a d'une zone du cristal et la concentration uniforme en 
dopants cd de cette zone [46]: 

(IV.49) 

où ~est le facteur d'expansion de la maille ([cm3
]). Sa valeur peut être estimée à partir des 
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rayons covalents de Pauling du dopant Rd et du silicium Rsi [47]. Suivant que l'on suppose une 
déformation linéaire (~1) ou volumique (~v)• on peut définir deux formulations pour ce facteur 
d'expansion [48]: 

et (IV.SO) 

où Nsi est la densité atomique du silicium (5x1022 at./cm3). Comme on peut le constater au 
tableau IV.2, les valeurs données par ces deux formulations sont d'autant plus grandes que les 
rayons sont différents de celui du silicium. 

- 6-6 -6- é-6 -
1 1 1 1 1 

- 0-0 -o- 0-0-

-<?-<? -9- <?-9 -
;i9-?-?- 9-? fa 
- Q-Q -Q- 0-0 

~ 
a 

Figure IV.9: Contraction locale du cristal de silicium induite par un atome de bore 
en site substitutionnel. 

Tableau IV.2: Valeurs théoriques des coefficients d'expansion~ des principaux dopants. 

dopant 
rayon ~~ ~v 

0 [xl0-24 cm-3] [x1o-24 cm-3] covalent [A] 

Si 1.17 o. o. 
B 0.88 -4.96 -3.83 
p 1.10 -1.20 -1.13 

As 1.18 +0.17 +0.17 

Ge 1.22 +0.86 +0.89 

Sb 1.36 +3.25 +3.80 

In 1.44 +4.61 +5.76 

Par ailleurs, Hom a mesuré par densitométrie les variations du paramètre de maille du 
silicium en fonction de la concentration en Bore [49]. Les déformations hydrostatiques 
mesurées sont comparées aux valeurs théoriques des coefficients d'expansion linéaire et 
volumique à la figure IV.10. Le coefficient~~ permet d'obtenir un bon accord avec les valeurs 
extraites par Hom. 
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Figure IV .1 0: Déformation hydrostatique en fonction de la concentration en bore [ 49]. 

La modélisation éléments-finis de ce phénomène sera introduite par une sollicitation en 

déformation, élastique et isotrope. En vertu du principe de superposition, il est tout à fait 

possible d'évaluer simultanément la contribution de plusieurs dopants. Ceci permet par 

exemple d ' étudier l'effet de compensation d'un dopage en germanium d'une zone 

préalablement dopée en bore. Ainsi, la déformation initiale est affectée par élément fini en 

fonction de la concentration moyenne C d<i> et du coefficient d'expansion linéaire ~~ < i > de chaque 
dopant i. 

Avec l'hypothèse des déformations planes, son expression 2D est: 

dopants 

L ~1 (i) ·Cd(i) 
i = 1 

( 1 + U) dopants 

L ~l (i)· Cd(i) 
i = 1 

0 

IV.3.4 Modélisation de la croissance des matériaux 

IV.3.4.1 Approche de Deal & Grove 

(IV.51) 

Suivant les travaux de Deal&Grove, il est possible de modéliser la plupart des processus 

de croissance de matériaux par un mécanisme de diffusion/réaction [50]. La formation d'oxyde 

et de siliciure fait partie de cette catégorie de processus. 

Dans le modèle de Deal&Grove, la cinétique de croissance est gouvernée par l'égalité de 
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trois flux correspondant respectivement au transport, à la diffusion et à la réaction des agents 

réactifs. 

Qu'il soit appliqué à l'oxydation du silicium [26] ou à la siliciuration du titane [51], ce 

modèle se traduit par une loi dite "linéaire-parabolique", définissant l'épaisseur Xg du matériau 

en croissance à un instant t de la manière suivante: 

avec 

2 x x 
: + B)A = (t + -r) (IV.52) 

B = 

B 
A 

(IV.53) 

(IV.54) 

(IV.55) 

où B et BI A sont respectivement les constantes linéaires et paraboliques de la cinétique; 't 

correspond à un décalage en temps dont la valeur est déterminée en fonction de 1' épaisseur 
initiale du matériau x0; D est la diffusivité effective des agents réactifs; clim est la concentration 

maximale des agents réactifs à la surface avec leur source; et kt est le coefficient de transfert de 

masse; kr est le coefficient de réaction. 

Remarque: selon l'épaisseur du matériau en croissance, l'équation (IV.52) peut se simplifier: 

i) xg <<alors xg = BI A· (t + -r) (IV.56) 
La cinétique est limitée par la vitesse de réaction (régime linéaire). 

ii) Xg >>alors x; = B · (t + -r) (IV.57) 
La cinétique est limitée par la diffusivité des réactants (régime parabolique). 

Nous allons détaillé à présent l'application du modèle de croissance de Deal&Grove à 
deux étapes technologiques couramment utilisées: l'oxydation du silicium et la formation des 

siliciures. 

IV.3.4.2 Application à l'oxydation du silicium 

De nombreux travaux relatifs à l'oxydation bidimensionnelle du silicium ont déjà été 

entrepris et implantés, que ce soit dans les simulateurs élaborés dans l'équipe [52], que dans 
ceux disponibles dans le commerce [53,54]. La différence majeure entre ces modèles consiste 

dans le modélisation rhéologique des matériaux (oxyde, nitrure, polysilicium), dans la prise en 

compte des effets des contraintes sur la croissance et enfin dans la discrétisation et la résolution 
numérique des modèles. 
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i. Traitement du maillage- La résolution du problème mécanique nécessite un traitement 

très complexe du maillage. Nous rappelons ci-dessous les grandes lignes de ce traitement 

développé en 2D [26], puis nous décrivons les stratégies élaborées pour son extension au cas 

tridimensionnel. 

Deux stratégies ont été développées pour le traitement numérique de la croissance de 

l'oxyde [26]: une modélisation complète et une modélisation incomplète (figure IV.ll). 

0 Modélisation complète: 

La résolution de la diffusion des agents oxydants permet de définir en tout nœud de 

l'interface oxydée la quantité de silicium ou de polysilicium consommé par la réaction. Ceci 

permet de définir une nouvelle enveloppe correspondant à cette consommation (figure IV .ll.b ). 

On impose alors une précontrainte de compression dans la couche de silicium qui a été 

consommée correspondant à l'expansion uniaxiale du nouvel oxyde. Considérant que la 

nouvelle couche d'oxyde en expansion est purement élastique, il en résulte que la précontrainte 

est égale à: 

(IV.58) 

avec 

Ox 1- aox ox 
{E0 } = · {n } 

aox 
(IV.59) 

où a 0 x correspond au rapport de volume de la conversion du silicium en oxyde (i.e., a= 0.44); 

{ n ox} est le vecteur normal à 1' interface Si/Si02. Le problème mécanique non-linéaire est alors 

résolu suivant le processus itératif décrit à la figure IV.3. Lorsque la convergence globale sur 

les déplacements est obtenue (figure IV.ll.c), les deux domaines d'oxyde (ancien et nouveau) 

sont réunis et un remaillage complet est réalisé (figure IV.ll.d). 

0 Modélisation incomplète: 

La résolution de la diffusion des agents oxydants permet de définir en tout nœud de 

l'interface oxydée la vitesse d'oxydation et donc le champ de déplacements imposable sur les 

nœuds de l'ancien oxyde en contact avec les matériaux oxydés. Le problème mécanique est 

uniquement résolu sur les matériaux nitrure et ancien oxyde. Après convergence, le nitrure et 

l'ancien oxyde sont déformés conformément au champ de déplacements calculé (figure 

IV.ll.b'). Les coordonnées des nœuds du domaine consommé (silicium ou polysilicium) 

précédemment en contact avec l'ancien oxyde sont également recalculées en conséquence 

(figure IV.ll.c'). Le nouveau domaine d'oxyde est mis à jour et l'ensemble de la structure est 

remaillée. 

Les deux stratégies présentées ci-dessus sont transposables en 3D. Cependant, deux 

difficultés majeures apparaissent qu'il a fallu résoudre: i) l'augmentation très importante du 

temps de calcul liée à 1' augmentation du nombre de degrés de liberté et du nombre de nœuds, 
et ii) la difficulté de maintenir un maillage 3D géométriquement correct dans un problème aux 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 98 



CHAPITRE IV MODÉLISATION 

frontières libres (moving boundary). Nous allons exposé comment la première difficulté a été 
résolue. Bozek détaille comment résoudre la seconde [24]. 

( Modèle complet ) 

(a) (b) 

( Modèle incomplet ) 

(a') 

.. . . .. . . . 
.. • .. • 1 # 

.. AP: .. ·e '• . . . .. " ....... -
.... • .. .. 1 .. . ..... .. ...... ........... .. 

.. • .. 1 ..... .. ·.•. ".,.,_' ...... ""• 
# .. .... •• 

# .. # .. , , ' , . , 
(b') 

Il Ancien oxyde 

• Nouvel oxyde 

D Silicium ou Poly-Si 

(c) (d) 

(c') (d') 

~ Nouveau maillage 

•· ·- -· :·.-: :._. ·: Ancien maillage . . . . 
•• .. • .. 1 ·- •· -· 

Fi~ure IV.ll: Modèle de croissance complet et incomplet de l'oxyde. 

0 Traitement du mailla~e et amélioration du temps de calcul: 
Comme nous avons déjà pu le souligner, il n'existe pas à l'heure actuelle de stratégie pour 

maintenir cohérente la géométrie d'une enveloppe 3D se déformant au cours du temps (i.e., 
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éviter la formation de boucles). De plus, comme les étapes d'interpolation apportent de 
nombreuses erreurs numériques, nous avons privilégié une approche sans remaillage complet 
de la structure. 

Pour la méthode complète, le fait de ne pas effectuer le remaillage final (étapes (d) de la 
figure IV.ll) revient à ajouter une "couche" d'éléments finis supplémentaires dans l'oxyde à 

chaque pas de temps. La précision du calcul de la croissance de l'oxyde prescrit la discrétisation 
temporelle à définir (ex.: pour la réalisation d'un LOCOS (t0x- 0.8J..lm), une cinquantaine de 
pas de temps est généralement requise). L'augmentation exagérée de points de discrétisation du 
domaine d'oxyde pénalise alors fortement le temps de calcul. En effet, pour un même niveau de 
discrétisation, le nombre de nœuds du maillage 3D sera approximativement ,JN plus grand 
qu'en 2D, où N est le nombre de nœuds du maillage 2D. La pratique montre que le rapport des 
temps de calcul entre le 3D et le 2D pour le modèle complet, toujours en gardant un même 
niveau de discrétisation, est au moins aussi important que JN. Typiquement, pour un maillage 
2D contenant 5000 nœuds, le temps de calcul pour la croissance d'un LOCOS est de l'ordre 
d'une demi heure. La simulation 3D avec le même niveau de discrétisation (i.e., -350000 
nœuds) nécessitera dans ce cas plus d'une trentaine d'heures de calcul, ce qui interdit l'utilisation 
de cet outil de simulation pour des usages intensifs ! 

Pour la méthode incomplète, si le remaillage final n'est pas effectué (étapes (d') de la 
figure IV.ll), le nombre de nœuds du domaine d'oxyde restera constant sur le pas de temps. 
Etendu à toute l'étape de croissance de l'oxyde, on peut aboutir au cas extrême où une isolation 
LOCOS ne sera discrétisée que par une seule "couche" d'éléments. La topographie de la 
structure s'en trouvera alors d'autant moins bien définie. 

Quel que soit la méthode mise en œuvre, une étape de "relaxation nodale" permet de 
répartir à peu près uniformément les nœuds dans l'oxyde après la mise à jour de sa topographie 
[24]. 

La stratégie adoptée dans ce travail vise à combiner les deux approches: lors de la 
simulation de la croissance d'un oxyde épais, la méthode complète est utilisée périodiquement 
pour ajouter des points de discrétisation dans le domaine en croissance, les autres pas de temps 
étant traités avec la méthode incomplète. Cette périodicité est modulable mais l'expérience 
montre que la simulation d'un pas de temps avec la méthode complète tous les cinq pas de temps 
constitue un bon compromis entre précision et rapidité de calcul. Des tests quantifierons les 
performances obtenues au chapitre suivant. 

D Calcul des contraintes dans le silicium: 
La méthode incomplète est intrinsèquement plus rapide que la méthode complète dans le 

sens où la résolution du problème viscoélastique non-linéaire est réalisé en supposant que le 
silicium est un corps rigide. De ce fait, les déplacements des nœuds du silicium ne sont pas 
calculés lors de la boucle non-linéaire, mais a posteriori. Par contre, pour la méthode complète, 
l'assemblage est effectué sur les éléments de tous les domaines. Les contraintes peuvent donc 
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être obtenues simultanément pour l'ensemble de la structure simulée. 

Des travaux antérieurs en 2D ont prouvé que l'hypothèse de rigidité n'affectait pas le 
calcul car l'utilisation de l'une ou l'autre de ces deux méthodes aboutissait aux mêmes résultats, 
en terme de topographie ou en terme de champs de contraintes (oxyde et nitrure) [26]. Cette 
hypothèse est d'autant plus justifiée que les comportements visqueux de l'oxyde diminuent sa 
rigidité aux températures usuelles de croissance ( ~ sso·c). 

En 3D, nous sommes parti de ces constatations pour appliquer une technique permettant 
de calculer les contraintes dans le silicium avec la méthode incomplète. Cette stratégie s'appuie 
sur la propriété fondamentale que la déformation élastique d'un matériau est indépendante du 
chemin de charges. Autrement dit, tant que le silicium peut être considéré comme élastique, il 
est possible de découpler le calcul de ses contraintes de celui des matériaux viscoélastiques. 
D'autres simulateurs de procédés comme FLOOPS [32] ou SUPREM IV [55] ont déjà justifié 
l'application en 2D de cette méthode qui porte le nom de "méthode des chargements aux 
frontières" (Boundary Loading Method). Le principe est le suivant: après le calcul non-linéaire 
sur les matériaux viscoélastiques (oxyde et nitrure) en considérant le substrat rigide, le tenseur 
des contraintes dans les éléments de l'oxyde le long de l'interface Si/Si02 est moyenné aux 
nœuds interfaces. Les contraintes ainsi calculées sont converties en forces agissant sur la surface 
du silicium simplement en projetant le tenseur des contraintes {cr} selon le vecteur normal local 
{n} de l'interface: 

(IV.60) 

Un équilibrage mécanique du silicium seul est alors effectué en utilisant ces forces comme 
conditions aux limites. Les contraintes sont ensuite obtenues à partir des déplacements calculés. 
Pour cette deuxième étape, le silicium n'est plus rigide mais élastique. 

Prenons un exemple pour quantifier le gain en terme de temps de calcul qu'apporte 
l'utilisation de la "méthode des chargements aux frontières", appliquée à la méthode incomplète 
de croissance. 

Exemple: la structure considérée est une isolation de type LOCOS, réalisée par une oxydation 
en ambiance humide à 900°C pendant 90 minutes. Dans un premier temps, la simulation est 
effectuée en 15 pas de temps en activant le modèle complet de croissance à chaque pas de temps. 
L'assemblage éléments finis, et donc le calcul des contraintes, sont effectués sur tous les 
domaines simultanément. Comme aucun remaillage n'est permis, la méthode complète ajoute 
des nouveaux éléments dans l'oxyde à chaque pas de temps. Le maillage 3D et le champ de 
pression hydrostatique à la fin de la simulation sont représentés à la figure IV .12.a. La structure 
finale contient 77751 éléments finis (40656 initialement, soit une augmentation de 90%). Le 
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temps de calcul CPU1 est de 7047 secondes. 

On effectue ensuite la simulation de la même structure mais en activant le modèle complet 

que tous les cinq pas de temps, les autres pas de temps étant effectués avec le modèle incomplet 

avec un calcul des contraintes a posteriori par la "méthode des chargements aux frontières". On 

qualifie cette procédure de "méthode mixte". Les résultats obtenus sont reportés à la figure 

IV.l2.b. Par cette méthode, le temps de calcul est réduit à 2349 secondes, soit un gain proche 

d'un facteur 3 par rapport à la méthode complète. Cette amélioration est essentiellement due à 

la minimisation du nombre de nouveaux éléments créés dans l'oxyde. En effet, la structure 

finale ne contient plus que 47835 éléments, soit une augmentation de 17% seulement. 

Par ailleurs, on constate que les champs de pression hydrostatique calculés par ces deux 

méthodes sont tout à fait similaires. Cette vérification permet de valider la "méthode des 

chargements aux frontières". 

En conclusion, la méthode mixte constitue le meilleur compromis entre nombre 

d'éléments de la structure et rapidité de calcul. C'est cette méthode qui sera privilégiée pour les 

simulations 3D effectuées dans ce travail. 

a. 

47835 éléments 

Méthode complète b. Méthode mixte 

Figure IV.12: Simulations 3D de la croissance d'un LOCOS (900°C, 90min) en 
utilisant la méthode complète (a), et la méthode mixte (b). 

1. SUN Ultra 4 - 400MHz 
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ii. Modélisation de l'expansion latérale- La génération des contraintes mécaniques lors 
du processus d'oxydation est largement dépendant du type d'expansion volumique qui 
accompagne la réaction. La quasi-totalité des simulateurs de procédés actuels considère 
qu'essentiellement toute l'expansion est normale au front d'oxydation (i.e., croissance 
unidirectionnelle), comme représenté à la figure IV.ll.a [26,32,55]. Cependant, des 
expériences d'oxydation plane ont prouvé que les substrats se courbent progressivement au fur 
et à mesure que l'oxyde croît, avec une courbure concave en face arrière (figure IV.13:b) 
[56,57,58]. Cette observation indique clairement l'existence de contraintes biaxiales 
compressives relativement importantes. 

Substrat initial 
Nouvel 

oxyde~· / 

~ 
_; __________ ---~ 

- 1 --- , ________________ _ 
, "" ...... 1 , 

, ' ,' 1 ,' 

--;~~---,-------- ~ 
- 1 

ubstrat 

a) Interface initiale b) 

Fi~ure IV .13: Schématisation de la croissance de 1' oxyde lors de sa croissance: 
croissance uniaxiale (a), croissance avec dilatation latérale (b) [5]. 

Certains auteurs tiennent compte de cet effet en définissant une dilatation parfaitement 
isotrope de l'oxyde proportionnelle à la conversion d'un volume unitaire de silicium en Si02 
[59]. Cette pré-déformation devant être appliquée élastiquement, de manière à obtenir 
1' épaisseur de la nouvelle d'oxyde en accord avec la cinétique, cette méthode conduit à des 
ni veaux de contraintes excessifs ( -1 OGPa en compression dans 1' oxyde). Suivant 1' approche de 
Delph, on définit une déformation latérale intrinsèque, appliquée à la nouvelle couche d'oxyde 
créée [60]. Pour connaître la valeur de cette déformation, on part de l'observation faite par Yu 
[58]: en calculant la contrainte biaxiale d'un film d'oxyde lors de sa croissance (par une 
technique de déflexion de plaque in-situ), Yu constate que cette contrainte tend vers une valeur 
constante cr~:t = -400MPa pour les faibles épaisseurs, quel que soit la température d'oxydation. 
Or ces faibles épaisseurs (<50À) correspondent à des temps d'oxydation très courts pour 
lesquels les phénomènes visqueux restent négligeables devant le comportement élastique de 
l'oxyde. La déformation intrinsèque élastique E~:t est donc calculée par: 

(IV.61) 

où E0 x = 66GPa et U 0 x = 0.17 sont le module d'Young et le coefficient de Poisson de l'oxyde, 
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respectivement. La valeur trouvée est du même ordre de grandeur de celle établie par Delph 
(1.95x10-3) [60]. 

Pour le calcul numérique, cette déformation latérale intrinsèque est appliquée dans le cas 

du modèle complet à tous les éléments définissant la nouvelle couche d'oxyde. 

iii. Effet des contraintes sur la croissance- Les contraintes générées lors de l'oxydation 

thermique du silicium sont connues pour réduire à la fois le coefficient de réaction de -la 

cinétique kr= ksi dans l'équation (IV.55), et la diffusivité des agents oxydants, D = D0x dans 
l'équation (IV.53). C'est à Kao que l'on doit la première étude quantitative de ces effets [61 ,62]. 

Elle consiste en l'oxydation de structures de silicium de formes convexes et concaves réalisées 
par gravure sèche. Cette procédure expérimentale lui a permis de montrer que la cinétique 

d'oxydation était plus prononcée sur une forme concave que convexe. Le ralentissement de la 

cinétique est donc essentiellement gouvernée par l'état compressif de la silice. 

Suivant les résultats de Kao, la diffusivité des agents oxydants dans la silice en fonction 

de son état de contraintes est gouvernée par les relations suivantes [26]: 

(cr) (0) ( PV D) 
D ox = D ox • exp - kT pour P> 0 (IV.62) 

D(cr) = D(O) 
ox ox pour P :S 0 (IV.63) 

où P représente la pression hydrostatique de la silice (i.e., moyenne des contraintes normales) 

et V0 le volume d'activation de l'effet retardateur. 

Lorsque la surface du substrat est comprimée par une contrainte normale, l'énergie 

d'activation théoriquement nécessaire à la réaction (correspondant à la rupture d'une liaison Si

Si) n'est plus suffisante. En effet, l'expansion de volume du nouvel oxyde doit contrebalancer 
en plus la contrainte normale. Ceci se traduit par une modification de l'énergie d'activation du 
processus tenant compte de ce travail supplémentaire que doit fournir la silice en expansion 

[26]. Dans l'hypothèse d'une croissance unidirectionnelle (figure IV.l3.a), seules les contraintes 

compressives normales 0'00 à l'interface Si/Si02 réduiront le coefficient de réaction: 

k
(cr) k(O) (crnnvk) 
Si = Si • exp kT 

k
(cr) _ k(O) 
Si - Si 

pour 0'00 < 0 (IV.64) 

pour 0'
00 

2': 0 (IV.65) 

où Vk est le volume d'activation de l'effet retardateur. C'est la formulation adoptée jusque là 

dans nos simulateurs. 

Si les contraintes à l'interface Si/Si02 ne sont plus uniaxiales mais biaxiales (figure 
IV .13. b ), il faut introduire une dépendance plus complexe en contrainte pour le terme correctif: 

un choix naturel consiste à remplacer la contrainte normale 0'00 par la pression hydrostatique. 
Dans ce cas là, la nécessité d'une re-calibration de l'énergie d'activation Vk doit être évaluée. 
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Bien que l'effet retardateur d'un état de compression sur la cinétique d'oxydation ait pu 
être validé par de nombreuses études, l'effet accélérateur de contraintes en tension est nettement 
plus incertain: en appliquant une courbure externe convexe à un substrat, certains travaux ont 
observé une réduction de la vitesse de croissance de l'oxyde par rapport à un substrat non
contraint [63,64]. Mais cet effet semble dépendre de la procédure expérimentale car il n'est pas 
systématiquement reproduit [65]. 

Que ce soit pour la diffusivité des agents oxydants ou le coefficient de réaction, nous 
négligerons l'effet des contraintes en tension. 

