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Malgré les barrières technologiques de plus en plus difficiles à franchir et des coûts 

grandissants de réalisation des circuits intégrés, l’industrie des semiconducteurs, 

conformément aux prédictions de Gordon Moore1, s’est toujours distinguée à produire 

régulièrement de nouvelles générations de composants. 

 

L’International Technology Roadmap for Semiconductors (ITRS)2, qui édite 

régulièrement la Roadmap, est chargée d’évaluer les technologies à mettre en place dans 

l’avenir afin que l’évolution des composants reste fidèle à la loi de Moore. Cette évolution 

passant par la diminution de la taille des transistors et l’augmentation de la taille des 

« wafers », la génération 90 nanomètres est actuellement en plein essor sur des lignes de 

production à 300 millimètres (12 pouces). 

 

Cette réduction des dimensions des composants a permis : 

� De réduire le coût par fonction : En 1968, un transistor coûtait 1$, aujourd’hui 

on en obtient 50 millions pour le même prix. 

� D’augmenter la productivité des usines microélectroniques. 

� D’améliorer les performances des circuits avec de nouvelles fonctionnalités. 

 

Le transistor MOSFET (Metal Oxide Semiconductor Field Effect Transistor) est le 

composant de base, la « brique élémentaire » à la base de la plupart des dispositifs présents 

dans notre quotidien. Outre la longueur de canal du transistor, l’épaisseur de l’isolant de grille 

subit, elle aussi, la loi de la miniaturisation afin de maintenir un fort couplage capacitif entre 

la grille et le canal du transistor. Ceci a pour conséquence de faire apparaître un phénomène 

prépondérant limitant le fonctionnement du transistor : l’augmentation du courant de fuite. 

Selon les prédictions de la Roadmap, à partir de 2006, la valeur du courant de fuite à travers 

l’oxyde de grille généralement utilisé, le dioxyde de silicium (SiO2), ne permettra plus de 

respecter les requis. 

 

Par conséquent, pour s’affranchir de ces problèmes, la poursuite de l’intégration de 

nouveaux composants doit se faire par l’introduction de nouvelles structures ou de nouveaux 

matériaux. 

 

La solution en développement pour pallier ce problème est d’introduire des matériaux 

isolants avec une permittivité plus importante que celle du SiO2. Ainsi, à épaisseur électrique 
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d’oxyde équivalente, il est possible de maximiser l’épaisseur physique de l’isolant et ainsi 

s’affranchir du problème de courant de fuite. Ces matériaux qui ont des constantes 

diélectriques plus élevées que celle du SiO2, sont les diélectriques à forte permittivité dont le 

plus prometteur est le HfO2. Malgré des résultats encourageants, ces matériaux posent encore 

de nombreux problèmes de compatibilité avec la chaîne de production de l’industrie 

microélectronique. 

 

L’autre point majeur concerne la grille, actuellement en silicium polycristallin dopée 

par implantation. Pour une grille de type P+, le bore est l’impureté dopante qui soulève deux 

problématiques du fait de la méthode de dopage : la pénétration du bore dans la structure et la 

déplétion de grille qui entraînent, entre autres, une chute de la mobilité des porteurs du canal 

et une augmentation de l’épaisseur « électrique » de l’isolant. Enfin, l’association  diélectrique 

à forte permittivité / polysilicium provoque des instabilités de la tension de seuil du transistor3 

et une forte chute de la mobilité des porteurs du canal4. 

 

Les solutions actuellement proposées consistent à remplacer le polysilicium par un 

métal dont le travail de sortie soit approprié au type de l’électrode de grille. Cependant, ce 

retour à des grilles métalliques pose deux inconvénients : tout d’abord, il ne résout pas encore 

le problème des instabilités de la tension de seuil du transistor. Enfin, l’introduction de la 

métallisation induit une complexité et un coût plus élevé à la réalisation. 

 

Nous nous sommes donc intéressés à un polysilicium de type P qui pourrait limiter la 

diffusion du bore à travers la structure et minimiser la déplétion de grille tout en gardant les 

avantages liés au polysilicium, tels que l’autoalignement des zones de grille, source et drain, 

une faible résistivité et l’ajustement du niveau de Fermi. Il s’agit d’un silicium déposé sous 

forme amorphe à basse température à partir de disilane (Si2H6) et dopé in situ à partir 

trichlorure de bore (BCl3). Le faible bilan thermique de ce dépôt devrait conduire à un dopage 

uniforme dans la grille et à une diffusion de bore négligeable. 

 

Ce manuscrit, constitué de trois chapitres, représente l’ensemble des travaux qui ont 

été menés sur ce matériau ainsi que sur son utilisation en tant qu’électrode de grille de 

capacités MOS. 
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Une synthèse bibliographique sur la position des problèmes constituera le premier 

chapitre. Nous y aborderons le sujet des isolants de grille, des matériaux constituant 

l’électrode de grille et les problèmes inhérents à la réduction de l’épaisseur de l’isolant. A 

partir de cette synthèse, nous montrerons l’intérêt que constitue ce type de dépôt. 

 

Un problème important qu’a fait surgir la réduction des dimensions des transistors est 

la quantification des porteurs aux interfaces substrat/isolant et polysilicium/isolant. Modifiant 

leur fonctionnement, elle se manifeste par une augmentation de l’épaisseur électrique de 

l’isolant. Il nous a ainsi paru important de travailler également à l’élaboration de simulateurs 

C(V) et I(V) prenant en compte ces effets afin que l’extraction des paramètres physiques soit 

la plus précise possible. C’est l’objet du second chapitre. Le modèle théorique de 

comportement des porteurs sera présenté ainsi que les hypothèses que nous avons choisies de 

faire. Des comparaisons avec le modèle classique seront présentées pour souligner les écarts 

de résultats. 

 

La caractérisation physique du matériau et la caractérisation électrique de capacités 

MOS dont la grille est constituée de polysilicium dopé bore in situ constitueront, après la 

présentation du réacteur secteur dans lequel les dépôts sont effectués, le troisième chapitre. 

 

Ce manuscrit se terminera par une synthèse des principaux résultats ainsi que par les 

perspectives et études complémentaires à mener pour l’avenir. 
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I. EVOLUTION DE LA MICROELECTRONIQUE 
Depuis la réalisation du premier transistor par William Shockley, Walter Brattain et 

John Bardeen en 1948, la microélectronique a parcouru un chemin incroyable. D’une taille 

des dispositifs de l’ordre du centimètre dans les années 50, nous sommes rentrés, en ce début 

du XXIème siècle, dans l’ère du nanomètre. 

 

De nos jours, le composant le plus utilisé dans les circuits intégrés est le transistor 

MOS (Metal Oxide Semiconductor). Apparu dans les années 60 et généralisé dans les années 

80 en association avec la logique CMOS (Complementary Metal Oxide Semiconductor), 

l’amélioration de ses performances, conformément à la célèbre loi de Moore5, est passée et 

passe encore par la miniaturisation de ses dimensions. 

 

Les raisons de cette miniaturisation sont simples. Elles sont : 

� Financières : 

9 Réduction du coût par fonction. 

9 Augmentation de la productivité des usines 

microélectroniques. 

� Technologiques : 

9 Augmentation de la densité de composants par « wafer ». 

9 Réduction de la consommation électrique. 

9 Vitesse des circuits. 

 

Le concept le plus simple pour comprendre l’impact de la réduction des dimensions 

est celui que Dennard a introduit dans les années 706 : c’est l’approche à champ constant. La 

conservation de la valeur du champ électrique passe par la réduction par un facteur K de la 

longueur de canal LG, de la largeur de grille W, de l’épaisseur d’oxyde TOX, de la profondeur 

de jonction xj, de la tension de grille VG, de la tension de seuil VTH ainsi que par 

l’augmentation du dopage du substrat NSUB de ce même facteur. Ainsi, pour un champ 

électrique constant dans la structure, le temps de réponse du transistor est divisé par K et la 

puissance consommée est réduite de K². 

 

L’International Technology Roadmap for Semiconductors (ITRS)7 est l’organisme 

chargé d’éditer régulièrement la Roadmap tous les deux ans. Son rôle est d’évaluer les 
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technologies à mettre en place dans l’avenir afin que l’évolution des composants reste fidèle à 

la loi de Moore. Les lignes de production étant actuellement à 300 millimètres (diamètre des 

« wafers »), la génération 90 nanomètres est en plein essor (Tableau I-1). 

 

 

Tableau I-1 : Prévisions à court terme de la longueur de canal et de l’épaisseur d’isolant. Les cases 

blanches correspondent à des solutions existantes, les cases grisées à des solutions connues mais non 

implémentées. Les cases foncées sont relatives à des solutions inconnues aujourd’hui. Source : ITRS 2003. 

 

Au cours de l’évolution de la miniaturisation, le sentiment d’approcher les limites de 

la technologie s’est toujours fait ressentir : à la fin des années 70, la difficulté de supprimer 

l’effet de canal court laissait penser que 1µm pourrait bien être la limite. Dans les années 80, 

on pensait que l’on ne pourrait pas dépasser 500nm à cause des résistances de source et de 

drain…De nos jours, ce sentiment est toujours aussi présent puisque la distance inter-

atomique est de 0,3nm et que les oxydes de grille en SiO2 actuels les plus minces sont de 

l’ordre de 1,2nm8. Si l’on extrapole la tendance de la miniaturisation, ce transistor ultime, 

d’une longueur de canal de 10nm, apparaîtrait vers l’année 2022 selon Iwai9. 

 

II. LIMITES A LA MINIATURISATION 
Selon la Roadmap 20037, les défis de la technologie CMOS à relever pour les 6 

prochaines années seront dans le domaine : 

 

� Des isolants de grille. 

� De l’électrode de grille. 

� Des outils de détermination de la fiabilité. 

� Des interconnections en cuivre et diélectriques à faible permittivité. 



Chapitre 1 : Position des problèmes 

 8

� Du packaging. 

 

Le sujet de cette thèse étant relatif à l’ingénierie de grille des transistors MOS, nous ne 

traiterons que du cas de l’isolant et de la grille, une fois avoir parlé synthétiquement du 

substrat et du canal. Après avoir présenté brièvement la structure de la capacité MOS, nous 

nous pencherons sur l’impact de la réduction des dimensions sur chaque partie de cette 

structure, sur les solutions apportées actuellement et sur les éventuelles perspectives, en 

particulier les diélectriques à haute permittivité et les grilles métalliques. Enfin, à partir de la 

synthèse des solutions qu’apportent ces nouveaux matériaux mais aussi des améliorations à 

leur apporter, nous présenterons la solution que nous proposons et que nous pensons être 

capable de diminuer les problèmes de la déplétion de grille et de la pénétration des atomes 

dopants à travers la structure. L’idée est de réaliser l’électrode de grille par un dépôt de 

silicium dopé bore in situ : cette méthode permet d’avoir un dopage de bore relativement 

constant dans le silicium et, le dépôt se faisant à faible température, on peut supposer que le 

bore diffusera peu dans l’isolant. 

 

A. Présentation de la capacité MOS 

La capacité MOS, qui constitue le cœur du transistor, est formée par la mise en 

« sandwich » d’un matériau isolant (généralement du dioxyde de silicium SiO2) par un 

substrat de silicium monocristallin et une électrode de grille en métal ou en silicium 

polycristallin (Figure II-1 : Structure du transistor MOS.). 

 

 

Figure II-1 : Structure du transistor MOS. 

 

L’électrode de grille commande l’intensité du champ électrique transversal dans le 

canal qui attire les porteurs minoritaires à la surface du semiconducteur (si le transistor est à 
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enrichissement) et permet donc de contrôler la formation du canal de conduction entre la 

source et le drain du transistor et, par-là même, l’intensité du courant de drain. Les porteurs 

minoritaires peuvent avoir deux origines : 

� Ils peuvent être fournis par la source lorsque le potentiel dans le canal 

approche la valeur du potentiel de la source : la barrière de potentiel entre la 

source et le canal disparaît et les minoritaires diffusent dans le canal et sont 

attirés vers le drain par l’action du champ électrique longitudinal créé par la 

tension de drain. 

� Dans le cas des capacités MOS, les porteurs minoritaires ne sont fournis que 

par le volume du semiconducteur. De par leur faible nombre, l’établissement 

de la zone d’inversion est beaucoup plus long que dans le cas précédent. 

 

B. Le substrat et le canal 

1. Le substrat 

Le substrat de départ est soit une plaque de silicium dopée uniformément, soit une 

plaque présentant deux niveaux de dopage : 

� Un dopage fort (de l’ordre de 1019cm-3) dans le volume. 

� Un dopage faible (de 1015 à 1016cm-3) dans une couche superficielle (obtenue 

par épitaxie ou par implantation ionique suivie d’un long recuit) d’une 

épaisseur de 4µm environ. 

 

Par opposition aux substrats massifs, il existe des substrats dits « isolants » dont la 

particularité est que le film superficiel de silicium repose sur un substrat isolant. Cette 

configuration peut être obtenue par utilisation du saphir comme substrat isolant (technologie 

SOS : Silicon On Saphire) ou par l’utilisation de substrats en silicium recouverts d’un film 

mince de SiO2 sur lequel repose un film de silicium monocristallin (technologie SOI : Silicon 

On Insulator10) mais c’est cette dernière qui est la plus développée car la couche supérieure de 

silicium possède une meilleure qualité cristalline à l’interface. 

 

La difficulté majeure, pour la technologie SOI, est que la couche supérieure de 

silicium sur l’isolant doit être monocristalline. Deux technologies, reposant sur l’implantation 

ionique, se dégagent parmi les solutions disponibles : il s’agit de la méthode SIMOX 
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(Separation by Implanted Oxygen) et de la méthode Smart-CutTM. La première consiste à 

implanter des ions oxygène qui, par recuit thermique, donnent une couche de SiO2 enterrée11 

tandis que la seconde, utilise l’implantation d’ions hydrogène pour découper le substrat selon 

la direction critalline et le wafer-bonding12. La méthode Smart-CutTM est actuellement celle 

qui apparaît comme la mieux adaptée. 

 

2. Le canal 

La structure du canal peut être homogène (composé seulement de silicium) mais c’est 

le SiGe qui est le matériau le plus prometteur pour l’ingénierie de canal. En effet, le SiGe 

contraint en tension permet d’obtenir une plus grande mobilité des électrons pour les 

transistors NMOS alors que, s’il est contraint en compression, il permet un gain de mobilité 

des trous dans le canal pour les PMOS à canal long13 14 15. L’explication physique de ce gain 

est, d’une part que la masse effective des trous dans ce matériau est plus faible que dans le 

silicium non contraint, et d’autre part que les maxima des bandes de valence correspondant 

aux trous lourds et légers ne sont plus confondus, contrairement au silicium non contraint. 

 

Cependant, pour intégrer ce matériau au process MOS, il faut faire face à deux 

problèmes majeurs : 

� Le bilan thermique du process complet doit être adapté de telle sorte à ce que 

la contrainte du SiGe n’en soit pas affectée. 

� Le dépôt de la mince couche de silicium au-dessus du SiGe doit être optimisé 

de manière à ce que la rugosité à l’interface canal/isolant ne soit pas trop 

importante. 

 

Enfin, des études ont montré que le gain de l’introduction du SiGe se réduisait au fur 

et à mesure que la longueur de canal diminuait14 mais l’explication, qu’elle soit technologique 

ou physique, n’est pas encore connue et des travaux sont en cours à ce sujet16. 

 

C. L’isolant de grille 

Dans ce paragraphe, nous allons présenter le diélectrique le plus couramment utilisé, à 

savoir le SiO2. Les mécanismes de conduction à travers l’oxyde et la fiabilité seront 

également abordés. Un paragraphe sera également consacré aux alternatives à ce matériau : 
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les oxydes nitrurés et surtout les matériaux à haute permittivité, les diélectriques les plus 

prometteurs pour l’avenir mais dont l’industrialisation pose encore quelques problèmes. Nous 

présenterons les solutions qu’ils apportent mais aussi les problèmes qu’ils introduisent : le 

blocage du niveau de Fermi et le « remote Coulomb scattering ». 

 

1. Le SiO2 

Le SiO2 est obtenu par dépôt en phase vapeur (CVD : Chemical Vapor Deposition), 

par oxydation thermique rapide (RTO : Rapid Thermal Oxidation) ou par oxydation 

thermique classique du silicium qui constitue, pour le transistor MOS, la méthode d’oxydation 

la plus répandue. 

 

Comme nous pouvons le constater sur la Figure II-217, il existe entre le substrat et 

l’isolant une couche transitoire d’un composé SiOX (1<x<2) que l’on appelle couche 

interfaciale. Sa présence, due à une transition entre les deux matériaux ne se faisant pas dans 

un seul plan atomique, est à l’origine de la rugosité d’interface18. Des mesures ont estimé 

l’épaisseur de cette couche à environ 0,4 ou 0,5nm19 20. 

 

 

Figure II-2 : Vue en coupe TEM de l'interface silicium/SiO2 et mise en évidence 
de la rugosité d'interface (d’après 17). 

 

Elle est le siège de défauts d’interface qui se comportent comme des pièges à électrons 

ou à trous. 
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2. Fiabilité de l’isolant de grille 

La fiabilité de l’oxyde de grille fait l’objet d’un nombre impressionnant de 

publications depuis une trentaine d’années. De nos jours, l’importance de ce critère est 

indéniable puisque la fiabilité de l’oxyde diminue avec son épaisseur. De plus, on ne sait 

toujours pas si le claquage partiel implique une perte partielle ou totale de l’effet transistor et 

si le claquage définitif a un impact sur le fonctionnement des circuits21. 

 

Il existe plusieurs modèles reliant le processus de dégradation de l’isolant de grille 

d’un transistor MOS avec les conditions électriques dans lesquelles il évolue. Des modèles 

(modèle thermochimique22, modèle de l’injection de trous chauds de l’anode23 et modèle de 

libération de l’hydrogène24) ont été introduits mais les mécanismes microscopiques du 

claquage demeurent inconnus. 

 

Le claquage est défini par un changement local de la conductance d’un composant. Ce 

changement, qui peut être abrupt ou graduel, est accompagné d’un comportement bruité25. Il 

est lié à l’accumulation de défauts générés aléatoirement dans le volume de l’oxyde par une 

contrainte qui vont provoquer la formation d’un chemin de conduction à travers l’oxyde. Elle 

est généralement électrique (constante ou dynamique26) mais peut aussi être induite par 

radiations27 et elle crée des défauts qui peuvent être des pièges neutres à électrons, des états 

d’interface, des pièges à trous ou des états dits « lents ». 

 

La relation entre la statistique de claquage et la création aléatoire des défauts est 

expliquée par le modèle de percolation (Figure II-3): si deux défauts voisins (leur taille est 

comprise entre 0,5nm et 1,5nm28 29 30) se chevauchent, une conduction entre ces deux est 

possible. Le claquage apparaît lorsqu’un chemin de conduction, formé par une suite de 

défauts se chevauchant, relie les deux électrodes31. 
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Figure II-3 : Formation du chemin de conduction à travers l'isolant (d'après 31). 

 

La relation entre le nombre de défauts au claquage et la charge emmagasinée au 

claquage par l’isolant est donnée par32 : 

 

g
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où q est la charge de l’électron et Pg est le taux de génération de défauts. Celui-ci dépendant 

peu de l’épaisseur de l’isolant, varie fortement avec la tension appliquée sur la grille32. 

