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Pourguoi modéliser les matériaux en microélectronique ¢

= |ntfégration directe des composants et des matériaux

v Progres technologiques des procédés de fabrication et des techniques de
caractérisation

v Miniaturisation des dispositifs, Amélioration des performances
(Multifonctionnalités...)

v Architectures complexes : couches minces et nanostructurées

X Interfaces multiples et variées X Impact des défauts

Siliciure : Contact métallique, Oxydes : RAM, Spintronique, grille etc...

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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“ Pourquoi modéliser les matériaux en microélectronique 2

= |ntfégration directe des composants et des matériaux

v Progres technologiques des procedés de fabrication et des techniques de
caractérisation

v Miniaturisation des dispositifs, Amélioration des performances
(Multifonctionnalités...)

v Architectures complexes : couches minces et nanostructurées

X Interfaces multiples et variées X Impact des défauts

» Deux options :

> Développement de nouveaux proceédés technologiques pour
améliorer le controle de I'élaboration des matériaux

Manque de connaissance : microstructure en fonction du procédé
> Compréhension fondamentale de la structure des matériaux en évolution

- Techniques de caractérisation : in situ, in operando, ultra vide...
resolution atomique 2 “industrialisable” ¢

- Modélisation/simulation prédictive pour assister les technologues

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Pourguoi modéliser les matériaux en microélectronique ¢

= Modélisation / simulation de I'évolution des matériaux intégrés

Technology Computer Aided Design — TCAD*

= Qutils prédictifs pour remplacer tout ou partie de I'effort expérimental
(hombre d’essais, temps, couts de R&D)

DopingConcentration
P 1.6E+21

i De nombreux outils commerciaux :
| = Continu : Eléments finis, lois phénoménologiques, modéles

compacts J; = —pD;; Ve,

1.0E+18
6.4E+14
-1.8E+11
-8.5E+14
— -1.5E+18

= Simulations des différentes étapes des procédés de
fabrication (épitaxie, implantation, gravure, ...), diffusion,

Effets multiphysiques optimisation des effets thermiques et contrainte mécanique ...
- Echelle du composant

Manque de granularité a I'échelle atomique dans les outils actuels
4 N\
DFT, DM, kMC : calibration des ouftils
TCAD commerciaux actuels et

benchmark
\_ Yy,

*Conception Assistée par Ordinateur — CAO

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Pourguoi modéliser les matériaux en microélectronique ¢

g A o ()
DFT, DM, kMC : calibration des ouftils _ D L

TCAD commerciaux actuels et
benchmark, Diffusion des dopants (DFT)

Boron Implant g
2x10"/cm? ot 60 kev
H

CONCENTRATION (CM™3)

o f Furmoe iy \ 800°C ",. °:%v, X

> / R+

= Aide & la validation des hypothéses de Caleul de contraintes W . Tl M. SR
modélisation et a la compréhension de la . DM Profondeur (Angstrom)

physique du dispositif
= Facteurs de mérite pouvant étre directement
compareées aux données expérimentales

= Aide a I'amélioration des modeles compact :
base de données pour alimenter les modeles
compacts

= Aide aux designs innovants

= Exploration des options
technologiques

- Transport thermique (DM,...)
- Résistance thermique d'interface

Front de
recristallisation (DM)

Laboratoire d’an
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Pourguoi modéliser les matériaux en microélectronique ¢

= Modélisation / simulation de I'évolution des matériaux intégrés

Technology Computer Aided Design — TCAD*

= Qutils prédictifs pour remplacer tout ou partie de I'effort expérimental
(hombre d’essais, temps, couts de R&D)

DopingConcentration
P 1.6E+21

i De nombreux outils commerciaux :
| = Continu : Eléments finis, lois phénoménologiques, modéles

compacts J; = —pD;; Ve,

1.0E+18
6.4E+14
-1.8E+11
-8.5E+14
— -1.5E+18

= Simulations des différentes étapes des procédés de
fabrication (épitaxie, implantation, gravure, ...), diffusion,

Effets multiphysiques optimisation des effets thermiques et contrainte mécanique ...
- Echelle du composant

Manque de granularité a I'échelle atomique dans les outils actuels

4 DFT, DM, kMC : calibration des outils A r Nouveaux outils TCAD dotés d'une N

TCAD commerciaux actuels et résolution atomistique
benchmark - lefu.3|on.de-s dopants > Etablir le lien entre la microstructure
\ (DFT), front de recristallisation (DM)... y des matériaux et leurs propriétés
*Conception Assistée par Ordinateur — CAO Macroscopiques
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Comment modéliser les matériaux en microélectronique ¢

> Des matériaux « réalistes » dans leur environnement
dans le contexte de la microélectronique
= Diversité des procédés : oxydation,

phase vapeur, implantafion ...

