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Introduction générale

Introduction générale :

L'interaction des particules chargées avec la matiére est un phénomene qui sous trouve
principalement dans l'industrie des semi-conducteurs pour I’implantation ionique a la
profondeur des ces dernier. Actuellement, elle est appliquée dans plusieurs domaines tels que
la métallurgie, les céramiques, la biologie, etc. Son principe se résume a bombarder la cible
par des ions accélérés lesquels vont pénétrer dans les couches superficielles avec une quantité
contrélable [1-3].

Notre travail consiste a étudier la méthode de Monte Carlo en vue de simuler les trajectoires
des particules (électrons, ions (Ar+ et Xe+)) dans la matiére. Les cibles choisies sont des
semi-conducteurs tels que le silicium Si et 1’Arsenic de galium GaAs qui trés utilisés en
énergie solaire photovoltaique, en 1’¢électronique et en optoélectronique [1]. 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 mesurees a ces simulations peut permettre de mettre en evidence
des caracteristiques semblables a celle des caractéristique realises par des systéemes de mesure

expérimentaux.

Le véritable développement des méthodes de Monte-Carlo s'est effectué sous I'impulsion de
John Von Neumann et StanislawUlam notamment, lors de la seconde guerre mondiale et des
recherches sur la fabrication de la bombe atomique. Notamment, ils ont utilisé ces méthodes
probabilistes pour résoudre des équations aux dérivées partielles dans le cadre de la Monte-
Carlo N-Particule transport (MCNP) [2].

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. Nous allons discuter dans notre travail

les deux types d’interactions qui sont mises en jeu entre les ions énergétiques et les atomes du
solide et qui provoquent le ralentissement des ions en utilisant le logiciel TRIM (Transport
and Range of lons in Mater) et SRIM (Stopping and Range of lons in Mater) élaborés par le

savant allemand James Ziegler [5].

Le bombardement d’un semi-conducteur par un faisceau d’électrons donne naissance a divers

phénoménes. D’un point de vue global on peut les diviser en deux volets, des dispersions
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¢lastiques et d’autres inélastiques. 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, c’est le phénoméne de rétrodiffusion ou il est utilisé dans le
Microscopes a Balayage Electronique tres connu sous abréviation (MEB) [6].Cette simulation
va se faire avec le logiciel Casino élaboré par le savant canadien D. Drouin [4].

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

Dans un premier chapitre : nous donnons un rappel sur la théorie du la méthode de Monte

Carlo et quelque propriétés des cibles choisies concernant I’interaction rayonnement-matiére
et en particulier avec les rayonnements EM, les électrons, les ions. Les formules
fondamentales relatives aux deux interactions électrons-matiere et ions-matiere seront

rappelées

Dans un deuxieme chapitre : on utilise le logiciel TRIM et SRIM permettant de simuler les

interactions ions-matiere. Les différents phénomenes comme les défauts Frenkel les vacances
créés par les faisceaux d’ions (Ar+ et Xe+), 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’énergic cinétique des ions incidents sur la surface des

composants semi-conducteurs de notre choix comme le Si et le GaAs [7-8].

Le troisieéme chapitre :

Le troisiéme chapitre sera consacré au logiciel casino qui en plus de la description de son
emploi, nous enregistrons les différentes courbes des trajectoires des électrons et des rayons X
émises par la matiére 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 Si et GaAs.
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Chapitre 01 : Généralite sur les interactions rayonnements - matiere

1.1 Introduction :

Les interactions rayonnement-matiére sont 1’'un des intéréts de la physique nucléaire,
notamment celles liées au bombardement d’une substance par des particules chargées Dans
ce chapitre, nous avons étudié les différentes interactions entre différents types de
rayonnement (directement ionisant et indirectement ionisant) avec la matiere et nous avons
essayées de formuler les différents phénomenes résultant sous forme des équations

mathématiques qui

11.2. La méthode de Monté 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 [9]. 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 cherchee
s'obtiennent, par traitement statistique des données fournies par les résultats de certaines
expériences aléatoires multiples [10-11]. Les modes de résolution des problémes faisant appel
aux variables aléatoires sont connus sous le nom de méthode de Monté Carlo MC [12]. 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 copris la chimie, la biologie et la

médecine [13].

11.3. Quelgue propriété des cibles choisies

a) Propriétés structurales de composés semi-conducteurs Si :

L'atome de silicium est tétravalent il est 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 autres
selon cette géométrie tétraédrique, chaque atome de silicium étant entouré par quatre autres
atomes de silicium. Le silicium amorphe est caractériseé par le fait que ses atomes sont
solidifiés de fagcon désordonnée : chaque atome de silicium est entouré par un nombre variable
d'autres atomes de silicium, selon une disposition aléatoire qui ne respecte pas la géométrie

tétraédrique du silicium .1l s'ensuit que certaines liaisons covalentes sont « pendantes », c'est-
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a-dire qu’elles demeurent ouvertes dans le cristal, aucun autre atome de silicium ne venant les
fermer. Ces liaisons pendantes sont autant de defauts cristallins susceptibles d'altérer les
proprietés électroniques du matériau. . [14-15]

Le silicium comme le germanium se cristallise suivant la structure diamant comme le montre

la figure 1.1.

Diamant

Figure 1.1 : Structure cristalline diamant de silicium (a = 5.66A)

Chaque atome du réseau est entouré de quatre proches voisins equidistants, formant un
tétraedre, avec lesquels il échange ses quatre électrons de valence. Dans ce réseau, La distance
intra-atomique est de l'ordre de 2.35A. Elle correspond a la distance entre les premiers

proches voisins [16].

+ Structure de bande d’énergie :

Le rapprochement des atomes est li¢ a la distance interatomique d, Lorsqu’on considére
les atomes du silicium arrangés suivant un réseau périodique, constituant une maille tres
grande de telle maniere que les atomes puissent étre considérés comme isolés. Les deux
niveaux les plus énergétiques sont repéres par Ec et Ey, comme le montre le figure (1.2), 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) séparées par une
bande interdite appelée « gap ». La valeur de I’énergie du gap dépend de la nature du
matériau [14-16].
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La largeur de la bande interdite (gap) a 300°K est de l'ordre de Eg =1.1eV est donnée par le
calcul en considérant la zone de Brillouin, comme le montre le figure 1.2, elle correspond a un

gap indirect.

4 Energie des électrons (eV)

Eg=1.1eV a 200K

2.35 A Distance interatomique d

Figure 1.2 : Formation des bandes d'énergie du silicium
b) Propriétés structurales de composés semi-conducteurs GaAs:

Le réseau cristallin du GaAs est de type zinc blende [10-11], cette structure est représentée

soit en perspective (figure 1.3.a) soit en projection sur plan formé par une des faces du cube
(figure 1.3.b), une maniere de le faire et de présenter une projection de ce cristal sur le plan, en
indiquant les coordonnées. Chague atome se trouve au centre d'un 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. Le parameétre du réseau est a =
5,65 A; et la distance de I'adjacent plus proche 4/3a= 2,44 A [12-17].
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Figure 1.3 :(a) Structure cristalline zinc blende du GaAs [13]. (b) Positions atomique dans la
maille zinc blende en projection sur une face [17].

¢ Structure de bande d’énergie :

Comme le GaAs est caractérisé par une bande interdite directe a I’inverse du Silicium (Si),
qui admet une bande interdite indirecte (figure 1.4) La largeur de la bande interdite (gap) a

300°K est de l'ordre de Eg =1.43 eV comme le montre la figure 1.4

GaAs

6

<L Eg=1.43eV

- 300 K

A4
— 3 —_
— =
2 2 e
e [ 0.3 Q.58 | >
Z) i o
£ 1 &5
= Eg =
| Bl | L]

Figure 1.4 : Structure de bande d'énergie du GaAs [5-18]
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1.4 Généralité sur les interactions des rayonnements avec matiere :

D’une maniére 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 matiére dans laquelle ils se propagent. lls peuvent céder au milieu qu’ils
traversent, la totalité ou une partie de leur énergie au cours de ces interactions [19].

Un rayonnement est dit ionisant quand il est susceptible d’arracher des ¢lectrons a la maticre.

Une définition plus exhaustive est donnée: « un rayonnement ionisant est un transport
d’énergie sous la forme des particules ou d’ondes électromagnétiques d’une longueur d’ondes
inférieure ou égale a 100 nanometres, soit d’une fréquence supérieure ou égale a 3x1015
hertz, pouvant produire des ions directement ou indirectement.». L’équivalent en énergie
correspond a 12,4 eV. Parmi ces rayonnements, on distingue ceux qui sont directement
ionisants, particules chargées, de ceux qui sont dits indirectement ionisants car n'étant pas
chargés [20].

1.4.1 Les Différents Rayonnements lonisants:

» Indirectement ionisants:

Ils Comprennent les neutrons et les rayonnements électromagnétiques (photons X, et y) qui
déposent 1’énergie au milieu par deux étapes [21]:

-Au premier temps une particule chargée est libérée dans le milieu absorbant (le photon libére
un électron ou une paire électron/positon, et le neutron libére un proton ou un noyau de
recule).

-Dans la deuxiéme étape les particules libérées déposent I’énergie au milieu absorbant par des
interactions colombiennes avec les électrons orbitales des atomes.

» Directement ionisants:

Ils Comprennent les particules chargées legeres (les électrons), et les particules chargées
lourdes(les protons, les particules a, et les ions lourdes) qui déposent I’énergie au milieu par
une seule étape, par le processus d’interaction coulombienne entre la particule incidente et les

électrons orbitales [21].
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1.4.2

rayonnement

I

Non ionisant ionisant
(ondes radio, UV,

visible, IR, micro-ondes)

Indirectement ionisant Directement ionisant

|_|_\

Photons (X,

neutrons
¥)
| I Particules Particules
I chargées légéres chargées lourdes
(négatons, (proton ,a, ions
Particules chargées secondaires positons) lourdes)

I l |
I

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

Figure 1.5: les différents types de rayonnements [20].

Interaction des rayonnements EM (indirectement ionisant) avec la matiére [22] :

Le comportement des rayonnements électromagnétiques dans la matiére est
fondamentalement différent de celui des particules chargées. En une seule interaction, le
photon peut étre complétement absorbé et disparaitre. Mais, a I’inverse, il est susceptible de
traverser des quantités importantes de matiere (par exemple un centimétre d’épaisseur de
plomb) sans interagir du tout, ce qui est exclu pour les particules chargées qui, en pénétrant
dans un milieu, cédent immédiatement de I’énergie a un grand nombre d’¢lectrons du milieu.
Les photons dans cette gamme d’énergic transférent leur énergic aux molécules du milicu
traversé, selon différents mécanismes d'interaction:

-I'effet photoélectrique

-I'effet Compton

-la production de paires

- La diffusion Rayleigh

- La diffusion Thomson

Les trois premiers mécanismes (effet photoélectrique, diffusion Compton et production de
paires) jouent un rdle majeur. Il résulte de ces trois effets la mise en mouvement de particules

secondaires (électrons, positrons). Les électrons secondaires énergétiques sont appelés rayons

——
(0]
| —
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delta, et représentent une fagon indirecte pour la particule initiale de transférer son énergie au
milieu.

a) L’effet photoélectrique :

L’effet photoélectrique est le mode dominant d’interaction pour les photons de basse énergie
et le mécanisme dominant de transfert d’énergie aux électrons secondaires, Lors de ce
processus, un photon incident y d'énergie Ey interagit avec un électron d'un atome cible X
[23].

