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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, 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 matiére. Les résultats obtenus sont donnés sous formes de tableaux et sous
formes de 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. Les résultats sont comparés avec ceux de 1’utilisation des
microscopes MEB et du dopage des matériaux semi-conducteurs pour la fabrication
des composants électroniques et optoélectronique

Abstract:

The Monte Carlo method is an effective tool for the simulation of random trajectories
of ions and electrons when the surface of semiconductor compounds were submitted
to ions and electron beams bombardment. After a theoretical reminder describing the
Monte Carlo technique on the ion and electron bombardment, we use TRIM software
(Transport of lons and range in Mater) and Casino program (Monte Carlo Simulation
of electroN trajectory in sOlid) to simulate the interaction respectively with ions in
matter and with electron in matter. The results are given as tables and as curves
relating the different phenomena related to stopping powers, the distance of ions in
matter and the generating of RX effects by electrons beam. The results were
compared with TEM microscopy and doping of materials for the manufacturing of
electronic and optoelectronic devises.



Introduction générale :

Notre travail consiste a étudier la méthode de Monte Carlo en vue de simuler les
trajectoires des particules (électrons, ions) dans la matiére. Les cibles choisies sont des semi-
conducteurs tels que le silicium et GaAs tres utilisés en énergie solaire photovoltaique, en
I’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 évidence des caractéristiques semblables a celle des caractéristique réalises par des

systemes 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’un semi-conducteur par un faisceau d’¢lectrons donne naissance a
divers phénoménes. D’un point de vue global on peut les diviser en deux volets, des
dispersions élastiques 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 phénomene de rétrodiffusion ou il
est utilisé dans le Microscopes a Balayage Electronique trés connu sous abréviation
(MEB)[3] .Cette simulation va se faire avec le logiciel Casino élaboré par le savant canadien
D. Drouin et al.[4].

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

électrons-matiére et ions-matiére seront rappelées.

Dans un deuxieme chapitre on utilise le logiciel TRIM et SRIM permettant de simuler
les interactions ions-matiere. 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 1’énergie cinétique des ions incidents sur la surface de différents

composants semi-conducteurs de notre choix comme le GaAs et le SnO> [6,7].

Le troisieme chapitre sera consacré au logiciel casino qui en plus de la description de
son emploi, nous enregistrons les différentes courbes de rayon X émises par la 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 SnO2 et GaAs.
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1.1 Introduction

On désigne de maniére générale, sous le nom de "méthode de Monté Carlo", les modes de
résolution des problémes faisant appel aux variables aléatoires trop complexes pour étre
résolus analytiquement. La méthode est applicable lorsque le processus global peut étre
décomposé en séquences de processus élémentaires, corrélés ou non, et décrits chacun par une
ou plusieurs variables aléatoires de fonction de densité de probabilité connue. Elle consiste a
simuler le processus par la génération successive de valeurs typiquement arbitraires pour les
variables distribuées aléatoirement suivant leurs fonctions de densité de probabilité
respectives [8].

Le premier probléme qu’on envisage de résoudre est lié a I’interaction ions —matiére (dopage,
implantation des ions, nettoyage de la surface des semi-conducteurs). La matiére est en
générale un semi-conducteur tel que le silicium ou le GaAs qui sont les matériaux les plus
utilisés dans la fabrication des composants électroniques et optoélectroniques [9,10].

La connaissance du profil de dopage du dopant constitue une étape clé dans 1’amélioration
des propriétés électriques du composant, le moyen expérimental le plus utilisé et connu dans
le domaine de la microélectronique est la technique d’analyse SIMS (Spectroscopie de masse
d’ions secondaire), une méthode trés précise et fiable, mais cette méthode a 1’inconvénient
d’étre destructive, le matériau est détérioré, et par conséquent sera inutilisable. Alors pour
contourner ce probléme, on propose dans ce travail un moyen théorique basé sur des
méthodes de simulation numérique appelée méthode de Monté Carlo et utilisant un code
appelé « Code TRIM », capable de reproduire le plus fidélement possible les profils de
concentration de dopant dans des films de semi-conducteurs [11].0On donnera les principales
théories de ’arrét des ions dans un matériau.

Deux types d’interactions physiques peuvent se produire, chacun d’eux étant prédominant
dans un domaine qui dépend des valeurs de I’énergie incident de I’ion et de sa masse
atomique. Ces deux processus de pertes énergétiques sont : la collision nucléaire et la
collision électronique. La premiére est élastique et met a contribution les électrons de la cible,
de fait, les modélisations du ralentissement de 1’ion dans le matériau vont étre étudiés
séparéement et les additionner ensuite pour déterminer le pouvoir d’arrét total [5].

Le deuxieme probleme a résoudre est lié a I’interaction des électrons avec la mati¢re. On
considere toujours la matiere comme étant des semi-conducteurs dont les surfaces apparentes
sont sujettes a des bombardements par des faisceaux d’électrons en vue de la caractériser ou

de reproduire ces surfaces sous forme d’images donnant la morphologie et la porosité [3,4].
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Durant ces dernieres années, la plus part des méthodes modernes d’analyse et de
caractérisation des matériaux semi-conducteurs prennent la voie de la microscopie
électronique a balayage (MEB) sous ces différents modes de sortie. Cependant dans la
caractérisation, la connaissance des propriétés électroniques et optiques est d’une importance
majeure pour resoudre les problémes posés par les matériaux micro-optoélectroniques, et
semi-conducteurs qui sont requis a I’industrie électronique et la nanotechnologie [12,13].

En effet, ’interaction électron-matiére offre la possibilité de déterminer avec succes des
informations quantitatives et qualitatives a propos des paramétres électriques et optiques des
matériaux. L’étude de I’arséniure de Gallium (GaAs) par la Cathodoluminescence (CL) exige
une bonne simulation fiable et exacte du signal CL en fonction de ces parameétres, ¢’est pour
¢a que nous avons choisi la méthode Monte Carlo(MC) comme méthode de simulation gréace
aux avantages qu’elle nous donne dans ce genre de phénoméne [9,10].

Les équations gérant le mouvement des électrons a I’intérieur du semi-conducteur et la
distribution des porteurs doivent étre aussi reliées aux processus de la recombinaison des
porteurs en exces [14].

Dans ce travail nous avons calculé la profondeur de pénétration ainsi que le parcours
électronique (la trajectoire des électrons) dans le GaAs et leurs variations en fonction de

Iénergie d’accélération en utilisant un logiciel dénommé CASINO.

1.2 Notions Fondamentales sur les semi-conducteurs
1.2.1 Théorie de la méthode de Monte Carlo

Un semi-conducteur est un matériau a I'état solide ou liquide, qui conduit I'électricité a
température ambiante, mais moins aisément qu'un métal conducteur. La conductivité
électrique désigne la capacité d'un corps a conduire un courant électrique lorsqu'une tension
lui est appliquée. C'est I'une des propriétés physiques qui varie le plus d'un corps a l'autre.
Des métaux, tels que le cuivre, l'argent et I'aluminium, sont d'excellents conducteurs. Au
contraire, des isolants tels que le diamant et le verre sont de mauvais conducteurs. Aux basses
températures, les semi-conducteurs purs se comportent comme des isolants. A des
températures élevées ou en présence d'impuretés ou de lumiére, la conductivité des semi-
conducteurs s'accroit fortement, pouvant méme devenir comparable a celle des métaux. Les
propriétés physiques des semi-conducteurs a étudier a I'état physique solide. Les principaux
semi-conducteurs sont I'arséniure de gallium (GaAs), le silicium (Si), le germanium(Ge), le

sélénium(Se), et le séléniure de zinc(ZnSe), l'oxyde dezinc(ZnO), le tellurure de
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cadmium(CdTe). L'accroissement de la conductivité en fonction de la température, de la
lumiére ou des impuretés s'explique par une augmentation du nombre d'‘électrons de

conduction, qui transportent le courant électrique [15].

Dans un semi-conducteur pur tel que le silicium, les électrons périphériques d'un atome sont
mis en commun avec les atomes voisins pour établir des liaisons covalentes qui assurent la
cohesion du cristal. Ces éelectrons périphériques, dits électrons de valence, ne sont pas libres
de transporter le courant électrique. Pour produire des électrons de conduction, on expose a la
température ou a la lumiére les électrons périphériques, afin de rompre les liaisons covalentes:
les électrons sont alors mobiles. Défauts ainsi créés, appelés « trous >» ou <« lacunes>,
participent au flux électrique. On dit que ces trous sont porteurs d'électricité positive. Ces
lacunes expliquent l'augmentation de la conductivité électrique des semi-conducteurs avec la

température [16].

L'ajout d'impuretés au semi-conducteur ou dopage, est un autre moyen d'augmente la
conductivité électrique du corps. Les atomes du matériau de dopage ou dopant (donneurs ou
accepteurs d'électrons), et ceux de I'ndte ont un nombre différent d'électrons périphériques. Le
dopage produit ainsi des particules électriques chargées positivement (type P) ou

négativement (type N) [17].
1.2.2 Interaction électron-matiére

L’¢lectron est une 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 I'énergie en introduisant la  notion de quanta, ainsi qu'au
physicien frangais Louis de Broglie, prix Nobel en 1929 pour avoir découvert, en1924, la
nature ondulatoire des électrons[18].

Les électrons ont une masse d'environ 9,1083x1028g et une charge électrique élémentaire de
1,602x101°C (coulombs). La charge de I'électron est l'unité de base en électricité. Les
électrons possédent un moment magnétique qui est égal a 0,92827x102°A.m2et un spin demi-
entier caractéristique des fermions. Aussi, I'électron satisfait au principe d'exclusion de Pauli,

qui permet la construction d'édifices atomiques stables et qui est a I'origine de la
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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.

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 [19]. 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 MEB pour le contraste du nombre atomique et les effets de diffraction. Figure 1.1

II| giffusien
indlartique

Figure 1.1 : schéma représentant la diffusion élastique et inélastique.

Les collisions inélastiques des électrons d'atomes cibles, qui sont éjectés de leurs orbites,
avec une perte d'énergie et un faible transfert de vitesse et qui provoquent une dispersion
inélastique donnant naissance a une grande variété de signaux et de processus utiles tel que :

schématisés sur figure I-1.
-Electrons secondaires

Les électrons secondaires(SE) sont ceux génerés par I'atome cible apres leurs collisions avec
le faisceau incident. Ces électrons ont une énergie de I'ordre de500 eV et avant de pouvoir

quitter I'échantillon, ils subissent encore a une perte aléatoire d'énergie. Ce phénomene a lieu
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pour des distances plus proches a la surface (de5 a 10 nm de la surface). Donc, ces électrons

donnent des informations spécifiques dans la zone d'interaction avec la matiére.
-Electron rétrodiffusés

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

bombardé et de I'énergie des électrons incidents.
-Rayons X

Les électrons incidents peuvent exciter les atomes de la cible, qui deviennent instables ; sa
durée de vie est de l'ordre de 10%. L’atome tend a I'état fondamental par suite des
transitions électroniques, c'est-a-dire I'électron saute d'un niveau externe au  niveau plus

profond ; une énergie est ainsi libérée sous forme des rayons X caractéristiques.

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

contamination de la surface, a I'aide du traitement de ces rayonnements.
-Electrons absorbés

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

peut mesurer expérimentalement.
-Electrons Auger

Au lieu d'étre émise directement sous forme du rayonnement X, I'énergie libérée durant les
transitions entre les divers états electroniques, peut étre utilisée pour éjecter un deuxieme
électron d'un autre niveau. Ce phénomeéne a lieu pres de la surface (autour de 5nm) et nous

permet donc I'étude la surface et la composition chimique de la cible.
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-Electrons transmis

Les électrons primaires peuvent traverser I'échantillon, si celui-ci est suffisamment mince.
Les électrons transmis perdent, & cause des collisions inélastiques avec les atomes du

matériau, une fraction significative de leur énergie initiale.
-Etats de surface

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

la surface du matériau.
-Cathodoluminescence (CL)

Le bombardement électronique, dans certains matériaux (minéraux naturels, oxydes, semi-
conducteurs), provoque I'émission des photons lumineux (la gamme s'étend de 1'U.V a I'LLR).
L'émission revient aux centres luminescents liés a la présence  des défauts dans la matiere 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 I'on peut identifier et connaitre leur répartition au sein du
matériau, ou chaque processus est déterminé par sa probabilité de production qui est décrite

par une section efficace [10].