= Matériau : oxydes, métaux, semiconducteurs,
multimatériaux, hétérogénéité...

= Sollicitations extérieures : température, corrosion,
atmosphere, iradiations...

Objectifs / erformance

Propriétés

Causes

Elaboration et effets
Intégration des
matériaux,
simulation de la
croissance .
Matéraux en
Nanostructuration, défauts fonctionnement
Environnement : parametres procédé Matériaux en milieu

TR Py agressif ou extréme
Integrite, reactivite

Environnement : atmospheére gazeuse,
humidité, milieu liquide Fiabilité, obsolescence
Environnement : radiatif

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS




LAAS
CNRS

Comment modéliser les matériaux en microélectronique ¢

= Deux questions se posent :
= Lien enftre la microstructure et les propriétés macroscopiques 2
= Evolution temporelle de la microstructure et les conséquences sur les fonctionnalités ¢

a =3 Y b (mol

" 3
RN, K
RS Gy 4 N
o e el P
oA o
<

n#o{o+o+-,-.--5:

XRXEILT
i3 LB
i3iziiieets L NI
i RN i -
USE2ETES2 RS g’arb'osfr;{Cturaf’on orrOSion
aboration Vieillissement
-
» Diffusion atomique e
Echelle de temps Surface d'Energie Potentielle (SEP)
- Efre représentatif des échelles - Bonne connaissance du paysage
pertinentes et caractéristiques du éenergétique
mécanisme 2 - Dépendance al'environnement

- Trouver les événements rares |

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Etats de transition
Barriere d’actijvation
Chemin de diffusion, "
Chemin d’énergie
minimale

Minimum local,
Etat métastable

©Antoine Jay

- Etats de transition sont par nature évanescents, non observables mais cruciaux !
- SEP est définie pour un état donné, pour un temps donné dans un environnement local donné

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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-_—/ Comment modeliser les materiaux en microelectronique ¢

= Deux questions se posent :
= Lien entre la microstructure et les propriétés macroscopiques ¢
= Evolution temporelle de la microstructure et les conséquences sur les fonctionnalités 2

Corrosion
Vieillissement

Nanostructuration
Elaboration

» Diffusion atomique *’1! ;

- Efre représentatif des échelles - Bonne connaissance du paysage
pertinentes et caractéristiques du éenergétique
mécanisme 2 - Dépendance al'environnement

- Trouver les événements rares |

> Approche de modélisation mulfi-niveaux

Laboratoire o e e e LT
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Comment modéliser les matériaux en microélectronique ¢

> QObjectifs / Cahier des Charges
= Comprendre le comportement des matériaux et suivre leur évolution dans le
temps
> Recours aux méthodes cinétiques atomistiques ¢
= Limites des outils de type ab initio : taille & temps, colteux en ressources
= Etablir le lien entre la structure atomique et les observations macroscopiques

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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——— Comment modeliser les materiaux en microélectronique ¢

> QObjectifs / Cahier des Charges
= Comprendre le comportement des matériaux et suivre leur évolution dans le
temps

> Recours aux méthodes cinétiques atomistiques ¢
= Limites des outils de type ab initio : taille & temps, colteux en ressources
= Etablir le lien entre la structure atomique et les observations macroscopiques
= Acces a technigues de simulation pour des « grands systemes » en terme de
taille et des temps « plus longs »

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Comment modéliser les matériaux en microélectronique ¢

> QObjectifs / Cahier des Charges

= Comprendre le comportement des matériaux et suivre leur évolution dans le
temps

> Recours aux méthodes cinétiques atomistiques ¢
= Limites des outils de type ab initio : taille & temps, colteux en ressources
= Etablir le lien entre la structure atomique et les observations macroscopiques
= Acces a technigues de simulation pour des « grands systemes » en terme de
taille et des temps « plus longs »
> Quelle méthode pour quel matériau / mécanisme / phénomene 2

= Se poser la bonne question
« Quel probleme souhaitons nous cibler 2
 Que voulons nous voir ¢
« Que voulons nous simuler ¢
« Ef avec quelle précision 2 ...

