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Introduction genérale :

L'étude des interactions des ions avec la matiere (les processus fondamentaux de l'interaction,
la relaxation de I'énergie déposée dans les matériaux et les modifications induites dans ces
matériaux) fait encore l'objet de recherches trés intenses. Des techniques expérimentales
utilisant le bombardement ionique ainsi que des logiciels de simulation ont été congus et
développés pour étudier et comprendre la physique de base des processus se produisant lors
de l'interaction des ions avec la surface cible. Ces techniques ont des applications potentielles
dans I'étude de I'évolution de la rugosité de surface, le dépbt de couches minces par la
technique de pulvérisation cathodique ou alors I'étude des émissions optiques des produits de
pulvérisation des métaux. . .

Dans ce travail, nous nous intéressons a certains phénoménes se produisant lors de l'impact
d'un ion avec une cible solide tel que I'évaluation de la perte d'énergie des ions dans la
matiére, la distribution de ces ions aprés qu'ils soient arrétés par la cible, I'éjection de la
matiére et les dommages crées lors de la pénétration des ions projectiles a l'intérieur de la
cible

Pour simuler ces phénomenes, nous avons utilise le logiciel SRIM (Stopping and Range of
lons in Matter) qui est basé sur des données expérimentales précises. Les simulations sont
réalisées par la méthode de Monte Carlo.

Notre travail consiste a étudier la méthode de Monte Carlo en vue de simuler les trajectoires
des particules (électrons, ions) dans la matiere. Les cibles choisies sont des semi-conducteurs
tels que le Ge et In-P tres utilisés en énergie solaire photovoltaique, en 1’électronique et en
optoélectronique

Les techniques de Monte Carlo sont couramment utilisées en physique des particules, ou des
simulations probabilistes permettent d'estimer la forme d'un signal ou la sensibilité d'un
détecteur. La comparaison des données mesurées a ces simulations peut permettre de mettre
en évidence des caractéristiques semblables a celle des caractéristique réalises par des

systéemes de mesure expérimentaux.



Pour mener a bien notre travail, nous avons structure ce mémoire comme suit :

Dans un premier chapitre nous donner un rappel sur la théorie sur la méthode de
Monte Carlo concernant I’interaction de la matiére avec les particules chargée et en particulier
avec les électrons et les ions. Les formules fondamentales relatives aux deux interactions

électrons-matiére et ions-matiere seront rappelées.

Dans un deuxieme chapitre on utilise le logiciel TRIM et SRIM permettant de simuler les
interactions ions-matiére. Les différents phénomenes comme les défauts Frenkel les vacances
créés par les faisceaux d’ions, les distances parcourues par les ions dans leurs trajectoires, les
phonons ; la perte d’énergie des ions seront traités. On s’intéressera a leurs courbes de
variation avec 1’énergie cinétique des ions incidents sur la surface de différents composants

semi-conducteurs de notre choix comme le Ge et In-P

Le troisieme chapitre sera consacré au logiciel casino qui en plus de la description de son
emploi, nous enregistrons les différentes courbes de rayon X émises par la matiere lors de son
interaction avec le faisceau des électrons incidents. On s’intéresse aux variations des
intensités des rayons X avec 1’énergie du faisceau des électrons incidents sur la surface des

matériaux étudiés tels que Ge ; In-P.



Chapitre | :

Notions et principes fondamentaux



Chapitre | Notions et principes fondamentaux

.1 INTRODUCTION :

D’une maniére générale, on peut définir un rayonnement ou radiation comme un mode de

propagation de I’énergie dans 1’espace, sous forme d’ondes électromagnétiques ou de
particules. Les rayonnements ne peuvent étre détectés et caractérisés que grace a leurs
interactions avec la matiére dans laquelle ils se propagent. Ils peuvent céder au milieu qu’ils
traversent, la totalité ou une partie de leur énergie au cours de ces interactions.

1.2 La méthode de Monte Carlo (MC) :

Le mode usuel pour la résolution d'un proposé consiste a trouver un algorithme (une

succession d’opérations) qui permet de trouver la valeur exacte ou avec une précision donnée
pour un certain probléme posé [1]. Néanmoins, il existe des cas ou la construction des
algorithmes s‘avere tres compliquée voire méme impossible. On a alors recours, souvent, a la
simulation du principe mathématique ou physique du probléme et on applique les lois des
grands nombres de la théorie des probabilites, et des estimations de la grandeur cherchée
s'obtiennent, par traitement statistique des données fournies par les resultats de certaines
expériences aléatoires multiples [2,3]. Les modes de résolution des problemes faisant appel
aux variables aléatoires sont connus sous le nom de méthode de Monté Carlo MC [4]. Les
méthodes de MC font parties des mathématiques expérimentales qui s'intéressent aux
expériences sur les nombres aléatoires. Elles ont trouvees, depuis quelques décennies, une
vaste utilisation dans le domaine de la recherche opérationnelle, de la physique nucléaire et
dans de nombreux autres domaines de la science, y copris la chimie, la biologie et la
médecine [5].

1.3 Quelque propriété des cibles choisies :

1.3.1 Propriétés structurales de composés semi-conducteurs Germanium (Ge) :

Le germanium est un matériau semi — conducteur de colonne 1V du tableau périodique. Son
réseau cristallographique est celui du diamant. Il est constitué de deux réseaux cubiques a
faces centrées. Imbrique et décalés 1’un quart de la diagonale principale (Figure 1.1). Bien que
le germanium soit un matériau monoatomique. La cellule élémentaire de son réseau contient
deux atomes, un en position (0, 0,0) et I’autre en position (1/4,1/4,1/4).

Chague atome a une coordination tétraédrique et établit des liaisons covalentes avec chacun
de ses quatre voisins. Le germanium a une température de fusion (Tr= 937°c) plus basse que

celle du silicium.
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Figure 1.1 : la structure cristalline du Germanium [6].

Structure de bande d’énergie :

La structure de bandes d énergies est de type multi- vallée de bande interdite indirecte
(Figure 1.2) [7]. La bande de conduction possede deux minima dans l'orientation (111) et les
orientations équivalentes. Ils sont localises a I'extrémité de la zone de Brillouin au point L.

Les surfaces d'énergie constante sont des ellipsoides autour de chacun des axes (111) et les
équivalents. Mais dans la mesure ou les minima sont situés au point I' et équivalente, la
premiére zone de Brillouin ne compte que huit demi-ellipsoides. Le germanium est donc un
semi-conducteur a quatre vallées. Le gap d’énergie, Eq de ce semi-conducteur est 0.665 eV a

température ambiante.

\/ -

germanium

dircct gap =080 cV

Energy (eV)

1. A B A >

VWave vector k&

Figure 1.2 : Structure des bandes d’énergie du Ge [7]
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1.3.2 Propriétés structurales de composés semi-conducteurs le phosphure d’indium

(InP):

InP est un semi- conducteur binaire constitué de 1'indium et de phosphore. Il posséde une

structure cubique a faces centrées (CFC), de chacun des deux composants imbriquées et
décalées d’un vecteur (1/4 ; 1/4 ; 1/4), autrement dit, une maille CFC de 1'un des constituants
dont quatre des huit sites tétraédriques sont occupés par ’autre constituant. Il posséde donc

une géométrie tétragonale ou chaque ion d'indium est lié a quatre ions phosphore.

K Nz~ g
: \<\ . P A

\
..

\' |‘II'-\‘ \’\\

Figure 1.3 : la structure cristalline de I’InP

Structure de bande d’énergie :

La structure de bande d'un corps solide est déterminée par la dépendance fonctionnelle de
I'énergie par rapport au vecteur d'onde dans les différentes zones de Brillouin. Le Phosphure
d'Indium est un semi-conducteur a gap direct, sa structure de bande est assez complexe, nous
nous intéressons aux bandes de conduction et de valence qui interviennent dans les propriéetes
de transport du matériau (figure 1.4).

La bande de conduction de I'InP présente un minimum principal de symétrie I" au centre de
la zone de Brillouin en K =0, en plus du minimum principal, la bande de conduction présente
des minima secondaires dans les directions<100>et<111> correspondant respectivement aux
vallées X et L.

La bande de valence comporte deux sous bandes qui se rejoignent en K = 0 et une troisiéme
située a une distance égale a la valeur de I'énergie de couplage spin-orbite. Au voisinage du
centre de la zone de Brillouin, les deux sous-bandes de valence peuvent étre assimilées a deux
paraboles de trous dépendent de I'énergie des porteurs.

La largeur de la bande interdite non permise aux porteurs Eq = 1.35 eV a 300K°, cette valeur
varie avec la température ou la largeur du gap diminue quand la température augmente ; a
T=0°K, Eq=1.42 eV [8]
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Figure 1.4 : Structure des bandes d’énergie de 1’InP [9]
1.4 LES DIFFERENTS RAYONNEMENTS IONISANTS:

il

|1.4.1 Directement ionisants :

Ils Comprennent les particules chargées légeres (les électrons), et les particules chargées
lourdes(les protons, les particules a, et les ions lourdes) qui déposent 1’énergie au milieu par
une seule étape, par le processus d’interaction coulombienne entre la particule incidente et les
électrons orbitales [10].

Une particule chargée pénétrante dans un milieu, interagit par la force coulombienne, avec les
noyaux ou les électrons orbitaux des atomes cibles. Quelque soit le mécanisme d’interaction
entre les particules chargées et la maticre, il y a transfert progressif d’énergie et ralentissement

des particules incidente [11].

1.4.2 Indirectement ionisants :

Ils Comprennent les neutrons et les rayonnements €lectromagnétiques (photons X, et y) qui

déposent I’énergie au milieu par deux étapes [10]:
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- Au premier temps une particule chargée est libérée dans le milieu absorbant (le photon
libere un électron ou une paire électron/positon, et le neutron libére un proton ou un noyau de
recule).

- Dans la deuxie¢me étape les particules libérées déposent 1’énergie au milieu absorbant par

des interactions colombiennes avec les électrons orbitales des atomes

ravonnement

I
Non ionisant ionisant
{ondes radio. UV,
visible, IR, micro-ondes)

Indirectement ionisant Directement ionisant

Photons (X.

neutrons .
Y)
] | Particules Particules
| chargées légeres chargées lourdes
(négatons, (proton .o, ions
Particules chargées secondaires positons) lourdes)

I I |
1

Excitation, ionisation (chaleur, modifications chimiques, et physico-chimiques)

Figure 1.5 : les différents types de rayonnement.

1.5 Interactions des particules chargées avec la matiéere :

Une particule chargée passant au voisinage d’un atome peut interagir avec ’'un des ¢électrons
ou avec le noyau de I’atome ; Le transfert d’énergie s’accompagne d’une perte d’énergie
cinétique AE pour la particule incidente.

Cette énergie se retrouve sous la forme d’un éventuel changement d’état de I’atome (par
exemple, ionisation, excitation ...) et de I’émission éventuelle de rayonnements
électromagnétiques, assurant un bilan énergétique équilibré. Elles mettent en jeu des

particules légeres (e-, et+) ou lourdes (protons, particules a + +).
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1.5.1 Interaction électron —matiére :

Les électrons sont des particules légéres porteuses d’une charge électrique élémentaire,
negative pour les « négatons » et positive pour les « positons ». Les électrons en mouvement
Dans un milieu matériel perdent leur énergie cinétique au cours d’interactions avec les atomes
du milieu traverseé ; ils peuvent agissent soit avec les électrons des atomes constituant le
milieu, soit avec leur noyau.

Dans le cas d’une interaction « électron-électron », on parlera de collision. Il en existe deux
types : I’ionisation et I’excitation; dans le cas d’une interaction « électron-noyau »,0n parlera

de « freinage ou autre mot dit bremsstrahlung ».

1.5.1.1 Diffusion élastique :

Elle est dominante pour des €nergies tres faibles. Au cours d' une interaction élastique,
1"électron projectile subit une diffusion coulombienne par le potentiel électrique de atome
cible a grande distance de cet atome et est dévié de sa trajectoire initiale sans perte d 'énergie.
Il n" ya pas de modification de I’énergie interne de I’atome et I’énergie de I’¢lectron apres

déviation (diffusion) est proche de celle avant I’interaction.

1.5.1.2 Diffusion inélastique :

Elle est dominante pour les électrons énergétiques ou nous distinguons deux processus :

Le processus d’ionisation et excitation :

Il s’agit d’une collision inélastique d’un électron (positon) en mouvement avec I’un des
¢lectrons du cortége atomique. Cette collision provoque I’ionisation de I’atome ou son
excitation, ce que conduit a I’émission d’un électron appelé électron secondaire, le plus
souvent situé sur un des niveaux de valence ayant une tres faible énergie cinétique (en
moyenne 5a 10 eV).

Le retour a [D’équilibre de D’atome ionis¢é sera accompagné d’une émission, soit
électromagnétique (transition radiative. Composé principalement par un spectre de rayons Xx),
soit électronique (transition Auger).Ces deux émissions sont caractéristiques de la

composition chimique locale du milieu cible.