Dans cette interaction le photon est absorbé totalement en donnant lieu a un cation et un
électron éjecté, suivant cette équation: Y+ X—-X*+e*

Et I’énergie cinétique transférée a 1’électron atomique, est égale a:
T,=E,-E =hv-E, (1.1)

Ou E est I’énergie de liaison d’un électron atomique et hv 1’énergie initiale du photon incident

Photon gamma incident Electron éjecté

Figure 1.6 : Effet photoélectrique [23]

Comme les énergies de liaison sont relativement faibles, 1’énergie de I’¢électron secondaire est
a peu pres égale a celle du photon incident.

L'atome se trouve alors dans un état excité et son retour dans I'état fondamental peut se faire
par deux processus [22]:

-Le mode de désexcitation radiatif correspond a I'émission d'un rayonnement de fluorescence,
dont le spectre de raies discontinu est caractéristique du matériau cible.
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-Le mode de désexcitation non radiatif ou électronique est également connu sous le nom
"d'effet Auger".

Photon de fluorescence Electron Auger

Comblement de I'orbitale

G0

Figure 1.7 : phénoménes de fluorescence et émissions Auger [23]
La désexcitation non radiative est prépondérante dans le cas d'atomes cibles légers (C, N, O)

qui subissent principalement des photo-ionisations en couche K et deviennent donc émetteur
d'électrons Auger.
b) L’effet Compton :

L'effet Compton résulte de l'interaction entre un photon incident y et un électron quasi-libre
(trés peu lié) du cortege atomique [23]. Au cours de cette collision, I'électron cible, dit
électron Compton, acquiert une énergie cinétique hv et est expulsé dans une direction donnée

(figure 1.8) y+atome —y’'+ e~ +atoms

Photon gamma incident Electron éjecté

Figure 1.8 : Diffusion Compton [23]

10
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Le photon incident est diffusé dans une direction faisant un angle 6 avec la direction du

photon incident. (Figure 1.9)

photon hv

Figure 1.9 : Direction entre I'électron et le photon diffusé
[23]

La diffusion Compton domine dans le domaine des énergies intermédiaires (quelques
dixiemes de MeV a quelques MeV) [22]. L’énergic Te de I’électron Compton apres
interaction avec le photon incident d’énergie hv est ¢gal a :

T, =hv— ho (1.2)

1+ ( hUZ )(d—cos )
m,C

Ou:
0: est I’angle de diffusion de photon incident.
hv : ’énergie des photon, m,=Ila masse au repos d’¢lectron.

c) Effet de Création de paire :

L’effet de matérialisation se produit a une énergie du photon élevée (E > 2m, c? ). Le photon
pénétre dans le champ Coulombien du noyau (voir figure 1.6), et se matérialise sous forme

d’une paire électron-positron (e-, e +) [24].

11
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Figure 1. 10 : production de paire [24]

La loi de conservation de 1’énergie nous donne:
E, =2E,+E,. +E_ (1.3)
Ou:
E, : est I’énergie de photon incident
E, : est ’énergie au repos de I’¢lectron et du positron.
Ee- et Ee+ : sont respectivement les énergies cinétiques de I’¢lectron et du positron formés.
D’apres 1’équation précédente on déduit que :

¢ Le processus de la création de paire n’est possible que si I’énergie du photon est au moins

¢égale a I’énergie nécessaire pour créer la paire électron-positron.

>

R/
*

Le phénoméne de matérialisation ne peut se produire qu’au voisinage du champ du noyau.

D)

R/
*

L’effet de production de paire donne lieu a I’émission d’un électron et d'un positron dans
des directions opposées. En fin de ralentissement, le positron s’annihile avec un électron
du milieu, en émettant deux photons d’annihilation d’énergie chacun d’énergie 511 keV.
d) La diffusion Rayleigh :

Cette diffusion est aussi appelée diffusion cohérente. Le photon incident interagit avec tous

les électrons de l'atome (a) qui se mettent a osciller en phase (b) avant d'émettre un photon de
méme énergie que le photon incident mais dans une direction quelconque (c). Ce phénoméne

est équivalent a un simple changement de direction du photon incident [23]. (Figure 1.11)

12
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Figure 1.11: Les trois étapes de la diffusion Rayleigh
[23]

Ce processus de diffusion se produit essentiellement aux petits angles a des énergies faibles
(E< 100 keV) pour les élements de numéro atomique Z élevé [24].

L’¢énergie du photon reste inchangée du fait que le photon est diffusé¢ par I’ensemble de
I’atome sans transfert d’énergie.

e) Ladiffusion Thomson :

Ce type de diffusion concerne les photons de faible énergie. Le photon incident fait un choc
élastique avec un électron fortement lié a I'atome. L'énergie du photon est totalement absorbée
par cet électron (a). Ce dernier est mis en oscillation sans avoir une énergie suffisante pour
quitter I'atome (b) puis, par relaxation, il reémet un photon de méme énergie que le photon

incident, mais pas forcément dans la méme direction (c) [23-24]. (Figure 1.12).

photon

gleqtron

Figure 1.12 : Les étapes de la diffusion Thomson [23]

13
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Les diffusions Thomson et Rayleigh sont trés semblables et sont souvent considérées de
maniére globale sous le nom de diffusion Thomson-Rayleigh.

1.4.2.1 Atténuation d’un faisceau de photons dans la matiére :

!

N photons » N-dN photons

'

dx
Figure 1.13 : atténuation d’un faisceau de N photons dans une épaisseur de matiere dx

L’absorption des photons dans la matiere dépend de la nature du milieu et de ’énergie des
photons incidents. L'atténuation des photons s'exprime par le coefficient d'atténuation qui
présente la fraction des photons incidents interagissant par unité de longueur. Ce coefficient
tient compte des sections efficaces des quatre processus d’interaction décrits précédemment.
Pour No photons incidents, le nombre No de photons qui traversent une épaisseur x du

matériau sans interagir [24] (figure 1.13) est donnée par la relation suivante :

N(x) = N,e ™ (1.4)
N : Le flux de photons sortant d’un milieu absorbant d’épaisseur x

No: Le flux de photons du faisceau incident

u: Le coefficient d’atténuation linéaire (g/cm) qui est proportionnel a la section efficace

d’interaction, il est donné par I’expression (1.5).
HU=N0o,, (1.5)

N .
Avec n= %’0 est le nombre d’atomes ou molécules par unité de volume
On définit aussi un coefficient massique d'atténuation pum qui dépend de la densité de matiere

oy = (1.6)

ASEIRN

14
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N
Alors: :TA(O-Ra +0, + 0, +0, (1.7)

Oou:

p : représente la densité du milieu traversé (g/mol)
o : la section efficace (cm?/atome)

Na : est le nombre d'Avogadro (atome/mole)

A : est la masse atomique du milieu (g/mole)

0,

«»+ Couche de demi-atténuation :

On peut caractériser la pénétration d'un rayonnement dans la matiere non seulement par un
coefficient d'atténuation, mais aussi par la demi-épaisseur L1 ou couche de demi-atténuation
CDA [23]. Le libre parcours moyen est relié au coefficient d'atténuation linéique par cette

formule :

A=1/u (1.8)

La couche de demi-atténuation représente I'épaisseur de matiére nécessaire pour diminuer a la

moitié les photons incident du faisceau.

Tel que: N (Li2) = No/2 (1.9)
Appliquant la relation (1.4) pour x = L1, on obtient :

L1p=In2/p (1.10)

1.4.2.2 Domaine de prédominance de chacun de ces effets :

L'effet photoélectrique prédomine a basse E et Z élevé.
L'effet Compton prédomine a Z bas.

La création de paires prédomine a hautes énergie et Z élevé (pour des énergies supérieures a
4MeV, l'effet de matérialisation domine et sa probabilité d'interaction devient de plus en plus

importante pour les matériaux lourds.) [23]. Figure(1.14)

15
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Figure 1.14 : lllustration du domaine de préedominance de l'effet photoélectrique, la diffusion
Compton et de la production de paire [23]

1.4.3 Interaction des particules chargées (directement ionisant) avec la matiére :

1.4.3.1 Interaction ion-matiére :

Le bombardement d'une surface solide par des ions primaires s'accompagne, si I’ion n'est pas
réflechi, d'une séquence d'interactions au cours des quelles les ions primaires transferent tout
ou une partie de leur énergie. Une particule primaire (I'ion incident) peut parcourir dans le
solide une certaine distance, dissiper son énergie avant d'étre finalement arrétée ou éjectée du
solide [25].

A) Principaux processus d’interaction:

Le passage de particule a travers la matiére genere une zone endommagée tout le long de sa
trajectoire. Selon que la particule subit une collision élastique ou inélastique sur un électron

ou un noyau, on peut imaginer quatre types principaux d’interaction :

v' Collisions inélastiques avec les électrons atomiques: Ce sont des Collisions entre les
électrons du matériau et le champ électrique de I’ion incident. Dans ce cas, la particule
incidente a une trajectoire rectiligne puisque la masse des électrons est négligeable devant
la masse de cette derniere.

C’est le mécanisme prépondérant qui conduit a I’ionisation ou I’excitation du milieu
traversé. Elles sont prédominantes pour des ions ayant une énergie supérieure a quelques

dizaines de keV par unité de masse atomique (uma).
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v Collisions inélastiques avec un noyau: La particule est déviée par les forces
coulombiennes et son ralentissement se manifeste par ’émission d’un rayonnement de
freinage (bremsstrahlung). Elle peut aussi céder de 1’énergie au noyau et amener celui-Ci
dans un état excité. C’est I’excitation coulombienne du noyau. Ces processus sont
négligeables dans 1’estimation de la perte d’énergie des particules (p, d, t, o).

v’ . Collisions élastiques avec les électrons: Ces interactions ne sont observées que pour des
particules de trés faible énergie (<100 ev)

v Collisions élastiques avec les noyaux: C’est la diffusion élastique entre la particule
incidente et les noyaux des atomes. La particule incidente est diffusée sans rayonner ni
exciter les noyaux, mais en revanche, les noyaux subissent des déplacements. Ce
processus est majoritaire pour des énergies de quelques keV/uma ou lors de la fin de
parcours d’un ion ayant une énergie plus importante [26-27].

Donc I’altération du matériau est principalement due a deux interactions entre la particule
incidente et la cible, collisions inélastiques avec les électrons et collisions élastiques avec
les noyaux. Les contributions de ces deux types d’interactions vont dépendre de I’énergie
de la particule incidente, de sa masse (et donc de sa vitesse), de sa charge et de la nature
du matériau cible. Dans ces processus, les ions incidents subissent un ralentissement qui
est caractérisé par le pouvoir d’arrét.

B) Pouvoir d’arrét:

Une particule se déplacant dans un milieu perd son énergie par une combinaison de chocs
élastiques et inélastiques avec les noyaux et les électrons du milieu, et ralentit de plus en plus,
jusqu’a ce qu’elle perd toute son énergie cinétique et s’arréte. Le pouvoir d'arrét représente la
perte moyenne d'énergie de la particule par distance parcourue. 1l dépend du type de particule,
de son énergie et des propriétés de la matiére traversee. En premiere approximation, le
pouvoir d’arrét des ions est la somme des pertes d’énergies nucléaire et électronique [28], lors
de collisions élastiques et inélastiques, considérées comme indépendantes. On peut écrire le

pouvoir d’arrét (ou perte d’énergie si on parle de la cible comme référence) [29]

S(E) = %Z—f{ = S,+S, (1.11)

Ou
Sn : le pouvoir d'arrét nucléaire
Se : le pouvoir d'arrét électronique

N : concentration atomique de la cible
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Sur la figure 1.15, on représente les variations du pouvoir d'arrét total en fonction de la
vitesse de l'ion incident. La forme générale de ces courbes est valable pour n’importe quel

ion dans n’importe quel matériau [30]

Pouvoir d'amrét S

N ' i

Vo Z1¥ 2Z1v0

Vitesse de 1'ion

Figure 1.15 : Schématisation des composantes nucléaire et électronique du pouvoir d'arrét en
fonction de la vitesse de I'ion incident [31]. Z1 est le numéro atomique de l'ion incident ; Vo
est la vitesse de Bohr

On distingue trois régions différentes :

Zone | : dominée par l'arrét nucléaire, cette contribution nucléaire est d'autant plus importante
que l'ion est lourd.