> Savoir faire des choix (que veut on voir ¢ quelle propriété 2¢)
des compromis (quelle précision 2 taille, temps simulés ciblés ¢

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Approche multi-échelles

Taille du systéme RP— Experiences
; _
A 4
A ; A .
: _~Eléments finis
: | Dispositif
- Cinéti chimique
;42 Macro
Procédé W
‘ Comportement, initiation,
arlo cinétique réactivité
pm icro
Procédé de dépobt, T, P, croissance
Structure, composition
> © ©
nmfl @ € & >
- Dynamijgae ' egfliéfauts,
|Mécanisme Moléculaire ié Ermodynamiques
Ab iritic

Echelle atomique
; Structure, stabilité,
- Energie d’activation

A
; fs ps ns

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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——— Approche multi-echelles

Expériences

»
i
O

Taille du systeme
TC

ments finis

ety
eI

<
3

Dispositif

mm
Atome = espece
um
nm Atome = entité
i -- Atome = Noyaux + électrons
<
; fs ps ns Hus S Temps simulé

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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——— Approche multi-échelles

Taille du systeme Expériences

concentration des
especes, Lois cinétiques

AR B RS AN
o “sﬁsy & <
Tl TC
R A T ments finis
SRR % i Dispositif
mm b e
b ‘éﬁ?‘ﬁ chimique
4%{33{\‘;?&5%‘ f
%Jf:? “‘»"T?:‘fl?g;f' Evolution globale de la
e A AN PNy
R Rt

£
3
A

um
_ Relaxation g, |ytion Stochastique
ecnnique Sauts entre des configurations locales,
b © © | Matériaux lois cinétiques
nm ﬁ_ﬂ | Dynarmijqde
| Mécanisme Motéculaire Forces entre les atomes, potentiels empiriques or +
® Ab_iritic Relaxation des positions atomiques, trajectoires
»
o DFT, Relaxation de la structure électronique

\

A = P Dynamique des électrons

A
‘ fs ps ns us s

Temps simulé

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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_SN==~ En application ... Ca donne quoi 2

Intégration des
matériaux,
simulation de la
croissance

Nanostructuration, défauts

Matériaux en

fonctionnement o »
Environnement : paramétres procédé Matériaux en milieu
- agressif ou extréme
Intégrité, réactivité g
Environnement : atmosphére gazeuse,

Utilisation d’une hiérarchie
d’outils, de méthodologies

Application ll. Matériaux multicouches énergétiques Construction d’outils de
: Réactivité et effets des parametres procédeés simulation numérique

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS

humidité, milieu liquide Fiabilité, obsolescence
Environnement : radiatif

Application |. Effets des irradiations (cascades de
déplacements atomigques) dans les composants
embarqués (ici le silicium) sur les proprietés électroniques
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Sortie Baux de Provence

. Ecole d’été
. Istres 2019

Coll. CEA-DAM, ISAE
CNR Trieste, Univ Montréal

Contributeurs a cette présentation de
gauche adroite :

Gabriela HERRERO SABOYA

Antoine JAY

Thomas JARRIN

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS 19
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= Dose de déplacements = Modification du fonctionnement

Photons, protons, neutrons, ions...

Capteur d’image : Augmentation du
courant d'obscurité (niveau de bruit
mesuré en 'absence de stimulation
extérieure)

Avant
irradiation

Apreés
irradiation

= Déplacements atomiques Chaque point blanc = pixel
— Création de défauts et de cascades avec déplacement atomique

R ¢
Displaced

= v > Introduction de niveaux d’énergie dans la bande
?f I Ny ™ interdite du semi-conducteur

rerre
rerry

/

I.. ' j S .‘.,'
RN -

Projectile
Particle

> Altération des propriétés électroniques

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Application I. Effets des irradiations (cascades de déplacements atomiques)
dans les composants embargqués (ici le silicium) sur les propriétés électroniques