. : .. L yr : d .
La perte d’énergie par collision (la perte spécifique d’énergie —ﬁ pour une particule
incidente chargée traduit le taux de perte d’énergie par cette particule dans un milieu

absorbant. Plus il est élevé, plus la particule est ralentie) est donnée par la formule de Bethe-
Bloch [Urban-1995, Courtine-2007] [12].
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- (55) cotl = 2 (10 0E) - ey (2 ) #3(1-2)')

Avec :

C : la vitesse de la lumiére dans le vide.
p==; Y= (1-9)-%
| : le potentiel moyen d’ionisation de la cible, que dépend de la nature du milieu
Absorbant.
me: la masse de 1’électron au repos.

e : la charge électronique.
N et Z sont respectivement la densité et le nombre atomique du milieu diffuseur.

-

- /\

o= A

Figure 1.6 : Phénomene d'ionisation
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Figure 1.7 : Phénoméne d'excitation
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Rayonnement de freinage ( Bremsstrahlung) :

Cet effet concerne toute particule chargee, mais il affecte principalement celles les plus
légeres comme les électrons. L’¢lectron incident est dévié dans le champ coulombienne du
noyau de I’atome cible et ce changement de trajectoire s’accompagne de I’émission d’un
rayonnent de freinage.

Ce phénoméne ne concerne que les électrons de trés fortes énergies et que de plus traversant
des milieux trés denses. La perte d’énergie par ce processus pour une particule chargée a

haute énergie est donnée par la relation suivante :

dErad_4 sz 2 2El 183
ax - AeNxzrEn (77

)

La perte d’énergie par rayonnement de freinage d’une particule peut étre calculée a partir de

celle de I’¢lectron possédant la méme énergie cinétique :

dE rad
dX

dE rad
dX

Me

(z,m) = (E)Z 72

(e7)

Dans laquelle :
N : est le nombre d’Avogadro.
Z et A : sont respectivement numéro et la masse atomique du milieu.

a: Est la constante de structure fine (1/137).

a

r=—:est le noyon classique de la particule.

Z, m, E : sont respectivement 1’état de charge, la masse et ’énergie cinétique de la particule

incidente.
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rayonnement de freinage ; o WSE .E
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incident

noyau atomique
électron = "\ 4 Se
inadent R . P

O dévié % ; : e

Figure 1.8 : Phénoméne de Bremsstrahlung

1.5.2 Interaction ion —matiére :

Les ions interagissent avec les électrons ou les noyaux de la cible suivant différentes
Processus:

1.5.2.1 Collision avec les électrons :

Dans ce cas les ions chargés de grande énergie interagissent, par collision collisions
coulombiennes multiples avec les ¢électrons du milieu traversé. Selon la proximité entre I’ion
et les électrons de la cible, un transfert d’énergie plus ou moins important provoque soit
I’excitation de I’atome cible ou bien I’ionisation de ce dernier.ces deux processus sont
responsables de la perte d’énergie et de déflexion des ions dans la matiére. L’expression de

cette perte d’énergie, est donnée par la formule de Beth-Bloch [Leo-1994, Braunn-2010] [13].

dE _ 4n.reme.Z,® NAZyp 1 2.me.62.y2-E{?§‘§s_Bz 8

XS @ A " E 277
Ou:
B=2
v=(1-p2)¥%

C : la célérité de la lumieére.

r. . est le rayon classique de I’¢lectron (=a/m.).

e2
- h.C4n.¢,

o

p: Représente la densité de la cible.
Zjest la charge de I’ion incidentent.

Z, : est le nombre atomique de la cible.
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A : est la masse atomique de la cible.
Na: est le nombre d’ Avogadro.

| : est I’énergie moyenne d’ionisation caractéristique de la cible

Emax
trans=

4.E

ionm. L €énergie maximale transférable a un €lectron.

ion

M ion : est la masse d’ion incidente.

E ion: est I’énergie cinétique de 1’ion incident.

0 :Est un terme de correction pour tenir compte de I’influence de la densité du milieu a haute
énergie.

C : est un terme de correction pour tenir compte de I’effet d’écrantage des électrons du noyau

cible a basse énergie.

1.5.2.2 Collision élastigue avec les noyaux :

Ces collisions contribuent faiblement a la perte d’énergie d’un ion dans la matiere. Sa
contribution ne devient importante que pour les projectiles de tres basse énergie.

1.5.2.3 Collision inélastigue avec les noyaux :

A des énergies de plusieurs certaines de MeV par nucléon, la probabilité de franchir la
barriére coulombienne par 1’ion cible est importante, et nous entrons dans le domaine des
interactions inélastique ion-noyau. Ces réactions nucléaires peuvent conduire a la

désintégration du projectile et de la cible ou a une fragmentation partielle.

1.6 Caractéristiques de P’interaction:

1.6.1 Pouvoir d’arrét :

Le pouvoir d’arrét S est la perte moyenne d’énergie de la particule par distance parcourue,

mesurée par exemple en KeV.um™.
S=Sc+Sf

1.6.2 Pouvoir d’arrét par collision :

Le pouvoir d’arrét par freinage est définit comme la perte de l’énergie cinétique de la
particule chargée incident par le processus collision avec les électrons atomique le long de son

parcours [11].

AEc
Sc =—
Ax

AEc : L’¢énergie cinétique perdue lors de collision avec les électrons atomiques.

AX : la longueur du parcours de la particule incidente dans la maticre.
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1.6.3 Pouvoir d’arrét par freinage :

Le pouvoir d’arrét par freinage est définit comme la perte de 1’énergie cinétique de la

particule chargée incident par le processus de freinage (radiation) le long de son parcours.

AEf
Sf=—
AX
AEF : L’énergie cinétique perdue lors de I’émission par freinage.
AX : la longueur du parcours de la particule incidente dans la matiere.

1.6.4 Transfert d'énergie linéaire(TEL) :

En traversant la matiére, les particules chargées perdent leur énergie selon différents types
d’interactions : les interactions ¢€lastiques et iné¢lastiques se font avec les électrons orbitaux et
les noyaux atomiques du milieu ralentisseur.

Pour mesurer le ralentissement des particules chargees, on utilise la grandeur TLE qui
représente la perte d’énergie, par unité de longueur de trajectoire des particules incidentes,
consécutivement a leurs chocs avec les électrons.

L’expression de TLE en mécanique relativiste, est donnée par la formule de Bethe

TLE—|_d B 72.e? 2m.V? | V2\ V? Ck
1 7ax | T 4ne?mev? 8

Z : la charge de la particule incidente.
V : la vitesse
me : la masse au repos de 1’électron.
e : la charge.
€. La permittivité du vide : 8,854.10 -10 F .cm -1.
C : la vitesse de lumiere dans le vide : 3.10 8 m/s.
N : le nombre des noyaux cibles par unité de volume du matériau absorbant de numéro
atomique Z.
Ck : un terme de correction qui dépend de I’énergie et de Z lorsque 1’on tient compte de la
structure compléte des noyaux de la matiere.
I : la valeur moyenne du potentiel d’ionisation tenant compte de I’ionisation et de I’excitation

des atomes ralentisseurs, donnée par la formule semi empirique (en E.V) :

1 =9.1 x Z (1+1.9 x Z2?)
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Bien que les effets biologiques varient d’un rayonnement a un autre, en régle générale, I’effet
d’une particule chargée croit proportionnellement au TLE.

1.6.5 Densité linéique d’ionisation(DLI) :

On définit la densité linéique d’ionisation comme le nombre d’ionisations produit par une
particule incidente, par unité de longueur de trajectoire. La DLI s’exprime en (paires
d’ion).um—1 [14].

DLI = =k
Wi

Wi : est I’énergie moyenne transférée pour chaque ionisation.
1.6.6 Le parcours :
Les électrons ont une trajectoire tres sinueuse : en effet, on observe généralement une
déviation lors de chaque mode d’interaction (ionisation, excitation, freinage). Certains
peuvent méme subir une déviation de 180° (phénoméne de rétrodiffusion). Pour caractériser la
trajectoire d‘électrons ou de rayonnements électroniques, deux grandeurs peuvent étre
définies [15].

Le parcours : il s’agit de la longueur réelle de la trajectoire de 1’¢lectron. Cette grandeur est
peu utilisée en radioprotection.

La portée : elle représente la profondeur maximale atteinte par un faisceau d’électrons dans
un milieu considéré. Cette grandeur est trés utilisée en radioprotection lors de la conception

d’écran.

parcours :
|
- |
. . |
faiscean - W
d électron ; :
. |
|
. |
vide [
-—
matiére portée

Figure 1.9 : Parcours et portée d’un faisceau d’¢lectron.

DN g K<




Chapitre | Notions et principes fondamentaux

1.7 Particules chargées légéres : électrons (négatons et positons) :

Les électrons en mouvement rapides sont obtenus par :

- ’émission B des radioéléments

- des accélérateurs d’électrons

- la projection d’électrons secondaires par des photons X ou y.

Leur énergie cinétique, Ec, se situe entre quelques KeV et quelques MeV.

Les interactions des ¢lectrons peuvent étre divisées selon le rayon de I’atome cible (a) et la
distance entre la particule incidente et le noyau (b) de cet atome en 3 catégorie : Collision
radiative, Collision dure, Collision molle [11].

1.7.1 Collision radiative, b<< a :

L’¢lectron interagit avec le noyau de 1’atome cible est subit soit une diffusion élastique ou
inélastique, accompagnée d’un changement de sa direction.

La majorité de ces interactions sont élastiques ; ou 1’électron ne perd qu’une quantité
d’énergie cinétique insignifiante.

Cependant un faible pourcentage de ces interactions est inélastique, ou la perte d’énergie

1.7.2 Collision dure (hard collision), a=b :

Les electrons peuvent avoir des interactions colombiennes directes aves les electrons orbitaux.
L’énergie communiquée a ces €lectrons leur permet soit :

- De les déplacer de leur niveau a un niveau supérieur (excitation).

- Ou de s’éjecter avec une énergie cinétique (ionisation).

Le nombre de collisions dures est généralement faible, mais I’énergie transférée associée a
cette collision est relativement importante (50% de 1’énergie cinétique d’¢lectron incident).

1.7.3 Collision molle (soft collision), b>a :

L’¢lectron incident est affecté par la force coulombienne de I’atome entier. L’énergie
transférée aux électrons orbitaux est tres faible. Cependant le nombre de collisions mous est

généralement important.
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Collision dure Collision mou Collision radiative
b=a b>>a b<<a
électron incident

électron '

Incident b hv

B . L électron «
e ' Jncident S~
/! s A

Figure 1.10 : les différentes collisions des particules chargées légeres (électron/positons) avec

la matiere.

1.8 Interactions des particules chargées lourdes avec la matiére :

1.8.1 Les particules alpha (o) :

Elles interagissent principalement avec les électrons des atomes cibles, engendrant une
ionisation ou une excitation (les électrons mis en mouvement sont appelés rayons delta). Les
interactions avec les noyaux sont secondaires. Les particules (o) ont une masse 4 x 1800 fois
plus importantes que celle des électrons. En conséquence, étant beaucoup plus lourdes, elles

ne sont pas sujettes au rayonnement de freinage.

électron
O—
(énergie E.)

O élecrron
(énergie E, < E,)

c (énergie E; < E)

g N - ) e =3
1 \ ' s < 5
(énergie E,) Bt — | onisation I

Figure l.11:comparaison des interactions des électrons et des particules alpha dans la

matiére.
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Les processus de ralentissement des particules (o) sont identiques a ceux des particules f.
Cependant, leur charge électrique et leur masse sont plus élevées. En conséquence, les
particules (o) ont une trajectoire presque rectiligne et trés courte. Ainsi, on peut considérer
que la longueur de leur trajectoire et leur parcours sont identiques.

Elles sont arrétées par quelques centimetres d'air ou une feuille de papier.

Par ailleurs, les particules (o) ont une énergie courante ¢levée (quelques MeV) et puisqu'elles
ont un parcours trés court, elles sont caractérisées par un T.L.E. beaucoup plus élevé que celui

des particules B (entre 200 et 500 fois plus élevées).

1.9 La perte d’énergie :

Lors d’une interaction ion-matiére, I’ion incident transmet son énergie a la cible tout au long
de son passage dans le matériau. La quantit¢ d’énergie perdue par I'ion lors de son
ralentissement dans la matiere constitue alors un parametre caractéristique concernant aussi
bien les processus d’endommagement de la cible que 1’émission de particules de cette
derniére induite par irradiation. Ce parametre est appelé « pouvoir d’arrét ». Le pouvoir

d’arrét est caractéristique du milieu traversé et de la particule incidente (nature et énergie de

I’ion projectile).Noté g—i on peut ’exprimer en KeV .nm 1 ou MeV.g L. Cm 1[16].

1.10 Perte d'énerqgie par collisions élastigues: pouvoir d'arrét nucléaire :

La premiere interaction est la perte d’énergie nucléaire. Les ions et les atomes rentrent en
Collision et diffusent ¢lastiquement. Il s’agit d’un transfert de la quantité de mouvement des
ions incidents aux atomes contenus dans le matériau-cible. Les ions incidents sont donc
ralentis au fil des collisions. Le freinage nucléaire est quantifié par le pouvoir d’arrét

nucléaire. [17]

(22) =N So(E)
Ou:
N : est la densité atomique.
Sn(E) : la section efficace d’arrét nucléaire pour 1’énergie E.