Zone 11 : dominée par l'arrét électronique.

Zone IlI: dite de Bethe-Block est la zone ou le pouvoir darrét décroit quand I'énergie
augmente.

B.1) Pouvoir d'arrét nucléaire :

Au cours de la collision nucléaire, Les ions et les atomes rentrent en collision et diffusent
élastiquement. 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 [32-33].

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 [34]:

Sn(E)=%2—§=ITd0 (1.12)
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Ou

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

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

Soit une particule incidente de masse M3, de charge Z:e et d’énergie cinétique E se dirigeant
avec un paramétre d’impact p vers un atome cible au repos de masse M., de charge Ze. La
particule 1 subit une répulsion coulombienne qui la dévie d’un angle 0.

D’aprés la conservation de I’énergie et de la quantité de mouvement, la relation qui lie le

paramétre d’impact a I’angle de diffusion est [19] (figure 1.16) :

2
p= lezée cot(g) (1.13)

v’ La distance minimale d’approche, d, s’écrit :
0
d :2p><tan(§) (1.14)
v L’énergie transférée au cours de la collision avec I’atome cible est :
. 5,0
T=T,Ssin (E) (1.15)

Ou
Tmax est I’énergie maximale transférée lors d’un choc frontal (b =0, 6 =180°) :

4AM. M,

max =m (1.16)

____________________________

M;V:

Figure 1.16 : Interaction entre deux corps en fonction du parameétre d’impact.
L’énergie transférée peut étre exprimée en fonction du parametre d’impact b et de la distance

minimale d’approche d par la relation :
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T Tow (1.17)

2
1+ ()
La section efficace différentielle de collision do a pour expression :
do =2zpdp (1.18)
La perte d’énergie par choc nucléaire s’écrit comme 1’équation (1.12), et en intégrant entre les

valeurs minimale et maximale de 1’énergie transférée, nous obtenons la relation suivante [26]:

dE 27,
(d )nuc - 2721\1( 2)
X M.,V

In( maX) (1.19)

mln

A faible vitesse_: la vitesse de I’ion est inférieure a celle de ses électrons. Dans ces conditions,
la probabilité qu'a I’ion de se neutraliser est importante et les collisions entre le projectile et
les electrons peériphériques sont quasi élastiques. Ceci conduit a utiliser un potentiel

coulombien écranté de type Thomas-Fermi :

V(E )— 2¢( ) (1.20)
Ou : Z; et Z, sont les numéros atomiques du projectile et de la cible respectivement.
r : , r{ a
#(—) :est la fonction d’écrantage tel que : ¢(—) =—
a a  2r

a : est le rayon d’écrantage de Thomas-Fermi que 1’on exprime sous la forme :

a2 &ya iz (1.21)

Avec a, =0.53 A rayon de Bohr

D’ou le potentiel d’interaction :

V()_ZZea (122)

Et La perte d’énergie par choc nucléaire s’écrit donc :

(d_E) :nzNzlzzezaMl (1.23)
dx ™ 2(M,+M,)

Lindhard, Scharff et Schiott (théorie LSS) ont exprimé le freinage nucléaire dans un systeme

de coordonnées dites «réduites» ou 1'énergie réduite € et la longueur réduite p valent [32].

- M, Area E, =NM,dza’ — "+
M,+M, Z,Ze r (M, +M,)
La perte d’énergie avec ces variables devient :
( ]
L 2 )
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d_E = aNlezeZ Ld_g
dx M, +M, dp

(1.24)
Ou p de/dp dépend de la forme du potentiel V(r) utilisé et donc de la forme de la fonction de
Fermi.

Selon I’approximation de Kalbitzer et al. [32-35-36], cette perte d’énergie peut s’écrire:

1

de _ 1.7¢2 log(e +e)
- 3

; (1.25)
P 1486c+3.4s2

Cette relation reste la méme quel que soit le couple projectile-atome cible. C’est une fonction
universelle de la perte d’énergie nucléaire [26].

B.2)_Pouvoir d'arrét électronique :

Le pouvoir d’arrét électronique correspond au ralentissement de I’ion projectile par
interaction avec les électrons de la cible (figure 1.17) tel que La plupart des projectiles ne
frappent pas de plein fouet les atomes du matériau, mais passent plutét au voisinage de ceux-
ci. Etant donné que les ions restent chargés tant qu'ils possédent une certaine vitesse, il se
produira une interaction électrostatique entre ceux-ci et les électrons et charges nucléaires des
atomes du matériau (collisions inélastiques). Les atomes de la cible sont excités ou ionisés
Ceci va également provoquer le ralentissement des ions incidents. Il est quantifié par le «

pouvoir d'arrét électronique » [32-35].

Atome

Figure 1.17 : Echange d’énergie par interaction inélastique avec les électrons.
Les approximations précédentes restent valables dans ce cas, a savoir une collision entre
charges ponctuelles. L’équation (I-12) est modifiée, la masse My est remplacée par celle de

I’électron ainsi que la charge qui devient e au lieu de Z2e [19].
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La perte d’énergie électronique pour Z électrons devient :

(—) =27N ZMZ In( maX) (1.26)

e m|n

L’énergie maximale transférée aux électrons est d’apres 1’équation (1.1) :

T .. =2myv’ (1.27)

max =
Car le rapport des masses entre un ion et un électron, M/ me , est >>1.
Le rapport entre les pertes d’énergie nucléaire et électronique (en négligeant les variations
logarithmiques puisque on considere des vitesses élevées du projectile) s’exprime par :

dE dE Z,m, 1

(&)nuc /(&)e M2 ﬁ (|28)

et par conséquent : (d—E)nuc << (d—E)e
dx dx

La perte d’énergie nucléaire est négligeable devant la perte d’énergie électronique aux
grandes vitesses. Les collisions inélastiques sont majoritaires et la perte d’énergie totale est
inversement proportionnelle a 1’énergie de la particule incidente [26].
A faible vitesses : a partir de le potentiel écranté (équation 1.20) Lindhard, Scharff et Schiott ont
élaboré une théorie (dite théorie LSS) [37] qui permet de donner une expression analytique de la perte
d’énergie électronique :

dE, _8Nze’aZ/"Z,,
(22/3 222/3 2/3V0

(1.29)

Cette formule montre que la perte d’énergie varie comme la vitesse du projectile Vi et donc comme
EY2 [4].

dE/dx |

Nucléaire Electronique

P

Vitesse de I'ion (E)"*

Figure 1.18 : Variation des pertes d’énergie nucléaire et électronique en fonction de la vitesse d’ion
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C) Théories de ralentissement et de I'arrét des ions dans un matériau :

Lors de le bombardement ionique dans un solide, quatre phénoménes physiques trés

déférents peuvent avoir lieu par interaction de la particule chargée incidente avec les électrons

et les noyaux des atomes cibles.

D’aprés la figure 1.19, ces phénomenes peuvent étre :

> des chocs élastiques ayant lieu par transfert de la quantité de mouvement aux atomes-
cibles

> des chocs inélastiques par excitation-ionisation de la cible

» une production de photons;

» apparition de diverses réactions nucléaires.

La probabilité d’apparition de chacun de ces phénomenes dépend des caractéristiques de la

particule incidente telles que la masse, la charge et I’énergie. Cependant, on doit signaler que

les deux derniers processus se deroulent lors des implantations a trés hautes énergies

(généralement supérieures au GeV) [38]. Par ailleurs, d’aprés la figure 1.19, il est clair que des

phénomeénes supplémentaires peuvent également avoir lieu, il s’agit de :

la création de défauts dans le matériau cible qui a lieu, si I'énergie transferée par collisions
nucléaires aux atomes du matériau cibles est supérieure a I'énergie de liaison du solide.
Chague atome peut alors, a son tour, déplacer d'autres atomes par un processus en cascade
d’ou I’endommagement de la cible

la pulvérisation de la cible ayant lieu en surface (i.e. des noyaux peuvent étre éjectés du
matériau)

la rétrodiffusion des ions incidents ayant lieu si la masse de la particule incidente est trop
faible par rapport a la masse de l'atome cible. La particule incidente peut alors rebondir
sur les noyaux du solide jusqu’a ce qu’elle sera rétrodiffusée

éjection de produits des réactions nucléaires : électron, photon, particule Iégere et/ou

lourde.
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Figure 1.19: Hlustration des différents phénomeénes se produisant au cours d’un bombardement

ionique dans un mateériau solide [39]

D) Distribution des ions en profondeur de la cible :

L’¢étude de la profondeur de distribution des ions est souvent basée sur 1’hypothése d’un

solide amorphe. Selon la théorie L.S.S (Lindhard, Scharff et Schiott), I’arrét des ions présente

une distribution de type Gaussienne. [1- 37- 40-18].

0 Ry (1.30)
n(x) =n,exp| ———— :
0 &XP 2(AR,)’
¢
Ny =—F—— 1.31
° \/27rARp (1-31)
Cette distribution est caractérisée par quatre premiers moments physiques qui sont :
v Le Rp est définit comme étant la profondeur ou les ions implantés s'arrétent avec un
maximum de concentration
1
R == xn(x)dx (1.32)
p ¢I

¢ : la dose totale (ion/cm?)
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n(x) : Répartition en profondeur de tous les ions implanté

v' ARp, il caractérise la répartition statistique des ions en profondeur autour de Rp

AR? =% [ (x=R,)*N(dx (1.33)

concentration (échelle en log)
A

: profil
nlﬂp) ‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘‘ \
gaussien
Cl 6 HIHDI ___________
(b)
faisceaun d'ions

o] Rp

Figure 1.20 : Distribution des ions en profondeur de la cible [41]

Un autre paramétre physique inévitable est la déviation latérale souvent exprimée par AR
(Figure 1.20). Il caractérise la dispersion latérale des ions, c’est un paramétre trés important
surtout dans le cas de 1’utilisation des masques pour la conception (architecture) des

composants.

v L'obliquité y (ou skewness) qui mesure I'asymétrie de la distribution ou le positionnement
du sommet de la courbe par rapport a Rp [42-43]

+jm(x—Rp)3N(x)dx

0

y=—s
#AR:

(1.34)

v" Le kurtosis B qui mesure I'écrasement du pic (ou bien I'extension de la queue de

distribution en volume) [42-43].