Fatwcsaw d"éle ctrn ne incil s mic

(éme ciie E

>
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>y L

&chaniillo n

gyt dloetrone wteed Hfucee
Byr alemrnns spenndaiees

ey eleetrons Auger
' electrony ransm i
C], cathodsluninescence

€ Rix: rapame X

Figure 1.2 Les effets produits situé au bombardement d'un échantillon par électron.
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1.2.3 Volume de Dissipation de I'Energie de I’Electronique par Chocs Inélastique

Les électrons 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 modéle de Rutherford [9]. La section efficace totale de
diffusion relativiste de Rutherford est donnée par [20].

o= (521x1072) (£) 22 (’“’”"Cz) 11

§(5+1) \E+2m C?

Ou Z est le nombre atomique de I'atome diffusé, E est I'énergie des électrons en keV, mo et ¢
sont respectivement la masse élémentaire de I'électron et la vitesse de la lumiere dans le vide

(3.108 m/s), et & est un paramétre donné par la relation [9].
Z0.67
o= (34 X 10_3)T 1.2

Pouvoir d’arrét

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

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

dE z
= = 2ne*N,ZIn (
ds EA

1.16.6E) 1.3

Ou e est la charge electronique, Na est le nombre d'Avogadro, p est la densité, A est le poids
atomique, E est I'énergie moyenne d'électron, et J est le potentiel moyen d'ionisation. Ce
dernier est la dissipation d'énergie moyenne par interaction (pour indisposer les processus
possibles de dissipation d'énergie) est donné par : [19].

j = (9.76Z + 58.52%19)1073(KeV) 1.4

D'autre part l'interaction electrons-matiére est caracterisée par d'autres paramétres tel que le
parcours électronique, I'énergie de formation d’un pair électron trou qui vont étre analysés un

par un dans ce qui suit.
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1.2.4 Parcours Electronique

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

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

I'énergie du faisceau incident Eo sous la forme suivante : [19].
K
R, = (;) ES 1.5

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

formules ont été également proposées par d'autres auteurs.

En1957, les travaux de Gruen ont conduit a un parcours électronique donné par [20-25]:

R, = 457 1.6

La ou R; est en pg/cm?et Eqest en KeV.

Selon Everhart et Hoff :

R, = (0.0398/p)E}75 1.7

ou p est en g/cm3et Eo est en KeV.

Ces deux résultats ((1.7) et (1.8))ont été dérivés pour des électrons de gamme

d'énergie de 5a 25 KeVet de nombres atomiques 10<Z<15.

Une relation dérivée pour le GaAs par Wittry et Kyser [20] est utilisée plus tard :

1.7
R(g/cm?) = 2.56 1073 (’3"—0) 1.8
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L'exposant 1.7dans cette derniere équation n'est pas précise a basse énergie [9].

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

bien aux résultats expérimentaux. D'apres Kanaya et Okayama [26,27] est :

R, = (0.0276A4/pZ°88)EL67 (um) 1.9

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

atomique.
1.2.5 Energie de Formation d'une Paire Electron-trou

Cette énergie est définie comme une énergie moyenne dissipée pour créer une paire électron-
trou. Dans la plus part des cas elle est considérée comme I'énergie d'ionisation qui est donnée

par la relation suivante :
E; =28E,+M 1.10

1.2.6Estimation de la Densité des Porteurs en Exces

L'interaction inélastique entre un électron incident et un électron de l'atome du Semi-
conducteur génére une paire électron-trou (I'électron quitte son état lié dans la bande de
valence vers un état libre dans la bande de conduction) cette méme paire peut a son tour
générer un autre pair électron-trou...etc. ce processus de cascade continue jusqu'a ce que le

dernier électron secondaire ait une énergie cinétique inférieure a I'énergie d'ionisation.

Le facteur de génération G (c'est a dire, le nombre de paires de électron-trou généré par le

rayon d'électrons incident) est donné par :

G =20 111
Ej

Ou Eo est I'énergie de faisceau d'électrons, E; est I'énergie d'ionisation (c.-a-d., I'énergie
requise pour la formation d'une paire électron-trou), et y représente la perted'énergie
fractionnaire du faisceau d'électrons dd aux électrons rétrodiffuses. L'énergieE; d'ionisation,
est reliée au gap du matériau [28-31].

1.2.7 Phénomeéne de Recombinaison

Apres la génération des paires électrons-trous et en absence de toute influence exterieure
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Dans I'étude des phénomeénes de luminescence dans les semi-conducteurs, on considere que

I'effet de la variation des porteurs minoritaires est prépondérant.

La distance entre le point de création du porteur et le point de leur recombinaison (retour a
I'état initiale) s'appelle longueur de diffusion L, et le temps qui s'est écoulé pour effectuer ce

parcours s'appelle la durée de vie 7.

La recombinaison au sein d'un semi-conducteur d'électrons et des trous libres s'effectue par

I'un des deux mécanismes :

1 .Par la transition d'un électron de la bande de conduction E, vers la bande de valence Ey,

c'est a dire recombinaison directe.

2.Par l'intermédiaire d'un centre recombinant, I'acte élémentaire de recombinaison comporte
deux étapes successives, tout abord I'électron(ou le trou) est capté par un centre localisé (dans
la bande interdite), puis ce méme centre capte le trou(ou I'électron) qui se recombine avec le

porteur initialement capté (recombinaison indirecte).
La contribution relative des deux mécanismes aux processus de recombinaison dépend :
-du rapport des probabilités de ces deux mécanismes.

-de la position en énergie des centres de recombinaison a l'intérieur de la bande interdite et

de la concentration de ces centres.
-de la concentration des porteurs a I'équilibre.
-de la température.

1.2.8Les processus de recombinaison

Selon le mécanisme de recombinaison et selon la forme sous laquelle est libérée I'énergie du
porteur capté par le centre d'impureté on distingue plusieurs processus ou ils sont représentés

sur la figure 1.3.

La recombinaison radiative donne naissance a des photons, elle a été étudiée en détail depuis
1953 Le retour a I'état d'équilibre du matériau, par la recombinaison de I'électron avec le trou

peut se faire d'une fagon intrinséque ou extrinseque

[32-34].

Pagel3



a / la luminescence intrinseque (ou bande a bande) ou on distingue deux transitions :

i) transition directe : Dans ce cas, le minimum de la bande de conduction et le
maximum de la bande de valence se trouvent au méme vecteur d'onde k I'énergie du photon

emis (hv) dans ce cas est égale (presque) a I'énergie du gapE, et la luminescenceest dite

intrinséque.

i) transition indirecte : Dans ce cas, la transition n'est plus verticale, et par
conséquent la différence de quantité de mouvement entre les deux niveaux n'est pas
négligeable. Pour satisfaire le principe de conservation de quantités de mouvement, il est
nécessaire de faire intervenir une pseudo-particule, qui est le phonon de vecteur d'onde k;. Il
s'agit donc ici d'une interaction de trois particules, dont la probabilité est plus faible. C'est
ainsi que I'émission de luminescence dans les semi-conducteurs a gap indirect est difficile a

observer.

b /la luminescence extrinseque (bande-niveau) : la luminescence extrinséque est relative aux

impuretés et aux défauts.
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Figure I-3 : illustration des processus de recombinaisons radiatives semi-conducteur a bande
interdite directe

| .3 Interaction ion-matiére

1.3.1 Les différents mécanismes d'interaction ion-matiere :
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Le bombardement d'une surface solide par des ions primaires s'accompagne, si I’ion n'est pas
réfléchi, d'une séquence d'interactions au cours desquelles les ions primaires transférent 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. Nous allons discuter brievement les deux types d'interactions qui sont mises en jeu
entre les ions énergetiques et les atomes du solide et qui provoquent le ralentissement des
ions: les pertes d'énergie nucléaire et électronique. Signalons aussi que deux autres
mécanismes peuvent exister (génération de photons et réaction nucléaire) a des énergies plus

élevés [35].
1.3.2 Perte d’énergie nucléaire

La premiére interaction est la perte d'énergie nucléaire. Les ions et les atomes rentrent en
collision et diffusent élastiqguement. 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 [20,21].

dE

(5)71 = —NS, (E) .12

Ou N st la densité atomique et, S,,(E) la section efficace d'arrét nucléaire pour I'énergie E.

C'est le principal mécanisme de perte d'énergie pour les ions a faible énergie. .Pour
évaluer S,,(E), on part du potentiel d'interaction entre deux atomes Z, et Z,(séparés par la

distance r qui peut étre pris comme étant un potentiel de Coulomb écranté :

V() = a2, @ 113

T a
Oug est la fonction d'écrantage et a le rayon d'écrantage de Thomas-Fermi (~0.1-0.2A).

Dans I'approximation d'un potentiel en 1/r2, on peut montrer que :

(£) = NZ 2 25e%

M,
Mq,+M,

1.14
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Donc que la perte d'énergie est indépendante de I'énergie. Lindhard, Scharff et Schiott (théorie
LSS) ont exprimé le freinage nucléaire dans un systéme de coordonnées dites «réduites» ou

I'énergie réduite € et la longueur réduite p valent [20].

g =2 ZMed Ep = NM,4ma? —2— 1.15

" My +M., Z,Z,e? M, +M.)2
1 2 4142 1 2

Ou M la masse, Z le nombre atomique et e la charge de I'électron. Les indices 1 et 2 se
rapportent a I'ion incident et I'atome cible respectivement. Dans ce formalisme, le « pouvoir

d'arrét nucléaire » s'écrit comme :

(dg)_s()

dp) ni®

Ou 1.16
(dE)  aNZ Zye? —h S (€)
dxn_a 142€ M1+M2"€

Dans ce systeme de coordonnées, le pouvoir d'arrét nucléaire est représenté par une relation
uniqueS, (E), indépendante de la particule incidente et de la cible. S, (E)dépend de la forme
du potentiel V(). Un potentiel en 1/r (Thomas-Fermi) conduit a une perte d'énergie nucléaire
qui diminue a haute énergie, et donc qui est plus proche de la réalité que celui enl/r?

(indépendant de I'énergie). Une forme approximative est donnée par Kalbitzer et al. [20-25].

de 1.7e%51og(e+e)
() = 2 1.17
dp/, 14+6.8c+3.4¢1-

1.3.3Perte d'énergie électron :

La deuxieme interaction est la perte d'énergie électronique. La plupart des projectiles ne
frappent pas de plein fouet les atomes du matériau, mais passent plutdt au voisinage de ceux-
ci. Etant donné que les ions restent chargés tant qu'ils possedent 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 » [20-25].
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(z—i) = —N S,(E) .18

Ou N est la densité atomique et S la section efficace d'arrét électronique pour I'énergie E.
C'est ce mécanisme ion-électron qui est le plus important a plus haute énergie. Dans le cas
des collisions a faible énergie (pour v<2.210°m/s, ce qui correspond a des énergies inférieures
au MeV), la théorie LSS dit que le pouvoir d'arrét électronique est proportionnel a la racine

carrée de I'énergie :

(Z—i)e - K .19

Dans le cas des collisions a forte énergie (pour v>2.2 10°m/s, ce qui correspond a des énergies
supérieures au MeV, on peut montrer que le pouvoir d'arrét électronique est inversement

proportionnel a I'énergie :

(3—i)n — —KE1 1.20

K dependent du couple ion- atome cible (Z; , Z, ,M; M5).

1.3.4Perte d'énergie totale

On considére les processus de perte d'énergie électronique et nucléaire comme indépendants

et additifs. La perte d'énergie totale subie par I'ion est donc égale a I'addition des deux [5].