 

La distribution de la densité de pièges à électrons nécessaire pour déclencher le 

claquage (Dot,crit, reliée à la pente de la statistique de claquage β30), que ce soit un quasi-

claquage ou un claquage définitif, suit une loi de Weibull33 (ce qui signifie qu’ils ont la même 

origine physique). Ce modèle permet en outre d’expliquer la dépendance des distributions de 

claquage en fonction de l’épaisseur d’oxyde TOX et de l’aire des composants : lorsque Tox 

diminue, β diminue30 et les facteurs d’échelle η1 et η2 (correspondant à 63 % de Tbd) de deux 

distributions de Weibull pour deux aires différentes A1 et A2 suivent la loi : 
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Les mécanismes de transport des électrons pendant la dégradation de l’oxyde ont 

également été étudiés : 

� Dans les oxydes épais (TOX>10nm), le piégeage de charges est le phénomène 

affectant le plus la conduction Fowler-Nordheim34 35 36. 

� Dans les oxydes minces (TOX<7nm), c’est le SILC qui joue un rôle important, 

surtout à faible tension37 38 39. 

� Pour les épaisseurs intermédiaires, les deux mécanismes peuvent être 

simultanément observés40. 

 

Cependant, bien que les mécanismes de transport soient connus, leur corrélation avec 

le processus de dégradation n’a pas encore été établie et fait toujours l’objet de recherches41 42 
43. 

 

(a) (b) 
 

Figure II-4 : Claquage du composant selon la méthode de stress : courant constant (a) et rampe de tension 
(b) (d'après 54). 

 

Les différents modes de claquage sont répertoriés ci-dessous : 

a) Claquage destructif 

On dénombre trois types de claquage destructif : 

� High-HBD : claquage avec propagation latérale des dommages. 

� Low-HBD : claquage sans propagation latérale des dommages. 

� NL-HBD (Non Linear): caractéristique I(V) similaire à celle du High-HBD 

mais pente plus faible au-delà d’un certain seuil. 
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b) Quasi-claquage 

Le quasi-claquage (B-SILC, quasi, partial ou soft breakdown) a été observé pour la 

première fois en 1994 sur des oxydes d’épaisseur inférieure à 5 nm44 45. Cependant, ce 

phénomène est aussi apparu sur des oxydes plus épais46. Sa caractéristique est une 

augmentation subite du courant à faible champ, apparaissant comme un claquage mais se 

différenciant du claquage destructif par une moindre conductance. 

 

A ce jour, il a été recensé trois types de quasi-claquages : 

� A-SBD (analogue SBD): caractérisé par un signal bruité. 

� D-SBD (digital SBD): caractérisé par un signal télégraphique à 2 états47. 

� MB (micro-breakdown): indétectable pour les surfaces élevées, la valeur du 

courant est plus faible que pour le quasi-claquage standard48. 

 

c) SILC 

Le phénomène de SILC (Stress Induced Leakage Current) a été observé pour la 

première fois  en 1982 par Maserjian et Zamani49 sur un oxyde d’épaisseur 5nm. Sur la 

caractéristique I(V) de capacités MOS dont l’épaisseur d’oxyde est inférieure à 10 nm, il se 

manifeste par une augmentation du courant de fuite après une contrainte à fort champ (Figure 

II-5). C’est un phénomène important puisqu’il est à l’origine de problèmes de fiabilité, 

notamment sur les batteries (courant de fuite trop élevé) et les mémoires non volatiles de type 

EEPROM (perte d’information). 

 

Augmentant exponentiellement lorsque l’épaisseur de l’isolant diminue (jusqu’à 4 ou 

4,5nm) et pour un champ électrique moyen ou élevé (régime d’inversion ou d’accumulation), 

il a été montré que la tendance s’inverse lorsque l’épaisseur continue de diminuer et que le 

SILC devient même négligeable pour les oxydes très minces (2nm)50. Par contre, à faible 

champ (déplétion et faible inversion) ou pour des épaisseurs d’isolant aussi faibles, le SILC 

devient prépondérant à cause du passage par effet tunnel des électrons d’une électrode à 

l’autre via les pièges d’interface ou près de l’interface50 51 52. 
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La cinétique de génération du SILC suit une loi en puissance selon la charge 

injectée et correspond à la création de pièges d’interface et près de l’interface après une 

injection à tension constante (CVS) 53: 

 

IT

IT

0 N
N

J
J ∆
=

∆  

 

avec NIT la densité de pièges d’interface ou près de l’interface. 

 

 

Figure II-5 : Caractéristiques I(V) des différents mécanismes de claquage pour un composant dont l'oxyde 
a une épaisseur de 4,3nm, une aire de 6,4.10-5 cm-2 et un substrat de type P (d'après 54). 

 

Quant à la conduction post-claquage, peu de choses sont connues à son sujet du fait de 

son caractère aléatoire et de sa dépendance selon les conditions de stress : par exemple, un ou 

plusieurs claquage de n’importe quel type (HBD ou SBD) peut se produire sur le même 

échantillon, selon que l’on applique un courant constant (2 SBD et 1 HBD, Figure II-4-a) ou 

une rampe de tension (plusieurs HBD, Figure II-4-b). Une revue complète sur les modèles de 

conduction post-claquage proposés est disponible dans la référence54. 

 

3. L’azote dans l’isolant 

Pour remplacer le dioxyde de silicium, la première solution a été d’introduire de 

l’azote dans le dioxyde de silicium : ce sont les oxydes nitrurés qui sont étudiés depuis que 

l’épaisseur de l’isolant de grille est passée sous la barre des 4nm. Ce matériau comporte 

quatre principaux avantages : 
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� La forte réduction de la pénétration du bore contenu dans la grille en silicium 

polycristallin : celui-ci diffuse dans le SiO2, provoque des décalages de la 

tension de seuil et dégrade la fiabilité du transistor55 56 57 58 59. La présence 

d’azote dans l’isolant de grille permet d’obtenir la réduction de cette diffusion 

grâce à la plus grande densité d’atomes dans le réseau. 

� Une meilleure immunité à la dégradation due aux électrons chauds grâce à un 

champ électrique supporté plus grand que celui du SiO2
60. 

� De meilleurs résultats de tenue au claquage et de fiabilité que pour le SiO2 si le 

pourcentage d’azote contenu dans l’isolant reste faible61. Par contre, un trop 

fort taux d’azote, surtout près de l’interface substrat-isolant, annihile les 

bénéfices de l’incorporation d’azote et provoque même une chute de la 

mobilité des porteurs dans le canal du transistor62 63 64. 

 

Il existe deux procédés pour obtenir un d’oxyde nitruré et, selon la méthode employée, 

il en résultera un profil d’azote différent : 

 

� L’oxydation thermique du silicium dans une ambiance azotée à partir des gaz 

N2O ou NO. 

� Des recuits de préoxydes ou préoxynitrures: SiO2 sous N2O ou NO ou SiOxNy 

sous O2. 

 

Cependant, l’inconvénient principal de ces matériaux est que, plus le taux d’azote 

augmente, plus la constante diélectrique augmente, et plus la largeur de la bande interdite 

diminue65. La conséquence est la diminution de la hauteur de barrière tunnel pour les 

électrons et les trous, et donc l’augmentation du courant tunnel. 

 

4. Effet tunnel 

L’effet tunnel direct n’affecte pas vraiment le fonctionnement du transistor puisque 

des composants avec des oxydes de grille de 0,8nm ont été réalisés66. Cependant, c’est la 

caractérisation qui pose problème puisque la mesure C(V) est faussée par l’effet tunnel et la 

valeur de la résistance série. Des méthodologies de mesure ont été proposées, comme par 

exemple les références67 68 69 qui permettent d’effectuer la mesure C(V) avec des densités de 

courant pouvant atteindre 103A/cm2. 
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Mais le problème principal est la consommation excessive du transistor à l’état OFF. Il 

est intéressant de remarquer que, pour une polarisation de 1V, nous sommes passés d’une 

valeur du courant de fuite de 10-12A/cm2 pour un oxyde de 3,5nm à 10A/cm2 pour un oxyde 

de 1,5nm, c’est-à-dire 12 décades d’écart pour le courant par rapport à seulement un facteur 2 

pour l’épaisseur d’oxyde70. Selon la Roadmap 2003, l’épaisseur physique équivalente d’oxyde 

(EOT : Equivalent Oxide Thickness) sera de 1nm pour la technologie 90nm, ce qui 

correspondrait à un courant de fuite de 100A/cm2, ce qui est inacceptable. 

 

Ainsi, la  réduction constante des dimensions du transistor MOS est en train de 

pousser l’isolant en SiO2 ou en SiOxNy vers ses limites. Des isolants avec des constantes 

diélectriques plus élevées que celles de ces derniers, permettant de réduire fortement le 

courant tunnel, sont donc requis : il s’agit des diélectriques à forte permittivité. 

 

5. Les diélectriques à forte permittivité 

Le principe est, pour une constante diélectrique supérieure, de maintenir constante la 

capacité d’oxyde Cox par une épaisseur d’isolant Toxhigh-k plus importante que celle du SiO2 

ToxSiO2
 (Figure II-671) : 

 

(a) (b) 
 

Figure II-6 : Vues comparatives TEM des structures MOS électriquement équivalentes avec 
un oxyde de grille standard en SiO2 (a) et un isolant high-k (b). 
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avec εSiO2 la constante diélectrique du dioxyde de silicium et εhigh-k celle du matériau high-k. 

 

Grâce à une épaisseur physique d’isolant plus grande et pour des caractéristiques 

capacité-tension équivalentes, le courant tunnel sera fortement réduit, ce qui entraînera une 

augmentation du rapport ION/IOFF. 

 

Les matériaux candidats sont nombreux : Ta2O5, SrTiO3, ZrO2, HfO2, TiO2,  

Al2O3…Par exemple, une couche de SiO2 de 2nm pourrait être théoriquement remplacée par 

une couche de Ta2O5 de 12nm puisque sa permittivité est 6 fois plus grande que celle du 

dioxyde de silicium). Mais, pour intégrer ces nouveaux diélectriques dans la technologie 

MOS, les performances électriques, les critères de stabilité et de fiabilité des matériaux 

candidats doivent être supérieurs à ceux du dioxyde de silicium ou, au moins, être les mêmes. 

Ces nouveaux diélectriques devront donc satisfaire aux conditions suivantes : 

 

� L’épaisseur électrique équivalente doit être inférieure à 1nm pour satisfaire à 

l’évolution de la Roadmap. 

� Les propriétés intrinsèques du matériau doivent être satisfaisantes: permittivité, 

hauteur de barrière et énergie de gap, stabilité au contact du silicium, 

morphologie du film. 

� Ils doivent répondre aux critères suivants : compatibilité avec le matériau de 

grille, compatibilité avec le process, fiabilité correcte. 

 

a) Propriétés intrinsèques du matériau 

(1) Permittivité 

La permittivité ne doit être ni trop faible pour que le remplacement du SiO2 soit 

justifié (exemple du Al2O3 dont la constante diélectrique est de 8 à 10, le bénéfice est trop 

faible par rapport au SiO2), ni trop élevée (κ>50) car on constate une augmentation de l’effet 

de « franges » de la grille vers les zones de source et de drain, dégradant le contrôle de la 

grille sur le canal72. 



Chapitre 1 : Position des problèmes 

 20

 

(2) Hauteur de barrière et énergie de gap 

Le diélectrique doit présenter une hauteur de barrière conséquente au contact du 

silicium et du matériau de grille afin de minimiser effectivement le courant tunnel. La hauteur 

de barrière décroît lorsque la constante diélectrique augmente73 74: les hauteurs de barrière du 

Ta2O5 et du SrTiO3 en contact avec le silicium étant inférieures à 0,5eV75, on peut d’ores et 

déjà éliminer ces deux matériaux. Comme l’énergie de gap est inversement proportionnelle à 

la constante diélectrique et qu’elle doit être supérieure à 5eV, la valeur limite de la constante 

électrique sera fixée aux alentours de 3076. 

 

(3) Stabilité thermique 

Le troisième critère concerne la stabilité thermodynamique des ces matériaux en 

contact avec le silicium : ils doivent supporter des températures de l’ordre de 1000°C pour les 

recuits d’implantation des zones de grille, source et drain. Le critère de la stabilité est un 

problème très important car, portés à haute température, certains diélectriques se décomposent 

au contact du silicium en SiO2, oxyde métallique (MxOy) et éventuellement en silicate (MxSiy) 

(c’est le cas pour le Ta2O5 et le TiO2)77. 

 

En ce qui concerne le ZrO2, sa stabilité thermodynamique a été démontrée78 mais il 

n’est pas stable jusqu’à 1000°C, contrairement au HfO2 qui semble être le candidat le plus 

prometteur. A cette température, il réagit avec le silicium pour former un silicate 79. 

 

 L’utilisation d’oxydes pseudo-binaires associés aux deux oxydes binaires cités 

précédemment, tels que les silicates (ZrSixOy ou HfSixOy) et les aluminates (ZrAlxOy ou 

HfAlxOy), pourrait constituer un compromis : une constante diélectrique plus faible que HfO2 

et ZrO2, mais tout de même élevée par rapport au SiO2, tout en conservant une interface avec 

le silicium proche de l’interface Si/SiO2. Quoi qu’il en soit, il est aussi possible d’utiliser en 

tant que diélectrique un matériau incompatible avec le silicium à condition qu’il en soit séparé 

par une couche tampon qui, elle, reste stable au contact du silicium et du diélectrique. 

 

(4) Morphologie 
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La morphologie du matériau joue un rôle crucial : il est préférable que le diélectrique 

soit amorphe puisque, s’il est polycristallin, les joints de grain sont autant de chemins 

facilitant la conduction tunnel80. Leur présence augmente également la diffusion des atomes 

dopants de la grille à travers la structure (instabilité de la tension de seuil du transistor). Par 

exemple, le HfO2 et le ZrO2 cristallisent respectivement à 500°C et 400°C81, ce qui pose un 

problème lors du recuit d’implantation des zones de grille, source et drain qui s’effectuent à 

1000°C. Comme pour le critère de la stabilité thermodynamique, la solution semble se trouver 

dans les silicates qui permettent de d’augmenter la température à laquelle ils se cristallisent77 

et ceci, en fonction de leur composition81. Une autre solution consiste à faire un alliage entre 

le HfO2 et le Al2O3, bien que les aluminates aient une densité de défauts supérieure à celles 

des silicates. Enfin, une autre voie consiste à ajouter de l’azote dans les silicates d’hafnium, 

permettant d’augmenter la température de cristallisation, de bloquer la diffusion de bore et 

d’améliorer la fiabilité77  82 83. 

 

Enfin, des instabilités concernant des changements de taille des grains et de leur 

orientation entraînent des variations sur la valeur de κ, ce qui n’est pas acceptable pour 

l’industrie. L’épitaxie par jets moléculaire (Molecular Beam Epitaxy) peut résoudre le 

problème de l’instabilité de la valeur de κ puisque les dépôts sont monocristallins mais le 

faible rendement de cette technique la rend inadaptée à une industrialisation. 

 

b) Intégration dans le process et performances 

(1) Compatibilité avec le matériau de grille 

Le diélectrique doit être compatible avec le matériau de grille. Des exemples de 

capacités ou de transistors MOS réalisés à partir de l’association d’un diélectrique à haute 

permittivité et d’une grille en polysilicium sont données ci-dessous : 

 

� HfO2 et poly-Si de type N77 84 85 86 ou de type P87 88 89. 

� Al2O3 et poly-Si de type N90  ou de type P89. 

� ZrO2 et poly-Si91. 

 

Cependant, les problèmes relatifs au polysilicium, c’est-à-dire de déplétion de grille, 

de résistivité, de forts bilans thermiques lors des recuits d’implantation, de chute de la 
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mobilité et d’instabilité de la tension de seuil ont poussé les chercheurs à se poser la question 

d’un éventuel retour à des grilles métalliques. Nous développerons ces points par la suite. 

 

(2) Procédés de dépôt 

Le procédé de dépôt a son importance puisqu’il déterminera la qualité et les propriétés 

du matériau. De plus, il doit être compatible avec le process MOS standard. La première 

méthode de dépôt, le PVD (Physical Vapor Deposition), telles que l’évaporation ou la 

pulvérisation, est inadaptée car ils peuvent provoquer des défauts dus aux radiations ou aux 

ions. La deuxième est le CVD (Chemical Vapor Deposition) qui se décline en plusieurs 

catégories: MOCVD (Metal Organic CVD), ALD ou ALCVD (Atomic Layer CVD), RTCVD 

(Rapid Thermal CVD), PECVD (Plasma Enhanced CVD), RPCVD (Remote Plasma CVD), 

permettant un contrôle précis de l’homogénéité du dépôt, de traiter un nombre élevé de 

plaquettes et la compatibilité avec le procédé 300mm92. Quelle que soit la méthode choisie, la 

préparation de surface est prépondérante : la présence d’une mince couche de SiO2 permet 

souvent d’améliorer la nucléation et la morphologie de la couche93. 

 

(3) Piégeage de charges 

Le piégeage de charges du HfO2 et du Al2O3 est de 8 à 15 décades plus élevé que celui 

du SiO2
92. Une première explication serait une densité de défauts bien supérieure pour de tels 

diélectriques94. Mais une autre hypothèse propose, parce que le piégeage de charge intervient 

près de l’interface avec le silicium, qu’une amélioration de la méthode de dépôt pourrait 

augmenter les performances94. De plus, contrairement au SiO2, le piégeage de charges se 

manifesterait plutôt par un remplissage des défauts existants (lacunes, interstitiels, « oxygen 

deficiency ») plutôt que par la création de nouveaux défauts, ce qui pose un problème quant à 

la qualité intrinsèque de ces diélectriques95 96. De nombreuses études complémentaires sont 

ainsi nécessaires pour que la fiabilité intrinsèque de ces nouveaux diélectriques soit au moins 

équivalente à celle du SiO2. 

 

(4) Instabilité de la tension de seuil 

L’instabilité de la tension de seuil d’un transistor dont l’isolant est un diélectrique à 

forte permittivité est une des caractéristiques de l’utilisation de ce type de matériaux. Elle peut 
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résulter de deux phénomènes : le BTI (Bias Temperature Instability) et surtout le blocage du 

niveau de Fermi (Fermi level pinning)97. Elle dépend de la méthode de dépôt du 

diélectrique98. 

 

 L’interface grille/isolant présente des états de surface, dus à des liaisons pendantes et à 

des défauts et dont les niveaux d’énergie sont situés dans la bande interdite de l’isolant. Ils ont 

également une composante du volume du diélectrique reliée aux états de Bloch. Si la densité 

d’états de surface est élevée, le niveau de Fermi de la grille va avoir tendance à s’aligner avec 

le niveau de plus haute énergie des états de surface pour avoir l’équilibre des charges. La 

force du blocage du niveau de Fermi est reliée à la densité d’états de surface et à leur 

profondeur de pénétration dans l’isolant99. 