IV.3.4.3 Application à la siliciuration du silicium 

La réalisation de siliciures peut se faire à partir de nombreux métaux réfractaires (Ti, Co, 
W, Ni ... ). Les mécanismes de croissance sont sensiblement identiques. Un certain nombre de 
travaux de modélisation ont démontré qu'une approche de type Deal&Grove était à même de 
reproduire cette cinétique [ 66,51]. La principale différence entre les cinétiques des siliciures 
réside dans l'espèce qui diffuse majoritairement: soit ce sont les atomes de silicium qui diffusent 
à travers la couche de siliciure déjà formé pour réagir à l'interface siliciure/métal (TiSi2, WSi2, 

MoSi2), soit ce sont les atomes de métal qui diffusent jusqu'à l'interface (pol y )silicium/siliciure 
(CoSi2, NiSi, PtSi). Les cas où les atomes de silicium et de métal diffusent dans les mêmes 
proportions sont exceptionnels (Pd2Si). 

Pour ce travail, nous nous limitons à l'étude du siliciure le plus répandu à l'heure actuelle: 
le siliciure de titane. A partir de ce modèle, l'extension à d'autres types de siliciures ne présente 
pas d'obstacles majeurs. Par ailleurs, nous nous limitons à une modélisation 2D de la croissance, 
afin de contourner les problèmes de maillage 3D. 

La connaissance et la modélisation de la croissance des siliciures sont loins d'être aussi 
matures que pour l'oxydation. Nous avons adopté une approche de type Deal&Grove pour 
modéliser cette croissance. 

La croissance du siliciure de titane peut être réalisé par un recuit classique ou par un recuit 
rapide RTA (Rapid Thermal Annealing). La technique la plus utilisée reste le recuit RTA sous 
azote. Elle produit à la fois le TiSi2 (à la surface du silicium) et le TiN (à la surface libre du Ti). 
La croissance du TiN peut être décorrélée du processus de formation du TiSi2, et par 
conséquent, nous l'avons ignorée. Le TiSi2 possède deux phases: la phase métastable fortement 
résistive C49, et la phase faiblement résistive C54 [68]. Deux traitements thermiques sont 
généralement utilisés: le premier est typiquement effectué à 600-700°C pour réaliser la 
croissance du film, mais c'est la phase C49 qui est formée. La température de ce premier recuit 
doit être inférieure à 700°C pour éviter la réaction du titane avec l'oxyde des espaceurs ou des 
isolations. Le second recuit est réalisé après la gravure sélective du titane non consommé et du 
TiN. L'intérêt de ce recuit à plus haute température (700-900°C) est de convertir le TiSi2 en sa 
phase faiblement résistive C54. Ce travail de modélisation a pour objectif d'étudier les 
contraintes générées par la croissance du matériaux. Et même si des modifications des 
contraintes internes du film sont à prévoir lors du changement de phase, aucune étude 
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expérimentale ne les a encore quantifiées. L'essentiel du modèle se focalisera donc sur les 
contraintes issues du premier recuit, et la phase du film ne sera pas considérée. 

i. Cinétique de la réaction- Par analogie avec la modélisation de l'oxydation du silicium, 
la croissance du siliciure de titane s'articule en deux temps: tout d'abord on résout la diffusion 
des agents réactifs (i.e., atomes de silicium), puis on calcule l'expansion volumique du film. 

La croissance des siliciures étant gouvernée par un mécanisme lacunaire [67], le flux 
d'atomes de silicium dans le TiSi2 est donc accompagné d'un flux de lacunes en sens inverse. 
Dans un mécanisme lacunaire, le coefficient de diffusion de l'espèce dépendant de la 
concentration de lacunes, le gradient de lacunes dans la couche de TiSi2 a pour conséquence une 
variation du coefficient de diffusion du silicium à travers la couche de TiSi2. En toute rigueur, 
il est donc nécessaire de résoudre simultanément la diffusion des atomes de silicium et des 
lacunes dans la couche de siliciure en croissance. Fomara a démontré que l'égalité des flux de 
silicium et de lacunes impose que la diffusivité des atomes de silicium soit la même que celle 
des lacunes. Cela permet de simplifier le problème et de considérer que la diffusion d'une seule 
espèce, les réactants (i.e., atomes de silicium). On peut alors leur affecter une diffusivité 
effective D qui ne dépend pas de la position de la couche (aux effets de contraintes près). 

Si l'on considère à nouveau une approche de type Deal&Grove, les atomes de silicium 
sont injectés à partir du matériau source (silicium ou polysilicium), diffusent à travers le 
matériau en croissance (TiSi2) et réagissent à l'interface avec le matériau consommé (Ti). 

Lors de sa croissance, le TiSi2 a une composition sous stœchiométrique (TiSi2_E) du côté 
riche en titane (elle est stœchiométrique du côté silicium) [69]. Il y aura donc croissance de 
TiSi2 tant que la stœchiométrique ne sera pas atteinte. D'un point de vue physique, la sous 
stœchiométrie du côté titane correspond à une surconcentration de lacunes. Suivant l'approche 
proposée par Fomara [51], la surconcentration de lacunes est prise en compte dans le modèle en 
introduisant une surconcentration fictive d'atomes de silicium à l'interface SiffiSi2. La 
concentration limite ctim à cette interface est alors définie par: 

(IV.66) 

où N 1 correspond ici au nombre d'atomes de silicium dans le TiSi2 par unité de volume (N 1 = 
4.68xto22 at./cm\ La concentration clim n'est pas accessible à l'expérience et elle est fixée 
empiriquement [51]: clim = 0.5% N1. 

ii. Changements de volume au cours de la réaction- La résolution de la diffusion des 
atomes de silicium est suivie de la consommation du substrat de silicium (ou du polysilicium) 
et du titane, puis de la croissance du TiSi2, en tenant compte des comportements rhéologiques 
complexes des matériaux de la structure. 

A chaque pas de temps ~t, les épaisseurs locales consommées de titane &ri et de silicium 
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ùsi sont déduites de la concentration locale C de silicium: 

(IV.67) 

(IV.68) 

iii. Stratégies numériques- La traitement numérique de la croissance du siliciure de titane 

est très proche de celui utilisé pour l'oxydation. La différence essentielle est qu'il y a une 

consommation du matériau source dans le cas de la siliciuration (i.e., le silicium). Les 

différentes étapes du traitement sont illustrées à la figure IV.14. 

--- --- --- --- --- --- --- --- -l ~y~O- - - - -

(a) (b) 

• Titane 

tz~t''J~ Ancien TiSi2 

• Nouveau TiSiz 

(c) 

D Silicium ou Polysilicium 

(d) 

~ Nouveau maillage 

•· •· ·• 
:· .. ·: :·.:: Ancien maillage . - .. .. .. . . . •· •· ·• 

Figure IV.14: Modèle de croissance du TiSi2. 

(e) 

Après le calcul de la diffusion des atomes de silicium dans le TiSi2, un premier équilibrage 

mécanique est réalisé en imposant les déplacements de l'interface Si!TiSi2 en fonction de la 

consommation locale ùsi (figure IV.14.b). L'injection des atomes de silicium correspondant à 
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cette consommation n'est pas supposée modifier les contraintes internes du film [70]. A 
l'interface TiSi2ffi, la croissance du TiSi2 est traitée de manière similaire à celle de l'oxyde: une 
nouvelle couche de TiSi2 d'épaisseur &ri est créée et une sollicitation en déformation 
proportionnelle à la transformation du Ti en TiSi2 lui est appliquée (figure IV .14.c et d): 

{ 
si!} _ 1- a.sil { sil} 

E0 - · n 
as il 

(IV.69) 

où n est le vecteur normal à l'interface TiffiSi2. 

Le nouveau domaine de siliciure est mis à jour et l'ensemble de la structure est remaillée 
(figure IV.l4.e). 

L'ensemble de ces réactions (consommations+ croissances) induit une réduction globale 
de volume et permet de reproduire l'enfoncement caractéristique de la couche de TiSi2 dans le 
substrat de silicium. 

iv. Effet des contraintes sur la croissance- Le TiSi2 possède un comportement élastique 
dans la gamme de température [25°C-500°C], mais une relaxation très significative des 
contraintes est observée au delà de 700°C, c'est-à-dire dans la gamme des températures de 
croissance. Pour rendre compte de ces phénomènes rhéologiques complexes, un comportement 
viscoélastique linéaire est défini pour ce matériau. Ainsi, contrairement à l'oxyde, la 
dépendance non-linéaire de la viscosité par rapport au niveau de contraintes n'est pas 
considérée (aucune évidence expérimentale n'a confirmée cette dépendance à ce jour). 

La question demeure quant à l'effet des contraintes sur la cinétique de la réaction 
(diffusivité du silicium, coefficient de réaction kr). Kao a effectué récemment la même 
expérience que celle qui lui avait permis de mettre en évidence l'effet des contraintes pour 
l'oxydation [71]. Ses mesures ne révèlent qu'un effet limité des contraintes sur la cinétique du 
TiSi2. Cet aspect sera examiné plus en détails au chapitre suivant à partir d'autres observations. 

Les bases des modèles de calcul de contraintes formulées, il reste à les valider et à les 
calibrer à partir de données expérimentales. Ceci fait l'objet du prochain chapitre. 
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Chapitre V: CALIBRATION ET VALIDATION 

La réalisation d'un outil de simulation prédictif, permettant d'étudier les con
traintes mécaniques dans une structure microélectronique repose sur une modélisa
tion fine des phénomènes mis en jeu, mais aussi sur une validation et/ou une 
calibration de ces modèles. Différents paramètres entrant dans la formulation des mo
dèles exposés doivent ainsi être ajustés. 

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 para
mètre clé. Cette tâche est d'autant plus ardue que ces paramètres à évaluer dépendent 
le plus souvent des conditions expérimentales initiales: température, pression, am
biance réactive ... 

La méthodologie de calibration adoptée ici repose sur deux axes. Tout d'abord 
une calibration indirecte des contraintes est menée à partir de photographies MEB ou 
MET spécifiques (ex: croissance d'oxydes de champ ou de siliciures, pour lesquels les 
contraintes affectent la cinétique). Ensuite, une confrontation directe des niveaux de 
contraintes calculées à partir de mesures globales (déflexion de plaque) ou locales 
(spectroscopie micro-Raman) permet une calibration plus précise de ces modèles. 

V.l Densification des oxydes déposés 

V.l.l Calibration des phénomènes d'absorption/évaporation d'eau 

La plupart des matériaux utilisés en microélectronique peuvent subir une évolution 
structurale après dépôt suivant une variation en température ou des interactions avec 
l'atmosphère. Il est notamment observé que les films d'oxyde fortement dopés présentent une 
instabilité relative à l'humidité ambiante [1]. Ce phénomène peut avoir des répercutions sur les 
performances électriques des composants (ex: création de charges positives à l'interface Si/Si02 
par rupture de liaisons contraintes Si-0-Si [2]). 

Le modèle d'absorption/évaporation d'eau présenté au chapitre précédent est appliqué 
pour quantifier les contraintes induites par ce phénomène. 

V.l.l.l Absorption d'eau 

Afin de calibrer la cinétique d'absorption de l'eau des oxydes, l'évolution des contraintes 
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sur une longue période de stockage après dépôt est mesurée (figure V.l) [3]. Trois oxydes aux 
dopages différents sont considérés pour cette étude: un film BPSG déposé par APCVD (0.3J.Lm 
d'épaisseur), un film PSG déposé par PECVD (0.25J.t.m d'épaisseur), et un film USG (i.e., oxyde 
non dopé) déposé par PECVD (0.625J.Lm d'épaisseur) [ 4]. Le stockage est effectué à température 
constante (25.C), avec un taux d'humidité contrôlé (50%). 
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Figure V .1: Evolution des contraintes, en fonction du temps après dépôt et à 
température ambiante, pour des films d'oxydes CVD (USG,PSG et BPSG) [3] (a); 

calibration des modèles analytique et numérique pour le film de BPSG (b ). 

500 

Les films ayant des caractéristiques différentes (épaisseur, composition et processus de 
dépôt), la contrainte initiale peut être soit en tension (BPSG), soit en compression (PSG et 
USG). On retrouve là un des effets des conditions de dépôt sur les contraintes intrinsèques, à 
savoir que le bombardement ionique propre à la technique PECVD génère des contraintes 
compressives. 

Quel que soit le film, la contrainte devient de plus en plus compressive pendant le 
stockage. Cette tendance est caractéristique d'un phénomène d'absorption (en l'occurrence, 
l'absorption d'humidité de l'air ambiant) [5]. A partir d'un modèle analytique considérant une 
diffusion de l'eau suivant une loi de Fick, comme le modèle que nous avons établi, Mclnemey 
a exprimé l'évolution de la contrainte moyenne du film a(t) pendant son stockage [5]: 

a(t) (V.l) 

où a 0 est la contrainte initiale, L\a la variation de contrainte entre t = 0 et oo, tc l'épaisseur du 
film, et D(25°C) la diffusivité de l'eau à température ambiante. A partir des points de mesure, on 
calcule numériquement cette diffusivité pour chaque oxyde par une minimisation de l'erreur 
quadratique au sens des moindres carrés. Les résultats de la régression sont représentés en lignes 
continues à la figure V .I.a. 

Une fois la diffusivité de l'eau de ces oxydes connue, le modèle numérique que nous avons 
décrit au chapitre précédent est appliqué, et son ajustement par rapport aux mesures permet 
d'extraire la concentration en surface CWS (équation (IV.39)). Une contrainte résiduelle est 
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fixée pour chaque film au début des simulations pour obtenir la contrainte initiale a0. A titre 
d'exemple, la figure V.1.b montre l'ajustement des modèles sur les mesures pour le film d'oxyde 
BPSG. Les paramètres calibrés pour les différents films sont donnés au tableau V .1. On constate 
que l'effet du dopage du film sur la diffusivité est faible. Par contre, la variation totale de 
contrainte (âa) et la concentration en surface (CWS) sont des critères plus significatifs pour 
quantifier la susceptibilité du film à adsorber de l'eau. Ces deux paramètres augmentent de 
manière significative en fonction du niveau de dopage. Concernant la concentration en surface 
CWS, les valeurs extraites en fonction du dopage sont en accord avec les expériences ùe 
Yoshimaru [6] et Nagasima [7]. Néanmoins, les concentrations en surface extraites pour ces 
deux études sont près d'un ordre de grandeur supérieures aux nôtres, car les mesures ont été 
effectuées en imposant une vapeur saturée en eau à 12o·c. 

Tableau V.1: Caractéristiques d'absorption de quelques oxydes CVD à température ambiante. 

caractéristique USG PSG BPSG 
du film (4.0%P) (2.2%B, 5.9%P) 

a0 [MPa] -63.2 -31.5 74.4 

âa [MPa] 12 110 159 

tr [J.!m] 0.250 0.625 0.300 

D [cm2/s] 3.3x1o-16 5.9x10-16 7.0x10-16 

CWS [cm-3] 1.3x1019 1.3x1020 2.2x1020 

V .1.1.2 Evaporation d'eau 

Des traitements thermiques après de longues périodes de stockage permettent de 
quantifier les mécanismes d'évaporation de l'eau emmagasinée. La dépendance en température 
des contraintes des films d'oxyde CVD est extraite à partir de mesures in-situ de déflexion de 
plaque pendant des cycles thermiques dans la gamme [25·c-5oo·q (+/-15.C/min) [3]. L'oxyde 
non-dopé (USG) n'absorbant que très peu d'humidité, son évaporation d'eau n'est pas étudiée par 
la suite. 

Les figures V.2.a et V.2.b montrent l'évolution des contraintes lors de deux cycles 
thermiques successifs pour les films de BPSG et de PSG, après un longue période de stockage 
après leur déposition (500h pour le BPSG et 1500h pour le PSG). En conséquence, les films sont 
initialement saturés en eau et la contrainte initiale est nettement compressive dans les deux cas. 
Durant le prem~er cycle chauffage/refroidissement, la courbe contrainte-température présente 
une hystérésis marquée, qui disparaît aux cycles suivants. 

Dans l'absolu, la contrainte mesurée a(T) est la somme de trois composantes distinctes: 

(V.2) 

où aint est la contrainte intrinsèque du film (i.e., à la température de dépôt), athermCT) est la 
contrainte thermique provenant de la différence des coefficients de dilatation du film et du 
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substrat, et oext(T) représente la composante extrinsèque de la contrainte tenant compte des 
phénomènes d'absorption/évaporation. 
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Fi~ure V.2: Evolution des contraintes en température pour un film de BPSG après 
SOOh de stockage (a), et un film de PSG après ISOOh de stockage (b). 

A la figure V .2, on observe que les premiers cycles des deux films peuvent être scindés 
en trois régimes distincts. Pour la région 1 (T :5 120·c à la première montée en température), la 
contrainte ne devrait faire intervenir que les composantes intrinsèques et thermiques, car 
l'énergie fournie au système reste insuffisante pour évacuer l'eau incorporée dans le film. 
Néanmoins, aucune variation de contrainte n'est observée pour cette région. On interdit toute 
variation de contrainte pour cette région dans le modèle. Ce phénomène a déjà été observé par 
d'autres auteurs mais aucune explication claire n'a encore été donnée [8,9]. 

Au delà de 12o·c (région 2), le processus d'évaporation est enclenché. La pente do/dT 
augmente et reste constante au delà de 20o·c, jusqu'à ce que le film ait complètement évacué 
son eau (à -42o·c pour le BPSG, tandis qu'il reste toujours de l'eau à soo·c pour le PSG). Cette 
pente do/dT est principalement gouvernée par la diffusivité de l'eau des films D(T). La vitesse 
initiale d'évaporation (120-160.C) est fonction du coefficient d'évaporation h(T) (équation 
(IV.40)). Ceci étant, une calibration uniquement sur la portion d'évaporation des cycles n'est 
pas suffisante, car plusieurs jeux de coefficients (D(T), h(T)) peuvent être obtenus. Des mesures 
complémentaires d'évolution des contraintes en fonction du temps à plusieurs températures 
permettraient de calibrer séparément ces deux coefficients, comme cela a été fait par Mclnemey 
[5]. 

Des lois d'Arrhenius sont supposées pour les deux coefficients D(T) et h(T): 

(V.3) 

Les résultats de calibration obtenus pour les trois films étudiés sont donnés au tableau V .2. 
On note que les coefficients d'évaporation présentent une faible dépendance en fonction du 
dopage des films. Pour les coefficients de diffusion, l'énergie d'activation calculée de 0.36-
0.37eV est proche de celle extraite par Mclnemey (0.43eV) [5]. 

L'énergie d'activation élevée des coefficients d'évaporation s'explique par le fait que 
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l'évaporation ne déclenche lentement à basse température lors de la transition région1/région2 
(i.e., h(T) <<), le processus étant par contre limité par la diffusion de l'eau dans le film à la 
région 2 (i.e., h(T) >>). 

Tableau V.2: Caractéristiques d'évaporation de quelques oxydes CVD. 

paramètre USG PSG BPSG 
du modèle (4.0%P) (2.2%B, 5.9%P) 

Do [cm2/s] S.lxto-10 9.5x10-10 1.15xto-9 

De [eV] 0.37 0.36 0.37 

ho [emis] - 6.5x104 3.3x104 

he [eV] - 1.2 1.1 

Une fois que le film a évaporé toute son eau, la contrainte se réduit aux composantes 
thermique et intrinsèque lors de la descente en température (région 3). A ces températures, 
l'oxyde possède un comportement élastique. Cela se traduit par une variation quasi-linéaire de 
la contrainte lors des montées et descentes en température (i.e., plus d'hystérésis): 

(V.4) 

où Ef et 'l>f sont respectivement le module d'Young et le coefficient de Poisson du film; a.8(T) et 
~) sont les coefficients de dilatation thermique du substrat et du film; et T d est la température 
de dépôt du film. Les valeurs des coefficients de dilatation thermique des matériaux sont ceux 
donnés au tableau 111.1. Les propriétés mécaniques des oxydes CVD sont supposées identiques 
[10]: Ef = 77GPa et 'l>f = 0.20. Les mesures des contraintes intrinsèques des films sont de +80 
MPa (Td = 400°C) pour le PSG, et de +190 MPa (Tct = 450°C) pour le BPSG. Les variations de 
la contrainte théorique donnée par l'équation (V.4) sont également représentées à la figure V.2. 
On peut remarquer que les contraintes calculées par le modèle numérique sont en accord avec 
les mesures et avec la variation théorique. Cela confirme le comportement élastique des oxydes 
dans cette gamme de températures. 

V.1.2 Calibration de la densification 

V .1.2.1 Oxydes CVD 

L'absorption d'eau semble être un phénomène réversible n'entraînant pas de modification 
majeure dans la structure amorphe Si02 pure ou faiblement dopée. Mais le fait de dépasser la 
température de dépôt modifie la structure interne du matériau. Il est donc intéressant de se 
pencher sur les effets de la densification. 

L'effet d'un recuit thermique sous atmosphère neutre n'est étudié ici que pour le BPSG, 
les résultats étant très similaires pour le PSG. La figure V .3.a compare l'évolution des 
contraintes d'un film de BPSG en fonction du temps juste après dépôt, et après trois cycles 
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thermiques (entre 25•c et 500°C) réalisés après un stockage de 500h. La légère densification 
qu'apporte ces traitements thermiques ne modifie pas les propriétés mécaniques du film: aucune 
variation significative de l'épaisseur et de l'indice de réfraction n'a été constatée à la suite de ce 
traitement [3]. Celui-ci demeure néanmoins suffisant pour déshydrater complètement le film 
(i.e., la contrainte initiale reste la même à environ +75 MPa pour les deux séries de mesures). 
Pourtant, une réduction notable de la susceptibilité à adsorber de l'eau est observée. Cela se 
manifeste par une réduction importante ( + 5) de la diffusivité. La stabilité du film peut donc 
être substantiellement améliorée par un densification à des températures relativement faibles (:::;; 
500oC), compatibles avec une structure d'interconnexions d'alliages d'aluminium ou de cuivre. 

La figure V.3.b représente la dilatation (calculée) du film de BPSG au cours du stockage 
pour les deux cas considérés. La stabilité du film densifié est confirmée par la réduction de sa 
vitesse d'expansion. 
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Figure V.3: Influence de la densification sur l'absorption d'un film de BPSG; 
évolution de la contrainte du film après dépôt et après un stockage suivi de 3 cycles 

thermiques (a); expansion du film dans les deux cas (b). 