25

——
| —



Chapitre 01 : Généralite sur les interactions rayonnements - matiere

1 F .
B= AR ! (x—=R,)*"N(x)dx (1.35)

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

B =2.91+1.56 y* +0.59 v* (1.36)

nrx/

A (Skewness) v

(Kurtosis) [}

Figure 1.21 : Un graphique montrant les deux paramétres y et B pour la distribution de

gaussien [42]

E) Répartition des défauts dans le matériau aprés un bombardement ionigue :

Seules les collisions nucléaires sont responsables de la création des défauts, soit a la suite des
collisions initiales avec des ions primaires incidents, soit a la suite des collisions secondaires
avec des atomes ciblent. [44] Donc, si hous voulons déterminer la concentration des
dommages résultant par les ions plantés léger ou lourd, on dit que ces derniers pénetre dans
I’échantillon aux profondeurs plus petits et produisent des gros défauts locaux qui situé plus

proches de la surface que les ions légers [45]. Cette couche est appelée la région amorphe.
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1.4.3.2

Interaction électron-matiére :

A) Notion sur I’électron

Electron, particule élémentaire constitutive, avec les protons et les neutrons, des atomes.
L’¢électron est I'un des constituants fondamentaux de la matiére, 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 lié a la théorie quantique, que nous devons au physicien allemand Max Planck, qui a
découvert la discontinuité de 1'énergie en introduisant la notion de quanta, ainsi qu’au
physicien francais Louis de Broglie, prix Nobel en 1929 pour avoir découvert, en 1924, la
nature ondulatoire des électrons [46]. Les électrons ont une masse d'environ 9,1083 x 1028 g
et une charge électrique élémentaire de 1,602 x 102 C (coulombs). La charge de I'électron est
I'unité de base en électricité. Les électrons possedent 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

B) 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 familiérement « volume d’interaction » (figure 1.22). 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 1’énergie est €élevée

ou que le nombre atomique est faible [6].
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Figure 1.22 : lllustration le volume de génération et la resolution spatiale des différents

phénomeénes qui ont lieu suite a ’interaction électrons-matiére [47-48]

C) Les different 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 [49], tels que I’émission électronique secondaire ou de photons X et
le phénomeéne 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 :

C.1) Les collisions élastigues :

L’interaction élastique est le résultat de collisions entre les électrons 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 conséquence,

aucune énergie n'est transférée (ou peu d'énergie) de I’électron a 1’atome de I'échantillon
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analysé. En plus, cette interaction fait dévier la trajectoire de 1’¢lectron a chaque collision
(I’électron suit un trajet de type zig-zag) pour donne naissance a des électrons rétrodiffusés,
c’est le phénomene de rétrodiffusion ou il est utilisé dans le MEB pour le contraste du nombre

atomique et les effets de diffraction [6] (figure 1.23).

C.2) Les collisions inélastiques :

L’interaction inélastique provient de la collision entre 1’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) [6-32] (figure 1.24).

électron Z
incident

1
\ diffusion
; '| intlastique

- —él

Figure 1.23 : Schéma représentant la diffusion élastique et inélastique [32]

diffusion
éhstique
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Figure (1.24) : Les effets produits suite au bombardement d’un échantillon par les électrons

v' Electron rétrodiffusés :

Le faisceau eélectronique 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, 1’énergie libérée durant les
transitions entre les divers états électroniques, peut étre utilisée pour éjecter un deuxieme
¢lectron d’un autre niveau. Ce phénomene a lieu pres de la surface (de 1 a 5 nm) et nous

permet donc 1’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 I’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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Donc, ces électrons donnent des informations spécifiques dans la zone d’interaction avec la

matiére.

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 étant donc lié au gap du semi-conducteur et a la
présence d’¢éléments étrangers, que 1’on peut identifier et connaitre leur répartition au sein du
matériau [50], ou chaque processus est déterminé par sa probabilité de production qui est

décrite par une section efficace.

D) Volume de Dissipation de I’Energie du Faisceau Electronique par Chocs

Inélastiques :

Les electrons incidents subissent des chocs inélastiques ou élastiques avec les atomes qui
composent le matériau, c’est a dire avec ou sans perte d’énergie. La diffusion élastique peut
étre analysée en employant le modele de Rutherford. La section efficace totale de diffusion
relativiste de Rutherford est donnée par [50-32]:

4z, E+myc?

o= (5.21><10-21)(5)2 (

2 1.37
E’ 8(5+1) E+2m0c2) (137)

Ou :
Z : est le nombre atomique de l'atome diffuse.
E : est I’énergie des électrons en KeV.

Mo et C : sont respectivement la masse élémentaire de I’électron et la vitesse de la lumiere

dans le vide (3.10%.

d :est un paramétre donné par la relation [32-50] :
0=(3.4x10°)Z2°"JE (1.38)

Les chocs inélastiques des électrons incidents avec les électrons des couches profondes et de
valence des atomes, engendrent une perte d’énergie des électrons incidents au cours de leur

trajectoire [51] ; Ce processus statistique, peut étre décrit de facon continue par la formule de
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Bethe (1933) [50-52-53].cette formule traduit la perte d’énergic moyenne dE par unité de

longueur dsS.
9 _ _oren, P2 nH180E, (1.39)
dsS EA j

Ou:

e : est la charge électronique, Na: est nombre d'Avogadro, p : est la densité du matériau.

A : est le poids atomique, E : est I’énergic moyenne d'électron, 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 [50-54] :
j=(9.76Z +58.5Z°**)10°  (KeV) (1.40)

Pour les basses énergies d'electron (E < 6.34J), la modification empirique a I'expression de
Bethe par Rao-Sahib et Wittry devrait étre employé [55]

D’autre part I’interaction électrons-matiére est caractérisée par d’autres parameétres tel que le
parcours ¢lectronique, 1’énergie de formation d’une paire électrontrou qui vont étre analysés

un par un dans ce qui suit.

E) Péneétration en profondeur :

Actuellement, il n'existe pas de consensus dans la littérature pour calculer la profondeur de
pénétration maximale « penetration range » des électrons primaires dans le solide. En

général, la profondeur de pénétration maximale R, est donnée par I’expression [6]:

R. =§ ET (1.41)

Ou:
p : est la densité du matériau.

K : dépend du nombre atomique du matériau et également formules ont été également
proposees par d'autres auteurs.

n : est choisi en fonction du modéle de diffusion donnée.

En 1957, les travaux de Gruen ont conduit a un parcours électronique donné par [50-56] :

R, =4.57E" (1.42)
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OU Rgest en pg/cm? et Eq est en keV.

Et selon Everhart et Hoff :
R, =(0.0398/ p)E; ™ [53] (1.43)

Ou p est en g/cm? et E, est en KeV.

Ces deux résultats ((1.42) et (1.43)) ont été dérivés pour des électrons de gamme d’énergie de
54 25 KeV et de nombres atomiques 10 < Z < 15.

Une relation dérivée pour le GaAs par Wittry et Kyser [57] est utilisée plus tard :
2 -3 Eo 17
R(g/cm?) =2.56x10 (%) (1.44)

L’exposant 1.7 dans cette derniére équation n’est pas précis a basse énergie [50].

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

bien aux résultats expérimentaux. D’aprés Kanaya et Okayama [50-58] est :

R,(0.0276/ p7°**)E;® (1.45)

La ol Eo est en KeV, A est le poids atomique en g/mol, p est en g/cm?, et Z est le nombre
atomique.

Influence de I'énergie de I'électron : Plus I'¢lectron est énergétique, plus il pénetre
profondément dans le matériau.

| Influence du numéro atomique([] : Plus le matériau est lourd, plus il arréte le parcours de
I'électron.
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F) La production des rayons X :

Imaginez un électron ayant une énergie cinétique initiale Eo qui heurte (interagit avec) un des
atomes de la cible, comme Iillustre la figure 1.25. 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 ou (Bremsstrahlung) [59].

Figure 1.25 : émission RX (rayonnement de freinage) a partir d’une collision élastique [59]

L’¢étude spectrale du rayonnement X émis montre qu’il est formé de la superposition d’un
spectre continu et d’un spectre de raies (figure 1.26). Ces deux composantes correspondent a

deux mécanismes d’émission bien distincts :

% Interaction des électrons accélérés avec les noyaux de la cible (spectre continu ou spectre

de Bremsstrahlung).
+ lonisation (collision inélastique) des couches profondes des atomes de la cible (spectre de

raies).
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Intensité
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Figure 1.26 : Un spectre global d’émission des rayons X [59]

G) Lagenération des rayons X en profondeur:[6]

La prédiction de la profondeur de génération (production) des rayons X dépend de la
profondeur de pénétration des electrons tel que 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 électrons avec des énergies supérieures ou
égales a I'énergie critique d'ionisation Ec.

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 I'équation

suivante:

R, = 2108 (g2 _ o) (1.46)

ZO.89
Ou : Ec: est I’énergie critique d’ionisation pour les rayons X caractéristiques
p : est la densité du matériau.
Z : le numéro atomique

A : le poids atomique
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la fonction de distribution latérale des rayons X qui est une fonction gaussienne. Par
contre la fonction de distribution en profondeur des rayons X qui est généralement

composée de deux fonctions transitoires et gaussienne. (Figure 1.27)

Distribution en largeur

¥(y)
1 um
\ e cdl
\
b Y y
“.
- e e
< >
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" R(max) .V
Surface de I’échantillon p " 0 o)
E=—3
. Transitoire
Zr
" "§ [ "
7’
dz =445 ’
Repuiroz) ! Gaussienne

dy

Figure 1.27: 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)).

Conclusion :

Dans ce chapitre il a été question de donner les formules en relation avec les deux
phénoménes d’interaction électrons-matiere 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 phénomeénes résultant de I’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 phénomenes et toutes

ces intéressantes formules.
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Chapitre 02 : Simulation de l'interaction ion-matiere par SRIM

1.1. Introduction :

Le procédé idéal pour résoudre un probléme demande beaucoup d’opérations successives
pour obtenir des valeurs exactes ou des valeurs qui ont une signification physique réelle [1].
Dans la plupart des cas, il est difficile de trouver un procédé qui méne a des résultats
convenables, ¢’est pourquoi on utilise la simulation par méthode Monté Carlo a cause de son

caractere complétement aléatoire et fortement statistique et probabiliste [2-3].

Dans ce 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 de notre choix comme I’Ar+ et Xe+ sur la surface de

différents composants semi-conducteurs de notre choix comme le Si et le GaAs

Présentation de notre travail (condition de simulation):

Dans tout ce travail les résultats sont obtenus par le logiciel SRIM 2003, On utilise les ions de
I’xénon Xe+ et Ar+ pour l'interaction avec les composés semi conducteur tell que : GaAs, Si

(cible amorphe)

« Les différentes caractéristiques des ions implantés (Xe+ et Ar+) et les cible bombardé (Si et

GaAs) sont représentées dans le tableau
* Les ions d’xénon Xe+ et les ions d’argon Ar+ ont des énergies cinétiques de 10 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) .

Présentation du logiciel SRIM :

SRIM (The Stopping and Range of lon in Matter) est un programme qui suit le programme
standard TRIM (Transport of lon in Matter) [4] , Dans ces programmes, I'énergie transféree 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 deplacement), et qui produisent des phonons. Le code de ces programmes couple
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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 énergie
devienne inférieure a Ed). Cette derniére donne directement la distribution spatiale des défauts
[5].

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

Soit Z1 le numéro atomique de I'ion projeté, et Z2 celui de lI'atome-cible. E1 et E2 sont les

énergies des deux particules apres collisions, respectivement.

e E;>EqetE>>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 deplacer
d'autres atomes cibles et constituer des lacunes

e E1>EdetE2<Ed: 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

e EI1 < EdetE2>Ed: Latome cible est €jecté de son site et devient une particule
incidente pour subir dautres chocs. la particule incidente occupe des sites vides
(substitutionnels) et son énergie est dissipée dans le réseau par des vibrations (création
de phonons)

e EI1<EdetE2<Ed: L’atome cible continue & 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. [3-5-6-7].