.11 Perte d'énerqie par collisions inélastique: pouvoir d'arrét électronigue :

Lors des interactions électroniques inélastiques, I’énergie cinétique totale des particules n’est

pas conservée du fait des processus d’excitation et/ou d’ionisation. Les mécanismes entrant en
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jeu dans le ralentissement de 1’ion incident vont dépendre de sa vitesse. On se trouve dans le
cas ou la vitesse de la particule est beaucoup plus élevee que celles des électrons orbitaux des
atomes de la cible.

Dans le cas des collisions a haute énergie, I’interaction ion-électron peut étre décrite par un
potentiel purement coulombien. Lorsqu’un projectile rapide d’énergie E, de masse M, et de
numéro atomique Z; passe a proximité d’un atome cible de masse M2 et de numéro atomique
Z>, le Projectile est dévié d’un angle par effet coulombien entre la particule incidente et les
électrons de la cible [18.19]

L’énergie est alors considérée comme étant transférée au nuage €lectronique, en produisant
des vibrations thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’arrét électronique est souvent

décrit par ce modele exprimé comme suit [20] :

7,716 \% )
S. = 8me?2a, —5—————1D Soit, S=KE?2
(Zl§+Zz§)3 /2 Ve

Ou:
Vo et Do sont la vitesse et le rayon de Bohr.
E : est I’énergie de I’ion.

K : est une constante tabulée théoriquement par Lindhard. [21]

1.12 Le pouvoir d'arrét global :

En considérons les pertes d’énergies électroniques et nucléaires indépendantes et additives, la

Perte d’énergie totale s’exprime comme la somme des deux processus :

() =(5) (52 )n=N (5. () +S n (E))
Ou:

N : est la densité volumique atomique du matériau exprimée en cm-3.

1.13 La distribution de la perte d'énergie des particules chargées :

La distribution de la perte d'énergie des particules chargées dans un matériau mince est tres
caractéristiques, elle a été décrite théoriqguement par Landau et Vavilov [21]. Il faut prendre
en compte dans ce calculs, d'une part, le fait que le nombre de collisions entre la particule

incidente et les atomes du milieu qu'elle traverse est faible et d'autre part qu'il est possible
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Qu’au cours de ces collisions un transfert d'énergie important ait lieu. Cette distribution est

connue sous le nom de Molay, peut s'écrire sous la forme :

1
fA) = 2m)% exp[— 3 (A + exp(=21))]

AE—-AEpp

A= —-PF
§
_le

AEpp : est I'énergie perdue par la particule.

AE: est la perte d'énergie la plus probable.

& : est I'énergie moyenne perdue par la particule et provient du premier terme de la formule de
Bethe.

X : est I'épaisseur traversée.

200

3000 4000 5000 6000 F000

Energic déposée o)

Figure 1.12 : La distribution de la perte d'énergie

1.14 Distribution des ions en profondeur de la cible :

L’étude de la profondeur de distribution des ions est souvent basée sur la théorie L.S.S
(Lindhard, Scharff et Schiott), I’arrét des ions présente une distribution de type Gaussienne.
[ 22,23,24,25]. Cette distribution est caractérisée par deux parametres qui sont le parcours

moyen projeté (Rp) et I’écart quadratique moyen (ARp).
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Le Rp est définit comme étant la profondeur ou les ions implantés s'arrétent avec un
maximum de concentration.
Quant au ARp, il caractérise la répartition statistique des ions en profondeur autour de Rp

(Figure 1.13). Un autre parametre physique inévitable est la déviation latérale souvent
exprimée par AR (Figure 1.13)

surface

(a)
concentration (échelle en log)
? : profil
n(Rp) ______________ .
gaussien
06 n(RD) ___________
(b)
faisceau d’ions
< | S ' .
(o)

Figure 1.13 : distribution des ions en profondeur de la cible [26]. (a) échelle linéaire ;
(b) échelle logarithmique.
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La distance totale parcourue par un ion le long de sa trajectoire est déterminée a partir de

L’¢énergie perdue, par collisions électroniques et nucléaires, comme suit :

R 1 (E dE
R= fO dx ZE 0 m

Expérimentalement nous n'avons pas acces a la distance (R) parcourue par I'ion incident. En
Pratique, le parametre manipulé est la projection de ce parcours sur la direction
Perpendiculaire a la surface de la cible. Comme mentionné plus haut, ce paramétre, est
désigné par le parcours moyen projeté (Rp) (Voir Figure 1.13). Il correspond a la moyenne de

tous les parcours projetés et s’exprime comme suit:

Rp % [ xn(x)dx

Ou :

® : la dose totale implantée (ions/cm?2).

n (X) : la distribution en profondeur de tous les ions implantés.

La fonction de distribution n(x) est caractérisée par les quatre premiers moments physiques
qui sont :

Le parcours moyen projeté Rp .

La déviation standard ARp.

L'obliquité y (ou skewness) qui mesure I'asymeétrie de la distribution ou le positionnement du
sommet de la courbe par rapport a Rp;

Le kurtosis B qui mesure 1'écrasement du pic (ou bien I'extension de la queue de distribution
en volume).

Les deux derniers parametres sont reliés par I’expression universelle suivante:

B ~ 2.91 + 1.56y” + 0.59y*

La fonction de distribution n(x) est souvent de type gaussienne ou de Pearson [27,28].

Dans le cas d’une distribution de Gauss, n(x) est exprimé par la relation suivante:

- (x_Rp)Z]

n(xynexp [ 5o
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o @
Do o ARp

ou:

Avec y et B approximativement égaux a 0 et a 3 respectivement.

A (Skewness) v

o

(Kurtosis) [§

>
X

Figure 1.14 : Un graphique montrant les deux paramétres y et § pour la distribution de

gaussien [29]

.15 Volume d’interaction :

Les ¢lectrons incidents pénétrent dans la matiére en empruntant un parcours aléatoire jusqu’a
la perte de leur énergie cinétique. Cette pénétration s’accompagne d’un élargissement du
faisceau qui crée un volume appelé familiérement « volume d’interaction ». les dimensions du
volume d’interaction dépendent fortement de 1’énergie du faisceau incident et le nombre
atomique du matériau. Ce volume est d’autant plus allongé que élevée ou que le nombre
atomique est faible.

1.15.1 Pénétration en profondeur :

Actuellement, il n’existe pas de consensus dans la littérature pour calculer la profondeur de la
pénétration maximale « pénétration range » des électrons primaire dans la cible. En générale.

La profondeur de pénétration maximale Re est donnée par I’expression :

R. = C(p,Z)E}
Ou:
C (p, Z) : sont les constantes du matériau cible.

n : est choisi en fonction du modéle de diffusion donnée.
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Expérimentalement, la valeur de R. a été généralement déduite a partir des mesures du taux de
transmission des électrons nr ou de leur énergie transmise a travers des films mince de
différentes épaisseurs. L’épaisseur du film pour laquelle ces valeurs tendent vars zéro est
supposée la profondeur maximale de pénétration d’électrons pour le matériau étudié a une
énergie spécifiée. Plusieurs expression semi-empiriques existent dans la littérature pour
calculer la profondeur de pénétration des électrons dans le solide (Everhart and hoff, 1971 ;
Gruen, 1956 ;Kanaya and Okayama,1972). La relation la plus connus et la plus fréqguemment
utilisée est la formule de kanaya et okayama (Kanaya and Okayama, 1972) :

27.6A
pZ70-89

1.67
EO

R (k-0)=
Ou:
p : est la masse volumique du matériau (g/cm?).
Z et A : sont respectivement le nombre atomique et la masse atomique.

Eo(KeV) : est I’énergie initiale des électrons.

1.15.2 Pénétration en largeur :

Le faisceau d’¢lectrons sera élargi lorsqu’il pénétre dans un échantillon.

Ceci est di aux processus élastiques déviant fortement les électrons de leur trajectoire
d’origine. L’¢largissement de la pénétration faisceau (rayon re) dépend a la fois de 1’énergie
Des électrons initiaux Eo et des paramétre caractéristigues du matériau cible (Z,
A, p).I’expression qui est mieux connue et souvent utilisée pour déterminer le rayon r ca une

profondeur Xo et a un diametre initiale zéro (Goldestein et al.1977) :

re :O.625(§0) &) xS
Ou:
reet Xo:sontennm.
Eo: est en KeV et p est en g/cm?®
Xo: est I’épaisseur.

1.16 Volumes de générations :

A lintérieur de I’enveloppe d’interaction on peut distinguer des zones de génération

électronique et électromagnétique plus ou moins élargies et plus ou moins profondes. Dans le
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cadre de notre étude seules les zones de génération électroniques secondaires et les zones de
génération photoniques seront décrites ci- dessous (Figure 1.15).

La zone d’émission électronique secondaire : les électrons secondaires proviennent d’une
zone petite plus proche de la surface de I’échantillon qui ne dépasse pas une dizaine de
nanometre en profondeur.

La zone d’émission rétrodiffusée : plus large et plus profond que la zone d’émission
secondaire et dépend directement du nombre atomique de I’échantillon et I’énergie du
faisceau incident.

La zone d’émission des rayons X : Cette zone occupe presque tout le volume d’interaction.

Typiquement de I’ordre de micromeétre cube.

Falsceau incident d’électrons

Surface de Péchantillon

= ~ ’
Py ' s Electrons secondaires

/ : g - 2
~ % Electrons rétrodiffusés

* Rayons X caractéristique

Figure 1.15 : volume d’interaction crée par le faisceau d’électrons primaire

1.16.1 La génération des rayons X en profondeur :

La prédiction de la profondeur de génération (production) des rayons X dépend de la
profondeur de pénétration des électrons .la profondeur de génération de rayons X
Caractéristiques ou ceux issus de rayonnement continu de freinage est toujours plus petite que
la profondeur de pénétration des électrons.

Les rayons X caractéristiques ne peuvent étre produits que dans I’enveloppe qui contient des

¢lectrons avec les énergies supérieures ou égales a I’énergie cinétique d’ionisation Ec.
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En se basant sur le modéle de pénétration d’électrons de Kanaya- Okayama (kanaya and
Okayama,1972).la profondeur de la production des rayons X caractéristiques et de fond

continu par les électrons incidents a une énergie spécifiée est donnée par 1’équation suivante :

_ 27.6A 167 1.67
RX - pZO‘89 (EO - EC )

Ou:
Ec: est énergie critique d’ionisation pour les rayons X caractéristiques.

1.16.2 La génération des rayons X en largeur :

On peut définir trois fagons pour calculer la distance latérale des rayons X générés a
I’intérieur du volume d’interaction (Figure 1.16).

Rx=R (vax=Y (max):  la distance maximale d’émission des rayons X en largeur

Rx =R (phiroz)=Zmax -Zr

Dans (la figure 1.16). W(y) définir la fonction de distribution latérale des rayons X qui est une
fonction gaussienne. Par contre ¢ (Z) définit la fonction de distribution en profondeur des
rayons X qui est généralement composée de deux fonction transitoires et gaussienne.

Ces deux fonctions se delimitent a une distance en profondeur Z ou I’effet de la fonction
transitoire devient négligeable.il est supposé que la distance entre Z, et o de ¢ (Z) est proche
de la distance entre 0 et Ymax de W(y). Cette hypothese est valide pour des matériaux de
nombre atomique > 10. En négligeant la taille du faisceau d’électrons primaire.

Rx=R99%) : définit la distance qui contient 99% des rayons X émis.

Il faut noter que la valeur D =2R définit le diametre des rayons X émis.
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1pm

Gaussienne

Distribution en profondeur

Figure 1.16 : les différentes facons pour calculer la génération des rayons X en profondeur et

en largeur a partir d’un volume d’interaction (Adapté de Arnould and Hild, 2003).

1.17 Conclusion :

Dans ce chapitre il a été question de donner les formules en relation avec les deux
phénoménes d’interaction électrons-matiére et ions-matiere, Toutes ces formules sont en
relation avec la théorie de Monte Carlo, Les trajectoires des ions et des électrons dans un
cible et tout les phénoménes résultant de I’interaction particules chargé (ions et électrons)
avec la matiere a été vue en détail

Ce chapitre on a permis de me familiariser avec tous ces différents phénomenes et toutes ces

intéressantes formules.
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Chapitre 11 : Simulations de ’interaction ion-matiere par logiciel SRIM

I1. 1. Introduction :

Plusieurs logiciels de simulation numérique sont utilisés pour calculer les phénomenes
cinétiques associés aux pertes d’énergie des ions. L’un d’entre eux ,SRIM(The Stopping and
Range of lon in Matter),dont la version accessible sous DOS est appelée TRIM(The Transport
of lon in Matter),est un ensemble de programmes qui permettent de calculer ’arrét 1’étendue
de pénétration des ions dans la matiére, ce programme utilise les théories de la mécanique
quantique pour décrire la collision ion-atome(en supposant qu’un atome en mouvement est un
ion, et que touts les atomes de la cible sont des atome).

Dans ce chapitre on utilise le logiciel TRIM et SRIM permettant de simuler les interactions
ions-matiere. Les differents phénoménes comme les défauts Frenkel les vacaces créés par les
faisceaux d’ions, les distances parcourues par les ions dans leurs trajectoires, les phonons ; la
perte d’énergie des ions seront traités. On s’intéressera a leurs courbes de variation avec
I’énergie cinétique des ions incidents de notre choix comme (I’hélium et krypton) sur la

surface de différents composants semi-conducteurs de notre choix comme le (Ge et InP).