@)= @)+ @) 121

Les deux mécanismes varient différemment avec I'énergie. La section efficace sera maximale
pour des énergies de l'ordre du keV pour l'interaction nucléaire et pour des énergies de I'ordre
du MeV pour linteraction électronique. Souvent une des deux contributions peut étre

considérée comme négligeable.
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Figure 1.4. Domaine d'applications des différentes théories en fonction de I'ion incident (I:
interaction nucléaire, Il : interaction électronique a faible énergie, 111 interaction électronique
a haute énergie)

1.3.5Principaux phénomeénes se produisant sur la matiere

Dans une certaine gamme d'énergie (de la centaine d'e V a quelques keV, I'impact des ions
provoque I'émission de particules de différente nature. Principalement des atomes neutres
(pulvérisation ionique), mais aussi des ions (émission d'ions secondaire), des photons (ion
luminescence), des électrons secondaires. L'éjection de particules de la cible requiert une
séquence de collisions pour changer la quantité de mouvement incidente, dirigée vers
I'intérieur du matériau, vers la surface. Ici le parcours des ions dans la matiére est faible et ce
sont les premieres couches atomiques qui participent a la pulvérisation. A titre d'exemple, a la
limite supérieure de la gamme d'énergie que nous traitons ici, la profondeur de pénétration
pour des ions d'Argon d'lkeV bombardant de la silice fondue sous incidence normale est de
I'ordre de 4nm. Pour des énergies plus élevées (de quelques keV a quelques MeV) 4, l'ion
incident pénetre beaucoup plus profondément dans le solide (quelques dixiémes de microns a
100 keV, il s'agit du phénomeéne d'implantation ionique qui est mis a profit pour implanter des

dopants dans un matériau.

En résumé, on distingue généralement 4 phénomeénes concernant les modifications de la cible

bombardée: figure 1.5

- La pulvérisation de particules de la surface
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- L'implantation d'ions primaires
- Des modifications dans la structure de la matiére

- Des effets chimiques tels que la rupture et la formation de liaison
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Figure 1. 5 Principaux phénoménes lors du bombardement ionique d'un matériau

1.4 La pulvérisation ionique
1.4.1 Le mécanisme de pulvérisation

Un des effets principaux de I'interaction ion-surface est la pulvérisation (sputtering). La figure
1.6 illustre un processus physique typique produisant la pulvérisation dans la gamme de 1keV.
La particule incidente, énergétique, pénetre dans le matériau et perd de I'énergie dans une
série de collisions avec les atomes de la cible. Si I'énergie transmise a l'atome cible est
supérieure a une énergie de déplacement, il peut quitter sa position et engendrer une série de
chocs avec d'autres atomes du matériau (cascades de collisions). Un atome éjecté de sa
position initiale peut s'échapper du matériau s'il a suffisamment d'énergie pour compenser les
pertes énergetiques qu'il subit lorsqu'il traverse la matiere et s'il acquiert suite aux collisions

une composante de vitesse dirigée vers I'extérieur du matériau[38].
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Figure 1.6 lllustration d'un processus de pulvérisation typique se produisant lors du
bombardement de la surface du verre par des ions. Les cercles pleins représentent les atomes
d'oxygene, les cercles creux les atomes de silicium.

De plus, il doit lui rester suffisamment d'énergie pour vaincre les forces de liaisons de surface
(de 1 a quelques dizaines d'électron Volts) et étre finalement éjecté de la surface, produisant
I'effet de pulvérisation. On dit que I'énergie du projectile a atteint le seuil de pulvérisation si
elle conduit a I'éjection des atomes de la surface. Au-dela de cette description générale de

mécanisme de pulvérisation, on distingue généralement trois types de régime de collisions :

- Le régime des collisions uniques?:

L'ion incident transfere de I'énergie aux atomes de la cible, lesquelles, aprés avoir subi un
petit nombre de collisions ultérieures sont éjectés de la surface. Dans ce mode, peu de
collisions se produisent et seuls les atomes heurtés en premier contribuent a la pulvérisation
de maniére significative. Ce régime s'applique pour les bombardements de faible énergie
(1keV).

- Le régime de cascades linéeaires :

Dans ce regime, les atomes de la cible regoivent suffisamment d'énergie pour engendrer le
recul d'autres atomes et donc un régime dit en cascades, mais de densité assez faible si bien

que les collisions entre atomes en mouvement sont trés improbables. Ce régime s'applique
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pour des bombardements d'ions de nombre atomique moyen ou élevé et dans une gamme

d'énergie de quelques keV [5].

- Le régime des pointes thermiquess:

Les collisions sont telles qu'elles mettent en mouvement une densité importante des particules
a l'intérieur d'un certain volume de la cible (appelé le « spike » volume) et les collisions entre
atomes en mouvement peuvent se produire. Ce régime est atteint pour des bombardements de

cibles d'atomes lourds par des ions lourds et des énergies élevées (20-80keV) [35].

I.5. Le rendement de pulvérisation

Le phénoméne de pulvérisation ionique est quantifié en terme de rendement de pulvérisation
Y (E), qui est égal au nombre d'atomes éjectés par ion incident. C'est une des valeurs les plus

importantes dans le domaine de la pulvérisation ionique.

1.5.1 Le modéle de Sigmund

Le modele le plus connu pour le calcul du rendement de pulvérisation est celui de Sigmund
[39]. C'est un modele basé sur I'équation de transport de Boltzmann, valable pour des cibles

monoatomiques (amorphes et poly cristallines).

Le rendement de pulvérisation peut s'exprimer comme :

Y(E) =AFd(E) 1.22

A contient les propriétés du matériau et I'état de la surface :
A =0.042/(N Uy) 1.23

Avec Uy I'énergie de liaisons des atomes de surface et N sa densité atomique. U, peut étre
estimé a partir de I'énergie de sublimation du matériau cible et est compris en général entre 2
et4eV.

F d(E)) est la densité d'énergie déposée en surface :

Fd(E) = a N S, (E) .24
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Ou N S,,(E) est le pouvoir d'arrét nucléaire et o un facteur de correction dépendant de I'angle
de pulvérisation et de contributions dues a des grands angles de diffusion. En incidence
normale, le facteur a dépend de I'énergie et surtout du rapport de masse de I'ion incident (M)

et de I'atome cible (M,). La valeur deo est comprise entre0.15 et 1.5.figure 1.7
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Figure 1.7. Facteur o en fonction du rapport de masse M2/M1 dans le domaine des collisions
élastiques (incidence normale).

Pour le calcul du pouvoir d'arrét nucléaire dans son modeéle, il distingue plusieurs cas en
énergie entre les deux cas décrits ci-dessous dépend du couple ion incident-atome cible. Pour
le cas des faibles énergies (<1keV), il privilégie la pulvérisation causée directement parle

recul de lI'atome cible plutét que par le processus de collisions en cascades.

Le rendement de pulvérisation en incidence normale Y, s'écrit dans ce cas:

3 YEo
YO(E)OOEC(U—O 1.25

Avec :

« :le facteur dépendant du rapport M

Ey :L’énergie de l'ion incident

Uy :L’¢énergie de liaisons des atomes de surface
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v . Le coefficient de transfert d'énergie

_aM M,
(M1 +M3)?2

1.26

La quantité yE, correspond en fait a I'énergie maximale transmise a un atome cible lorsd'une
collision. Elle est maximale (et donc le rendement de pulvérisation aussi) quand les masses de

Iion incident et de I'atome cible sont identiques.

Pour des energies plus élevées (<10keV) et des ions de masses intermédiaires, ou la
pulvérisation est toujours gouvernée par les pertes nucléaires (région des collisions

élastiques), Sigmund utilise pour le pouvoir d'arrét nucléaire est exprimée en énergie réduite.

Le rendement de pulvérisation s'exprime alors :

— 2 My
Yo =0.042 a Z,Z,e“ a UO(M1+M2)Sn(€) 1.27

Ou a est le facteur décrit a la figure 2.4, o est le rayon d'écrantage de Thomas-Fermi, Z; et Z,
sont les nombres atomiques de I'ion incident et I'atome cible respectivement. Comme vu
précédemment, S,,(E) est une fonction unique (pour tous les couples ions - atomes cibles),
tabulée par les auteurs du modele LSS et dont les valeurs sont reprises dans l'article de
Sigmund [39].

La figure 1.8 compare le rendement de pulvérisation du cuivre obtenus a l'aide du modéle de
Sigmund (Equations (1.25) et (1.27)) et celles mesurées expérimentalement.

Aux faibles énergies, le rendement de pulvérisation augmente linéairement avec I'énergie,
comme décrit par I'équation (2.15). Pour des ions de plus grandes énergies, les ions pénétrent
plus profondément dans le matériau, I'énergie déposée en surface diminue, ainsi que le
rendement de pulvérisation. L'énergie a laquelle le rendement est maximum diminue pour des

ions incidents plus légers.

Comme illustré a la figure 1.8, on constate en général une bonne adéquation entre le modele
de Sigmund et les mesures expérimentales pour les matériaux poly cristallins et amorphes,

sauf pour les hautes énergies (>10keV) dans le cas d'ions lourds (comme pour le Xe*) [39].
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Dans le domaine des faibles eénergies (<1keV), certaines incertitudes sur le calcul des sections
efficaces de collisions nucléaires peuvent également limiter la précision sur la valeur du

rendement calculé par ce modeéle.
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Figure 1.8 Rendements de pulvérisation du Cu mesurés expérimentalement (points) et
calculés selon le modele de Sigmund (lignes) en fonction de I'énergie pour des ions primaires
Xe, Kr, Ar et Ne [39].

1.5.2 Influence de I'angle d'incidence

Sous incidence oblique, la pulvérisation ionique est favorisé par le fait qu'une composante de
la quantité de mouvement de I'ion incident est parallele a la surface et donc qu'une part plus
importante de son énergie peux étre transférée aux atomes de surface. Le rendement croit
donc avec l'angle d'incidence des ions de la surface. Le rendement de pulvérisation s'exprime

dans le modele de Sigmund comme [39] :
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__ Y
Y(0) = 057 @ 1.28

Ou

Yo est le rendement de pulvérisation

0 est l'angle d'incidence par rapport a la normale a la surface
f est un paramétre dépendant des conditions de pulvérisation.

Pour des angles d'incidence raisonnables, f dépend principalement du rapport M, /M. 1l est
également lié au coefficient m (0O<m<1) qui dépend de la gamme d'énergie, et donc de la
section efficace des collisions élastiques (Thomas-Fermi), et qui est approximé de la maniére

suivante :

m =1— Rutherford (hautes énergies)

m =1/2— gamme autour du keV et moyennes énergies
m =1/3— <keV

m—0— dans la gamme de quelques eV.

La courbe de f pour m=1/2 et 1/3 (gamme qui nous intéresse ici) se trouve a la figure 2.6. On
peut constater que les 2 courbes sont trés semblables, ce qui signifie que l'influence de I'angle
d'incidence sur le rendement de pulvérisation est trés peu sensible a I'énergie de I'ion incident
dans la gamme de la centaine d'eV a quelques keV. De plus, pour M, /M:<3, f est quasiment
constant (~5/3) et donc le rendement de pulvérisation est également indépendant du rapport de

masse.
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Figure 1.9 Facteur f en fonction du rapport de masse M2/Mz et de 1’énergie ionique (quelques
keV pour m=1/2 et <1 keV pour m=1/3) [39].

Pour des angles d’incidence ¢levés (au-dela de 1’angle critique ~ 70°), le rendement de
pulvérisation diminue alors trés rapidement en raison de la réflexion des ions incidents sur la
surface (I’action répulsive de la surface est assez grande pour empécher les ions de pénétrer
dans le matériau) et tend vers 0 pour 6=90°.

Notons que des valeurs expérimentales pour f dans la gamme entre 0.7 et 2.5 peuvent étre
trouvées dans la littérature. Ainsi, la grande dépendance du rendement de pulveérisation du

diamant avec I’angle d’incidence pour des ions argon est illustrée a la fig. 1.10
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Figure 1.10 Mesure du rendement de pulvérisation du diamant en fonction de 1’angle
d’incidence pour des ions Argon de 500, 750 et 1000 eV [39]
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1.5.3 Influence de la structure du matériau

Bien que le processus physique de pulvérisation soit le méme pour les matériaux amorphes,
cristallins et poly cristallins, I’arrangement régulier des atomes dans une structure cristallin
induit des effets qui n’ont pas lieu dans les structures désordonnées. Pour les cristaux, le
rendement de pulvérisation dépend également du plan cristallin qui subit le bombardement
ionique.

Lorsque le bombardement s’effectue selon certaines directions cristallographiques
privilégiées, la profondeur de pénétration dans le cristal est beaucoup plus importante que
dans le cas amorphe. L’alignement des atomes dans les cristaux procurent en effet de
véritables « boulevards » pour les ions incidents ayant la méme direction. Ne rencontrant que
peu d’obstacles, la perte d’énergie de I’ion est beaucoup plus faible. Il en résulte un
rendement de pulvérisation Y plus faible car les collisions se produisant plus en profondeur,
les atomes ont une probabilité plus faible d’étre éjectées. Ce phénomene est connu sous le
nom de ’effet de canalisation (channelingeffect).