> Différents mécanismes physiques + Collision > fs
entrent en jeu sur des échelles de « Cascade : balistique = ps, ns

temps différentes « Mécanismes thermiguement activés » ms, ..., h, d
Simulation Expériences
A _A
ral Y ' N\
Monte Carlo (MC) Data on electronic devices

Molecular Dynamics (MD)

Déplacement | | | | . | | | )
Atomique
heures jours Mois
E Challenge : Mettre en ploce une approche méthodologique permettant

d’'étudier les phénomenes qui se produisent a |'échelle atomique mais
comparables & des temps expérimentaux

21
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Taille du systeme

mm
P
\
I,lm ‘__‘.l"ef:r
" Activatjen Relaxation
2 echnique
> © © Matériaux
nm ﬁ_ﬂl Dynamigte

|Mécanisme Moléculaire
Ab ] (]

9 0 ItrQ

»
\q
<

A lé
; fs ps ns us

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS

Expériences

Simuler la
cascade
DM

Temps comparables a
I'exp.
kART

Réponse
électronique
DFT

Temps simulé
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= Simulation de la cascade de déplacements : DM, SW, TTM

o=~ rradiations dans le Silicium

Laboratoired

LAAS
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> Limite de la dynamique moléculaire

6000 1 ] L LI III ] ] LILIL LI III I I rrri III ] ] LI L
) i 4
g 5000 - . §imu|qiion du
© I | vieillissement de la
h= cascade est
E 1000 | nécessaire!
= 3000 -
)
= - 1
32000k -
= Plus rien jusqu’'al ns
) B 4
§ 1000 | rv— s R
Z .
- . Valeur issue de
[1 L1l III [ [ 1 Ll III 1 1 11 11 III [ [ L1 1 111
8.01 0.1 1 10 100 SRIM

Simulation time (ps)

24
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> Guérison d'un cluster de défauts avec kART

4 N
5 Piégé /\
-— 3 _ ©) \
1000 = : i I \ ,
E | & ¢ ¢ ¢ o o o o o &
Py R- ® 0 0 0 0 0 0 o ¢ ) e
g |* | ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ® 0 0 0 0 0 o o o @
v 800F O L N ® 0 0 0 0 0 0 0 ¢ ) e
D I 1 ! | | e 0 & o 0 & 0 o / @
O 0 0.2 0.4 0.6 0.8 | ® 0 0 0 0o 0o o o ) @
Y a T i
NO) Time (us) 41 4 !
T 600 : !
o 15 3 ”.5." ;
O < | - Y3
9 E H " t-. “ ) Ve .
q 400F > " LM,/ i S
E ED 1 \ 2 i \,"_l' "I \ :r f
O E }: 1 e e lr T_\ = iJ '.Ili : &
< L - 1 L"_",- -t o @ HL H — =]
200 o > ey #9%% | AE=0.14eV  AE=0.55eV
= = 2 ' .
= B 0s5H= ) s M !
o it _-']'} |« e :
3 g |7 =T :
1 - ] n
0==cx AE=0.08 eV, :
— @© k i
1 D U'— b
V] )
= | Transition path

® ® ® @ 9 ©® @ 9 9 ° ° 9 o °
‘oooo'o'oooooooooc

T- - - - - - - - - - - - - - -
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= Vieillissement de |la cascade issue de la DM : kKART

L

: —_

: ! i

o l | l l

S 5 10 15 V.
3 | , | ' l —

O - k_ART =1s

Nombre de défauts par cluster

—> Clusters : Recristallisation quasi-totale
- Défauts simplesV, I, 2I : Agglomération ou recombinaison I+V

= 2V, 3V, 4V, 31, 4

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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= Le défaut de type Bilacune 2V — DFT dans I'approximation GW

> 4 configurations

/NI AL /N A/
>>" . .o.oo4§>" .
’5& .04
N i % A
I IN IV IN

v

0.04eV| a/ 2va, (.p1e\b/ 2Va,
WSE S

s \\/{/\
N\HK A N 74
BOK (¥
X YWORS

c/ 2Vb d/ 2Vc

> Niveaux électroniques 2Va,
Ev Ec

2Va, M

w

Electronic density of states
L E > .
9

‘

Energy (eV)