V .1.2.2 Oxydes SOG 

500 

La densification d'un matériau pelliculé à température ambiante comme le SOG induit des 
modifications structurales nettement plus marquées que les oxydes CVD. Le SOG analysé ici 
est un silicate commercial (P114A) [3]. Immédiatement après pelliculage, le film est soumis à 
trois recuits "doux" (soft-bake) par des expositions de 2 min. sur des plaques chauffantes à 100, 
200 et 3oo·c. La densification est complétée par un recuit à 45o·c (30 min.) dans un four sous 
atmosphère d'azote. L'évolution des spectres infrarouges par transformée de Fourier FI'IR 
(Fourier Transform Irifrared), au cours des traitements thermiques, est représentée à la figure 

V.4. 
Le spectre dans la gamme [2700- 4000cm-1], représenté à la figure V.4.a, révèle que seule 

la structure de la couche 'lOO.C' présente des pics à 2950cm-1 et 2990cm-1 caractéristiques des 
liaisons (-CH x). Il reste donc des traces de solvants aux faibles températures d'exposition. Mais 
le pic à 3355cm-1 caractéristique des liaisons silanols liées par une liaison hydrogène diminue 
fortement en fonction de la température. 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 118 



CHAPITRE V CALIBRATION 

';;; 

2. 
0 
u c: 
"' u .... 
0 
rJ) 

.D 

< 

a. 

0.04 0.20 - 450°C 

- 300°C 
0.03 ';;; 0.15 - 200°C 

2. 
- 100°C -- 450°C 0 

0.02 u 0.10 c: 
-- 300°C "' u .... 

0 

0.01 - 200°C rJ) 

0.05 .D 

-- 100°C < 
0.0 0.0 

4000 3800 3600 3400 3200 3000 2800 1300 1200 1100 1000 900 800 

Nombre d'onde [cm- 1] b. Nombre d'onde [cm-1] 

Figure V.4: Comparaison des spectres infrarouges d'un silicate (SOG) en fonction 
de la température maximale de densification [3]; ~amme [2700- 4000 cm-1] (a) et 

gamme [700- 1400 cm-] (b). 

L'augmentation très significative du nombre de liaisons Si-0-Si qui absorbent par 
étirement à 1075cm-1 (figure V.4.b) confirme le fait que la structure devient de plus en plus 

réticulée. Par ailleurs, la mesure du degré de densification est donnée par le rapport des pics à 
1075cm-1 et 1150cm-1 (ce dernier correspond à l'étirement déphasé de l'oxygène au sein du 

tétraèdre Si04). On constante que plus la température de recuit augmente, plus le degré de 

densification est important. L'élimination des liaisons Si-OH par évaporation d'eau est 
quantifiée par la diminution du pic à 940cm-1. 

Les phénomènes de densification sont confirmés par l'évolution de l'épaisseur des films 

au cours des différents traitements thermiques (figure V.5.a). Le film étant proche de l'état 
liquide après le pelliculage, son épaisseur n'est pas mesurable. On constate que la réduction de 

l'épaisseur atteint 25% après le recuit final à 450°C. Cette évolution très significative s'explique 

par le dégazage de l'alcool et de l'eau initialement contenus dans le film. Pour compléter la 

caractérisation, des échantillons de test sont retirés de la séquence des traitements thermiques 
aux différents paliers de température, et l'évolution de l'épaisseur de ces films à température 

ambiante est analysée (figure V.5.b). Les couches évoluent toutes de façon exponentielle avec 

le temps. Cette évolution est particulièrement notable après les faibles températures 
d'exposition. Par contre, la densification à 450oC stabilise complètement le film (i.e., plus 

d'évolution de son épaisseur). 

L'ensemble de ces variations dans le temps et en température est utilisé pour calibrer le 

modèle d'évaporation de cette cinétique. Comme décrit au chapitre précédent, ce modèle est 
restreint à une seule espèce diffusante, en l'occurrence l'eau, et nous avons introduit pour cela 

la notion de densité effective de l'eau. La densité du SOG juste après pelliculage est de 
0.83g.cm-3. La fraction initiale en masse des composantes liquides ( -95%) n'est plus que 

d'environ 50% à la fin de l'étape de pelliculage [11]. Cela constitue le point de départ pour notre 

modèle d'évaporation/densification. Par ailleurs, la caractérisation des films densifiés a révélé 

une densité de 1.85g.cm-3 (indice de réfraction de 1.408). A partir de l'équation (IV.43), on peut 

alors extraire la densité effective de l'eau: PUfo = 0.76g.cm-3. 
2 
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Les résultats de calibration du modèle sont comparés aux mesures aux figure V.5.a et 

V.5.b. L'évolution en température est quantitativement bien reproduite, mais le modèle à 

tendance à surestimer l'amplitude des variations dans le temps. La modélisation reste cependant 

tout à fait satisfaisante compte tenu des importantes approximations faites (i.e., assimilation des 

solvants à l'eau). Les paramètres du modèle d'évaporation calibrés pour le SOG sont: D0 = 

1.7x10-7 cm2.s-1, De= 0.44, ho= 6.6x10-4 cm.s-1, et he= 0.44. 

Concernant l'effet de la densité sur les paramètres du modèle que sont la diffusivité de 

l'eau, la viscosité du film et son module d'Young (équations (IV.45)-(IV.47)), la vitesse 

d'évolution a été établie à: n = 15. Cette calibration reste à valider compte tenu de la faible 

quantité de mesures par rapport au nombre élevé de paramètres du modèle. 
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Figure V.5: Variation de l'épaisseur du film de SOG: lors des recuits de densification 
(a), à température ambiante à la suite de différents traitements thermiques (b). 

V.l.2.3 Oxydes TEOS 

Il existe d'autres types d'oxyde utilisés en production et qui présentent une instabilité 

relativement importante à l'humidité, nécessitant des recuits de densification: c'est le cas 

notamment des oxydes à base de TEOS déposés par LPCVD. De part sa composition chimique, 

l'oxyde TEOS est très riche en radicaux OH (sous forme de liaisons Si-OH). De plus, sa 

structure intrinsèquement poreuse favorise l'absorption d'humidité lors de stockages prolongés. 

Il n'est alors pas étonnant de retrouver des réponses en température tout à fait similaire à celles 

mises en évidence pour les oxydes CVD dopés, comme en témoigne la figure V.6. Ce cycle est 

réalisé après un stockage de 2 mois du film après son dépôt [12]. 

Le film d'oxyde TEOS étudié a une épaisseur de 480nm et est déposé à 700°C par 

LPCVD. Juste après dépôt, la contrainte résiduelle à température ambiante est de -44MPa. 

Après 2 mois de stockage, la contrainte devient plus compressive de part l'absorption 

d'humidité (- -80MPa). De manière à calibrer le modèle d'absorption à partir de ces mesures, 

nous faisons une hypothèse simplificatrice: on impose une concentration initiale effective en 

eau pour prendre en compte la teneur en radicaux OH du film juste après dépôt (C0 = 2.5x1020 

cm-\ Cette condition initiale mériterait d'être ajustée par une analyse de la composition du film 

déposé. On applique alors le modèle de Mclnemey (équation (V.1)) pour connaître la diffusivité 

de l'eau dans le film à température ambiante: on obtient une diffusivité sensiblement inférieure 

aux oxydes CVD dopés (D = 1.7x1o-17 cm2.s-1). 
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Un cycle thermique après le stockage de 2 mois permet d'évacuer l'eau contenue dans le 
film (que ce soit l'eau initialement présente ou l'eau emmagasinée dans le temps). La figure 
V.6.a illustre l'évolution mesurée des contraintes en température. On voit clairement apparaître 
l'hystérésis associée au processus d'évaporation, exactement comme pour les oxydes dopés. 
L'évaporation commence vers 150°C et se termine vers 600°C. Le reste de l'hystérésis ne fait 
intervenir que la composante thermique de la contrainte. La calibration du modèle 
d'évaporation permet de reproduire cette hystérésis, comme en témoigne la figure V.6.b. Les 
valeurs des termes préexponentiels et des énergies d'activation de la diffusivité et du coefficient 
d'évaporation sont respectivement: D0 = 3x10-8 cm2.s- 1

, De= 0.55 eV, ho= 3.3x104 cm.s- 1
, he 

= 1.1 eV. 
Les propriétés mécaniques du TEOS ont été calibrées en exploitant la variation linéaire 

élastique du film lors du refroidissement correspondant à la composante thermique de la 

contrainte (équation (V.4)). On peut alors extraire un jeu de paramètres calibrés pour le module 
d'Young (Ef), le coefficient de Poisson (uf) et le coefficient de dilatation thermique ( af) du 
TEOS: Ef= 75 GPa, Uf= 0.2, et Œf= 0.7x1o-6 tC. Très récemment, une caractérisation du film 
par spectroscopie Brillouin a validé ces deux derniers paramètres (Ef" (1-uf)- 95± 3 GPa [12]). 
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Figure V.6: Evolution des contraintes en température pour un film de TEOS après 
2 mois de stockage: mesures (a); simulation (b). 

Par ailleurs, on observe un croisement du cycle vers 550°C lors de la montée et de la 
descente en température. Ce phénomène provient d'une légère relaxation visqueuse du film aux 
températures les plus élevées ( -800°C). La modélisation viscoélastique du matériau permet de 
reproduire cet effet. 

On s'intéresse à présent aux phénomènes induits lors du processus de densification du 
film, réalisée par un recuit de 30min. à 1100oC. Comme nous venons de le voir, un traitement à 

haute température s'accompagne d'un écoulement visqueux de l'oxyde. Plus précisément, la 
chute de la viscosité au delà d'environ 1 OOOOC relaxe considérablement les contraintes du film. 
Pour modéliser cet effet, nous avons utilisé les valeurs calibrées de la viscosité des oxydes 
thermiques [13]. 

L'évolution des contraintes du film de TEOS lors de sa densification est représentée à la 
figure V.7. Lors de la montée en température, on retrouve tout d'abord la même évolution que 
celle de la figure V.6 et l'on distingue plus clairement la fin du processus d'évaporation au delà 
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de 600-700"C. La relaxation visqueuse se manifeste pour les températures supérieures à -900"C 

mais les contraintes restent significatives lorsque la température de densification est atteinte 

(150MPa). Néanmoins, la vitesse de relaxation étant très importante à cette température, le film 

se retrouve complètement relaxé après 30min. de recuit. Lors de la descente en température, les 

contraintes sont d'origine thermique et le film retrouve rapidement son comportement élastique. 
La valeur obtenue lors du retour à la température ambiante est en très bon accord avec celle 
mesurée (-288MPa) [12]. 
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Figure V.7: Evolution des contraintes du film de TEOS lors de sa densification. 

Lors de la simulation de cette densification, les propriétés mécaniques du TEOS sont 
considérées constantes. Cette hypothèse peut paraître simplificatrice étant donné que le film 

subit une relaxation complète à 1100"C, ce qui autorise une réorganisation de la structure. 

Néanmoins, une caractérisation du film par spectroscopie Brillouin n'a décelé qu'une légère 
augmentation de son module biaxial ( -10%) après la densification [12]. 

On peut conclure de ces résultats que la densification du TEOS ne modifie pas 
fondamentalement sa structure, contrairement à celle des oxydes pelliculés. 

V.2 Cristallisation du silicium amorphe 

Pour améliorer le niveau de modélisation des contraintes générées par les films minces, 

les changements volumétriques lors de transition de phase doivent être considérés. Parmi ces 
phénomènes, nous nous intéressons plus particulièrement à la cristallisation des films minces 

de silicium amorphe. 

Les principes du modèle ont été présentés au chapitre IV. Pour le calibrer, nous 
considérons les expériences de Miura [14,15]: des films de silicium amorphe de 550nm 
d'épaisseur sont déposés par CVD à 525"C sur des substrats (100) préalablement oxydés. Un 

dopage élevé en phosphore est défini, ou non, pour ces films. L'évolution des contraintes lors 
d'une montée en température est mesurée par déflexion de plaque et les résultats sont 
représentés à la figure V.8. Chaque point de mesure est obtenu après un maintien de 30 minutes 
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à la température considérée. La contrainte résiduelle initiale des films amorphes est d'environ 
200MPa en compression et elle n'évolue pratiquement pas jusqu'à 600°C (le silicium amorphe 
a le même coefficient de dilatation thermique que le silicium monocristallin). Au-delà de cette 
température, la cristallisation se développe de manière instantanée dans le film, qu'il soit dopé 
ou non. Cela se manifeste par une variation de contrainte en tension d'environ 1 GPa qui provient 
de la contraction du film (nucléation des grains). A plus haute température, les contraintes se 
relaxent plus ou moins rapidement selon le dopage via un comportement viscoélastique ou 
élastoplastique, voire viscoplastique. Etant donné qu'aucune évidence expérimentale ne 
permette de privilégier telle ou telle hypothèse concernant la loi de comportement de ces films, 
nous considérerons, par souci de simplification, que ces films suivent un comportement 
viscoélastique linéaire. 
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Figure V.8: Evolution en température des contraintes dans des films de silicium 
amorphes et polycristallins (symboles: mesures de Miura [14,15]; lignes: modèle). 

A partir de la relation qui lie la contrainte biaxiale élastique d'un film mince à sa 
déformation (a = E/ ( 1 - u) · E ) , Miura a extrait l'amplitude de sa contraction au moment de 
sa cristallisation (0.6% ). Cette déformation est introduite comme une sollicitation 
supplémentaire dans le calcul mécanique. A cette température, les phénomènes de relaxation 
visqueuse des contraintes sont négligeables et l'on observe que le modèle reproduit parfaitement 
l'amplitude du saut de contrainte. Mais on constate à la figure V.8 que le comportement 
élastique ne rend pas compte de la relaxation des contraintes à haute température. Le 
comportement possède donc une composante visqueuse relaxante. 

L'extraction de la viscosité du film de polysilicium est réalisée à partir de la relaxation des 

contraintes. D'après la modélisation de la viscoélasticité [13], les contraintes se relaxent 
exponentiellement sur un pas de temps ôt donné: 

cr(t + ~t) = cr(t) · exp(-~t) , avec 't 
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où 't représente le temps de relaxation caractéristique, Tl est la viscosité et G est le module de 
rigidité du film (G = E/2(1+u)). 

La contrainte thermique étant négligeable, on peut considérer que l'évolution des 
contraintes d'un point de mesure au suivant provient uniquement de la relaxation pendant 30 
min. à température constante. Autrement dit, la contrainte du point de mesure (i+ 1) se calcule à 
partir de la contrainte du point (i) par la relation: 

cr(T. 1) = cr(T.) · exp(-~) 
1 + 1 't 

i + 1 
(V:6) 

où At est la durée (i.e., 30 min.) du maintien à la température Ti+l· 

On note à la figure V .8, que les contraintes n'évoluent pas après cristallisation jusqu'à 
environ 650°C (i.e., le silicium est toujours élastique). Cette température définit la transition 
entre le régime élastique et le régime visqueux et on fixe arbitrairement la viscosité à une très 
forte valeur pour cette température (lx1018 Poises). Les viscosités aux températures plus 
élevées sont alors calculées de proche en proche en utilisant l'équation (V.6). Les résultats pour 
les films dopés et non-dopés sont donnés au tableau V.3. En ajustant une loi de type Arrhenius 
aux hautes températures ( ;::: 700°C), il serait possible d'extrapoler une valeur plus réaliste de 
la viscosité pour les températures plus basses ( ~ 650°C). 

Tableau V.3: Calibration de la viscosité du silicium après cristallisation. 

cr [MPa] Tl [Poises] 
Trc1 

non-dopé dopé non-dopé dopé 

650 740 740 l.Ox1018 l.Ox1018 

700 700 690 2.0x1016 1.6x1016 

800 600 470 7.0xl015 3.0x1015 

900 480 250 5.0x1015 1.8x1015 

Le modèle est alors appliqué pour valider cette calibration et les résultats sont représentés 
à la figure V.8. L'évolution des contraintes est reproduite de manière satisfaisante sur toute la 
plage de températures considérée. 

Par ailleurs, Miura a menée la même expérience en déposant un film de silicium 
polycristallin in-situ (dépôt par CVD à 625°C). On constate à la figure V.8 que ce film reste 
élastique, même à haute température, avec une contrainte proche de celle obtenue après 
cristallisation des films amorphes ( -400MPa en tension). Malheureusement, les mesures en 
température n'ont pas été refaites avec les films cristallisés. Ceci permettrait de conclure sur 
l'origine exacte de la relaxation observée juste après cristallisation. 
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V.3 Oxydation du silicium 

Ce paragraphe s'intéresse à la calibration et à la validation du modèle d'oxydation non

linéaire viscoélastique. Une grande partie du travail de calibration de ce modèle a déjà été 

effectuée par Senez à partir de géométries 2D [13]. Ici, nous validerons cette calibration de 

manière plus quantitative à partir des contraintes induites par oxydation. 

V.3.1 Oxydation plane 

De manière à rendre compte de la courbure progressive des plaques lors d'oxydations 

planes, nous devons introduire une expansion latérale pour chaque couche d'oxyde 

nouvellement créée. Cette déformation intrinsèque (-Sxl0-3, cf. §IV.3.4.2) reste très faible 

devant l'expansion normale au front d'oxydation ( -2.2). Ceci étant, comme l'expansion latérale 

de l'oxyde est contrainte par le silicium, il en résulte des contraintes non négligeables (- -

400MPa [16]). 

Afin de reproduire correctement la. relaxation des contraintes de l'oxyde thermique après 

sa formation, Yu propose une dépendance temporelle de la viscosité [16]. Ce modèle rend 

compte, en quelque sorte, d'un vieillissement de l'oxyde et l'on définit une simple dépendance 

linéaire dans le temps de la viscosité: 

ll(T, t) = llo(T) +rn· t (V.7) 

où llo est la viscosité initiale de l'oxyde en fonction de la température d'oxydation; t représente 

"l'âge" de l'oxyde, et rn correspond à la vitesse de vieillissement. Ce dernier paramètre peut 

dépendre de la température, mais nous négligeons cette dépendance pour simplifier la 

calibration. A partir des résultats de Yu, sa valeur est fixée à: rn= 5.6x1010 Pa. 

La validation de ce modèle est réalisée à partir des mesures de contraintes tout au long de 

la croissance d'oxydes en ambiance sèche (02) à différentes températures (figure V.9.a) . 
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Figure V.9: Evolution des contraintes de l'oxyde lors de sa croissance à différentes 
températures en ambiance sèche 0 2 (lignes: modèle; symboles: mesures [16]) (a); 
évolution du gradient de contraintes dans l'oxyde pour une croissance à 950oC (b). 
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La contrainte mesurée correspond à la moyenne de la contrainte totale du film. Comme 
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en témoigne la figure V.9.b, on constate que la contrainte à l'interface Si/Si02 reste constante à 

-400MPa, mais comme les contraintes à l'interface avec le milieu ambiant se relaxent 

progressivement lorsque l'oxyde croît, la valeur moyenne diminue.Les valeurs de la viscosité 

initiale llo(T) qui ont été ajustées pour calibrer le modèle à partir des mesures de Yu sont 

reportées à la figure V .1 O.a. La modification des valeurs calibrées par Senez demeure modeste. 

La viscosité extraite est quasiment identique à celle de Yu, mais l'énergie d'activation est 

légèrement inférieure aux mesures de Hetherington. D'autres facteurs que la température 

peuvent influencer la viscosité des oxydes (ex: traitements thermiques précédents, teneur en 

radicaux OH, présence d'impuretés métalliques et/ou de dopants) [17]. 

Le fait de considérer 1' expansion latérale de 1' oxyde en croissance remet en cause 

certaines hypothèses du modèle et plus particulièrement la formulation de l'effet des contraintes 

sur le coefficient de réaction à l'interface Si/Si02 (équation (IV.64)). En effet, il n'est plus valide 

de ne considérer que les contraintes normales à l'interface et une formulation similaire à celle 

de la diffusivité des agents oxydants (équation (IV.62)), faisant intervenir à la fois les 

contraintes normales et latérales, devient nécessaire: 

pour P > 0 (V.8) 

Dans ce cas de figure, une recalibration de l'énergie d'activation Vk peut s'avérer 

nécessaire. Pour le vérifier, on évalue la différence de cinétique en considérant, ou non, 

l'expansion latérale à l'aide de la formule (V.8). Cette vérification est menée pour une oxydation 

sèche à 800°C et les résultats sont représentés à la figure V.lO.b. On constate que la compression 

supplémentaire liée à l'expansion latérale réduit effectivement la cinétique de croissance, mais 

l'écart n'est que de 6% par rapport au modèle standard après 400min. d'oxydation (i.e., sans 

expansion latérale). On en conclut donc qu'il n'est pas impératif de recourir à une recalibration 

complète du modèle. Sur cette même figure, on a également reporté les mesures de Massoud 

[18]. Les résultats indiquent clairement que la prise en compte de l'expansion latérale ne permet 

pas de remédier à la limitation du modèle de Deal&Grove pour le régime initial d'oxydation. 
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V.3.2 Mise en évidence d'effets 3D 

Pour démontrer que l'extension du modèle d'oxydation en 3D n'affecte pas la validité de 

sa calibration, on confronte le modèle aux expériences réalisées par Park [20]. Park a mis en 

évidence des effets 3D à partir de structures d'isolation de type LOCOS. Un piédestal d'oxyde 
de 10nm est réalisé sur des substrats vierges, avant de déposer un masque de nitrure de 150nm 

d'épaisseur. Après la gravure du masque pour définir les zones actives, un oxyde de champ 

d'environ 430nm est réalisé en ambiance humide (1000°C, 70min.). Comme illustré à la figure 

V .11, le nitrure est ensuite décapé et une attaque permettant de graver les 1 Onm du piédestal 
d'oxyde est ensuite effectuée. 

LOCOS (1000°C - 70min.) 

.. Wsi3N4 .. 
ru tru re 

Gravure masque (Si3N4) 

+ piédestal (SiO~ 

Lbbl silicium à nu 
~ ... / z __ -o-xy_d_e -> ' < 

silicium ----
_o_x_y_de __ ~ 

silicium 

Figure V .11: Procédure expérimentale de Park [20]. 

Un exemple de vues du dessus (photographies MEB) est illustré à la figure V.l2, pour 

deux largeurs de masque (0.7J.!m et 0.45J.!m). La position du silicium mis à nu par rapport aux 
bords du masque de nitrure permet d'évaluer les longueurs des becs d'oiseau dans deux 

directions orthogonales (Lbb 1 et Lbb2). 

r silicium à nu 

Wsi3N4 = 0.7J..lm Wsi3N4 = 0.45J..lm 

Figure V.l2: Vues du dessus (MEB) des structures LOCOS après gravure du nitrure 
et du piédestal d'oxyde pour des largeurs de masque de 0.7J..lm et 0.45J.!m [20]. 

Les simulations de ces structures sont menées en prenant les valeurs calibrées en 2D du 

modèle d'oxydation. Pour chaque largeur de masque considérée, la longueur est considérée 
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constante à 2J.tm de même que l'ouverture de la surface oxydée. Des conditions aux limites 

symétriques permettent de restreindre le domaine de simulation à 1/4 de structure. La figure 

V.13 (a et b) représente deux résultats de géométries 3D pour des largeurs de masque de 0.7J..tm 

et 0.4J..tm, respectivement. On peut s'apercevoir que la réduction de la largeur du masque a pour 
effet d'augmenter la longueur du bec d'oiseau dans la direction y (Lbb2), mais semble réduire 
légèrement celle dans la direction x (Lbbl). Les coupes simulées après gravure du nitrure et du 

piédestal d'oxyde confirment ces observations (figure V .13 a' et b'). On observe par ailleurs très 

distinctement l'arrondie de l'intersection Si/Si02, au niveau du coin du masque, qui révèle la 
faiblesse du masquage à ce niveau. 
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Figure V.13: Géométries 3D et coupes vues du dessus des structures de Park pour 
des largeurs de masque de 0.7J..tm (a et a') et 0.4J..tm (b et b'). 

