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Introduction générale

Introduction générale

La simulation numérique est I'un des outils permettant de modéliser des phénomenes réels.
Dans ce but, elle fait appel a I’exécution d’un programme informatique sur ordinateur en vue
de simuler un phénomene physique complexe, par exemple le transport de particules dans la
matiere. Elle est apparue en méme temps que l’informatique, durant la seconde guerre
mondiale, pour les besoins du projet Manhattan, afin de modéliser le processus d’explosion
nucléaire. La premiere simulation numérique en physique théorique fut I’expérience virtuelle

de Fermi-Pasta-Ulam en 1953 [1]. Depuis, elle a suivi I’évolution de ’informatique.

La méthode de Monte-Carlo désigne toute approche visant a calculer une valeur numérigque en
utilisant une séquence de nombres aléatoires. Ce nom, faisant allusion aux jeux de hasard
pratiqués au casino de Monte-Carlo, a éteé inventé en 1947 [2] et publie pour la premiere fois
en 1949 [3].

Notre travail consiste a étudier la méthode de Monte Carlo en vue de simuler les trajectoires
des particules (électrons, ions (Ar+ et Rn+)) dans la matiere. Pour simuler ces phénomenes,
nous avons utilisé le logiciel SRIM (Stopping and Range of lons in Matter). Les cibles
choisies sont des semi-conducteurs tels que le silicium Si et I’ Arsenic de galium GaAs qui trés
utilisés en eénergie solaire photovoltaique, en I’électronique et en optoélectronique [4]. Les
techniques de Monte Carlo sont couramment utilisees 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.

Le bombardement d’une surface solide par des ions primaires s’accompagne d’une séquence
d’interactions au cours desquelles les ions primaires transférent tout ou une partie de leur
énergie. L’ion incident peut parcourir dans le solide une certaine distance, dissiper son énergie

avant d’étre finalement arrétée ou éjectée du solide.
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 matieére avec les particules chargée et en particulier avec les
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Introduction générale

électrons et les ions. Les formules fondamentales relatives aux deux interactions électrons-

matiere et ions-matiére seront rappelées.

Dans un deuxiéme chapitre on utilise le logiciel TRIM et SRIM permettant de simuler les
interactions ions-matiére. Les différents phénoménes 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 I’énergie cinétique des ions incidents sur la surface de différents composants

semi-conducteurs de notre choix comme le GaAs et Si.

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 I’énergie du faisceau des électrons incidents sur la surface des

matériaux étudies tels que GaAs et Si.
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Chapitre I : Généralité sur les interactions rayonnements — matiére

Introduction

L'étude de la pénétration des particules chargées dans la matiere a commencé au début du
siécle avec les travaux de THOMSON et RUTHERFORD. L'intérét pour ce sujet s'est réveillé
avec la découverte de la fission des noyaux lourds en deux fragments de masses comparables,
éjectés avec des énergies cinétiques de l'ordre de 100 MeV, et 1 'élargissement conséquent des

domaines d'investigation.

|.2. Méthode de Monté Carlo
La méthode de Monte Carlo a été utilisée depuis plusieurs siécles, la méthode a été utilisé

dans des nombreux domaines ou il est fructueuse d'employer des procédés de simulation.

Elle désigne les modes de résolution des problemes faisant appel aux variables aléatoires trop
complexes pour étre résolus analytiguement. Les méthodes de MC font parties des
mathématiques expérimentales qui s'intéressent aux expériences sur les nombres aléatoires.
Elles ont trouvées, 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 compris la chimie, la biologie et la médecine [1].

I.3. Notion fondamental sur les (Semi-conducteur)

Les principes fondamentaux de la physique des semi-conducteurs reposent sur la théorie
quantique des solides cristallins et sur la statistique de fermi-Dirac. L’étude des propriétés
électriques de ces matériaux semi- conducteur a révélé 1’existence de deux bandes d’énergies
caractéristique séparées par un gap ou bande interdite .ces deux bandes sont définies
respectivement pour la plus basse en énergie comme bande de valence E,et bande de
conduction E,[2].

Les semi-conducteurs sont des matériaux solides caractérisent par leurs bande interdite (gap)
intermédiaires entre les conducteurs ayant un gap nul et les isolants ayant un gap tres large
(E; >7o0u8eV ). Les semi-conducteurs sont caractérisent aussi par leurs conductivité
électrique 0 qui augmente avec 1’augmentation du dopage ou de la température, le champ

électrique ou excitations par des photons.
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1.4. Quelque propriété des cibles choisies (le Si et le GaAs)

Le semi-|Si GaAs

conducteur

La distance | La distance intra-atomique est de l'ordre | Le paramétre du réseau est a = 5,65 A

Intra- de 2.35A

atomique

Géométrie | Tétraédrique zinc blende

Le gap La largeur de la bande interdite (gap) a | La largeur de la bande interdite (gap) a
300°K est de l'ordre de E;, = 1.1eV 300°K est de l'ordre de E;, = 1.43eV

Structure L'atome de silicium est tétravalent il est | . Chaque atome se trouve au centre d'un

au centre de quatre liaisons covalentes
et donc tétra coordonné selon une
géométrique tétraédrique. Lorsqu'il est
cristallisé, le silicium est donc solidifié
de telle sorte que les atomes de silicium
soient disposés les uns par rapport aux
selon cette

autres géometrie

tétraédrique, [3].

Diamant

figure I.1. Structure cristalline diamant
de silicium (a = 5.66A) [4].

tétraédre régulier dont les sommets sont
occupés par un atome de l'autre espéce.
Ceci signifie que la liaison est de type
tétraédrique et chaque atome a quatre

plus proches voisins [3].

figure 1.2.Structure cristalline zinc

blende du GaAs [4].
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Structure
de bande
d’énergie

Les atomes du silicium arrangés suivant
un réseau peériodique, constituant une
maille tres grande de telle maniere que
les atomes puissent étre considérés
comme isolés. Les deux niveaux les
plus énergétiques sont repérés par
E.etE, le rapprochement des atomes

jusqu'a le distance interatomique permet

la formation de bande continues
appelées bande de conduction(BC) et
bande de valence(BV)

Energie des électrons (eV)

\\': Energies autorisées

Eg=1.1eV a 200K

Distance interatomique d

figure 1.3.Formation des bandes

d'énergie du silicium [10].

Comme le GaAs est caractérisé par une
bande interdite directe a I’inverse du

Silicium (Si), qui admet une bande

in | GaAs |
6
- Eg= 1.43eV
> 00K
—l -
= >
2 2 )
= =
£ 1 &
= =
(&) L)
0
—1
-2
-3
—4
figure 1.4. Structure de bande

d'énergie du GaAs [11].

Tableau I.1. Quelques propriétés des cibles choisies (le Si et le GaAs)

1.5. Généralité sur les interactions des rayonnements avec matiere

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

propagation de 1’énergie dans I’espace, sous forme d’ondes ¢électromagnétiques ou de

particules.

Les rayonnements ne peuvent étre détectés et caractérisés que grace a leurs interactions

avec la matiere 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 [4]. On peut classer les

rayonnements selon leur mode d’interaction avec la matiére en deux catégories :
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e Rayonnements directement ionisants : ils sont constitués de particules chargées qui
délivrent directement a la matiére leur énergie, par le jeu des forces coulombiennes
s’exerGant entre elles et les atomes du milieu. Les transferts d’énergie dépendent des
masses des particules en mouvement et il y a lieu de distinguer entre particules
chargées lourdes (proton, deuton, alpha, ions lourds) et électrons [5].

e Rayonnements indirectement ionisants : ils sont électriquement neutres et sont
susceptibles de transférer une importante fraction ou la totalité de leur énergie en une
seule interaction a des particules chargées. Ce sont ensuite ces particules secondaires
qui ionisent le milieu. L’ionisation, dans ce cas, se fait donc en deux étapes. Les
rayonnements ¢lectromagnétiques (X et y) et les neutrons entrent dans cette catégorie,

mais leur mode d’interaction sont différents [5].

rayvonnement

MNon ionisant ionisant
(ondes radio. UV,

visible. IR. micro-ondes)

Indirectement ionisant Directement 1onisant

Photons (X.

neutrons

Y)
I | Particules Particules
chargées légéres chargées lourdes
{négatons, (proton ,a, ions
Particules chargées secondaires positons) lourdes)

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

Figure 1.5. Les différents types de rayonnements [20].
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|.6. Interaction des rayonnements indirectement ionisant avec la matiere

Les photons transferent leur énergie aux molécules du milieu traversé, selon différents
mécanismes d’interaction :

e [L’effet photoélectrique.

o L’effet Compton.

e La production de paires.

e Ladiffusion Thomson-Rayleigh.

1.6.1. L’effet photoélectrique

Le photon incident a une énergieE = h.v. Dans le cortége électronique de 1’atome-cible,
chaque électron est lié¢ au noyau avec une energie de liaisonE; Si I’énergie du photon incident
est supérieure a I’énergie d’ionisation de I’¢lectron [6], le photon est absorbé totalement en

donnant lieu a un cation et un électron éjecté, suivant cette équation y + X - X* + e~

Ce processus concerne les electrons atomiques principalement les couches électroniques K et
L. 80% de l'effet photoélectrique se produit avec des électrons de la couche K (couche la plus
liée) [7].

Photon gamma incident Electron éjecté

L [
|
\

Figure 1.6. L’effet photoélectrique [8].

1.6.2. L’effet Compton
L'effet Compton résulte de l'interaction entre un photon incident y et un électron quasi-libre
(trés peu lie) du cortége atomique [8]. Au cours de cette collision, I'électron cible, dit électron

Compton, acquiert une énergie cinétique h.v et est expulsé dans une direction donnée.
Y + atome - y' + e~ + atome”*

La diffusion Compton domine dans le domaine des énergies intermédiaires (quelques

dixiemes de MeV a quelques MeV
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Photon gamma incident Electron éjecté
2]
/

\ Photon gamma diffusé

Figure 1.7. Effet Compton [8].

1.6.3. La production de pair
L'effet de production des pair ou matérialisation est un mecanisme par lequel un photon, dans

le champ coulombien du noyau, se converti en un pair électron-positrony —» e~ + e*. [9]

L’effet de matérialisation se produit a une énergie du photon élevée (E > 2m,. c?).