> Propriétés dynamiques
I ¢ I ’ I . I '

Etat A Etat B Etat C
2 R TR
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" Le défaut de type Bilacune 2V — DFT dans I'approximation GW

> 4 configurations

AL A/ ALA/
/N 4 :
AL 0004 DR 1
/ é 4 y /
N N S

Energy (eV)

> Propriétés dynamiques
I . I '

I " I '

9.4

Approche validée mais complexe pour accéder a une
description fiable du phénomene
(Représentatif des échelles de temps)

Métastabilité des configurations est le parametre clé dans la
compréhension des observations macroscopiques
- Exploration de la SEP !

-

Electronic density of states

A:0,10

0,65

. D
C = £
A “ ‘ ' M . B:0,75
: : : : i C:0,75
0 0.5 1
Fnerov (V)
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= Des matériaux énergétiques nanostructurés
= Couples énergétiques bimétalliques (Al/Ni), thermites (Al/CuO)

= =7

= Laréactivité dépend de la proximité des réactifs

= Comprendre et prédire la réactivité du matériau
- Modéliser le comportement thermique du matériau
- Modele d'initiation

Cas d’étude AINi

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Taille du systeme

—> Dispositif
mm
Cinétique chimique

Créer la biblio.

d’évt
pm DFT

Simulation de la

nm réactivité

Cinétique Chimique

P © ©

6_6 «
| Mécanisme
Ab i

A
‘ fs ps ns us s

Temps simulé

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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_=7 Mateériaux eénergetiques multicouches : Réactivite

> La cinétigue chimigue étudie la vitesse avec laguelle une réaction
chimique s’effectue - fonction du temps
> Elle se fonde sur le suivi temporel de la disparition d'un réactif et de la

formation d'un produit

= Savoir définir la vitesse de réaction et la relier aux vitesses de disparition et
de formation des différentes especes

ki
Soit la réaction A+B<«<C

K « ldentification des
diffusions » : créer la

-d [A] iy [B] d [C] bibliothegque d’événements
Variation des especes dt = dt = dt

Vitesse de réaction = ki X[A] X [B] - k_i X[C]

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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_=7 Mateériaux eénergetiques multicouches : Réactivite

LR

> Modélisation du comportement thermique

K
1 I
Calculs DFT : : At ch \ . E\, (x)=2.865 x* ~2.865 x
4 espdces & : i Modele Macroscopique 1D i T
e i -d[A] _-d[B] _d[C] selon les lois de la cinétique °
6 réactions i — - S o2l
Sur i+ Pt dt ~ dt chimique s”
1 . ° /7 ge e, [
Snijisr + Vi : SnijtVier 1= ki X[A] X [B] - k—i X[C] Partie C’nehque E 04
Sais1 + Vi : SwitVir ) -0.6
Iniy <Ziin i k. = kBT x exp _DEi Depeﬂdcmce de — ‘
i ' . 0.5 . 1
! kBT I'environnement Composition x

Partie énergétique

La formation d’alliage libére % S z

de l'energie JErrOTDSfOEjmeTe en E ; (x)=-4.506 x*+9.706 x-6.709
augmentation de
Partie thermique

m‘ v - DT= -DE- dt X (Prad conv)

Ax ) 05 1
Composition x

Vacancy migration in Al ,

¢
EINi (eV)

32
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BMCas d'un ‘dépdtidéal’ ¢

T=800°C

Stimulus : Gradient de T Ni

Ty | —e—300 °C

© 2400 =500 °G |-

° ~—700 °C = 1 : =

@ 2000 | -==-800 °C | % m Al [ =700°C S

o S0l 2 £

o c - | c

© 1600 | g g

P 5 5

0.6

o 9 S

2 5 z

5 8 2

- 8 0.2 g
0 200 400 600 800 1C & 00T 10 20 30 40 50 8

Times (ps) Layers

‘Simuloﬁons ne reproduisent pas les tfendances expérimentales

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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W Influence des défauts comme une B Influence du vieillissement 2
conséguence du procedé de depdt 1

e 3600 — 1000 F
3600 —300-1000 £
/=) E‘
—\/=0.0001 — 3200 S
3200 D) m—700-1000 &
[] L]
__ 2800 S 2800
o —\/=0.1 ®
~— | —_—
€ 2400 2 2400 5
= € 2
g 2 g
£
g. 2000 € 2000 r S
o 9 5
[ 4 5
g 1600 -\ by 1600 \
(7
>
@ 1200 |
1200'
800 — 10000