11.2. présentation de notre travail (condition de simulation) :

Dans tout ce travail les résultats sont obtenus par logiciel SRIM 2008 ; On utilise les ions de
I’hélium He*™* et krypton Kr* pour l'interaction avec les composés semi conducteur tell que :
Ge, In-P (cible amorphe).

* Les différentes caractéristiques des ions implantés (He™ et Kr*) et les cibles bombardé (Ge
et In-P) sont représentées dans le tableau.

* Les ions d’hélium He++ et les ions de krypton Kr+ ont des énergies cinétiques de 15KeV.

* Le nombre des ions incidents est 9999.

« L’épaisseur de la cible est de (5004°).

« L'angle incident égal a 0°(pour une pénétration maximale en profondeur est maximal).
Il .3. Présentation du logiciel SRIM :

SRIM est un programme qui suit le programme standard TRIM [1], Dans ces programme

I'énergie transférée a un atome-cible est analysée pour donner les résultats suivants:
I'ionisation induite par les atomes repousses, le nombre de lacunes et d'interstitiels créés suite
a une cascade de collisions, et également le nombre de collisions transférant des énergies
inférieures a Ed (énergie de déplacement), et qui produisent des phonons. Le code de ces
programmes couple deux méthodes: celle de Kinchin-Pease modifiée pour les calcules locaux,

et celle de la cascade de collisions (suivi des atomes individuels reculés jusqu'a ce que leur
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énergie devienne inférieure a Eq). Cette derniére donne directement la distribution spatiale des
défauts. [2]

D'une fagon trés schématique le principe global de raisonnement est le suivant :

Soit Z; le numéro atomique de l'ion projeté, et Z, celui de I'atome-cible. E; et E> sont les
énergies des deux particules apres collisions, respectivement.

E:1> Eq et E>> Eq: L'ion incident peut déplacer un atome cible de son site qui devient a son
tour une particule incidente pouvant subir d'autres chocs. Il peut déplacer d'autres atomes
cibles et constituer des lacunes

E1 > Eq et E2 < Eq: L'énergie de I'atome cible est insuffisante, il reste alors dans son site et
son énergie E2 sera dissipée dans le réseau pour la création des phonons (vibration de réseau).
Quant a la particule incidente, elle continue son mouvement

E1 <Eqet E> > Eq: L'atome cible est éjecté de son site et devient une particule incidente pour
subir d'autres chocs. la particule incidente occupe des sites vides (substitutionnels) et son
énergie est dissipée dans le réseau par des vibrations (création de phonons)

E: < Ed et E2 < Eq: L’atome cible continue a vibrer dans sa position d'équilibre sans quitter
son site. L'ion incident peut occuper seulement des sites interstitiels et son énergie est dissipée
dans le réseau pour la création de phonons. [2, 3 ,4 ,6]

La figure I1.1.Représente le tableau de bord permettant de choisir le mode de calcul désiré.
En premier approche notre choix est porté sur la technique de bombardement ionique des ions
sur les deux cibles (Ge et In-P). Donc on choisit la fonction « TRIM calculassions » se

trouvant a droite du tableau de commande du logiciel.
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[ % SRIM Main Menu = )
Caleulation
i
lons _
: Experimental
Stopping / j TRIM . j Stopping
Range Tables ~ Calculation Powers
J. F. Ziegler J. P. Biersack
U.S.N.A. Hahn-Meitner Inst.
Annapolis, MD, USA Berlin, Germany
SRIM Version SRIM SRIM Legal Notice |
SRIM-2013.00 Tutorials Texthook Quit
Significant contributions by Helmut Paul (Linz), Roger Webb (Surrey), Xiao Yu (Beijing)
[c] 1984.1989.1998. 2008, 2012 by J. F. Ziegler. M.D. Ziegler. J. P. Bierzack [SRIM.com]

T = i 3 3 . m_______

e - A

Figure I1.1 : tableau de bord du code TRIM et SRIM

On a un autre tableau représenté sur figure 1.2 on fixe des données comme I’ion (de
He++et de Kr+) le logiciel donne les propriétés de cette ion. Puis la cible qui est le composé
(Ge et In-P) avec toutes ces caractéristiques physiques telles que la densité, la surface
I’énergie de liaison etc.

On fixe dans ce logiciel les paramétres suivants : I’épaisseur de 1’échantillon ; le nombre
d’ions qui seront utilisés pour le bombardement de la cible, 1’énergie du faisceau ionique qui
apparait a gauche et qui est affiché (regarde la figure 11.3)

Les résultats numériques présentés visent a étudier l'interaction faisceau d'ions avec les
surfaces semi-conductrices. C’est une simulation dénommée TRIM et SRIM  pour

caractériser l'interaction des ions avec des cibles échantillons en gaz ou en solide. [5]
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Figure 11.2 : Interface du programme TRIM

Le logiciel contient une interface qui fourni directement le profil de la simulation des ions
incident dans la cible et les différent parametres physique recherchés voir (Figure 11.3)
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Figure 11.3 : interface des données TRIM pour le bombardement ionique et les résultats de

la simulation.

Les paramétres physiques donné par la méme

interface sont :

type de I’ion, I’énergie

d’impact et I’angle d’incidence, on trouve aussi d’autres paramétres comme la densité (5.350

g/cm®) et la perte d’énergie en pourcentage, I’énergie de liaison de surface (3.88 KeV) et |

I’énergie de liaison de réseau (2 KeV)..

N g K<

.etc. Dans le cas des ions d’He++ et Kr+ de 15KeV,
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la profondeur de pénétration est d’environ 500A°, nous remarquons que le déplacement des
atomes est limité a région proche de la surface.

Lorsqu’un ion pénétre dans la matiére, il perd son énergie suite aux collisions nucléaires avec
les atomes cibles .Si cette énergie est supérieure a I’énergie de liaison de 1’atome cible, ce
dernier quitte son site pour devenir un projectile (atome de recul) a son tour qui va extraire
d’autre atomes, un site vacant est ainsi crée.

L’interface du programme TRIM possede plusieurs optique (Figure 11.2).Les optique de 1a 9

permettent de choisir les parametres d’entrée et de sortie regroupés dans le tableau 11.1

option pararmetres

Elle permet de chosir les phénomeénes & étudier parmi ;
- lendommagement de La cible et la distribution des 1ons
- [tmplantation ionique.

- la pulvérisation

- I'tnergie spécthque . angle . profondeur des 1ons.

2 Les données d'ons meidents ; 1ons . svmbole, nombre atomique | masse atomigue,
3| Entrée Energie des ions incidents en keV,

| L angle d'incidence des 1ons entre (1 et 907,

J La nature du matériau cible.

i Le nom. le nombre atomique de la cible et 'énergie des laisons des atomes .

i Nom de la simulation ; Kr - Fe [ projectile - cible |.

8 Le nombre dons gu'on peut mtroduire peat aller jusqu’a 9999999 1ons et la

Range.txt : tableau de la répartition hnale des 1ons et des atomes cible de recul.

Backseat.txt ; cinétique de tous les 1ons rétrodiffusés (énergie, emplacement ef
trajectoire).

.[J Sortie | Transmit.txt ccimétique de tous les ons transmis | tnergle | localisation et trajectoire ).

sputter.txt ; cinétique de tous les atomes de la cible par pulvérisation de la cible,

Collision.txt : tablean de toutes les collisions atomicues ions/cibles qui conduisent

A endommager la cible .

Tableau 11.1 : parameétre d’entrée et de sortie de TRIM
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Ce programme, développé par Ziegler et Biersack [7, 8] permet de calculer différents
parametres qui sont liés a I’implantation d’ions dans la cible, on peut les citer comme suit : [9]
= Ladistribution spatiale des ions (la profondeur moyenne, la dispersion).
= Les distributions des pertes d’énergies ¢€lectronique et nucléaire en fonction de la
profondeur (distribution moyennes pour un ion exprimé en eV/A).
= Ladistribution des lacunes qui se sont formés a partir du déplacement des atomes.
= Le rendement de pulvérisation.
Il .4._Simulation de la distribution d’ions He++et Kr+ dans Ge :

Les programmes SRIM sont compliqués puisqu’il présente plusieurs détails de ce qui se passe
dans toutes les étapes de d’implantation. Ils permettent de présenter une image compléte de la
trajectoire des ions dans la cible ; Dans les figures (I11.4; I1.5) de la nous reportons la
distribution a deux dimensions des ions de hélium He++ et de krypton Kr+ (15 KeV et sous

angle d’incidence 0°) délivrée par le logiciel SRIM 2008 dans la cible de Ge.

- XY Longitudinal = [ &

v Figure 11.4 :(a) le profile de distribution d’un ion d’He++ (15 KeV) dans la cible
Ge (500A%)

v Figure 1.5 : (b) le profile de distribution d’un ion de Kr+ (15 KeV) dans la cible
Ge (500A%)
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Remarque :
Dans la figure 11.4 chaque ion est représenté par sa trajectoire ( en trait blanc) et par sa

position final (en point noire) ; pour la figure I1.5 le trajectoire de I’ion (en trait blanc) et sa
position (en point rouge).A partir des figures (I11.4 ; 11.5) on remarque que : La redistribution
finale de tous les ions est sous la forme d’une poire centrée a une Profondeur d’environ
Rp=210A pour les ions de hélium (He++) et d’environ Rp = 100 A pour les ions de Krypton
(Kr+), ce qui est en bon accord avec la littérature qui dit : Lorsqu’une particule chargée
pénétre dans le matériau cible, celle-ci ralentit graduellement dans la matiere par une série de
collisions successives. Plus le numéro atomique de la particule sera élevé plus la cible subira
de collisions (varie selon ZZ2de la cible) et plus la particule s’arrétera rapidement dans la
matiere, c’est pourquoi on trouve que:Rp (He++)>Rp, (Kr+) (nous rappelons
que :Z(He++)<Z(Kr+).[Z(Kr")=36 ;Z(He™)=2].

Sur les figure (11.7 ; 11 6), on représente le profil de redistribution des ions de He++et Kr+ en
profondeur de la cible de germanium. Il est clair que la forme des deux courbes est
gaussienne, ce qui est en bon accord avec la théorie L.S.S [10,11] relative a la pénétration des
ions dans un solide amorphe. Le profil, montre également un pic de concentration a une
Profondeur Rp approximativement égale & 241APour He++ et 101 A pour Kr+.

Concernant la largeur a mi-hauteur, qui représente 1’élargissement du profil autour de la
concentration maximale, nous avons obtenu que ARp= 119 A pour He++ et ARp=51 A pour
Kr+.

S’agissant des deux autres moments qui sont le skewness (y) et le Kurtosis (B), ils ont été

Estimés a (-0.0258 et 2.0852) respectivement pour He++ et (0.5507 et 3.1337) pour Kr+. Il
est clair que les valeurs trouvées ne sont pas trés éloignées par rapport a celles reportées dans
le cas de la distribution gaussienne (i.e. y~ 0 et B~ 3). Toutefois, le signe positif de v, indique
que le profil simulé n’est pas parfaitement symétrique et que la queue de distribution est
Iégerement décalée vers la profondeur de la cible. Ce résultat a également été reporté dans la
littérature pour les éléments lourds, le contraire dans le cas des ions léger tell que y< 0 [12,
13]. D’autre part, le fait que B soit, tout de méme, différent de 3 ceci signifie que le pic du
profil de concentration n’est pas parfaitement pointu. Malgré le léger décalage de la
redistribution simulée. Nous estimons que les deux profils de distributions des ions He++ et

Kr+, est mieux décrit par une loi gaussienne, dans la cible de Ge.
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ION RANGES
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Figure (11.6; 11.7) : le profil de redistribution des ions en profondeur de la cible de

Germanium
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Il .5. Etude du pouvoir d'arrét d’ion krypton dans la cible Ge :

24 lon Stopping & Range Tables - g

Ion Stopping and Range Tables

on ]2 [Jeo03 || 15 ] toom

e

e
Calculate Table

Main Menu

Figure 11 .8: Interface du programme lon Stopping and Range Tables

SRIM version —> SRIM-2013.00
Calc. date —>= aodt 14, 2020

Disk File Name = SRIM Outputs\Krypton in Germanium.txt
lon = Krypton [36] , Mass = 83,912 amu

Target Density = 5,3500E+00 g/fcm3 = 4 4371E+22 atoms/cm3
======= Target Composition

Atom  Atom  Atomic  Mass

Mame MNumb Percent Percent

Ge 32 100,00 100,00

Bragg Correction = 0,00%
Stopping Units = MeW / (mgfcm2)
See bottom of Table for other Stopping units

lon dE/dx dEfdx  Projected Longitudinal Lateral
Energy Elec. Muclear Range  Straggling Straggling

15,00 keV  2170E-01 2 562E+00 98 A 55 A 40 A
16.00 keV 2.242E-01 Z,604E+00 102 A a7 A 42 A
17.00 keV  2.311E-01 2.644E+00 106 A 89 A 43 A
18.00 keV 2.378E-01 2.681E+00 110 A 61 A 45 A
20,00 keV  2506E-01 2 748E+00 119 A 65 A 48 A
22,50 keV 2658E-01 2.821E+00 129 A TOA 51 A
25,00 kel 2.802E-01 2.884E+00 138 A 75 A a4 A
27,50 kel  2.939E-01 2,939E+00 148 A TI9A 88 A
30,00 ke  3,069E-01 2,988E+00 158 A g3 A 61 A
32,50 keV  3.195E-01 3.031E+00 167 A 88 A 64 A
35.00 ke 3.315E-01 3.069E+00 176 A 92 A 67 A

N K
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Les ions qui bombardent la cible sont freinés suite a deux types d'interactions
électronique et nucléaire. La figure Il .9 montre I'évolution du pouvoir d'arrét électronique et
du pouvoir d'arrét nucléaire lors de I'interaction d'un faisceau d'ions Kr+ avec une cible Ge en
fonction de I'énergie de la particule incidente. D'apres les courbes données par le logiciel
SRIM, nous remarquons une différence de I'évolution du pouvoir d'arrét électronique et
nucléaire.