1.0 

La figure V.14 regroupe l'ensemble des résultats, expérimentaux et simulés, pour un 

certain nombre de largeur de masque. Dans tous les cas, il est apparu que la simulation surestime 

systématiquement les longueurs des becs d'oiseau. Nous avons considéré que le modèle devait 
être capable de reproduire quantitativement la génération des becs d'oiseau pour des largeurs de 
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masque suffisamment importantes: le point de référence est pris pour un large masque (wsi3N4 

= 1.8J..tm) pour lequel il est nécessaire de graver non pas 1 Onm mais 16nm d'oxyde afin d'obtenir 

un bon accord avec la mesure (cf. figure V .14 ). Cette correction ne semble pas remettre en cause 

fondamentalement la calibration car l'erreur expérimentale reste non-négligeable. Il est en effet 

très difficile de contrôler précisément la gravure de 1 Onm d'oxyde. 

En tenant compte de cette surgravure, on constate que le modèle reproduit de manière 

satisfaisante l'évolution des longueurs de becs d'oiseau en fonction de la largeur du masque. On 

constate l'augmentation très importante du bec d'oiseau Lbb2 pour les masques étroits: ce 

phénomène provient du déplacement du coin du nitrure, zone de masquage de plus faible 

efficacité, vers le milieu de la structure. L'effet de ce coin est d'autant plus sensible que le 

masque est étroit. Ceci étant, l'augmentation de Lbb2 s'accompagne d'une diminution de Lbbl. 

Ce second phénomène, moins prévisible que le premier, est lié à un effet de compensation: 

même à cette température, le nitrure reste beaucoup plus rigide que l'oxyde et le soulèvement 

des bords du masque dans la direction y provoque, par effet de levier, une force supplémentaire 

agissant au milieu du motif. Cette force renforce l'effet de masquage du nitrure, ce qui explique 

la diminution du bec d'oiseau dans la direction transverse (Lbb1). 

Lorsque la largeur du masque est inférieure à environ 0.35J,.tm, il se produit un perçage de 

la structure et le masque de nitrure est complètement soulevé. 
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Figure V .14: Evolution des longueurs de bec d'oiseau en fonction la largeur du 
masque de nitrure pour les structures de Park [20]. 

V.3.3 Calibration des contraintes des structures d'isolation 

Nous nous intéressons à présent à la validation quantitative du calcul des contraintes 

générées par les étapes d'oxydation lors de la réalisation des structures d'isolation (LOCOS ou 
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STI). Pour ce faire, on entreprend une confrontation systématique des déviations Raman 

mesurées et extraites des tenseurs de contraintes calculées. 

V.3.3.1 Structure LOCOS 

Une photographie MET d'une structure d'isolation LOCOS typique [21], ainsi que les 

géométries correspondantes issues des modèles 2D et 3D, sont représentées à la figure V.15. 

L'oxyde de champ est réalisé par une oxydation en ambiance humide (H20) à 875°C. La 

simulation 3D est effectuée en considérant un motif suffisamment large (i.e., 

perpendiculairement au plan de la figure) pour respecter la condition de déformations planes 

considérée en 2D. Les paramètres rhéologiques des matériaux et les coefficients de la cinétique 

sont identiques pour les simulations 2D et 3D. Le bec d'oiseau n'est que légèrement plus pincé 

en 3D qu'en 2D, ce qui peut signifier un niveau de contraintes quelque peu plus important dans 

le premier cas. Néanmoins, l'accord est tout à fait satisfaisant et l'on peut conclure, une fois de 

plus, que l'extension à la troisième dimension du modèle non-linéaire viscoélastique 

d'oxydation ne perturbe pas sa calibration. 
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Figure V.15: Comparaison des géométries simulées (2D et 3D) avec une 
photographie MET d'une structure LOCOS réalisée à 875oC- 360 min (H20). 

Pour s'en assurer davantage, on compare les déviations Raman calculées et simulées de 

ce motif. Les résultats avant et après l'étape de croissance de l'oxyde de champ sont représentés 

à la figure V .16. Les mesures des déviations Raman sont réalisées à partir d'un laser de longueur 

d'onde À = 458nm [22]. La déviation positive sous le masque de nitrure avant l'oxydation 

indique un état compressif, dû à la forte contrainte intrinsèque en tension du masque. Cette 

contrainte est ajustée de manière à obtenir un bon accord avec les mesures (cr~~~ = 1.1 GPa). 

Après la formation de l'oxyde de champ, une modification substantielle du profil de déviations 

Raman apparaît. On observe entre autre l'apparition de deux pics en tension de part et d'autre du 

bord du masque séparé par un pic compressif. Le pic en tension sous le nitrure est liée à la 

déflexion maximale du masque en cette position. Les pics en compression et en tension restants 

correspondent aux oxydations sur des parties convexes et concaves du silicium, respectivement. 

Dans le silicium, au milieu du masque de nitrure, on constate une augmentation de la 

compression, après la formation du LOCOS, induite par la croissance non-verticale aux niveaux 

des bords du masque [21]. D'après ces résultats, on note que les modèles 2D et 3D sont à même 

de reproduire qualitativement les différents pics de contraintes observées. D'un point de vue 

quantitatif, si le modèle 2D donne des résultats satisfaisants quant à l'amplitude de ces pics, on 

constate une légère surestimation des contraintes en 3D, comme cela pouvait être soupçonner 
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aux vues des géométries (cf. figure V.l5). 

Pour la simulation de cette structure d'isolation, la composante de dilatation latérale de 

l'oxyde lors de sa croissance à été prise en compte en 2D en prenant la valeur calibrée à partir 

des oxydations planes (E~:t = 5x10-3, cf. §IV.3.4.2). Cette expansion latérale induit une 

contrainte en tension dans le substrat sous-jacent, juste en dessous de l'oxyde de champ. Ceci 

explique pourquoi les résultats du modèle 2D permettent d'obtenir un meilleur accord avec les 

mesures qu'en 3D, au niveau du LOCOS. 
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Figure V.l6: Evolution des déviations Raman, simulées et mesurées, avant (a) et 
après (b) la croissance de l'oxyde de champ. 

V.3.3 .2 Structure STI 

Les technologies actuellement en production ( ~ 0.25J.1m) font de plus en plus appel à des 

techniques d'isolation par tranchées (STI). L'avantage principal en est le gain, en terme de 

densité d'intégration, lié à la transition abrupte entre zones actives et zones d'isolation. 

La figure V .17 .a représente la structure STI étudiée. Les principales étapes de fabrication 

sont les suivantes [23]: le masque d'isolation est préparé par dépôt de 200nm de nitrure 

(LPCVD) sur un piédestal d'oxyde de 20nm d'épaisseur; après la définition par 

photolithographie des zones actives, le bicouche nitrure/oxyde est gravé et des tranchées de 

380nm de profondeur sont réalisées dans le substrat de silicium; les flancs des tranchées sont 

alors oxydées en ambiance sèche à 1 050oC (-20nm), avant d'effectuer le remplissage par dépôt 

de 550nm d'oxyde TEOS (LPCVD); cet oxyde est ensuite densifié à 850°C en ambiance 

humide, ce qui a pour effet de faire croître davantage l'oxyde thermique sur les flancs des 

tranchées. 

On peut remarquer sur la figure V .17 .a que l'oxyde thermique est plus épais sur les flancs 

verticaux qu'au fond de la tranchée. La principale raison à cet effet est liée aux différences de 

vitesses d'oxydation selon les plans cristallographiques du silicium. En effet, il est prouvé que 

la cinétique d'oxydation est plus rapide selon les plans (111) que (110), et plus rapide selon les 

plans (110) que (100) [24]. 

Notons de plus que la simulation est à même de reproduire l'angle re-entrant du silicium 

au coin supérieur, comme observé sur la photographie MEB. 
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La figure V.l7.b correspond au champ de pression hydrostatique calculée après l'étape de 

densification du TEOS. Toutes les sources de contraintes des différentes étapes du procédé sont 

considérées (contraintes thermiques, intrinsèques, d'oxydation, ... ). Comme pour le LOCOS, on 

identifie trois pics importants de contraintes: un pic en tension sous le nitrure (courbure 

maximale du masque), un pic en compression et un en tension correspondant respectivement au 

coin convexe et concave de la tranchée. Les angles sont intrinsèquement très supérieurs au cas 

du LOCOS, ce qui explique les niveaux élevés de contraintes obtenus ici (de l'ordre du GPa). 
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Figure V.17: Structure STI typique (simulation et photo MEB) (a); champ de 
pression hydrostatique à la fin de la réalisation du STI (b ). 

2.4 

Des mesures par spectroscopie Raman à partir d'un laser fonctionnant dans la gamme UV 

(À = 363.7nm) ont été effectuées pour cette structure [23]. La figure V.l8 compare les 

déviations Raman obtenues pour cette structure par simulation et par mesure, en considérant 

plusieurs longueurs L du mesa de silicium de la zone active. La comparaison est réalisée après 

l'oxydation des flancs de la tranchée et après la densification du TEOS. Les résultats sont 

qualitativement identiques à ceux obtenus pour la structure LOCOS. Pour la zone active la plus 

large (L = 3f.!m), on constate l'existence d'une contrainte compressive importante dans le 

silicium au milieu de la structure, induite par la contrainte intrinsèque en tension du nitrure. 

Contrairement au LOCOS, le niveau de contrainte compressive baisse légèrement après la 

densification: l'effet géométrique de croissance de l'oxyde au niveau de la tranchée est 

négligeable. La diminution de la compression s'explique par une contraction "contrainte" du 

mesa de silicium, de part la présence du film de TEOS, lors de la descente en température après 

le dépôt de ce film. Près des bords de la tranchée, on constate l'apparition après densification du 

pic de compression et des deux pics de tension déjà mentionnés. 

Lorsque la longueur du mesa est réduite, l'amplitude de ces pics évoluent peu. Par contre, 

une modification notable est observée pour les contraintes sous le nitrure. En effet, lorsque le 

masque devient étroit (L = 1 J.!m), les deux pics de tension induits par sa courbure se rapprochent 

l'un de l'autre et annihilent la contrainte compressive existant au préalable. On constate que ce 

phénomène est reproduit qualitativement par la simulation. 

Si l'on compare de plus près les résultats obtenus par la simulation avec les mesures, on 
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remarque que l'accord se dégrade lorsque L diminue. Ceci étant, pour une largeur de mesa de 

lJlm, on approche les limites de validité de la technique micro-Raman imposées par la largeur 

du laser ( -0.6Jlm). L'erreur de mesure commise sur des motifs aussi étroits est difficilement 

quantifiable. L'analyse plus fine de ce type de structure à partir de la technique de mesure par 

faisceaux convergents (CBED) est en cours de réalisation (projet STREAM). Cette technique 

devrait palier les limitations de la spectroscopie micro-Raman pour les petites structures. 
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Figure V.18: Comparaison entre les déviations Raman mesurées et simulées, après 
oxydation des flancs et après densification, pour trois longueurs L du mesa: 3Jlm (a), 

2Jlm (b) et lJlm (c). Les résultats correspondent à un laser à 363.7nm. 
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V.4 Siliciures 

V.4.1 Cinétique du TiSi2 

Nous avons vu au chapitre précédent que la modélisation de la siliciuration est très 

semblable à celle de l'oxydation. La cinétique est basée sur l'approche de Deal&Grove et un 

comportement viscoélastique linéaire caractérise mécaniquement ce matériau. 

En ce qui concerne la cinétique, il est observé que la croissance du TiSi2 est un processus 

limité par la diffusion, que ce soit pour les recuits classiques [25,26], ou les recuits RTA [27]. 

Le régime de croissance est donc parabolique (équation (IV.57)): la figure V.19.a regroupe les 

valeurs du coefficient parabolique B du modèle de Deal&Grove, extraites pour un certain 

nombre de conditions expérimentales. Suivant la température de siliciuration, on constate que 

l'énergie d'activation de ce coefficient est plus importante à basse température ( <650°C), qu'à 

haute température (>650.C). Cette constatation est à mettre en parallèle avec le fait que la phase 

cristalline du TiSi2 est fonction de la température de croissance: à basse température est produite 

la phase fortement résistive C49, tandis qu'on obtient directement la phase faiblement résistive 

C54 à haute température. Il est donc tout à fait plausible de définir un double régime de 

croissance pour ce type de siliciure. 
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Figure V.l9: Calibration du coefficient parabolique de la cinétique du TiSi2 (a); 
évolution de l'épaisseur du TiSi2 à différentes températures (b). 

De manière à valider l'existence d'un régime parabolique, l'évolution de l'épaisseur du 

TiSi2 pour différentes températures obtenue par le modèle calibrée est confrontée aux mesures 

de Pico (figure V .19 .b) [26]. On voit clairement apparaître le régime parabolique de la réaction 

à toutes les températures. 

Comme nous avons pu le constater pour l'oxydation, la présence de contraintes 

mécaniques est souvent citée comme ayant un effet sur la réaction de formation des films 

minces. Par analogie, nous prenons en compte dans le modèle de croissance du TiSi2 les 
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contraintes générées dans la couche de TiSi2 pendant sa formation. Ce type de dépendance 
permet de modéliser certains effets particuliers comme la non-croissance du TiSi2 sous les 
espaceurs d'oxyde, illustrée à la figure V.20.a. Pour cet exemple, le siliciure est formé par un 
recuit rapide de 20 secondes à 730°C. 

La question demeure quant au mécanisme physique responsable de ce phénomène. 
Certains auteurs estiment qu'il provient de l'injection d'oxygène dans le TiSi2o à partir de 
l'espaceur, qui a pour effet de bloquer la cinétique [34]. D'autres études adoptent une approche 
semblable à la modélisation de l'oxydation en incorporant l'effet de la pression hydrostatique 
sur la diffusivité des atomes de silicium (équation (IV.62)) et sur le coefficient de la réaction 
(équation (IV.64)) [30]. Bien qu'aucune évidence expérimentale ne l'ait encore clairement 
prouvé [32], nous adoptons cette seconde approche pour ce modèle. 

Concernant la réaction d'oxydation, celle-ci est induite par la diffusion de l'oxygène par 
sites interstitiels [35], alors que la siliciuration s'opère par un mécanisme lacunaire [36]. A partir 
de ces observations, Fornara en conclut que la cinétique de siliciuration est ralentie dans les 
zones en tension [30]. Cette interprétation est cohérente avec le champ de contraintes générées 
par la croissance, représenté à la figure V.20.b. On observe clairement la zone de tension induite 
en bord d'espaceur correspondant au pincement très prononcé du TiSi2. 

De part le nombre réduit d'expériences disponibles pour calibrer les différents coefficients 
du modèle, nous incorporons l'effet des contraintes uniquement sur la diffusivité effective des 
atomes de silicium. Nous adaptons donc l'équation (IV.62) pour une réduction de diffusivité 
dans les zones de tension: 

pour P < 0 (V.9) 

où Vn est le volume d'activation de la réaction. 
Du fait que le flux de silicium peut s'exprimer en fonction du gradient et de la diffusivité 

des lacunes (cf. IV.3.4.3), le volume d'activation Vn correspond donc au volume de migration 
de la lacune, c'est à dire au volume mis en jeu lors du saut de la lacune entre deux sites. 
Théoriquement, celui-ci doit être proche de la moitié du volume atomique du silicium qui est de 
20Â3. 

Figure V.20: Photo MET de croissance de TiSi2 en bord d'espaceur [30] (a); champ 
de pression hydrostatique lors de la formation du TiSi2 (b ); effet des contraintes sur 

la cinétique de croissance (c). 
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A la figure V.20.c, on constate que la prise en compte de l'effet des contraintes permet 

d'obtenir une réduction satisfaisante de la croissance du TiSi2 sous l' espaceur. Pour cette 

simulation, le volume d'activation de l'effet retardateur est calibré à: V 0 = 7 A 3. Fomara obtient 
quant à lui un volume de V0 = 5Â3. 

A la température de siliciuration (i.e., 730.C), la relaxation des contraintes est très 

importante [28]. Fomara a extrait un temps de relaxation des contraintes 't' d'environ 0.5 

seconde à cette température [30]. Appliquée à une modélisation viscoélastique, cela correspond 

à une viscosité de tl = 5x 1011 Poises (tl = G x 't'). Cette faible viscosité fait que les contraintes 

du TiSi2 sont relativement faibles, exception faite de la zone de pincement en bord d'espaceur. 
Les contraintes générées dans le silicium sont maximales dans cette zone mais ne dépassent pas 
environ 1.5 GPa en tension, ce qui n'est pas suffisant pour qu'il y ait apparition de boucles de 

dislocations. 

V.4.2 Validation des contraintes 

La calibration du modèle à partir de topographies n'est pas suffisante, il est nécessaire de 
valider quantitativement les contraintes calculées. Pour ce faire, on considère une expérience 
menée par Steegen mettant en œuvre des mesures locales de contraintes induites par la 

formation de lignes de TiSi2, à partir d'une spectroscopie micro-Raman [28]. 

Le réseau de lignes de silicures est réalisé par dépôt de 55nm de titane, suivi d'un recuit 

rapide à 73o•c. Le temps de recuit est ajusté de manière à faire croître 65nm ou 11 Onm de TiSi2. 
Les lignes sont isolées par des structures d'isolation de type LOCOS. Les réseaux sont définis 

soit par des lignes de 5J,Lm de large isolées par des LOCOS de 5J,Lm de large, soit par des lignes 

de 2.5J.1m de large isolées par des LOCOS de 2J,Lm de large. La périodicité des structures nous 

permet de limiter l'étude à une demi-période du réseau dans chaque cas, comme cela est illustré 
à la figure V.21. 

La simulation de cette structure tient compte des différentes sources possibles de 
contraintes (montées/descentes en température, gravures et croissances de film, ... ). Comme 

démontré à l'exemple précédent, les contraintes de croissance du TiSi2 dans les zones 
suffisamment éloignées des bords sont modestes. Aux figures V.21 (a, b etc), on constate que 

les lignes sont en forte tension (-2GPa): ces contraintes proviennent essentiellement des 

contraintes thermiques générées lors de la descente en température après siliciuration [28]. 

Pour ces trois motifs, les comparaisons des déviations Raman mesurées avec celles 

extraites des contraintes simulées sont données aux figures V.21 (a', b' etc'). Le laser ne peut 
pas traverser un métal réfractaire comme le titane. C'est la raison pour laquelle seuls des points 
de mesure sous le LOCOS sont disponibles. L'accord entre la simulation et les mesures est tout 

à fait satisfaisant, sauf au voisinage des bords du film où la simulation surestime nettement les 
contraintes. Ceci étant, la réflexion partielle du faisceau pour des mesures proches des bords de 
lignes justifie une certaine précaution quant à la validité de ces mesures [28]. 
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Figure V.21: Champ de contraintes (a, b etc) et profils de déviations Raman (a', b' 
etc') pour différents réseaux de lignes de TiSi2. 

V.S Influence des forts dopages 

Les niveaux de dopages élevés sont une source à part entière de contraintes mécaniques 

pour les substrats. Celles-ci sont dues au désaccord de maille induit par la différence des rayons 

covalents du silicium et des impuretés ioniques. Pour la réalisation des circuits intégrés, ces 

effets apparaissent essentiellement lors de la réalisation des couches épitaxiales, dans le cas où 

leurs concentrations en impuretés diffèrent notablement de celle du substrat. De manière à 

valider le modèle développé pour cette source de contraintes (cf. chapitre IV), nous considérons 

deux expériences: l'une avec une épitaxie en bore fortement dopée par rapport au substrat [37], 

et l'autre avec des épitaxies en bore et phosphore faiblement dopées par rapport au substrat [38]. 

Au paragraphe V.5.2, une application plus particulière du modèle pour l'étude de la 

déflexion de poutres de silicium est décrite. 

V.S.l Contraintes d'épitaxie 

Lin a étudié l'effet du désaccord de maille, induit par épitaxie, sur la courbure des plaques 

[37]. Il constate que la déflexion des plaques est directement proportionnelle à l'épaisseur de 

l'épitaxie et à l'amplitude du changement de dopage à l'interface épitaxie/substrat. La 
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modélisation suppose que les déformations induites dans le système (épitaxie+substrat) ne 

dépassent pas leur limite élastique (i.e., pas de nucléation de dislocations). 

L'étude de Lin repose sur la mesure des déflexions de plaque de lOOmm de diamètre et de 

675J..tm d'épaisseur en fonction de l'épaisseur d'une épitaxie. Le substrat est fortement dopé en 
bore (-2x1019 cm-3), contrairement à la couche épitaxiale (-1013 - 1014 cm-3). 

L'évolution de la déflexion produite par des épitaxies d'épaisseur comprise entre 2J..tm et 

20J..tm est représentée à la figure V .22.a. Les résultats obtenus en appliquant le modèle décrit au 

chapitre IV y sont également représentés. La géométrie de la structure étant très simple (i.e., 

épitaxie uniforme sur un substrat plan), il est possible de considérer un domaine de simulation 

réduit, puis d'extrapoler la déflexion calculée aux dimensions réelles de la structure. Tous les 

détails concernant la procédure d'extrapolation ainsi que les conditions aux limites à appliquer 

sont développés en annexe. 

Pour les simulations, de manière à réduire les erreurs numériques, on considère un rapport 

constant de 1125 entre l'épaisseur de l'épitaxie et l'épaisseur réduite du substrat (t8'). Le diamètre 

réduit de simulation est fixé à D' = 800J..tm. 

On constate que les résultats donnés par le modèle, après extrapolation, sont en parfait 

accord avec les mesures faites par Lin, mais également avec la pente théorique. L'expression de 

la déflexion théorique hth est basée sur la formule de Stoney (équation (A.7)), en combinant 

l'expression de la déflexion (équation (A.l5)) et la loi de Vegard (équation (IV.49)): 

(V.IO) 

où D est le diamètre du substrat; tf et t8 sont les épaisseurs de l'épitaxie et du substrat, 

respectivement;~~ représente le coefficient de dilatation du cristal propre au bore, et CBo est la 

différence de concentration en bore entre l'épitaxie et le substrat. Cette théorie suppose que les 

concentrations en dopants sont uniformes. Le bon accord avec l'expérience et le modèle signifie 

donc que les effets d'inter-diffusion du bore entre le substrat et l'épitaxie sont négligeables. La 

figure V .22.b représente les profils de déformation et de concentration en bore dans la 

profondeur de la structure. Ici, on a considéré une épaisseur réduite du substrat de 150J..lm. On 

note en premier lieu que l'inter-diffusion du bore entre le substrat et l'épitaxie est relativement 

faible, ce qui justifie l'accord des résultats avec la théorie. 