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 ( GaAs et Si ). Donc on choisit la fonction « TRIM calculassions » se

trouvant a droite du tableau de commande du logiciel.
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“4 SRIM Main Menu l=| 2 Wi

TRI .
Calcul

J P%Blersack

Hahn-Meitner Inst.
g 1 Berlin 39
21057 PeNJE ~ Germany : 95?3! Kotic

(c] 1984.1986.1989,1994.,1998. 2003 by J. F. 7
Contributions by M. Ziegler, D. J. Marwick, €

Figure 11.1 : tableau de bord du code TRIM et SRIM

Une fois ce choix fait, il apparait un autre tableau représenté sur figure 11.2 sur lequel on fixe
des données comme I’ion (ici Ar+ et Xe+) le logiciel donne les propriétés de cette ion. Puis la
cible qui est le composé (GaAs et Si) avec toutes ces caractéristiques physiques telles que la
densité, la surface 1’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, I’énergie du faisceau ionique qui
apparait a gauche et qui est affichée.

Les résultats numériques présentés visent a étudier l'interaction faisceau d'ions avec les
surfaces semi-conductrices. C’est une simulation dénommée TRIM (Transport and Range de
lon a Mater) et SRIM (Stopping and range of lons in Mater) pour caractériser l'interaction des
ions avec des cibles échantillons en gaz ou en solide [8]. (Voire figure 11.2)
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Figure 11.2 : Tableau des données TRIM pour le bombardement ionique

11.4 Etude du pouvoir d'arrét des ions (Ar+ et Xe+) dans la cible Si :

Les résultats sont obtenus par logiciel SRIM 2003 dans un tableau et leurs graphiques sont

tracés par logiciel origine 8.5

Energie des ions (Ar+) (Kev) | dE/dx Elec(Kev/um) dE/dx Nucl(Kev/um)
10, 00 1,103E+02 5,508E+02
27,50 1,830E+02 5,803E+02
450, 00 6,674E+02 2,538E+02

Tableau.01:Les résultats des pouvoirs d’arréts de 1’ Ar+ dans Si

(les point principaux)

Energie des ions (Xe+) (Kev) | dE/dx Elec(Kev/um) dE/dx Nucl(Kev/pum)
10, 00 9,195E+01 1,218E+03
200,00 4,112E+02 2,134E+03
2000 1,224E+03 1,257E+03

Tableau.02:Les résultats des pouvoirs d’arréts de 1’Xe+ dans Si (les point principaux)

Sur les figures(11.3 ; Il. 4) , on représente les variations des pertes d'énergie, électronique et

nucléaire, des ions (Ar+ et Xe+) respectivement en fonction de son énergie d'incidente.

A partir des deux figures suivantes plusieurs domaines sont a distinguer :
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e Pour les énergies d’accélération inférieures a 450 Kev pour Ar+ et a 2000 Kev pour Xe+
le pouvoir d’arrét nucléaire est prédominant, c’est a dire les collisions élastique est
prédominant En plus, ils passes par une valeur maximale de 580 kev/micron a E=27.5 Kev
et de 2134Kev/micron a 200 Kev pour Ar+ et Xe+ respectivement.

e Au point critique (I’intersection), le freinage des ions Ar+ et Xe+ est assuré par les deux
mécanismes a parts égales.

e A partir de 450 keV pour Ar+ et 2000 Kev pour Xe+, le freinage d'origine électronique
devient prépondérant par rapport a I’arrét nucléaire.

++ Rappelons que le pouvoir d'arrét électronique est une interaction inélastique qui se fait
avec les électrons orbitaux du milieu ralentisseur. Il est responsable de l'excitation et
I'ionisation des atomes cibles [9]. La quantité d'énergie transférée lors de chaque collision

est une tres faible portion de I'énergie cinétique de la particule incidente.

— électronique
nucléaire

3500

3000

2500

2000

1500 S

dE/dX(Kevimicron)

1000

500

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

Figure 11.3 : Simulation des pouvoirs d'arrét nucléaire et électronique des ions Ar+, dans la
cible Si, en fonction de I'énergie incidente des ions.
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— électronique
— nucléaire
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Figure 11.4 : Simulation des pouvoirs d'arrét nucléaire et électronique des ions Xe+, dans la

cible Si, en fonction de I'énergie incidente des ions.

Note : les résultats sont obtenus par logiciel SRIM 2003 dans un tableau et leur graphique

sont tracé a 1’aide de logiciel origine 8.5.

1.5  Simulation de la distribution d’ions Xe+ et Ar+ dans Si :

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.

Sur les figures (11.5 ; 11.6), nous reportons la distribution a deux dimensions des ions d’argon
et d’xénon (10 KeV et sous angle d’incidence 0°) délivrée par le logiciel SRIM2003 dans la
cible de Si.

Chague ion est représenté par sa trajectoire (en trait rouge) et par sa position finale (en point
noire).

A partir de la figure suivant on remarque que : La redistribution finale de tous les ions est
sous la forme d’une poire centrée a une profondeur d’environ Rp = 150 A pour les ions
d’argon (Ar+) et d’environ Rp = 120 A pour les ions d’xénon (Xe+), ce qui est en bon accord

avec la littérature qui dit :_Lorsqu’une particule chargee pénetre dans le matériau cible, celle-
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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? de la cible) et plus la particule s’arrétera rapidement dans la matiére [10-11], c’est

pourquoi on trouve que :
Rp(Ar+)>Rp(Xe+) (nous rappelons que :Z(Ar+)<Z(Xe+).

!
0a - Target Depth - 5004 500A 0 500 A

Figure 11.5 : les profile de distributions des ions Ar+ (10 KeV) dans la cible Si (500A°)

_ Depth vs. Y-Axis A -

Transverse View

I
oA - Target Depth - 5004 S500A 0 500 A

Figure 11.6 : les profile de distributions des ions Xe+ (10 KeV) dans la cible Si (500A%)

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 les figures (11.5 ; 11.6).
Sur la figure 11.7, on représente le profil de redistribution des ions Ar+ et Xe+ en profondeur
de la cible de silicium. Il est clair que la forme des deux courbes est gaussienne, ce qui est en

bon accord avec la théorie L.S.S [12-13] relative a la pénétration des ions dans un solide
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amorphe. Le profil, montre également un pic de concentration a une profondeur Rp

approximativement égale & 154A Pour Ar+ et 121 A pour Xe+.

Concernant la largeur a mi-hauteur, qui représente 1’élargissement du profil autour de la

concentration maximale, nous avons obtenu que ARp = 67 A pour Ar+ et ARp =31 A pour

Xe+,

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

estimés a (0.4292 et 2.957) respectivement pour Ar+ et (0.4696 et 3.1425) pour Xe+ . Il est

clair que les valeurs trouvées ne sont pas trés éloignees par rapport a celles reportées dans le

cas de la distribution gaussienne (i.e. y~ 0 et B~ 3). Toutefois, le signe positif de vy, 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 lourd, le contraire dans le cas des ions léger tell que y <0 [14-

15]. D’autre part, le fait que P 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 Ar+ et

Xe+, est mieux décrit par une loi gaussienne, dans la cible de Si.

(a)
TION RANGES
Ion Eanze = 164 A Skewness = 0,4282
Strazsle = BTA Eurtosis =2,B570

6x10%

sx10%

4x10%

3x10%

2x10°

{ATOME femdl F (ATONE /em?)

1x10%

0

oA - Target Depth -

500A

{ATOME fema) F (ATONE femd)

ION RANGES
Ion Range = 121 A Skewness = 10,4888
Straggle = B A Eurtosis =5,1428

12x10%

10x10°%

Bx10%

6x10%

4x10%

2x10°

;'_,

1]
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Figure 11.7: le profil de redistribution des ions en profondeur de la cible de silicium : a) pour les

ions Ar+ ; b) pour les ions Xe+
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1.6

Influence de I’énergie des ions sur les paramétres de distribution :

Les différents paramétres qui définissent le bombardement ionique d’un matériau sont le
parcours projeté Rp (profondeur de pénétration ionique), la déviation standard ARp (la largeur
mi-hauteur) et la redistribution latérale ARL. Dans cette partie, nous sommes intéressés a

I’étude de I’influence de I’énergie incidente des ions sur ces parametres.

D’apres la figure 11.8, il est clair que plus I’énergie d’accélération n’est élevée, plus les

valeurs obtenues ne sont importantes dans les deux cas soit pour les ions Ar+ ou Xe+.

On constate que les dimensions augmentent d’une maniére quasi proportionnelle avec
I’énergie cinétique des ions Art+ et Xe+ incident sur la surface du matériau Si. Par contre le

parcours projeté Rp augment rapidement suivi par la largeur mi-hauteur.

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 10

keV gue nous avons utilisés dans la partie expérimentale.
Par comparaison entre le parcours projeté Rp des ions Ar+ et Xe+, on trouve que :

pour n’import quel énergie incident Rp(Ar+)>Rp(Xe+) et C'est ce que nous obtiennes déja

dans la distribution des ions précédemment
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Figure 11.8 : 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
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1.7 Processus de perte d'énergie des ions projectile :

Au cours du bombardement ionique, plusieurs effets secondaires sont générés dans la cible a
cause des collisions élastiques et inélastique successive. Ces effets sont dits perturbations et
ils se résument a : la formation de lacunes, phénomenes d’ionisation, production de phonons
etc. [16]

Lorsque les ions primaires heurtent la cible, ces ions perdent leur énergie par chocs successifs
avec les atomes du matériau. Ainsi, plusieurs perturbations sont générées et chaque ion
primaire peut extraire un atome cible de son site. Ce dernier est dit a tome de recul et peut a
son tour extraire d’autres atomes de leurs Sites. Les phénomeénes de collisions progressent
jusqu’ a épuisement de 1’énergie incidente des ions primaires [9].

«» Cascade de collision [17] :

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 incident est de 1’ordre de dizaine ou centaine de
KeV, tandis que 1’énergie minimale nécessaire au déplacement d’un atome dans la matrice
cristalline est de 1’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 (11.9).
Les atomes déplacés terminent leur mouvement deés qu’ils n’ont plus suffisamment d’énergie
pour se déplacer. Tous les 1ons 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 la masse de 1’ion

incident est élevée. 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.
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Figure 11.9 : Cascade de déplacements induite par I’ion projectile [17].

A) La_Perte d’énergie par ionisation :

La figure (11-10) montre les résultats de la simulation du phénomene de perte d’énergie par
ionisation du aux Ar+ et Xe+ une fois introduit dans Si, En d’autres termes, quand un atome
cible est soumis a une collision, si I’énergie transférée est suffisante, il peut perdre des
électrons selon des collisions inélastique ou bien peut déplacer un atome cible de son site

selon des collisions élastique.

Ce phénomene peut avoir lieu aussi bien par les ions primaires que par les atomes de recul
D’aprés cette figure, on s’apergoit que le phénomeéne 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’ions incidents dans les deux cas (Ar+ ou Xe+) ces résultats montré que :

Pour une masse atomique et une énergie d’incidence de (39.96 g/mol ; 10Kev) et (131.9

g/mol ; 10Kev) qui corresponde a les ions Ar+ et Xe+ respectivement :

e Les collisions élastiques entre les ions Ar+ et Xe+ avec la cible Si est prédominant que
les collisions inélastique surtout pour le 2éme ion Xe+, ces pour ca que la perte d’énergie
pour ionisation est plus utilisable par les atomes de recule qui résultant au cours des
collisions elastique

e 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
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pouvant subir d'autres chocs inélastique donc I’ionisation se fait par les deux (I’ion
incident et I’atome de recule)

¢+ Aprés un certain moment : E1 < Ed et E2 > 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 :

Ed : I’énergie de déplacement de la cible (Ed=15ev pour Si)
El: I’énergie de la particule incidente (Ar+, Xe+) aprés la collision

E2 : I’énergie des atomes de cible aprés la collision

(@) (b)
— IONIZATION — IONIZATION
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0 Target Depth S04 04 - Target Depth - 004
Figure (11-10) : Perte d’énergie par ionisation :a) par les ions Ar+ ; b) par les ions Xe+

B) Laperte d’énergie par phonon :

Au cours de I’interaction ion-matiére, la cible est chauffée suite aux différentes perturbations
qui ont lieu. Ceci se traduit par agitation thermique et création de phonons si I’énergie
transférée a I'atome cible est inférieure a I'énergie de seuil de déplacement.