 

Pour les grilles poly-Si dopées P associées au HfO2, la présence de liaisons Si-Hf et de 

lacunes d’oxygène100 implique que le niveau de Fermi ne se situe pas près du haut de la bande 

de valence mais plutôt sous le bas de la bande de conduction. Pour le Al2O3 associé à du poly-

Si dopé N, l’effet est moins fort que pour le HfO2 mais le niveau de Fermi se situe juste au-

dessus du haut de la bande de valence. 

 

L’utilisation de métaux à la place du polysilicium101 ou d’une mince couche de SiO2 à 

l’interface métal/isolant97 réduit le blocage du niveau de Fermi. 

 

Le deuxième phénomène responsable de décalages de la tension de seuil est le NBTI 

(Negative Bias Temperature Instability) pour les transistors PMOS et surtout le PBTI 

(Positive Bias Temperature Instability) pour les NMOS, causés par les pièges dans le volume 

du HfO2 et qui pourraient être améliorés par un recuit au deuterium102. 

 

(5) Faible mobilité des électrons dans le canal 

Les phénomènes « Coulomb scattering »103, « phonon scattering »104 105 106 et 

« roughness scattering » limitent la mobilité des porteurs du canal respectivement à faible, 

moyen et fort champ électrique107. Les défauts des diélectriques provoquent également une 

chute de la mobilité : exemple du Al2O3, dépourvu de  « remote phonon scattering »108. Nous 

ne développerons que le cas des interactions de type coulombien car ce sont les principales 

responsables de la chute de la mobilité des porteurs du canal. 
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 La première interaction est due aux impuretés ionisées du volume du substrat et des 

charges d’interface109. Cependant, étant le principal phénomène de scattering pour les isolants 

de 10nm, on ne s’y intéressera pas. 

 

 La seconde interaction est le phénomène prédominant pour les isolants de 1nm. Si la 

grille est en polysilicium, les charges dans la zone de déplétion réagissant avec les porteurs du 

canal (« remote Coulomb scattering ») et ce, d’autant plus fortement que le dopage de grille 

est fort109. La chute de la mobilité des porteurs du canal en est d’autant plus diminuée. La 

présence de porteurs libres à l’interface réduit cet effet mais d’une manière insuffisante. 

 

La troisième est l’interaction entre les porteurs du canal et les plasmons de l’électrode 

de  grille (« plasmon scattering »), son influence étant d’autant plus forte que le dopage est 

élevé. 

 

 La solution envisagée est d’utiliser des grilles métalliques car elles permettent, d’une 

part de supprimer la déplétion de grille, et d’autre part la forte densité d’électrons masque 

totalement le « Coulomb scattering » et l’influence des modes surface-optique (SO) des 

phonons110. Enfin, le « plasmon scattering » est supprimé109. Une amélioration de l’interface 

isolant/substrat permet également d’augmenter la mobilité : une couche intercalée (SiO2
98, 

silicates), au prix d’une diminution de la constante diélectrique. 

 

 Enfin, la diffusion des impuretés dopantes de la grille dans le canal dégrade, elle aussi, 

la mobilité des porteurs du canal87. Contrairement au cas du SiO2, ce n’est plus seulement le 

cas du bore, mais également des impuretés de type N : phosphore ou arsenic111. Ici aussi, la 

solution semble être au détriment de la constante diélectrique puisque l’insertion d’une 

couche de silicium nitrurée ou d’oxynitrure d’aluminium112 92 permet de freiner cette 

diffusion. 

 

D. La grille 

Avant d’aborder le sujet de la grille polycristalline et métallique, nous allons évoquer 

les propriétés mécaniques et électriques intrinsèques de ce matériau ainsi que les principales 

études menées, en particulier sur la méthode de dopage in situ. 
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1. Le polysilicium 

L’apparition du polysilicium remonte au début des années 70 afin de remplacer le 

métal dans la réalisation de grilles de transistors MOS. Il a également été utilisé pour la 

première fois dans des applications piézorésistives113 114 115 dans les années 70 et comme 

matériau mécanique dans les années 80. 

 

Le cristal de polysilicium, dont la structure peut être colonaire ou granulaire (Figure 

II-7, d’après French et al116), est constitué de grains de silicium monocrystallins d’orientations 

cristallines différentes qui sont séparés par des joints de grains. Les grains et les joints de 

grains sont les sièges de deux types de défauts : 

� Les dislocations qui induisent l’apparition de liaisons pendantes électriquement 

actives. 

� Les macles qui peuvent être électriquement actives ou non selon qu’elles se 

terminent à l’intérieur du grain (apparition de dislocations) ou en surface. 

 

(a) (b)  

Figure II-7 : Structure granulaire (a) et colonaire (b) du polysilicium. 

 

a) Méthodes de dépôt du silicium polycristallin 

Le polysilicium se dépose par CVD (Chemical Vapour Deposition) : APCVD 

(Atmospheric Pressure CVD) ou PECVD (Plasma Enhanced CVD), mais c’est le LPCVD 

(Low Pressure CVD) qui est le plus souvent utilisé. 

 

(1) Dépôt et implantation ionique 

Généralement, il est d’abord déposé (à partir de silane SiH4 et, plus rarement, de 

disilane Si2H6) puis, lors d’une seconde étape, il est dopé par implantation ionique : la 

distribution en profondeur des impuretés est contrôlée par l’énergie du faisceau d’ions et la 
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quantité totale introduite (la dose) est contrôlée en mesurant le courant électrique. 

L’implantation ionique permet d’atteindre une excellente résolution en surface ainsi qu’une 

précision en profondeur de quelques dizaines de nanomètres. Cette étape est suivie d’une 

étape de recuit car le polysilicium est inutilisable : les ions incidents ont créé des défauts ou 

une amorphisation modifiant les propriétés électriques du matériau et les impuretés occupent 

des sites interstitiels électriquement neutres. Il est donc nécessaire d’effectuer un recuit de 

redistribution afin de diminuer la proportion de défauts et de déplacer les impuretés sur des 

sites substitutionnels sur lesquels elles seront électriquement actives. 

 

Le recuit est généralement un recuit thermique conventionnel dans un four constitué 

de résistances chauffantes placées autour d’une enceinte mais d’autres méthodes existent : 

� La cristallisation par laser117 118 119 : le silicium, porté localement à haute 

température, fond tandis que le substrat reste à température relativement basse. 

L’avantage est qu’il en résulte des densités de défauts cristallins moindres qui 

conduisent à des propriétés électriques proches du monocristal. Les inconvénients 

sont, d’une part que cette méthode ne s’applique qu’à des couches minces (de 

l’ordre de 100nm) du fait que le laser émet dans l’ultra-violet qui est très  absorbé 

dans le silicium amorphe, et d’autre part qu’une cristallisation homogène est 

difficile à obtenir sur une grande surface compte tenu de la dimension du faisceau. 

� Le recuit thermique rapide (RTA) : la couche de silicium est illuminée par une 

lampe halogène émettant dans la gamme de longueurs d’ondes absorbées par le 

silicium pendant une durée de l’ordre de la minute, ce qui permet de hautes 

températures, supérieures à celles utilisées en recuit thermique conventionnel. 

C’est une méthode peu utilisée120 121 expliquée en partie par la délicatesse de la 

mise au point de la méthode. 

 

En ce qui concerne le gaz utilisé, des études ont montré l’apport du disilane par 

rapport au silane : 

� Une température de dépôt inférieure (450 ou 475°C) à celle à laquelle le silane 

est utilisé. Il en résulte une mobilité supérieure, un temps de nucléation plus 

long, une vitesse de cristallisation plus faible et des grains plus gros pour des 

contraintes et une qualité cristalline à peu près équivalentes122 135. 

� Une résistivité plus faible pour le polysilicium dopé bore123. 

� Une rugosité plus faible124. 
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� L’ajout d’une faible quantité de disilane au silane permet d’accélérer le 

dépôt125 : l’utilisation du disilane permet des vitesses de dépôt plus élevées par 

rapport au silane car la quantité de silylène produite est 100 à 10000 fois plus 

élevée. 

 

Les équations des réactions pour le silane sont : 

 

g,2sg,4 H2SiSiH +→  

g,2g,2g,4 HSiHSiH +↔  

g,2sg,2 HSiSiH +→  

 

La deuxième équation représente la décomposition par pyrolyse du silane pour donner 

naissance à la molécule de silylène, extrêmement réactive, qui est à l’origine de réactions en 

chaîne produisant des silanes d’ordre supérieur dont la quantité est toujours négligeable 

devant la quantité de silane126: 

 

4n21n2n2n2 HSiHSiSiH +++ ↔+  

 

Pour le disilane, les équations de la réaction sont les suivantes : 

 

g,2g,4g,62 SiHSiHHSi +→  

g,2sg,4 H2SiSiH +→  

g,2g,2g,4 HSiHSiH +↔  

g,2sg,2 HSiSiH +→  

 

(2) Dopage in situ 

La seconde méthode de dopage est le dopage in situ qui consiste, lors du dépôt, à 

ajouter un gaz source d’atomes dopants pour que le silicium soit déposé et dopé 

simultanément. Elle est beaucoup moins étudiée que le dopage par implantation mais 

comporte des avantages non négligeables : elle permet de s’affranchir de la création de 

défauts induits par l’implantation et du coût d’un implanteur, de réduire le nombre d’étapes du 

process et elle autorise le dopage simultané d’un grand nombre de plaquettes. 
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Les applications sont pourtant nombreuses : le polysilicium dopé in situ est utilisé 

pour réaliser des résistances127, des MEMS128, les émetteurs de transistors bipolaires129, des 

TFT130, les zones de source, canal et drain de transistors MOS131 132 et le premier niveau de 

masque de composants de puissance. Il existe également un exemple d’utilisation de cette 

méthode de dopage pour la réalisation de l’électrode de grille d’un transistor MOS133 mais 

nous pouvons douter de l’homogénéité du dépôt à cause des vitesses de dépôt élevées (de 500 

à 150nm/min) pour obtenir une épaisseur de 88nm. De plus, la température de dépôt 

(T=650°C) donne forcément un silicium déjà polycristallin alors que l’auteur affirme que le 

dépôt est amorphe. 

 

Comme pour le dépôt du polysilicium non dopé, les gaz utilisés en tant que source de 

silicium sont généralement le silane et, plus rarement, le disilane134 (choix motivé par la 

nécessité, pour les TFT, d’être compatible avec le verre, c’est-à-dire que le dépôt puisse se 

faire à des températures inférieures à 600°C135). Quant aux gaz sources de dopants, il s’agit de 

la phosphine PH3
136

 
137

 pour le type N et le trichloroborane BCl3
138 139

 
143 138 140 141 142 ou le 

diborane B2H6. 

 

La décomposition du trichlorure de bore est supposée être143: 

 

g,2sg,3 Cl
2
3BBCl +→  

gg,2g,2 HCl3Cl
2
3H

2
3

→+  

 

Tandis que celle du diborane144 est la suivante : 

 

s,3g,3g,62 BH2BH2HB →→  

g,2ss,3 H
2
3BBH +→  

 

Peu d’études sur le polysilicium dopé bore in situ ont été réalisées mais les principaux 

résultats sont les suivants: 

� La vitesse de dépôt est augmentée par la présence de bore : possédant moins 

d’électrons sur sa couche externe que le silicium, il diminue la densité locale 
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d’électrons sur les atomes de silicium en surface autour du site d’adsorption et 

affaiblit les liaisons chimiques entre les atomes de silicium et d’hydrogène. Le 

nombre de sites libres augmente, l’adsorption des hydrures de silicium s’en 

trouve favorisée145. 

� Inversement, l’acide chlorhydrique, même s’il est le produit de la réaction et 

est donc en faible quantité, a un effet inhibiteur sur la vitesse de dépôt146: ce 

phénomène est dû à la compétition entre l’adsorption du HCl et du BCl3 à la 

surface des plaquettes. 

� Le matériau sur lequel est effectué le dépôt joue un rôle prépondérant143 : la 

vitesse de dépôt sur du Si3N4 est supérieure à la vitesse de dépôt sur du SiO2. 

Cette observation est expliquée par le fait que le Si3N4 présente un nombre 

inférieur de sites de chimisorption pour le silane que le SiO2. 

� Dans un four tubulaire, des problèmes d’uniformité horizontale de l’épaisseur 

et de l’incorporation du bore dans le réacteur sont rencontrés surtout en 

présence de diborane B2H6 plutôt qu’avec le trichlorure de bore BCl3: il 

apparaît un appauvrissement du mélange en gaz dopant le long du réacteur et 

par conséquent l’incorporation en atomes de bore diminue lorsque l’on 

s’éloigne du point d’injection147. L’utilisation d’un four vertical, que nous 

utilisons pour le dépôt de nos couches de polysilicium, peut être la solution à 

ce problème. 

  

b) Influence du dépôt et du recuit sur sa structure 

Le régime de dépôt du polysilicium dépend des conditions technologiques 

d’élaboration : pression, débit, température. En fonction de la température de dépôt, on 

distingue deux types de dépôts séparés par une température de transition Tt dont la valeur 

varie selon que le polysilicium soit déposé dopé ou non et, dans le dernier cas, selon le niveau 

de dopage (Figure II-8, d’après116). Par contre, elle ne dépend pas du type de gaz utilisé. 

 

� Si la température de dépôt est inférieure à Tt, le silicium est déposé amorphe ou 

mixte (ensemble de zones amorphes et cristallisées), c’est-à-dire qu’il est 

composé d’un ensemble de grains monocristallins séparés par une couche 

amorphe. Au fur et à mesure que la température de dépôt diminue, la taille des 

grains ne change pas alors que l’épaisseur de la couche amorphe augmente. 
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� Si le silicium est déposé à une température supérieure à Tt, il est déjà 

polycristallin et sa structure est colonnaire. 

 

 

Figure II-8 : Taille des grains du polysilicium implanté bore et recuit à 1000°C en fonction de la 
température de dépôt (d’après 116). 

 

Le recuit d’activation revêt une importance particulière pour que la couche amorphe 

prenne l’orientation cristalline des grains adjacents et se réduise. Ainsi, le polysilicium obtenu 

par cristallisation en phase solide du silicium amorphe présente des grains de taille nettement 

supérieure à celle du polysilicium obtenu directement par dépôt148. De même, un dépôt 

amorphe, après cristallisation, permet d’obtenir une rugosité plus faible et un meilleur champ 

de claquage par rapport à un dépôt polycristallin149. Une rugosité excessive de l’interface 

polysilicium/oxyde contribue à une variation du champ électrique local et à un abaissement de 

la hauteur de barrière, ce qui facilite la conduction à travers l’isolant. 

 

c) Propriétés électriques et mécaniques du polysilicium 

Dans les joints de grain, la jonction de deux orientations cristallines qui se rencontrent 

provoque la création de liaisons pendantes. Lors du dopage du polysilicium, les atomes 

dopants s’insèrent majoritairement dans les joints de grain et se fixent à ces liaisons 

pendantes, rendant les joints de grain électriquement neutres. Ils se comportent alors comme 

des barrières électriques similaires à des barrières Schottky150 ou tunnel. 

 

Les modèles décrivant le mécanisme de transport des porteurs à travers la barrière sont 
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nombreux et ils impliquent généralement deux mécanismes : 

� Le modèle de l’émission thermoionique couplé à l’effet tunnel151 152. 

� Un autre modèle, combinant l’émission thermoionique et la diffusion, introduit 

par Singh153. 

 

La chute de tension à travers les joints de grains étant faible, on peut considérer le 

joint de grain comme une résistance linéaire. Ainsi, le polysilicium peut être modélisé par des 

résistances mises en série (Figure II-9, d’après 150) dont la résistivité totale s’exprime par la 

relation: 

 

( )
bg L

w2
L
w2L

ρ



 δ+

+ρ



 δ+−

=ρ  

où ρg et ρb sont les résistivités respectives des grains et des joints de grain. 

 

 

Figure II-9 : Modèle électrique du polysilicium (d’après 150). 

 

La résistivité du matériau dépend, elle aussi, des conditions de dépôt. Si le 

polysilicium est déposé à une température supérieure à Tt, il en résulte un nombre de pièges 

plus important et donc une barrière de potentiel et une épaisseur des joints de grains plus 

importante. Ainsi, la résistivité des joints de grains étant supérieure à celle des grains, il en 

résulte une plus grande résistivité du polysilicium (Figure II-10, d’après 116). 
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Figure II-10 : Résistivité du polysilicium en fonction de la température de dépôt (d’après 116). 

 

De même, les conditions de dépôt du polysilicium influent énormément sur ses 

contraintes mécaniques intrinsèques, qui sont généralement négatives (dépôt en compression). 

De trop fortes valeurs de contraintes peuvent être la source de nombreux problèmes, en 

particulier pour les microsystèmes et pour la fiabilité des transistors MOS. Une solution pour 

que les contraintes soient minimisées est un dépôt à une température inférieure à Tt suivi d’un 

recuit. Celui-ci, même effectué à basse température, permet aux zones amorphes de se 

cristalliser et, puisque la forme cristallisée a un plus faible volume que la forme amorphe, la 

modification du matériau permet de réduire la contrainte compressive. Mais il faut tenir 

compte qu’une compensation trop importante peut donner des contraintes en tension trop 

élevées. 

 

2. Grille en polysilicium 

Le choix du polysilicium en tant que matériau de grille du transistor MOS a permis de 

réduire les effets de canal court et de diminuer les tensions de seuil des transistors154, mais 

aussi d’avoir un auto-alignement de la grille avec la source et le drain et une amélioration de 

la fiabilité des transistors. 

 

Cependant, dans le cas de grilles P+, le dopage de la grille s’effectuant par 

implantation ionique de bore, un problème se pose pour les forts dopages lorsque l’on a 

affaire à des structures à faibles épaisseurs d’oxyde. Idéalement, la grille devrait être 

uniformément et fortement dopée, ce qui n’est pas le cas : de par la faible taille du bore, celui-

ci a tendance à diffuser facilement dans la structure et il est nécessaire, d’une part d’implanter 
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à faible énergie ou d’implanter une faible dose de bore et d’autre part que le bilan thermique 

du recuit d’activation ne soit pas trop fort. Mais, dans ce cas, l’électrode de grille n’est pas 

entièrement dopée et la région insuffisamment dopée se comporte comme une zone dépeuplée 

qui augmente l’épaisseur électrique de l’isolant. De plus, si les dopants de la grille ne sont pas 

assez activés, on peut voir apparaître un effet de résistance série, dont la non prise en compte 

lors des test de fiabilité peut conduire à une surestimation du champ régnant dans l'oxyde et à 

une possible réduction de la capacité en accumulation155 156. 

 

Le dopage de la grille est un paramètre essentiel puisqu’il conditionne la fiabilité des 

transistors157, nous allons donc détailler les problèmes de déplétion de grille et de pénétration 

du bore dans la structure. 

 

a) Pénétration du bore dans la structure 

Le dopage de la grille P+ requiert de fortes doses de bore pour assurer une conductance 

suffisante. La raison est que le recuit d’activation du bore n’implique pas une ionisation totale 

du bore : il arrive que seulement 50% du bore soit activé158 (pour des concentrations 

effectives de 2.1019cm-3) car on doit avoir un faible bilan thermique. Si le bilan thermique est 

trop élevé, le bore, étant de petite taille et ayant un coefficient de diffusion élevé dans le 

silicium et le SiO2 à haute température, va diffuser de façon excessive à travers la structure. 