L'amplitude de la déformation (biaxiale) théorique à l'interface épitaxie/substrat doit être 

de ~ICBo ( -l.Ox 1 04
). De part l'hypothèse de déformations planes choisie pour cette simulation 

bidimensionnelle, la déformation calculée est affectée par le coefficient de Poisson du matériau 
(cf. §IV.3.1.1): 

(V.l1) 

Comme l'atteste la figure V .22.b, cette déformation correspond bien à la déformation 

calculée à l'interface. On note également qu'une part non négligeable de la déformation se 

retrouve dans le substrat, qui se retrouve en tension près de l'interface avec l'épitaxie et en 

compression en face arrière. Cet effet est directement lié au rapport entre l'épaisseur du substrat 

et de l'épitaxie, comme en témoigne la figure V.23. 
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domaine de simulation réduit (ts' = 150f...tm) pour une épi taxie de 1 Üf...lm. 

u 

Quelle que soit l'épaisseur réduite t8' du substrat utilisée pour la simulation, la variation 

d'amplitude de la déformation à l'interface reste égale à la valeur théorique 8Eepi· Si l'épitaxie 

était infiniment mince par rapport au substrat, celui-ci ne se déformerait pas et toute la 

déformation serait supporter par l'épi taxie. Dans le cas contraire, on aboutit à une répartition 

plus ou moins importante de la déformation en fonction du rapport des épaisseurs. 

On peut noter également à la figure V.23 que, comme le prévoit la théorie de l'élasticité, 

l'axe neutre se situe à environ 1/3 de l'épaisseur du substrat (cf. annexe). 
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Figure V.23: Profils de déformation de la structure pour un épitaxie de 10f...lm en 
fonction de l'épaisseur du substrat considérée. 

La deuxième expérience considérée porte sur la variation des concentrations relatives 

entre le substrat et l'épitaxie à épaisseur constante. Herzog a mesuré, à la fois par déflexion de 
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plaque et par rayon X, les déformations engendrées dans des épitaxies dopées en bore ou en 

germanium [38]. Le substrat est quant à lui faiblement dopé en bore ( -lxl015 cm-3). 

Les mesures de Herzog ainsi que les résultats obtenus avec le modèle sont représentés à 

la figure V.24, pour des épitaxies dopées en bore et en germanium. On peut noter dans le cas 
d'une épitaxie en bore (figure V.24.a) qu'en deçà d'une certaine concentration, la déformation 

reste élastique et le modèle est en excellent accord avec les mesures. Pour les fortes 

concentrations, des relaxations plastiques par génération de dislocations sont observées, ce qui 

fait chuter la déformation (élastique) mesurée. 
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Figure V.24: Déformation dans le film d'épitaxie en fonction de son dopage en bore 
(a), et en germanium (b). 

14 

On observe une variation tout à fait similaire dans le cas d'un dopage au germanium 

(figure V.24.b), mais la déformation est à présent positive (dilatation de la maille du cristal). 

Néanmoins, le modèle surestime la déformation élastique dans ce cas. Cet écart ne peut pas être 

imputé au choix du modèle de déformation (linéaire ou volumique), étant donné que le 

coefficient d'expansion ~ du germanium est équivalent pour ces deux modèles (cf. tableau 

IV.2). Une caractérisation complémentaire a révélé que, même à des concentrations proches de 

1021 at./cm3, les atomes de germanium sont en sites substitutionnels et, de ce fait, contribuent 

à l'expansion de la maille du cristal de silicium [38]. La seule différence notable avec le cas du 

bore est que les dopages en germanium doivent être près d'un ordre de grandeur supérieur pour 

atteindre les mêmes niveaux de déformations. Une théorie reposant sur la loi de Vegard (au 

premier ordre) semble insuffisante à ces niveaux de concentrations. Des expériences 

complémentaires sont souhaitables pour confirmer ou non cette observation. 

V.5.2 Déflexion de poutres de silicium 

La réalisation de poutres intégrées sur silicium est une technique très populaire pour 

fabriquer des micro-capteurs et actionneurs. Les capteurs silicium sont généralement composés 

de fines membranes, ponts, cantilevers et poutres. Une attaque chimique "humide" est souvent 

employée pour les réaliser [39]. 
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Des marqueurs d'arrêt en bore constitue une technique très pratique pour contrôler la 

profondeur de gravure dans les substrats de silicium. Les films de silicium peuvent ainsi être 

fabriqués par diffusion thermique ou implantation de bore sur une surface du substrat, suivi 

d'une gravure à partir d'une ouverture de masque par l'autre face du substrat. Pour des gravures 

chimiques humides à partir de KOH, la vitesse d'attaque décroît de manière significative lorsque 

la concentration en bore excède une valeur limite (-6x1019 cm-3). Les fortes liaisons Si-B sont 

supposées favoriser la compacité du cristal, requérant ainsi une plus grande énergie pour 

expulser les atomes de silicium [40]. A ces niveaux de concentrations, les contraintes 

résiduelles de ces micro-structures (ex: poutres) peuvent être suffisamment importantes pour 

détériorer leurs performances et/ou être à l'origine de défaillances mécaniques. 

Nous considérons les expériences réalisées par Chu pour illustrer l'application des 

modèles de calcul des contraintes déjà présentés, et plus particulièrement l'effet des dopages 

élevés sur les contraintes résiduelles de poutres de silicium [ 41]. Les principales étapes de 

fabrication de ces poutres sont les suivantes: des substrats (100) sont oxydés et les fenêtres 

définissant ces poutres sont révélées par photolithographie. Puis des prédépôts en bore à partir 

d'une source solide (BSG) à 112s·c pendant lh ou 2h sont réalisés. Une oxydation humide de 

15min. à 95o·c est alors effectuée pour faciliter la gravure du BSG. Toutes les plaques ont subi 

jusqu'à présent les mêmes étapes et sont qualifiées de "diffusées". A partir de là, une oxydation 

sèche à 1100·c pendant SOrnin. est menée sur certaines plaques, après gravure du film de BSG. 

Ces plaques sont qualifiées "d'oxydées". 

Cette procédure expérimentale définit donc quatre variantes dont les profils simulés de 

dopage en bore sont représentés à la figure V.25.a. L'intersection avec la concentration limite 

d'attaque fixée à 6x1019 cm-3 permet de prédire l'épaisseur finale des poutres. On constate que 

cette épaisseur varie peu, que l'étape d'oxydation sèche soit réalisée ou non: les poutres ayant 

subi un prédépôt de bore d'une heure ou de deux heures ont une épaisseur proche de w1 - 1.6 

J..Lm ou w 2 - 2.3J..Lm, respectivement. Ces valeurs correspondent aux épaisseurs effectivement 

mesurées par Chu [41]. 
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Figure V.25: Profils de dopage en bore pour les différents procédés de fabrication 
des poutres (a); géométrie typique d'une poutre simulée (b). 
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Une géométrie typique considérée pour la simulation est reproduite à la figure V.25.b. Les 
principales caractéristiques sont la longueur de la poutre (L) et son épaisseur (w). Ces poutres 

sont théoriquement fixées latéralement mais pour permettre leur étude en 2D, nous considérons 

une fixation par un pied de largeur p. Une étude équivalente a démontré que cette hypothèse 
n'affecte pas les résultats [42] et nous avons vérifié que la largeur du pied n'affecte pas non plus 
la déflexion de la poutre. 

Dans la pratique, les poutres font 2mm de long et lOOJ.!m de large. Une si grande largeur 
justifie l'application de l'hypothèse des déformations planes pour nos simulations 2D. De 
manière à réduire la taille du domaine de simulation, nous exploitons le fait que la courbure de 

la poutre est indépendante de sa longueur. Chu l'a vérifié expérimentalement et nous faisons de 

même pour valider le calcul mécanique du simulateur: la figure V.26 représente les résultats de 
déflexions de poutres de différentes longueurs ayant subi le même procédé de fabrication. 

Pour les longueurs L' considérées, le rayon de courbure R de la poutre reste très grand par 

rapport à sa longueur (L'IR « 1), de sorte que l'on peut appliquer l'équation (A.15) (cf. Annexe), 
une fois la déflexion h' connue: 

= (L')2 
R 2h' (V.12) 

Pour l'extrapolation des résultats aux dimensions réelles des poutres (i.e., L = 2mm), 
l'hypothèse précédente n'est plus justifiée et il faut considérer l'équation (A.14), qui, combinée 

avec l'équation (V.12), donne: 

( (L')~[ (2Lh')] 
h = 2h,-) 1 -cos (L')2 

(V.13) 

Aux vues des résultats obtenus au tableau V.4, la courbure n'est pas affectée si la longueur 

L' considérée reste suffisamment grande devant les autres dimensions (p,w). Pour le reste de 

l'étude, on considère que L'= 35J.!m. 

Tableau V.4: Déflexions calculées (h' ) et 
extrapolées (h) pour différentes longueurs 

de poutres (L' ). 

L' [J.!m] h' [J.!m] h [J.!m] 

8.35 +9.96e-3 556 

21.3 +5.42e-2 468 

27.9 +8.94e-2 451 

35.0 + 1.42e-1 456 
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Fi~ure V.26: Influence de la longueur des poutres sur la courbure et la déflexion. 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 142 



CHAPITRE V CALIBRATION 

Nous analysons à présent les sources de contraintes à l'origine de la déflexion des poutres. 
Pour cela, nous considérons les poutres réalisées à partir d'un prédépôt de bore (BSG) d'une 

heure suivie d'une oxydation humide à 95o·c. L'épaisseur totale du bicouche (oxyde/BSG) 

mesurée est de 200nm [41]. La superposition de la contrainte thermique compressive générée 
par la descente en température après la formation des deux films, et de la contrainte compressive 

intrinsèque lors de la croissance de l'oxyde, a pour effet de courber les poutres vers le substrat 

(h<O). L'amplitude de cette déflexion est directement proportionnelle à la force exercée par le 
bicouche, donc à son épaisseur, comme en témoigne la figure V .27 .a. 

1.9 

2.1 

-4-lnm-; 

I - 2.3 -80nm 

i08nm 

158nm 
2.5 

2.7 

10 20 30 40 

a. x [J..tm] 

Figure V.27: Déflexions des poutres en fonction de l'épaisseur d'oxyde résiduel. 

On constate en outre que si le bicouche est complètement gravé, la poutre a une déflexion 

positive: ceci est lié au gradient de dopage en bore à travers l'épaisseur de la poutre. En effet, 
comme en témoigne les profils de dopage de la figure V.25.a, le maximum de la concentration 

en bore pour les poutres "diffusées" est proche de leur surface supérieure. Les poutres se 

courbent donc de ce côté pour relaxer les déformations en tension qui y sont induites. 
Lors de l'étape de libération des poutres, une partie du bicouche en surface est gravée. 

Toujours pour le même procédé, Chu a mesuré une épaisseur d'oxyde résiduel de 41nm à 

laquelle correspond une déflexion de +5ÜJ..lm. La simulation prédit cette déflexion si l'épaisseur 
d'oxyde résiduel est de 41nm. 

Les déflexions mesurées et simulées pour les quatre variantes du procédé de fabrication 

précédemment décrites sont reportées au tableau V.5. Pour chacune, une mesure 

supplémentaire après gravure complète du masque d'oxyde est également effectuée. On 
remarque que la simulation est en bon accord avec l'expérience pour les poutres "diffusées", 

qualitativement et quantitativement. 

Pour les poutres "oxydées", on note que le modèle surestime le "redressement" des 

poutres après la suppression du masque. Plusieurs explications peuvent être formulées: soit la 
diffusion du bore et donc le déplacement du maximum de concentration durant l'oxydation sont 
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Figure V .28: Calibration du comportement élastoplastique des alliages 
d'aluminium-cuivre en fonction de l'épaisseur (symboles: mesures; ligne: modèle). 
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A la figure V.29.a, la calibration de la limite d 'élasticité est comparée à d'autres travaux, 

pour un film de lJ.tm d'épaisseur. Les valeurs calibrées sont en bon accord avec le modèle 

linéaire défini par Shen [46] ou les mesures de Lee [47]. Dans tous les cas, on peut noter que la 

limite d'élasticité est proche de zéro au-delà de 400°C, ce qui indique qu'à cette température et 

pour cette épaisseur, les contraintes de l'alliage sont presque entièrement relaxées par 

écoulement plastique. La calibration en température de la limite d'élasticité cry est effectuée en 

seulement sept points (25 , 150, 200, 300, 375 et 475°C). 

Les valeurs calibrées de la limite d 'élasticité cry en fonction de l'épaisseur et de la 

température sont représentées par les isocontours de la figure V.29.b. On retrouve les 

caractéristiques déjà soulignées, à savoir que la limite d'élasticité diminue avec l'épaisseur du 

film et avec la température. D'après la forme des isocontours, on peut également constater que 

la limite d'élasticité en tension (i.e., à basse température) est moins sensible à l'épaisseur du film 

que la limite d' élasticité en compression (i.e. , à haute température). 
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Figure V.29: Calibration de l'élastoplasticité; comparaison des limites d'élasticité 
pour un alliage de l.OJ.tm d'épaisseur (a); limite d'élasticité en fonction de la 

température et de l'épaisseur(b ). 

De manière à valider la calibration du modèle, on considère une expérience relativement 

simple menée par Yeo [48]. Un film d'AlCu(l %) de 0.8f.!m d'épaisseur est déposé sur un substrat 

de silicium (100) pré-oxydé à une épaisseur de 0.45f.!m. Des réseaux périodiques sont définis 

en différentes portions de la plaque en réalisant des lignes d'AlCu de 2.5 mm de long et de 

largeur 0.5, 1.0, 2.0, et 4.0 f.!m, respectivement. L'espacement entre les lignes est identique à 

leur largeur. La plaque est ensuite découpée pour isoler chaque réseau et mesurer les contraintes 

des lignes par une technique de mesure de déflexion de plaque. Il est possible d'extraire une 

valeur moyenne de la contrainte de la ligne (composante perpendiculaire à la ligne) en 

effectuant des mesures de courbure pour plusieurs orientations [48]. Les variations en 

température de cette contrainte moyenne, pour les réseaux et pour le film uniforme, sont 

représentées à la figure V.30. 
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Figure V.30: Variations en température des contraintes de lignes d'AlCu pour 
différentes largeurs; mesures [48] (a), résultats du modèle calibré (b). 

On constate que l'amplitude des cycles d'hystérésis est de moins en moins marquée 
lorsque les lignes deviennent plus étroites. Cet effet est essentiellement lié à la relaxation de la 
contrainte par gravure: plus le film est étroit, plus ses contraintes relaxées aux bords des lignes 
ont un poids important dans la valeur moyenne. Sans aucun ajustement de la valeur calibrée de 
la limite d'élasticité, le modèle numérique rend parfaitement compte de ce comportement. 

A partir de ce modèle calibré, il est possible de mener des études plus spécifiques sur les 
contraintes générées dans les édifices d'interconnexions. Pour ce faire, nous nous intéressons à 

un problème qui a fait l'objet d'un certain nombre d'études: l'optimisation de la géométrie des 
lignes d'AlCu en terme de contraintes mécaniques [50,51,52]. Nous nous basons plus 

particulièrement sur l'étude menée par Yeo pour la définition du motif [50]. Celui-ci est réalisé 
de manière similaire au réseau de lignes précédemment étudié, à ceci près que le réseau est à 

présent passivé par un oxyde PECVD-TEOS, comme cela est illustré à la figure V.3l.a (dépôt 
d'un film épais d'oxyde TEOS suivi d'une planarisation par CMP). La symétrie du réseau 
permet de restreindre l'étude à ce seul motif élémentaire. 

Le confinement produit par l'encapsulation des lignes d' AlCu s'accompagne d'une 

modification importante de 1 'état de contraintes global. En effet, les lignes ne possèdent plus de 
surfaces libres après leur passivation. Les expansions/contractions lors des montées/descentes 
en température ne pouvant plus s'effectuer librement, l'amplitude des variations de contrainte 
en température augmentent de façon significative si la ligne est passivée. 

La seconde conséquence qui résulte de la passivation est la diminution des phénomènes 
plastiques des lignes d' AlCu. Ainsi, les contraintes passe d'une configuration biaxiale (ligne 
non-passivée) à une configuration triaxiale (ligne passivée). On aboutit alors à un état de 
contraintes quasi-hydrostatique, situation pour laquelle le matériau tend vers un comportement 
élastique [53]. Cette caractéristique rhéologique est prise en compte dans le modèle de part la 
décomposition de la loi constitutive en une partie de dilatation purement élastique et une partie 
de déviation élastoplastique. 
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Comme en témoignent les résultats présentés à la figure V.3l.b, le modèle rend compte 

des deux phénomènes qui viennent d'être évoqués. Pour une ligne de 0.8J..Lm d'épaisseur et 

0.8J..Lm de large, la passivation augmente considérablement l'amplitude des variations en 

contraintes en température. Plus la géométrie de la ligne présente un rapport d'aspect (tAie/ 

w Aleu) proche de l'unité, plus les phénomènes plastiques s'atténuent (i.e. , disparition de 
l'hystérésis). 

Nous examinons à présent plus quantitativement 1' influence de la configuration 

géométrique de la ligne sur ses contraintes résiduelles. 
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Figure V.31: Définition du motif élémentaire du réseau de lignes passivées [50] (a); 
influence de la passivation sur les contraintes des lignes d'Al Cu (b ). 

La contrainte latérale moyenne (i.e., composante perpendiculaire aux lignes) est évaluée 

après réalisation du motif, pour trois épaisseurs de lignes tAICu (0.8J..Lm, 0.6J..Lm et 0.2J..Lm), et en 

modulant le rapport d'aspect de la ligne p (tA1cufw Aleu) (figure V.32.a). Lorsque ce rapport 
d'aspect tend vers zéro, on se rapproche de la configuration d'un film uniforme et l'on retrouve 

la contrainte qui avait servi à la calibration (cf. figure V.28). Pour un rapport d'aspect grand 

(p>2.5), les lignes deviennent très étroites et leurs contraintes sont essentiellement gouvernées 

par la continuité à respecter avec la couche de passivation (autrement dit, les contraintes de 

surface deviennent prépondérantes par rapport aux contraintes de volume). L'effet de l'épaisseur 

de la ligne s'estompe alors et les contraintes tendent vers une même valeur. Entre ces deux cas 

extrêmes, il existe une configuration géométrique pour laquelle la contrainte est maximale. On 

peut constater que ce maximum se produit à un rapport d'aspect d'autant plus petit que la ligne 

a une limite d'élasticité élevée (i.e., p -7 0 pour une ligne élastique). L'amplitude augmente 

également avec la "rigidité" de la ligne. 

Il semble donc que ce serait moins la géométrie même du réseau de lignes qui soit à 

l'origine des ces tendances que l'amplitude du caractère plastique de ces lignes. 
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3.0 

Pour valider cette hypothèse, la même étude est menée mais en considérant cette fois que 
la limite d'élasticité est indépendante de l'épaisseur de la ligne (figure V.32.b). La limite 
commune choisie est celle d'un film de 0.8Jlm d'épaisseur. Quel que soit l'épaisseur, les 
contraintes des lignes atteignent leur maximum pour un rapport d'aspect proche de l'unité et 
avec une même amplitude. C'est donc bien la limite d'élasticité qui détermine la configuration 
géométrique critique qui maximise les contraintes. 

Cette constatation permet de nuancer les conclusions de Yeo pour qui le maximum de 
contrainte est toujours proche d'un rapport d'aspect unitaire, indépendamment de l'épaisseur du 
film [50]. Néanmoins, ses mesures n'ont été réalisés que dans le cas de lignes de 0.8Jlm 
d'épaisseur. Ces mesures, représentées à la figure V.32.a, sont en bon accord avec la prédiction 
faite par le modèle. Par une étude de type éléments finis , Shen constate l'influence de l'épaisseur 
sur le maximum de contraintes, mais il ne l'attribue uniquement qu'à l'effet du confinement de 
la couche de passivation [52]. En décorrélant l'effet de la limite d'élasticité de l'effet purement 
géométrique, nous avons pu démontrer que c'est la conjonction des deux phénomènes 
(confinement des lignes par la couche de passivation et variation de la limite d'élasticité en 
épaisseur) qui détermine l'amplitude du maximum de contraintes, ainsi que la configuration 
géométrique correspondante. 

Bien qu'encore peu utilisé pour les technologies actuelles, le cmvre constitue une 
alternative très intéressante pour remplacer les interconnexions en alliages d'aluminium. Deux 
raisons majeures à ce changement annoncé: d'une part, le cuivre possède une résistance à 
l'électromigration bien supérieure à l'aluminium; d'autre part, la faible résistivité du cuivre par 
rapport à celle de l'aluminium permet théoriquement une réduction d'environ 30% du délai 
d'interconnexion RC [54] . 

Cependant, les contraintes des films de cuivre présentent des réponses en température tout 
à fait similaire à celles des alliages d'aluminium, comme en témoigne la figure V.33. On 
constate que le modèle peut être étendu à ce type de matériau sans aucune difficulté. 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... !50 



CHAPITRE V 

500 

400 

~ 300 
Cl.. 

6 200 
1\ 

>< >< 
b 100 v 
B 
t: 0 (;$ 
!:l 
t: 
0 -lOO u 

-200 

-300 
0 100 

• mesures [55] 
modèle 

•••• ••• ••••••••••••• 
•••• 

200 300 400 500 

Température [0 C] 

CALIBRATION 

Figure V.33: Variations en température de la contrainte d'un film de cuivre. 

V.6.2 Comportements plastiques du silicium 

Pour la production des semiconducteurs, la formation de défauts cristallins induits par des 

niveaux trop élevés de contraintes dans les substrats de silicium est un problème majeur. Plus 

particulièrement, la génération de dislocations est reconnu comme la principale difficulté à 
surmonter pour la mise au point des structures d'isolation [56]. 

Physiquement, la génération de dislocations est un phénomène de plasticité: au delà d'une 

certaine limite de déformation, le silicium n'arrive plus à se déformer élastiquement en réponse 

à de nouvelles sollicitations. Il y a alors rupture locale de la structure cristalline du silicium afin 
de "relaxer" ces déformations excessives. La principale étape de fabrication susceptible 

d'engendrer suffisamment de contraintes pour déclencher l'apparition de dislocations est la 

réalisation des isolations entre composants, que ce soit pour des structures LOCOS [57 ,58] ou 
STI [59]. De même, dans un échantillon contenant déjà des dislocations, l'apport de nouvelles 

déformations plastiques se traduira par une propagation de ces boucles de dislocation et par leur 

multiplication [60]. 
Nous allons à présent examiner en quoi le modèle d'élastoplasticité précédemment défini 

peut être appliqué au silicium pour corréler, qualitativement et quantitativement, l'apparition de 

dislocations avec les niveaux de contraintes calculés. 
Pour ce faire, nous considérons l'expérience menée par Vanhellemont [57]: une isolation 

LOCOS est réalisée sur un substrat orienté (001) par une longue oxydation de lOh à 975•c en 

ambiance humide. Le masque est formé uniquement à partir d'un film de nitrure de 120nm 

d'épaisseur, sans piédestal d'oxyde: le pincement du LOCOS, et donc les contraintes induites 

dans le silicium, sont maximales pour ce type de structure. La figure V .34 représente les 
résultats obtenus lors de sa formation. Les champs de contraintes représentés correspondent à 

la contrainte de Von-Mises. Cette contrainte, définie au §11.2.2.2, est la valeur qui est comparée 

à la limite d'élasticité du matériau pour définir la transition de comportement élastique/ 
plastique (tout comme pour l'aluminium, on peut définir une limite d'élasticité en contraintes 
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pour le silicium [61]). La simulation de cette isolation a été menée en considérant le silicium 
comme purement élastique (figure V.34.a) et en activant le modèle d'élastoplasticité en 

choisissant une valeur arbitraire de la limite d'élasticité du silicium: cry= 1 GPa (figure V.34.b). 