A basses énergies (E < 2000 keV), le ralentissement nucléaire est plus importante que le
ralentissement électronique, cette interaction élastique entraine une cascade de collision et
provoque le déplacement d'atomes dans la cible. Nous remarquons que la perte d'énergie
nucléaire croit rapidement a trés basses énergies ensuite ralenti avec I'énergie ; puis on
s’apercoit que les pouvoirs d’arréts électronique et nucléaire sont similaires ; A partir de 2000

keV, le freinage d'origine électronique devient prépondérant par rapport a I’arrét nucléaire.

— électronique

— nucléaire
3500 4
3000 -
T 2500 4
[s]
[
L 1
“E 2000 -[
D ]
~
x 1500 4
T
w
=]
1000 4
500 4
0 r , : r : r : r : r
0 2000 4000 6000 8000 10000

energie(Kev)

Figure 11.9 : Simulation des pouvoirs d'arrét nucléaire et électronique des ions Kr+, dans la

cible Ge, en fonction de I'énergie incidente des ions.
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I1.6. Influence de I’énergie des ions sur les parametres de distribution :

Les différents parametres qui définissent I’implantation ionique dans un matériau sont le
parcours projeté Rp, la déviation standard ARp et la redistribution latérale A R.. Dans cette
partie, nous nous sommes intéressés a I’étude de I’influence de I’énergie incidente des ions
sur ces parametres. D’aprés la figure 10, il est clair que plus I’énergie d’accélération n’est
élevée, plus les valeurs obtenues ne sont importantes. Comme la technologie actuelle (des
circuits intégrés) exige leur minimisation, on déduit que les faibles énergies produisent les

meilleurs résultats.

50000 -
40000 |
<~ 30000 4
<
o
v
20000 |
10000
0 T T T T T
0 2000 4000 6000 8000 10000
energie (Kev)
(a)
3000 -
2500 -
2000 -
=
o 1500
o
-
1000
500
O T T T T T
] 2000 4000 6000 8000 10000
energie (Kev)

27<




Chapitre 11 : Simulations de ’interaction ion-matiere par logiciel SRIM

4000 -
3500 ]
3000
2500 -

2000

AR

1500

1000

500 4

T T T T T
0 2000 4000 6000 8000 10000
energie (Kev)

(©)

Figure 11.10 : Influence de I’énergie d’accélération des ions primaires sur le parcours projeté
Rp (a), la déviation standard ARp (b) et la deviation standard latérale ARL (c).

11.7. Modification du matériau :

L’ion qui pénétre dans un matériau perd donc son énergie par deux moyens différents : les
collisions atomiques et les collisions électroniques. Le mécanisme s global de I’implantation
ionique peut étre imaginé comme un ion frappant successivement différents atomes de la
cible, cet ion étant ralenti dans les parties rectilignes de son trajet (entre les chocs). Ces deux
mécanismes de ralentissement (électronique et nucléaire) impliquent des modifications

physique et chimique du matériau

Cascade de collision : [14]

Lors de sa pénétration dans la cible, I'ion provoque plusieurs collisions d’atomes qui se
mettent en mouvement et se déplace jusqu’a percuter d’autres atomes qui eux-mémes se
déplacent, et ainsi de suite. L’énergie de I’ion minimale nécessaire au déplacement d’un
atome dans la matrice cristalline est de ’ordre de dizaine d’eV.

Il y a production d’un trés grand nombre de déplacements dans la cible, on parle alors de
‘cascade de collisions’ ou ‘cascade de déplacements’. Ceci est illustré dans la figure 11.11

Les atomes déplacés terminent leur mouvement dés qu’ils n’ont plus suffisamment d’énergie
pour se déplacer. Tous les ions n’ont pas la méme trajectoire.

L’ensemble des déplacements entraine d’importantes modifications structurales.

En effet, les atomes de la cible sont éjectés de leurs positions initiales et la structure

cristallographique est fortement perturbée. Les dommages sont d’autant plus importants que
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la masse de I’ion incident est ¢levée. En effet, plus la masse atomique de 1’ion est élevée,
moins il est sensible au ralentissement électronique et il cause donc plus de chocs nucléaires
tout au long de son parcours dans le matériau.

o

-9
4

» 5

N

» N

Figure 11.11 : Cascade de déplacements induite par I’ion projectile

11.8.La Perte d’énergie par ionisation :

La figure (11.12 ; 11.13) représente le phénomeéne d’ionisation créé par les deux ions de
He+et de Kr+sur la surface du matériau Ge. L’énergie perdue ou absorbée par la matrice du
matériau Ge varient avec la Profondeur de pénétration des ions He+et Kr+. Il est a noter que
deux formes de perte d’énergie sont visibles sur la courbe/ en rouge se sont les ions directs et
en bleu celle des ions de recule.

Les tableaux (11.2 ; 11.3) montre la perte d'énergie en pourcentage donnée par l'interface du

logiciel SRIM 2013, il permet de diviser I'énergie des ions incidents en déférents types.

ions Atomes de reculs
86.55 1.80
lonisation
0.18 0.39
Sites vacants
0.80 10.28
Phonons

Table 11.2 : Perte d'énergie en pourcentage d’ion He++ dans la cible de Ge
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La figure 11.12 décrit la perte d'énergie par ionisation en fonction de la profondeur de la
cible. Il y a deux diagrammes différents, un pour la perte d'énergie électronique des ions
incidents, et un pour la perte d'énergie des atomes cibles reculant. Le tableau 11.2 qui donne la
perte d'énergie en pourcentage montre que les ions incidents perdent d’énergie (86.55%0)
plus que 1I’énergie des atomes de reculs (1.80%), cela donne une perte totale 88.35%. Les
résultats de la simulation du phénomene d'ionisation du projectile a l'intérieur de la cible Ge
montre que I'énergie transférée par I’ion projectile He™ est supérieur a I'énergie transférée par

les atomes reculs.

IONIZATION
IONS 10

Energy Loss (eV/Angsirom)

0A —Target Depth - 5004

Figure 11.12: Perte d'énergie par ionisation pour les ions projectiles He™

ions Atomes de reculs
7.11 17.68
lonisation
0.31 3.65
Sites vacants
0.69 70.54
Phonons

Table 11.3 : Perte d'énergie en pourcentage d’ion Kr+ dans la cible de Ge
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La figure 11.13 decrit la perte d'énergie par ionisation en fonction de la profondeur de la cible.
Iy a deux diagrammes distincts, un pour la perte d'énergie électronique des ions incidents, et
un pour la perte d'énergie des atomes cibles reculant. Le tableau 1.3 qui donne la perte
d'énergie en pourcentage montre que les ions incidents perdent seulement une petite quantité
de leurs énergies aux électrons cibles (7.11 %), tandis que les atomes de reculs
déposent17.68% de leurs énergies, soit au total 24.79 %. Les résultats de la simulation du
phénomeéne d'ionisation du projectile a l'intérieur de la cible Ge montre que I'énergie
transférée par les atomes de recul est supérieure a I'énergie transférée par les ions projectile
Kr+.

IONIZATION
IONS RECOILS

28

24

i}

16

12

Energy Loss (eV/Angsirom)

o
nA - Target Depth - s00A

La figure 11.13 : Perte d'énergie par ionisation pour les ions projectiles Kr+

Ce phénomene peut avoir lieu aussi bien par les ions primaires que par les atomes de recul
D’aprés cette figure, on s’apercoit que le phénoméne est plus important dans le cas relatif aux
atomes de recul. En effet, le nombre de ces derniers est toujours plus important que le nombre
d’ion incident Kr+ ces résultats montré que :
Pour une masse atomique et une énergie d’incidence de (83.91 g/mol ; 10Kev)

Les collisions élastiques d’ion Kr+ dans la cible Ge est préedominant que les collisions
inélastique, ces pour ca que la perte d’énergie pour ionisation est plus utilisable par les
atomes de recule qui résultant au cours des collisions élastique

D’autre part les collisions inélastique des atomes de recule et prédominant que celle des ions

primaires tell que :
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Dans les premieéres moments : E1> Eq et E2 > Ed c’est a dire L'ion incident peut ioniser ou
déplacer un atome cible de son site qui devient a son tour une particule incidente pouvant
subir d'autres chocs inélastique donc [1’ionisation se fait par les deux (I’ion incident et
I’atome de recule)

Apres un certain moment : E; < Eq et E> > Ed c’est ta dire L'atome cible est éjecté de son site
et devient une particule incidente pour subir d'autres chocs inélastique par contre la particule

incidente occupe des sites vides (substitutionnels) et son énergie est

Dissipée dans le réseau et a cause de ca on trouve que I’ionisation se fait plus par les atomes
de reculs, Nous rappelons que :

Eq : I’énergie de déplacement de la cible

E: :I’énergie de la particule incidente (Kr+) aprés la collision

E> :I’énergie des atomes de cible apres la collision

11.9. La_Perte d’énergie par phonon :

La figures 11.14 ; montre les résultats des pertes d'énergie en eV/ A° en fonction de la
profondeur de la cible Ge. Quand un ion ou un atome de recul frappe I'atome du réseau et Ge
I'énergie transférée est moins que I'énergie de déplacement, alors I'atome cible recule et vibre
et n'aura pas assez d'énergie pour rebondir hors de son site, I'énergie est finalement donnee
sous forme de phonons. La gaussienne montre la perte d'énergie aux phonons des atomes de
reculs (Ge), et la ligne rouge désigne la perte d'énergie aux phonons des ions (Kr+ ; He++) ,
on peut a peine voir la perte d'énergie aux phonons des ions ( ligne rouge) et les phonons sont
produits presque exclusivement par les atomes cibles reculant .

Sur les tableaux (I1.2, 11.3) qui donne la perte d'énergie en pourcentage on voit bien
comment I'énergie incidente de chaque ion est dissipée. La rangée appelée phonons montre
que les ions perdent seulement une petite quantité de leurs énergie en phonons (0.80%pour le
hélium et 0.69% pour le krypton), tandis que les atomes de reculs déposent (10.28 % pour le

hélium et 70.54% pour le krypton) de I'énergie en phonons, cela donne une perte totale :

Hélium He++ 11.08

Krypton Kr+ 71.23

Tableaux 11.4: Pert totale entre les deux ions dans la cible Ge
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() (b

PHONONS PHONONS
IONS RECOILS IONS RECOILS

Energy Loas (eV/ Angairom )
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- larget Depth -

- Target Depth -

Figure 11.14 : Création de phonons [(a) pour He++ ;(b) pour Kr+]

» L’évolution de 1'énergie absorbée par atomes de reculs :

La figure 11.15tenue par le logiciel SRIM 2013 montre I'évolution de I'énergie
absorbée par atomes de reculs en fonction de la profondeur de la cible. L'énergie transférée
aux cascades de recul d'apres le tableau 11.3 est 17.68 % + 3.65 %+ 70.54 % = 91.87% de
I'énergie des ions incidents. Les ions incidents déposent donc 8.13 % de leurs énergies
directement a la cible et 91.87% aux cascades de recul. Ce transfert d'énergie décroit
rapidement avec la profondeur. Il est clairement remarquable que les phénoménes de

collisions en cascades progressent jusqu'a épuisement de I'énergie d'impact du projectile.




Chapitre 11 : Simulations de ’interaction ion-matiere par logiciel SRIM

ENERGY TO RECOILS
—_— Hinchen-Pease Damage Cale.
=
=
1 120
=
= 100
:}U B0
=
-
el &0
==
s 40
20
o
L 00 A

Figure 11.15 : Evolution de I'énergie transférée aux atomes de reculs en fonction de la
profondeur de la cible Ge.

