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Apport de la méthode ART

Les barrières énergétiques associées aux événnements permettent de discerner les 
événements les plus favorables des moins favorables. 
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Sous l'oxyde en compression, le substrat de Si, globalement
en tension, présente un champ de contraintes très inhomogène 
avec des zones en tension et en compression. 
Dans ce champ de contraintes, la diffusion est dominée par des
mécanismes lacunaires dans les zones en compression 
et interstitiels dans les zone en tension. 

Oxydation de Si Oxydation de SiGe

La croissance de l'oxyde est modélisée en ajoutant les atomes d'oxygène (atome par 
atome) suivant ces deux étapes au niveau de l'interface :  Pour modéliser l'oxydation préférentielle de Si 

par rapport à Ge (Ef
SiO2<Ef

GeO2), des échanges 
SiGe sont réalisés. Les échanges les plus 
favorables énergétiquement sont retenus. 

Au cours de l'oxydation, le substrat SiGe 
s'appauvrit peu à peu en Si pour s'enrichir en Ge. 
Les échanges entre Si et Ge sont corrélés au 
champ de contraintes au voisinage de l'oxyde.  

 

ART : Activation, Relaxation Technique (N. Mousseau)

Méthode qui permet d'explorer la surface 
d'énergie potentiel d'un système pour
l'étude des minima locaux et des barrières 
énergétiques associées à des événements

Premiers Stades de formation de SiO2 sur Si
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Modèle :

Analyse des contraintes 

La distribution des distances d'échange montre que 
les échanges entre Si et Ge dépendent des 
hétérogénéités de contraintes (composante parallèle
 à l'interface) et de la contrainte globable 
(composante parallèle à la surface)

Un événement ART correspond à sortir d'un bassin harmonique (Activation) puis 
de faire converger le système vers un point col (Relaxation) et enfin à rejoindre
un nouveau bassin harmonique.

Un événement est réalisé sur un ensemble d'atomes ou le système entier.  

L'algorithme et les codes sources sont disponibles à l'adresse suivant : 
http://www.phys.umontreal.ca/~mousseau 

Configuration initiale : 

36 atomes d'oxygène sur un substrat

de silicium

Evenement ART défini: 

déplacement d'un atome d'oxygène et 

ses premiers voisins

Après 4556 événements ART réalisés, le système est l'équilibre et les atomes d'oxygène 
restent en surface pour former un oxyde SiO2.

Résumé : utilisant la dynamique moléculaire (DM) et le potentiel de Watanabe (de type Stillinger­Weber ) pour décrire Si/SiO2, voici quelques résultats 

obtenus au cours de l'ANR OSiGe. Ces résultats concernent l'étude des contraintes et de la diffusion de Si au cours de l'oxydation de Si,  l'adaption du 
modèle pour décrire l'oxydation de SiGe et enfin un exemple d'utilisation de la méthode ART pour décrire les premiers stades d'oxydation de Si.

Modèle :

“condensation de Ge”
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Diagramme de prédominance des mécanismes 
d'auto­diffusion de Si en fonction de T et bi­axiale

Evolution de l'énergie du système et 
du nombre de lien SiO   

Distribution des barrières énergétiques associées à la formation de l'oxyde SiO2

Représentation d'un système SiO2 / Si et profil de contraintes associé  
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Evolution de la concentration de Ge dans le substrat au cours de
 l'oxydation

Configuration avant et après réalisation de 4456 événements ART

Configuration initiale Configuration finale

Distribution des distances entre Si et Ge  échangés (distances // et  à l'interface) 
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