 

La conséquence est que la diffusion du bore va dégrader non seulement la qualité de 

l’oxyde, mais aussi le fonctionnement du transistor : la présence de bore dans l’oxyde 

introduit des charges fixes négatives décalant la tension de flat-band159 160 161 alors qu’il 

dégrade la mobilité des porteurs ainsi que la transconductance du transistor s’il se trouve dans 

le canal. 

 

Les solutions disponibles pour remédier à la diffusion du bore sont : 

� L’incorporation de faibles quantités d’azote dans la grille162 163 ou dans 

l’oxyde164 165 : la nitruration de l’oxyde constitue la méthode la plus utilisée. 

� L’intercalage d’une mince couche de nitrure ou de silicium dopé azote 

(NIDOS : NItrogen DOped Silicon)166 167 168 entre la grille et l’oxyde. 

� De déposer le silicium sous forme amorphe réduisant les effets de canalisation 

lors de l’implantation169. 
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� Des structures à base de germanium avec ou sans carbone: dépôt de SiGe170 171 
172 173 ou de SiGeC. La taille des grains est ainsi plus importante que dans le 

cas du polysilicium standard et permet de minimiser la diffusion du bore. En 

outre, la proportion de germanium fixe le travail de sortie du matériau. 

 

En ce qui concerne le polysilicium de type N (dopé arsenic, phosphore…), l’oxyde 

joue un rôle de barrière à la diffusion car les impuretés ont une taille élevée (le coefficient de 

ségrégation est supérieur à 1, contrairement au bore). Ainsi, la réduction de l’épaisseur 

d’oxyde ne soulève pas le problème de la diffusion des dopants de grille si l’isolant est le 

SiO2. Par contre, la diffusion d’impuretés de type N devient un problème lorsque l’on utilise 

le HfO2 comme diélectrique, car leurs coefficients de ségrégation deviennent équivalent à 

celui du bore en présence de SiO2, favorisant leur diffusion dans l’isolant et le canal174. 

 

b) Déplétion de grille 

Si la dose d’implantation de bore pour le dopage du polysilicium dopé P+ a été 

insuffisante ou si le dopant n’a pas été suffisamment activé, une zone faiblement dopée dans 

la grille près de l’interface grille/oxyde apparaît : c’est le phénomène de la déplétion de grille, 

ajoutant de 0,3 à 0,7nm à l’épaisseur « électrique » du diélectrique175. Cette zone provoque 

une chute de potentiel qu’il n’est plus possible de négliger pour les oxydes de grille ultra-

minces puisque la déplétion de grille a un impact d’autant plus fort que l’épaisseur de l’isolant 

diminue176 177 178 et que la longueur de canal se réduit179. De même, la géométrie de la grille, 

en particulier les effets de coin, a une influence sur la déplétion de grille180. 

 

Cet effet dégrade les performances des transistors MOS : augmentation de l’épaisseur 

« électrique » de l’isolant (et donc diminution du courant de drain à l’état passant), diminution 

de la capacité de la structure en inversion  pouvant atteindre 20 à 30%181, modification de la 

tension de seuil, modification du comportement du transistor sous le seuil182, surestimation de 

la durée de vie de l’isolant183… 

 

Le taux de déplétion de grille se calcule de la manière suivante184: 
INV

INVACC

C
CC

G
−

=%  

 

Dans le cas du transistor NMOS, la déplétion de grille, bien que plus faible, est aussi 
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présente et serait due, selon Moran et al 183, à la tendance qu’ont les atomes d’arsenic ou de 

phosphore, à se placer dans les joints de grains du polysilicium et à devenir ainsi inactifs. 

 

En conclusion, bien que la déplétion de grille soit un phénomène en compétition avec 

celui de la diffusion du bore à travers la structure, il a été montré que l’on pouvait se contenter 

d'un G%<20% car il est moins pénalisant qu'une pénétration de dopants à travers l'oxyde : il 

n’engendre pas de dégradation significative de la transconductance185. 

 

Les solutions proposées pour réduire la déplétion de grille sont : 

� Un recuit LTP (Laser Thermal Process) après le dépôt et l’implantation186. 

� Le remplacement de la grille polycristalline par une grille métallique : c’est la 

solution la plus probable pour l’avenir. 

 

3. Grille métallique 

Le retour à des grilles en métal permettrait de s’affranchir des problèmes apparaissant 

lorsque le polysilicium est associé à des diélectriques à forte permittivité (instabilité de la 

tension de seuil, faible mobilité des porteurs du canal). En outre, l’utilisation de métaux 

permet de se débarrasser de la déplétion de grille, d’obtenir des résistivités très faibles. 

 

Deux approches sont possibles : 

� L’utilisation d’un métal dont le niveau de Fermi est au niveau de la moitié du 

gap du silicium (exemple : Ti). L’inconvénient est qu’il en résulte de fortes 

tensions de seuil, que ce soit pour les transistors PMOS ou NMOS : les 

tensions d’alimentation pour la technologie 0,13µm étant environ de 1V, la 

quantité (VG-VTH) contenue dans l’expression du courant IDSAT devient trop 

faible. Pour cette raison, cette solution n’a probablement pas d’avenir. 

� L’utilisation de deux métaux différents : l’un à fort travail de sortie pour les 

transistors PMOS et l’autre à faible travail de sortie pour les NMOS. La 

tendance est donc à « l’ingénierie de travail de sortie de grille » pour intégrer 

de nouveaux matériaux : métaux (Al101, Ta, TaN, TaSiN187, Mo188) ou oxydes 

conducteurs (IrO2, RuO2
189). 
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Ces métaux doivent être stables thermiquement et chimiquement avec le diélectrique 

de grille et compatibles avec le process MOS standard. En outre, il est nécessaire de trouver 

une alternative à l’autoalignement de la grille et des zones de source et de drain car 

l’utilisation de deux métaux complique sérieusement le process. Enfin, le problème du 

blocage du niveau de Fermi ne semble pas être encore résolu puisque Yeo et al190 montrent 

qu’il est plus marqué pour des grilles métalliques que pour des grilles polycristallines de type 

P ou N. 

 

III. CONCLUSION 
Le but de ce chapitre d’introduction était, à travers l’état actuel de la recherche, de 

positionner les problèmes induits par la réduction des dimensions du transistor MOS à grille 

polycristalline, et en particulier l’épaisseur de l’isolant de grille : la déplétion de grille et la 

pénétration des atomes dopants à travers la structure. Nous avons également vu que 

l’association du polysilicium avec des diélectriques à forte permittivité induisait des 

problèmes de mobilité des porteurs du canal, des instabilités de tension de seuil et, à cause de 

trop forts bilans thermiques, des problèmes de cristallisation de l’isolant et de stabilité au 

contact du silicium. 

 

Il est probable, à l’avenir, que l’on assistera à un retour des grilles métalliques. 

Cependant, ces solutions sont encore au stade de la recherche car, pour l’instant, elles créent 

autant de problèmes qu’elles n’en résolvent, en particulier en ce qui concerne le blocage du 

niveau de Fermi et la complexité accrue du process induit par la nécessité de trouver deux 

métaux à travail de sortie différents. 

 

Les études que nous avons menées au LAAS-CNRS concernent la méthode de dopage 

in situ à partir de disilane et de trichlorure de bore pour la réalisation de l’électrode de grille 

de capacités MOS. Elles portent sur deux points importants : 

 

� Cette méthode doit entraîner un dopage uniforme dans l’électrode de grille 

pour supprimer la déplétion de grille habituellement constatée lorsqu’elle est 

dopée par implantation. 



Chapitre 1 : Position des problèmes 

 37

� L’emploi du disilane comme source gazeuse autorise de faibles bilans 

thermiques (dépôt à 465°C et recuit à 600°C), ce qui doit permettre une 

diffusion du bore négligeable lors du recuit d’activation du bore. 

 

Le dopage in situ a déjà été étudié dans des fours LPCVD conventionnels mais le 

polysilicium obtenu présentait des contraintes mécaniques trop élevées et la concentration de 

bore dépendait de la position de la plaquette sur la charge. Ces raisons ont été les motivations 

qui nous ont poussé à utiliser un réacteur vertical dont le flux des gaz est parallèle aux 

plaquettes et supprimant l’effet de charge. 

 

Enfin, nous pensons qu’il y a un intérêt supplémentaire à développer cette méthode de 

dopage à basse température : son utilisation en association avec le HfO2 ou un de ses silicates 

sans que celui-ci se cristallise. 
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I. INTRODUCTION 
La réduction des dimensions des transistors implique une augmentation de la valeur du 

dopage du canal du transistor : la Roadmap 2003 de l’ITRS indique que des valeurs comprises 

entre 2,5.1018 et 5.1018 cm-3 seront requises dans l’avenir191. De telles valeurs, associées à des 

épaisseurs d’isolant extrêmement faibles (de l’ordre de la dizaine d’angströms), entraînent des 

valeurs de champ électrique très élevées à l’interface substrat/isolant du transistor et 

provoquent dans cette zone une forte courbure des bandes d’énergie dans les régimes 

d’accumulation et d’inversion du composant. Il en résulte alors une quantification des niveaux 

d’énergie des électrons et des trous dans leurs bandes respectives : on parle ainsi d’effets 

quantiques. 

 

En ce qui concerne l’interface polysilicium/oxyde, les effets quantiques ont été 

toujours considérés comme négligeables mais les travaux de Spinelli192 ont montré qu’ils 

pouvaient aussi apparaître dans les régimes d’accumulation et de déplétion. Sachant que, de 

plus, le simple fait de la présence d’une barrière de potentiel abrupte à l’interface entraîne une 

quantification des porteurs lorsque le transistor est en régime de «bandes plates»193, il devient 

évident que la quantification des porteurs à l’interface polysilicium/oxyde n’est plus 

négligeable. 

 

Lorsque les isolants étaient relativement épais, il n’était pas nécessaire de prendre la 

quantification des porteurs en compte et l’on pouvait modéliser le transistor avec une 

approche classique mais l’évolution des dimensions a rendu indispensable la connaissance 

précise du comportement physique des porteurs. Ainsi, pour évaluer l’impact de leur caractère 

quantique sur le fonctionnement global du transistor, l’élaboration d’un outil de simulation 

basé sur une approche quantique est devenue indispensable. 

 

Les différences entre les approches classique et quantique (Figure I-1), dans lesquelles 

les porteurs obéissent à la statistique de Fermi-Dirac, sont les suivantes : 

� Lorsque le champ électrique à l’interface est faible, les bandes sont faiblement 

courbées et les porteurs de la couche d’inversion ou d’accumulation sont 

considérés comme un gaz de particules libres à 3 dimensions. C’est le modèle 

classique. 

� A fort champ, les porteurs à l’interface se retrouvent confinés dans un puits de 

potentiel étroit et profond (entre 2 et 3 nm de largeur) dans lequel, n’étant 
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libres que dans un plan parallèle à l’interface, ils forment un gaz d’électrons bi-

dimensionnel. C’est le modèle quantique. 

 

 

Figure I-1 : Modèles classique et quantique de répartition des électrons dans la bande de 

conduction. 

 

Les conséquences de la quantification des porteurs vont se manifester par un décalage 

du maximum des distributions des porteurs par rapport à l’interface (Figure I-2) et par une 

désertion de porteurs à cet endroit. Ce décalage va provoquer une augmentation de l’épaisseur 

« électrique » de l’isolant de 3 à 4 angströms et une diminution du courant de drain du 

transistor MOS. 
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Figure I-2 : Différence entre une modélisation classique et une modélisation quantique. 

 

La réduction de la dimension des transistors entraîne également un accroissement du 

passage par effet tunnel des porteurs du canal vers la grille à travers l’isolant et vice-versa. De 
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plus en plus, l’effet tunnel intervient à faible champ électrique et détériore le fonctionnement 

du transistor. 

 

Pour l’étude du fonctionnement du transistor, il est nécessaire de comprendre les 

mécanismes en jeu lors de la conduction tunnel à travers l’oxyde et la modélisation de ces 

mécanismes est également indispensable. Le courant tunnel ne peut plus être modélisé 

seulement par l’équation de Fowler-Nordheim, puisque le mécanisme de conduction n’est 

plus le même, mais aussi par un courant tunnel direct  tenant compte du caractère quantique 

de certains électrons et trous à l’interface électrode injectante-isolant. 

 

Ce chapitre sera donc consacré à la présentation des approches que nous avons 

choisies pour développer les modèles capacité-tension et courant-tension. Nous expliquerons 

les différentes approximations effectuées, les formalismes utilisés (résolution auto-cohérente 

des équations de Schrödinger et de Poisson pour le modèle C(V) et concept de la transparence 

pour le modèle I(V)) et nous donnerons des résultats de simulation pour ces deux modèles : 

comparaisons entre les résultats donnés par la prise en compte ou non de la contribution des 

états quantifiés. 

 

II. PRESENTATION DU SIMULATEUR CAPACITE-TENSION 

A. Les différentes approches 

L’intérêt que suscite la modélisation de la quantification des porteurs à l’interface 

semiconducteur/oxyde remonte à plus de 30 ans. A cette époque, Stern194 s’est intéressé à ce 

phénomène pour les transistors NMOS en régime d’inversion. Depuis, de nombreux travaux 

ont été consacrés à ce sujet et l’on pourra avoir une étude comparative de simulateurs 

relativement récents dans la référence195. 

 

Pour évaluer le comportement des porteurs sur la totalité de la structure, il existe deux 

façons de procéder. 

 

 La première consiste à résoudre les équations de Schrödinger et de Poisson sur 

l’intégralité de la structure, en prenant en compte les caractéristiques des trois matériaux 

(substrat, isolant, grille) et la pénétration dans l’isolant des fonctions d’onde associées aux 
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porteurs, comme par exemple dans le modèle de Lo et al196. L’avantage de cette méthode est 

que l’on obtient une évaluation rigoureuse des fonctions d’onde dans la structure. Cependant, 

le problème majeur est qu’il est nécessaire d’effectuer de nombreuses simulations en jouant 

sur le paramètre de l’épaisseur d’oxyde pour arriver au bon résultat, ce qui est trop coûteux en 

terme de temps de calcul. 

 

En séparant les calculs dans le substrat et dans la grille et en opérant un raccordement 

de ces calculs, il est possible d’évaluer le comportement des porteurs sur la totalité de la 

structure en s’affranchissant de l’épaisseur d’isolant comme paramètre initial. Cette méthode 

de calcul, qui constitue la deuxième approche et qui a été développée par Simonetti197, permet 

d’économiser un temps de calcul important tout en ayant des résultats équivalents à la 

première méthode et c’est la raison pour laquelle nous l’avons choisie. Pour l’implémentation, 

nous utiliserons MATLAB car ce langage comporte de nombreuses fonctions intégrées telles 

que la recherche de valeurs et de vecteurs propres, la résolution d’équations de manière 

itérative, l’intégration de fonctions…pour simplifier la programmation. 

 

B. Principe de la simulation 

Les calculs sont effectués dans le substrat et dans le polysilicium si la grille est 

constituée de ce matériau (les schémas de bandes sont donnés p25). Pour chacune de ces 

zones, la charge et la capacité sont déterminées pour une gamme de potentiels de surface 

couvrant tous les régimes de fonctionnement (sauf l’inversion pour la grille puisque ce régime 

n’est jamais atteint) et permettant de couvrir une gamme raisonnable de tensions de grille VG. 

 

Le raccordement des deux séries de calcul, c’est-à-dire la recherche de la 

correspondance entre les potentiels de surface du substrat VS et de la grille VP, se fait en 

supposant qu’il n’y a pas de charges dans l’isolant1 et que la structure est électriquement 

neutre : 

 

)V(Q)V(Q PPSS −=          Équation II-1 

 

                                                 
1 Nous considérons que l’isolant est parfait et que la simulation ne s’effectuera que sur des composants n’ayant 
été soumis à aucune contrainte susceptible d’avoir créé des pièges. 
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OXFBPSG VVVVV ++−=         Équation II-2 

 

Avec VS et QS le potentiel de surface et la charge dans le semiconducteur, VP et QP le 

potentiel de surface et la charge dans la grille, VFB la tension de flat-band et VOX la tension 

supportée par l’oxyde. 

 

q
EE

V FPFS
FB

−
=          Équation II-3 

 

 où EFS et EFP sont les niveaux de Fermi dans le semiconducteur et dans la grille. 

 

OX

OXS
OX

TQ
V

ε
−=  où εOX est la permittivité de l’oxyde.  

 

Pour chaque potentiel de surface, il faut calculer le potentiel et les distributions de 

porteurs, les deux équations à résoudre étant celles de Schrödinger et de Poisson. Pour 

résoudre l’équation de Schrödinger, il faut connaître le potentiel régnant dans la zone de 

calcul, donné par l’équation de Poisson. Or, celle-ci nécessite la connaissance des 

concentrations des porteurs, elles-mêmes données par l’équation de Schrödinger. Ces deux 

équations ayant des variables communes, on doit donc les résoudre de manière itérative. 

 

Le principe de la résolution couplée de ces équations est le suivant : l’interface du 

substrat ou de la grille est considérée comme l’origine de la zone de calcul qui s’étend jusqu’à 

une distance LS. A l’intérieur de cette zone de calcul se trouve la zone quantifiée (de 0 à LQ) 

dans laquelle l’équation de Schrödinger sera résolue. On ne résoudra cette équation que dans 

cette zone puisque les porteurs sont quantifiés près de l’interface. Au-delà, nous les 

considérerons comme libres. Le gain sur le temps de calcul par rapport à une résolution sur LS 

sera ainsi considérable. 

 

Pour un potentiel de surface donné (Figure II-1), on se donne un potentiel de départ 

permettant de calculer avec l’équation de Schrödinger une première évaluation des 

concentrations de porteurs quantifiés (2D) sur LQ. En parallèle, est fait un calcul de la 
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concentration des porteurs libres (3D) sur LS. Pour avoir la distribution résultante, un 

raccordement est effectué entre les deux distributions 2D et 3D. 

 

La densité de charge totale (trous+électrons+dopants), grâce à la méthode de 

convergence de Newton-Raphson2 197 198 appliquée à l’équation de Poisson, nous donne pour 

la prochaine itération la nouvelle forme du potentiel qui va être réinjectée dans l’équation de 

Schrödinger. Ce schéma est appliqué jusqu’à ce que la condition de convergence soit atteinte, 

moment à partir duquel on peut calculer la charge en intégrant la densité de charge sur la 

longueur de calcul LS. 

 

                                                 
2 La méthode de Newton-Raphson converge généralement rapidement et donne des résultats indépendants des 
conditions de départ. C’est la méthode la mieux adaptée à la résolution de systèmes d’équations non linéaires. 
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Figure II-1: Schéma représentatif du principe de calcul de la charge utilisant la résolution auto-cohérente 

des équations de Schrödinger et de Poisson. 
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C. Un peu de théorie 

Ce paragraphe présente quelques notions de physique des matériaux à la base des 

équations qui vont être utilisées dans le simulateur et qui sont extraites de la référence 199. 