11.10. Production des lacunes :

Les etudes expérimentales montré que :

Les ions lourds pénetrent dans la matiére a des profondeurs inférieures a celles pénétrées
par des ions légers, mais créent des espaces vides avec une concentration supérieure a celle de
ces derniers. [15]

La distribution des lacunes dans la cible en fonction de la profondeur est tres différent
que la distribution des ions tell que la distribution des lacunes va étre Concentré en
profondeur Rd plus faible que Rp [16]

La figure 11.16 représenté la distribution d’événements ou de postes vacants appelés

communément les lacunes crée par He++ et Kr+ dans la cible Ge (en lacune /ion/ A).
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Figure 11.16 : distribution des lacunes dans la cible Ge qui créent par He++(a) ; Kr+(b)

Ceci on trouve les lacunes se produit a une profondeur Rd autour de laquelle le profil

de defauts est quasiment gaussien mais On peut assimiler les distributions obtenues par des

lois gaussiennes centrées & une profondeur Rd=500A et =25 A pour les ions He++et Kr+

respectivement ,mais avec une concentration plus grand dans le cas des ions Kr+ que He++ et

ce qui est en bon accord avec les études expérimentales obtenue dans les référence[17 ,18,19]

ou [Z(Kr")=36>Z(He™)=2] en plus a partir des résultats obtenus précédemment dans I’études

des pouvoirs d’arrét ces déja on trouve que le nombre des collision inélastiques qui provoque

les existence des lacunes est plus important dans le cas des ion Kr+ que celles relative aux

ions d’He++ : c'est pourquoi on trouve la concentration des lacunes qui créent par Kr+en

profondeur Rd est supérieur a celle créée par He++ mais a une faible profondeur .

He++

Kr+

Production des lacunes

lons

Recul

lons

Recul

0.18

0.39

0.31

3.65

Table 11.5 : Production des lacunes pour chaque ion dans la cible Ge

Comme nous avons étudié les phénomeénes résultant du bombardement ionique d’un
p q

cible(Ge) par des ions (He++; Kr+) il suffit dans cette partie d’étudier le bombardement
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ionique de In-P par les deux ions pour que simulé 1’effet de la masse atomique de la cible sur

les différents phénomenes.

11 .11.Etude du pouvoir d'arrét d’ion krypton dans la cible In-P :

Les ions qui heurtent la cible sont freinés suite a deux types d’interactions : électronique et
nucléaire. A partir de la figure 11.17 correspondant au cas de ’interaction des ions krypton
avec une cible In-P, nous distinguons que 1’évolution du pouvoir d’arrét électronique est
différent que celle relative au pouvoir d’arrét nucléaire. En effet :

le pouvoir d'arrét électronique est caractérisé par une allure sensiblement proportionnelle a
I’énergie de I’ion. Notons que ce type d'interaction inélastique ne produit pas directement le
déplacement d'atomes ;

le pouvoir d'arrét nucléaire est caractérise par deux zones distinctes. A basses énergies (E <
180 KeV), le ralentissement nucléaire est plus important que le ralentissement électronique.
Notons que ce type d’interaction élastique peut entrainer une cascade de chocs secondaires
pouvant induire des déplacements datomes dans le matériau cible. Sur la figure 11.17, on
indique trois points particuliers delimitant approximativement les différents mécanismes
d'arrét. Le premier point correspond au maximum du pouvoir d'arrét nucléaire. Au point 2, on
s’apercoit que les pouvoirs d’arréts électronique et nucléaire sont similaires, il correspond a
une énergie de 180 KeV. Finalement, pour la zone indiquée par le point 3, le pouvoir d’arrét
des ions est principalement gouverné par les interactions inélastiques provenant des

interactions électroniques.
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Figure 11.17: Simulation des pouvoirs d'arrét (nucléaire et électronique) des

ions Kr+dans une cible d’In-P.

Il .12Influence de I’énergie des ions Kr+sur les parameétres de distribution :

Sur la figure 11.18, nous reportons les variations des parametres de distribution des ions Kr+
(Rp,ARp, ARL) en fonction de son énergie incident .D’apres cette figure on constate que les
dimensions augmentent d’une maniére quasi proportionnelle avec I’énergie cinétique des ions
Kr+et incident sur la surface du matériau In-P. Par contre le parcours projeté Rp augment

rapidement suivi par la largeur mi-hauteur.
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Figure 11.18 : la variation des paramétres de distribution en fonction de I’énergie
incidence des ions

I1 .13. Simulation de la distribution d’ions He++et Kr+ dans In-P :

La Figure 11.19 représente la distribution a deux dimensions d'atomes a l'intérieur de la
cible, une simulation provoquée par 9999 ions incidents d’He++ et Kr+ (15 keV) calculé par
le logiciel SRIM2013 dans la cible de In-P. Ce profile est donné directement par l'interface du

logiciel, il montre la pénétration des ions dans la cible avec une animation complete,
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Figure 11.19 : la distribution de 9999 ions incidents de9999 ions incidents d’He++ (A) et
Kr+ (B) dans la cible In-P par le logiciel SRIM 2013

Dans la figure 11.19 chaque ion est représenté par sa trajectoire ( en trait blanc) et par sa
position final (en point noire) pour He++ dans la cible...(A) ;et pour Kr+(B) le trajectoire de
I’ion (en trait blanc) et sa position (en point rouge).A partir de la figures 11.14 on remarque
que : La redistribution finale de tous les ions est sous la forme d’une poire centrée a une
profondeur d’environ Rp=273A° pour les ions de hélium (He++) et d’environ Rp = 128 A
pour les ions de Krypton (Kr+), ce qui est en bon accord avec la littérature qui dit :
Lorsqu’une particule chargée pénétre dans le matériau cible, celle-ci ralentit graduellement
dans la matiére par une série de collisions successives. Plus le numéro atomique de la
particule sera élevé plus la cible subira de collisions (varie selon ZZ2de la cible) et plus la
particule s’arrétera rapidement dans la matiére, c’est pourquoi on trouve que :Rp (He++)>Rp
(Kr+) (nous rappelons que :Z(He++)<Z(Kr+).[Z(Kr*)=36 ;Z(He™)=2].

11.14 La_Perte d’énergie par ionisation :

_Le tableau (I1.5; 11.6) montre la perte d'énergie en pourcentage donnee par l'interface du

logiciel SRIM 2013, il permet de diviser I'énergie des ions incidents en déférents types.
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7 | [SRIM-2008
% ENERGY
LOss lonz Hecoils
l omizabion ',3E| 17.20
Yacances .43 3,11
Phonons | 1.36 7062

Table 11.6 : Perte d'énergie en pourcentage d’ion Kr+ dans la cible d’In-P

La figure (11.20) décrit la perte d'énergie par ionisation en fonction de la profondeur de la
cible.

Iy a deux diagrammes distincts, un pour la perte d'énergie électronique des ions incidents, et
un pour la perte d'énergie des atomes cibles reculant. Le tableau 11.6 qui donne la perte
d'énergie en pourcentage montre que les ions incidents perdent seulement une petite quantité
de leurs énergies aux électrons cibles (7.28 %), tandis que les atomes de reculs
déposent17.20% de leurs énergies, soit au total 24.48 %. Les résultats de la simulation du
phénomene d'ionisation du projectile a l'intérieur de la cible In+P montre que I'énergie
transférée par les atomes de recul est supérieure a I'energie transférée par les ions projectile
Kr+.
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Figure 11.20 : Perte d'énergie par ionisation pour les ions projectiles Kr+

ions Atomes de reculs

77.48 2.57
lonisation
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0.37 0.40
Sites vacants

3.09 16.13
Phonons

Table 11.7: Perte d'énergie en pourcentage d’ion He++ dans la cible d’In-P

La figure 11.21 décrit la perte d'énergie par ionisation en fonction de la profondeur de la cible.
Il'y a deux diagrammes différents, un pour la perte d'énergie électronique des ions incidents,
et un pour la perte d'énergie des atomes cibles reculant. Le tableau 11.7 qui donne la perte
d'énergie en pourcentage montre que les ions incidents perdent d’énergie (77.48%) plus que
I’énergie des atomes de reculs (2.57%), cela donne une perte totale 80.05%. Les résultats de
la simulation du phénomene d'ionisation du projectile a l'intérieur de la cible Ge montre que
I'énergie transférée par ’ion projectile He*™ est supérieur a I'énergie transférée par les atomes

reculs.
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La figure 11.21 : Perte d'énergie par ionisation pour les ions projectiles He++
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11.15.La Perte d’énergie par phonon :

Sur la figure 11.22 nous reportons la perte d’énergie par phonon sous I’effet des ions incident
et portant toujours dans le cas relatif aux atomes de recul. En effet, le nombre de ces derniers
est toujours plus important que le nombre d’ions incidents (He++ et Kr+)Comme nous avons
discuté précédemment dans I’étude de pouvoir d’arrét, Ou nous avons trouvée : pour des
énergies inférieures a 15Kev la cible devient sensible au ralentissement nucléaire, ce qui crée
un grand nombre des atomes de recul par rapport a celles de les ions primaire, alors I'énergie
perdue sous forme de phonons par les atomes de recul est supérieure a celle perdue par les

ions primaires.

(@ (b)
PHONONS PHONONS
IONS RECOILS IONS RECOILS

Energy Losas (eV/Angsirom)
Energy Loss (eV/Angsirom)

Figure 11.22 : la perte d’énergie par phonon des ions Kr+(a) er Het++(b) dans la cible InP

11.16. Production des lacunes :

Sur la figure 11.23 nous montrons les résultats de simulation de la production des lacunes dans
la cible In-P en fonction de la profondeur, Ceci on trouve les lacunes se produit a une
profondeur Rd autour de laquelle le profil est quasiment gaussien mais on peut assimiler les
distributions obtenues par des lois gaussiennes centrées a une profondeur Rd=20A pour He++
et Rd=499 A° pour le Kr+ ,donc on remarque que la concentration des lacunes qui créent par

Kr+en profondeur Rd est supérieur a celle créée par He++.
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COLLISION EVENTS COLLISION EVENTS
? Vacancies Produced (K-F) T:‘_ Vacancies Produced (K-F)
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Figure 11.23 : distribution des lacunes dans la cible In-P qui créent par He++(b) ; Kr+(a)
He++ Kr+
lons Recul lons Recul
Production des lacunes
0.37 0.40 0.43 3.11

Table 11.8 : Production des lacunes pour chague ion dans la cible In-P

Comparaisons entre les deux cibles (Ge et In-P) :

Pour cette comparaisons on choisir 1’ion de hé¢lium He++

les parametres

de distribution Rp ARp Skewness () Kurtosis (B)
In-P 273 116 -0.2059 2.0190

Ge 241 119 -0.0258 2.0852

Tableau 11.9: les paramétres de distribution dans Ge et In-P
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Ge In-P
ions Atomes de ions Atomes de
reculs reculs
86.55 1.80 77.48 2.57 Perte d’énergie par
ionisation
0.80 10.28 3.09 16.13 Perte d’énergie par
phonons
0.18 0.39 0.37 0.40 Production des
lacunes

Tableau 11.10 : Comparaisons entre les deux cibles (Ge et In-P)

11.17.Conclusion :

Au cours de ce chapitre, plusieurs résultats ont été obtenus par simulation en utilisant

Logiciel SRIM 2013 qui est le plus utilisé actuellement par les spécialistes dans le domaine de
I'implantation ionique, cette logiciel base sur les méthodes de Monté Carlo. Les phénoménes
de collision entre les ions de krypton er hélium et la cible (Ge ; In-P) amorphe ont été preédits.
Les processus de perte et de transfert d’énergie ont été étudies. Les différentes redistributions
des ions (en profondeur, latérale et a trois dimensions) ont été obtenues et plusieurs
parametres ont été estimes : le parcours projeté Rp , la déviation standard ARp le parcours
latéral ARL , etc. L’étude de la formation de défauts a également été prise en considération.
Nous avons pu obtenir les différentes redistributions possibles, a savoir : la production de

lacunes, le phénoméne d’ionisation et la création de phonons.
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I11.1 Introduction :

L’avancement de la théorie de I’interaction électron-matiére et le développement des
méthodes de simulation de type Monte Carlo a permis de trouver des réponses aux différentes
questions relatives au volume d’interaction qui n’est pas facile a obtenir expérimentalement.
[1].

Il existe plusieurs logiciel de simulation de cette interaction mais le plus rapide et le plus
accessible sur le net est Casino sous plusieurs versions. Le logiciel casino V2.42 et V2 .64
dont I’acronyme est monte Carlo Simulation of electroN trajectory in sOlid apparait le mieux
adapté a notre étude de I'interaction électron —matiere. Ce logiciel nous permet d’utiliser une
gamme d’énergie des électrons allant de 0 a 30 keV. Ce qui est largement suffisant pour
simuler les interactions électron matiere solide. Ce logiciel est applicable aux cibles massives

pures ou multicouches [2].

Dans ce chapitre, nous analyserons le phénoméne de transmission et de distribution des
électrons dans les cibles Ge et InP, respectivement Nous décrirons les parcours théoriques
des ¢lectrons dans le volume de I’échantillon. Les calculs des trajectoires et des profondeurs

de pénétration des électrons primaires et rétrodiffusés sont effectués par Casino.

111.2 Présentation du logiciel Casino :

CASINO (Monte-Carlo Simulation of electroNs in sOlids) est utilisé Comme son nom
I’indique, il est basé sur la méthode de Monte Carlo. Il permet de faire un calcul approximatif
de la trajectoire des électrons et de donner la profondeur de pénétration maximale des
électrons dans le materiau.

Le logiciel Casino, version 2.42 en deux dimensions axisymétriques, s’attache au calcul
microscopique de la trajectoire d’un électron unique, interaction aprés interaction. Plusieurs
centaines de milliers de trajectoires peuvent étre calculées lors d’une simulation.