Figure 1.8. Production de pair [8].

1.6.4. La diffusion Thomson-Rayleigh

La diffusion Thomson-Rayleigh (ou diffusion simple) concerne les photons de faible énergie
E < 45 KeVCe processus est néanmoins beaucoup moins probable que I'effet photoélectrique
dans ce domaine d'énergie (phénoméne cependant important pour les photons peu

énergétiques : IR, visibles, UV) [10].

« Diffusion Thomson : les photons rencontrent une particule chargée de matiere au repos,
généralement un électron libre, c'est-a-dire non lié a un atome.

« Diffusion Rayleigh : se produit sur les électrons liés [11].

19



Chapitre I : Généralité sur les interactions rayonnements — matiére
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Figure 1.9. « Diffusion Thomson [8]. Figure 1.10. Diffusion Rayleigh [8].

1.7. Le pouvoir d’arrét
Le pouvoir d’arrét est la perte moyenne d’énergie de la particule par distance parcourue
(MeV/cm). Il dépend du type de particule, de son énergie et des propriétés de la matiere
traversée. En premicre approximation, le pouvoir d’arrét des ions est la somme des pertes

d’énergies nucléaire et électronique S = S,, + S, [12].

Ce processus statistique, peut étre décrit de facon continue par la formule de Bethe (1933)

[13].Cette formule traduit la perte d'énergie moyenne par unité de longueur dS.

dE p.Z
—=2me*N, 2 In
ds A2E (

1.166E

J

)11

Ou e : est la charge électronigue,
Ny : est le nombre d'Avogadro,

p: Est la densité,

A : est le poids atomique,

E : est I'énergie moyenne d'électron,

Et J est le potentiel moyen d'ionisation. Ce dernier est la dissipation d'énergie moyenne par
interaction (pour indisposer les processus possibles de dissipation d'énergie) est donné par :
[13].
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1.7.1. Pouvoir d'arrét nucléaire
Le pouvoir d’arrét nucléaire correspond a la perte d’énergie de la particule chargée, induite
par les interactions coulombiennes élastiques ou semi-élastiques avec les noyaux de la matiere
[14].

Le processus de ralentissement nucléaire est prédominant pour des ions lourds et de faible
vitesse. Si E est I'énergie cinétique de l'ion incident et N le nombre d'atome par unité de

volume du matériau cible, le pouvoir d'arrét nucléaire (section efficace de ralentissement

nucléaire) est défini par la relation suivante [15] : §,, = %.‘;—i = [Tdo 1.2

Ou

T : I'énergie transférée a I'atome cible par I'ion incident

do : la section efficace differentielle (i.e. la probabilité pour que le projectile ceéde de I'énergie
a la particule cible lors du processus de collision).

1.7.2. Pouvoir d’arrét électronique
Lors des interactions électroniques inélastiques, 1’énergie cinétique totale des particules n’est
pas conservée du fait des processus d’excitation et/ou d’ionisation. Les mécanismes entrant en
jeu dans le ralentissement de I’ion incident vont dépendre de sa vitesse. On se trouve dans le
cas ou la vitesse de la particule est beaucoup plus élevée 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

numero atomique Za passe a proximité d’un atome cible de masse M 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 [16.17]

L’énergie est alors considérée comme étant transférée au nuage électronique, en produisant

des vibrations thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’arrét électronique est souvent

7/6
L. . - : z v
décrit par ce modéle exprimé comme suit [18] : S, = 8me?ay——5——.D 1.3
(23+23)3/2 °

S.=K.EY* 14
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Ou : V, et a,: sont la vitesse et le rayon de Bohr.
E : est I’énergie de I’ion.

K : est une constante tabulée théoriquement par Lindhard

1.8. Interaction électron-matiere

1.8.1. Notion sur I’électron
Electron, particule élémentaire constitutive, avec les protons et les neutrons, des atomes.

L’¢lectron est I’'un des constituants fondamentaux de la matiere, au méme titre que les quarks.
Il fait partie de la famille des leptons, qui comprend également le muon, le tauon, et les
neutrinos. De plus, les électrons sont des fermions car leur spin est de 1/2. Le concept de spin
est lie a la théorie quantique, que nous devons au physicien allemand Max Planck, qui a
découvert la discontinuit¢ de 1'énergie en introduisant la notion de quanta, ainsi qu’au
physicien frangais Louis de Broglie, prix Nobel en 1929 pour avoir découvert, en 1924, la
nature ondulatoire des électrons [19]. Les électrons ont une masse d'environ 9,1083 x 1028 g
et une charge électrique élémentaire de 1,602 x 10° C (coulombs). La charge de I'¢lectron est
I'unité de base en électricité. Les électrons possédent un moment magnétique qui est égal a
0,92827 x 102® A.m?, et un spin demi-entier caractéristique des fermions. Aussi, 1’électron
satisfait au principe d’exclusion de Pauli, qui permet la construction d’édifices atomiques
stables et qui est a 'origine de la classification périodique des éléments. L'antiparticule de
I'électron est le positron (ou positon), qui se manifeste dans la radioactivité béta, ou dans

I'annihilation des rayons gamma par création de paires électron-positron

1.8.2. Volume d’interaction
Les électrons incidents pénetrent 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 familierement « volume d’interaction » (figure I.11). Les
dimensions du volume d’interaction dépendent fortement de I’énergie du faisceau incident et
le nombre atomique du matériau. Ce volume est d’autant plus allongé que I’énergie est élevée

ou que le nombre atomique est faible [20].
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Faisceau incident (Eg)

- Electrons Secondaires E.S
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(CathodoLuminescence) CL
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Figure 1.11 : Hlustration le volume de géneration et la résolution spatiale des différents

phénomeénes qui ont lieu suite a ’interaction électrons-matiére [21,22]

1.9. Les différent collision entre les électrons et les atomes de cible
Le bombardement d'un semi-conducteur par un faisceau d'électrons donne naissance a
divers phénomenes [23], tels que I’émission électronique secondaire ou de photons X et
le phénomene de rétrodiffusion. La grande variété des signaux émis dépend de 1’énergie
des électrons primaires et de la composition chimique du matériau irradié. Les
interactions entre ces ¢lectrons incidents et les atomes/molécules de 1’échantillon peuvent

étre classés en deux catégories :

1.9.1. Les collisions élastiques
L’interaction élastique est le résultat de collisions entre les €lectrons énergétiques du faisceau

primaire et les noyaux des atomes (partiellement avec les électrons liés) du matériau irradié.

Cette interaction entre ces deux particules chargées est de type coulombienne ou le potentiel
positif du noyau interagi directement avec le potentiel négatif de 1’électron. En consequence,
aucune énergie n'est transférée (ou peu d'énergie) de 1’électron a I’atome de I'échantillon
analysé. En plus, cette interaction fait dévier la trajectoire de 1’électron a chaque collision

(I’électron suit un trajet de type zig-zag) pour donne naissance a des électrons rétrodiffusés,
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c’est le phénomene de rétrodiffusion ou il est utilisé¢ dans le MEB pour le contraste du nombre

atomique et les effets de diffraction [20] (figure 1.12).

1.9.2. Les collisions inélastiques
L’interaction inélastique provient de la collision entre I’électron énergétique incident et

I’électron constituant I’atome de 1’échantillon qui sont soit éjectés de leurs orbites, avec une
perte d’énergie et un faible transfert de vitesse, provoque une dispersion inélastique qui donne
naissance a une grande variété de signaux de processus utiles suivant les caractéristiques de
I’échantillon et du faisceau primaire tel que : (Electrons secondaires , Rayons X , Electrons

absorbés , Electrons Auger , les photon de Cathodoluminescence ....etc.) [20-24](figure 1.13).

électron z
incident

diffusi ol
:'Ihs:':ﬁ \I diffusion
\ inglastique

S

Figure 1.12 : Schéma représentant la diffusion élastique et inélastique [24]
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Figure 1.13 : Les effets produits suite au bombardement d’un échantillon par les électrons

v' Electron rétrodiffusés :

Le faisceau electronique incident subit aux collisions élastiques et inélastiques avec la
matiére. Quelques électrons peuvent rebrousser son chemin en sortant du matériau. Ce sont
les électrons rétrodiffusés. L'émission de ces derniers, avec une fraction de perte d'énergie
généralement de 50% a80% par rapport a l'incident, dépend de la nature du matériau

bombardé et de I'énergie des électrons incidents.

v" Electrons Auger :

Au lieu d’étre émise directement sous forme du rayonnement X, I’énergie libérée durant les
transitions entre les divers états électroniques, peut étre utilisée pour éjecter un deuxieme
¢lectron d’un autre niveau. Ce phénomeéne a lieu prés de la surface (de 1 & 5 nm) et nous

permet donc I’étude la surface et la composition chimique de la cible.

v' Electrons secondaires :

Les ¢électrons secondaires (SE) sont ceux générés par I’atome cible apres leurs collisions avec
le faisceau incident. Ces électrons ont une énergie de I’ordre de 1 a 500 eV et avant de
pouvoir quitter 1’échantillon, ils subissent encore a une perte aléatoire d’énergie. Ce

phénomene a lieu pour des distances plus proches a la surface (de 5 a 10 nm de la surface).
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v' Rayons X
Les électrons incidents peuvent exciter les atomes de la cible, qui deviennent instables ;

sa durée de vie est de I’ordre de10~1%s.I’atome tend a I’état fondamental par suite des
transitions électroniques, c’est-a-dire I’électron saute d’un niveau externe au niveau plus
profond ; une énergie est ainsi libérée sous forme des rayons X caractéristiques.