0 200 400 600 800 1000 50 100 150
Times (ps) Times (ps)

Crucial d’avoir une vision atomistigue de comment les couches de
mélanges sont formées AU COURS du procédé (CONNAITRE L'HISTOIRE
DU MATERIAU) pour prédire au mieux les performances finales
Nécessaire d’avoir recours a une modélisation du procédé

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS 34
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_S==7 Matériaux énergétiques multicouches : Quésako ¢

= Des matériaux énergétiques nanostructurés Cas d’étude AICuO

" s

= Des couches d'interface = couches barrieres

= Laréactivité dépend de la proximité des réactifs
= |nterfaces jouent un réle majeur et définissent les
propriétés finales

Compréhension des interfaces

Maitrise des interfaces au cours du procedé

Controle des performances

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS




LAAS
_CNj/ Matériaux énergetiques multicouches : Croissance des interfaces

= Monte Carlo cinétique

, Monte Carlo
‘.. Sauts d
2 . Thermodynamique :

.. Croissance : Diffusion de surface,
“. - épitaxie,...
.

Suivre I'évolution temporelle d'un systéme

On va simuler la diffus
réelle, mais par une é
de Sauts de diffusion

Dynamique
Trajectoire - . ,
diffusion| « ldentification des sauts » : creer | Ever Advance time by
simulerles fif  la bibliothéque d’événements | fifering
minimum loc

. _—log(z)

" A

m

Pick next event,
Atomistic config.
change

Alliage, ...

and Comparison

Evolution : Précipitation, ségrégation

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Approche multi-échelles

Taille du systeme

- & £ ;f E‘, o 4.)"'
3 Egi;t- ;-
: e
N
s
mm 3 2
k e Procédé
‘ e e b Créer la biblio.
Mo rlo cinétique d’évt
pm /T\ DFT
© e Simulation de
nm ﬁ-e | la croissance
| Mécanisme mcc
Ab ittiti
A

fs ps ns us s

Temps simulé
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Mécanismes locaux

Diffusion Diffusion en
Mécanisme d’oxydation activée Diffusion profondeur
/ ’ p rapide
hcp @l fcc

ffusion en profondeur

Insertion du Cu

B

<)

S A

}\,/é\\n/éwé\“,‘ 7\

AATAVA VA2

P b (il ot
LI LN
Yilm IMEI ‘

v 7 K 7 V.

Loxyde ralentit la Croissance de ¢roissance de I'oxg%e
Laboratoire d’analyse et d’architecture des systémes du CNRS diffu sion du cu ivre I'OXYde




Vue de coté

Vue de dessus

tiques multicouches . Croissance des interfaces
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y Matériaux énergetiques multicouches : Croissance des interfaces

Structure, composition,
Parameétres procédés T, P

a6 , .0.6.00mnnnnmae omanes, o R o8

Vue de coté

60,45 A
(26 couches)

30,23 A
, (13 couches)

-

o

]934
(3 couches)

» Organiser la matiére a I'échelle atomique & structurer 'interface
» En mettant en compétition les arrivées (i.e. P) vs les diffusions (i.e. T)
» T est un parameétre crucial pour piloter les cinétiques de diffusion et adapter les interfaces

» Possible uniguement grace a une exploration fine en DFT pour appréhender les mécanismes de croissance




Structure, composition,
Parameétres procédés T, P

496 , 040 0nnnnnm0s oManes, 040 R o8

Vue de coté

60,45 A
(26 couches)

30,23 A
, (13 couches)

-

o

]934
(3 couches)

-~ 2

Limites de la DFT face aux mécanismes de reconstruction a
grande échelle, a des effets élastiques, ...