 

1. Le silicium 

a) Structure cristalline 

Le silicium fait partie de la famille des cristaux covalents, comme tous les éléments de 

la colonne IV de la classification périodique des éléments (C, Ge, Sn…). Ces éléments ont 

quatre électrons périphériques (électrons de valence) qu’ils mettent en commun avec quatre 

voisins pour établir des liaisons covalentes. Ces électrons de valence sont liés, leur énergie de 

liaison est forte dans le cas du carbone diamant (isolant), nulle pour le métal (conducteur) et 

intermédiaire dans le cas du silicium et du germanium (semiconducteurs). 

 

Le réseau du silicium est celui du diamant, il est constitué de deux réseaux cubiques 

faces centrées décalés l’un de l’autre du quart de la diagonale principale (Figure II-2). 

 

 

Figure II-2 : Structure du cristal de silicium. 

 

Le minimum de la bande de conduction du silicium est situé dans la direction (001), au 

point d’abscisse (0 0 k0) avec k0=0,85.Kx où Kx représente l’abscisse du point X, limite de la 

première zone de Brillouin dans la direction ∆ (Figure II-3). Le maximum de la bande de 

valence se situant à k=0, et n’étant pas aligné avec le minimum de la bande de conduction, le 

silicium est un semiconducteur à gap indirect. 
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Figure II-3 : Première zone de Brillouin et structure des bandes d'énergie du silicium. 

 

Compte tenu de la structure cubique du silicium, il existe 6 directions équivalentes qui 

sont )1(00 (001), 0),1(0 (010), 00),1( (100), . La bande de conduction présente donc 6 

minima équivalents : le silicium est un semiconducteur multivallée à 6 vallées (Figure II-4). 

 

 

Figure II-4 : Surfaces d'énergie constante des bandes de conduction du silicium. Les minima de cette 

bande correspondent au centre des ellipsoïdes. Dans chacun de ces minima, les électrons sont caractérisés 

par leurs masses effectives longitudinale et transversale. 
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b) Masses effectives 

Le cristal est un ensemble ordonné de noyaux et d’électrons liés entre eux par des 

forces essentiellement coulombiennes. Ces forces étant trop complexes pour que l’on puisse 

les modéliser, le concept de masse effective a été introduit : un trou ou un électron quasi-libre 

de charge +e ou -e et de masse m0 est représenté par une quasi-particule libre de charge 

identique et de masse m* que l’on appelle masse effective. 

 

(1) Masse effective des électrons 

Un électron dans la bande de conduction est caractérisé par une fonction d’onde qui 

est une somme de Bloch d’orbitales antiliantes. En termes corpusculaires, il est soumis à un 

potentiel électrostatique dû à la somme des forces exercées par les ions du réseau cristallin et 

les autres électrons ainsi qu’à la force résultant du champ électrique appliqué au cristal199. On 

montre que la masse effective des électrons est donnée par la relation : 

 

2

2

2
*

)(

i

i

k
kE

m

∂
∂

=
h           Équation II-4 

 

avec :  ħ : constante de Planck réduite. 

 ki : vecteur d’onde de la particule dans la direction i. 

 E(k) : relation de dispersion de la particule. 

 

Dans le cas d’un semiconducteur à gap indirect comme le silicium, l’expression de 

l’énergie dans un minimum de la bande de conduction est la suivante : 
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       Équation II-5 

 

dans laquelle ml est la masse effective longitudinale (masse effective de l’électron dans son 

mouvement suivant l’axe de révolution de l’ellipsoïde) et mt la masse effective transversale 

(masse effective de l’électron dans son mouvement dans le plan perpendiculaire à cet axe). //k  

est la composante de k
r

portée par l’axe de révolution de l’ellipsoïde et ⊥k sa composante dans 
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le plan perpendiculaire. 

 

(2) Masse effective des trous 

La bande de valence du silicium est composée de deux branches dégénérées en k=0 

(figure II-5). La bande de plus grande courbure, la bande inférieure, correspond à des trous de 

masse effective inférieure (les trous légers), c’est la bande de trous légers. La bande de plus 

faible courbure, la bande supérieure, correspond aux trous lourds et est appelée bande de trous 

lourds. Une troisième bande de valence, abaissée de ∆so=0,0441 eV par rapport aux deux 

autres et due à l’interaction spin-orbite, sera aussi prise en compte dans ce simulateur (elle 

n’est pas représentée sur la Figure II-5). Généralement, elle est négligée car elle est très peu 

peuplée mais cette approximation est inexacte pour le silicium dans la mesure où ∆so peut être 

de l’ordre de grandeur de 2.kB.T (kB : constante de Boltzmann) à température ambiante, 

entraînant un peuplement non négligeable de cette bande d’énergie. 

 

 

Figure II-5 : Structure de la bande de valence au voisinage de k=0 (a) et surfaces équi-énergie (b) des 

bandes correspondant aux trous lourds (hh) et légers (lh). 

 

Bien que les surfaces équi-énergie ne soient pas isotropes en raison de la 

dégénérescence en k=0, on peut les remplacer par des sphères avec une approximation 

satisfaisante. On définit ainsi des masses effectives isotropes pour les trous lourds (mhh), 

légers (mlh) et ceux associés à la bande spin-orbite (mso) qui vont permettre de développer les 
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bandes de valence dans l’approximation parabolique, comme pour la bande de conduction. 

Les lois sont les suivantes199 : 

 

hh
Vhh m

kEkE
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−=          Équation II-6 
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−=          Équation II-7 
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−∆−=         Équation II-8 

 

Jusqu’à aujourd’hui, aucun consensus n’a été trouvé sur les valeurs des masses 

effectives des trous mhh, mlh et mso. On pourra observer dans le tableau II-1 (page 63) les 

différentes valeurs ainsi que les valeurs des masses effectives des électrons relevées dans la 

littérature. 

 

c) Densités d’états dans les bandes permises 

Dans un cristal à trois dimensions, la densité d’états dans l’espace des k
r

est donnée 

par199 : 
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          Équation II-9 

 

Pour le silicium, semiconducteur à gap indirect, la densité d’états s’écrit199 : 
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La densité d’états en fonction de l’énergie est obtenue en explicitant k en fonction de 

l’énergie en utilisant l’approximation parabolique. Sachant que le nombre d’états contenus 

dans une sphère de rayon k et centrée en k0 est donné par: 

 

3)0kk.(.3
4).k(g)k(N −π=         Équation II-11 

 

La densité d’états de la bande de conduction a pour expression : 
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avec 3
2

2
1

)6( tlc mmm =  : masse effective de densité d’états à trois dimensions de la bande de 

conduction : mc=1,06.m0 (m0 : masse de l’électron dans le vide) 

 

Les densités d’états de la bande de valence s’expriment de la manière suivante : 
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      Équation II-13 

 

et : 
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      Équation II-14 

 

avec 3
2

2
3

2
3

)( lhhhv mmm +=  : masse effective de densité d’états à trois dimensions de la bande 

de valence : mv=0,59.m0 et mso=0,29.m0 la masse effective de densité d’états à trois 

dimensions de la bande due à l’interaction spin-orbite. 
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De même que pour les masses effectives des électrons et des trous, les masses 

effectives des densités d’états des bandes de conduction et de valence sont consignées dans le 

Tableau II-1. 
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199 0,916 0,191 0,53 0,16       
200 0,98 0,19 0,49 0,16       
197 

(2002) 0,916 0,19 0,52 0,16 0,29 0,19 0,417 0,52 0,16 0,29 

201 
(2000) 0,916 0,191 0,29 0,2       

202 
(1999) 

0,92 0,19 0,291 0,2 0,29 0,19 0,417 0,645 0,251 0,29 

Tableau II-1: Tableau récapitulatif des masses effectives et des masses effectives de densité d’état des 

électrons et des trous. Cases grisées : donnée non disponible. 

 

d) Dopage du silicium 

On considère que le cristal de silicium a une orientation cristalline (100), qu’il est 

parfait et qu’il n’y a ni états de surface3 ni d’états d’interface4. Les seules impuretés 

susceptibles d’introduire des niveaux d’énergie permis dans la bande interdite sont les atomes 

dopants qui sont par ailleurs incomplètement ionisés. Ceux-ci introduisent des niveaux 

d’énergie près des bandes permises (énergie de liaison : voir Tableau II-2) et fournissent des 

électrons à la bande de conduction et des trous à la bande de valence respectivement pour un 

semiconducteur de type N ou P. 

 

                                                 
3 Pas de liaisons pendantes (on suppose qu’il n’y a pas de rupture de la périodicité du réseau) ni d’atomes 
étrangers à la surface du silicium. 
4 La transition entre le silicium et l’oxyde est immédiate, il n’y a pas d’états électroniques intermédiaires entre 
ces deux matériaux. 
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Les énergies de liaison des atomes dopants les plus courants du silicium sont données 

ci-dessous : 

 

Type N Type P 
 

Phosphore Arsenic Bore Indium 

EC(z)-ED(z) 0,045eV 0,054eV   

EA(z)-EV(z)   0,045eV 0,16eV 

Tableau II-2: Ecart entre les extrema des bandes permises et 

les niveaux d'énergie des dopants en fonction du 

semiconducteur. 

 

La quantité de dopants ionisés varie avec la température selon les formules 

suivantes199 : 

 

Atomes donneurs :
)exp(.21

Tk
EE

NN

b

DF

D
D −

+
=+      Équation II-15 

 

Atomes accepteurs :
)

Tk
EE

exp(.
4
11

N
N

b

FA

A
A −

+
=−       Équation II-16 

 

e) Bande interdite 

Le modèle utilisé est celui développé par Thurmond203 qui est valable sur une large 

gamme de températures (jusqu’à1200K) : 

 









+

−=
β

α
T

TEEg

2

0 .          Équation II-17 

 

avec :  E0 = 1,170 ± 0,001eV 

α = 4,73.10-4 ± 0,25.10-14eV/K 
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β = 636 ± 50K 

 

Des résultats de calcul de l’énergie de gap sont représentés sur la Figure II-6 : 
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Figure II-6 : Energies de gap du silicium en fonction de la température calculées à partir du modèle de 

Thurmond. 

 

f) Modélisation du comportement des porteurs 

(1) Modélisation classique 

Si les porteurs se déplacent librement dans le cristal, ils se comportent comme un gaz 

d’électrons à trois dimensions : c’est la modélisation classique. 

 

La concentration des électrons libres dans la bande de conduction est obtenue en 

intégrant du bas de la bande de conduction à l’infini le produit de la densité d’état 3D par la 

fonction de répartition des électrons : 

 

dEEfEgn
CE

neletDD ).().(,,33 ∫
∞

=         Équation II-18 
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De même, la concentration des trous libres dans la bande de valence est obtenue en 

intégrant du haut de la bande de valence à l’infini le produit de la densité d’état par la fonction 

de distribution : 

 

dEEfEgdEEfEgp
soVV E

psoD

E

plhhhDD ).().().().( ,3,,33 ∫∫
∆−

∞−∞−

+=     Équation II-19 

 

avec g3D,et,el, g3D,hh,lh, g3D,so étant les densités d’états et fn et fp les probabilités d’occupation des 

niveaux d’énergie par les électrons et les trous. 

 

Les électrons et les trous obéissent à la statistique de Fermi-Dirac car, d’une part, ce 

sont des fermions (ce qui les distingue des bosons, obéissant à la statistique de Bose-Einstein) 

et d’autre part la statistique de Boltzmann n’est pas utilisée, car elle surestime la concentration 

des porteurs près de l’interface et introduit des erreurs dans le calcul du niveau de Fermi qui 

aura pour conséquence une répercussion sur le calcul de la charge204 (Figure II-7). 
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Figure II-7 : Comparaison des concentrations de trous  en inversion suivant le type de statistique à 

laquelle ils obéissent (Boltzmann ou Fermi-Dirac) et pour du silicium de type N dopé à 1018 cm-3. 

 

Ainsi, les concentrations des électrons s’écrivent : 
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Comme nous avons pris comme convention : )(.)( zVqzEC = , 
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       Équation II-21 

 

De même, pour les trous : 
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Et comme : GCV EzEzE −= )()( , 
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       Équation II-23 

 

avec : NC, NV1, NV2 densités équivalentes d’états dans les bandes de conduction, de valence et 

la bande due à l’interaction spin-orbite : 
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et 
2

1F l’intégrale de Fermi d’ordre
2
1

 : ∫
∞

−+
=

0

2
1

2
1 )exp(1

)( α
ηα

αη dF   Équation II-25 

 

L’intégrale de Fermi n’est solvable que numériquement mais le temps de calcul est si 

long que l’on doit utiliser une approximation analytique si l’on veut un résultat rapide. Pour 
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cela, on utilise l’approximation de Aymerich-Humet205 dont l’erreur commise est inférieure à 

0,53% : 
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η où a=9,6 ; b=2,13 et c=12/5. Équation II-26 

 

(2) Modélisation quantique 

Le comportement des porteurs est régi par l’équation de Schrödinger dépendante du 

temps : 

 

),().,(),(
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2

trtrUtr
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     Équation II-27 

 

Pour les structures que nous allons simuler, nous avons supposé que l’équilibre 

thermodynamique est assuré (voir chapitre approximations), ce qui se traduit par une 

invariance en fonction du temps du potentiel et des distributions des porteurs. Donc, nous 

pouvons nous affranchir de la résolution rigoureuse de l’équation précédente et nous contenter 

de résoudre l’équation de Schrödinger indépendante du temps en posant : 

 

)exp().(),(
h

rr jEtrtr −
Γ=Ψ         Équation II-28 

 

Donc, l’équation de Schrödinger indépendante du temps s’écrit : 

 

)(.)()(.
2 *

2

rErrU
m

rrrh
Γ=Γ








+∆−        Équation II-29 

 

On considère que le potentiel auquel est soumise la structure est unidimensionnel, 

dans la direction (Oz) perpendiculaire à l’interface Si/SiO2 et polySi/SiO2. Cette hypothèse est 
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valable dans le cas d’une capacité MOS mais pas pour le transistor pour lequel il faut 

appliquer un traitement 2D très coûteux en temps de calcul. On pourra consulter à ce sujet les 

références 206 207. 

 

Dans les deux autres directions, le potentiel est constant et sera choisi comme étant 

nul, ainsi : )()( zVrV =
r . Les particules étant alors libres dans le plan parallèle à l’interface, la 

fonction enveloppe globale s’écrit sous la forme d’un produit d’une fonction de z par une 

onde plane dans le plan (xy) : 

 

)().exp().()( 21 ryjkxjkzr ϕ+Φ=Γ        Équation II-30 

 

où ϕ est la fonction de Bloch5 et Φ  une solution de l’équation de Schrödinger à une 

dimension : 
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avec : mj : masse effective du porteur j. 

Φi,j(z) : fonction d’onde enveloppe i-ème bande. 

Eij : énergie des porteurs de la i-ème sous-bande. 

V(z) : énergie potentielle à laquelle sont soumis les porteurs. 

 

L’énergie totale de la particule est donnée par : 
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        Équation II-32 

 

                                                 
5 La fonction d’onde )(rrΨ d’une particule dans un réseau périodique est de la 

forme : ).exp().()( rkjrur rrrr
=Ψ  avec : )()( rutru rrr

=+ . La spécificité d’une telle fonction est qu’elle a la 
périodicité du réseau. 
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Ainsi, les porteurs confinés dans le puits suivant la direction (Oz) se répartissent dans 

des sous-bandes d’énergie dont le minimum est Ei,j. 

 

L’équation de Schrödinger à une dimension est l’équation aux valeurs propres de 

l’énergie, elle fournit les fonctions propres Φi,j associées aux valeurs propres de l’énergie Eij 

des porteurs contenus dans les puits de potentiel formés par la bande de conduction ou de 

valence. 

 

La résolution de cette équation se fait de 0 (interface) à LQ, représentant la limite de la 

zone quantifiée et correspondant à la distance sur laquelle s’étend le puits de potentiel. A 

l’interface, la fonction d’onde s’annule car nous considérons qu’il n’y a pas de pénétration 

d’onde dans l’isolant (voir § II-C-2 : « Le dioxyde de silicium », page 23). Au-delà de LQ, les 

porteurs ont un comportement classique (les fonctions d’ondes s’annulent), puis, dans le 

volume, la densité de porteurs s’annule. Ainsi, les deux conditions aux limites pour la 

résolution de l’équation de Schrödinger sont : 

 

0)Lz()0z( Q ==Φ==Φ         Équation II-33 

 

La population de chaque sous-bande est donnée par les formules suivantes : 
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avec g2D,et,el, g2D,hh,lh, g2D,so les densités d’états 2D des électrons et des trous et fn et fp les 

statistiques d’occupation des niveaux d’énergie par les électrons et les trous gouvernées par la 

statistique de Fermi. 

 

Pour un porteur j, la densité d’états 2D, fonction de la masse effective de densité 

d’états 2D md,j
6, s’écrit : 

 

2
j,d

j,D2
m

g
hπ

=           Équation II-37 

 

La distribution spatiale des porteurs d’une sous-bande est donnée par le produit de la 

population totale de cette sous-bande par le carré de la fonction d’onde associée au niveau 

d’énergie de celle-ci : 

 

2
el,et,iTOT,el,et,iel,et,i )z(n)z(n Φ=       Équation II-38 

 

2
lh,hh,iTOT,lh,hh,ilh,hh,i )z(p)z(p Φ=        Équation II-39 

 

2
so,iTOT,so,iso,i )z(p)z(p Φ=         Équation II-40 

 

Ainsi, la distribution totale de porteurs quantifiés résulte de la sommation sur tous les 

niveaux d’énergie de la distribution spatiale de  chaque sous-bande d’énergie: 
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6 Les valeurs des masses effectives des densités d’états 2D de chaque porteur sont consignées dans le tableau I-1, 
page 14. 
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avec mdj les masses effectives des densités d’états à deux dimensions associées aux porteurs. 

 

g) Approximation du quasi-équilibre 

Pour notre modèle théorique, nous considèrerons que l’équilibre thermodynamique est 

assuré. Pour des structures avec des oxydes de grille d’épaisseur limite estimée à environ 

2nm, les porteurs obéissent à la fonction d’occupation de Fermi. Dans ce cas, la perte par effet 

tunnel des états quasi-liés à travers l’oxyde est toujours compensée par la génération de 

porteurs dans le volume du semiconducteur. C’est l’approximation du quasi-équilibre qui est 

massivement utilisée. 

 

Dans le cas contraire, le processus de remplissage des états quasi-liés ne va pas être 

suffisant pour compenser le passage des porteurs par effet tunnel à travers l’isolant et 

l’occupation des états quasi-liés n’obéira plus à la statistique de Fermi-Dirac208. Ainsi, les 

équations de calcul des populations de porteurs, données par l’approximation du quasi-

équilibre, ne seraient plus valables. 

 

2. Le dioxyde de silicium SiO2 

La silice qui est utilisée dans les structures MOS est obtenue par oxydation thermique 

du silicium et a une structure amorphe. A première vue, il est donc impossible de représenter 

ce matériau avec des bandes d’énergie puisqu’il n’est pas cristallin. Cependant, des études ont 

fait apparaître que la silice amorphe avait des propriétés cristallines localisées. On peut ainsi 

admettre le caractère cristallin du SiO2 et donc l’existence d’une structure de bandes d’énergie 

dans ce matériau. 