En outre, les électrons subissent a une décélération dans le matériau et rayonnent un
champ électromagnétique sous forme des rayons X fluorescents (continu). On peut obtenir des
informations trés importantes, concernant la composition intérieure du matériau et la
contamination de la surface, a I’aide du traitement de ces rayonnements.

v" Electrons absorbés

Les électrons sont fortement absorbés par la matiére ou les mécanismes d’absorption
prépondérants étant les diffusions élastiques et inélastiques. La section efficace de diffusion
étant €levée ; les €lectrons sous I’effet des diffusions perdent successivement leur énergie de
facon aléatoire jusqu'a ’arrét éventuel. Ceci peut produire un courant dans la cible, que 1’on
peut mesurer expérimentalement.

v" Electrons transmis

Les électrons primaires peuvent traverser 1’échantillon, si celui-ci est suffisamment
mince. Les électrons transmis perdent, a cause des collisions inélastiques avec les atomes du
matériau, une fraction significative de leur énergie initiale.

v' Etats de surface

L’¢lectron, comme particule chargée, subi a une interaction image attractive du
matériau semi-infini. Cette interaction peut étre suffisamment forte pour que les électrons
soient localisés sur la surface du matériau.

v/ Cathodoluminescence (CL)

Le bombardement électronique, dans certains matériaux (minéraux naturels, oxydes,

semi-conducteurs), provoque 1I’émission des photons lumineux (la gamme s’étend de I'U.V a
I’LLR). L’émission revient aux centres luminescents liés a la présence des défauts dans la
matiére ou bien a des transitions bande a bande. La CL est liée au gap du semi-conducteur et a
la présence d’éléments étrangers, donc on peut identifier et connaitre leur répartition dans le
matériau, ou chaque processus est déterminé par sa probabilité de production qui est décrite

par une section efficace [25].
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1.10. Parcours Electronique

Les électrons incidents subissent des séries successives de dispersion élastique et
inélastique dans le semi-conducteur, et ont des trajectoires quelconques. Leurs
profondeur de pénétration R (range) est donnée par plusieurs expression proposées par

différents auteurs :

La relation générale du parcours électronique (qui décrit la profondeur de pénétration de
I'électron dans I'échantillon) est donnée en fonction de I'énergie d'accélération c'est a

dire I'énergie du faisceau incident Eqsous la forme suivante : [23].
k a

Ou p est la densité du matériau, K dépend du nombre atomique du matériau et d la formule

qui ont été également proposées par d'autres auteurs.

En1957, les travaux de Gruen ont conduit a un parcours électronique donné par [24,26]:

Re=457 1.6

La ou Rgest en pg /cm? et Eg est en KeV.

Selon Everhart etHoff :
Re = (0.0398/p)E}7°1.7

Ou p est en g/cm® et Ee est en KeV.
Ces deux résultats ((1.4) et (1.5))ont été dérivées pour des électrons de

gamme d'énergie de 5 a 25 KeV et de nombres atomiques10<Z<15.

Une relation dérivée pour le GaAs par Wittry et Kyser [24] est utilisée plus tard :
R (g/cm®)=256.10"E430)"" 1.8

L'équation 1.8 dans cette derniere équation n'est pas précise a basse énergie [23].

27



Chapitre I : Généralité sur les interactions rayonnements — matiére

Une expression plus générale dérivée par Kanaya et Okayama s'est avérée pour étre conforme

bien aux résultats expérimentaux. D'aprés Kanaya et Okayama [27,28] est :
Re= (0.0276A/pZ°89)EL-67 (um) 1.9

OU Egest en keV, A est le poids atomique en g/mol, p est en g/cm?, et Z est le nombre

atomique.

1.11. Phénoméne de Recombinaison
Dans l'étude des phénomenes de luminescence dans les semi-conducteurs, et Aprés la

génération des paires électrons-trous, et en absence de I' influence extérieure, on considere
que l'effet de la variation des porteurs minoritaires est prépondérant, la distance entre le point
de création du porteur et le point de leur recombinaison (retour a I'état initiale) s'appelle
longueur de diffusion L, et le temps qui s'est ecoulé pour effectuer ce parcours s'appelle la

durée de vie t.

1.12. Les processus de recombinaison

Par définition, la recombinaison est le retour de 1’électron de 1’état excité a I’état initial ou de
la bande de conduction vers la bande de valence, car il ne peut rester dans un état excité que
pour un temps faible (t<1078s). Ce retour de I’électron de 1’état excité vers 1’état stable peut

avoir lieu selon plusieurs fagons [29] :

1.12.1. Recombination SRH (Schokley-Read-Hall)
Le processus de recombinaison Schokley-Read-Hall est schématisé sur la figure 1-14. Ce

processus fait appel a des niveaux d’énergie voisins du milieu du gap (niveaux appelés picges,
dus a certains défauts cristallins ou a la présence de certaines impuretés dans le cristal) qui
facilitent la recombinaison des porteurs par un mécanisme en deux étapes. Un électron de la
bande de conduction va d’abord se relaxer sur un niveau d’énergie intermédiaire lie & un
défaut. Ensuite, une deuxiéme relaxation va lui permettre de se recombiner avec un trou de la
bande de valence. L’efficacité de ce processus dépend de la densité des niveaux profonds et
par suite, de la qualit¢é du matériau utilisé et de sa technologie d’élaboration. La

recombinaison Schokley-Read-Hall est modélisée par [29] :

R pn—n? 1.8
SRH= T .
Et-Ei Et-Ei
Tpo[n—nie exp(ﬁ>]+rno [p—nie exp(W)]
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Ou Etest la position énergétique des états de piege, Eiest le niveau de Fermi dans le
semi-conducteur intrinséque, TnyTpysont respectivement la dure de vie pour les
électrons et les trous, nie est la concentration intrinseque, k est la constante de

Boltzmann et T la température en Kelvin.

__________________ > Themal
3 energy

(@)

Figure 1.14 : Mécanisme de recombinaison Schokley-Read-Hall (SRH).
La dépendance de la dure de vie du modele SRH avec la température est donnée par les deux

relations de Klaassen’s.
—1_( -1 +C )(ﬂ)Gksrhnl 10
Tho =T srhn ksrhn -1 TL .

-1 _—1 300\Gksrh
Tpc} —(Tksrhp + Cksrhp-p) (ﬁ) P1.11

Ou n est la concentration d’ impureté totale.

Aussi la dépendance de la durée de vie avec le dopage est donnée par les relations de
Scharfetter.

_ Tnmax~ Tnmin
Tn(N) = Thmin =112
1+(N )Y

nref

T —Tpmi

_ p.max~— ‘p.min

Tp(N) = Tp.min—NyI-l3
1+ N )

p.ref
OU TNy TNminTPmax: TPminSONt les valeurs maximales et minimales de la durée de
vie des électrons et des trous respectivement, Nn(ref), Np.(ref) est le niveau de référence du

dopage pour lequel.

_ TpmaxtTpmin _ TnmaxtTnmin ,
T(Nref) = — Et T(Nref) =5 7 est exposant.
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1.12.2. Recombinaison Auger
Le processus de recombinaison Auger est représenté sur la figue (I-15). L’exces

d’énergie issu de la recombinaison d’un ¢électron de la bande de conduction et d’un trou de la
bande de valence peut étre transféré a une troisieme particule libre, électron ou trou. Ces
charges sont considérées comme des particules quasi libres, n’interagissant pas entre elles. La

recombinaison Auger est modélisée en utilisant 1’expression suivante [29] :

R auger =C augn (pn*-nnf,) + C augp (Np?-pnf,)  1.14

[™.

(a) (1)

—LLLLLLLj

Figure 1.15 : Mécanisme de recombinaison Auger. L’excés d’énergie issu de la

E ()

recombinaison peut étre transféré a un électron (a) ou a un trou (b)
Ou Caug.net C augp sont les coefficients Auger pour les électrons et les trous.
v' La recombinaison est dite radiative ou avec émission de photons, si 1’énergiec des
particules qui se recombinent est émise sous forme d’énergie de photons.
v Le type de la recombinaison non radiative qui il appartient a la recombinaison par effet
Auger, ou I’énergie libérée par la recombinaison de deux particules est transférée a une
troisieme particule qui devient une particule « chaude ».et qui céde son énergie

supplémentaire au réseau au cours d’une série de collisions.

1.10.1. Recombinaison Radiative

La recombinaison radiative correspond a la recombinaison d’un électron de la bande de
conduction avec un trou de la bande de valence, avec émission d’un photon d’énergie proche
de celle du gap du matériau (processus inverse de la photo-génération). Le mécanisme de

recombinaison radiative est un processus dominant dans les semi-conducteurs a gap direct
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comme le GaAs. Pour le silicium a gap indirect, ce mécanisme est relativement rare du fait
que cette transition ne peut avoir lieu qu’avec ’assistance d’un photon.

En plus de ces trois mécanismes I’énergie de recombinaison des particules peut étre
transférée au gaz électrique (recombinaison plasmique). Dans le cas ou un électron et un trou
forment un exciton, la recombinaison est dite exciton que.

L’évolution des processus de recombinaison radiative, photonique ou par effet Auger dépend
du mécanisme de transition d’un électron de la bonde de conduction a la bande de valence.

Si I’¢lectron et le trou recombinent par rencontre directe on dira que la recombinaison et
intrinseque ou inter bande. La recombinaison intrinséque se manifeste principalement dans les
matériaux a faible largeur de bande interdite, inférieur 2 0,2 a 0,3 eV.

Lorsque la largeur de la bande interdite est supérieure a 0,5 eV, la recombinaison
s’effectue par I’intermédiaire des niveaux localisés dans la bande interdite. Ces niveaux

particuliers sont couramment appelés des niveaux-pieges de recombinaison [29].

1.12.3. Recombinaison en surface
La surface d’un semi-conducteur contient de nombreuses recombinaisons, en raison

des liaisons non satisfaites des atomes de surface et autre défauts caractéristiques a
température (T=300°K). Les recombinaisons en surface avant et arriére inhérents aux densités

de dopages selon la relation suivante :

S=So (&)“ .15

So, Nset et o dépendent du traitement de la surface et de la passivation. Par exemple pour une
oxydation thermique d’une couche de silicium de type n, a est de 1 et Nsetest de 10:=cms=.

La passivation est I’ajout d’une couche de SiO2 en surface pour limiter les recombinaisons en

surface et combler les liaisons cassées (en surface) lors de la découpe du semi-conducteur.