Cette valeur de la limite d'élasticité, volontairement choisie très élevée, définit le niveau de 
contraintes au-delà duquel des dislocations d'environ lOnm de rayon peuvent être nucléées. On 

remarque que les contraintes de Von-Mises sont maximales dans le silicium dans la région du 

bec d'oiseau et qu'elles activent le comportement plastique dans cette région. Ce 

déclenchement bien localisé de la plasticité est confirmé de manière indirecte par la présence 
d'une dislocation (boucle de Hu [57]), observée par Vanhellemont (figure V.34.c). 

D'un point de vue numérique, il est à noter que le traitement découplé du problème 

présenté au §IV.2.2.3 (i.e., traitement viscoélastique non-linéaire de la croissance de l'oxyde, 
puis traitement du comportement élastoplastique du silicium) ne pénalise que très modérément 

le temps de calcul: le temps CPU1 passe de 3550 secondes (figure V.34.a) à 3764 secondes 

(figure V.34.b) lorsque l'élastoplasticité du silicium est activée, soit une pénalisation d'environ 
6% seulement. 
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Figure V.34: Croissance d'une isolation LOCOS en considérant un substrat 
élastique (a), ou élastoplastique (b); photographie de la structure [57] (c). 

Tentons de valider maintenant de manière plus quantitative les niveaux de contraintes 

calculés en s'appuyant sur la localisation des dislocations dans le substrat. Pour cela, nous 

exploitons le fait que les dislocations généralement induites dans le silicium ont une 
configuration cristallographique bien particulière: elles se trouvent dans les plans de glissement 

de type (111) et ont un vecteur de Burger de type (a/2)[11 0] (où a est le paramètre de maille du 

cristal). On les appelle le plus souvent "dislocations 60°". 

Lorsque des dislocations 60° apparaissent dans un plan de glissement donné, 1' équilibre 

entre les champs de contraintes existants dans le substrat et les forces qu'exercent les 
dislocations entre elles est à l'origine de leur "répartition" ordonnée dans ce plan [57,58]. 

Suivant un procédé de réalisation d'isolation LOCOS très semblable à celui déjà présenté 
(oxydation H20 à 975"C pendant 2h), Vanhellemont a observé la répartition de dislocations 60° 

représentée à la figure V.35.a. On constate clairement que toutes les dislocations appartiennent 

au même plan de glissement (111) qui atteint le bord du LOCOS formé. Notons par ailleurs que 

1. SUN Ultra 4 - 400 MHz 
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ces dislocations se referment nécessairement à la surface du silicium et confèrent à ces 

dislocations la géométrie de demi-boucle [60] . 

Pour quantifier cette répartition, on évalue le champ des contraintes de cisaillement résolu 

RSS (Resolved Shear Stress) qui s'obtient à partir du tenseur des contraintes {cr}, du vecteur de 

Burger b des dislocations et de la normale n au plan de plan de glissement de ces dislocations 

[60]: 

3 b . · cr .. · n . 
RSS L 1 ~~~ J (V.l4) 

i, j = 1 

Pour le motif étudié, la configuration cristallographique des dislocations observées 

correspond à un plan de glissement (Ill) avec un vecteur de Burger (a/2)[1 Ol]. Le champ de 

contraintes RSS répondant à ces caractéristiques est représenté à la V.35.b. 

La contrainte RSS est directement proportionnelle à la force qui s'exerce sur la ligne de 

dislocation et son amplitude permet donc de définir si le rayon de la dislocation tend à croître, 

à décroître ou à se stabiliser. Pour qu'il y ait glissement de la dislocation, le RSS doit être 

supérieur à une certaine force nécessaire à initier ce mouvement: la force Peierls [62]. Cette 

force peut dépendre d ' un certain nombre de paramètre comme la température, le dopage, ... 
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Figure V.35: Isolation LOCOS mettant en évidence l'apparition de dislocations (a) ; 
champ de contrainte RSS correspondante, calculée pour le plan d~ glissement (Ill), 

et en considérant un vecteur de Burger de (a/2)[101] (b). 

4 

Leroy a établi un abaque permettant de déterminer les différents régimes dynamiques 

(croissance, décroissance ou stabilité) en fonction du rayon de la boucle de dislocation 

considérée et de la contrainte RSS où se trouve la dislocation (figure V.36.a) [61]. Cet abaque 

est également paramétré en fonction de la force de Peierls. Les boucles de petites dimensions 

s'annihileront sauf si le champ de contrainte RSS est très important ( ~ 1 GPa), tandis que la 

stabilité sera facilitée pour des grandes rayons de boucle. 
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Une coupe correspondant au plan d'observation des dislocations est effectué à partir du 

champ de contrainte RSS et l' évolution de cette contrainte à partir de la surface du silicium est 

représentée à la figure V.36.b. Le résultat est reporté en échelle logarithmique pour faciliter la 

comparaison avec 1' abaque de Leroy. 

En confrontant la contrainte RSS simulée avec l'abaque, on constate qu ' on entre en 

régime de stabilité pour des rayons de dislocations supérieurs à environ 200-300nm. En deçà, 

aucune dislocation ne devrait être observée. Ce résultat est en bon accord avec la position des 

dislocations de la figure V.35.a puisque la Ière dislocation n'apparaît qu'à environ 400nm de la 

surface du silicium (rayon mesuré selon le plan (111)). Les autres dislocations ont des rayons 

plus grands et se répartissent en fonction de leurs interactions (effet non pris en compte dans 

notre modélisation). 

A travers cet exemple mettant en œuvre des phénomènes élastoplastiques, on valide 

indirectement le calcul des contraintes dans le substrat. 

a. Longueur critique [nm] b. 

10' 

plan de glissement (111) 
vecteur de burger [lon 

100 ~:::::;::;:::::~~~........,. ............ .....,_""':"""-........ ..J 
10° 101 102 103 104 105 

Distance du point 0 [nm] 

Figure V.36: Abaque de Leroy [60] (a); profil de la contrainte RSS à température 
ambiante et le long du plan (111) (b ). 
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Chapitre VI : APPLICATIONS 

Ce chapitre présente deux études qui analysent les contraintes mécaniques 
dans des édifices d'interconnexions de procédés industriels (PHILIPS Semiconduc
teurs, Caen, France). Ces travaux utilisent les modèles de calcul de contraintes pré
sentés dans ce manuscrit ainsi que leur calibration. 

La première application concerne l'étude d'une rupture de ligne métallique 
observée pour des géométries spécifiques d'interconnexions. L'outil numérique per
met d'établir une cartographie précise des champs de contraintes, et facilite ainsi le 
diagnostique de la défaillance. 

La deuxième application porte sur l'analyse des défaillances mécaniques des 
films d'oxyde SOG lors de leur densification. L'analyse numérique permet de quanti
fier l'impact d'une modification de certains paramètres du procédé afin de circonve
nir à ces défaillances. 

Les contraintes simulées sont représentées sont présentés soit sous la forme de 
champs bidimensionnels, soit sous la forme de profils 1 D. Dans le premier cas, com
me l'épaisseur du substrat simulé doit être grande (cf. annexe), les résultats présentés 
correspondent à des zooms. 

VI.l Caractérisation des films minces des procédés étudiés 

En étudiant la modélisation des principales sources de contraintes mécaniques que nous 
avons développée dans ce travail, on a pu constater que certains modèles adoptent une approche 

empirique, notamment pour le calcul des contraintes intrinsèques. En effet, ces contraintes sont 

extrêmement sensibles aux paramètres du procédé de dépôt du film, ce qui rend leur 

modélisation très délicate. Il est alors nécessaire d'avoir recours à une caractérisation complète 
de la contrainte intrinsèque de chaque film, au préalable à toute étude structurale. Le tableau 

Vl.l donne les caractéristiques de dépôt des films utilisés pour les deux procédés étudiés. On 
peut noter que certains films possèdent des contraintes intrinsèques différentes suivant leur 

épaisseur. C'est notamment le cas des alliages d'aluminium. Cette observation est cohérente 

avec la dépendance en épaisseur de la limite d'élasticité des alliages que nous avons mis en 
évidence au chapitre précédent. 

Les épaisseurs indiquées dans ce tableau correspondent à celles effectivement utilisées 
dans les procédés étudiés. 

Notons enfin que 1' oxyde SOG étant, par définition, pelliculé à 1' état liquide à température 

ambiante, aucune contrainte n'est générée initialement dans le film. 
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Tableau VI.l: Caractéristiques des films minces des édifices d'interconnexions [ 1]. 

Film Equipement Epaisseur Température O'int 
du film de dépôt 

[J.tm] rc1 [MPa] 

USG PECVD 
0.300 400. -35 
0.500 400. -25 

PSG (4%P) PECVD 0.600 450. +80 

Nitrure PECVD 0.800 400. -35 
LPCVD 0.070 800. +llO 

SOG pelliculage - 25. o. 
Al Cu pulvérisation 0.300 450. +210 

0.670 450. +65 
0.950 450. +48 

AlSiCu (2%) pulvérisation 0.670 300. +120 

TiW pulvérisation 0.130 300. -690 

V/.2 Analyse des contraintes dans le procédé SUBILO 

La première application étudie de façon qualitative les contraintes générées lors de la 
réalisation du premier niveau de métallisation d'un technologie bipolaire 3J.1m (SUBILO) 

utilisée sur le site de PHILIPS Semiconducteurs à Caen. 
L'objectif de cette analyse est d'aider au diagnostique d'une défaillance mécanique 

survenue récemment sur ce procédé relativement ancien et bien stabilisé. Pour ce faire, nous 
décrivons tout d'abord le problème rencontré, puis les principales étapes technologiques 
génératrices de contraintes élevées. La sensibilité de la défaillance à la géométrie est ensuite 
investiguée, en considérant quatre motifs spécifiques. La simulation de la fabrication de ces 
motifs permet alors de quantifier l'effet des contraintes sur l'apparition des défaillances. Enfin, 
l'effet d'une modification de certains paramètres du procédé pour réduire les contraintes est 
évalué. 

V/.2.1 Position du problème 

La défaillance constatée lors de la réalisation du premier niveau de métal de ce procédé 
est illustré à la figure VI.l. Cette défaillance correspond à la génération de cloques au niveau 
du film d'adhésion de TiW, localisées dans la région de la tête d'oiseau du LOCOS enterré. Ces 
cloques induisent une rupture partielle ou complète de la ligne métallique, et donc conduisent à 
un dysfonctionnement électrique du dispositif. Avant même 1' entame de cette étude, le 
précurseur de ces défaillances avait été identifié (problème lié à des résidus organiques de 
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gravure lors d'un bain de rinçage [2]). Cependant, comme une rupture mécanique est le résultat 
d'un mécanisme de relaxation de contraintes trop élevées, le calcul des contraintes de cette 
structure va compléter notre connaissance et permettre une optimisation plus efficace du 
procédé. 

La figure VI.l montre également la topographie simulée correspondante au motif d'étude. 
Il est important de simuler la structure avec la plus grande précision possible car l'apparition 
bien localisée des cloques (voisinage des têtes d'oiseau) indique une prépondérance de l'effet 
géométrique pour leur génération. La couche qui apparaît au-dessus de la ligne d' AlCu sur la 
photographie est déposée après l'apparition du craquement, son rôle étant uniquement de 
repérer plus facilement la topographie de la ligne d' AlCu. 

Microns 

Figure VI.l: Motif du SUBILO mettant en évidence une cloque du film de TiW au niveau 
de la tête d'oiseau du LOCOS enterré. 

risque+ risque+ 

risque 0 risque++ 

Figure VI.2: Motifs étudiés pour évaluer le risque d ' apparition des cloques. 
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Notons dès à présent que certaines simplifications ont été réalisées pour simuler les 

structures. Ainsi, la croissance du siliciure SiPtNi n'est pas prise en compte, le modèle de 
siliciuration n'existant pas au moment de 1' étude. Comme nous avons pu constater 

précédemment que 1' étape de siliciuration constitue une source potentielle importante de 
contraintes, il est nécessaire de garder à 1' esprit cette limitation lors de 1' interprétation des 

résultats. D'autre part, il est reconnu que la nucléation de craquements de lignes est le plus 

souvent initiée à l'intersection des joints de grains avec l'interface sous-jacents [3,4]. Ce 

mécanisme ne peut pas être considéré dans cette étude, étant donné que la croissance des grarns 

de l'alliage AlSiCu n'est pas modélisée. Enfin, le calcul des champs de contraintes est réalisé 

en 2D. La géométrie de la structure est trop complexe pour pouvoir la simuler en trois 

dimensions. L'hypothèse des déformations planes est supposée, ce qui signifie que les lignes 

métalliques sont considérées comme infiniment larges perpendiculairement au plan de 

simulation. Or, la ligne métallique de la structure peut être plus ou moins large dans cette 

direction. Cette approximation justifiera également certaines précautions quant aux 
interprétations des résultats. 

Pour analyser en détails l'influence de la géométrie de la structure sur l'apparition des 

cloques, quatre motifs différents sont considérés (figure Vl.2). La principale différence entre 
ces motifs porte sur la longueur de la ligne métallique. Le motif 1 correspond à la ligne la plus 

courte. Pour les trois premiers motifs, le bord droit de la ligne est toujours à la même position, 
et seul le bord gauche varie. pour le quatrième motif, la ligne peut être considérée comme 

infiniment longue et le bicouche oxyde/nitrure est gravé à droite de l'abscisse correspondant au 

bord droit de la ligne des autres motifs (ouverture pour réaliser la siliciuration). La génération 

des cloques apparaît principalement pour le quatrième motif. Moins de cloques sont décelées 
sur les deux premiers motifs, et aucune cloque n'a été observée pour le troisième. Ces 
constatations renforcent l'hypothèse d'un effet géométrique. 

V/.2.2 Description du procédé technologique 

Le procédé technologique à simuler comprend la formation de la structure d'isolation 

(LOCOS enterré), le dépôt d'un bicouche oxyde/nitrure, et la réalisation du premier niveau de 
métallisation (couche d'adhésion TiW +alliage AlSiCu). 

Les données technologiques relatives à ces différentes étapes du procédé sont reportées à 
la figure V1.3. Pour chaque étape, la simulation prend en compte les variations thermiques de la 

température ambiante jusqu'à la température de travail, 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 des différents modèles nécessaires à la 
simulation permet d'évaluer quantitativement les niveaux de contrainte observés pour cette 
technologie. 
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Figure Vl.3: Description des principales étapes du procédé SUBILO (NB: pour l'étape 
de siliciuration, seules les variations thermiques sont simulées). 

V/.2.3 Mécanismes physiques responsables des cloques 

Pour mieux comprendre les mécanismes physiques mis en jeu dans le processus de 

formation des cloques, on s'intéresse au motif le plus critique (i.e., motif 4). La figure VI.4 

représente les champs de contraintes normales (latérales D'xx et verticales O'yy) à la fin de la 

formation du premier niveau de métal. 

1.6 1.6 

1.2 1.2 

0.8 0.8 
VJ VJ c c e 0.4 0 

0.4 .... 
(.) (.) 

~ ~ 
0.0 0.0 

-0.4 -0.4 

-0.8 -0.8 

1.0 2.0 3.0 4.0 1.0 2.0 3.0 4.0 
a. Microns b. Microns 

Figure VI.4: Contraintes normales (latérales (a) et verticales (b)) pour le motif 4. 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 163 



CHAPITRE VI APPLICATIONS 

D'un point de vue général, les coins et les angles issus de topographies perturbées 
constituent nécessairement des régions de contraintes importantes. En conséquence, elles 
définissent des lieux préférentiels de nucléation de craquement et/ou de délamination (i.e., 
décollement de film). Nous focalisons donc notre attention sur ces régions et plus 
spécifiquement sur le voisinage de la tête d'oiseau de l'isolation. 

A partir des résultats de la figure VI.4, on constate que le film de nitrure est en forte 
tension latéralement (crxx) et que le film de TiW est en forte compression verticalement (cryy), 

de part et d'autre de la tête d'oiseau. La tension traduit une contraction du nitrure juste au 
sommet de la tête. Par contre, si 1' adhésion n'est pas parfaite entre le TiW et le nitrure au 
sommet de la tête d'oiseau (i.e., existence d'un décollement), la compression du film de TiW 
aura tendance à amplifier le décollement de ce film de l'angle convexe formé par la topographie 
sous-jacente. Les forces équivalentes traduisant ces efforts internes sont illustrées à la figure 
VI.5. Les forces sont concentrées aux points d'applications correspondants aux contraintes 
maximales. 

chemin de propagation 

du craquement c-- ................ 
........ 

___. efforts internes équivalents 

• point application 
de la force équivalente 

C:::> zone de décollement 
préférentiel = lieu de 
nucléation du craquement 

Figure VI.5: Interprétation des efforts intérieurs induits dans le motif 4. 

Il s'agit donc de déterminer pourquoi un décollement du film de TiW peut se produire au 
sommet de la tête d'oiseau. 

Le dépôt du film de TiW constitue naturellement l'étape la plus critique quant à la qualité 
de l'adhésion avec le film de nitrure sous-jacent. La figure Vl.6 représente les champs de 
contraintes normales (latérales crxx et verticales cryy) juste après dépôt du film de TiW, avant le 
refroidissement de la température de dépôt à la température ambiante. Les échelles de 
contraintes ont volontairement été limitées à celles utilisées à la figure VI.4 pour mettre en 
évidence les niveaux très élevés de contraintes juste après dépôt. En comparant les figures VI.4 
et Vl.6, on remarque que les champs de contraintes verticales ( cryy) ont qualitativement les 
mêmes caractéristiques, ce qui n'est pas le cas des contraintes latérales (crxx). En effet, on note 
que le film de TiW est fortement en compression juste après son dépôt, et ce même au sommet 
de la tête d'oiseau. Or, un état de compression pour un film déposé sur une surface convexe 
constitue une configuration favorable au décollement de ce film. 
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Figure Vl.6: Contraintes normales (latérales (a) et verticales (b)) pour le motif 4 (Calcul 
juste après le dépôt du TiW). 

Autrement dit, plus le film de TiW est comprimé (ou plus précisément, plus il existe une 

discontinuité importante d'efforts entre le nitrure et le TiW) et plus la surface est convexe, plus 

le risque de décollement du film de TiW s'accroît. 

Une fois le craquement initié à 1' interface TiW /nitrure, il se propage dans le film de TiW 

et débouche à travers 1' alliage d' AlSiCu pour relâcher sa tension, en suivant pour cela les lignes 

de plus fortes contraintes en tension. Comme les contraintes (en compression pour le TiW et en 

tension pour l' AlSiCu) sont les plus importantes à gauche de la tête d'oiseau, le chemin de 

propagation préférentiel du craquement est orienté vers la gauche. 

Les autres motifs sont à présent analysés. Les champs de contraintes latérales (cr xx et 

verticales (cryy) des quatre motifs sont représentés aux figures V1.7 et VI.8, respectivement. 

A partir de la figure VI.7, on constate que les longues lignes de métal induisent des 

contraintes en tension plus importantes au voisinage de la tête d'oiseau, et ce pour tous les films 

(nitrure, TiW et AlSiCu). On peut donc en conclure que la gravure est une étape essentielle pour 

la relaxation des contraintes des films. Ainsi, la tension latérale de la ligne d' AlSiCu est presque 

entièrement relaxée pour le motif 1. En conséquence, aucune cloque ne devrait être observée 

pour cette structure. 

Concernant les contraintes verticales (figure Vl.8), les champs sont très semblables pour 

les quatre motifs, à l'exception du film de TiW. Seule la géométrie du motif 1 permet une 

relaxation significative des contraintes compressives du film de TiW à gauche de la tête 

d'oiseau. 
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Figure Vl.7: Champs de contraintes latérales (crxx) pour les quatre motifs. 
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Figure V1.8: Champs de contraintes verticales (cryy) pour les quatre motifs. 
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Essayons de comprendre maintenant en quoi le motif 4, et dans une moindre mesure les 
motifs 1 et 2, sont plus susceptibles de produire des fissures que le motif 3 (cf. figure VI.2). 

Les résultats de relaxation des contraintes pour les différents motifs sont obtenus en ne 
considérant pas de décollement pré-existant entre le TiW et le nitrure. Néanmoins, si ce 
décollement existe effectivement au sommet de la tête d'oiseau, l'amplitude de la relaxation 
induite par la gravure de la ligne métallique peut avoir une conséquence directe sur 
l'élargissement du décollement Gusqu'à formation d'une fissure comme à la figure VI.l). Un 
tel mécanisme justifierait que les deux premiers motifs soient plus susceptibles de voir 
apparaître des cloques que le troisième, mais la ligne métallique du quatrième motif n'étant pas 
gravée, aucune cloque ne devrait être engendrée pour ce motif (aucune relaxation observée sur 
les champs de contraintes). Néanmoins, l'hypothèse des déformations planes qui est considérée 
pour ces simulations 2D suppose que les lignes sont infiniment longues perpendiculairement au 
plan de simulation. Cette configuration correspond effectivement à la réalité pour les trois 
premiers motifs, mais pas pour le quatrième (la ligne est étroite dans ce cas). Pour ce motif, la 
relaxation des contraintes à l'origine des fissurations ne peut être mise en évidence qu'avec une 
analyse tridimensionnelle. Cependant, comme nous l'avons précisé dans l'introduction de ce 
manuscrit, il n'existe pas encore à l'heure actuelle de simulateur 3D de procédés technologiques 
qui puisse simuler l'ensemble des étapes d'un procédé. C'est pourquoi nous n'avons pas réaliser 
cette étude complémentaire. 

En conclusion, l'analyse fine des contraintes générées au voisinage de la tête d'oiseau 
permet de mettre en lumière le rôle moteur des contraintes sur la propagation des cloques. 
Néanmoins, les différences des distributions de contraintes obtenues par une analyse 2D en 
faisant 1' hypothèse des déformations planes n'est pas suffisante pour justifier complètement en 
quoi le motif 4 (et dans une moindre mesure les motifs 1 et 2) présente un risque d'apparition 
de cloques, et pas le motif 3. 