Au contraire, lorsque le bombardement s’effectue perpendiculairement aux plans de hautes
densités atomiques, le rendement de pulvérisation est supérieur a celui observé sur les

matériaux amorphes ou poly cristallins.

1.5.4 Pulvérisation de matériaux biatomiques

Les différences de rendement de pulvérisation des différents constituants du matériau vont
engendrer la formation d’une couche de surface (dite « couche altérée ») de typiquement
quelques nm d'épaisseur enrichie du constituant ayant le rendement de pulvérisation le plus
faible (« pulvérisation différentielle ») [42].

Pour un alliage A-B, les rendements de pulvérisation Ya et Yg des constituants A et B dans

I’alliage A-B s’écrivent

_Nap _Na-p
Y, =22, Yy = "L, 1.29

Avec

S, = coefficient de pulvérisation de A dans A pur

Sg = densité atomique de A pur

S,_s = densité atomique deA-B

Idem pour le constituant B

Au fur et a mesure que la pulvérisation se poursuit, la concentration de surface du composant

avec le rendement le plus élevé va diminuer. Aprés un certain temps, un état d’équilibre va
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étre atteint pour lequel la concentration des constituants peut étre tres différente que celle
initiale.
A I'équilibre [38.42] :

64Y4 6pYp

= 1.30

Cyp Cp

C, = fraction initiale de A dans l'alliage
0,= fraction en surface de A dans l'alliage a I'équilibre
Cg= fraction initiale de B dans l'alliage
05 = fraction en surface de B dans l'alliage a I'équilibre

Le concept peut étre généralisé a un matériau a plusieurs constituants.

1.6 Conclusion :

Dans ce chapitre il a été question de donner les formules en relation avec les deux
phénomeénes d’interaction électrons-matiére et ions-matiere. Toutes ces formules sont en
relation avec la théorie de Monte Carlo. La trajectoire des électrons dans les différents
cristaux cristallins ou amorphes suivant des directions normales ou inclinées a été vue en
détail, le calcul du pouvoir d'arrét électronique et nucléaire a été aussi formulé. On a aussi

traité le modéle de Sigmund connu pour le calcul du rendement de pulvérisation [39].

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

toutes ces intéressantes formules.
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Chapitre [l
Simulation ce Finteraction lons=matiere
Code TRIM et SRIM
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1.1 Propriétés structurales des composés semi-conducteurs

Les atomes I11-V ne possedent que 111 électrons de valence sur leurs derniéres orbitales s et p
(ex : Ga de structure électronique[Ar]3d°4s2P1 ) contre V sur les orbitales s et p (ex : As
de structure électronique[Ar]3d1°4s2P3 ). La liaison I11-V résulte donc de I’hybridation
Sp® des orbitales atomiques ( liaison covalente) avec , en plus, pour les atomes 11-VI une
partie ionique ( liaison covalente ) avec , en plus pour les atomes II-VI une partie ionique
non négligeable qui provient de la différence de natures entre 1’ élément VI |, trés
¢lectronégatif (anion ) , et I’ élément II (cation) . La liaison II-V1 est donc ion-covalente au
contraire des IV-IV (Si, Ge) qui elle est purement covalente. C’est cette iconicité qui va
conférer aux I1-VI leurs propriétés remarquable. Le caractere covalent, donc directionnel, de
la liaison I11-V impose, lui, a chaque anion d’étre au centre d’un tétraédre formé par les
cations et réciproquement. La structure cristalline de compacité maximale qui résulte (34%)
est soit cubique (on parlera de la maille blende dite aussi sphalérite) cf. Figure I-1. Ces deux
mailles ne différent ’une de 1’autre, malgré les apparences, que par une rotation de 60° d’un
tétraedre sur deux autour de la liaison I11-V [9,10] On voit, figure I-1, que la maille zinc
blende revient a une cubique face centré dans laquelle les sites tétraédriques non contigus sont
tous occupés, soit une multiplicité de 8 atomes par maille (dont autant de cations que

d’anions).

Figure 1.1 maille cristalline des composés semi-conducteurs 11-V

Le r6le des deux ions étant symétrique , la maille zinc blende se décompose donc en deux
sous-réseaux cubiques faces centrées imbriqués , décalés d’un quart de la grande diagonale du
cube, I’un étant occupé par 1’anion ( P, As ou Sb ), I’ autre par le cation ( Al, Gaouln),
I’aréte du cube , notée a , est le paramétre de maille du matériau. Le tableau I1-2 récapitule les

valeurs de a pour différents binaires de la catégorie des semi-conducteurs I11-V.
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Composés | GaAs AlAs InP GaP InAs Gash InSh AlSb

a(A) 5.65 5.6611 5.8687 5.4505 6.0583 6.0960 6.4790 6.1355
33

Tableau I1-1 : paramétre de maille cubique a 300°K.

11.2 Dispositifs a base des composés I111-V

Les dispositifs a base de semi-conducteurs I11-V et nanostructures devraient étre d’un intérét
vital pour les composants des futurs microsystemes. Par exemple, l'intégration des
composants a base de IlI-V pourrait €largir l'utilité de microsystémes dans les champs
croissants de communications a haute fréquence le long d'un grand ensemble de technologies
optoélectroniques. Le caractere unique de ces matériaux est leur taille dépend des propriétés
électroniques, magnétiques et optiques; en outre, ils peuvent étre fonctionnellement intégrés

dans les appareils existants.

La nature multifonctionnelle des microsystemes peut étre mieux exploitée par les employeurs
dans des environnements de rayonnement rigoureux, tels que I'espace, ou une faible

consommation d'énergie, faible volume, et des fonctionnalités supérieures sont requises.

Cependant, le rayonnement qu'un dispositif supporte peut modifier ou endommager le
fonctionnement normal et entrainant une défaillance du systeme critique. Les parametres qui
donnent effet a la formation de dégats d'irradiation sont la masse d'ions, les especes d'ions, la
température cible pendant l'irradiation, la dose totale, des ions d'énergie et la fluence du lion

(nombre d'ions par unité de surface)[42,43].

Les études de cette interaction ion-solide peut étre fait en introduisant des atomes dans un
substrat solide par bombardement de la matiére solide avec des ions dans la gamme d'énergie
allant jusqu’a des méga électrons volts (MeV),[44|L'évolution des dommages dus aux rayons
est simulée dans des couches nanométriques GaAs en utilisant SRIM (Stopping and Range of
lons in Mater). TRIM (Transport and Range of lons in Mater) calcul est également utilisé
pour simuler la quantité d'énergie nucléaire déposé dans les collisions et les événements de

recul.[5]
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Nous avons également comparé la tolérance de rayonnement entre I'échelle conventionnelle
et nanométrique couche de GaAs. D'aprés les résultats, on constate que la plupart des
dommages formés dans la couche de GaAs induite par les radiations est provoquée par la

création de défaut ponctuel (défaut de Frenkel) [5].

Ceci est d0 a I'énergie transférée par l'ion cible énergétique ou reculant a I'atome dans la
matrice ciblée est supérieure a I'énergie de déplacement. Cependant, lorsque la couche de
GaAs est réduite (a I'échelle nanométrique), on a constaté que la couche de GaAs peut résister

a une énergie de rayonnement plus élevée en termes de dommages de déplacement.

Le nombre total de l'ordre et de la distribution en profondeur dépend fortement de I'espece
d'ions et de leur énergie.

Les propriétés physiques d'un substrat solide particulier sont toujours sensibles & la présence
d'une trace d'atomes étrangers. Les propriétés mécaniques, électriques, optiques, magnétiques
et supraconducteurs sont tous affectées et parfois peuvent méme étre dominées par I'existence

de ces atomes étrangers[46 — 48].

11.2.1 Effet des ions argon Ar* sur les surfaces de GaAs

L’usage des gaz inertes comme 1’ion Ar+ est intéressant du point de vue décapage ionique
des surfaces. L’interaction ions-matiére joue un role tres important dans le processus de
nettoyage des surfaces. Les ions sont accélérés a différentes énergies tout en veillant de ne
pas abimer la surface du matériau. Les ions sont obtenus par le processus d’ionisation a I’aide

d’un canon a ions.

Les gaz sont introduits dans la chambre d’ionisation d’une fagon contrdlée a 1’aide d’une
jauge de fuite. L’interaction ions-matiére s’effectue suivant un mode non réactif pour
nettoyer la surface des impuretés de contamination. Le traitement des surfaces suivant
I’interaction ions-matic€re peut s’effectuer en utilisant des ions qui réagissent avec la surface

pour restaurer sa structure.

Généralement, la pression partielle du gaz introduit dans la chambre d’analyse est 10°Torr.
Les ions sont accélérés a différentes énergies en utilisant un canon a ions avec une densité de
I’ordre de 2.5nA /cm?[49].
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Le bombardement ionique a I’argon de la cible provoque un décapage ionique au niveau de la
surface. Le controle de 1’énergie de ces ions est important pour éviter la dégradation et la
détérioration du matériau. Le canon a ions nous permet I’obtention d’un faisceau d’ions qu’on
dirige perpendiculairement a la surface de la cible. Il est a noter que le choix de la densité de
courant des ions incidents, doit étre aussi contrlé, toujours dans 1’objectif d’éviter la
dégradation de matériaux. Le diametre du faisceau ionique sur la cible est de I’ordre du cm.
L’efficacit¢ du bombardement ionique dépend de la section efficace qui constitue un

parametre important dans le processus d’interaction avec la cible.

La dissipation de I’énergie des ions provoque 1’¢jection d’atomes et molécules adsorbés
suivant un processus de pulveérisation (sputtering). Un régime de collisions en cascade peut
étre engendré, en entrainant la perturbation des atomes distribués sur une profondeur

déterminée.

Un phénoméne complexe s’instaure lors ce processus de pulvérisation. Il est donc intéressant
de comprendre le mécanisme d’interaction ions —matiere. Des méthodes de simulation
numériques ont été développées dans ce sens ; a savoir Transport Range of lons in Malter

(TRIM) développée par Ziegler et al [5].

11.2.2 Simulation du processus par les codes TRIM et SRIM

Toutes ces propriétés peuvent étre simulées par la code de calcul TRIM (Transport and Range
of lons in Mater) ou SRIM (Stopping and Range of lons in Mater) .Ce logiciel utilisé a été
développé par Ziegler et al. La figurel 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 la cible GaAs. Donc on choisit la fonction « TRIM

calculassions » se trouvant a droite du tableau de commande du logiciel.
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Figure 11.2 tableau de bord du code TRIM et SRIM

Une fois ce choix fait, il apparait un autre tableau représenté sur figure 3 sur lequel on fixe des
données comme 1’ion (ici Argon) le logiciel donne les propriétés de cette ion. Puis la cible
qui est le composé GaAs avec toutes ces caractéristiques physiques telles que la densité, la

surface 1’énergie de liaison etc.

On fixe dans ce logiciel les paramétres suivants : 1’épaisseur de 1’échantillon ; le nombre
d’ions qui seront utilisés pour le bombardement de la cible GaAs, 1’énergie du faisceau

ionique qui apparait a gauche et qui est affichée, dans cet exemple, égale a 6 keV.

Les résultats numériques présentés ci-dessous 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

I'interaction des ions avec des cibles échantillons en gaz ou en solide [5].

Dans notre étude le bombardement des ions argon tombe sur la cible GaAs selon une
incidence normale au plan de la surface du matériau. Pour cela on fixe I’angle d’incidence sur

la valeur zéro.
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Figure 11.3 Tableau des données TRIM pour le bombardement ionique

Le processus de pulvérisation des ions Ar+ induit un certain arrangement de ces ions étranger
dans la matrice du matériau GaAs est enregistré sur la figure 4. Les dimensions de la poire
formée telles que la profondeur de pénétration, la largeur et le rayon sont toutes notées sur
cette figure. L’arrangement comprend les ions arrétés par les forces d’interaction
coulombienne ainsi que les ions dus au phénoméne de recule d’autres ions dans le matériau

créant une nouvelle structure électronique.