Le taux de recombinaison en surface est donné par I’expression suivante [29] :

R o 1.16
sruf= Et—Eil » Et—Ei
‘rpeff[n—nie exp( RTL )]+‘Eneff[p—nie eXP(‘KTL )]
11,4 1 _ 1,4
et = o Ty S ey = g S A8
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Conclusion

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

permis de me familiariser avec tous ces différents phénomeénes et toutes ces intéressantes formules.
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Chapitre II : Simulation de Uinteraction ion-matiére par logiciel SRIM

Introduction
SRIM (The Stopping and Range of ion in Mater) Dont la version accessible sous

Dos appelée TRIM ( the Transport of lon in Mater), I'un de plusieurs logiciels qui est
utilisées pour calculer les phénomeénes cinétiques associés aux pertes d'énergie des
ions, c'est un ensemble de programmes qui permettent de calculer l'arrét et I'étendue
de pénétration des ions dans la matiére. Il est basé sur la théorie de la mécanique
quantique pour la description de la collision entre les ions incidents et la matiere
utilisée, ce programme utilise principalement la méthode de Monte Carlo [1] tel que
cette méthode désigne les modes de résolution des problémes faisant appel aux
variables aléatoires trop complexes pour étre résolus analytiquement [2]

Dans ce chapitre on utilise le logiciel SRIM pour la simulation des interactions des
ions Rn* et ions Ar*™ dans les cibles de Si et GaAs on va étudiées les différents
phénoménes comme : les défauts de Frenkel, les vacances crées par les faisceaux
d'ions, les distances parcourues par les ions dans leurs trajectoires, les phonons, la
perte d'énergie des ions et leurs courbes de variations avec I'énergie cinétique des ions
incidents dans notre étude en s'intéresse aux ions d Rn* et d Ar*  sur la matrice de

deux semi-conducteur choisis tel que GaAs et le Si [1]

I1.1. Présentation du logiciel SRIM
SRIM est un programme qui suit le programme standard TRIM [1] .Ce programme,

développe par Ziegler et Biersack [7, 8] permet de calculer différents paramétres qui
sont liés a ’implantation d’ions dans la cible, on peut les citer comme suit : [9] La
distribution spatiale des ions (la profondeur moyenne, la dispersion), Les distributions
des pertes d’énergies électronique et nucléaire en fonction de la profondeur
(distribution moyennes pour un ion exprimé en eV/A0 ), La distribution des lacunes
qui se sont formés a partir du déplacement des atomes et Le rendement de
pulvérisation.

Dans ces programmes I'énergie transférée a un atome-cible est analysée pour donner
les résultats suivants : l'ionisation induite par les atomes repoussés, 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 calculs locaux, et celle de la
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cascade de collisions (suivi des atomes individuels reculés jusqu'a ce que leur énergie
devienne inférieure & Ed). Cette derniére donne directement la distribution spatiale
des défauts. [2]

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

Soit Z1 le numéro atomique de l'ion projeté, et Z2 celui de I'atome-cible. E1 et E2
sont les énergies des deux particules apres collisions, respectivement.

e E1> Ed et E2> Ed : 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.

e E1 > Ed et E2 < Ed : L'énergie de lI'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.

e E1 < Ed et E2 > Ed : 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 E1 <Ed et E2 < Ed : 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]

e La figure I1.1.Représente le tableau de bord permettant de choisir le mode de calcul

désiré.

AXE)a) eXN e
e

FA N EMN |
B
m

Stopping [
Range Tables

‘ |

Calculation

TRIN

2|

J. F. FZiegler
SRIM.com

SRIM Versiorn
SRIM-Z2003.10

Arnnapolis, WD

21037

UsSA

FEorxperimeernfal
Sroprrireg
Porvers

J. P. Biersack
Hahn-Meitney Inst.

1 Berlin 39
Germany

£ gl Aoioe

[c] 1984 1986.1989 1994 _1998_ 2003 by J_ F_ Ziegler. J P Biersack [SRHIM com])
Conrriburions by M. Fiegler, Iy, b Adarwick, . 4. Cuomeo, W, 4 Porrer, S. <A Harrison

Figure II-1 : tableau de bord du code TRIM et SRIM
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Une fois ce choix fait, il apparait un autre tableau représenté sur figure 11.2 sur lequel
on fixe des données comme I’ion le logiciel donne les propriétés de cet ion. Puis la
cible qui est le composé avec toutes ces caractéristiques physiques telles que la

densité, la surface 1’énergie de liaison etc.

On fixe dans ce logiciel les parametres suivants : I’épaisseur de I’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 affichée.

Les résultats numériques présentés visent a étudier I'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 [8].
(Voire figure 11.3)

: I alculation
lon Distribution and Quick Calculation of Damage
TRIM Demo 7
lon Diztribution with Recoils projected on v'-Plane
Restore Last TRIM Data | 7
e -Tr—
*| ION DATA Jassez B 7]
| TARGET DATA

e e 4| AddNowElemorttoleyer | _CompoundDictionary |
ofltavers || towoofmm <fo W @edsKle [ offo | I+ Joo |

_?I Output Disk
21 lonRanges

Calculate Quick

10000 L T Range Table

93333

Figurell.2 Tableau des donnés TRIM pour le bombardement ionique
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Figurell.3 Les resultats numériques de la simulation présentés par TRIM pour le

I1.2. Présentation de notre travail (condition de simulation)

bombardement ionique.

Les résultats traités dans notre travail sont obtenue par logiciel SRIM 2003, on utilise

les ions de I’Argon Ar™ et Radon Rn* pour l'interaction avec les composés semi-

conducteur Si et GaAs.

 Les différentes caractéristiques des ions implantés (Ar* et Rn*) et les cibles

bombardé (Si et GaAs) sont représentées dans le tableau

* Les ions de Radon Rn™ et les ions d’argon Ar* ont des énergies cinétiques de 8

KeV.

* Le nombre des ions incidents est 9999.

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

« L'angle incident égal a 0°(pour un pénétration maximale en profondeur est maximal)
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I11.3. Etude du pouvoir d’arrét de Ar* et Rn* dans le cible Si
Les tableaux suivant est obtenu par logiciel SRIM 2003 et les courbes sont tracé par

L’Excel
i i + dE dE
Energie des ions (Ar ") (Kev) % Elec(Kev/um) &% Nucl(Kev/um)
dx dx
8.00 9.868 E+01 5.340E+02
22.50 1.655E+02 5.817E+02
10000,00 3.292E+03 2.930E+01
Tableau II. 1 : Les résultats des pouvoirs d’arréts électronique et nucléaire de I’ Ar+
dans Si
i i + dE dE
Energie des ions (Rn") (Kev) 2 Elec(Kev/um) &% Nucl(Kev/um)
dx dx
8.00 1.386E+02 1.223E+03
500.00 1,147E+03 3.436+03
10000,00 3,705 E+03 1,471E+03
Tableau IL.2 : Les résultats des pouvoirs d’arréts électronique et nucléaire de I’'Rn+
dans Si

A partir des résultats obtenus par logiciel SRIM 2003 on représente les variations des

pertes d’énergie électronique et nucléaire des particules chargées Ar*™ et Rnt en

fonction de leur énergies incidente.

3000 électronique

nucléaire

8000 10000

6000
E (KeV)

0 2000 4000

Figure I1.4 : Les variations des pouvoirs d'arrét nucléaire et électronique des

ions Ar* dans le Si, en fonction de I'énergie incidente des ions.
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Figure IL.5 : Les variations des pouvoirs d'arrét nucléaire et électronique des

ions Rn™ dans le Si, en fonction de I'énergie incidente des ions.

Analyse des courbes

e Pour les énergies cinétiques inférieures a 130Kev et 3500Kev pour
leArtet Rn*  respectivement le pouvoir d’arrét nucléaire est prédominant,
c’est-a-dire les collisions élastiques sont prédominantes. Lorsque les ions de
ArT et Rn* passent au voisinage du noyau, la force d’interaction
électrostatique fait dévier leur trajectoire et réduit ainsi leur vitesse.

e Pour E = 130Kev et 3500Kev pour leAr*et Rn™ respectivement perdons
leurs énergies par les deux mécanismes a parts égales.

e Pour les énergies supérieures a 130Kev et 3500Kev pour le Ar*et Rn*
respectivement les chocs inélastiques sont prédominants donc le pouvoir
d’arrét électronique devient prépondérant par rapport a ’arrét nucléaire.

Rappelons que le pouvoir d'arrét électronique est une interaction inélastique qui se fait
avec les électrons orbitaux du milieu ralentisseur. 1l est responsable de I'excitation et
I'ionisation des atomes cibles [10]. La quantité d'énergie transférée lors de chaque

collision est une trés faible portion de I'énergie cinétique de la particule incidente.
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I1.4. Simulation de la distribution d’ions Ar*et Rn* dans le cible Si

Les figures ci-dessous représentent la distribution a deux dimensions des ions
d’xénon et des ions de radon a l'intérieur de la cible (Si), une simulation provoquée
par 9999 ions incidents de 8KeV et sous angle d’incidence 0° calculée par logiciel
SRIM 2003. Ce profil est obtenu a partir du logiciel, il montre la pénétration des ions
dans la cible avec une animation complete.

(@) (b)

T T
Depth.vs. Y-Axis - Depth vs. Y-Axis

I
5’

Figure II. 6. Les profile de distributions (8KeV) dans la cible Si (500 A)

(a) Les ions d’Ar* (b) les ions de Rn*
Chague ion est représenté par sa trajectoire en trait rouge et par sa position finale en

point noire

On remarque que les deux redistributions finales ont la méme fourme qui est une
poire centré a une profondeur d’environ Rp = 1314 et Rp = 1134 pour

le Artet Rnt respectivement.

Aussi Logiciel SRIM permet de simulé la Distribution des ions en profondeur de la

cible sous forme des courbes avec des résultats plus précisé que celles aux la figure

(I1.7)

40



Chapitre II : Simulation de Uinteraction ion-matiére par logiciel SRIM

Figure I1.7. Le profil de redistribution en profondeur de la cible de silicium

On remarque que la forme des deux courbes est gaussienne, ce qui est en bon accord
avec la théorie L.S.S [11,12] relative a la pénétration des ions dans un solide amorphe.
Ces deux courbes nous donnons le profil, et montre également un pic de concentration
a une profondeur Rp approximativement égale & 131 A pourle Ar*et 113 A pour
le Rn* . Ainsi la largeur & mi-hauteur, qui représente 1’élargissement du profil autour
de la concentration maximale, nous avons obtenu que ARp =57A

pour leAr*et Rn* respectivement.et ARp =21A pour le Rn*.