 

Dans le simulateur, nous supposerons que l’oxyde est exempt de défauts (le potentiel 

régnant dans l’oxyde est linéaire) et dépourvu de charges. De plus, non considèrerons que les 
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fonctions d’ondes associées aux porteurs ne pénètrent pas dans l’isolant (barrière de potentiel 

considérée comme infinie) car il a été montré que la charge dans l’isolant Qox, située au 

voisinage de l’interface Si/SiO2, est toujours négligeable par rapport à la charge du semi-

conducteur197 et n’entraîne aucune modification de la caractéristique C(V) de la structure. 

Cette approximation, rigoureusement incorrecte puisque la barrière a une valeur finie, est 

applicable car, d’après Haque209, l’erreur commise par cette approximation est inférieure à 

4,5% pour un oxyde d’épaisseur 1nm. La seule conséquence est un léger décalage dans le sens 

perpendiculaire à l’interface210 de la distribution des charges. D’après Mudanai211, cette 

approximation ne serait plus valable pour des dopages supérieurs à 1020cm-3, ce qui n’est pas 

le cas des structures que nous allons étudier. 

 

Enfin, en ce qui concerne la différence entre les affinités électroniques du silicium et 

du dioxyde, nous ne choisirons pas de la fixer à 3,1eV puisque sa valeur dépend à la fois de la 

température et de l’épaisseur de l’isolant dû à l’abaissement Schottky de la barrière212. Des 

valeurs typiques qui sont fournies à température ambiante, sans tenir compte de l’abaissement 

de la barrière due à la force image, sont : 2,8eV pour une épaisseur d’oxyde de 7nm ou 2,6 

pour une épaisseur d’oxyde de 5nm. 

 

3. Le polysilicium 

Bien que les caractéristiques physiques du polysilicium soient très probablement 

différentes de celles du silicium monocristallin, aucun paramètre spécifique à ce matériau 

(hauteur de barrière, masse effective, permittivité…) n’a été trouvé dans la littérature, de sorte 

qu’il sera simplement considéré comme du silicium très fortement dopé. 

 

Pour les semiconducteurs dont le dopage excède 1019cm-3, on considèrera que les 

impuretés sont totalement ionisées et que les interactions entre les dopants entraînent une 

réduction de gap d’une quantité ∆Eg dont l’expression pour du silicium de type N est la 

suivante200: 

 

2
118 )30010(0225,0 TNE Dg ××−=∆       Équation II-43 
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D. Etapes de calcul et résultats 

1. Conventions 

Les deux types de structure que nous pouvons étudier sont des capacités MOS à grille 

métallique ou en polysilicium. Les schémas de bandes sont représentés ci-dessous : 

 

Métal Oxyde Semiconducteur 

EG 

EC 

EV q.VG 

q.VOX 

EF 

EFm 

q.VS 

Polysilicium Oxyde Semiconducteur

EFpoly 
ECpoly

EVpoly

EG

EC

EVq.VG

q.VOX

EF 
q.VS 

EG

 

On note : 

� EC et EV : énergies respectives du bas de la bande de conduction et du haut de la bande 

de valence du substrat de silicium monocristallin. 

� ECpoly et EVpoly : énergies respectives du bas de la bande de conduction et du haut de la 

bande de valence de la grille en silicium polycristallin. 

� EF, EFm et EFpoly : niveaux de Fermi respectifs du substrat de silicium, de la grille 

métallique et en polysilicium. 

� EG : énergie de gap du silicium monocristallin et polycristallin. 

� VOX : tension supportée par l’oxyde de grille. 

� VG=EF-EFpoly : tension appliquée sur la grille. 

� EC(z)=q.V(z) et V(z=0)=VS : potentiel de surface du silicium. 

 

2. Calcul du niveau de Fermi 

La détermination du niveau de Fermi dans le semiconducteur se fait en résolvant 

l’équation d’électroneutralité dans le volume. La charge totale dans le volume du 
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semiconducteur étant nulle, le potentiel régnant dans le semiconducteur est nul puisque nous 

avons choisi de prendre l’origine des énergies sur le bas de la bande de conduction dans le 

volume du semiconducteur7: 

 

00 33 =−+−⇒= −+
ADDDVOL NNnpρ       Équation II-44 

 

avec n3D et p3D les concentrations de porteurs libres et +
DN  et −

AN  les concentrations des 

dopants donneurs et accepteurs partiellement ionisés. 

 

La résolution de cette équation se fait de manière itérative, à l’aide de la fonction 

FZERO de MATLAB qui utilise une combinaison de la méthode de la bissection, de la 

sécante et de l’interpolation quadratique inverse213. 
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Figure II-8 : Mise en évidence de l’effet de la prise en compte de la réduction de gap pour un 

semiconducteur de type P lors de forts niveaux de dopage pour différentes températures. 

 

Les résultats de calcul du niveau de Fermi dans le silicium pour des dopages de type P 

allant de 1015 à 1020 cm-3 et pour des températures de 100K, 300K et de 500K sont représentés 

sur la Figure II-8. Nous voyons bien que la prise en compte de l’ionisation complète des 

atomes dopants est indispensable pour les forts dopages. Par exemple, pour un dopage à 

                                                 
7 Les énergies sont comptées positivement pour celles étant supérieures au bas de la bande de conduction dans le 
volume et négativement pour celles en dessous. Par exemple, à T=300K, le haut de la bande de valence est situé 
à -1,12eV. 
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1020cm-3, la réduction de gap atteint 0,22eV, ce qui introduit d’importantes erreurs sur les 

calculs qui suivent. Nous pouvons également remarquer que la réduction du gap est amplifiée 

pour les faibles températures. 

 

3. Calcul des distributions de porteurs 

a) Longueurs d’études 

La quantification des porteurs n’apparaît que sur quelques dizaines d’angströms à 

partir de l’interface, leur comportement à partir de cette limite tendant vers un comportement 

classique. Ainsi, pour économiser un temps de calcul précieux tout en conservant la validité 

du modèle, le calcul quantique sera effectué sur une longueur LQ de 15nm, représentant la 

zone quantifiée197. 

 

En parallèle, un calcul classique sur toute la longueur d’étude LS sera aussi effectué. 

En régime d’accumulation, nous avons choisi une longueur d’étude de 30nm. Des valeurs 

plus élevées ne seraient pas utiles et allongeraient le temps de calcul et des longueurs plus 

faibles affecteraient le calcul. Du fait du plus grand étalement du potentiel dans le régime de 

déplétion et d’inversion, la longueur d’étude sera choisie comme étant égale à 1,5 fois WDEP, 

largeur de la zone de déplétion (Figure II-9). Ainsi, au-delà de cette limite, nous sommes 

certains que les distributions de porteurs et le potentiel ne varient plus. 

 

b) Pas de calcul 
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Figure II-9 : Influence sur le calcul de la charge de la longueur de la zone d’étude pour du silicium de type 

P dopé à 1018cm-3 pour plusieurs pas de calcul (Vs=-1.1V). 

 

Quel que soit le régime de fonctionnement et dans les deux zones de calcul, le pas est 

choisi égal à 1Å pour avoir une précision acceptable. Pour la zone quantifiée, on pourrait 

choisir un pas de 0,5Å mais, pour un temps de calcul trop long, on aurait relativement les 

mêmes résultats. 

 

c) Potentiel de départ 

Il est choisi linéaire car on part de l’hypothèse que la densité de charges est nulle 

partout dans la région étudiée, ce qui n’est seulement vrai que dans le volume. Les conditions 

aux limites sont Vz=0=Vs et Vz=Ls=0. 

 

d) Calcul des distributions 3D 

Les formules de calcul des concentrations des porteurs libres sont données au 

paragraphe II-C-1-f : « Modélisation du comportement des porteurs ». 
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e) Linéarisation et résolution de l’équation de 

Schrödinger 

La dérivée seconde d’une fonction peut être linéarisée par la méthode des éléments 

finis : 
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On peut ainsi écrire l’équation de Schrödinger de la manière suivante: 
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soit : 
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     Équation II-48 

 

La résolution de l’équation de Schrödinger se ramène donc à la détermination des 

valeurs (Eij) et vecteurs propres (Фij) de la matrice H. Elle se réalise avec la fonction EIG de 
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MATLAB qui prend en compte les conditions initiales qui nous avons posé, c’est-à-dire que 

la fonction d’onde s’annule en z=0 et z=LQ, et qui vérifie la relation de normalisation de la 

fonction d’onde: 
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ji dzz          Équation II-49 

 

f) Modélisation des états étendus 

Les états étendus étant les états d’énergie permis aux porteurs au-dessus du puits, on 

pourrait les modéliser classiquement puisqu’ils ont un comportement 3D. 

 

EC 

EFSC 
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Etats 
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Figure II-10 :Distinction entre états quasi liés et états étendus. 

 

Ainsi, la modélisation la plus naturelle consisterait à effectuer deux calculs différents : 

un premier calcul 2D concernant les porteurs d’énergies inférieures à ELIM et un autre 3D pour 

les porteurs d’énergies supérieures à ELIM
214 (Figure II-10). La distribution totale est égale à la 

somme de ces deux contributions. Mais cette approche comporte deux inconvénients : 
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� Le premier est qu’elle ne permet pas de modéliser la quantification des porteurs pour 

les faibles champs électriques8, phénomène mis en évidence par Pacelli193 (Figure 

II-11) puisque lorsque les bandes sont très faiblement courbées, cette modélisation 

considère qu’il n’y a pas de niveaux d’énergie quantifiés et donc que tous les porteurs 

sont considérés comme libres. 

� Le second est qu’un mauvais choix de la valeur de ELIM entraîne une erreur de calcul 

car les distributions de porteurs sont très sensibles à sa valeur. Le choix de ELIM est 

donc délicat. 
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Figure II-11 : Effet Pacelli : Forme du potentiel et mise en évidence de la valeur non  nulle de la charge 

pour des potentiels de surface proches de zéro. 

 

Nous avons donc choisi de modéliser les états étendus en les considérant comme des 

sous-bandes d’énergie à 2D, c’est-à-dire qu’un nombre important de sous-bandes d’énergie 

sont prises en compte (y compris celles situées au-dessus du puits) de manière à ce que les 

états étendus y soient inclus. Cette approche permet non seulement d’avoir une continuité du 

modèle global sur toute la gamme de potentiels de surface mais surtout il permet de modéliser 

la quantification à bas champ électrique. Le nombre de niveaux d’énergies étant conditionné 

par la largeur de la longueur LQ, Simonetti197 a mis en évidence que le choix de LQ au-delà de 

10-20nm n’avait aucune influence sur la validité du calcul. 

 

                                                 
8 A champ électrique nul et pour les forts dopages (N>1018cm-3), le phénomène de quantification apparaît de part 
la discontinuité introduite par la seule présence de la barrière et se traduit par une densité de charges non nulle 
près de l’interface. 
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g) Résultats de calcul 2D 

Sur les schémas ci-dessous, sont représentés les résultats de calcul de distribution 2D 

des trous lourds et légers. Nous n’avons pas représenté les trous liés à l’interaction spin-orbite 

car le schéma serait illisible. C’est pour la même raison que seules les populations des deux 

premières sous-bandes d’énergie sont représentées (Figure II-12, Figure II-13, Figure II-14). 
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Figure II-12 : Valeurs des fonctions d'ondes associées aux trous lourds et légers des 2 premières sous-

bandes d'énergie en régime d'inversion. 
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Figure II-13 : Distributions des trous lourds et légers des deux premières sous-bandes d'énergie en régime 

d'inversion. 
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Figure II-14 : Distribution totale des trous  contenus dans le puits de potentiel. 

 

4. Raccordement 

Pour obtenir les distributions de chaque type de porteur, on raccorde les distributions 

2D calculées de 0 à LQ et les distributions 3D calculées de 0 à LS 5nm avant la limite de la 

zone quantifiée (Figure II-15). 
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Figure II-15 : Exemple de raccordement pour les trous dans le cas d’un substrat de type P en 

accumulation. La longueur LQ étant de 15nm, on raccorde autour de 10nm. 

 

5. Résolution de l’équation de Poisson 

L’équation de Poisson à une dimension s’écrit : 
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De la même manière que pour l’équation de Schrödinger, elle va être linéarisée par la 

méthode des éléments finis, elle va s’écrire : 
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On peut donc écrire l’équation de Poisson sous la forme : 
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Pour la résoudre, nous allons lui appliquer la méthode itérative de Newton-Raphson 

dont nous donnons ici un bref rappel théorique : 

 

Soit un système de N équations à N inconnues : 
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On part d’une solution x0 voisine de la solution recherchée x et l’on cherche la valeur 

de l’incrément u à ajouter x0 pour atteindre x, on peut alors réécrire l’équation précédente de 

la manière suivante : 

 

0).()()()( 000 =+≈+= uxJxfuxfxf       Équation II-54 

 

Où J(x0) est la matrice Jacobienne J(x) du système évaluée en x=x0. Son expression est : 
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Ainsi, )().( 00 xfuxJ −=         Équation II-55 

 

Et donc : )()( 0
1

0 xfxJu ×−= −        Équation II-56 

 

On poursuit le processus jusqu’à ce que la convergence soit atteinte, c’est-à-dire 

lorsque x sera suffisamment proche de x0. 

 

Appliquée à l’équation de Poisson, la dernière équation devient : 

 

)(1 VFJV ×−=∆ −          Équation II-57 
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où : I
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I étant la matrice Identité de la dimension de la matrice M. 

 

En posant : 

 

( ))z(N)z(N)z(n)z(pq)z( DA
+− +−−−=ρ       Équation II-58 

 

Le calcul de 
dV
dρ  se fait en dérivant numériquement par rapport au potentiel le vecteur 

composé par les valeurs de la densité de charge. 

 

On obtient ainsi la valeur de l’incrément ∆V à appliquer au potentiel V pour la 

prochaine itération. 

 

6. Test de convergence 

La méthode de Newton-Raphson est appliquée jusqu’à ce que la convergence soit 

atteinte, condition réalisée lorsque la quantité rajoutée au potentiel de l’itération précédente 

est inférieure à une certaine valeur. La valeur de cette dernière constitue le critère d’arrêt de la 

méthode. 

 

Sur la Figure II-16, nous remarquons que pour une valeur inférieure à 10-4eV, la 

charge est constante. Donc, cette valeur est suffisante pour la méthode, elle permet d’obtenir 

un résultat fiable tout en ayant un minimum d’itérations. 
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Figure II-16 : Influence de la valeur du critère d’arrêt sur le calcul de la charge d’un semiconducteur de 

type P.  dopé à 1018cm-3 et pour un potentiel de surface VS=1.1V. 

 

7. Calcul de la charge 

Dans ce paragraphe, nous allons présenter les résultats de calcul de la charge du 

substrat et de la grille en fonction des potentiels de surface respectifs (Figure II-17). 
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Figure II-17 : Valeur absolue de la charge du substrat (gauche) et de la grille en polysilicium (droite) en 

fonction des potentiels de surface. La différence entre les résultats des deux approches classique et 

quantique est mise en évidence. Pour le substrat, le régime d’accumulation correspond à un potentiel de 

surface supérieur à 0 et le régime d’inversion apparaît pour un potentiel de surface inférieur à -1eV. Pour 

la grille, nous voyons que seuls les régimes d’accumulation (potentiel de surface inférieur à 0) et de 

déplétion sont atteints car des potentiels de surface supérieurs à 1eV ne peuvent pas être atteints. 
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Il est évident, d’après ces résultats, que la non prise en compte de la quantification des 

porteurs s’avère être une erreur puisque, si l’on utilise le modèle classique, on voit nettement 

apparaître une surestimation de la charge en régime d’accumulation et d’inversion. 

 

8. Calcul de la capacité 

Nous avions tout d’abord pensé, à l’aide des fonctions «spline» intégrées à MATLAB, 

à interpoler la courbe de la charge en fonction du potentiel de surface puis en calculer la 

dérivée pour avoir la courbe de la capacité en fonction du potentiel de surface. Mais cette 

courbe présentait des discontinuités en régime de déplétion (autour de VS=-0.2eV et VS=-

0.8eV pour un semiconducteur de type P). 

 

Ainsi, nous avons opté pour une autre méthode dont le défaut principal est la 

multiplication par deux du temps de calcul par rapport à la méthode précédente mais faisant 

disparaître les discontinuités : il s’agit, pour chaque potentiel de surface, de calculer les 

charges correspondantes aux potentiels VS et VS-ac (physiquement, la constante « ac » 

correspondrait à l’amplitude du signal alternatif que l’on superposerait au point de 

fonctionnement pour mesurer la capacité. Sa valeur a été choisie comme égale à 100µV). 

 

La capacité est donc définie de la manière suivante: 

 

ac
VQacVQ

C ssss
S

)()( −−
=         Équation II-59 

 

Les résultats de calcul de capacité pour le substrat et la grille sont donnés sur la Figure 

II-18. 
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Figure II-18 : Mise en évidence de l'impact du choix du modèle classique ou quantique sur les 

valeurs des capacités du substrat (gauche) et de la grille (droite) en fonction du potentiel de surface. 
 

De même que pour le calcul de la charge, la différence du résultat de calcul est 

flagrante pour les régimes d’accumulation et d’inversion. De plus, on peut noter un « kink » 

de la valeur de la capacité de la grille autour de 0 eV : celui-ci a déjà été observé 

expérimentalement et expliqué comme étant dû à l’ionisation incomplète des dopants dans le 

cas d’un fort dopage215 ou d’un dopant à forte énergie d’activation216. 

 

9. Derniers calculs 

La tension de « flat band » est égale à la différence des énergies de Fermi du 

semiconducteur et de la grille. Lorsque l’on utilisera le modèle pour simuler des mesures 

expérimentales, on considèrera que le décalage entre le VFB théorique et le VFB expérimental 

pourra être assimilé à la quantité de charges dans l’oxyde QOX. 

 

La tension supportée par la capacité est égale à : 

 

.oxydeflatbandgrillesubstrat VVVVV +−−=        Équation II-60 

 

La capacité totale est égale à la mise en série des capacités du substrat, de l’oxyde et 

de la grille (dans le cas d’une grille en polysilicium). 
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Sur la Figure II-19 sont représentées les caractéristiques capacité-tension d’une 

structure MOS à oxyde de grille ultra mince résultant des calculs précédents ainsi que pour 

diverses épaisseurs d’isolants. 
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Figure II-19 :Caractéristique C(V) d'une capacité MOS avec un dopage de substrat de 1018cm-3 et un 

dopage de grille de 5.1019cm-3 et un oxyde de grille de 2nm (a), 3,5nm (b), 5nm (c) et 7nm (d) avec une 

approche quantique (carrés foncés) ou classique (ronds clairs). 

 

Nous pouvons constater la différence entre les résultats de l’approche classique et de 

l’approche quantique : en régime d’accumulation, on observe un décalage de plus en plus 

important au fur et à mesure que l’épaisseur de l’isolant diminue, ce qui entraîne une erreur de 

plus en plus grande sur l’extraction de l’épaisseur d’oxyde (Tableau II-3): 
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Tox=2nm Tox=3,5nm Tox=5nm Tox=7nm
Erreur (%) 12 9 7 6  

Tableau II-3 : Erreur approximative commise sur l’extraction de l’épaisseur de l’isolant en fonction de 

l’épaisseur de l’isolant Tox si l’on utilise l’approche classique. 