On pourra lire sur cette courbe, a 1’énergie qui a été fixée a 6 keV, les informations suivantes :
la profondeur de pénétration des ions Ar* atteint 72A sur les 400A de la cible GaAs. Nous
allons étudier ultérieurement la variation de la profondeur de pénétration en fonction de
I’énergie du faisceau d’ions Ar". Cette courbe nous informe aussi sur le nombre d’atomes par

cm? introduit dans la matrice GaAs. Ce nombre est noté sur ’axe des ordonnées.

Page35



B2+ IOMN RAMNGE Distribution = [ = ][22

ION RANGES

— Ion BEange = 72.A Skewness = 08280

'Z*EJ Strazgle = 414 Eurtosis = 5,/ BEE

= Ol ™
“‘.\ =
pral Bxlo®
= -
= Tx10 T
E=

) s
d Gl ™
S =

Sxln™

—_

ez =

2 4x1

3 =
e Ax10™
feal

= 2x10%
= =
! Il =
—

L (1]
oA - Target Depth - 400 A

Save &g Print | Help |

Figure 11.4 Arrangement des ions Ar+ sur la surface altérée de GaAs

D’autre part des défauts ponctuels peuvent étre créés par diffusion ou par implantation d’ions
incidents dans le cristal. Une neutralisation électronique pourrait étre utile quand les défauts
ponctuels deviennent actifs. Le bombardement ionique pourra altérer les propriétées
électroniques du matériau et provoque des dérives dans des applications technologiques. Il
est a noter que le phénoméne interaction ions-matiere dépend de plusieurs parameétres, a
savoir : 1’énergie, la masse, I’angle d’incidence du faisceau d’ions, la nature des ions, la

structure et la composition chimique du cristal

Pour un certain régime d’énergie utilisée dans le nettoyage, une couche amorphe pourra
s’instaurer. Elle concerne la derniére couche de la surface Généralement le processus de

pulvérisation cause une destruction de la surface.

La dégradation du cristal diminue lorsque 1’énergie des ions décroit comme on le verra sur

les courbes de variation des paramétres en fonction de 1’énergie cinétique des ions Ar".

La figure 6 nous renseigne sur le nombre d’événements ou de postes vacants appelés
communément défauts ponctuels ou défaut de Frenkel. Le nombre de ces défauts portés sur la
figure 6 par I’axe des ordonnées dépend beaucoup de 1’énergie cinétique des ions Ar*

atteignant la surface de GaAs.
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Figurell.5 Nombre de défauts créés en fonction de la profondeur de pénétration

La figure 6 représente le phénoméne d’ionisation créé par les ions argon sur la surface du

matériau GaAs. L’énergie perdue ou absorbée par la matrice du matériau GaAs varient avec la

profondeur de pénétration des ions Ar™. Il est a noter que deux formes de perte d’énergie sont

visibles sur la courbe/ en rouge se sont les ions directs et en bleu celle des ions de recule.
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Figure 11.6 Perte d’énergie pour le phénoméne d’ionisation par les ions directs et les ions de recule
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Tableau 1.2 : TRIM data des différents parametres du bombardement ionique de Ar* sur GaAs

Energie (keV) | 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

backscatered | 752 687 681 612 622 529 540 545 553 523

Vacancies 118 | 236 |351 |455 |57.7 |689 |79.7 | 905 |101.3]| 1119

Dimension de la poire formée par les ions Ar" dans GaAs

Longitu (A) |24 |35 |46 |58 |64 |724 |80 |87 |95 |103

Latérale(A) 11 16 20 25 28 31 35 38 41 44

radiale(A) 17 25 32 38 44 49 55 59 65 70

Perte d’énergie des ions directs

lonisation 9.56 |10.34|10.90|11.33|11.8 |12.22 | 12.85|12.90 | 13.21 | 13.50

Vacancies 157 | 118 [ 099 |086 |077 |0.71 |066 |0.61 |0.58 |O0.55

Phonons 834 | 543 | 417 | 350 |273 |3.03 |273 |249 |228 |213
Perte d’énergie des ions de recule

lonisation 10.85 | 12.17 | 12.92 | 13.42 | 13.81 | 14.09 | 14.22 | 14,58 | 14.73 | 14.88
(eV)

Vacancies 171 | 219 | 240 |253 |260 |265 |269 |272 |274 |276
(eV)

Phonons (eV) | 67.96 | 68.62 | 68.36 | 67.97 | 67.61 | 67.97 | 66.96 | 68.60 | 66.26 | 66.21

Tenant compte des données du tableau N°1 nous pouvons tracer différentes courbes de
variation des différents paramétres enregistrés par le logiciel TRIM concernant le

bombardement ionique par I’ion argon de la couche superficielle de notre échantillon GaAs.

La forme de la poire (forme blanche sur fond noir, figure 3) varie en fonction de 1’énergie du
faisceau des ions Ar*. Les parameétres qui caractérisent cette poire sont donnés par les
dimensions longitudinale (profondeur atteinte), latérale (largeur latérale) et radiale (rayon de
courbure). La courbe de variation de ces trois paramétre est représentée sur figure 6. On
constate que les dimensions augmentent d’une maniere quasi proportionnelle avec I’énergie
cinétique des ions Ar+ incident sur la surface du matériau GaAs. Par contre la dimension

longitudinale augment rapidement suivi par la dimension latérale.
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Figure 1.7 Variation des dimensions longitudinale, latérale et radiale de la poire formée par
le bombardement ionique Ar* sur GaAs

Le nombre des défauts portés sur la figure 6 par ’axe des ordonnées dépend beaucoup de
I’énergie cinétique des ions Ar" atteignant la surface de GaAs. Cette dépendance est
représentée sur la figure 8. La pente est assez importante et on conclut que pour des énergies
importantes de 100 keV par exemple, le matériau va se détériorer et le cristal GaAs deviendra

amorphe sur la partie bombardée.
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Figurell.8 Variation du nombre de défauts créés sur la surface du matériau GaAs en fonction
de I’énergie cinétique de I’ion Ar*

Expérimentalement apres le bombardement ionique la surface du cristal GaAs est

effectivement détériorée et des ilots (repérés par un microscope a force atomique AFM)
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apparaissent sur la surface de GaAs mais, aprés un recuit thermique de 1’échantillon la surface
se reconstruit et on observe un phénomeéne de coalescence des ilots qui s’estompent
rapidement. Ce phénoméne de coalescence est possible pour de faibles énergies. Pour les

hautes énergies, le phénomene de coalescence n’est plus possible.
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Figure 11.9 Variation des pertes d’énergie pour les différent processus : ionisation Vacancies
(défauts) et phonons dans la matrice GaAs apres bombardement par des ions Ar+ a différentes
énergies cinétiques. (a) lons directs, (b) ions de recule

11.3 Bombardement ionique de GaAs avec la particule hélium

L’¢étude de la pénétration du rayonnement dans les matériaux semi-conducteurs a été d'un
intérét théorique et pratique de grande importance dans ces dernieres années, en raison de la
nécessité de contréler les propriétés des matériaux a I'échelle nanométrique. Arséniure de
Gallium (AsGa) est un matériau photonique de base pour la plupart des communications de la
technologie spatiale, et, par conséquent, il sera tres intéressant de le préparer pour telles
applications et pour cela une simulation des propriétés devient nécessaire avant de

commencer les expériences

Dans cette ¢tude nous avons choisi I’élément chimique hélium (He) correspondant a la
particule alpha. Cette particule se trouve en abondance dans 1’espace cosmique avec la
particule gamma encore plus énergétigue. Nous savons que les composantes
optoélectroniques comme les cellules solaires, les LED, les diodes lasers utilisée dans

\

I’espace sont a base des composés III-V comme le GaAs. Ces composantes sont en
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permanence sujettes a des bombardements ioniques cosmiques, une simulation de ces
bombardement avec variation de I’angle d’incidence est possible avec le logiciel TRIM et
SRIM. Dans le tableau de bord figure 9, nous avons fixé le parametre énergie a30 keV et nous
fait varier I’angle d’incidence entre 0° et 60° avec un pas de 10°. Les résultats sont regroupés

sur le tableau N°2
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La figure 10 donne les différentes dispositions obtenues pour les différents angles choisis.

Figure 11. 10 Différentes Inclinaisons prises par le faisceau des particule He dans le matériau
GaAs
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Pour une énergie fixée a 30 keV, le tableau N°2 donne les variations des parametres en
fonction de 1’angle que fait le faisceau ionique avec la normale a la surface de la cible GaAs.

Les paramétres qui nous intéressent sont les suivants :

1. Le nombre des ions rétrodiffusés

2. le nombre des ions transmis

3. Le nombre de défaut (vacancies) formes dans la matrice GaAs

4. La perte d’énergie par : a) ionisation b) création de défaut c)création de phonon.

On constate que le paramétre nombre d’ions transmis apparait quand 1’énergie est fixée a 30
keV. Ceci nous informe sur le fait que le composant optoélectronique est en danger certain.
Nous allons voir comment on peut remédier a ce probléeme en particulier pour les cellules
solaires soumis directement au rayonnement cosmique pour récupérer 1’énergie

photovoltaique nécessaire au fonctionnement des stations spatiales.

Tableau I1.3 : variation des paramétres avec I’angle d’incidence 0 du faisceau d’ions He

Angle (0°) 0 10 20 30 40 50 60
Cos 6 1 0.9396 0.866 0.766 0.6487 0.6 0.5
lons rétrodiffusés | 182 168 215 309 396 813 1571
lons transmis 9814 | 9825 9781 9691 9557 9147 8371
Vacancies 4.7 4.8 5.1 55 6.6 8.0 11.8
(défauts créés)

Perte d’énergie

ionisation 92.28 92.28 91.57 92.15 91.53 91.1 91.06
vacancies 0.08 0.08 0.08 0.09 0.09 0.10 0.11
phonons 0.61 0.61 0.61 0.63 0.66 0.67 0.71

Dans cette analyse le tableau N°2 nous permet de tracer I’évolution du nombre d’ions He
(alpha) traversant 1’échantillon c'est-a-dire toute la couche de 40 nanométres choisie comme
cible. La figure 11 représente les variations du nombre d’ions (He) transmis par la couche en
fonction du cosinus de I’angle 0 que fait le faisceau d’ions He avec la normale a la surface du
matériau GaAs. Sur la méme figure on a représenté le nombre d’ions rétrodiffusés dans le
matériau. Les deux courbes sont en nette disproportion faisant apparaitre la transmission
abondante des particules alpha. Ceci nous montre qu’une faible énergie de 30 keV pourra
endommager le matériau GaAs. Que dire des énergies cosmiques en particulier les rayons

gamma qui peuvent atteindre les MeV (10° eV).
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La figure 11.11 représente les variations des défauts en fonction de COS 6.

Le nombre de défauts (vacancies) varie exponentiellement avec I’angle 6 (c’est-a-dire

augmente quand I’angle augmente) car le cosinus qui diminue quand 1’angle augmente.
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Figure 11.12 Variation des défauts de Frenkel (vacancies) en fonction de 1’angle de 1’angle
d’incidence du faisceau des ¢électrons
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Figure I11.13 Variation des défauts de Frenkel (vacancies) et des phonons en fonction de
I’angle d’incidence du faisceau des électrons

I1.4 Protection des composante par une couche d’oxyde transparent TCO.

Les cellules solaires photovoltaiques utilisées pour 1’alimentation électrique des appareils et
des systemes électriques et électronique de détection et d’émission des signaux entre la station
spatiale et la terre sont en majeur partie constitué des matériaux I11-V comme le GaAs. En vu
de les protéger on procede au dépdt d’une couche protectrice d’oxyde conducteur transparent

TCO comme SnO: ; TiO> et In20s3.

Le composant TCO le plus utilis€ dans pour cet objectif est les 'oxyde d’étain SnO2.1l,
possede trois propriétés trés importantes 1’une que 1’autre a savoir la conduction électrique et
il sera utilisé comme électrode et la transparence qui permet de laisser les rayons lumineux
passer pour produire de 1’électricité photovoltaique. La troisiéme propriété est la protection du
matériau GaAs qui coute plus cher et qui est le matériau sensible au rayonnement cosmique

qui pourrait I’endommager.