S’agissant des deux autres moments qui sont le skewness (y =0.4426 et y =0.3583) et
le Kurtosis (B =2.9656 et p =3.0030) pour le Ar*et Rn* respectivement. ,

Il est clair que les valeurs trouvees ne sont pas tres éloignées par rapport a celles

reportées dans le cas de la distribution gaussienne (i.e. y~ 0 et B~ 3).

I1.5. Influence de I’énergie des ions sur les paramétres de distribution

A partir des résultats obtenus par logiciel SRIM 2003 on représente les variations des
différents parametres qu’ils sont le parcours projeté Rp (profondeur de pénétration
ionique), la déviation standard ARp (la largeur mi-hauteur) et la redistribution latérale

AR des particules chargées Ar* et Rnt en fonction de leur énergies incidente.
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Figure I1.8. Influence de 1’énergie d’accélération des ions primaires sur le parcours
projeté Rp, la déviation standard ARp et la déviation standard latérale AR L a : pour
lesions Ar*; b:pourlesions Rn*
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Nous étudions I’influence d’énergie cinétique des ions incidents (Artet Rnt) sur les
paramétres qui définissent la pénétration ionique dans la cible Si et on trouve que plus
I’énergie cinétique des ions augmente plus le parcours projeté Rp augmente
rapidement, aussi on note que pour n’importe quel énergie incident Rp (Ar*)>Rp

(Rn™), c’est ce que nous obtiennes déja dans la distribution des ions précédemment.

On constate que les dimensions augmentent d’une maniere quasi proportionnelle avec
I’énergie cinétique des ions Ar*et Rm*incident sur la surface du matériau Si. Par
contre Comme la technologie actuelle (des circuits intégrés) exige leur minimisation,
on déduit que les faibles énergies produisent les meilleurs résultats. Ceci justifie le

choix de la valeur 8KeVque nous avons utilisés dans la partie expérimentale.

I11.6. La perte d'énergie par ionisation

Le phénoméne d’ionisation se produit afin de la pénétration des ions Ar*et Rn* dans
la cible Si, ce phénomene peut avoir lieu par les collisions inélastiques entre les ions
incidents et les électrons du Si, aussi par les atomes de recul qui résultant au cours des

collisions élastique.

Chaque figure des figures ci-dessous contient deux diagrammes distinctes, le
diagramme en bleu représente la perte d’énergie des atomes de recul et le diagramme
en rouge représente la parte d’énergie des ions primaires (les ions incidents) les deux

en fonction de la profondeur de la cible.
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Figure 11. 9 : La perte d’énergie par ionisation :a) par les ionsAr* ; b) par les ions

Rn*

Le tableau suivant donne la parte d’énergie en pourcentage par ionisation pour les

deux ions utilisés :

lon Atomes de reculs
Les ions de Ar* 13.32% 18.14%
Les ions de Rn* 10.08% 16.88%

Tableau II. 3 : La parte d’énergie en pourcentage par ionisation pour les deux ions

utilisés.

Il est clair que I’énergie transférée par les atomes de reculs (18.14% ; 16.88%)est

supérieur au celle qu’elle transférée par les ions incidents (13.32%; 10.08%)

pour le Artet Rn* respectivement puisque le nombre de ces atomes (les atomes de

reculs) est toujours important dans les deux cas de Ar*et Rn™ surtout pour le dernier

(ion lourd soumis a des chocs élastiques de fagcon remarquable). D’autre part les

collisions inélastique des atomes de recule et prédominant que celle des ions primaires

tell que :

Dans les premiéres moments : E1> Ed 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 I’ionisation se fait par les deux

(I'ion incident et I’atome de recule)
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Apres un certain moment : E1 < Ed et E2 > Ed c’est ta dire L’atome cible est ¢jecté 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 ¢a on trouve que I’ionisation se fait plus par les

atomes de reculs, Nous rappelons que :
Ed : I’énergie de déplacement de la cible (Ed=15ev pour Si)
E1 : I’énergie de la particule incidente (Ar*et Rnt)apres la collision

E2 : I’énergie des atomes de cible apres la collision.

I1.7. La perte d’énergie par phonon

Au cours du bombardement de la cible avec des ions incidents la matrice absorbe des
valeurs différents d’énergie, si I’énergie transférée a 1’atome cible est insuffisante
(inferieur a ’énergie de seuil de déplacement) implique que I’atome devient a I’état
excité et pour que I’atome revenu a 1’état stable par dissipation de I’énergie sous

forme des phonons.

Chaque figure des figures ci-dessous contient deux diagrammes distinctes, le
diagramme en bleu représente la perte d’énergie des atomes de recul et le diagramme
en rouge représente la parte d’énergie des ions primaires (les ions incidents) les deux

en fonction de la profondeur de la cible.

(a) (b)
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Figure 11.10 : La perte d’énergie par phonon (a) par les ions Ar* ;(b) par les ions Rn*

dans Si
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Le tableau suivant donne la parte d’énergie en pourcentage par phonons pour les deux

ions utilisés
lon Atomes de reculs
Les ions de Ar* 1,48% 63.50%
Les ions de Rnt 2.08% 67.20%

Tableau II. 4 : La parte d’énergie en pourcentage aux phonons pour les deux ions
utilises
A partir des résultats obtenus par les diagrammes et le tableau précédant on remarque

que la perte d’énergie aux phonons des ions Ar*et Rn*est produit par les atomes

reculent en effet leurs nombre est trés grand.

Le phénoméne de création des phonons peut avoir lieu pour plusieurs raisons, quand
un ion incident frappe 1’atome cible et I’énergie transférée soit inférieur a 1’énergie de
déplacement de site 1’énergie absorbé par I’atome cible sera dissipée dans le réseau
par création des phonons. Ainsi si I’énergie de I’ion incident aprés le choc soit
inférieure de I’énergie de seuil de déplacement I’ion occupe des sites vides
(substitutionnels) et son énergie est dissipée dans le réseau par des vibrations (création
de phonons) apres avoir éjecté I’atome cible. D’autre part si I’énergie des deux
particules (I’ion incident et I’atome cible) apres le choc soit inférieur de 1’énergie de
seuil de déplacement L’atome cible vibre 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 mais avec des proportions plus

faible que les atomes de recul [13].

11.8. Production des lacunes

les lacunes se produit quand un atome de site recoit au cours des collisions avec les
ions incidents Artet Rn* une énergie suffisent c’est-a-dire une valeur supérieur a
I’énergie seuil de déplacement (on note que E; = 15eV pour tous les semi-

conducteurs), ’atome quitte sa position et n’y revient pas immédiatement.

La densité de lacunes produites est maximale quand la perte d’énergie nucléaire est
maximale. C’est a dire La création des lacunes dans la cible est résulté seulement a

cause des collisions nucléaire soit entre les ions primaire incident et les atomes-cible
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ou biens a partir des collisions secondaire des atomes de recul avec les atomes cible
[14]. On peut assimiler les distributions obtenues par des lois gaussiennes centrées a

une profondeur Ry= 25 A pour Rn*et Ry= 36 A° pour le Ar™.
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Figure I1. 11. Distribution des lacunes dans la cible Si qui créent par les ions
a:Ar*; b:Rn*
Le tableau suivant donne la parte d’énergie en pourcentage dans la production des

lacunes pour les deux ions utilisés

lon Atomes de reculs
Les ions de Ar* 0.51% 3.04%
Les ions de Rn* 0.76% 3.00%

Tableau II. 5 : La parte d’énergie en pourcentage dans la production des lacunes pour

les deux ions utilisés

Bien que la profondeur de la pénétration des ions Ar*est supérieure a celle des ions
Rn*mais créent des espaces vides avec une concentration supérieure a celle des
ionsAr* ce qui on bon d’accord avec Les ¢études expérimentales. oU
Z(Rn*)>Z(Ar*) 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 Rntque
celles relative aux ions d’Ar™: c'est pourquoi on trouve la concentration des lacunes
qui créent par Rn* en profondeur Rd est supérieur a celle créée parAr*mais a une
faible profondeur .
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11.9. Etude du pouvoir d'arrét d’ion Argon Ar* dans la cible GaAs
Les tableaux suivant est obtenu par logiciel SRIM 2003 et les courbes sont tracé par

L’Excel

. : + dE dE
Energie des ions (Ar*) (Kev) —— Elec(Kev/um) |— Nucl(Kev/pm)

dx dx
8.00 1,04E+02 5,99E+02
22.50 1,74E+02 6,97E+02
10000,00 4,37E+03 5,22E+01

Tableau II. 6 : Les résultats des pouvoirs d’arréts électronique et nucléaire de I’ Ar™*

dans GaAs.

A partir des résultats obtenus par logiciel SRIM 2003 on représente les variations des
pertes d’énergie électronique et nucléaire des particules chargées Ar* en fonction de

leur énergies incidente.

4.50E+03
4.00E+03
3.50E+03
3.00E+03

2.50E+03

2.00E+03 électronique

dE/dx (keV/um)

1.50E+03 nucléaire

1.00E+03

5.00E+02

0.00E+00
0 2000 4000 6000 8000 10000

E(kev)

Figure 11.12: Simulation des pouvoirs d'arrét (nucléaire et électronique) des ions

Ar*tdans une cible de GaAs.
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Les ions qui bombardent la cible sont freinés suite a deux types d'interactions :
électronique et nucléaire. La figure Il .12 montre I'évolution du pouvoir d'arrét
électronique et du pouvoir d'arrét nucléaire lors de l'interaction d'un faisceau d'ions
Ar*avec une cible GaAs 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.

e Pour les énergies cinétiques inférieures a 200 Kev pour le Ar* le pouvoir
d’arrét nucléaire est prédominant, c’est-a-dire les collisions élastiques sont
prédominantes. Lorsque les ions de Ar™ passent au voisinage du noyau, la
force d’interaction électrostatique fait dévier leur trajectoire et réduit ainsi leur
vitesse.

e Pour E= 200Kev pour le Art perdons leurs énergies par les deux
mécanismes a parts égales.

e Pour les énergies supérieures a 200Kev pour le Ar* les chocs inélastiques
sont prédominants donc le pouvoir d’arrét électronique devient prépondérant

par rapport a I’arrét nucléaire.