 

Il est important de remarquer que la prise en compte ou non de la quantification des 

porteurs affecte également la chute de potentiel dans les diverses parties de la capacité MOS, 

en particulier dans l’isolant VOX. Or, nous allons voir que VOX est une variable incontournable 

dans l’évaluation du courant tunnel. Ainsi, ce résultat illustre bien tout l’intérêt de l’approche 

quantique pour modéliser la caractéristique C(V) de capacités MOS. 

 

III. PRESENTATION DU SIMULATEUR COURANT-TENSION 
Dans ce paragraphe, nous allons décrire le simulateur courant-tension que nous avons 

réalisé et présenter quelques résultats de simulation. Utilisant les résultats du simulateur C(V) 

puisqu’il tient compte du confinement des porteurs perpendiculairement à l’interface, il est 

basé sur le formalisme de la transparence. 

 

A. Définition de l’effet tunnel 

L’effet tunnel correspond au passage d’un porteur d’énergie E à travers une barrière de 

potentiel de hauteur H telle que E<H. Dans une structure MOS, la forme de la barrière varie 

selon la polarisation (Figure III-1): 

 

� Si les bandes permises de l’isolant de grille sont suffisamment inclinées, la 

barrière de potentiel à franchir pour la particule est triangulaire et la distance 

tunnel est inférieure à l’épaisseur d’oxyde: la conduction est de type Fowler-

Nordheim. 

� Si les bandes permises de l’isolant sont faiblement courbées, la barrière de 

potentiel à franchir pour la particule est trapézoïdale et la distance tunnel 

correspond à TOX. Avec l’apparition de diélectriques de plus en plus fins 

(TOX<3nm), ce mécanisme de conduction tunnel direct apparaît à de faibles 

valeurs du champ électrique. 
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Figure III-1 : Schéma du passage par effet tunnel des électrons de la bande de conduction (gauche) et des 

trous de la bande de valence (droite). 

 

A ces deux mécanismes de conduction s’ajoutent deux autres types de passage par 

effet tunnel (Figure III-2). 

 

Effet tunnel indirect

Bande de valence ?  Bande de 
conduction 

 

Figure III-2 : Contributions du courant tunnel que nous négligerons dans notre modèle. 

 

Le premier est l’effet tunnel indirect et sa caractéristique est l’utilisation par les 

porteurs concernés de niveaux d’énergie permis dans la bande interdite de l’isolant, introduits 

par les défauts contenus dans l’isolant. Malgré son existence, nous ne prendrons pas en 

compte ce type de conduction car il est rendu négligeable par la faible densité de défauts dans 

les isolants ultra-minces n’ayant pas été soumis à une contrainte. La conséquence est qu’il ne 

sera pas possible d’étudier le SILC sur les échantillons que nous testerons à moins d’une 
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modification du programme prenant en compte l’influence de la charge injectée sur la 

transparence à travers la tension supportée par l’isolant. 

 

Le deuxième type de conduction concerne le passage par effet tunnel direct des 

électrons liés de la bande de valence du substrat à travers l’isolant vers la bande de conduction 

de la grille. De même pour cette contribution, nous ne la prendrons pas en compte car la 

hauteur de barrière que ces électrons ont à franchir est trop élevée (hauteur de barrière des 

électrons dans la bande de conduction + énergie de gap) pour que le courant correspondant 

soit significatif. 

 

B. Modélisation du courant tunnel 

Il existe 3 formalismes différents pour modéliser le courant tunnel en tenant compte de 

la quantification des porteurs217 : la méthode de Bardeen, l’approximation des états quasi-liés 

et la notion de la transparence. Ces méthodes, malgré leurs concepts physiques différents, 

donnent des résultats très proches. En voici une brève description. 

 

1. L’approche de Bardeen 

Cette méthode, introduite par Bardeen218, est utilisée dans les références219 237. La 

probabilité de passage d’un porteur situé sur un niveau d’énergie discret (état initial φi), 

traversant une barrière de potentiel, et se retrouvant dans un continuum (état final φf) à la 

même énergie Ei, est donnée par la Règle d’Or de Fermi : 

 

n
i

2
iffi

1)E(gM2P
τ

=ϕϕ
π

=→
h

       Équation III-1 

 

g(Ei) étant la densité d’états finale, Bardeen propose d’écrire l’opérateur M, 

représentant la transmission, comme le recouvrement des fonctions d’onde initiale et finale, 

calculé en un point d’abscisse x0 dans la barrière de potentiel : 
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Le courant tunnel total est égal à la somme des contributions de chaque niveau 

d’énergie : 

 

∑ ∑ τ
==

n n n
nnn

q
NJNJ         Équation III-3 

 

Nous pouvons voir le principe de la décomposition de la structure MOS en deux puits 

quantiques sur la Figure III-3. Après avoir calculé les fonctions d’ondes, on peut calculer 

l’opérateur M : 

 

SiO2 

SiO2 

SiO2 

+
Continuum Puits quantique 

 

Figure III-3 : Décomposition de la structure MOS en deux puits quantiques pour la méthode de Bardeen 

(d’après xxix). 

 

2. L’approximation des états quasi-liés 

Les états quasi-liés sont les états contenus dans le puits de potentiel et qui, soumis à un 

mécanisme de dépeuplement (effet tunnel), ne se vident jamais car ils sont entretenus par des 

mécanismes de remplissage permettant un retour à l’équilibre thermodynamique. Ils se 

distinguent des états liés ou stationnaires par le fait que ces derniers ne se vident pas. 

 

L’évolution de la fonction d’onde associée à un état quasi-lié en fonction du temps en 

l’absence de mécanisme de remplissage est donnée par : 

 

2t
nn

ne)x()t,x( τ−ϕ=Ψ          Équation III-4 
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Pour le nième niveau d’énergie, ψn est la fonction d’onde dépendante du temps, φn est la 

fonction d’onde stationnaire (on néglige l’effet tunnel) et τn est la durée de vie tunnel. 

 

L’expression de l’énergie associée à ce porteur est : 
n

n
*
n 2

iEE
τ

+=
h    Équation III-5 

 

Pour une structure MOS, la dérivée de la phase du coefficient de réflexion présente 

des pics de résonance pour les niveaux d’énergie des états quasi-liés. La largeur de ces pics 

est reliée à la durée de vie tunnel (Figure III-4). 

 

 

Figure III-4 : Pics de résonance du coefficient de réflexion relatifs aux deux premiers états quasi liés 

(d’après xxix). 

 

Cette méthode est largement utilisée196 220 221 222 223 224 mais sa programmation pose 

d’épineux problèmes numériques du fait de la nécessité de détecter avec une grande précision 

les pics de résonance et d’en calculer leur largeur221. 

 

3. La transparence. 

Cette méthode225 226 227, qui est basée sur l’approximation semi-classique WKB 

(Wentzel-Kramer-Brillouin), permet d’obtenir des résultats analytiques. La durée de vie 

tunnel est calculée de la manière suivante: 

 



Chapitre 2 : Simulateurs capacité-tension et courant-tension 

 85

nn
n

fT1
=

τ
          Équation III-6 

 

avec, pour le nième niveau, la transparence Tn et la fréquence d’impact fn. 

 

Plusieurs approches sont possibles en ce qui concerne le calcul du nombre de porteurs 

disponibles pour franchir l’isolant par effet tunnel : un calcul purement quantique (résolution 

auto-cohérente des équations de Schrödinger-Poisson)226 ou un calcul approché, en 

considérant le confinement des porteurs dans un puits triangulaire230 228 ou exponentiel229. 

 

Le défaut de cette méthode était qu’elle ne prenait pas en compte la contribution des 

porteurs réfléchis à l’interface lors qu’ils traversent l’isolant par effet tunnel direct, jusqu’à ce 

que Register propose d’introduire un terme correcteur : c’est l’approximation WKB 

modifiée230. Produisant des résultats proches des simulations numériques, son travail ne prend 

pas en compte le caractère 2D des porteurs mais d’autres auteurs proposent d’appliquer le 

facteur correctif à chaque niveau d’énergie confiné226 197. 

 

En fait, cette approche est contradictoire : généralement, on considère comme 

triangulaire le puits de potentiel de l’électrode injectante pour déterminer l’expression de la 

transparence (approche semi-classique du problème)230 alors que les niveaux d’énergie 

utilisés dans la formule de la vitesse du paquet d’ondes des particules sont calculés à l’aide de 

la résolution auto-cohérente des équations de Schrödinger-Poisson. Cependant, elle donne de 

bons résultats, comme nous l’avons précisé, proches des modèles numériques. 

 

4. Masses effectives des porteurs dans l’oxyde 

Le sujet de la modélisation des masses effectives des électrons et des trous dans 

l’isolant est un sujet de controverse : bien qu’il ait été montré que la masse effective des 

électrons dans l’oxyde n’est pas constante231, les auteurs choisissent, pour plus de simplicité, 

de représenter les électrons par une masse effective constante. 

 

Dans le cas des électrons, certains auteurs représentent la structure de bandes du SiO2 

par le modèle de dispersion de Franz (mox=0,55m0
232 ou mox=0,61m0

233) alors que d’autres ont 

choisi une approximation parabolique197
 

236, moins rigoureuse mais étant équivalente à la 
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relation de dispersion de Franz par un simple ajustement de la masse effective des électrons 

(mox=0,5m0
234 219 ou mox=0,31m0

235). 

 

En ce qui concerne les trous, la structure de bandes du SiO2 a toujours été représentée 

par le modèle de dispersion parabolique (mox=0,42m0
236 ou mox=0,33m0

237 ou 0,51m0
238 ) 

alors que Hou228  pense que ce modèle n’est adapté que pour des épaisseurs d’isolant 

inférieures à 2nm et que le modèle de dispersion le plus adapté pour les trous serait celui de 

Freeman-Dahlke. 

 

Pour notre modèle, nous avons choisi de prendre, pour les électrons, mox,e=0,52m0 et 

mox,p=0,33m0 pour les trous, dans une approximation parabolique. 

 

5. Force image 

Négligeable jusqu’à des épaisseurs d’oxyde de 1nm239, l’influence de la force image 

ne sera pas prise en compte. Résultant de la discontinuité de la constante diélectrique à 

l’interface isolant/semiconducteur, elle a pour conséquence d’arrondir les coins de la barrière 

de potentiel et d’en réduire la hauteur (Figure III-5, d’après212). Il y a une controverse sur son 

influence sur la valeur de la transparence de la barrière tunnel 227 240 231 239 241 mais les 

dernières publications laissent à penser que la non prise en compte de l’abaissement de la 

hauteur de barrière due à la force image induirait des erreurs importantes sur le calcul de la 

transparence et des oscillations de courant en régime tunnel direct242. Quoi qu’il en soit, nous 

la négligerons dans notre simulateur. 
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Figure III-5 : Représentation de l'abaissement et de l'arrondissement de la hauteur de barrière de 

potentiel due à l'isolant (d’après xxii). 

 

C. Modélisation choisie 

Notre choix s’est porté sur une modélisation analytique du courant tunnel à l’aide du 

formalisme de la transparence non seulement pour des choix de facilité de mise en œuvre et 

pour la rapidité de calcul mais aussi parce que cette méthode utilise les niveaux d’énergie 

calculés avec le simulateur C(V). 

 

Nous nous sommes ainsi inspirés du modèle de Simonetti197  dans lequel le calcul de la 

densité de courant par porteur et par niveau d’énergie peut se résumer par la formule 

suivante : 

 

dE)E(T)E(fgqf)E(J j,D2j,ij,i ∫=         Équation III-7 

 

où fi,j est la fréquence d’impact de la fonction d’onde du porteur de type j (électron ou 

trou) sur le niveau d’énergie i, g2D,j la densité d’états à deux dimensions du porteur j, f(E) la 

fonction de Fermi-Dirac et T(E) la probabilité de transmission du porteur à travers l’oxyde ou 

transparence. 

 

Le courant total est égal à la somme de toutes les contributions : ∑∑=
j i

j,iJJ  Équation III-8 
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1. Fréquence d’impact 

La méthode pour calculer la fréquence d’impact considère le puits de potentiel 

triangulaireErreur ! Signet non défini. 229 230. L’expression pour calculer la fréquence d’impact est la 

suivante : 

 

1z

0 z
j,i

turn

v
dz2f

−














= ∫          Équation III-9 

 

où zturn est la distance par rapport à l’interface où l’énergie Ei,j considérée coïncide avec la bas 

de la bande de conduction et vz, vitesse du paquet d’ondes de la particule considérée. 

 

Pour l’électron, elle est donnée par : 

 

j

j,i
z m

))z(qVE(2
v

−
=         Équation III-10 

 

Pour les trous, la formule devient Erreur ! Signet non défini.: 

 

mj
)E)z(qVE(2

v gj,i
z

−−
=        Équation III-11 

 

Sur la Figure III-6, sont représentés les calculs des fréquences d’impact en fonction du 

niveau d’énergie pour deux régimes de fonctionnement : la déplétion et l’inversion. 

 



Chapitre 2 : Simulateurs capacité-tension et courant-tension 

 89

0 2 4 6 8 10
0

1

2

3

4

5

Fr
éq

ue
nc

e 
d'

im
pa

ct
 (1

013
H

z)

Niveau d'énergie

 Potentiel de surface=-1.3V
 Potentiel de surface=-0.5V

 

Figure III-6 : Résultats du calcul de la fréquence d'impact en fonction du niveau d'énergie pour des 

électrons longitudinaux en régime de déplétion (-0,5V)  et d'inversion (-1,3V) pour un semiconducteur de 

type P dopé à 1018cm-3. 

 

2. Transparence 

Le calcul de la transparence s’effectue en se plaçant dans l’approximation semi-

classique WKB (Wentzel-Kramers-Brillouin) à laquelle nous appliquerons le facteur correctif 

introduit par Register pour prendre en compte, lors de l’effet tunnel direct, la part de porteurs 

réfléchis à l’interface correspondante à l’électrode injectante. 

 


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









−= ∫

)E(z

0
j,oxWKB

ox

dz)z,E(k2exp)E(T       Équation III-12 

 

où xox(E) est la distance tunnel vue par le porteur d’énergie E (xox(E) est égal à Tox pour un 

passage par effet tunnel direct et est inférieur à Tox pour un passage par effet Fowler-

Nordheim) et kox,j(E,z) le vecteur d’onde du porteur j dans l’oxyde. 

 

La relation de dispersion étant parabolique, kox,j(E) s’écrit : 

 

)E)z(qV(
m2

)z,E(k ox2
j,ox

j,ox −=
h

      Équation III-13 
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Ainsi, l’expression de la transparence pour un électron soumis à l’effet tunnel direct 

s’écrit : 

 

( ) ( )( )
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  Équation III-14 

 

Pour un électron soumis à l’effet Fowler-Nordheim : 
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avec Vox la tension supportée par l’oxyde, mox,j la masse effective du porteur j dans 

l’isolant et Φox,j la différence d’affinité électronique entre le silicium et le SiO2 vue par le 

porteur j (voir § II-C-2 « Le dioxyde de silicium », page 23). 

 

Le facteur correctif introduit par Register230 a pour expression : 
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    Équation III-16 

 

avec Vs le potentiel de surface de l’électrode injectante. 

 

La transparence tunnel direct corrigée s’écrit donc : 

 

)E(T)E(T)E(T RWKBTD TD
×=        Équation III-17 
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Sur la Figure III-7, est représentée l’influence du facteur de correction de Register sur 

le calcul des transparences pour des électrons longitudinaux, appartenant à la première sous-

bande d’énergie et pour les régimes de déplétion et d’inversion. 
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Figure III-7 : Transparence tunnel direct corrigée ou non en fonction de l'énergie pour les électrons 

longitudinaux de la première sous-bande d’énergie en régime de déplétion (gauche) et d'inversion (droite). 

 

3. Calcul de chaque contribution au courant 

Dans le modèle C(V), pour le calcul de la contribution à la charge des états étendus, 

nous avions fait l’hypothèse que l’on pouvait les modéliser en les considérant comme des 

sous-bandes d’énergie à 2D : la charge du semiconducteur étant indépendante de la largeur de 

la zone quantifiée LQ, cette hypothèse était valable. Cependant, il n’en est pas de même pour 

le calcul du courant puisque, surtout en régime de forte accumulation où ils sont 

prépondérants, celui-ci augmente en même temps que LQ
197. 

 

Par conséquent, il est nécessaire de revenir à une distinction nette entre les états 

quantifiés et les états étendus que l’on va considérer comme libres dans toutes les directions 

de l’espace. 

 

Nous allons donc considérer que le courant tunnel peut être décomposé en trois 

composantes : la première (JTD2D) concerne le passage par effet tunnel direct des porteurs 

confinés, la seconde (JTD3D) est relative au passage par effet tunnel des porteurs libres du 

continuum d’énergies et la troisième (JFN) est la contribution des porteurs passant par effet 
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tunnel Fowler-Nordheim. Le courant total est donc égal à la somme des ces trois composantes 

pour les électrons et les trous et ce, pour une injection par la grille et le substrat. 

 

Dans le cas de la bande de conduction, la représentation de ces contributions peut se 

schématiser sous la forme suivante (Figure III-8) : 
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Figure III-8 : Schéma des différentes contributions à l'effet tunnel. 

 

Les formules pour calculer ces trois composantes sont : 
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mds est la masse effective de densité totale des électrons dans la bande de conduction 

de l’électrode injectante. Son expression est la suivante229: 

 

lttl,dt,dds mm4m2mmm +=+=       Équation III-21 

 

Bien évidemment, le schéma est le même pour la bande de valence et les formules 

s’appliquent, elles aussi, aux courants de trous dont la masse effective de densité totale est de 

la forme : 

 

so,dlh,dhh,dp,ds mmmm ++=        Équation III-22 

 

Sur la Figure III-9 sont représentées les caractéristiques courant-tension (en régime 

d’accumulation) d’une structure MOS à oxyde de grille ultra mince résultant des calculs 

précédents (semiconducteur type P dopé à 1018cm-3, isolant SiO2 de 2nm d’épaisseur et grille 

en silicium polycristallin dopé N à 5.1019cm-3) ainsi que pour diverses épaisseurs d’isolants: 
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Figure III-9 : Caractéristique J(V) en régime d’accumulation d'une capacité MOS avec un dopage de 

substrat de 1018cm-3, un dopage de grille de 5.1019cm-3 et un oxyde de grille de 2nm (a), 3,5nm (b), 5nm (c) 

et 7nm (d) selon une approche quantique (foncé) ou classique (clair). 

 

Le calcul quantique correspond au modèle que nous avons expliqué alors que le 

modèle classique est obtenu en considérant que les porteurs ont un comportement 3D dans 

l’intégralité de leur bande respective (le courant n’est constitué que des composants JTD3D et 

JFN). Une surévaluation du courant est constatée dans le cas du modèle classique, d’autant 

plus grande que l’épaisseur d’isolant est mince. On peut en déduire que l’on commet une 

erreur sur l’extraction de paramètres pour de faibles épaisseurs d’isolant si l’on n’utilise pas le 

modèle quantique. 
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IV. CONCLUSION 
Ce chapitre a été consacré à l’élaboration d’un simulateur de caractéristiques capacité-

tension et courant-tension prenant en compte la quantification des porteurs aux interfaces 

substrat/isolant et grille/isolant. 