Dans allons dans ce qui suit utiliser le code SRIM pour simuler ce processus de protection. La
figure 14a montre le tableau de bord du code SRIM sur lequel on a fixé une énergie de 50
keV et nous utilisé deux couches la premiere est constituée du matériau SnO; et la deuxiéme
du matériau GaAs. Sur la figure 14b nous allons conserver I’énergie a 50 keV et nous avons

pris I’angle d’incidence du faisceau ionique égale a 50°.
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Il apparait nettement que dans les deux configurations le matériau GaAs n’est touché par les
ions nocifs alpha et gamma. Ce qui demontre combien ce TCO a savoir SnO: sera utile pour

ces trois importantes fonctions citées auparavant.
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Figure 11.14 (a) Couche d’oxyde SnO: protectrice de GaAs 6=0° et (b) 6=50° pour une
énergie fixée a 50 keV
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IL.5 implantation d’ions H+ dans le Silicium
11-5.1 Introduction

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 caractérisé par le fait que ses atomes sont
solidifiés de fagon 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.

Il s'ensuit que certaines liaisons covalentes sont « pendantes », c'est-a-dire qu’elles demeurent
ouvertes dans le cristal, aucun autre atome de silicium ne venant les fermer. Ces liaisons
pendantes sont autant de défauts cristallins susceptibles d'altérer les
propriétés électroniques du matériau. Il est possible de passiver ces liaisons en traitant le
silicium amorphe & I'hydrogene pour former du silicium amorphe hydrogéne, généralement
abrégé a-Si:H, presentant suffisamment peu de défauts résiduels pour pouvoir étre utilisé dans

des composants électroniques [50-52].

11-5.2Propriétés du silicium
Le silicium comme le germanium se cristallise suivant la structure diamant comme le montre

la figure 15.

Diamant

Figure 11.15 Structure cristalline diamant de silicium (a = 5.66A).
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Chaque atome du réseau est entouré de quatre proches voisins équidistants, formant un
tétraédre, avec lesquels il échange ses quatre électrons de valence. Dans ce réseau, La distance
intra-atomique est de I'ordre de 2.35A.Elle correspond & la distance entre les premiers proches

voisins [17].

ii. Structure de bande d’énergie :

Le rapprochement des atomes est lié 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 repérés par E1 et E2, 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)etbande de valence(BV) séparées par une bande
interdite appelée « gap ». La valeur de 1’énergie du gap dépend de la nature du matériau
[17,50].

, Energie des électrons (eV)

N\ Energies autorisées

b
»

2.35A Distance interatomique d

Figure 11.16 Formation des bandes d'énergie du silicium.

La largeur de la bande interdite (gap) a 0°K est de I'ordre de E, =1.1eV est donnée par le

calcul en considérant la zone de Brillouin, comme le montre le figure 16, elle correspond a un

gap indirect.
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11.6- Simulation de I’Implantation d’ions Hydrogéne

Afin de définir les parameétres des implantations de I’ion hydrogeéne H+ dans le silicium Si on
commence par effectuer des simulations TRIM. Lorsque 1’on souhaite obtenir une distribution
homogene de défauts structuraux sur toute I’épaisseur de la couche, il est nécessaire d’utiliser
plusieurs énergies d’implantation. En effet, les ions introduits avec une seule énergie
s’incorporent trés localement dans la couche selon une distribution gaussienne. Et les défauts
structuraux qu’ils créent sont également localisés. Il est donc nécessaire d’avoir recours a des
implantations multi-énergie pour uniformiser la densité de défauts en sommant les différentes

contributions des implantations a différentes énergies [17].

I1-6.1Perte d’énergie par implantation d’ions H"

La perte d'énergie, dE/dx de I'ion H * dans le silicium peut étre divisé en deux parties:
I'énergie transférée par les ions H + aux électrons Si (appelé arrét électronique ou de la perte
d'énergie inélastique) et les noyaux de Si (appelé arrét nucléaire ou élastique perte d'énergie).
La perte d'énergie d'électrons est due aux mécanismes suivants:

1) directs transferts d'énergie cinétique a électrons Si ce qui est principalement causée par les
collisions électron-électron

2) I'excitation et I'ionisation des atomes de la cible,

3) Excitation de bande ou de la conduction des électrons,

4) I'excitation, l'ionisation ou la capture électronique du projectile lui-méme

Pour simuler le pouvoir d’arrét, on utilisera sur le tableau de bord de TRIM et SRIM I’entrée
dénommée « Stopping Range Tables ». Ce choix nous amene a un autre tableau de bord qui
demande d’indiquer 1’ion avec lequel on va bombarder la cible. Bien sir notre choix est

prédéfini 1’ion H+ est celui qui va bombarder le cristal de silicium.
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Figure 11.17 Tableaux de bord de la simulation des pouvoir d’arrét nucléaire et électronique
sur le code SRIM et TRIM

L'arrét nucléaire et 1’arrét par perte d'énergie des ions H + dans le silicium pour difféerentes
énergie cinétique du faisceau d’ions sont indiqués dans le tableau 3. On constate que le
pouvoir d’arrét des électrons est toujours supérieur au pouvoir d’arrét nucléaire. Ce tableau
indique les dimensions longitudinales, transversales et radiales formées par les ions traversant
la matrice du silicium. La représentation de ces courbes est donnee sur la figure 11-18a et |-

18b respectivement pour les deux arréts électronique et nucléaire.
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On reléve sur ces deux courbes que les deux maximums correspondant aux pouvoirs d’arrét
nucléaire et électronique sont respectivement a 10 keV et 55 keV.

Calculation using SRIM-2006
SRIM version —> SRIM-2008_04
Calc. date —>= awril 22, 2016

Disk File Name = SRIM Qutputs\Hydrogen in Silicon
lon = Hydrogen [1] , Mass = 1,008 amu

Target Density = 2,3212E+00 g/cm3 = 4,9770E+22 atoms/cm3
======= Target Composition ========

Atom Atom Atomic Mass

Mame MNumb Percent Percent

Si 14 100,00 100,00

Bragg Correction = 0.00%
Stopping Units = MeV / (mgfcm2)
See bottom of Table for other Stopping units

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

10,00 keV  3,131E-01 4. 222E-03 1342 A 519 A 488 A
11,00 keV  3.277E-01 3,995E-03 1452 A 538 A 511 A
12,00 ke  3419E-01 3, 794E-03 1558 A 554 A 532 A
13,00 keV 3.556E-01 3.615E-03 1662 A 569 A 552 A
14,00 keV 3.688E-01 3.455E-03 1762 A 583 A 571 A
15,00 ke 3.813E-01 3.310E-03 1861 A 536 A 589 A
16,00 keV 3.933E-01 3179E-03 1957 A 608 A 605 A
17.00 keV  4.046E-01 3,059E-03 2051 A 619 A 621 A
16,00 keV 4152E-01 2,949E-03 2143 A 629 A 636 A
20,00 keV 4. 346E-01 2.755E-03 2323 A 648 A 664 A
22,50 keV 4, 556E-01 2 549E-03 2540 A 669 A 696 A
25,00 keV 4, 732E-01 2,375E-03 2751 A 688 A 726 A
27,50 ke 4. 878E-01 2.226E-03 2956 A 704 A 752 A
30,00 keV  4.999E-01 2,097E-03 3157 A 720 A 778 A
32,50 ke 5.097E-01 1,984E-03 3355 A 734 A 801 A
35,00 ke 517TVE-01 1,883E-03 3550 A TAT A 824 A
37,50 keV 5. 240E-01 1,794E-03 3744 A 759 A 845 A
40,00 ke 5,289E-01 1.713E-03 3937 A 7 A 866 A
45,00 ke 5,352E-01 1.575E-03 4320 A 793 A 905 A
50,00 keV 5380E-01 1,459E-03 4701 A 814 A 942 A
55,00 ke 5.382E-01 1.360E-03 5084 A 833 A 97T A
60,00 ke 5.365E-01 1,276E-03 5468 A 852 A 1011 A
65,00 ke 5.334E-01 1,202E-03 5855 A 869 A 1044 A
70,00 ke 5.293E-01 1137E-03 6246 A 886 A 1077 A
80,00 keV 5192E-01 1,028E-03 7041 A 922 A 1140 A
90,00 ke 5.077E-01 9403E-04 7856 A 957 A 1203 A
100.00 ke 4,957E-01 B.673E-04 8692 A 991 A 1265 A
110,00 keV 4 836E-01 8,057E-04 9550 A 1024 A 1326 A
120,00 keV 4 717E-01 7.531E-04 1,04 um 1058 A 1388 A
130,00 keV 4,603E-01 7,075E-04 1.13um 1091 A 1451 A
140,00 keV 4 492E-01 6,67T5E-04 1.23 um 1124 A 1813 A
150,00 keV 4 387E-01 6,322E-04 1.32 um 1158 A 1877 A
160,00 keV 4. 286E-01 6,008E-04 1.42 um 1192 A 1641 A
170,00 keV 4 190E-01 5,726E-04 1.52 um 1226 A 1706 A
180,00 keV  4,099E-01 5471E-04 1.62 um 1261 A 1772 A
200,00 keV 3,930E-01 5,030E-04 1.83 um 1347 A 1907 A
225,00 keV 3, 741E-01 4,5T6E-04 2,11 um 1466 A 2081 A
250,00 keV  3,573E-01 4,203E-04 2,40 um 1687 A 2261 A
275,00 keV  3,423E-01 3,890E-04 2,70 um 1710 A 2447 A
300,00 keV 3.288E-01 3,624E-04 3.02 um 1835 A 2638 A
325,00 keV  3.166E-01 3,395E-04 3.35 um 1961 A 2836 A
350,00 ke 3.055E-01 3.194E-04 36%um 2089 A 3039 A
375,00 ke 2.954E-01 3.018E-04 4.05um 2219 A 3248 A
400,00 keV 2, 861E-01 2,862E-04 4. 41um 2351 A 3463 A
450,00 ke  2,696E-01 2596E-04 518 um 2727 A 3908 A
500,00 keV 2.554E-01 2,379E-04 5,99 um 3098 A 4373 A
550,00 keV 2 430E-01 2197E-04 6.85 um 3468 A 4857 A
600,00 keV 2.321E-01 2,043E-04 7.75 um 3838 A 5360 A
650,00 keV 2224FE-01 1.911E-04 8&6%um 4209 A 5881 A
700,00 keV 2 137E-01 1,795E-04 9,67 um 4582 A 6418 A
800,00 keV 1,986E-01 1,604E-04 1174 um 5719 A Ta42 A
900,00 ke 1.861E-01 1. 452E-04 13,97 um  BBOG A 8728 A
1,00 MeV  1,755E-01 1,328E-04 1633 um TE&T1 A 9972 A
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Fig.11.18 représentation de I’arrét électronique (a) et de 1’arrét nucléaire (b) des ions H+ dans

la matrice Silicium
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Figue 11.19 et la Figure 11.20 montrent I'ion la trajectoire de I’ion H * aux deux énergies En =
10 keV et Ex = 1 MeV avec un angle d'incidence de 0° et 30° respectivement. Les points
rouge sur la trajectoire des ions représentent la vacance créée par l'incident ion H* ce qui
signifie qu'un atome dans le Si est déplacé de son site dans le réseau cristallin. Les points
rouges montrent que l'ion H* crée constamment des dommages. Les points verts sont les

postes laissés vacants par les atomes de Si éjectés.

s Depth Ve, Yok
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Figure 11.19 Les ions H* bombardant le Si a I’énergie En= 10 keV a 6=0°
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Figure 11.20 Les ions H* bombardant le Si a I’énergie En=30keV a 6=30°
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Figue 11.21 et la Figure 11.22 montrent le nombre de déplacements des atomes Si par ions par
Angstrom le long du faisceau d'ions & Ex = 10 keV et E4 = 1 MeV respectivement. La courbe
la plus élevée (rouge) montre les déplacements cibles tandis que la courbe inférieure (bleu)
donne les postes vacants créés dans la matrice. La courbe la plus basse montre la collision de
remplacement indiquant le nombre d'incidents ion H*, qui ont remplacé les postes laissés

vacant par l'atome Si reculant.

COLLISION EVENTS
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Figure 11.21 Répartition des postes créés par bombardement d’ions H+ sur Si (épaisseur max 1500A)
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Figure 11.22 Répartition des postes créés par bombardement d’ions H+ sur Si (épaisseur max 20um)
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Le code TRIM est capable aussi de nous donner une représentation a trois dimensions de la
distribution des ions hydrogéne pour une énergie donnée. Les trois formes d’interaction citée
sur les figures précédentes. La figure 11-23 nous donne la représentation 3D enregistrée sur

SRIM version 2013 pour le bombardement H* sur Silicium.