11.10. Influence de I’énergie des ions Ar™ sur les parameétres de distribution
Sur la figure 11.13, nous reportons les variations des paramétres de distribution des

ionsAr* (Rp,ARp, ARL) en fonction de son énergie incident .D’apreés cette figure on
constate que les dimensions augmentent d’une mani€re quasi proportionnelle avec
I’énergie cinétique des ions Artet incident sur la surface du matériau GaAs. Par

contre le parcours projeté Rp augment rapidement suivi par la largeur mi-hauteur.
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Figure 11.13 : la variation des paramétres de distribution en fonction de I’énergie

incidence des ions

11.11. Simulation de la distribution d'ions Ar* et Rn* dans le GaAs
Le logiciel SRIM permette de présenter une image compléte de la trajectoire des ions

dans la cible, les figures (I1.14 ; I1.15) représente les dimensions des ions Art et Rn*
(8 Kev et sous I'angle d’incidence 0°) délivré par le programme SRIM 2003 dans la

cible de le GaAs. | . - . |

. ' ' ' i Depth vs. Y-Axi
I " Depth vs. Y-Axis eptavs 12

<
d Iﬁ 1 | | |
. _'T“gemepﬂl'_ . vy 0A _Target Depth - 5004
Figure 11.15 :(b) le profile de
Figure 11.14 :(a) le profile de distribution distribution d’un ion d° Rn* dans la cible
d’un ion d’Ar* dans la cible GaAs. GaAs.

51



Chapitre II : Simulation de Uinteraction ion-matiére par logiciel SRIM

Chaque ion est représenté par sa trajectoire(en trait rouge) et par sa position finale
(en point noire). A partir de deux figures (11.14 et 11.15) on remarque que : La
redistribution finale de tous les ions est sous la forme d’une poire centrée a une
profondeur d’environ Rp= 87 A pour les ions de argon Ar™* et d’environ Rp= 60 A
pour les ions de radon Rn*, 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 Z?2 de
la cible) et plus la particule s’arrétera rapidement dans la matiére, c’est pourquoi on

trouve que : Rp (Ar*)>Rp (Rn™) car : Z(Ar*) = 18 <Z( Rn*)=86.

I1.12. Processus de perte d'énergie des ions projectile Rn*et Artsur la cible
GaAs

11.12.1. La Perte d’énergie par ionisation
Le tableau (11.7 ; 11.8) montre la perte d'énergie en pourcentage donnée par l'interface

du logiciel SRIM 2003, il permet de diviser I'énergie des ions incidents en déférents

types.

% EHERGY
LOSS lonz Recoils
lonization E.EY 16.74
Yacancies 0.E2 2.93
Phonons 1.89 F2.09

Table 11.7 : Perte d'énergie en pourcentage d’ion Rn* dans la cible GaAs

La figure (11.16) décrit la perte d'énergie par ionisation en fonction de la profondeur
de la cible. On remarque qu’ll y 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.

Il est clair que I’énergie transférée par les atomes de reculs (15.74% )est supérieur au
celle qu’elle transférée par les ions incidents (6.67% ) pour le Rnt*. on constat
toujours que le phénoméne est plus important dans le cas relatif aux atomes de recul,
parce que les collision élastique entre les ionsRn* et les atomes de cible (GaAs) est

prédominant que celles au collision inélastique pour une énergie de 8 Kev, a cause de
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ca on trouve que le nombre des atomes de recul est toujours plus important que le
nombre d’ions incidents, alors la probabilité que I’ionisation se fait par les atomes des

recul est supérieure a celles aux ions primaire.
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Figure 11.16 : Perte d'énergie par ionisation pour les ions projectilesRn™.

% EMERGY
LOSS lon: Recoils
lonization 1286 1456
Yacancies 062 2.72
Phonons 228)  BBAR

Table 11.8: Perte d'énergie en pourcentage d’ion Ar* dans la cible GaAs.

sur la figure I1.19 nous reportons la perte d’énergie par ionisation sous 1’effet des ions
incident et par les atomes des recul, Le tableau 1.8 qui donne la perte d'énergie en
pourcentage montre que les atomes de reculs perdent d’énergie (14.56%) plus que
I’énergie des ions incidents (12.86%), cela donne une perte totale 27.42%. Les
résultats de la simulation du phénoméne d'ionisation du projectile a l'intérieur de la
cible GaAs montre que l'énergie transférée par I’ion Ar* projectile est inférieur a

I'énergie transférée par les atomes reculs.
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La figure 11.19 : Perte d'énergie par ionisation pour les ions projectiles Ar™.

11.12.2. La perte d’énergie par phonon
Chaque figure des figures ci-dessous contient deux diagrammes distinctes, le

diagramme en bleu représente la perte d’énergie des atomes de recul et le diagramme
en rouge représente la parte d’énergie des ions primaires (les ions incidents) les deux

en fonction de la profondeur de la cible.

le nombre des atomes de recul est toujours plus important que le nombre d’ions
incidents (Ar*et Rn*)Comme nous avons discuté précédemment dans I’étude de
pouvoir d’arrét, Ou nous avons trouvée : pour des €nergies inférieures a 8 Kev 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.
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Figure 11.20 : la perte d’énergie par phonon des ions Ar* (a) etRn* (b) dans la cible
GaAs.

11.12.3. Production des lacunes
Sur la figure 11.21 nous montrons les résultats de simulation de la production des

lacunes dans la cible GaAs en fonction de la profondeur, Ceci on trouve les lacunes se
produit a une profondeur Ry autour de laquelle le profil est quasiment gaussien mais
on peut assimiler les distributions obtenues par des lois gaussiennes centrées a une
profondeur Rg= 15 A pour Rn*et Rq4= 30 A° pour le Ar* ,donc on remarque que la
concentration des lacunes qui créent par Ar*en profondeur Ry est supérieur a celle

créée par Rnt.
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Figure 11.21 : distribution des lacunes dans la cible GaAs qui créent par Ar* (a) ;

Rn™* (b).
Production des lacunes Ar®t Rn*
lons 0.62 0.62
Recul 2.72 2.99

Tableau 11.9 production des lacunes pour chaque ion dans la cible de GaAs.
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» Comparaisons entre les deux cibles (Si et GaAs) :

Pour cette comparaisons on choisir I’ion d’Argon Ar™.

Paramétres de R,(A) AR, (A) Skewness a Kurtosis B
distribution
GaAs 87 49 0.5967 3.1282
Si 131 57 0.4426 2.9656

Tableau 11.10: les parametres de distribution dans Si et GaAs.

Si

GaAs

lons

Atomes de reculs

ions

Atomes de reculs

Perte d’énergie
en pourcentage
par ionisation
(%)

13.32

18.14

12.86

14.56

Perte d’énergie
en pourcentage
par phonons (%)

1,48

63.50

2.28

66.96

Production des
lacunes(%)

0.51

3.04

0.62

2.72

Tableau I11.11 : Comparaisons entre les deux cibles (Si et GaAs).
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Conclusion

Dans ce chapitre (la simulation de l'interaction des ionsAr* et Rn*dans les cibles de
GaAs et Si par le logiciel SRIM 2003), plusieurs résultats ont été obtenue par la
simulation, ce logiciel est utilisé dans plusieurs domaines, essentiellement dans le
domaine de l'implantation ionique pour calculé les phénoménes cinétiques associés
aux pertes d'énergie des ions, ce logiciel basé sur la méthode de Monte Carlo, Les
phénoménes de collision entre les ions utilisés et les cibles de Si et GaAs amorphe
ont été prédits Les différentes redistributions des ions (en profondeur, latérale) ont été
obtenues et plusieurs paramétres ont été estimés : 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 phéenomene

d’ionisation et la création de phonons.
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Chapitre III : Simulation de Uinteraction électron-matiére par CASINO

Introduction

La simulation par la méthode monte Carlo de I’interaction des électrons avec le solide
est largement utilisée depuis plusieurs années dans divers domaines d’applications ;
notamment pour les techniques de caractérisation des surfaces et de la spectroscopie

électronique [1].

Il existe plusieurs logiciels de simulation de cette interaction mais le plus rapide et le

plus accessible sur le net est Casino.

Dans ce chapitre, nous analyserons le phénomene de transmission et de distribution
des électrons dans les cibles Si et GaAs, respectivement Nous décrirons les parcours
théoriques des électrons dans le volume de I’échantillon. Les calculs des trajectoires
et des profondeurs de pénétration des electrons primaires et rétrodiffusés sont

effectués par Casino.
I11.1. Présentation du logiciel Casino

Dont I’acronyme est monte « Carlo Simulation of electroN trajectory in sOlid »
apparait le mieux adapté a notre étude de I’interaction électron —matiéere. Ce logiciel
nous permet d’utiliser une gamme d’énergie des ¢€lectrons 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].

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 matériau. 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 1’électron dans la cible sans subir de déviation angulaire, puis

le régime permanent de diffusion et enfin la fin de la trajectoire.
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I11.2. Comment créer une simulation par °CASINO”’

Pour crée une simulation utilisons le code CASINO les étapes suivantes

1- La création d’une simulation
Pour crée une simulation sélectionnez File/new dans le menu ou clique

directer [ |t sur I’icone . Une boite de dialogue sera afficher sur I’écran appelé

File Edit View Simulation Distributions

D_pen...!! Ctrl+0 %

Caue Chel+S

File Edit View Simulation Distributions

D |c|E| SR B e

« Edite Layers »

Figure 111.1. Interface de code Casino.