La simulation d’une trajectoire d’un électron primaire peut se séparer en trois phases: la
pénétration initiale de I’électron dans la cible sans subir de déviation angulaire, puis le régime

permanent de diffusion et enfin la fin de la trajectoire.

111.3 Comment créer une simulation par °CASINO”’ [3] :

Sélectionnez File / New dans le menu ou cliquez sur I'icbne open.
Ensuit vous verrez une boite de dialogue "Edite layer . Pour ajouter un calque, appuyez

simplement sur le bouton ADD LAYER. Vous pouvez également supprimer le calque que
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vous ne voulez pas en utilisant le bouton REMOVE SELECTED LAYER (voire la figure

11.1).

Edit Layers

M arne

Thicknesz [nm)

[+ Use Substrate

Thickness [nm]: 1000000000

Add Layer

* Multi-Layer  Grain Boundary

Femove Selected Layer

Cancel Finizh MHext -

Figure 111.1 : la boite de dialogue "Edite layer " de CASINO

3. Si vous souhaitez définir la derniére couche comme un substrat, assurez-vous que la case a

cocher Utiliser est cochée, Si I'échantillon est multicouche horizontal, sélectionnez MULTI-

LYER ou, s'il est composé de couches verticales, sélectionnez GRAIN BOUNDARY.

L'épaisseur de ces couches peut étre modifiée en cliquant simplement sur I'épaisseur actuelle

et en tapant la nouvelle épaisseur.
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Double-cliquez sur la couche que vous souhaitez modifier. Une boite de dialogue “layer

chemical composition” apparait.

entrer la composition chimique dans la boite COMPOSITION EDIT BOX.

La densité sera calculée automatiquement calculée a partir des fractions atomiques

Vous pouvez egalement modifier les fractions atomiques ou les fractions de poids
manuellement en cliquant simplement sur la valeur que vous souhaitez modifier

Pour enregistrer un élément en vue d'une utilisation ultérieure, nommez-le et appuyez sur
ADD TO LIBRERY (voire la figure 111.2).

Edit Layers

[ Layer Chemical Composition

Marme: |Ge Add ko Libram |

Cormposition: |GE

D enzity [gfem3): |5- 32000

Element | = | “Weight Fraction Atomic Fraction
Ge 3z 1.000000 1.000000

Iv User Defined Density |

Iv User Defined Distributions

Cancel Finizh | Flemt --> |

Figure 111.2 : la boite COMPOSITION EDIT BOX.
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Une fois terminé, appuyez sur ‘“Next” pour passer a la boite de dialogue suivante
MICROSCOPE AND SIMULATION PROPERTIES”.

Configuration du “’Microscope and Simulation’’ (voire figure 111.3) :

Tout d’abord, entrez I’énergie utilisée pour votre simulation. La premicre case est celle ou
vous definissez votre énergie de départ, la seconde est I'énergie a laquelle vous souhaitez
arréter la simulation et la troisiéme case indique I'étape en KeV entre chaque simulation.

Si I'énergie de fin est inférieure ou égale a celle du départ, I'étape sera ignorée et une seule
simula Deuxiemement, entrez le nombre d'électrons que vous souhaitez simuler.
Troisiemement, les paramétres du faisceau, la premiere zone représente l'angle d’incidence
des électrons dans I'échantillon et la seconde contient la largeur du faisceau

Quatriémement, définissez I'angle de votre détecteur de rayons X.

Enfin, definissez les limites de votre analyse.

L'échantillon est centré a 0 nm et le pas est en nanometres. Si vous ne souhaitez pas analyser
votre échantillon, décochez la case « SCAN BEAM TO CREATE AN IMAGE »

La case FROM contient alors la position du faisceau sur I'échantillon.
Microscope and Simulation Proprieties

[+ Sirmulate Multiple Energies

Start: |1 End: |100 Step: |15 kel

Humber of electrons to simulate:; |2':”:":":I

Tilk of Specimen [deqgl: |':|

Bearm radiuz [nm]; |4

|+ Scan the beam bo create a line scan

From: |':| To |1':”:| Steps: |4 nm

v Conzerve Data For Each Simulated Points

Load Settings... | Save Settingz... |

<-- Previous | Cancel | Finizh | M et -

Figure 111.3 : la boite “’Micoscope and Simulation”’
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6. Vous pouvez maintenant voir la boite de dialogue «Distributions» (Figure 111.4). Cochez la
case pour chaque distribution que vous voulez voir aprés les calculs. Entrez le nombre de

points que vous souhaitez attribuer a chaque distribution. Passez a I'étape suivante.

Distributions e
Hin tdan
Emable Follect data (i) {rirm]
lagarithrically
1000 W [ Distibution of Mawimumn depth of electrons. auto auto
Max Flange Parameters
500 W [ Distribution of the energy of backscattered electron [BE). auto auto & Simuated
stribi g " Kanaya Okayama
500 W [ Distribution of the energy of tansmited electron. atto autto i !
" Hovington
500 W [ Distibution of the suface radius of BE. auto auto " Fined
&l v [ Distribution of the backscattered election angle. auto auto
] v [ Distribution of the backscattered electian angle %S their energy. |auto auto

Iv Distibution of energy by position
# Divigions: |50 Y Divigions: |50 Z Diwigions: |50

500 W Gererate ¥-Fay

Load Settings... | Save Settings... |

<--F'revi0us| Cancel | Firizh | MHext - |

Figure 111.4 : la boite de dialogue «Distributions»

7. Voici la boite de dialogue «options» (Figure 111.5) :

Iy a quelques options d'utilisation :

“’Conserving NONE’’ : ne mémorisera aucune trajectoire, ce qui signifie qu’il n’ya aucun
moyen de visualiser les trajectoires apres qu’elles ont été calculées.

“DISPLAYED ONLY’’ : ne conservera que les trajectoires affichées a I'écran. Cette option
est utile si vous souhaitez afficher les trajectoires et modifier certains de leurs paramétres
d'affichage.

“ALL’’ : est utilisé si vous souhaitez conserver toutes les trajectoires en mémoire, afficher un
écran. sélectionné pendant le calcul, mais apres les calculs, il les affichera tous.

Nombre de trajectoires d'électrons a afficher a I'écran pendant les calculs. Temps minimal
entre les sauvegardes permettant de poursuivre la simulation en cas de fin accidentelle de la

simulation.
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> L'énergie minimale, en KeV, a laquelle une trajectoire est terminée. Si coche, les trajectoires
étaient affichées a intervalles réguliers pendant la simulation, sinon les premiéres trajectoires
seraient affichées.

E

Options ==

Mumnber of Dizplayed Trajectonies:

1

Time Between Backups [min]:

binimum Electron Energy [ke'): 0.05

Congerve Electron Trajectomy

(" Mane
Al
+ Displayed Only

Load Setftings... | Save Settings... |

<-- Previous | Cancel | Firuzh | MHewt =

Figure 111.5 : la boite de dialogue «options»
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8. Voici la boite de “’Choosing Physical Models’” (Figure 111.6): Si vous ne savez pas quel

modele fait quoi, passez a I'étape suivante :

e

Select Physics Model

Tatal Crozs Section

" Matt by Interpolation

" Matt by Equation [Drovin and Gausin [1393))
" Motk by Equation [Browning [1994])

{+ Rutherford [Suggested by Murata)

Partial Crosz Section

" Mott by Interpalation

" Motk by Equation [Drowin and Gauin [1934])
" Motk by Equation [Browning [1994])

+ Rutherford [Suggested by Murata)

E ffective Section |onization

" Pouchou
Brawn Powel

Gryzinzky

~
(* Caznhati
~

" Jakaoby

Load Settingz... | Sawve Settings... |

- Previous | Cancel

|onization Patenbial
* Joy and Luao [1989]

" Berger and Seltzer [1964]
C PH

Fandom Murmber Generatar
* Press et al [1996]

" Merzenne - Twister

Directing Cogin
" Sourn et al. [1979]
{* Drovin [19398]

dE /dS Calculation
{* Joy and Luo [1989]

Finizh

=

Figure 111.6 : la boite de ’Choosing Physical Models’’

9. Appuyez sur FINISH lorsque votre simulation est préte a étre calculée et passez a I'étape

suivante :
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10. La fin: Aprés avoir appuyé sur FINISH, il vous sera demandé si vous souhaitez

commencer la simulation, appuyez sur YES si vous souhaitez sinon appuyer sur NO

ey 2%

File Edit View Simulation Settings X-Ray Display Help

D] Sl 8)%[%/% &(ewo]|o| BB »| |- &3 2
o . . =y

Eiﬂ 15.00 KeV

39 nm

7.7 nm

1.E nm]

15.4 nim|

M0 nm -Fnm DD T.0nm 14.0nm

Ready Backscattering Coefficient: 0.419450 |Elapsed Time: oo:02:05 |Time Remaining: oo:00:7 |Progress: 67.2% |Running
Figure 111.7 : I’fin de simulation des trajectoires des électrons

111.4 Condition de simulation:

Dans notre travaille, nous allons faire des calculs avec :

20000 électrons incidents

L’énergie des *électrons est 15 keV dans notre simulation

Les cible choisi est toujours Germanium (Ge) et le phosphure d’indium (InP)
L’angle d’incidence est 0° (la profondeur de pénétration de la trajectoire est maximale et le
volume d’interaction est symétrique)

L’épaisseur des cibles est 5000 nm

Le rayon du faisceau d’¢électron est 4 nm

Le choix de différents modéles physiques est effectué comme suit :

La section efficace différentielle élastique « mott par interpolation »

La section efficace totale élastique : « mott par interpolation »

La section efficace d’ionisation : « Castani »

Le potentiel d’ionisation « joy et luo »

2L




Chapitre III : simulation de ’interaction Electrons-Matiere par code
CASINO

111.5 Résultats de simulation et discussions :

111.5.1 La distribution des électrons dans les cible Ge et InP :

Une fois les données injectées et en particulier le nombre d’électron fixé (20000) comme
affiché précédemment, le logiciel commence son calcul numérique et montre les trajectoires
des électrons aléatoires prises par les différent électrons dans le matériau Ge et le matériau

0.0

Ge

2311 nn

4E2.2 nm

B335 nm]

9243 nnl

-840.0 nm -420.0 nm AN 420.0 nm 400 nm

Figure 111.8 : Trajectoire des électrons d’énergie 15KeV dans la cible Ge avec les données du

tableau sur le calcul numérique exécuté par logiciel CASINO.

oo nm

InF

421 nm

4242 nml

V2E.2 nm

SED.4 niml

-880.0 nm -440.0 nm I @ 440.0 nm 2800 nm

Figure 111.9 : Trajectoire des électrons d’énergie 15KeV dans la cible InP avec les données

du tableau sur le calcul numérique exécuté par logiciel CASINO.
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Not : les électrons primaires pénétrants sont en bleu et les électrons rétrodiffusés sont en

rouge
D’apres les figures (I11.8 et I11.9) on constate que :

Les trajectoires des électrons s’arrétent a une profondeur maximale d’environ R, (950-980)
nm de la surface irradiée pour la cible de Ge par contre dans le cas d’une cible InP on trouve
que la profondeur de pénétration maximale des électrons est d’environ R. (1000-1200) nm
Cette différence entre les volumes d’interaction du Ge et de InP est due a la différence de
numeéro atomique Z et la densité p des deux matériaux qui jouent un grand role dans la
relation de parcoure électronique comme nous avons voit au (chapitre 01)

Les électrons pénétrant dans la cible Ge perdu leur énergie a cause des chocs successives
avec les atomes cible est s’arrétent rapidement a une profondeur moins que celle dans la cible
InP
Plus le numéro atomique de la cible sera élevé, plus la cible subira de collisions (varie selon
Z?) et plus la particule s’arrétera rapidement dans le cristal [4]

Pour mieux visualiser la redistribution des figures (I11.8 et 111.9), nous reportons sur les deux
figures (111.10 et I11.11) Distribution normalisée des électrons en fonction de la profondeur

pour les deux cibles Ge et InP respectivement.

Les deux figures montre que la distribution des électrons dans les deux matériaux est gaussien
centré a 541 nm pour Ge et a 420 nm pour InP. La pénétration maximale des électrons dans

les cibles Ge et InP sont 980 nm et 1200 nm respectivement.
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Z Max

0.0036

0002887

000216

0001447

Hit= [Hormalized)

0000727

i

JAEH2 1.3E413
Depth (rirn)

Figure 111.10 : Distribution normalisée des électrons dans la cible Ge en fonction de la
profondeur.

Z Max

0003724

0.00233—

0.00223—

0.00149—

Hits [MNorrmalized)

0.0007 45—

0

4.8EH12

Depth [nrn )

Figure 111.11 : Distribution normalisée des électrons dans la cible InP en fonction de la
profondeur.
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La figure 111.12 et la figure I11.13 montre la répartition en pourcentage des électrons
bombardant la surface des cibles Ge et InP respectivement a une incidence normale. Cette
répartition formé la poire d’interaction rayonnement électronique —matiére. A L’énergie de 15
keV représentant 1’énergie cinétique du faisceau d’électrons, on voit que les majeures parties
de ces électrons sont localisés sur les profonduer prés de la suface du matériaux en
particulier pour Ge, ou les électrons pénétrent dans la cible a une profondeur inférieure a celle

du InP.