B3 Plots in 30 = = 23

Ion Distribution 500

Ion Range= 489 A Skewness k= 0,137 700
Straggle = 243 A Kurtosis £2,461
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T
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=

Figure 11.23 Enregistrement 3D par code SRIM 2013 du bombardement des ions H* sur la cible Si

Le tableau N°3 montre les résultats de simulation pour la perte d'énergie des ions H* et de
recul pour différentes énergies et différent et angles d'incidence. Le tableau récapitule les
pertes d’énergie causé par I’ion H+ introduisant une ionisation suivi par la création de
phonon a I’'intérieur de la matrice Silicium.

Tableau 11.4 Perte d’énergie pour la création d’ions et de phonons dans la matrice Si pour différents angles
d’incidence 6

Energie de 0 (°) Perte d’énergie directe Perte d’énergie de recule
I’ion (keV)
lonisation Phonons | lonisation | phonons

10 0 96.17 0.92 0.57 2.16

30 95.93 1.01 0.59 2.29

60 95.86 1.07 0.59 2.29
100 0 99.22 0.16 0.14 0.45

30 99.25 0.16 0.13 0.43

60 99.5 0.16 0.13 0.43
1000 0 99.84 0.03 0.04 0.09

30 99.84 0.03 0.04 0.09

60 99.84 0.03 0.04 0.09
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Tableau I1.5 : paramétre d’implantation d’ions hydrogéne sur une couche de silicium d’épaisseur 1um

Dose (at/cm?) Energie (keV)
2,1.10%3 25
2,7.108 70
3,45.10%3 120
6,75.103 180

1.7 Conclusion

L'évolution des dommages dus au rayonnement ionique est simulée dans des couches
nanométriques GaAs en utilisant SRIM (Stopping and Range of lons in Mater). TRIM
(Transport and Range of lons in Mater) .Le calcul est également utilisé pour simuler la

quantité d'énergie dissipée par les collisions et les événements de recul.

. Daprés les résultats, on constate que la plupart des dommages formés dans la couche de
GaAs induite par les radiations est provoquée par la création de défaut ponctuel (défaut de
Frenkel). Ceci est di a I'énergie transférée par I'ion cible énergétique ou reculant a l'atome
dans la matrice ciblée est supérieure a I'énergie de déplacement. Cependant, lorsque la couche
de GaAs est réduite (a I'échelle nanométrique), on a constaté que la couche de GaAs peut
résister a une énergie de rayonnement plus élevée en termes de dommages de déplacement

lorsque celle-ci est protégée par une couche d’oxyde d’étain SnOa.

L’implantation d’ions hydrogéne a été simulée par le code TRIM en vu de montrer comment

s’introduisent ces ions H™ pour créer des liaisons sous la forme Si-H avec les ions du Silicium
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I11.1 Introduction

L’avancement de la théorie de I’interaction électron-matieére 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 & obtenir expérimentalement.
[39]. Il existe plusieur 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 quiest largement suffisant pour
silmuler les interactions électron matiére solide.Ce logiciel est applicable aux cibles

massivespures ou multicouches [4].

Le logiciel Casino, version 2.42 en deux dimensions axisymétriques, s’attache au calcul
microscopique de la trajectoire d’un électron unique, interaction apreés interaction. Plusieurs
centaines de milliers de trajectoires peuvent étre calculées lors d’une simulation. La
simulation d’une trajectoire d’un électron primaire peut se séparer en trois phases: la
pénétration initiale de 1’électron dans la cible sans subir de déviation angulaire, puis le régime
permanent de diffusion et enfin la fin de la trajectoire. Cette derniére a lieu lorsque 1’énergie

de I’¢électron incident du faisceau primaire passe en dessous d’un seuil.

Les paramétres d’entrée de la simulation considérés sont les suivants : - le nombre d’électrons
simulés : en effet, pour générer un résultat précis, plusieurs dizaines de milliers de trajectoires

doivent étre simulées.

Dans notre cas, nous allons faire des calculs avec 10000 particules. - la trajectoire d’un
électron ou la profondeur de pénétration maximale d’un électron dépend de son énergie.
L’énergie de ’électron varie entre 10 et 30 keV dans notre simulation. - I’angle entre la
direction d’incidence du faisceau d’électrons et la normale a la surface de 1’échantillon a. Le
faisceau d’électrons arrive perpendiculairement a la surface de 1’échantillon (6 = 0), le volume
d’interaction est symétrique et la profondeur de pénétration de la trajectoire est maximale. Par
contre, si 6 #0, le volume d’interaction est asymétrique et la trajectoire de 1’échantillon est
moins visible. Dans un premier cas, nous considérons le faisceau d’électrons perpendiculaire

a la surface de 1’échantillon.

111.2 Principe du mode opératoire.
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On choisit les parameétres liés au microscope électronique car casino est une simulation du
processus utilisé par les différents types de microscope comme le MEB (Microscope a
Balayage Electronique). Ces paramétres sont : 1’énergie du faisceau d’électron, le diamétre du

faisceau. La taille du faisceau d’électron doit étre constante pour ne pas affecter la résolution.

1. Le rayon du faisceau d’électron est calculé en fonction de la taille du spot qui est

expérimentalement proche de la valeur 4 nm.

2. On fixe le nombre des électrons qui seront utilisés dans 1’interaction avec la cible choisie
3. L’inclinaison du faisceau des électrons reste toujours ég ale a zéro.

4. L’option « scan the beam to create an image » doit étre cochée

5. Choisir le matériau et son épaisseur

6. Dans le cas de multicouches on choisit I’option « multilayers »

La figure I11-1 donne un apercu sur le tableau de commande du logiciel CASINO V2.48 aprés
une premiere commande introduisant les données précédemment citées, le logiciel nous
demande de choisir le matériau. Aprés notre choix il le caractérise chaque élément chimique
de I’étain et ’oxygene par leur numéro atomique Z fig.IIl.1a, leur fraction molaire massique
et leur fraction atomique c'est-a-dire le nombre d’atome de Sn sur leur nombre d »atome

d’oxygene.

Il nous demande ensuite les caractéristiques de la deuxieme couche ou du substrat.
Effectivement on introduit tout de suite qu’il y en a et aprés introduction de la formule
chimique de la deuxieme couche qui est le composé GaAs. Il le caractérise de la méme

maniére que précédemment fig.111.1b.

La figure III.1.c montre qu’il a accepté les données des couches. Il nous demande de passer
aux gammes de variation en énergie et en distance choisie pour scanner la surface. La figure

I11.1d nous montre le choix qui a été imposé au logiciel casino.
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Figure 111.1 (a) donnée GaAs (b) donnée de SnO: (c) réponse du code casino(d) introduction
des données en énergie et distance de scan.de I’angle d’incidence du faisceau des €lectrons

111-3 Résultats et discussions

Une fois les données injectées et en particulier le nombre d’¢lectron fixé (20000) comme

affiché sur figure I11.1, le logiciel commence son calcul numérique et montre les trajectoires
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aléatoires prises par les différent électrons dans le matériau SnO; et le matériau GaAs

normalement protégé par I’oxyde d’étain comme montré sur fig.I11.2
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Figure 111.2 : Trajectoire des électrons dans les matériaux SnO; et GaAs avec les donnée du
tableau de bord sur le calcul numérique exécuté par le logiciel.

La figure 111.3 montre la répartition en pourcentage des électrons bombardant la surface de
I’échantillon a une incidence normale. Cette répartition forme la poire d’interaction
rayonnement électronique —maticre. A L’énergie de 5 keV représentant 1’énergie cinétique du
faisceau d’électrons, on voit que les majeures parties de ces electrons sont localises sur la
couche protectrice de SnO,. Un nombre réduit d’électron atteint la couche de GaAs. Mais si
I’énergie cinétique dépasse cette valeur le faisceau des électrons peut outrepasser la couche

SnO2 et excite le matériau GaAs.
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Figure 111.3 : répartition des électrons dans la poire d’interaction électrons-matiére
Sn0,/GaAs

111-3.1 Interaction du faisceau des électrons avec la surface du matériau GaAs
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Au sein de I’atome, cet apport d’énergie se traduit généralement par I’ionisation d’un niveau
atomique provoquant I’émission d’un électron (qualifié de « secondaire »), le plus souvent
situé sur un des niveaux de valence et donc possédant une tres faible énergie cinétique (en
moyenne 5 a 10 eV). Le retour a I’équilibre de 1’atome ionis¢ sera accompagné d’une
émission, soit électromagnétique (transition radiative, principalement constituée par un
spectre de rayons X), soit électronique (transition Auger). Ces deux émissions sont
caractéristiques de la composition chimique locale de la cible.

Les électrons interagissent de maniere prépondérante avec les électrons des atomes
constituant le milieu traversé. Si I'énergie transférée par I'électron incident est supérieure a
I'énergie de liaison (E > 30 eV) d'un électron de I'atome cible, celui-ci est expulsé du cortege
et il y a ionisation de I'atome. Les électrons atomiques concernés sont les électrons fortement
liés de la couche K [53,54].

Si I'énergie transférée par I'électron incident est exactement égale a la différence entre les
énergies de liaison de 2 couches électroniques de I'atome cible, un électron de cet atome saute
sur une couche moins liée et il y a excitation. Les électrons atomiques concernés sont les

électrons faiblement liés des couches externes.

Les collisions inélastiques des ¢électrons d’atomes cibles, qui sont soit ¢jectés 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 tel que : figure I11.4
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Faisceau
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Figure I11.4 : interaction électron matiere 1.Electrons rétrodiffusés 2. Electron§ secondaires
3. Rayons X émis 4. Electrons secondaires absorbés 5. Rayons X absorbés Electrons
absorbés 6.Fluorescence 7.Electrons absorbés

111-3.2 Production de RX par les électrons sur la surface du SnO2/ GaAs

Comme nous 1’avons rappelé au chapitre I, le faisceau des électrons va créer un ensemble de
phénomeénes successifs et aléatoire dont la génération de rayons X dont une partie sera
absorbée par le matériau et une deuxiéme partie non absorbée. Ce processus est visualisé par
la simulation utilisant le logiciel casino décrit auparavant. Les matériaux avec lesquels les
électrons vont interagir sont 1eSnO2 et le GaAs. Ces mémes matériaux ont été précédemment

sujets a une interaction ions-matiere [54].

Les fig. I11.4 correspond a 1’émission des RX par la couche Ly du gallium apres interaction

du faisceau des électrons avec le composé GaAs.
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111-3.3 Interaction des rayons X avec la matiére

Les rayons X produits par les électrons incidents réagissent avec la matiére SnO2/GaAs.
Nous donnons tout d’abord un apercu sur le mécanisme d’interaction des Rayons X avec
la matiere. Nous expliquons ensuite pourquoi certains Rayons X sont absorbées et
d’autres ne le sont pas. Nous entamons ensuite la présentation et la discussion des
résultats obtenus par le logiciel CASINO .Celui-ci nous donne des courbes indiquant les

deux types d’interactions [4,57].

Les différents types d'interaction entre le faisceau de rayons X et un matériau sont décrits

comme suit ;
Les rayons X peuvent étre :

« transmis sans changer de direction : on parle de radiographie X que I'on utilise pour

la détection de porosités ou de fissures,

e transmis en changeant de direction (selon un angle) ou diffusés; la diffusion

pouvant se faire :

osans perte d'énergie : on parle alors de diffusion élastique, elle est a l'origine

de la diffraction des rayons X par les cristaux,

oavec perte d'énergie (une partie de I'énergie est cédée a un électron) : on

parle alors de diffusion inélastique, elle est a I'origine de I'effet Compton.

« absorbés par les atomes : sous l'action du rayonnement incident, un électron d'un
atome de I'échantillon peut étre éjecté de la couche électronique qu'il occupait,
c'est l'effet photoélectrique, I'électron éjecté étant appelé photo-électron.
L'électron éjecté peut étre remplacé par un électron d'une couche supérieure. Ce
saut électronique s'accompagne d'un rayonnement X appelé rayonnement de

fluorescence, il est utilisé pour I'analyse chimique des cristaux [53-57].