Associer, couplage avec d’autres méthodologies pour une
meilleure exploration de la SEP

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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DFT kMC

identification de structures clés et des Eac - croissance d'une ML de Si oxydé
Augmentation du recouvrement en molécule O2

sur la surface de Si

- Proposition d'un scenario pour |'oxydation

thermique du Si (del & 4 molécules ... et ensuite 2)

Dimers row O, ,
Py, ! ——— G —— 81— — B0+
Vue de coté \} X g ———= Sids

300
h 200
100

7 |

':'hL 0.005

dimer

Strand O atom

) ; e TR wi
Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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-y Oxydation thermigue du Silicium

"= DFT+ MCC- Et apres ? " Couplage DFT-ARTn

Barkema & Mousseau, Phys. Rev. Lett. 77 (1996)
Malek & Mousseau, Phys. Rev. E 62 (2000)

Vue de dessus Vue de coté —> VASP — ‘nhimem
[ Comment procéder ensuite ? \ Pﬂ5iﬁ:{1 Forces
A ce stade, 'espace des configurations est devenu ART
trop complexe Plrst bocal
: : nouveau - minimum
Trop colteux & trop difficile pour continuer de facon ,‘

Saddle point

\ intuitive avec la DFT j

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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-y Oxydation thermigue du Silicium

>

Diffusion de O a l'interface

P ey N Q. A
O O O O

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS

Diffusion atomique a l'interface Si/SiO,

/Pour plusieurs recouvrements
a) Configuration A

2 A& addadna b) Configuration B
s 22932929 L 9292 999
&P TO-OBO -, ¥ o O
\ "4 \(\‘ i Q Ny - 4 QO
€O 909000 GOPoIFCPO
& -0 O b 09 b
O 9 80000 Dl P b
i el \lT | 1) it si 88\\/ QY
\(«‘7 Q-OOO DO \(kﬁ’ﬁ/ O \,\d,{,o
€0 859900 QOPOGODO
A@ % Wa 0 Ve 0 Q. A Oa )
% '@' \‘k> OSSO ‘K//@%\D&“Q%k)
\I+102mol +10zmohé’> + 3 O, mol
Q0D o0 &% @0 @O ¢l
CK,;.\W')\ : ( 3/ \ O - ) > ™) . bO\ jcy - &) \,,Oj - > O ;.\v»\
A (:\ 2 ¢ \ (j O \V ) C ) (\A) \\ll',) A :5\,‘ ‘i
\T'Qu @ X Q@ O O O UULQJU"(J

~

E

Strain

1 1
380 -0) 58 e, -

> Energie de déformation (formalisme de Keo’ring)\
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dE

Oxydation thermigue du Silicium

Al-#2 B1-#2 B3-#2
E,.. =21.06 eV E,. =3524¢V E,.. =3655eV
( T L e £ L

- Diffusion pilotée par la confrainte

- Au fur et d mesure que I'oxydation avance, la contrainte
est accumulée a l'interface

- Quand I'énergie de contrainte devient tfrop forte, elle
autorise des diffusions non possibles a bas recouvrement

- La confrainte agit comme un « catalyseur »

- Cohérent avec le mode de croissance couche par couche

-

geV

.
A

- Couplage ART-VASP : efficace et précis mais coUteux
- Nouveaux événements (trop nombreux ¢) a implémenter
dans le MCC
- Une nouvelle version du MCC par infroduction d’'un champ
de confrainte

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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_"==~ Conclusions

= Granularité atomique est nécessaire pour la microélectronique
- Les modeles atomistiques jouent un réle critique en tant qu’outils d'ingénierie

v’ Associer des meéthodologies est efficace et rapide
* Aftention aux limitations de chaque « outil »

* |ci: exhaustif dans la bibliothegque d'événements, calculs intensifs en
amont, paysages énergétiques complexes, nombre croissant

v’ Couplage entre 2 méthodologies permet de progresser dans
la construction de nouveaux modeles, prise en compte
d’effets supp.

* |ci:dans I'identification de nouveaux mécanismes

- Nécessité de nouvelle méthode / nouveau couplage d’exploration 2

* Leverles limites de certaines méthodologies

» Propagation des Incertitudes _

Cf. Travaux de Charlotte Becquart
Couplage kART, kMC

v Augmentation des moyens de calculs > Multitudes de données
* Cout humain et coUt de calculs deviennent non supportables
*  Nouvelles approches inspirées de I'lA

Laboratoire d’analyse et d’architecture des systemes du CNRS
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Merci pour votre afttention |
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