Ge J_F_/ "‘“N
= // 1\\ O

"-\\
1764 nm
B

j 2329 nm

o

N
\Xﬂﬁx—*“

I 705.8 nm
10.0%
26.0%
£0.0%
7E.0%
80.0%

5293 nmn

-Edl .4 nrm 5207 nmn 0.0 nrm 2207 nm Edl .4 nm

Figure 111.12 : Répartition des électrons dans la poire d’interaction électrons-matiére

Pour Ge.
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_- 2056 nm

J 411.2 nm
/f-‘
—

E16.9 nm

a 822.6 nm

-F47 .3 nm -373.8 nm 0.0 nm 3738 nm 475 nm

Figure 111.13 : Répartition des électrons dans la poire d’interaction électrons-matiere
Pour InP.

111.5.2 La distribution des électrons rétrodiffusés :
Le bombardement d'un semi-conducteur par un faisceau d'électrons donne naissance a divers

phénomenes. D'un point de vue global on peut les diviser en deux volets, des dispersions
élastiques et d’autres inélastiques [5]. La diffusion ou la dispersion élastique des électrons par
les atomes donne naissance a des électrons rétrodiffusés, ou les électrons changent de
direction sans que leur énergie change.

Logiciel Casino 2.51 permet de simulé la Distribution normalisé des électrons rétrodiffusés
en profondeur des cibles Ge et InP Comme décrit ci-dessous sur les figure 111.14 et 111.15
respectivement D’aprés ces figures :

e Pour lacible Ge :

v la distribution des électrons rétrodiffusés est quasi-gaussien centré a une profondeur
environ de 150 nm
v' les électrons rétrodiffusés sont positionné a une profondeur maximale environ de 510 nm

e Pour lacible InP :

v la distribution des électrons rétrodiffusés est quasi-gaussien centré a une profondeur
environ de 180 nm

v' les électrons rétrodiffusés sont positionné a une profondeur maximale environ de 480 nm
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v' A partir des résultats obtenus ci-dessus et des figures suivant on déduit qu’une partie des
électrons primaires qui pénétrent dans la cible perdent son énergie cinétique a cause des
collisions élastique avec la cible qui donne naissance a des électrons rétrodiffusés

v La concentration des électrons rétrodiffusés dans la cible InP est plus grande que celle a la
cible Ge

Z Mz Backscattered

000871

0.00537—

000403

Hit= (Mormalized)

0.00269—

000124

|
T T T T T 1
51EHI2 7.6EH02 1E+H03 1.3E403

Depth [rm]

Figure 111.14 : Distribution normalisée des électrons rétrodiffusés dans la cible Ge en
fonction de la profondeur.

£ Mzax Backscattered

0.0063

0.00552—

0.00414—

0.0027E—

Hit= [Mormalized]

0.00138—

|
4.8EH)2 T2EH2 SEEHZ 1.2E+H)2
Depth [rirm ]

Figure 111.15 : Distribution normalisée des électrons rétrodiffusés dans la cible InP en
fonction de la profondeur.
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> Les coefficients de rétrodiffusion n des électrons pour les deux cible Ge et InP sont:
0.305400 et 0.466150 respectivement ce qui est en bon accord avec le résultat expérimental

du littérateur (voire figure 111.16)

Le coefficient de rétrodiffusion
augmente avec le numéro
atomique

T

L . . i . . i . . . i . . . L .
0 20 40 G0 a0
n® atomique £

Figure 111.16 : Variation du coefficient de rétrodiffusion en fonction du numéro
atomique Z [6]

111.5.3 Phénomene de Cathodoluminescence (CL) :

Dans certains matériaux tels que les semi conducteurs et isolants, le faisceau d'électrons

Peut produire des photons qui sont émis par I'échantillon. Les électrons du faisceau peuvent
Exciter un électron de la bande de valence a la bande de conduction, générant ainsi un trou
dans la bande de valence. Dépendant du type de semi conducteur ou isolant, un photon peut
étre émis quand un électron excité de la bande de conduction se recombine avec un trou dans
la bande de valence. L'énergie du photon est déterminée par I'énergie séparant la bande de
valence et la bande de conduction du matériau. Ainsi, les photons émis sont typiquement dans
la gamme du spectre allant de [linfrarouge aux ultra-violets. La technique de
cathodoluminescence est basée sur l'analyse de ces photons. Cette technique est utilisée pour
caractériser des défauts et des propriétés électriques dans des semi conducteurs. (Figure IlI.
17).
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Figure 111.17 : les phénomeénes de Cathodoluminescence [7]

Sur les Figure (II1.18 et I11.19) on montre I’existence des rayons CL (%) €émis en fonction de
la profondeur pour les deux matériaux Ge et InP respectivement.

D’apres les deux figure on constat que :

% Pour la cible Ge : la distribution des photons émis par les atomes de cible est gaussien centré

a une profondeur 190 nm qui corresponde au une proportion maximale d’intensité (4.5%)

¢+ Pour la cible InP : la distribution des photons émis par les atomes de cible est gaussien centré

a une profondeur 170 nm qui corresponde au une proportion maximale d’intensité (4.7 %)

v La différence des intensités émis des photons CL dans InP et Ge est due a la différence de
I’énergie de gap Eg talque : Eg(InP)> Eg(Ge), mais la distribution des intensités de ces
photons en profondeur est plus grande pour Ge car I'électron pénetre plus profondément dans
cette cible que InP
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Catholuminescence by Depth

4.6
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Figure 111.18 : les variations de l’intensité CL (%) émis par Ge en fonction de la
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Chapitre III : simulation de ’interaction Electrons-Matiere par code
CASINO

111.5.4 Production de RX par les électrons sur la surface de I’échantillon :

Un électron ayant une énergie cinétique initiale Eo qui heurte (interagit avec) un des atomes
de la cible. L’électron peut perdre une énergie a E, qui peut se traduire par ’émission d’un
photon de rayon X qui rayonne a partir du site de la collision. (Il y a trés peu d’énergie
transférée au recul de I’atome en raison de la masse relativement élevée de ce dernier, on peut
donc la négliger) ce spectre continu de rayons X est appelé le rayonnement de freinage (figure
111.20).
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photon X L
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Figure 20 : les phénoménes lie a I’émission des rayon X [8]

Apparemment dans le logiciel Casino V2.42 on utilise une terminologie non uniforme pour
décrire la génération et I’émission des rayons X. Les rayons X générés qui ne s'échappent pas
de I'échantillon (normalement appelés génerés) sont appelés "Non-absorbed ", et les rayons
X qui s'échappent de I'échantillon et atteignent le détecteur (normalement appelés détectées ou
émis) sont appelé " Absorbed "[].

Sur les figure (111.21 et 111.22 et 111.23) Nous avons relevé les variations des intensités
“absorbed’’ et “>non absorbées’’ des rayons X produits par le faisceau des électrons
tombant sur les deux matériaux Ge et InP a une énergie cinétique 15 KeV et émis par chacun
des trois atomes constituant a savoir le Germanium Ge ; Indium In et phosphure P en

fonction de la profondeur de pénétration.




Chapitre III : simulation de ’interaction Electrons-Matiere par code
CASINO

FRE Lawer LI of Element Ge

2B

- Hon-ibsorbed Intensity: 358015
-P.bsorbed Intensity:2630 12

2.9

2.2

Irtensity

-
wh

0.7

1.3E+)2 2 5E+H)2 3 BEHI2 51EH2 B.3E+02 7 BE+02 3.8E+H)2 1E+02 110403 1.3E+H)
Depth [rim)
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Chapitre III : simulation de ’interaction Electrons-Matiere par code
CASINO
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Figure 111.23 : variation des intensités RX émis par ’atome de Phosphure P

» Analyse et discussion :
D’apres les figures précédentes on trouve que la fonction de distribution en profondeur des

rayons X qui est gaussienne pour les trois atomes (Ge-In-P) sachant que les intensites
maximales des ce rayons est situe a des profondeurs des collisions successives maximales :

e Pour Ge: 150 nm

e Pour In: 150 nm

e Pour P:130 nm
les électrons incident va interagie avec les électrons orbitales des atomes qui situées dans les
niveau de cceur , cette interaction provoque I’¢jection de ce dernier hors de 1’atome
(ionisation), Une lacune apparait sur le niveau interne et I’atome se trouve dans un état excité,
Il revient a un état d’équilibre par le déplacement d’un ¢lectron d’un niveau moins
énergétique vers le niveau instable, Cette désexcitation s’accompagne d’une perte d’énergie
égale a la différence d’énergie des deux niveaux mis en jeu. Cette libération d’énergie
s’accompagne de 1’émission d’un photon X dont I’énergie est caractéristique de 1’atome
ionise.
L’¢énergie de 15 KeV peut arracher la série K de 1’élément P mais insuffisant pour arrache le
méme série pour les éléments Ge et In, c’est pour ca on trouve que les électrons arrachant

pour les deux derniers éléments sont les électrons de la série L puisque 1’énergie minimale
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Chapitre III : simulation de ’interaction Electrons-Matiere par code
CASINO

pour arraché les série dans chaque ¢lément augment par I’augmentation de numéro atomique
de méme élément

Comme les électrons incidents (15 KeV) peuvent arracher les électrons de la couche K pour
I’atome P et de la couche L pour les atomes Ge et In, c’est-a-dire I’intégrale de la fonction de
distribution des rayons X en profondeur est plus grand pour la cible P, parce que la transition
des électrons de la couche externe vers la couche K provoqué I’émission d’une grande
quantité des rayonnements par contre la transition électronique entre les couche externe et la
couche L va produire des rayonnements X en profondeur avec faible quantité par rapport a

’autre transition (vers la couche K).

1.6 Conclusion :
Dans ce chapitre III ; il a été question de faire le point sur les interactions d’un faisceau

d’¢lectrons avec les matériaux choisi tel que Ge et InP, nous enregistrons les différentes
courbes des different phénoménes résultant (distribution et émission) par CASINO lors de
son interaction avec le faisceau des électrons incidents et Nous avons constat que Ce
processus de simulation réalisé avec le logiciel Casino répond au mieux a la théorie et aux
résultats expérimentaux sur les rayonnements X et les effet des nombre atomique ou bien la

densité des cible sur les phénomenes obtenus .
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Conclusion générale :

Le travail présenté dans le cadre de ce mémoire porte sur I'étude de simulation de I'interaction
simulant I’interaction des électrons et 1’interaction des ions avec la matiére (Kr+ et He++)

dans la cible amorphe (Ge et In-P). La modélisation a été réalisé en utilisant le logiciel SRIM

2013 et CASINO déja décrit dans le chapitre (11 ; T11).

Ces deux logiciels utilisent la méthode de Monte Carlo qui est un puissant outil
mathématique permettant de résoudre beaucoup de problémes liés au phénomenes aléatoires
comme les trajectoires des ions et des électrons dans la matrice solide de certains semi-

conducteurs étudiés dans le présent mémoire.

Les techniques de simulation des électrons et des ions bombardant une surface des matériaux
est connue expérimentalement soit dans les MEB en tant que microscopie électronique ou
dans le nettoyage des surfaces par les ions argon comme c’est le cas pour la majorité des
échantillons semi-conducteurs avant de les introduire dans la chambre d’analyse pour les

caractériser avec les techniques spectroscopiques.

Ce travail nous permis aussi de comprendre beaucoup de phénomeéne physiques et leur théorie
et nous donné un apercu sur les applications des cours que j’ai appris auprés de mes
enseignants de la physique théorique. Les trois chapitres traités dans ce mémoire nous donne
une idée claire sur la recherche scientifique et en particulier celle relative a la simulation des

phénomenes physiques en relation étroites avec la physique théorique.
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Résumé

La méthode de Monte Carlo est un outil efficace pour la simulation des trajectoires aléatoires
des ions et des électrons lors des bombardements de la surface de composés semi-conducteurs
par des faisceaux d’ions ou d’¢lectrons. Apres un rappel théorique décrivant la technique de
Monte Carlo relative au bombardement ionique et électronique, on a utilisé des logiciels
SRIM et CASINO pour simuler respectivement I’interaction ions avec la matiere et
I’interaction des électrons avec matiere. Les résultats obtenus sont donnés sous formes de
tableaux et sous formes de courbes relatant les différents phénomenes liés au pouvoir d’arrét,
la distance parcourue des ions dans la matiere et les effets de génération de rayon X par les
faisceaux des ¢électrons. Les résultats sont comparés avec ceux de [l'utilisation des
microscopes MEB et du dopage des matériaux semi-conducteurs pour la fabrication des

composants électroniques et optoélectronique

Abstract:

The Monte Carlo method is an effective tool for the simulation of random trajectories of ions
and electrons when the surface of semi-conductor compound were submitted to ions and
electron beams bombardment. After a theoretical reminder describing the Monte Carlo
technique on the ion and electron bombardment, we use SRIM and Casino program to
simulate the interaction respectively with ions in matter and with electron in matter. The
results are given as tables and as curves relating the different phenomena related to stopping
powers, the distance of ions in matter and the generating of RX effects by electrons beam.
The results were compared with TEM microscopy and doping of materials for the

manufacturing of electronic and optoelectronic devises.
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