« enfin, notons que tous ces phénomeénes s'accompagnent d'un dégagement de chaleur
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Figure 111.5 mécanisme d’interaction des rayons X avec la matiére

111-4 Absorption des rayons X par la matiere
Quand un faisceau de rayons X d'intensité traverse une tres fine couche de matériau

d’épaisseur dx, l'intensité du faisceau émergent décroit d'une quantité telle que :

dl = u.I.dx 1.1

Ou p est le coefficient d'absorption linéaire (homogene a l'inverse d'une longueur).

Le coefficient d'absorption p croit avec la longueur d'onde. Les radiations de courtes
longueurs d'onde, énergétiques, sont peu absorbées : ce sont des radiations dites "dures" ou
pénétrantes. Cependant, la croissance de p avec la longueur d’onde n'est pas continue et de

brusques discontinuités apparaissent pour certaines longueurs d'onde.

Représentation schématique de I'évolution du coefficient d'absorption avec la longueur d'onde

et principe de production d'un rayonnement monochromatiques
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dl = —p I dx
Iy / - Iy i/l = —p dz
I = Iyexp(—pzx)
-
- -
dx

Figurelll.6 Mécanisme d’absorption des rayons X dans la mati¢re

Nous avons relevé les variations des intensités absorbées et non absorbées des rayons X
produits par le faisceau des électrons tombant sur le composé SnO2/GaAs a des énergies
cinétique différentes et émis par chacun des quatre atomes constituant a savoir 1’étain Sn ;
I’oxygene O ; le gallium Ga et I’arsenic As. Ces rayons X sont de deux types les RX absorbés

et les RX non absorbés par la matrice du composant SnO2/GaAs.

PRE Layer LIl of Element Sn
2.8
- Hon-fbsorbed Intensity:12.02
2.3
-P.bsorbed Intensity:11.96
1.7
P
i
C
i
£
1.1
057
o T T T T T T T 1
0 23 45 68 90 1AEH02 1 4E+)02 1.6E+002 1.8EHI02 2EHI02 2 3EHI0
Depth [nirn )

Figure I11.7 variation de I’intensité RX émis par I’atome d’étain Sn
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Figure 111.8 variations de I’intensité RX émis par I’atome d’Oxygéne
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Figure 111.9 variations des intensités RX émis par I’atome du Gallium
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Figure 111.10 variation des intensités RX émis par I’atome d’arsenic As

Les valeurs données par le logiciel Casino sont ci-dessous tabulées séparément pour les

quatre éléments chimiques

Tableau III.1 donnant les variations des intensités RX émis par ’atome du Gallium

Energie 1 |2 3 4 5 6 7 8 9 10
(keV)

Intensitéabs |00 |00 |0.75|14 |18 |2 21 |22 |225 |23
Intensit non |00 |00 |09 |18 |23 2.5 2.7 2.8 2.9 3.0
abs

Tableau I11.2 : donnant les variations des intensités RX émis par I’atome d’Oxygéne

Energie (keV) |1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
Intensité abs 12 |17 119 |2 215 |21 2.0 1.9 1.8 1.75
Intensité non |13 |18 |21 |24 |27 2.9 2.7 2.6 255 |25

abs
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Tableau 111.3 : donnant les variations des intensités RX émis par 1’atome d’étain Sn

Energie (keV) 1 |2 3 4 5 6 7 8 9 10

Intensité abs 00|00 (00 |07 |11 14 1.6 1.7 1.8 1.9

Intensitnonabs 00|00 |00 |0.75|1.15 (145 |165 |175 |1.85 |1.95

Tableau I11.4 : donnant les variations des intensités RX émis par I’atome d’arsenic As

Energie 1 (2 3 4 5 6 7 8 9 10
(keV)

Intensitéabs |00 |00 (0.8 |13 |18 1.9 2.1 215 |22 2.25

Intensit non | 00 | 00 1 15 |21 2.4 2.6 2.7 2.8 2.9
abs

Ces tableaux de variation des intensités absorbées et non absorbées respectivement par les
éléments chimiques Gallium Ga, oxygene O, étain Sn et arsenic As sont représentées sur les

figures I11-11.

Nous constatons sur toutes les courbes une croissance non linéaire et en particulier pour
I’oxygene ou les deux courbes prennent une allure de croissance jusqu’a une certaine valeur
maximale pour laquelle 1’absorption et la non absorption commencent a décroitre. Cette
propriété est due probablement au fait que cet élément est un gaz comparé aux trois autres

qui sont des métaux solides.
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Figure 111.11 : variation des intensités absorbée et non absorbée des rayons X émis par les
atomes de Gallium dans la matrice SnO2/GaAs en fonction de 1’énergie des électrons
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Figure 111.12 variation des intensités absorbée et non absorbée des rayons X émis par les

atomes d’oxygene dans la matrice SnO2/GaAs en fonction de 1’énergie des électrons
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Figure I11.13 variation des intensités absorbées et non absorbées des rayons X émis par les
atomes d’étain Sn dans la matrice SnO2/GaAs en fonction de I’énergie des électrons.
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Figure 111.14 variation des intensités absorbées et non absorbées des rayons X émis par les
atomes d’arsenic As dans la matrice SnO2/GaAs en fonction de 1’énergie des électrons

I11-5 Prédiction de l1a morphologie de la surface a I’aide du programme casino

Lors d’un choc entre les électrons primaires du faisceau et les atomes de 1’échantillon, un
électron primaire peut céder une partie de son énergie a un électron peu lié de la bande de

conduction de I’atome, provoquant ainsi une ionisation par éjection de ce dernier. On

Page71


https://fr.wikipedia.org/wiki/%C3%89lectron
https://fr.wikipedia.org/wiki/Atome
https://fr.wikipedia.org/wiki/Bande_de_conduction
https://fr.wikipedia.org/wiki/Bande_de_conduction
https://fr.wikipedia.org/wiki/Ionisation

appelle électron secondaire cet électron éjecté. Ces électrons possédent genéralement une
faible énergie (environ 50 eV). Chaque électron primaire peut créer un ou plusieurs électrons

secondaires.

De par cette faible énergie, les électrons secondaires sont émis dans les couches superficielles
proches de la surface. Les électrons qui peuvent étre recueillis par les détecteurs sont souvent
émis a une profondeur inférieure & 10 nanometres. Grace a cette faible énergie cinétique, il est
assez facile de les dévier avec une faible différence de potentiel. On peut ainsi facilement
collecter un grand nombre de ces électrons et obtenir des images de bonne qualité avec un
bon rapport signal/bruit et une résolution de 1’ordre de 40 A (Angstrém) pour un faisceau
de 30 A de diamétre.

Etant donné qu’ils proviennent des couches superficielles, les électrons secondaires sont trés
sensibles aux variations de la surface de 1’échantillon. La moindre variation va modifier la
quantité d’électrons collectés. Ces électrons permettent donc d’obtenir des renseignements sur

la topographie de 1’échantillon.

Lorsqu’un échantillon est bombardé par un certain flux d’électrons incidents, environ 50 %
de ces ¢léments sont réémis sous forme d’électrons rétrodiffuséset 10 % sous forme
d’électrons secondaires. Le reste du flux d’¢électrons se propage a travers 1’échantillon jusqu’a
la terre [57].

Canon a

electrons
Electrons ( Y
retrodiffusés

Electrons

Detecteurs primaires

d'électrons
secondaires

Echantillon

Figure I11.15 : Principe de fonctionnement d’un MEB

Le logiciel Casino est congu pour simuler une grande quantité de trajectoires d'électrons dans
un semi-conducteur. L'idée principale est de simuler des trajectoires des électrons suffisants

pour représenter la condition utilisée a des structures d'image dans un microscope
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électronique a balayage (MEB). Ainsi, il est theoriquement possible de prédire les signaux
observés dans la MEB. Ce programme Monte Carlo utilise différents modeles pour simuler

I'interaction des électrons avec un solide [57].

Dans ce qui suit, suite a la programmation de 1’opération « scanne » visualisée sur la figure
[11-15 nous avons obtenu les différentes réponses de ce programme relatif a chaque élément

chimique. Les résultats sont donnés sur les figures suivantes caractérisant 1’état de la surface

du compose SnO2/GaAs.

La figure 111-16 présente une prédiction de la morphologie de la surface du composé GaAs tel
que lue par les rayons X générée par la surface du composé GaAs lors de son bombardement
par des électrons. On constate 1’existence de pics de la raie Ly de I’arsenic d’intensité
variable avec les positions prises par le faisceau des électrons arrivant sur la surface. La
distance moyenne séparant deux pics consecutifs est de 14 nm. Ce qui donne au logiciel une

trés bonne résolution.

HRay Intenzity of As

1.2E-00

[ [

—
m
=1
=
=
1

v Inten=ityw

£ 006

=

4

& 3E-006—

v [ [ [ [ [ [ [ [ [ |
10 2 ] 40 3 £l il 80 30 1EHI02

Pasition nm)

Figure I11.16 : morphologie de la surface du GaAs prédite par 1’élément chimique Arsenic As
suivant la couche L
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La figure 111.16 nous donne un apercu sur la morphologie de la surface du GaAs cette fois lue
par les atomes du gallium liés a I’arsenic par une liaison covalente. Nous constatons
I’existence de pics d’intensité variable et dont la distance qui les séparent reste la méme soit
14 nm. Ceci confirme le résultat concernant la porosité de la surface. Les grains GaAs sont

distants en moyenne de 14 nm. Deu
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Figure 111.17 morphologie de la surface du GaAs prédite par 1’élément chimique gallium Ga
suivant la couche L

L’élément chimique oxygeéne donne un apergu sur la morphologie de la surface du composé
SnO; telle que prédite par les Rayons X générés par les atomes d’oxygene apres le

bombardement de la surface par des faisceaux d’€lectrons balayant la surface du matériau

SnO2GaAs.
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Nous constatons une faible variations de I’intensité¢ des rayons X émis suivant la couche Ka
excitée par les faisceaux des €lectrons balayant la surface en dépit de la grande intensité des

RX comparé a ceux émis par les deux éléments Ga et As.

De faibles pics apparaissent sur la surface lui conférant une morphologie stable et une
porosité faible. C’est ainsi que couvrir le matériau sensible GaAs par une couche de TCO tel
que SnO- est une nécessité si on veut augmenter la durée de vie du composant électrique ou

optoélectronique a base de GaAs
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Figure 111.18 morphologie de la surface du GaAs prédite par 1’¢1ément chimique oxygene O
suivant la couche K.

111-6 Conclusion

Dans ce chapitre I11; il a été question de faire le point sur les interactions d’un faisceau
d’¢électrons avec les matériaux choisi tel que GaAs et SnO2/ GaAs. Nous avons constat que le
logiciel casino peut simuler cette interaction et peut simuler le fonctionnement d’un
microscope a balayage électronique (MEB). Nous avons vu la génération de rayons X par les
différents éléments chimiques constituant les matériaux tel que le gallium et 1’arsenic entrant

dans GaAs ainsi que 1’élément chimique dans le matériau SnOx.
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L’absorption des rayons X dans ces matériaux a ét¢ aussi I’objet de cette étude et nous avons
suivi les variations de cette absorption accompagnée des RX non absorbés par le matériau. Ce
processus de simulation réalisé avec le logiciel Casino répond au mieux a la théorie et aux

résultats expérimentaux sur les rayonnements X.

Ce logiciel a été utilisé aussi dans sa deuxiéme fonction relation avec la morphologie de la
surface. Cette morphologie a fait I’objet d’une étude en tenant compte des différents courbes

de la variation de I’intensité des RX sur différentes positions prises sur la surface du composé
GaAs ou SnOz.

Page76



IV. Conclusion générale

Ce travail nous permis de nous familiariser avec deux logiciels simulant I’interaction des
¢lectrons et ’interaction des ions avec la mati¢re. Ces deux logiciels utilisent la méthode de
Monte Carlo qui est un puissant outil mathématique permettant de résoudre beaucoup de
problemes liés au phénomenes aléatoires comme les trajectoires des ions et des électrons dans

la matrice solide de certains semi-conducteurs étudiés dans le présent mémoire.

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

caractériser avec les techniques spectroscopiques.

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

phénomenes physiques 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 perséverance si I’occasion me sera donnée

pour préparer une these de doctorat.
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