V/.2.4 Optimisation du dépôt du film de TiW 

Vl.2.4.1 Contrainte intrinsèque du TiW 

Toutes les contraintes intrinsèques des films sont extraites à partir de dépôts "pleine 
plaque". Dans le cas du film de TiW, une contrainte d'environ -lGPa avait été mesurée 
initialement. Après 1' apparition récente de la défaillance, une nouvelle mesure a ramené cette 
contrainte à -690MPa [2]. Cette variation est supposée provenir des dérives de certains 
paramètres des équipements de dépôt. En effet, la procédure de dépôt du film de TiW est 
complexe: le film n'est pas déposé en une fois comme la plupart des films, mais le dépôt est 
effectué en une trentaine de passes. Il possède alors une structure stratifiée composée de 30 
couches élémentaires. Par ailleurs, la cinétique de dépôt est rapide comparée à la faible mobilité 
des atomes arrivant en surface du film en croissance. Si le film peut être déposé en 3 ou 4 passes, 
des réarrangements atomiques internes au film ont le temps de se produire, ce qui permet 
d'obtenir une contrainte intrinsèque plus faible qu'avec un film fortement stratifié. 
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Intuitivement, une structure stratifiée peut être considérée comme mécaniquement moins stable 

qu'un film uniforme. Cette hypothèse sera confirmée au paragraphe suivant. 

En première approximation, on considère que le film de TiW est idéalement déposé en 

une seule passe (i.e., non-stratifié) et on analyse l'influence de sa contrainte intrinsèque sur les 

champs de contraintes résiduelles à la fin de la réalisation du motif. Les figures VI.9 et VI.l 0 

correspondent aux champs de contraintes latérales et verticales pour le motif 4 et pour trois 

valeurs de contrainte intrinsèque du TiW: cri nt = -1 GPa pour le pire-cas, cri nt = O. pour un 

réarrangement complet durant le dépôt (cas idéal), et crint = -690MPa pour la valeur nominale. 

On observe qu'une variation de cette contrainte intrinsèque modifie de manière importante 

l'état de contraintes des films sous-jacents, et plus particulièrement le film de nitrure qui est 

directement en contact avec le TiW. On constate en outre qu'une augmentation de la 

compression intrinsèque du TiW induit, par réaction, un état de tension plus important dans le 

film de nitrure. 
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Figure VI.9: Contraintes latérales (crxx) pour trois contraintes intrinsèques du TiW. 
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Figure VI.l 0: Contraintes latérales (cry y) pour trois contraintes intrinsèques du TiW. 

Pour avoir une meilleure appréciation de la modification des contraintes résiduelles, une 

coupe lD est réalisée pour chaque motif à 1' abscisse x= 2.5f.Lm (cf. ligne AA' à la figure VI.l 0). 

Les résultats de comparaison pour les deux composantes de contraintes sont reportés à la figure 

VI.ll. Ces courbes confirment l'effet de tension supplémentaire induite dans le nitrure si la 

compression intrinsèque du TiW augmente. 

La discontinuité de contraintes aux interfaces, représentant l'un des principaux 
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paramètres caractérisant l'adhésion mécanique entre les couches, s'accentue de façon 
dramatique lorsque la contrainte intrinsèque compressive du TiW augmente. Dans le pire-cas 
(crint(TiW)= -lGPa), les discontinuités à l'interface TiW/nitrure atteignent -500MPa 
latéralement et -400MPa verticalement. De plus, on peut remarquer que ces discontinuités de 
contraintes latérales et verticales changent de signent lorsque que la contrainte intrinsèque du 
TiW augmente: elles sont positives pour crint(TiW)= -1 GPa et crint<TiW)= -690MPa, et 
négatives pour crint(TiW)= O. On a calculé et vérifié par simulation que ces discontinuités 
s'annulent pour une contrainte intrinsèque du TiW d'environ -320MPa. 
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Figure VI. II: Contraintes normales (crxx et Œyy) pour une coupe ID en x= 2.5Jlm. 

1.6 

En conséquence, une réduction de la contrainte intrinsèque compressive du film de TiW 
peut être envisagée pour réduire les risques d'apparition de cloques de la ligne métallique. Les 
gradients de contraintes entre les films de TiW et de nitrure seront minimisés si cette contrainte 
intrinsèque est contrôlée dans la gamme [ -300MPa, -350MPa]. 

Vl.2.4.2 Stratification du TiW 

Afin de prendre en compte la stratification du film de TiW, on adopte un modèle 
relativement simple. On considère qu'une fine couche d'oxyde natif (IOÂ) est créée entre 
chaque couche élémentaire de TiW. Il n'y a pas d'évidence physique justifiant l'existence de 
cet oxyde natif. Ceci étant, cet artefact est nécessaire d'un point de vue numérique pour isoler 
chaque couche les unes des autres. Par ailleurs, toutes ces couches élémentaires sont 
considérées mécaniquement équivalentes (i.e., modules d'Young, coefficients de Poisson, 
coefficients de dilatation thermique et contraintes intrinsèques identiques). Comme la technique 
de mesure par déflexion de plaque ne donne que la valeur moyenne de la contrainte présente 
dans le film, cette valeur correspond donc à la moyenne des contraintes intrinsèques de toutes 
les couches élémentaires. 

Pour analyser quantitativement l'effet de la stratification, le film de TiW est déposé en 
quatre passes (i.e., quatre couches élémentaires), avec aucune variation de température entre 
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chaque étape de dépôt. 

La figure Vl.l2 représente les champs de contraintes normales du motif 4 et la figure 

Vl.l3 montre les coupes ID de contraintes prises à x= 2.5J..tm, comme précédemment. Dans les 

deux cas, les échelles ont été prises identiques à celles des figures VI.4 et Vl.ll , de manière à 

faciliter la comparaison avec le cas du film non-stratifié. 
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Figure Vl.12: Contraintes normales (latérales (a) et verticales (b)) pour le motif 4. Le film 
de TiW est stratifié en 4 couches élémentaires. 
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Figure Vl.l3: Contraintes normales (crxx et cr4'Y) pour une coupe lD en x= 2.5J..tm. Le film 
de TiW est stratifié en couches élémentaires. 

Tout d'abord, on observe à partir des distributions 2D que les contraintes en tension du 

nitrure sont substantiellement plus élevées que pour un film uniforme ( Œxx et cryy). La 

comparaison des coupes lD confirme cet état de fait. Mais la principale différence concerne les 

contraintes du film de TiW. Cela provient du re-équilibrage des forces effectué après le dépôt 

de chaque couche élémentaire: lorsqu'une nouvelle couche de TiW est déposée, sa contrainte 

compressive induit par réaction une tension dans les couche sous-jacentes. De ce fait, la toute 

première couche élémentaire peut passer en tension à la fin de la séquence de dépôt, comme cela 
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est constaté pour la contrainte latérale à la figure Vl.l3. Cependant, il doit être fait mention 

qu'aucun phénomène de frottement et/ou de glissement aux interfaces n'est pris en compte (i.e., 
interfaces idéales). En conséquence, la variation de contraintes induite par réaction lors du dépôt 

d'une nouvelle couche peut être surestimée. 

En résumé, les contraintes à travers l'épaisseur du film de TiW sont fortement non

uniformes (particulièrement dans la région de la tête d'oiseau). Etant donné que les couches 

élémentaires définissant la structure stratifiée sont extrêmement fines, de telles discontinuités 
de contraintes favorisent considérablement l'apparition de craquements dans le film. Une 

technique de dépôt du film minimisant la stratification est donc préférable. 

V/.3 Analyse des craquements de film pour un procédé BiCMOS 

La seconde application que nous présentons à présent concerne l'évaluation des 
contraintes mécaniques induites dans les édifices d'interconnexions d'une technologie 

BiCMOS 0.8J..tm (QUBiC) utilisé sur le site de Philips Semiconducteurs à Caen. 
L'étude porte plus spécifiquement sur l'origine des niveaux élevés de contraintes qui 

peuvent être à l'origine des craquements observés pour certains films. Une fois identifiées les 

étapes critiques du procédé responsables des défaillances, une optimisation de certains 
paramètres technologiques est menée afin de les minimiser. 

V/.3.1 Position du problème 

Dans le procédé QUBiC étudié, un des problèmes rencontrés périodiquement est la 

fissuration des couches isolant le second et le troisième niveau métallique. Un exemple 

caractéristique de cette défaillance est illustré sur la photographie MEB à la figure Vl.l4. On 
observe ainsi l'apparition de craquement qui prend naissance dans la couche de SOG et 

débouche dans le film de PSG. La présence de bandes d' AlCu crée un relief perturbé qui rend 

le film de SOG plus épais à cet endroit. L'apparition de ce type de fissure est constaté au 
moment du dépôt du film de PSG, juste après l'étape de densification du film de SOG. Ces 

étapes, sources potentielles de contraintes, sont donc supposées être responsables de la 
défaillance. 

D'un point de vue expérimental, il a été constaté que lorsque la température de 

densification du SOG dépasse 45o·c, le risque de création de ce défaut devient important [1]. 
Des expériences montrent qu'un pic de température de 470"C provoque systématiquement une 

fissuration dans les zones fragilisées. 

La difficulté pour résoudre ce problème provient à la fois de la multitude des causes 

possibles et de la non-reproductibilité de ce défaut. Dans ces conditions, il n'est pas possible 
d'effectuer une étude purement expérimentale basée sur un plan d'expérience. Elle ne peut donc 
s'appuyer que sur des observations relayées par la simulation. 
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Fi~ure Vl.l4: Photographie MEB du défaut qui prend naissance dans la couche de SOG 
et débouche dans le film de PSG. 

VI.3.2Description du procédé technologique 

L'étude portant sur l'analyse d'une défaillance au niveau des couches isolantes inter
métalliques, nous ne considérons que les étapes technologiques de formation des structures 

d'interconnexions (back-end). On suppose donc que le silicium est initialement parfaitement 
plan et ne possède pas de contraintes résiduelles. 

Les budgets thermiques relatifs à toutes les étapes du procédé sont représentés à la figure 

VI.l5. Le procédé QUBiC comporte trois niveaux d'interconnexions métalliques (INl, IN2 et 
IN3). Un niveau métallique est composé d'une couche d'adhésion de TiW et d'un film d' AlCu. 

Pour le premier niveau, le film de TiW sert également de barrière de diffusion entre l'aluminium 

et le silicium. Chaque niveau est isolé des autres par une structure multicouche d'isolation 
électrique (COl et C02), constituée de trois couches d'oxyde différentes: 

-une couche d'oxyde non dopée (USG), 
-une couche de silicate (SOG), 
- une couche dopée à 4% en poids en phosphore (PSG). 

En effet, dans les procédés comportant plusieurs niveaux de métallisation, on génère des 
topographies marquées. Elles créent par leur géométrie accidentée des problèmes liés par 

exemple à la faible couverture de marche des couches métalliques, ou encore à la création de 

trous (voids) lors du dépôt des couches diélectriques. C'est la raison pour laquelle il est 

nécessaire de planariser les couches d'interconnexions, en utilisant, comme c'est le cas ici, des 
matériaux dédiés à cette fonction (i.e., SOG). Cependant, l'oxyde SOG constitue un médiocre 

isolant électrique et sa porosité le rend peu fiable dans le temps. Il est nécessaire de 1' encapsuler 

entre deux oxydes. Parmi ceux-ci, le dopage en phosphore de l'oxyde supérieur lui confère des 
qualités de piégeage des contaminants intrinsèques au SOG. 
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Figure Vl.l5: Description des principales étapes technologiques du procédé QUBiC. 

Enfin, la couche de passivation (CBN) est la dernière couche déposée lors de la 

fabrication du circuit intégré. Cette couche doit préserver les circuits des influences électriques, 

chimiques et physiques de 1' environnement extérieur. Elle est composée d'une couche d'oxyde 
déposé par PECVD recouverte d'une couche de nitrure PECVD. 

Concernant le traitement de densification du silicate SOG, le budget thermique appliqué 

correspond à celui ayant servi à sa caractérisation, et donc à la calibration du modèle de 

densification, que nous avons exposé au chapitre précédent. 

V/.3.3 Résultats de simulation 

Pour faire cette étude, il nous faut dans un premier temps définir une topographie 

spécifique de la structure d'interconnexion du procédé QUBiC. La photographie MEB de la 
figure Vl.l6.a représente l'édifice considéré: on peut identifier les trois ni veaux de métallisation 
(INl, IN2 et IN3), ainsi que les deux niveaux diélectriques (COl et C02) composé chacun d'un 

empilement USG/SOG/PSG. Seule la couche de passivation n'apparaît pas directement. Sur la 

gauche de la coupe, on peut également remarquer la présence d'un contact entre les deux 
premiers niveaux d'interconnexions. 

La topographie correspondant à cette structure obtenue par simulation est reporté à la 

figure VI.l6.b. La simulation permet de reproduire fidèlement la topographie du circuit, ce qui 

constitue une première validation en vue d'obtenir une prédiction fiable des effets du relief sur 
la contrainte mécanique. 
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Concernant le calcul à proprement parlé, la simulation du procédé fait appel à un certain 
nombre de modèles de contraintes précédemment exposés et calibrés: contraintes thermiques 
(montées/descentes en température), intrinsèques (dépôt de film), et extrinsèques (densification 
du SOG). Les différents comportements rhéologiques sont également activés: élasticité pour le 
substrat de silicium et les films de TiW, viscoélasticité pour les oxydes et le nitrure, et 
élastoplasticité pour les alliages d'Al Cu. 

7 7 

6 6 

5 5 

4 4 

"' c e 3 
. ~ 
~ 

2 

"' c e 3 
u 

~ 
2 

0 0 

-1 SiUcium - 1 

0 2 3 4 5 0 2 3 4 
Microns 

b. c. Microns 

Figure Vl.l6: Photographie MEB de l'édifice d'interconnexions étudié (a); topographie 
simulée correspondante (b); champ de pression hydrostatique calculée (c) . 

5 

Le champ de pression hydrostatique à la fin de la fabrication de l' édifice 
d'interconnexions est représenté à la figure Vl.l6.c. Grâce à ce résultat, on peut mettre en 
évidence l'existence de zones fortement contraintes localement, notamment aux singularités 
topographiques. Les zones de plus fortes contraintes se situent au second niveau 
d'interconnexions. On remarque ainsi que les contraintes du SOG de ce niveau sont en tension 
et qu'elles sont très sensiblement supérieures à celles présentes dans le SOG du premier niveau. 
Comme on le verra par la suite, la tension induite dans ce matériau provient de la contraction 
importante lors de sa densification. Le film de SOG du second niveau étant plus épais et la 
couverture de marche plus difficile à plan ariser qu'au premier niveau, les niveaux de contraintes 
en sont d'autant plus élevés. Cette remarque est à mettre en parallèle avec l'observation que 
seuls des craquements au second niveau ont été décelés. 

VI.3.4 Optimisation de la densification du SOG 

V1.3.4.1 Calcul des contraintes induites par la densification 

Nous nous focalisons à présent sur la réalisation du film de SOG du second niveau 
d'isolation diélectrique (C02), qui est celui présentant un risque de fissuration. 

Comme nous avons déjà pu le mentionner au moment de la calibration du modèle de 
densification pour ce matériau, le pelliculage du film à l'état liquide n'est pas modélisé à 
proprement parlé et le processus initial d'évaporation des solvants lors de ce pelliculage n'est 

pas pris en compte. Dans notre approche, la topographie du film de SOG après le pelliculage est 
reproduite par un dépôt ordinaire suivi d'une étape de fluage du matériau en considérant une 
viscosité très faible ( -1010 Poises) caractérisant son état quasi-liquide. La topographie ainsi 
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obtenue est illustrée à la figure Vl.17 .a. Ensuite, les différents traitements thermiques 
d'évacuation des solvants et de densification sont effectués. Comme cela avait déjà été constaté 
pour des films de SOG déposés sur des substrats plans (cf. §V.l.2.2), la densification réduit de 
25% l'épaisseur du film. La variation absolue est donc d'autant plus marquée que l'épaisseur 
initiale du film est grande. 

a. 
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après pelliculage 

2 3 
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-25% 
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Figure V1.17: Contraction du SOG du second niveau induit par densification (a); champ 
de pression hydrostatique après densification (b ). 

La figure Vl.l7.b représente le champ de pression hydrostatique calculé après la 
densification du SOG. On remarque que la tension induite par la contraction du film est 
particulièrement marquée aux "marches" de la topographie. En effet, l'épaisseur initiale du film 
reste très grande dans cette région, mais de par l'adhésion du film à l'oxyde CVD sous-jacent, 
le SOG ne peut se contracter aussi aisément qu'au milieu de l'ouverture. 

Les niveaux de contraintes en tension générés sont très importants (>500MPa). De telles 
contraintes peuvent provoquer des craquements de film comme ceux observé en production. 
Cependant, les fissures ne sont décelées qu'après le dépôt du film de PSG (et non pas pendant 
la densification). On en conclut donc que cette étape ajoute une contribution supplémentaire aux 
efforts internes de 1 'édifice, et que cette contribution est suffisante pour dépasser la limite de 
rupture du SOG. 

La figure VI.18 illustre schématiquement 1' évolution des efforts internes du SOG lors du 
processus de dépôt du film de PSG. Lors de la formation de cet oxyde, le SOG subit dans un 
premier temps une dilatation thermique lors du chauffage permettant d'atteindre la température 
de dépôt ( 400°C). Lors du processus de dépôt, la contrainte intrinsèque du PSG modifie par 
réaction celle du SOG. Néanmoins, nous verrons par la suite que cet effet est négligeable. Lors 
de la descente en température, comme le coefficient de dilatation thermique du SOG 
(asoG=l.Oxl0-6 f'ÜK) est plus important que celui du PSG (apsG=0.5xl0-6 f'ÜK), la contraction 
thermique du SOG pour revenir à sa configuration initiale se trouve "contrainte" par la présence 
du PSG (i.e., il n'y a plus de surface libre). De ce fait, la tension résiduelle du film de SOG se 
trouve renforcée. Nous analysons de manière plus quantitative ces mécanismes au paragraphe 
Vl.3.4.2. 
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On a reporté à la figure V1.19 à la fois le champ de pression hydrostatique obtenu après 

dépôt du PSG et une photographie MEB mettant en évidence 1' apparition de fissurations. On 

vérifie de cette manière que ces fissurations correspondent bien à une relaxation de contraintes 

en tension excessives, étant donné qu ' elles prennent naissance à l'interface SOG/USG au 

niveau des marches topographiques et se propagent à travers les films de SOG et de PSG suivant 

un chemin bien particulier. Les régions de plus grandes contraintes en tension définissant les 

zones les plus fragiles , il est naturel de constater que ce chemin correspond à la ligne des plus 

fortes contraintes en tension. 
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Figure VI.18: Explication qualitative des efforts engendrés dans le SOG lors de l'étape 
de dépôt du film de PSG. 
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Figure Vl.l9: Comparaison entre la localisation des craquements observés par 
photographie MEB (a) et le champ de pression hydrostatique après le dépôt du PSG (b). 

Pour minimiser le risque d'apparition de ces fissurations, plusieurs paramètres 

technologiques peuvent être analysés. Nous avons choisi de nous intéresser à deux d'entre eux: 

la contrainte intrinsèque du PSG et le budget thermique de la densification du SOG. 
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Vl.3.4.2 Influence de la contrainte intrinsèque du PSG 

Les modifications des contraintes résiduelles du SOG induites par la contrainte 
intrinsèque du PSG sont à présent analysées. La valeur de cette contrainte intrinsèque obtenue 
par caractérisation est de: cr~SG = +80MPa. Par ailleurs, la valeur de cette contrainte est très 

Int 
sensible aux paramètres du processus de dépôt et par conséquent on peut facilement ajuster sa 
valeur en les modifiant. 

En considérant le principe de réaction, il est nécessaire d'avoir une contrainte intrinsèque 
en tension pour le PSG si l'on souhaite diminuer la contrainte résiduelle en tension du SOG. 
Pour vérifier cette explication, la valeur moyenne de la contrainte normale (cr xx) du SOG est 
calculée pour différentes valeurs de contrainte intrinsèque du PSG. Les résultats sont reportés 
au tableau Vl.2. La valeur de la contrainte initiale du SOG (i.e.: avant le dépôt du PSG) est de 
427 MPa. 

Comme prévu, on note que l'état de tension du SOG est réduit lorsque la contrainte 
intrinsèque du PSG passe d'une valeur compressive (i.e.: négative) à une valeur en tension (i.e.: 
positive). Pourtant, même des variations importantes de cette contrainte intrinsèque n'induisent 
que de faibles modifications de la contrainte du SOG. 

On remarque que la tension du SOG augmente légèrement après dépôt du PSG, pour le 
cas standard, alors que la contrainte intrinsèque du PSG est en tension ( +80MPa). On 
s'attendrait au contraire à obtenir une diminution de la tension du SOG. La raison invoquée pour 
expliquer cet effet est la contraction "contrainte" du SOG durant la descente en température qui 
suit le dépôt du PSG, comme cela a été expliqué auparavant. 

Tableau Vl.2: Contrainte moyenne du SOG en fonction de la contrainte intrinsèque du PSG. 

cr~SG [MPa] SOG 
> [MPa] tnt < 0 xx 

-400 +444 

-200 +439 

o. +434 

+80* +432 

+200 +428 

+400 +424 

* ( valeur standard) 

En résumé, on peut conclure que l'ajustement de la contrainte intrinsèque du PSG ne 
permet pas d'obtenir une réduction importante des contraintes résiduelles du SOG, et donc de 
diminuer le risque de fissurations. 
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Vl.3.4.3 Influence du budget thermique de la densification du SOG 

Les premiers résultats relatifs à la densification du SOG nous ont révélé qu'elle représente 

une étape critique pour la formation de la couche diélectrique C02. Si l'on ne considère que 

l'aspect contraintes mécaniques, il semble très probable qu'une réduction de la température de 

densification et/ou de sa durée permette de réduire les contraintes dans la structure. Néanmoins, 

une réduction trop importante de ce budget thermique peut aboutir à une densification 

incomplète du film. Cela peut conduire à des dégradations mécaniques encore plus sévères 

comme l'ouverture des contacts, provoquée par un dégazage du SOG lors des étapes suivant sa 

densification [ 1]. 

L'objectif ici est d'obtenir une information quantitative quant à l'amplitude de la 

réduction des contraintes qu'engendrerait une modification des paramètres de densification 

(température et durée). Cette étude est menée en balayant un large spectre en température de 

densification [400°C- 500°C] et en durée [20 min.- 40 min.]. 

La figure VI.20.a représente la topographie du SOG obtenue pour trois températures de 

densification ( 400°C, 500°C et la valeur standard 450°C). Pour ces simulations, la durée du 

traitement thermique est fixée à sa valeur nominale (i.e.: 30 min.). On remarque qu'une 

variation de 50°C autour de la valeur nominale modifie de manière significative la contraction 

du film. Par ailleurs, une réduction de la température de densification peut nécessiter une 

augmentation de sa durée, afin d'obtenir un niveau de densification équivalent. Pour établir 

l'impact d'une modification de ces paramètres technologiques sur la contrainte du SOG, un plan 

d'expériences est réalisé. Les résultats sont représentés sous la forme d'isocontours à la figure 

Vl.20.b. Le positionnement des lignes d'isovaleurs indique clairement que les deux paramètres 

ont des conséquences importantes sur le niveau de contraintes résiduelles du SOG. 