2- La création d’un claque

Cette étape consiste a choisi 1I’¢lément chimique (1’échantillon), pour ajouter un
clague tous simplement cliquez sur le bouton « ADD LAYER », si vous avez
besoin plusieurs claques cliquez encore une fois sur le bouton précédant mais si
vous voulez supprimer le claque cliquez sur le bouton « REMOVE SELLECTED
LAYR »

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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g File Edit

Mame Thicknesz [nm)

¥ ze Substrate & pMulti-Laver  © Grain Boundary

Thickness [nm]: 1000000000

Add Laper Fiemove Selected Layer

Cancel | Finizh | MNest > |

Figure 111.2. La boite de dialogue « Edite layer» de CASINO

3- L’édition de claque
Cette boite de dialogue « LAYER CHEMECAL COMPOSITON» vous permettre

de donner un nom et une composition chimique au claque.

e Commencer par entrez I’élément chimique.

e Donner un nom au claque.

e La densité sera calculée automatiquement du poids atomique et les fractions
molaires. Ce calcule ne prend pas au compte la structure du matériau et vous
pouvez changer la densité a sa valeur actuelle.

e Sivous voulez changer la fraction atomique ou bien la fraction de poids vous
pouvez faire sa manuellement, cliquez dans la zone correspond au ce
parameétre et entrez la valeur.

e Sivous voulez enregistrer un élément nommer le et appuyez sur «Add to
Library»
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| File Edit

Marne: |Si Add ta Library

Composition: |Si

Density [g/cm3)  |3.32000

Element | 2 | “Weight Fraction | Atomic Fraction |
5 14 1.000000 1.000000

¥ User Defined D ansity |

W Usger Defined Digtributions
Done

Cancel | Finish | Mext --» |

Figure 111.3. La boite de dialogue « COMPOSITION EDIT BOX».

4. Configuration du microscope et simulation

e D’abord, entrez I’énergie que vous voulez utiliser dans la simulation, la
premiere case c’est ou vous définissez 1’énergie de départ, la deuxiéme
case indique 1’énergie finale et la derniére case indique le pas en KeV
entre deux simulation successive. Si I’énergie de départ et I’énergie finale
sont égaux le pas sera ignoré et une seule simulation a I'énergie de départ
sera effectuée.

e Deuxiemement, entrez le nombre des électrons que vous souhaitez
simuler, plus le nombre est éleve plus les résultats sera beaucoup mieux.

e Troisiémement, entrez les parametres du faisceau la premiere case représente
I’angle d’incidence des électrons dans 1’échantillon et la deuxiéme représente
la largeur du faisceau.

e Quatriemement, définissez I'angle de détecteur de rayons X.

e Enfin, définissez les limites de I’analyse (L'échantillon est centré a 0 nm et

le pas est en nanomeétres). Si vous ne souhaitez pas analyser votre
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échantillon, décochez la case « SCAN BEAM TO CREATE AN
IMAGE »

e Lacase FROM contient alors la position du faisceau sur I'échantillon

Iv Simulate Multiple Energies

Start; |1 End: |1|:”:| Step: |10 ke

MHurnber of electronz to simulate; |2':":":":'

Tilt of 5pecimen [deqg): ||:|

Beam radiuz [nm]; |4

[v Scan the bean bo create a line scan

Fram: |':' To: |1':":' Steps: |4 rim

| Conserve Data For Each Simulated Points

Load Settings... | Sawe Settings... |

<= Previouz | Cancel | Finizh | MHext --=

Figure 111.4. La boite de dialogue « Microscope and Simulation»

5. Sélection d’une distribution
Coucher les cases des distributions que vous voulez voir apres les calculs et entrez

le nombre des points que vous voulez attribuer a chaque distribution.

e R [ (e oo = — Ll —a 1

!

tin M ax
Enable Collect data tnm] inm)
logarithrmically
1000 v [~ Distibution of Maximum depth of electrons. auto auto
Max Range Parameters
500 v [~ Distibution of the energy of backscattered electron [BE] auto auto & Simulated
istribLt i " Kanaya Okayama
500 v [ Distribution of the energy of transmited electron. auko auto L L
" Hovington
500 v [ Distribution of the surface radius of BE. auto auto " Fixed
EL W [~ Distibution of the backscattered electron angle auta auto
El W [ Distribution of the backscattered election angle VS their energy. [ate auto

¥ Distribution of energy by position

¢ Divisions: |50 ' Divisions: |50 Z Divisions: |50

500 v Generate »=<-Ray
Load Settings... | Save Settings... |
<-- Previous | Cancel | Finish | Mest - |

Figure 111.5. La boite de dialogue «Distributions»
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6- Les options

Iy a quelques options d'utilisation :

« NONE» ne mémorisera aucune trajectoire, ce qui signifie qu’il n’y a
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. Sélectionnez 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.

L'énergie minimale, en KeV, a laquelle une trajectoire est terminée. Si
coché, les trajectoires étaient affichées a intervalles reguliers pendant la

simulation, sinon les premiéres trajectoires seraient affichées.

MHumber of Dizplayed Trajectories: 200

Time Between B ackupz [min); 5

Minirurm Electron Energy (ke (005

Congerve Electron Trajectony

" Mone
Al
* Dizplayed Only

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

£ F'reviu:uus| Carnicel | Finizh | M et -

Figure 111.6. La boite de dialogue «options»
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7- Le choix du modele physique
Cette boite de dialogue «Select phusics model» vous permettre de choisi les modéles

physiques de calculs. Si vous ne savez pas quel modéle fait quoi, passez a I'étape

suivante
Tatal Crozs Section |onization Patenbial
o+ Matt by Interpolation ¢ Joy and Luo [1589]
" Matt by Equation [Drovin and Gausin [1393)) " Berger and Seltzer [1964]
" Motk by Equation [Browning [1994]) = PH

" Rutherford [Suggested by Murata)
Fandorm Mumber Generator
Partial Crosz Section * Press et al [1996]

' Mott by Interpalation " Merzenne - Twister
" Motk by Equation [Drowin and Gauin [1934])

" Motk by Equation [Browning [1994])

" Rutherford [Suggested by Murata) f{: gnun.'n E'[t_l ‘;;E}S?H]
* Drouin

Directing Cogin

E ffective Section |onization

~ Pouchou dE /dS Calculation

Erawn Powel * Joy and Luo [1989]

Gryzinzky

~
(* Caznhati
~

" Jakaoby

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

<= Previous | Cancel Finizh

Figure 111.7 : la boite de «Select phusics model»

Finalement appuyez sur FINISH lorsque votre simulation est préte a étre calculée,
une boite de dialogue sera afficher sue I’écran appuyez sur YES si vous souhaitez

commencer la simulation sinon appuyer sur NO.
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Figure 111.8. L’fin de simulation des trajectoires des electrons

111.3. Condition de simulation

Dans notre travaille, nous allons faire des calculs avec :

e 20000 électrons incidents.

e [’énergie des électrons est 8 KeV dans notre simulation.

e Les cible choisi est toujours silicium (Si) et Arsenic de galium (GaAs).

e L’angle d’incidence est 0° (la profondeur de pénétration de la trajectoire est
maximale et le volume d’interaction est symétrique).

e [’¢paisseur des cibles est 5000 nm.

e Le rayon du faisceau d’électron est 4 nm.

e Le choix de différents modéles physiques est effectué comme suit :
v’ La section efficace différentielle élastique « mott par interpolation ».
v’ La section efficace totale élastique : « mott par interpolation ».
v La section efficace d’ionisation : « Castani ».

v Le potentiel d’ionisation « Joy et Luo ».

111.4. Résultats et discussions

111.4.1. La distribution des électrons dans les cible Si et GaAs

Le logiciel commence son calcul numérique et montre les trajectoires des électrons
aléatoires prises par les différent électrons dans le matériau Si et le matériau GaAs

comme montré sur les figures (111.9 et 111.10)
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0.0 nr]

1768 ni]

2522 nml

B2002 nir]

077 nl

Si Substratg

-£40.0nm -320.0 nm I 320.0 nm E40.0 nm

Figure 111.9 : Trajectoire des électrons d’énergie 8 KeV dans la cible Si (5000nm)

0.0 nm

22.5 niml

1763 nm|

2ER4 nim|

3538 nm

Gafs Substratg
-3200nm B0 nm DD 1800 nm 3200nm

Figure 111.10 : Trajectoire des ¢lectrons d’énergie 8 KeV dans la cible GaAs
(5000nm)
D’apres les figures (II1.9 et II1.10) on constate que :
Les trajectoires des électrons s’arrétent a une profondeur maximale d’environ Re
(700-800) nm de la surface irradiée pour la cible de Si et pour la cible GaAs on
trouve que la profondeur de pénétration maximale des électrons est d’environ Re(350-

450) nm

68



Chapitre III : Simulation de Uinteraction électron-matiére par CASINO

> Cette différence entre les volumes d’interaction du Si et de GaAs est due a la

différence de numéro atomique Z et la densité p des deux matériaux qui jouent

un grand réle dans la relation de parcoure électronique comme nous avons Voit au
(chapitre 01)

> Les électrons pénétrant dans la cible GaAs 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 Si.

> 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 [3]

Pour mieux visualiser la redistribution des figures (111.9 et 111.10), nous reportons sur
les deux figures (111.11 et 111.12) Distribution normalisée des électrons en fonction de
la profondeur pour les deux cibles Si et GaAs respectivement.

Les deux figures montre que la distribution des électrons dans les deux matériaux est
gaussien centré a 420 nm pour Si et a 180 nm pour GaAs. La pénétration maximale

des électrons dans les cibles Si et GaAs sont 900 nm et 450 nm respectivement.

Hit= [MHarmalized)

£ Max

0.00287—

000303

0.00232—

0.001:35—

0.00077e—

45EHZ 1.AE+H3
Depth [nim ]

Figure 111.11 : Distribution normalisée des électrons dans la cible Si en fonction de la
profondeur.
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Z Max

0.00244—

0.00275—

0.0020E—

Hits [Normalized)

0.00137—

0.000E27—

o—

an 1.8E+H12 2.7EHIZ SEEHIZ 4.5EHIZ
Depth [mm)

Figure 111.12 : Distribution normalisée des électrons dans la cible GaAs en fonction
de la profondeur.

La figure 111.13 et la figure I11.14 montre la répartition en pourcentage des
électrons bombardant la surface des cibles Si et GaAs respectivement  a une
incidence normale. Cette répartition formé la poire d’interaction rayonnement
électronique —matiere. A L’énergie de 08 keV représentant 1’énergie cinétique du
faisceau d’¢lectrons, on voit que les majeures parties de ces électrons sont localisés
sur les profonduer prés de la suface du matériaux en particulier pour GaAs, ou les

électrons pénetrent dans la cible a une profondeur inférieure a celle du silium.