La figure (11-11) montre les résultats de la simulation du phénomene de perte d’énergie par
phonon du aux Ar+ et Xe+ une fois introduit dans Si

D’apres cette figure, on s’apergoit 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’ions incidents dans les deux cas (Ar+ ou Xe+).
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Ou les collisions élastique est toujours prédominant pour une énergie de 10Kev dans le cas de
bombardement ionique d’un cible Si par les ions Ar+ et Xet+ ces résultats montré que :

e Quand E1 < Ed et Ed<E2: la particule incidente occupe des sites vides
(substitutionnels) et son énergie est dissipée dans le réseau par des vibrations (création
de phonons), d’autre parte les atomes de recul ils continuent a entrer en collision
(élastique-inélastique) avec les autres atomes

e Parallelement juste que E2 < Ed : L'énergie de I'atome cible devient insuffisant pour
déplacé, il continue a vibrer dans sa position d'équilibre sans quitter son site (création
des phonons) .d’autre parte L'ion incident peut occuper seulement des sites
interstitiels et son énergie est dissipée dans le réseau pour la création de phonons aussi

mais avec des proportions plus faible que les atomes de recul

Ed : 1’énergie de déplacement de la cible (Ed=15ev pour Si); E1: I’énergie de la particule

incidente (Ar+, Xe+) aprés la collision ; E2 : I’énergie des atomes de cible apreés la collision

(@) (b)
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IONS RECOILS IONS RECOILS

B0

1 40
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Figure I1.11 : la perte d’énergie par phonon du aux Ar+(a) et Xe+(b) dans Si

C) Production des lacunes :

Comme nous I’avons mentionné au début de ce chapitre, si I’énergie communiquée a I'atome
cible (par les ions de Ar+, Xe+) est supérieure a 1’énergie seuil de déplacement Ed, I'atome de
silicium est ¢jecté suffisamment loin de son site et n’y revient pas immédiatement. Notons
que la valeur reportée de 1’énergie de déplacement est égale 15 eV pour tous les semi-
conducteurs. De plus, si I’énergie transférée a cet atome est suffisamment grande, I’atome

cible peut a son tour déplacer d’autres atomes dits atomes de recul. La densité de lacunes
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produites est maximale quand la perte d’énergie nucléaire est maximale. C’est a dire La

création des lacunes dans la cible est résulte seulement a cause des collisions nucléaire soit

entre les ions primaire incident et les atomes-cible ou biens a partir des collisions secondaire

des atomes de recul avec les atomes cible [18], Les études expérimentales montré que :

¢+ Les ions lourds pénétrent dans la matiere 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. [19]

++ la distribution des lacunes dans la cible en fonction de la profondeur est trés différent que
la distribution des ions tell que la distribution des lacunes va étre Concentré en profondeur
Rd plus faible que Rp [20] La figure 11.12 représenté la distribution d’événements ou de
postes vacants appelés communément les lacunes crée par Ar+ et Xe+ dans la cible Si (en

lacune /ion/ A).
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Figure 11.12 : distribution des lacunes dans la cible Si qui créent par Ar+(a) ; Xe+(b)
Ceci on trouve les lacunes se produit & une profondeur Rd autour de laquelle le profil de
défauts est quasiment gaussien mais On peut assimiler les distributions obtenues par des lois
gaussiennes centrées a une profondeur Rd=50A et =25 A pour les ions Ar+ et Xe+
respectivement , mais avec une concentration plus grand dans le cas des ions Xe+ que Ar+ et
ce qui est en bon accord avec les études expérimentales obtenue dans les référence [19-21-22-
23] ou Z(Xe+)>Z(Ar+) en plus a partir des résultats obtenus précédemment dans 1’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 Xe+ que celles relative aux ions

52

——
| —



Chapitre 02 : Simulation de l'interaction ion-matiere par SRIM

d’Ar+: c'est pourquoi on trouve la concentration des lacunes qui créent par Xe+ en

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

On peut obtenus des résultats de la parte d’énergie en pourcentage a I’aide de SRIM

Ar+ Xe+
La parte d’énergie (%) lons Recul lons recul
Par ionisation 14.05 18.53 6,56 19,11
Par phonon 1.29 62.62 1,51 68,96
Production des lacunes 0.46 3.05 0,58 3,29

Tableau 03: les pertes des énergies en pourcentage

Les résultats obtenus a partir de cette tableau montré que tout les phénomeénes est plus

important dans le cas relatif aux atomes de recul.

% Comme nous avons étudié les phénomeénes résultant du bombardement ionique d’un
cible(Si) par des ions (Ar+, Xe+), il suffit dans cette partie d’étudier le bombardement
ionique de GaAs par des ions d’Ar+ uniquement pour que simulé 1’effet de la masse

atomique de la cible sur les différents phénomenes.

1.8 Etude du pouvoir d'arrét des ions (Ar+) dans la cible GaAs :

Les résultats obtenus a partir de SRIM :

Energie des ions (Ar+) (Kev) | dE/dx Elec(Kev/um) dE/dx Nucl(Kev/um)
10, 00 1,059E+02 5,724E+02
37,50 2,051E+02 6,509E+02
200, 00 4,797E+02 5,008E+02

Tableau.04:Les résultats des pouvoirs d’arréts de 1’ Ar+ dans GaAs (les point principaux)

Les ions qui heurtent la cible sont freinés suite a deux types d’interactions : €lectronique et

nucléaire. A partir de la figure 11.13, correspondant au cas de I’interaction des ions Ar+ avec

une cible (GaAs), nous distinguons que I’évolution du pouvoir d’arrét électronique est

différent que celle relative au pouvoir d’arrét nucléaire. En effet :

e le pouvoir darrét électronique (Fig. I1-13 (——)) est caractérisé par une allure
sensiblement proportionnelle a 1’énergie de I’ion. Notons que ce type d'interaction
inélastique ne produit pas directement le déplacement d'atomes

e le pouvoir d'arrét nucléaire (Fig. 11-13 ( )) est caractérisé par deux zones distinctes.
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A basses énergies (E < 200 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 d'atomes dans le matériau

cible. Sur la figure 11.13, on indigue trois points particuliers délimitant approximativement les

différents mécanismes d'arrét :

e Le premier point A correspond au maximum du pouvoir d'arrét nucléaire.( 650 KeV/um)
avec un energies cinétique incident de 37.5KeV

e Au point B, on s’apergoit que les pouvoirs d’arréts électronique et nucléaire sont
similaires, il correspond & une énergie de 200 KeV.

e Finalement, pour la zone indiquée par le point C, le pouvoir d’arrét des ions est
principalement gouverné par les interactions inélastiques provenant des interactions

électroniques.
« A 10 keV on trouve que la perte d’énergie nucléaire est supérieure que celle relative au

pouvoir d’arrét électronique.

— éléectronique
nucléaire

4000

2000

dE/dx (Kev/micron)

i 1 T I i 1 T I i 1
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Figure 11.13 : Simulation des pouvoirs d'arrét nucléaire et électronique des ions Ar+, dans la
cible GaAs, en fonction de I'énergie incidente des ions.

54

——
| —



Chapitre 02 : Simulation de l'interaction ion-matiere par SRIM

1.9

Simulation de la distribution d’ions Ar+ dans GaAs :

Sur la figure 11.14, nous reportons la distribution a deux dimensions des ions d’argon (10
KeV) délivrée par le logiciel SRIM2003 dans la cible de GaAs. Chaque ion est représenté par
sa trajectoire (en trait rouge) et par sa position finale (en point noire). La redistribution finale

de tous les ions est sous la forme d’une poire centrée a une profondeur d’environ 110 A

0A _Target Depth - 500A

Figure 11.14 : profile de distribution des ions Ar+ dans une cible GaAs
Pour mieux visualiser la redistribution de la figure 11.14, nous reportons sur la figure 11.15 la
probabilité de présence de chaque ion dans la cible de GaAs. Nous notons que le profil de la
figure 11.15 est fourni directement par I’interface du logiciel. En plus, les paramétres
essentiels sont déclarés directement sur la figure. Ainsi, on conclut que les ions d’argon sont

répartis selon une loi gaussienne dans le substrat de GaAs.
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Figure 11.15 : le profil de redistribution des ions Ar+ en profondeur de la
cible GaAs

on peut lire a partir de cette figure les parametres suivants :Rp=113A, ARp=64 A , Skewness
(y) =0.6112, Kurtosis (B)=3.13194.

Rp ARp Skewness () Kurtosis (B)
GaAs 113 64 0.6112 3.13194
Si 154 67 0.4292 2.9570

Tableau 05 : les parametres de distribution dans Si et GaAs
e Rp(GaAs) < Rp(Si) : parce que Z(GaAs) <Z(Si)
e ARp(GaAs) = ARp(Si) : I'élargissement du profil autour des concentrations maximales
presque égales pour les deux cas

11.L10 Influence de I’énergie des ions Ar+ sur les parametres de distribution :

Sur la figure 11.16, nous reportons les variations des parameétres de distribution des ions Ar+
(Rp,ARp, AR 1) en fonction de son énergie incident .D’apres cette figure on constate que les
dimensions augmentent d’une maniére quasi proportionnelle avec 1’énergie cinétique des ions
Ar+ et 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 11.16 : la variation des paramétres de distribution en fonction de 1’énergie

incidence des ions
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Par comparaison entre les paramétres de distribution dans le cas d’un cible GaAs et Si on
trouve que les paramétres (Rp,ARp, ARL)pour le premiére cible (GaAs) est inférieure a celles
au cible Si et ce qui est en bon accord avec les résultats obtenus dans la littérature tels que :
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
Nous rappelons que : Z(GaAs) > Z(Si).

11.11  Processus de perte d'énergie des ions projectile Ar+ sur la cible GaAs :

A. La Perte d’énergie par ionisation :

sur la figure 11.17 nous reportons la perte d’énergie par ionisation sous I’effet des ions
incident et par les atomes des recul, on constat toujours que le phénomeéne est plus important
dans le cas relatif aux atomes de recul, parce que les collision élastique entre les ions Ar+ et
les atomes de cible (GaAs) est prédominant que celles au collision inélastique pour une
énergie de 10 Kev , a cause de ca on trouve que le nombre des atomes de recul est toujours
plus important que le nombre d’ions incidents,, alors la probabilité que 1’ionisation se fait par

les atomes des recul est supérieure a celles aux ions primaire

IONIZATION

TONS RECOILS

(&)

Energy Loss (eV/Angstrom])

nA - Target Depth - 5004

Figure I11.17 : perte d’énergie par ionisation des ions Ar+ dans la cible GaAs

Le tableau suivant indique la perte d’énergie par ionisation en pourcentage obtenus par SRIM

dans les deux cas de cible GaAs et Si
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La perte d’énergie par ions recul
ionisation (%)

Cible(GaAs) 13.60 14.90

Cible(Si) 14.05 18.53

Tableau 06: la perte d’énergie par ionisation des ions primaire et des atomes de recul en
pourcentages dans la cible GaAs
A partir de cette tableau on constat que 1’énergie transféré par les ion d’Ar+ pour 1’ionisation
au atomes de cible Si (soit par 1’énergie cinétique des ions primaire ou bien par 1’énergie
transféré par atomes du recul) est supérieure a celles transféré au atomes de cible GaAs , Ceci
est d0 au grand nombre de collisions inélastique dans le cas de la cible (Si) par rapport a I'état

cible(GaAs),et ceci a été étudié précédemment .