Naturellement, le minimum des contraintes est généré pour le plus faible budget thermique (i.e.: 

20 min. @ 400°C). 

Figure Vl.20: Contraction du SOG pour différentes températures de densification (a); 
isocontours des contraintes résiduelles du SOG en fonction de la température et de la 

durée de la densification (b). 
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En production, en réduisant de 20°C la température de densification (i.e.: 430°C) tout en 
conservant la même durée (30 min.), le problème de fissurations a complètement été résorbé. 
D'après l'abaque de la figure VI.20.b, cette modification réduit théoriquement le niveau de 

contraintes de 427MPa à environ 400MPa. Ce gain appréciable peut justifier partiellement 

l'annihilation des défaillances. Ceci étant, la réduction du budget thermique a été associée à un 
meilleur contrôle du taux d'hygrométrie lors de la densification ( <30%). L'effet de ce paramètre 

n'étant pas pris en compte dans notre modèle, la question demeure quant à son impact sur 
1' amélioration observée de la fiabilité. 

Les deux applications présentées nous ont permis d'illustrer l'apport des nouvelles 

fonctionnalités du simulateur IMPACT, en termes de modélisation mécanique, pour le contrôle 

et l'optimisation des procédés de fabrication des structures d'interconnexions. 
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Chapitre VII : CONCLUSIONS ET PERSPECTIVES 

Dans ce travail de thèse, les principales sources de contraintes mécaniques rencontrées 
dans les procédés technologiques silicium ont été analysées et modélisées. Ces développements 
répondent au besoin croissant d'identification et de contrôle des efforts mécaniques dans les 
dispositifs pour limiter leurs défaillances. En effet, 1' état de contrainte résiduel d'une couche 
possède plusieurs composantes élémentaires qu'il est indispensable d'extraire afin de pouvoir 
cibler 1' optimisation du procédé. 

Les différentes techniques de mesure de contraintes (déflexion de plaque, spectroscopie 
micro-Raman, rayons X, ... ) permettent de quantifier le niveau d'efforts internes des films et/ou 
du substrat, mais elles ne permettent pas de remonter directement à l'origine de ces contraintes. 
Le modèle de calcul des contraintes mécaniques que nous avons développé répond à cette 
attente. Il apporte une information locale de la contrainte, prend en compte les différentes 
sources possibles, et permet une optimisation rapide d'un procédé. 

Sur la base existante de la modélisation de l'oxydation du silicium [1] et du calcul des 
contraintes d'origines élémentaires (contraintes thermiques et intrinsèques) [2], nous avons 
développé un ensemble de modèles permettant de compléter les sources de contraintes prises en 
compte dans la simulation, autorisant par la même le suivi de tout l'historique des contraintes, 
des étapes de fabrication des composants jusqu'à la réalisation des structures d'interconnexions. 
Par ailleurs, la modélisation de ces interconnexions constitue une évolution majeure de la 
simulation de procédés technologiques, qui restait jusqu'à présent cantonnée aux premières 
étapes de fabrication des composants. Cependant, cette extension nécessite la modélisation de 
nouveaux matériaux, et donc l'élaboration de nouvelles lois de comportements: c'est 
notamment le cas des alliages d'aluminium (AlCu et AlSiCu) pour lesquels un modèle 
d'élastoplasticité a été établi. 

Concernant le travail de modélisation, l'accent à été porté sur les contraintes d'origine 
extrinsèque. Ainsi, les mécanismes d'absorption/évaporation d'eau dans les oxydes dopés ont 
pu être étudiés grâce à la modélisation des contraintes induites par ce phénomène, même si les 
niveaux restent relativement faibles dans ce cas (<lOOMPa). Par contre, celles engendrées par 
la densification des oxydes pelliculés comme le SOG peuvent atteindre des niveaux nettement 
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plus critiques (>500MPa), qui, accompagnés d'une contraction sévère du film (-25%), peuvent 
engendrer l'apparition de fissurations. Nous avons constaté au travers d'une application 
industrielle que le risque est critique pour la fiabilité des édifices d'interconnexions. 

Parmi les contraintes de type extrinsèque, on s'est également intéressé au changement de 
phase comme la cristallisation du silicium amorphe. On a ainsi pu constater que ce phénomène 
pouvait provoquer des variations de contraintes extrêmement importantes ( -1 GPa). 

L'effet de niveaux élevés de dopage a également été modélisé. Les contraintes associées 
soient aux épi taxies, soient aux zones fortement dopées demeurent assez modestes ( <50MPa). 
Toutefois, les conséquences peuvent être non-négligeables pour des applications très 
particulières, comme c'est le cas des poutres de silicium dont la courbure initiale est 
sensiblement affectée par les gradients de concentrations en impuretés ioniques. 

A partir d'un modèle semblable à celui de l'oxydation, la croissance des siliciures de 
titane (TiSi2) a été modélisée. Les contraintes engendrées par cette étape sont particulièrement 
élevées (>lGPa) et peuvent conduire très souvent à l'apparition de dislocations dans le substrat. 

L'analyse précise des contraintes engendrées par l'oxydation du silicium a conduit à 
affiner le modèle en introduisant notamment 1' expansion latérale de la silice en croissance, ce 
qui permet d'expliquer la courbure des substrats lors d'oxydations planes. 

Enfin, la modélisation du comportement de 1' élastoplasticité a permis une modélisation 
réaliste du comportement complexe de certains matériaux en température, comme les alliages 
d'aluminium. L'application au silicium du modèle d'élastoplasticité a également été validée 
grâce à la localisation des dislocations générées. 

Tous ces modèles ont été implantés dans le simulateur bidimensionnel de technologies, 
IMPACT-4 [3]. 

De part la compacité des structures d'isolation, les effets tridimensionnels qui 
apparaissent lors de leur réalisation ne peuvent plus être négligés. Pour ce faire, un module de 
calcul 3D, DIFOX, a été développé [4]. Nous avons plus particulièrement adapté dans ce 
module le modèle non-linéaire viscoélastique d'oxydation telle qu'il existait déjà en 2D. 
Néanmoins, les difficultés inhérentes au calcul par éléments finis en 3D nous ont amené à 
élaborer certaines stratégies (ex: réduction du temps de calcul par découplage de la résolution 
du problème mécanique). 

Que ce soit pour les développements bi- ou tri-dimensionnels, une calibration 
systématique a été menée en utilisant différentes techniques expérimentales: les microscopies 
MEB et MET pour obtenir les topographies des structures étudiées, la mesure de déflexion de 
plaque pour connaître les contraintes moyennes des films minces, et la spectroscopie micro
Raman pour mesurer localement les niveaux de contraintes dans le silicium. 

Ce travail constitue une première étape dans l'étude des contraintes mécaniques des 
structures microélectroniques. Il nécessite d'être compléter en intégrant l'effet des contraintes 
sur les caractéristiques intrinsèques des composants. En effet, il est reconnu maintenant que la 
diffusion des dopants est modifié en présence de contraintes [5,6]. La réduction des dimensions 
requérant des profondeurs de jonction plus faibles, cet effet qui pouvait être considéré comme 
négligeable jusqu'à présent ne peut que s'amplifier. 
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Par ailleurs, les contraintes affectent directement les propriétés électriques des 

composants, en modulant par exemple la résistivité d'un milieu: c'est ce qu'on appelle l'effet 
piézorésistif [7]. Pour prendre en considération cet effet, une passerelle entre les résultats de 

calcul de contraintes des simulateurs de procédés et la modélisation de dispositifs devra être 
également envisagée. 

Le travail relatif aux dislocations induites dans le silicium mériterait également d'être 

étendu. On a vu dans cette étude qu'une fois le champ de contraintes et la force critique 
nécessaire au déplacement des dislocations connus, il est possible de déterminer la position 

finale des dislocations. Cependant, 1' enjeu principal est de prévenir l'apparition de ces 

dislocations. Il serait donc plus intéressant de pouvoir décrire les phénomènes dynamiques qui 
sont à l'origine de l'apparition de dislocations dans des situations réelles. 

Parmi les hypothèses formulées, nous avons admis qu'il n'y avait pas de gradients 

thermiques au sein des matériaux. Ceci étant, des distributions non-uniformes de température 
existent toujours (notamment lors des entrées et sorties des fours de recuit), et les contraintes 

mécaniques qui en résultent peuvent conduire à l'apparition de dislocations aux bords des 

plaques [8]. Ce phénomène est directement proportionnel à la taille des plaques et constitue 
actuellement un problème sérieux pour le passage à des diamètres de 300mm [9]. 

Enfin, on a pu clairement démontré au cours de ce travailla nécessité d'aborder certains 

problèmes par une analyse tridimensionnelle des contraintes (ex: apparition de cloques sur un 

procédé industriel où la géométrie des lignes joue un rôle prépondérant). Néanmoins, certaines 
limitations numériques demeurent pour permettre la simulation 3D de structures aussi 

complexes que celles supportées en 2D. Ces limitations se concentrent autour des problèmes de 

traitement du maillage élément finis. Les efforts actuellement menés pour remédier à ce 
problème devrait permettre, à court terme, l'utilisation de plus en plus extensive d'outils de 

simulation 3D de procédés technologiques [10]. 
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Annexe 

Le dépôt d'un film sur un substrat conduit systématiquement à une courbure du système. 

La méthode de la mesure par déflexion de plaque (§1112.2.1) s'appuie sur ce phénomène et 
permet 1 'évaluation de la contrainte résiduelle dans ce film. 

La relation entre le rayon de courbure et la contrainte résiduelle dans un film mince 

déposé sur un substrat épais a été établie pour la première fois en 1909 par Stoney [1]. Sa 

démarche, que nous rappelons dans cette annexe, se fonde sur 1' équilibre des forces et des 
moments au sein du film et du substrat. 

La figure A.l présente un film mince d'épaisseur lf, de module d'Young Er et de 
coefficient de Poisson 'l>f, déposé sur un substrat d'épaisseur t8 et de caractéristiques élastiques 
E8 et U 5• Sous l'effet des contraintes résiduelles, l'équilibre global du système se traduit par une 

répartition complexe d'actions et de réactions réciproques du film sur le substrat grâce à 
l'adhérence de l'interface. En élasticité, ces interactions se traduisent notamment par des 
gradients de contraintes très prononcés dans le plan de 1' interface (contraintes tangentielles et 
contraintes latérales). 

L'équilibre statique du système se traduit, sur une section plane perpendiculaire au plan 

du substrat, par la présence nécessaire d'efforts de cohésion auto-équilibrés, dans lesquels les 
contributions du film et du substrat doivent être distinguées. Pour les expliciter, on considère le 

modèle unidimensionnel simplifié d'un substrat en forme de poutre de largeur w (figure A.l). 

Figure A.l: Equilibre du système sous 1' effet des efforts internes pour une poutre. 
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Dans une section droite de cette poutre, nous définissons les éléments de réduction des 
torseurs d'efforts de cohésion respectivement: 

i) dans le film: -force résultante: Ff 
- moment résultant en Gf: Mt(Gf) 

ii) dans le substrat: - force résultante: F s 

-moment résultant en Gs: MsCGs) 

Les forces Ff et Fs, inconnues, sont supposées agir uniformément sur les sections droites 
du film et du substrat, respectivement. Les moments, quant à eux, sont responsables d'une 
courbure du système bicouche. Les conditions d'équilibre global de la poutre en l'absence 
d'effort extérieur s'expriment sous la forme ci-dessous: 

i) nullité de la résultante générale dans l'ensemble de la section droite du système: 

(Al) 

ii) nullité du moment résultant général calculé en 0, point médian de la ligne interraciale 
dans la section droite: 

ts tf , ' 
Mr(Gr) + M 8 (G8 ) + Fsï- Ff2 = 0, d ou (t8 + tr)Fr = 2(Mr(Gr) + M8(Gs)) (A.2) 

Si l'on considère maintenant une poutre symétrique homo~ène (largeur w, épaisseur t), 
soumis à une flexion pure sous l'effet d'un moment M (figure A.2), la déformation par rotation 

des sections droites provient uniquement de la contraction ou de l'extension des fibres 
longitudinales. Elles subissent une tension sur la face convexe et une compression sur la face 
concave. Le système étant parfaitement symétrique, il existe un plan neutre correspondant au 

plan médian de la poutre. L'allongement d'une fibre quelconque est proportionnel à la distance 
de cette fibre à la surface neutre du système. Il en résulte que la déformation uniaxiale est 
fonction de la position z de la fibre par rapport à la fibre neutre et du rayon de courbure R: 

( ) = [(R±z)8-R8] = +~ 
ë z RS -R 

En élasticité, 1' application de la loi de Hooke unidimensionnelle ( 0' ( z) = 
permet de calculer simplement le moment de flexion Mau centre de symétrie [2]: 

U2 3 

M = 2 J (w · a(z) · z)dz = ~~; 
0 

(A.3) 

E · E(z)) 

(A.4) 

Ces résultats, obtenus dans le cas d'une poutre homogène, restent applicables aussi bien 
au substrat qu'au film précédemment considérés, et les deux peuvent être couplés grâce à 
l'équation (A.2). 

De plus, dans le cas d'un système (film+substrat) en forme de plaque et non plus de poutre 
(i.e., modèle bidimensionnelle), la répartition des contraintes devient biaxiale, et la courbure est 
sphérique. Les mêmes formules s'appliquent à condition de remplacer le module d'Young E par 
le module biaxial E/(1-u) [3]. Dans ce cas, le paramètre w désigne alors la largeur d'une bande 
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., fibre neutre tf(,.--------_ . '""'-.,r--- fibre externe en tension 

~~----- fibre externe en compression 
\ 1 

\ 1 
\ 1 

\ 1 
\ R 1 

\ 1 
\ 1 

\ 1 

z \ 1 
\ e 1 

k~ ' 1 
\ 

' 1 
\ 1 

\ 1 

Fi&ure A.2: Poutre symétrique en flexion pure. 

découpée par la pensée dans le film. En considérant ces corrections et en remplaçant les 
moments du film et du substrat dans 1' équation (A.2) par leurs expressions respectives (équation 
(A.4)), on obtient l'expression de la courbure: 

1 

[ 
Es 3 Er 3] 

w (1-us)ts + (1-ur)tf 

Par ailleurs, la force résultante du film Fr est reliée à la contrainte par la relation: 
tr/2 

Fr = 2 J w · crr(z)dz 
0 

(AS) 

(A.6) 

Or, dans la pratique, les films déposés ont généralement une épaisseur très inférieure à 
celle du substrat (trlt

8 
== 10-3 

), ce qui permet de négliger le gradient de contraintes à travers 
1' épaisseur du film (cr r( z) "" cs te = cr~0\ La contrainte moyenne du film s'obtient alors en 
simplifiant et en combinant les équations (A.S) et (A.6): 

Cette formule constitue 1' équation de Stoney. 

Pour aboutir à cette équation, un certain nombre d'hypothèses sont formulées: 

i) le substrat est homogène, isotrope, et élastique, et le film est isotrope; 
ii) l'épaisseur du film est uniforme et demeure très inférieure à celle du substrat; 
iii) les dimensions transversales sont très grandes par rapport aux épaisseurs; 

(A?) 

iv) un état de contraintes planes (i.e., les composantes perpendiculaires au plan de 
l'interface sont identiquement nulles); 

v) les déformations et rotations sont infiniment petites. 
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Bien que la validité de ces hypothèses ait été vérifiée expérimentalement [4], l'extension 
de la formulation de Stoney à des configurations différentes reste d'intérêt (ex.: cas du dépôt 
d'un film sur un substrat mince, ou cas de grandes déformations). Freund a généralisé la formule 

de la courbure, utilisée dans l'expression de Stoney, avec un rapport arbitraire entre les 
épaisseurs et entre les modules biaxiaux du film et du substrat [5]. En fonction du désaccord de 
déformation produisant la courbure (ex.: déformation thermique due aux différences des 
coefficients de dilatation, ou désaccord de maille pour le cas d'une épitaxie), la courbure 
devient: 

1 
R = --------------------------- (A.8) 

où 8Em représente le désaccord en déformation (ex.: 8Em = 8a8T pour un problème 
thermique); Kr et Ir d'une part, et K

5 
et 1

8 
d'autre part, représentent les modules biaxiaux et 

les moments d'inertie du film et du substrat, respectivement. Leurs formulations génériques 
s'écrivent [6]: 

E 
K=(1-u)' et 

3 
1 = wt 

12 
(A.9) 

Il est alors possible d'écrire explicitement les gradients linéaires de contraintes biaxiales 
du film et du substrat en fonction de la courbure donnée à l'équation (A.8) et de la position z [6]: 

( Kt) t 1 + ___!_! 

crr(z) ( tf) s Ksts 1 
= Kr z- t,- Ï - Krtr( t') R 

6- 1+-
Ksts ts 

(A.lO) 

t ( 1 + Krtr) 

cr
8
(z) Ks (z-~)-

s Ksts 1 
= 

6( 1 + ~) 
R 

(A. 11) 

Figure A.3: Distribution des contraintes dans le cas d'un film épais. 
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Si 1' on se replace dans le cas courant où tr << t8 , on peut déterminer la position de la fibre 

neutre z0 et la contrainte maximale dans le substrat cr~ : 
ts z0 ::::- (A.12) 
3 

crm:::: -4~cr~O) 
s ts 

(A.13) 

La figure A.3 représente de manière simplifiée les gradients de contraintes du système 
(substrat+film) et localise la position de la fibre neutre. 

Evaluons de manière quantitative la plage d'applications de la formule de Stoney. En 
comparant les résultats obtenus, pour une déformation donnée, entre la formule simplifiée 
(équation (A.5)) et la formule générale (équation (A.6)), l'erreur commise par Stoney peut 

atteindre 30% si tf/ t8 = 1 1 10 . 
Si on se fixe une tolérance de 10% d'erreur, le rapport tf/t

8 
ne doit pas dépasser environ 

1/25. 

Extrapolation de la déflexion à partir d'un domaine de simulation réduit 

Certaines techniques de mesure de contraintes se basent sur la déflexion de plaque 
produite par un système (substrat+film). Comme le montre la figure A.4, il est possible d'établir 
une relation simple reliant la déflexion h du système au rayon de courbure R et au diamètre D 
de la plaque non-déformée: 

h = R[ 1- cos(~)] (A.14) 

Dans la pratique, le diamètre de la plaque est toujours bien inférieur au rayon de courbure, 
et l'on peut simplifier l'équation (A.14), qui devient [7]: 

1 8h (A.15) 

La contrainte du film s'obtient alors grâce à la formule de Stoney (équation (A.7)). 

)) systèune 
~~~~==~;-~-~~~~ondéforuné 

/ 

" 

// 

/ 
/ 

/ 

Figure A.4: Relation courbure-déflexion d'un système (film+substrat). 

Modélisation et Simulation Multidimensionnelle des Contraintes Mécaniques ... 189 



ANNEXE_ 

Par ailleurs, la précision des résultats de simulation obtenus par éléments finis est 
intrinsèquement liée à la discrétisation spatiale du domaine étudié. Même avec des techniques 
de raffinements locaux, le maillage d'une structure complète "réelle" (ex: dépôt d'un film mince 

sur un substrat de silicium de 200mm de diamètre) peut nécessiter un nombre prohibitif de 
nœuds. 

Dans de nombreux cas (ex: épitaxie, caractérisation de films), la structure étudiée est 
parfaitement plane. Il est donc judicieux d'exploiter cette configuration particulière pour 
réduire le domaine de simulation, tout en gardant la possibilité d'extrapoler les résultats à' la 
structure complète. 

Considérons le cas d'un film mince d'épaisseur tr déposé uniformément sur un substrat de 
diamètre D et d'épaisseur ts (figure A.5.a). Le système est supposé en équilibre sous contraintes 
et induit une déflexion h avec un rayon de courbure R. La symétrie du système nous autorise à 
limiter l'étude à une demi-structure, en appliquant des conditions aux limites adéquates (figure 
A.S.b). 

Il est également possible de réduire la largeur du domaine simulée tant que le diamètre 
considéré reste petit par rapport au rayon de courbure (i.e., limitation des effets de bords). La 
contrainte du film étant supposée homogène, le moment de flexion induit par le film, et donc la 
courbure, reste indépendant du diamètre (figure A.S.c ). A partir de 1' équation (A.l5), on obtient 
la relation suivante entre déflexions et diamètres: 

h =(gy ·h' (A.l6) 

Enfin, on peut encore réduire le domaine de simulation en considérant un substrat plus fin 
d'épaisseur ts' (figure A.5.d). Cette fois-ci, le moment est affecté par cette épaisseur (cf. 
équation (A.4)). 

b. 
R 

...... 

' 
t, ! -·t' ' ' ' ' > > 

y y 
/ ,- ...... 

/ 
h / / 

R / / R' 

c. R 
d. 

R 

Fi~ure A.5: Réduction du domaine de simulation; système (substrat+film) complet 
(a); demi-structure (b); réduction de la largeur de la structure (c); réduction de 

l'épaisseur du substrat simulé (d). 
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Si 1 'épaisseur du substrat du domaine de simulation reste suffisamment grande devant 
l'épaisseur du film (ts' >>tf}, la contrainte du film reste constante et est donnée par l'équation 
simplifiée de Stoney (équation (A.7)). Prenons un exemple pour valider cette hypothèse. On 
considère le système composé d'un film d'oxyde (tf= 0.5!-lm) déposé sur un substrat épais (ts = 
100!-lm). La contrainte du film mince est de 670MPa en tension (i.e., courbure du substrat 
convexe en face arrière). La largeur du domaine de simulation est de D'/2 = 50!-lm (>> h). 
L'évolution de la courbure du système en fonction de 1 'épaisseur du substrat considéré pour la 
simulation (ts') est représentée à la figure A.6. Cette courbure est calculée à partir de ·la 
déflexion h' grâce à 1' équation (A.15). On constate que les mesures suivent la pente donnée par 
l'équation de Stoney tant que le rapport (ts'/tf) reste grand: la contrainte du film est donc 
constante dans ce cas. 

0.014 

0.012 

,......., 0.010 
N --...... 

1 s 0.008 
::::1. .......... 

0.006 

~ 0.004 

0.002 

0.02 0.04 0.06 0.08 0.10 0.12 

lits' [!lm-1] 

Fi&ure A.6: Courbure d'un système (film+substrat) en fonction de l'épaisseur du 
substrat considéré. 

Dans la gamme d'épaisseur ts' où la formule de Stoney reste valable, on peut combiner 
les équations (A.7) et (A.l5) pour obtenir la relation entre déflexions et épaisseurs: 

t 1 2 

h = C:) . h1 (A17) 

Dans le cas le plus général où 1' on souhaite restreindre le domaine de simulation à la fois 
en épaisseur et en largeur, la double correction peut être utilisée pour extrapoler la déflexion 
simulée h': 

(A.18) 
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