0.0 nm

1550 nm

309.9 nm

4549 nm

E19.8 nm

Zi Substrate

-SE0.5 S60.5 nm

Figure 111.13 : Répartition des électrons dans la poire d’interaction électrons-

matiére pour Si.
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Figure 111.14 : Répartition des électrons dans la poire d’interaction électrons-matiere
pour GaAs.

111.4.2. La distribution des électrons retrodiffusés

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 [4]. 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 Si et GaAs Comme décrit ci-dessous sur les
figure 111.15 et 111.16 respectivement D’apres ces figures :

Pour la cible Si :

v la distribution des électrons rétrodiffusés est quasi-gaussien centré a une
profondeur environ de 120 nm

v"les électrons rétrodiffusés sont positionné a une profondeur maximale environ de
420 nm

Pour la cible GaAs :

v la distribution des électrons rétrodiffusés est quasi-gaussien centré a une

profondeur environ de 50 nm
v' les électrons rétrodiffusés sont positionné a une profondeur maximale environ de
180 nm
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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 Si est plus grand que

celle a la cible GaAs

£ Max Backscattered

0.009z2—

2.0072E—|

2003553

Hits [Normalized)

200zEI—|

Depth [nm]

Figure 111.15 : Distribution normalisée des électrons rétrodiffuses dans la cible Si
en fonction de la profondeur.

Z M= Backscattered

0.00EEZ—]

0.0053—]

000287

0.00265—

Hits (Normalized)

0.00132

o nie |
T T T
Q an 1.2EHIZ 2.7EHIZ
Depth (mrm

Figure 111.16 : Distribution normalisée des électrons rétrodiffusés dans la cible GaAs

T T 1
2.EEHZ 4. 5E+HIZ

Les coefficients de rétrodiffusion n des électrons pour les deux cible Si et GaAs
sont: 0.140400 et 0.322500 respectivement ce qui est en bon accord avec le

résultat expérimental du littérateur (voire figure 111.17)
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Le coefficient de rétrodiffusion
augmente avec le numéro
atomique

T

n® atomique £

Figure 111.17 : Variation du coefficient de rétrodiffusion en fonction du numéro
atomique Z [5]

111.4.3. Phénomene de Cathodoluminescence (CL)
L’interaction entre les ¢électrons primaires et les atomes cible de 1’échantillon

provoque I'émission des photons lumineux (la gamme s'étend de I'U.V a I'lLR)
résultant a des transitions des électrons de la cible entre les bands d’énergies [6]
Les rayons émis (la gamme s'é¢tend de 1'U.V a I'LR) s’appelés Les rayons de

Cathodoluminescence (figure I11. 18).

fluarescence L'V -visible

photon e electron
Moy secondaire
e il et o
. ’ i —
- - - - -
— 'I A
L J [ -
- _— | L3 i ]
¢ > - i -
- e - i
——— = -

Figure 111.18: les phénomenes de Cathodoluminescence [7]

R/

% Pour la cible Si: la distribution des photons émis par les atomes de cible est

gaussien centré a une profondeur 260 nm qui corresponde au une proportion

maximale d’intensité (4.6%)
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R/
A X4

Pour la cible GaAs: la distribution des photons émis par les atomes de cible est

v

gaussien centré a une profondeur 70 nm qui corresponde au une proportion
maximale d’intensité (4.6 %)

La différence des intensités émis des photons CL dans GaAs et Si est due a la
différence de 1’énergie de gap Eg talque : Eg(GaAs)> Eg(Si), mais la distribution
des intensités de ces photons en profondeur est plus grande pour Si car I'électron

pénétre plus profondément dans cette cible que GaAs.

LL IFEENSITY |¥a)

4.6

3.7

2.7

1.2

0.92—

Catholuminescence by Depth

T T T
11E+H2 ZAEHIZ 3 ZEHIZ 4 FEHIZ 5 AE-HIZ B 4EHIZ T SEHIZ 8 EEHIZ 9. 7EHIZ 11E+
Depth (]

Figure 111.19 : Les variations de I’intensité CL (%) émis par Si en fonction de la

profondeur
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Catholuminescence by Depth
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Figure I11. 20: Les variations de I’intensité CL (%) émis par GaAs en fonction de

la profondeur
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111.4.4. 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 I’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 111.21).

fluorescence X SMmISS10n Auger

électron éjecté

(Auger)
photon X o
i i 1_,-_' = {1 —f 1:-
P M—“—-ﬂr , T3
o 3 . " " i ¥ .
| Fa
|¢' uJ'*' ou |¢' k_,-’|" 2 ._-_;If'
\ ey ey - 7
" e L T [ .r A
e T B o

Figure 21: les phénomeénes lie a 1’émission des rayon X [7]

Apparemment dans le logiciel Casino VV2.42 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 générés) 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 (111.22 et 111.23 et 111.24) 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 Si et GaAs a une énergie cinétique
08 KeV et émis par chacun des trois atomes constituant a savoir le silicium Si; le

gallium Ga et P’arsenic As en fonction de la profondeur de pénétration.
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Figure 111.22.: variation des intensités RX émis par I’atome Si
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Figure 111.23 : Variation des intensités RX émis par I’atome d’arsenic Ga
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PRE Layer LI of Elemeant Ga

-

- Mon-fhsorbed Intensity:719.26
-.ﬂbsorbed Irtenszity:E622 68

2.3

Intensity

0.59

o “I. v II
¢ 0 45 an 1.2EH2 1.8E+H2 22EH2 2. TEH2 2AEH2 2EEHR2 4EH12 4 5EH3

Decth irm

Figure 111.24 : variation des intensités RX émis par 1’atome d’arsenic As

Analyse des courbes

On remarque que les trois courbes ont la forme gaussienne dans les trois cas (Si, Ga et
As) sachant que les intensités maximales de ces rayons sont situées a des profondeurs

des collisions successives maximales :

Si:180nm

Ga : 75nm

As : 75nm
On sait que les rayons X se produit par deux méthodes soit par un rayonnement de
fluorescence qui caractérise chaque élément chimique par une valeur précisé, il peut
avoir lieu quand un électron incident expulse un électron atomique. 1l se produit alors
un rayonnement électronique, un électron d’une couche supérieure, prenant sa place.
Durant ce rayonnement un photon X d’énergie caractéristique de la transition est
émis, et égal a la différence d’énergie des deux niveaux mis en jeu. Ou bien par un
rayonnement de freinage qu’il se produit quand un électron incident approche de
noyau d’un atome de la cible qui le dévie de fait de sa charge positive qui I’attire,

donc il est ralenti. L’énergie de freinage se dégagée sous forme d’un photon X

Les rayons X résultant de ces interactions peuvent interagie avec les atomes de la

cible par trois types de mécanisme : la diffusion Rayleigh, la diffusion Compton et
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I’effet photoélectrique, tell que une partie de ces rayon sera absorbée et ’autre partie
n’est pas absorbée. Sachant que Le processus d'absorption est effectué en fonction des
niveaux d'énergie des atomes c'est-a-dire : si I’énergie d’un photon X est égale a la

différence entre deux niveaux d’énergie il sera absorbé sinon va émis hors de la cible.

L’énergie de 8 KeV peut arracher la série K de I’¢1ément Si mais insuffisant pour
arrache le méme série pour les éléments Ga et As, ¢’est pour ¢a on trouve que les
électrons arrachant pour les deux derniers éléments sont les électrons de la série LIII
puisque I’énergie minimale pour arracher les série dans chaque élément augment par

I’augmentation de numéro atomique de méme €élément

Comme les électrons incidents (8KeV) peuvent arracher les électrons de la couche K
pour I’atome Si et de la couche L pour les atomes Ga et As, c¢’est-a-dire 1’intégrale de
la fonction de distribution des rayons X en profondeur est plus grand pour la cible Si.
Parce que la transition des électrons de la couche externe vers la couche K provoqué
I’émission d’une grande quantit¢ 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 I’autre transition (vers la couche K)
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Conclusion

Dans ce chapitre 111 ; il a été question de faire le point sur les interactions d’un
faisceau d’électrons avec les matériaux choisi tel que GaAs et Si, nous enregistrons
les différentes courbes des différent 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

L’objectif de cet mémoire est d’étudié les phénoménes résultantes de I’interaction
ion-matiére telle que « I’ionisation, excitation....) en utilisant la méthode de Monte
Carlo qui est un outil utile permettant de résoudre les problémes liés au variables
aléatoires comme les trajectoires des ions et les électrons dans les substrats solide
d’un certains semi-conducteur. Cette méthode consiste a simuler les collisions
successives entre les deux espéces pour pouvoir estimer I’emplacement des ions
implantes et les déplacements des atomes de la cible. Par cette simulation nous avons
pu prévoir plusieurs phénomenes : distribution des ions implantés, distribution des

deéfauts générés (lacunes, phonons...... ).

Une telle étude est assuré par les deux logiciels SRIM et CASINO qu’ils sont déja
décrit dans les chapitres prédicants, elle est basé sur I’analyse des courbes et des
tableaux qui ’on obtient par les deux logiciels. Nous avons abouti a plusieurs
résultats. La premiére constatation, nous a conduits a dire que I’évolution du pouvoir
d’arrét électronique est différent que celui relative au pouvoir d’arrét nucléaire.
Notons que I’interaction inélastique ne produit pas directement le déplacement
d’atome par contre l’interaction élastique peut entrainer une cascade de chocs

secondaire pouvant induire des déplacements d’atomes dans le matériau cible.

En outre la redistribution finale de tous les ions est sous forme d’une poire. Le
processus de perte d’énergie du aux ions projetés et les atomes cible se traduit par les
phénomenes de collisions se progressent jusqu’a €puisement de 1’énergie incidente
des ions primaire. L’évolution de I’énergie transférée aux atomes de reculs en
fonction de la profondeur de la cible a une forme d’une cloche qui suit la forme

gaussienne.

Ces roles ont pour objet de faire le point sur I’interaction rayonnement-matiére et qui
sont la base des différentes techniques et applications trés répondues en science et en

technologie nucléaire.
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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’électrons. Aprés 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 matiére et ’interaction des électrons avec matiére. 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
¢lectrons. Les résultats sont comparés avec ceux de I'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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