B. La perte d’énergie par phonon :

Sur la figure 11.18 nous reportons la perte d’énergie par phonon sous I’effet des ions incident
et par les atomes des reculs, on constat a partir de cette figure que : le phénomene est plus
important 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 (Ar+).Comme nous avons discuté
précédemment dans 1’étude de pouvoir d’arrét, OU nous avons trouvée : pour des énergies
inférieures a 10 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 11.18 : la perte d’énergie par phonon des ions Ar+ dans la cile GaAs
Le tableau suivant indique la perte d’énergie par phonon en pourcentage obtenus par SRIM

dans les deux cas de cible (Si, GaAs).




Chapitre 02 : Simulation de l'interaction ion-matiere par SRIM

La perte d’énergie par lons Recul
phonon (%)

Cible (GaAs) 1.82 65.95
Cible (Si) 1.29 62.62

Tableau 07: la perte d’énergie par phonon des ions primaire et des atomes de recul en
pourcentages dans la cible GaAs

A partir de cette tableau on constat que : le pourcentage de la perte d’énergie par phonon dans
le cas d’un cible de GaAs est supérieure a celles perdu au cas d’un cible Si

Comme 1’énergie transféré par (les ions ,atomes de recul ) d’Ar+ pour ionisé la cible Si est
supérieure a celles transféré pour ionisé la cible GaAs ,c’est trés logique que la perte
d’énergie par phonon dans le cas de ce derniere est supérieure a celles perdu dans le cas d’un
cible Si

C. Production des lacunes :

Sur la figure 11.19 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 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=30A
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Figure 11.19 : la distribution des lacunes en profondeur de la cible

A T’aide de logicielle SRIM on peut indiquer les résultats de la perte d’énergie en pourcentage
pour la production des lacunes dans les cibles GaAs et Si
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Production des lacunes (%) ions Recul
Cible (GaAs) 0.58 3.15
Cible (Si) 0.46 3.05

Tableau 08: la perte d’énergie par production des lacunes des ions primaire et des atomes de
recul en pourcentages dans la cible GaAs

A partir de cette tableau et par comparaison entre les pourcentage des énergie perdu pour la
production des lacunes dans les cible GaAs et Si on trouve que :le pourcentage de 1’énergie
perdu pour produire des lacunes dans la cible GaAs est supérieure a celle perdu dans la cible
Si Ceci est di au grand nombre de collisions élastique dans le cas de la cible (GaAs) par
rapport a 1’état d’un cible Si et ceci a été étudié précédemment dans 1’é¢tude des pouvoirs
d’arréts ou la perte d’énergie nucléaire des ions Ar+ dans la cible GaAs est supérieur a celle
au perte d’énergie nucléaire dans la cible Si

Conclusion :

Au cours de ce chapitre, plusieurs résultats ont été obtenus par simulation en utilisant le code
SRIM 2003 qui est basé sur les méthodes de Monté Carlo. Les phénomeénes 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’¢tude 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

phénomene d’ionisation et la création de phonons.
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Chapitre 03 : Simulation de l'interaction électron-matiére par
CASINO

.1

1.2

1.3

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]. 1l 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 Si et GaAs, respectivement Nous déecrirons les parcours théoriques
des ¢lectrons dans le volume de I’échantillon. Les calculs des trajectoires et des profondeurs

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

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.

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

1. Sélectionnez File / New dans le menu ou cliquez sur I'icbne open.
2. 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).
File Edit
Mame | Thickness [rim)
[v Use Substrate ¢ MultirLayer Grain Boundary
Thickness [nm]: 1000000000
Add Layer Remowe Selected Layer
Cahcel | Finish ‘ MHest --» |

4

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.

4. Double-cliquez sur la couche que vous souhaitez modifier. Une boite de dialogue “layer
chemical composition” apparait.

v’ entrer la composition chimique dans la boite COMPOSITION EDIT BOX.

v La densité sera calculée automatiquement calculée a partir des fractions atomiques

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

v Pour enregistrer un élément en vue d'une utilisation ultérieure, nommez-le et appuyez sur
ADD TO LIBRERY (voire la figure I11.2).
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Une fois terminé, appuyez sur ‘“Next” pour passer a la boite de dialogue suivante

Edit Layers

File Edit

-

Layer Chemical Composition

Mame: |Si £dd ta Library

Composition: |5i
Density [g/cm3]): 2.33000
Element | Z | Weight Fraction | Atomic Fraction |
Si 14 1.000000 1.000000

v Uszer Defined Denszity |

¥ User Defined Distributions

e ———————————

Cancel | Fimish | Mewst - |

Figure 111.2 : la boite COMPOSITION EDIT BOX.

MICROSCOPE AND SIMULATION PROPERTIES”.

5. Configuration du ‘’Micoscope and Simulation’” (voire figure 111.3) :

(13

v' Tout d’abord, entrez I’énergie utilisée pour votre simulation. La premiere case est

celle ou vous définissez 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.

v Si I'énergie de fin est inférieure ou égale a celle du départ, I'étape sera ignorée et une

seule simulation a I'énergie de départ sera effectuée.

v Deuxiemement, entrez le nombre d'électrons que vous souhaitez simuler.

v' Troisiemement, les parametres du faisceau, la premiere zone représente l'angle

d’incidence des électrons dans I'échantillon et la seconde contient la largeur du

faisceau

v' Quatriemement, définissez l'angle de votre détecteur de rayons X.

v Enfin, définissez les limites de votre analyse.
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v L'échantillon est centré a 0 nm et le pas est en nanométres. Si vous ne souhaitez pas
analyser votre échantillon, décochez la case « SCAN BEAM TO CREATE AN
IMAGE »

v La case FROM contient alors la position du faisceau sur I'échantillon.

Microscope and Simulation Proprieties L&J

[v Simulate Multiple Energies

Start; |1 End; (100 Step: |10 =1

Mumnber of electrons to simulate; |1 oaan

Tilt of Specimen [deg]: ||:|

Eeam radiuz [nm]; |4

[v Scan the beam to create a line scan

From: |':' T|:|:|1':":' Steps: 4 nm

|+ Conserve Data For Each Simulated Paints

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

<-- Previous | Cancel | Firizh | Mest -

Figure 111.3 : la boite “’Micoscope and Simulation”’

6. Vous pouvez maintenant voir la boite de dialogue «Distributions» (Figure 111.4). Cochez
la case pour chaque distribution que vous voulez voir apres les calculs. Entrez le nombre

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

Distributions &J
Min Max
Enable Collect data ] [nm)
logarithmically
1000 WV [ Distribution of Maximum depth of elections. Suta aLto
Max Range Parameters
500 W | Distibution af the energy of backscattered election [BE]. auto auto & Simulated
i i i K Okayama
500 ¥ | Distibution of the energy of transmited electron. auta auto anaya 1y
" Hovington
500 ¥ I Distribution of the surface radius of BE Eo] auto " Fixed
El ¥ | Distribution of the backscattered election angle Suto Suto
El W | Distribution af the backscattered election angle VS their energy. |3UM0 St

v Distribution of energy by pozition

# Divisions: |50 ' Divizions: |50 Z Divizions: |50

500 ¥ Generate #-Ray
Load Seftings... ‘ Save Settings... |
<-- Previous ‘ Cancel ‘ Finish | Next - |

Figure I11.4 : la bofte de dialogue «Distributions»
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7. Voici la boite de dialogue «options» (Figure I11.5) :

Il'y a quelques options d'utilisation :

v' ©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.

v' “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
parametres d'affichage.

v ©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.

v" 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.

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

premiéres trajectoires seraient affichées.

Cptions

Humber of Dizplaved Trajectonies:

WE

Time Between Backupz [min]:

Minimum Electron Energy ke 005

Conserve Electron Trajectory

" Mone
oAl
&+ Dizplayed Only

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

{-- F'reviu:uus| Cancel | Finizh | M et - |

Figure 111.5 : la boite de dialogue «options»
8. Voici la boite de “’Choosing Physical Models’” (Figure I11.6 ): Si vous ne savez pas quel

modeéle fait quoi, passez a I'étape suivante
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Select Physics Model L T8 s B * |28

Total Crozs Section lonization Potential
" Matt by [nterpolation " Joy and Lun [1383]
" Matt by Equation [Drouin and G ausin [1993)) " Berger and Seltzer [1954]
" Matt by Equation [Brawning [19394])  PH

* Rutherford [Suggested by Murata)
R andom Mumber Generator
Partial Crozz Section * Press et al [1996)
" Mot by Interpalation " Mersenne - Twister
" Mot by Equation [Drouin and G awvin [1934])
" Mot by Equation [Browning [1994])
* Rutherford [Suggested by Murata)

Directing Cogin
" Soumn et al. [1979]
&+ Drouin [1998]

Effective Section [onization

 Pouchow dE /dS Calculation

Erown Powel " Joy and Luo [1389]

Gmyzingky

~
(* Caznati
~

" Jakoby

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

<= Previouz | Cancel 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.
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.

B Casino w251 Untitled Progress: 0.0% =@ &

File Edit View Simulation Settings X-Ray Display Help
D (E| SR B(% % e o |« @e|e

{iad 1.00 Kev

158 nm

208 nm]

277 rm]

5i5000.00 nm
-22.0nm =1.0nm ADThmm T.0nm 22.0nm

Ready Backscattering Coefficient: 0.221400 Elapsed Time: 00:00:13 |Time Remaining: -3:-14:-8 |Progress: 00%  Runnil

Figure 111.7 : I’fin de simulation des trajectoires des €lectrons
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1.4

1.5

Présentation de notre travail (condition de simulation):

Dans notre travaille, nous allons faire des calculs avec :

v

AN

ANERN

10000 électrons incidents

L’énergie des *électrons est 10 keV dans notre simulation

Les cible choisi est toujours silicium (Si) et Arsenic de galium (GaAs)
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’¢lectron est 4 nm

> Le choix de différents modéles physiques est effectué comme suit :
e La section efficace différentielle élastique « mott par interpolation »
e Lasection efficace totale elastique : « mott par interpolation »

e La section efficace d’ionisation : « Castani »

e Le potentiel d’ionisation « joy et luo »

Résultats et discussions :

A) Ladistribution des électrones dans les cible Si et GaAs :

Une fois les données injectées et en particulier le nombre d’électron fixé (10000) comme

affiché précédemment, le logiciel commence son calcul numérique et montre les trajectoires

des electrons aléatoires prises par les différent électrons dans le matériau Si et le matériau

GaAs comme montré sur la figure 111.8 et la figure 111.9 respectivement

N T

2Ed.Z rim

5255 nm

7325 nm

10566 rirf

-540:0 nm -420:0 nm DT 420.0mm 840.0mm

Figure 111.8 : Trajectoire des ¢lectrons d’énergie 10 keV dans la cible Si (5000nm)
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132, 1nm]

2642 nim)

396.2 nim)

528.3 nim

-420:0 nm -210:0nm AL M 210.0 nm 420.0 nm

Figure I111.9 : Trajectoire des ¢lectrons d’énergie 10 keV dans la cible GaAs (5000nm)

Not : les électrons primaires pénétrants sont en bleu et les électrons rétrodiffusés sont en

rouge

D’apres les figures (II1.8 et I11.9) on constate que :

Les trajectoires des électrons s’arrétent a une profondeur maximale d’environ Re (1200-1300)
nm de la surface irradiée pour la cible de Si par contre dans le cas d’une cible GaAs on
trouve que la profondeur de pénétration maximale des électrons est d’environ Re(500-600) nm
v 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)

v' 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

v" 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 (111.8 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 Si et GaAs respectivement.
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Les deux figures montre que la distribution des électrons dans les deux matériaux est gaussien
centré @ 600 nm pour Si et & 210 nm pour GaAs. La pénétration maximale des électrons dans
les cibles Si et GaAs sont 1300 nm et 600 nm respectivement

Z Max

0.00407—

000326

0.00244—

000162

Hits (Hommalize<l)

0000214

ul BE+02 1.2E+03
Depth [mim]

1.5E+032

Figure 111.10 : Distribution normalisée des électrons dans la cible Si en fonction de la

profondeur.
£ Max

0.003835

0.00319

0.00235

0.0016—

Hits {Hormalized)

0.000735—

o
a 1.2E+02 2 4E+02 3.TE+02 4 SE+02 E.1E+02
Depth [mm]

Figure I11.11 : Distribution normalisée des électrons dans la cible GaAs 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 Si et GaAs respectivement & une incidence normale. Cette
répartition formé la poire d’interaction rayonnement électronique —matiere. A L’énergie de 10
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 GaAs, ou les électrons pénétrent dans la cible a une profondeur inférieure a

celle du silium.

| _|
1“ 227.0nm
(_/__;f_\_ /_/" 4528 nm

B20.9 nm

-
i \/\/
i
!
S
Y
[

T == 907 8 nm

ST21.7 nm -3E09 nm 0.0 nm 3609 nm T21.7 nm

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

pour Si
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79.1 nm

158.3 nm

237.4 nm

~ 5% SR ] 316.6 nm
10.0%

25.0%
50.0%
75.0%
90.0%

-246.1 nm -123.1 nm 0.0 nm 123.1 nm 246.1 nm

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

B) Ladistribution 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 Si et GaAs Comme décrit ci-dessous sur les figure 111.14 et 111.15
respectivement D’aprés ces figures :

Pour la cible Si :

v’ la distribution des électrons rétrodiffusés est quasi-gaussien centré a une profondeur
environ de 220 nm

v' les électrons rétrodiffusés sont positionné a une profondeur maximale environ de 600 nm

Pour la cible GaAs :

v la distribution des électrons rétrodiffusés est quasi-gaussien centré a une profondeur
environ de 70 nm

v’ les électrons rétrodiffusés sont positionné a une profondeur maximale environ de 240 nm

73

——
| —



Chapitre 03 : Simulation de l'interaction électron-matiére par
CASINO

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 rétrodiffuses

v’ La concentration des électrons rétrodiffusés dans la cible Si est plus grand que celle a la
cible GaAs

Z Max Backscattered

0.0407

0.00255—

0.00641

000427

Hits {(Hommalized)

000214

T 1
BE+0Z SE+02 1.2E+03 1.8E+03
Depth frnm]

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

Z Max Backscattered

0.00237

00087

0.00502—

Hits (Hommalized)

0.003357

0.00167

T T T T T 1
1.2E+02 2 4E+02 3TE+0Z 4. 9E+02 E.1E+02
Depth [rrm)

Figure 111.15 : Distribution normalisée des électrons rétrodiffusés dans la cible GaAs
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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 111.16)

Le coefficient de rétrodiffusion
augmente avec le numéro
atomique

n® atomique £

Figure 111.16 : Variation du coefficient de rétrodiffusion en fonction du numéro atomique

Z[6]
C) Phénomeéne 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'LR) résultant a des

transitions des électrons de la cible entre les bands d’énergies [7]

Les rayons émis (la gamme s'étend de I'U.V a I'LR) s’appelés Les rayons de
Cathodoluminescence (figure I11. 17).

fluorescence 11V -visible

photon lummnew electron
oy secondaire
L e @
— e
[ - L] E » o
F _ I g . 1
n o | Y | || LB I\_.r'l T /
i >, ' = o .
. — . —a
g

Figure 111.17 : les phénoméne de Cathodoluminescence [8]
Sur les Figure (111.18 et 111.19) on montre I’existence des rayons CL (%) émis en

fonction de la profondeur pour les deux matériaux Si et GaAs respectivement.

D’apres les deux figure on constat que :
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% Pour la cible Si: la distribution des photons émis par les atomes de cible est gaussien

centré a une profondeur 360 nm qui corresponde au une proportion maximale d’intensité
(4.3%)
% Pour la cible GaAS : la distribution des photons émis par les atomes de cible est gaussien

centré a une profondeur 90 nm qui corresponde au une proportion maximale d’intensité
(4.7 %)

v Ladifférence des intensités émis des photons CL dans GaAs et Si est due a la différence
de I’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 pénetre plus

profondément dans cette cible que GaAs

Catholuminescence by Depth
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CL Intensity (%)
[

_‘
i
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Figure 111.18 : les variations de I’intensité CL (%) émis par Si en fonction de la

profondeur

76

——
| —



Chapitre 03 : Simulation de l'interaction électron-matiére par
CASINO

Catholuminescence by Depth
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Figure 111.19 : les variations de I’intensité CL (%) émis par GaAs en fonction de la
profondeur

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

Un électron ayant une énergie cinetique 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 élevee de
ce dernier, on peut donc la négliger) ce spectre continu de rayons X est appelé le
rayonnement de freinage (figure 111.20).

IT1SSI0N Auger
électron éjects

fluorescence X

(Auger)
phioton X °
— o T Hy! o
At o 4 A
s S| R Sy U
(@)1 = ({{ @)1 ({{ @)1
! -1__ i . _ fF 4 e 4 /
i._'..l ._"‘-_.rl '-.-'r.-
e e I

Figure 20 : les phénomeénes 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
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s'échappent pas de I'échantillon (normalement appelés geénérés) 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 releve 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 10 KeV et émis par
chacun des trois atomes constituant a savoir le silicium Si ; le gallium Ga et I’arsenic As
en fonction de la profondeur de pénétration.

PRZ Layer K of Element Si

2.3

- Haon-Absorbed Intensity: 2722 56

-ﬁbsorbed Intensity:2H00.12

0.4E

I 1 1
ul 1.5E+0Z2 2E+OZ 4 5E+0Z2 EE+02 THE+DZ SE+0OZ 1E+032 1.2E+032 1.3E+032 1.5E+0D

Depth (mm)

Figure 111.20 : variation des intensités RX émis par ’atome d’arsenic As
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Figure I11.21 : variation des intensités RX émis par I’atome d’arsenic Ga
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Figure I11.22 : variation des intensités RX émis par ’atome d’arsenic As
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% Analyse et discussion : d’apreés les figures précédentes on trouve que la fonction de
distribution en profondeur des rayons X qui est gaussienne pour les trois atomes (Si-Ga-
As) sachant que les intensités maximales des ce rayons est situé a des profondeurs des
collisions successives maximales :

Si: 300nm
Ga : 90nm
As : 90nm

les électrons incident va interagie avec les électrons orbitales des atomes qui situées dans les
niveau de cceur , cette interaction provoque 1’¢jection de ce dernier hors de 1’atome
(tonisation), 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
¢gale a la différence d’énergie des deux niveaux mis en jeu. Cette libération d’énergie
s’accompagne de I’émission d’un photon X dont I’énergie est caractéristique de I’atome
ionise.

Les rayons X résultant de cette interaction peuvent interagie avec les atomes de la cible par
trois types de mécanisme : la diffusion Rayleigh, la diffusion Compton et [D’effet
photoélectrique tell que une partie de ces rayon sera absorbée et 1’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 niveau
d’énergie il sera absorb¢ sinon va émis hors de la cible

L’¢énergie de 10 KeV peut arracher la série K de I’¢lément Si mais insuffisant pour arrache le
méme série pour les éléments Ga et As, c’est pour ca on trouve que les électrons arrachant
pour les deux derniers éléments sont les électrons de la série Ly puisque 1’énergie minimale
pour arraché les série dans chaque ¢lément augment par I’augmentation de numéro atomique
de méme élément

» Comme les électrons incidents (10 KeV) peuvent arracher les électrons de la couche K
pour ’atome Si et de la couche L pour les atomes Ga et As, c¢’est-a-dire ’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 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)
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Conclusion :

Dans ce chapitre Il ; 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 different phénomenes résultant (distrubition 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 phénomeénes obtenus .
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Conclusion générale

Ce travail nous permis de nous familiariser avec deux logiciels simulant I’interaction des
¢lectrons et I’interaction des ions avec la matiére. Ces deux logiciels utilisent la méthode de
Monte Carlo qui est un puissant outil mathématique permettant de résoudre beaucoup de
problémes liés aux phénomenes aléatoires comme les trajectoires des ions et des électrons
dans la matrice solide de certains cible a bas de semi-conducteur 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

caracteriser avec les techniques spectroscopiques.

Ce travail nous permis aussi de comprendre beaucoup des phénomenes physiques et leur

théorie pour les deux type d’interactions comme :

¢ Les effets des collisions nucléaire et électronique sur 1’ionisation et la production des
lacunes ou bien des phonons dans les cibles bombardées Si et GaAs par les ions Ar+
et Xe+

% Les effets des collisions nucléaire et électronique sur le phénomeéne de rétrodiffusion
et la production des rayons X dans les mémes cibles précédentes qui bombardées par
les électrons

% Les effets de la densité et du numéro atomique des cibles bombardées sur la distance

de pénétration ionique et électronique

Nous donné un apergu sur les applications des cours que j’ai appris auprés de mes enseignants
de la physique des matériaux. 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 physigues en relation étroites avec la physique théorique.

Ce travail nous permis en particulier de m’initier a la recherche scientifique que je compte
aborder, dans un futur proche, avec une grande persévérance si I’occasion me sera donnée

pour préparer une thése de doctorat.
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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 electronique par des équations
mathématique qui montrent les effet des différents caractéristiques des particules projetées et
les cibles bombardes sur les différents phénomenes physique résultant on a utilisé des
logiciels TRIM (Transport and range of lons in Mater) et CASINO (Monte Carlo Simulation
of electroN trajectory in sOlid) pour simuler respectivement 1’interaction ions avec la matiére
et I’interaction des électrons avec matiere. Les résultats obtenus sont donnés sous formes des
tableaux et sous formes des courbes relatant les différents phénomeénes liés au pouvoir d’arrét,
la distance parcourue des ions dans la matiére et les effets de génération de rayon X par les
faisceaux des électrons

Abstract

The Monte Carlo method is an effective tool for the simulation of random trajectories of ions
and electrons during the bombardment of the surface of semiconductor compounds by ion or
electron beams. After a theoretical reminder describing the Monte Carlo technique for ion and
electron bombardment by mathematical equations that show the effect of the different
characteristics of the projected particles and the bombarded targets on the resulting different
physical phenomena, we used the software TRIM (Transport and range of lons in Matter) as
well as CASINO (Monte Carlo Simulation of electroN trajectory in sOlid) to respectively
simulate the ion interaction with matter and the interaction of electrons with matter. The
results obtained are given in the form of tables and in the form of curves relating the different
phenomena associated with stopping-power, the distance travelled by ions in the material, and
the effects of X-ray generation by electron beams.