 

Dans un premier temps, nous avons expliqué ce phénomène ainsi que les raisons pour 

lesquelles il est indispensable d’en tenir compte pour la conception d’un tel outil de 

simulation. 

 

Pour le simulateur C(V), nous avons exposé son principe de fonctionnement ainsi que 

les bases physiques de ce modèle, à savoir le concept important de masse effective, la 

méthode itérative de Newton-Raphson, les équations de distribution de porteurs et les 

équations de Schrödinger et de Poisson ainsi que le passage de ces deux équations à la forme 

matricielle. Les résultats de simulation concernant les distributions de porteurs, les calculs de 

charge et de capacité pour les zones de substrat et de grille ont été présentés. Il a été mis en 

évidence tout l’intérêt de la prise en compte des effets quantiques dans le simulateur C(V) à 

travers l’erreur commise sur l’extraction de l’épaisseur de l’isolant dans le cas d’une approche 

classique. 

 

En ce qui concerne le simulateur I(V), après avoir présenté brièvement les différentes 

approches utilisées pour modéliser le courant tunnel, nous avons opté pour un modèle utilisant 

le formalisme de la transparence pour des raisons de simplicité car le modèle I(V) utilise les 

niveaux d’énergie calculés par le simulateur C(V) et fournit une expression analytique du 

courant. Les états étendus ont fait l’objet d’une explication puisqu’il est impossible de les 

considérer comme des états 2D pour modéliser leur contribution au courant total. Enfin, 

quelques résultats ont été présentés : calcul de la fréquence d’impact, de la transparence et 

surtout, l’influence de la prise en compte ou non du caractère quantique des porteurs de 

l’électrode injectante. 

 

Ce chapitre constitue donc une solide base théorique nécessaire à une extraction 

précise des paramètres physiques des composants que nous allons caractériser dans le 

prochain chapitre. 
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I. INTRODUCTION 
Dans ce chapitre, une description du four utilisé, le réacteur secteur, sera donnée. 

Après une brève description du CVD, nous verrons les avantages d’utiliser ce type de four 

vertical. 

 

Ensuite seront d’abord présentés les résultats de la caractérisation physique du silicium 

polycristallin dopé bore in-situ. Premièrement, nous étudierons la diffusion du bore de la 

couche de silicium polycristallin dans la structure en fonction du bilan thermique induit par le 

recuit d’activation. Ensuite, nous évaluerons les contraintes mécaniques induites par cette 

couche. Puis, nous estimerons la résistivité de la couche qui ne doit pas être trop élevée. 

Enfin, nous donnerons les estimations de la rugosité de surface du polysilicium et de la 

rugosité d’interface avec le dioxyde de silicium. 

 

La deuxième partie de ce chapitre sera consacrée à la caractérisation électrique de 

capacités MOS dont l’électrode de grille a été réalisée en silicium polycristallin dopé bore in-

situ : des études courant-tension, capacité-tension et de fiabilité seront réalisées pour évaluer 

respectivement les paramètres du courant tunnel, le taux de déplétion de grille et la charge 

emmagasinée au claquage. 

 

Enfin, nous conclurons sur l’apport du polysilicium dopé bore in-situ en tant que 

matériau de grille : nous ferons la synthèse des avantages et des inconvénients mais aussi des 

améliorations éventuelles à apporter au process. 

 

II. LE FOUR 

A. Généralités sur les dépôts CVD 

Le dépôt chimique à partir d’une phase vapeur ou CVD (Chemical Vapor Deposition) 

consiste à mettre en contact un ou plusieurs substrats avec un ou plusieurs réactifs dans une 

enceinte : le réacteur. Les gaz réagissent chimiquement avec les substrats afin de déposer un 

film solide, alors que les sous-produits de la réaction sont entraînés et éliminés du réacteur. 
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Il existe différents types de dépôts CVD selon le mode d’activation. Cependant, nous 

ne nous intéresserons qu’aux dépôts activés thermiquement à faible pression : ce sont les 

dépôts LPCVD (Low Pressure CVD). 

 

Un dépôt CVD dans un réacteur à parois chaudes est une suite de plusieurs 

étapes243 (Figure II-1): au contact du substrat et des parois chaudes du réacteur, les réactifs 

viennent se physisorber en surface, c’est-à-dire créer des liaisons de faible énergie avec le(s) 

substrat(s). Ils peuvent alors soit diffuser en surface, soit se chimisorber, ce qui entraîne le 

plus souvent la désorption de produits secondaires. L’ensemble des espèces chimiques est 

évacué vers la sortie du réacteur par convection. 

 

AB 

AB (AB)*

B* 

B 

A* 

Transfert de 
matière 

Adsorption 

Désorption 

Dissociation 

A 

 

Figure II-1 :  Les différentes phases d’un dépôt CVD. 

 

La vitesse de dépôt résulte de l’addition des vitesses de transport des réactifs jusqu’à la 

surface de réaction (régime diffusionnel) et des vitesses de réaction de dépôt (régime 

chimique). La prédominance de l’un ou l’autre de ces régimes dépend essentiellement des 

conditions de travail et de la nature des réactions chimiques. Plus le réacteur travaille en 

régime chimique, plus les dépôts seront uniformes. 

 

Le mécanisme de transfert de masse est influencé par la température. Les phénomènes 

chimiques de surface sont souvent activés thermiquement et leur vitesse de réaction est 

donnée par : 

 








 −
=

kT
E

exp.Av a  

où :  A est le facteur de fréquence. 
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Ea est l’énergie d’activation. 

T la température. 

K la constante de Boltzmann. 

 

Ainsi, à basse température, la vitesse de réaction est faible et peut être inférieure à la 

vitesse d’arrivée des réactifs : les réactions de surface limitent donc la vitesse de dépôt. A 

haute température, c’est le transport de matière qui limite la vitesse de dépôt. 

 

La pression des gaz influe aussi énormément sur le dépôt : la diffusivité des gaz 

augmente fortement lorsque la pression diminue : le dépôt résultant est alors de meilleure 

qualité. 

B. Le réacteur secteur 

Les réacteurs les plus utilisés en microélectronique sont les réacteurs tubulaires à 

parois chaudes à la géométrie soit verticale soit, le plus souvent, horizontale. Dans ce type de 

réacteurs, le flux de gaz est perpendiculaire aux plaquettes. Cependant ils présentent quelques 

inconvénients tels que : 

� L’épuisement des gaz réactifs le long de la charge. Ce problème a fait l’objet 

de solutions plus ou moins efficaces telles que l’injection de gaz tout le long de 

la charge ou de créer un profil de température le long de la charge afin de 

compenser la chute de la concentration de gaz par une augmentation de la 

vitesse de réaction. 

� La difficulté d’exécuter plusieurs dépôts à la suite car le temps de diffusion des 

gaz dans l’espace inter-plaquettes introduit des périodes de transition non 

négligeables. 

 

De plus, des applications telles que les piles photovoltaïques, de par la nécessité 

d’obtenir des couches homogènes de quelques microns d’épaisseur, ont montré les limites des 

fours tubulaires. C’est la raison pour laquelle le Laboratoire de Génie Chimique de Toulouse a 

mis au point une nouvelle géométrie de réacteur, protégé par un brevet en 1987, de telle sorte 

que l’écoulement des gaz se fasse parallèlement aux plaquettes : le réacteur annulaire (Figure 

II-2). Il en résulte une meilleure homogénéité car les gaz entrent en contact avec une surface 

limitée de substrats. Pouvant contenir jusqu’à 90 plaquettes en position verticale sur un 

support horizontal en quartz, il est constitué de deux tubes coaxiaux verticaux également en 
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quartz. Ces deux tubes sont chauffés par des résistances électriques enroulées autour du tube 

externe et à l’intérieur du tube interne. Les gaz sont introduits par le haut et évacués par le 

bas. 

 

Entrée des gaz 

Sortie des gaz 

Plaquettes 

Tube en quartz 

Résistance chauffante 
interne 

Tubes d’alimentation 

Matériau isolant 

Résistance chauffante 
externe 

Support en quartz 

 

Figure II-2 : Schéma du réacteur annulaire. 

 

De par la géométrie du réacteur, les périodes de transition induites par les phénomènes 

inter-plaquettes sont supprimés. En outre, ce type de réacteur permet d’occuper une place au 

sol en salle blanche bien moindre qu’un réacteur tubulaire. Enfin, un modèle réduit 

représentatif des phénomènes se produisant dans le réacteur a été réalisé, il permet d’étudier la 

mise en place rapide et moins coûteuse de nouveaux dépôts : le réacteur secteur (Figure II-3). 

 

Le réacteur secteur, conçu au Laboratoire de Génie Chimique de Toulouse244, est 

constitué d’un prisme droit à base trapézoïdale permettant de traiter environ quatre plaquettes 

de quatre pouces. Il peut être séparé en trois zones (zone d’entrée, zone de plaquette et zone 

de sortie). Le chauffage est assuré par des éléments de chauffe indépendants. 
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Entrée des gaz 

Ecrans 

Plaquettes 

Matériau isolant 

Eléments chauffants 

 

Figure II-3 : Schéma du réacteur secteur. 

 

Le réacteur secteur permet d’obtenir des vitesses de dépôt jusqu’à trente fois 

supérieures à celles d’un four tubulaire. De plus, à vitesse de dépôt égale, le four secteur 

produit des couches plus homogènes que le four tubulaire. 

 

III. CARACTERISATION PHYSIQUE DU POLYSILICIUM DOPE 
IN SITU 

A. Description des échantillons 

Deux types d’échantillons sont préparés : la série 1 pour les expériences de SIMS et la série 2 

pour les études de contraintes, de résistivité et de rugosité. 

� Substrat : substrat de silicium de diamètre 4 pouces, de type N orientés (100) et dont la 

résistivité est comprise entre 0,008 et 0,02 Ω.cm. 
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� Nettoyage standard H2O2/H2SO4, oxydation sacrificielle, nettoyage RCA + HF « last » 

puis oxydation sèche (épaisseur : 25nm). 

 

 

� Réalisation de la grille : 

o Série 1 : dépôt de silicium amorphe non dopé (épaisseur : 0,05µm), dépôt de 

silicium amorphe dopé bore in-situ (épaisseur : 0,13µm) puis recuits 

d’activation (voir partie SIMS). 

o Série 2 : dépôt de silicium amorphe dopé bore in-situ (épaisseur : 400nm) puis 

recuit d’activation. 

 

 

Silicium 

Silicium 

SiO2 

Silicium 

SiO2 

Silicium dopé bore 
in-situ

Silicium non dopé

Série 1 : Série 2 : 

Caractéristiques du recuit: 

Gaz : N2 (débit) 

Température : T=600°C 

Durée : t=2H 

Pression : p=1atm 

Caractéristiques du dépôt: 

Gaz : Si2H6 (50sccm)+BCl3 (10sccm) 

Température : T=480°C 

Durée : t=30min 

Pression : p=360mTorr 
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B. Etude SIMS 

L’étude de la diffusion du bore s’effectue par la technique SIMS (Secondary Ion Mass 

Spectrometry) sur un CAMECA 4F6 à l’INSA de Toulouse. La grande sensibilité de détection 

et la bonne résolution en profondeur de cette technique permet de renseigner sur la 

localisation d’impuretés ou de détecter des contaminants. 

 

Principe de mesure (Figure III-1): la surface d’un échantillon, placé dans le vide, est 

bombardée par un faisceau d’ions primaires de quelques keV d’énergie et émis par une 

source. Les collisions avec la surface induisent l’émission de photons, d’électrons, d’atomes 

neutres, d’agrégats et, surtout, d’ions mono ou poly atomiques, dits ions secondaires par 

analogie avec les ions primaires issus de la source. L’analyse par SIMS s’intéresse à 

l’information contenue dans les ions secondaires. Accélérés par une tension d’extraction, ils 

sont dirigés vers un prisme électrostatique assurant un tri en énergie puis vers un prisme 

magnétique où s’effectue un tri en masse. Enfin, un système de détection composé d’un 

second prisme électrostatique permet soit de visualiser une image sur un écran fluorescent, 

soit de diriger les particules vers un multiplicateur d’électrons. 

 

 

Figure III-1 : Principe de la mesure SIMS. 

 

Permettant d’obtenir un spectre de masse, une analyse isotropique, des images 

ioniques de la répartition des éléments en 2D ou 3D, la distribution latérale de la 

concentration d’un élément donné, nous ne nous intéresserons qu’aux profils de bore en 

profondeur.  
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Pour différents bilans thermiques, cette étude nous fournira une estimation de la 

diffusion du bore dans la structure et, à partir des profils, d’obtenir une évaluation du 

coefficient de diffusion du bore dans le polysilicium à l’aide d’un modèle de diffusion du bore 

développé à l’Université de Constantine en Algérie245. 

 

Les échantillons vont être soumis à différents recuits qui fourniront 7 types de profils 

de diffusion (Figure III-2): 

 

� Pas de recuit. 

� 600°C pendant 2 heures. 

� 600°C pendant 8 heures. 

� 700°C pendant 30 minutes. 

� 700°C pendant 2 heures. 

� 850°C pendant 15 minutes. 

� 850°C pendant 1 heure. 

 

Il s’agit de vérifier si le bilan thermique que nous avons choisi pour l’élaboration de la 

grille des capacités que nous avons fabriquées est optimal : il doit induire un profil de dopage 

plat, une diffusion de bore relativement faible ainsi qu’une bonne activation électrique des 

impuretés dopantes. 

 

Tout d’abord, observons la courbe correspondant à un polysilicium dopé mais non 

recuit, le profil de dopage est plat, comme nous nous y attendions, le plateau étant situé à 

1020cm-3. La transition entre le silicium non dopé et le silicium dopé ne s’effectue pas 

abruptement et correspond au temps d’ouverture de la vanne de BCl3. 
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Figure III-2 : Profils de dopage de bore en fonction du type de recuit d'activation. 

 

Penchons-nous sur le recuit à 600°C pendant 2 heures : c’est celui que nous utilisons 

pour la fabrication des capacités. A cette température, le bore est censé peu diffuser, le recuit 

sert juste à l’activer électriquement mais on remarque qu’il est présent en faible quantité dans 

la couche de silicium amorphe non dopé. Dans les capacités que nous avons fabriquées, il n’y 

a pas de couche amorphe. Or, le bore diffuse plus dans ce matériau que dans le SiO2 à cause 

d’un plus faible coefficient de ségrégation du bore entre deux couches de silicium. Donc, nous 

pouvons penser que le bore sera peu présent dans l’oxyde de grille. 

 

Pour des bilans thermiques plus élevés, le bore diffuse de plus en plus dans la structure 

et dépasse même les seuils de tolérance, comme nous pouvons le constater par exemple pour 

le recuit à 850°C à 15min : le bore diffuse trop car la couche non dopée s’est cristallisée, les 

défauts, présents lors de l’état amorphe de la couche et qui ralentissaient la progression du 

bore, ont disparu. La conséquence est un profil de dopage pratiquement plat sur l’ensemble 

polysilicium/silicium non dopé. 

 

Le degré d’activation du bore a aussi été extrait : il correspond à la fraction de dopants 

électriquement actifs, la quantité de dopants électriquement inactifs conduit à la formation 

d’amas ou de clusters qui peuvent dégrader la cristallinité du dépôt246 247 248. Le résultat de 

l’étude nous donne, en fonction du type de recuit, une fraction de dopants électriquement 
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actifs comprise entre 58 et 62%, ce qui correspond relativement aux résultats d’un dopage par 

implantation (50 à 60%)245. 

 

Les résultats de l’étude des coefficients de diffusion pour chaque type de recuit sont 

les suivants (Tableau III-1): 

 

Température du recuit (°C) Durée du recuit (h) Coefficient de diffusion (cm2/s) 

2 6,7.10-19 
600 

8 5,1.10-19 

0,5 1,4.10-15 
700 

2 1,3.10-16 

850 0,25 4,9.10-14 

Tableau III-1 : Coefficients de diffusion du bore dans le polysilicium en fonction du type de recuit. 

Pour le bilan thermique utilisé dans le process de fabrication des capacités MOS 

(T=600°C-2 heures), le coefficient est de l’ordre de 10-19 cm2/s : la diffusion de bore est 

insignifiante, on peut penser que l’isolant sera dépourvu d’atomes dopants. 

 

C. TEM 

Une image transversale de la structure a été réalisée au CEMES de Toulouse (Philips-

FEI Tecnai G2 F20 S-Twin) avec un Microscope Electronique en Transmission (Figure III-3). 
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Figure III-3 : Banc de mesure TEM. 

 

On peut ainsi évaluer avec précision la rugosité d’interface avec le SiO2 car celle-ci, si 

elle est trop élevée, elle pourrait avoir une influence sur la fiabilité du composant : si le 

silicium est déposé sous forme amorphe, et même après cristallisation (ce qui est le cas de 

notre dépôt), la rugosité et la tension de claquage sont meilleures que s’il est déposé sous 

forme polycristalline249 250.  De plus, une forte rugosité est responsable de l’apparition de pics 

de champ électrique local, entraînant une décroissance de la mobilité des porteurs en forte 

inversion251. 

 

SiO2 

Poly-Si 

 

Figure III-4 : Vue en coupe de l'interface poly-Si / SiO2. 

 

Comme nous pouvons le constater sur la Figure III-4, les variations de la rugosité sont 

d’environ 1 à 3 nm. De par une vitesse de dépôt élevée (vd=6 nm/min), la taille des grains est 
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supérieure à celle du silicium déposé polycristallin (structure colonaire, Figure III-5-a), ce qui 

entraîne une faible rugosité (Figure III-5-b). Il n’est cependant pas évident de conclure 

exactement sur la rugosité de l’interface poly-Si/SiO2 puisque tout dépend de l’endroit où la 

mesure est effectuée (Figure III-6). 

 

SiO2 SiO2 

(a) (b) 
 

Figure III-5 : Structure du silicium déposé polycristallin (a) et déposé amorphe et recuit (b). 

 

SiO2 
Faible rugosité 

Rugosité élevée

 

Figure III-6 : Rugosité d'interface de la couche de polysilicium. 

 

D. AFM 

La rugosité de surface du polysilicium a été étudiée avec un Microscope à Force 

Atomique AFM. Les résultats (Figure III-7) montrent une faible rugosité de surface dont la 

moyenne est de l’ordre de 1,3nm avec des pics à 14nm. 
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Figure III-7 : Rugosité de surface du polysilicium. 

 

Par comparaison, Voutsas252 a étudié la rugosité de surface de dépôts de silicium 

effectués à partir de silane à 570°C : des rugosités de surface comprises entre 5 et 9 nm sont 

obtenues. Dans son étude, Basa253 trouve des rugosités comprises entre 8,8 et 15,6 nm. 

 

E. Mesure par effet Hall 

La mesure effet Hall, effectuée à l’aide d’un ACCENT HL5500PC (Figure III-8), 

permet d’obtenir des résultats de résistivité, de concentration et de mobilité de porteurs dans 

un matériau. 

 

 

Figure III-8 : Banc de mesure par effet Hall. 

 

Le Tableau III-2 donne les résultats de la mesure effectuée sur une couche de 

polysilicium d’une épaisseur de 0,395µm et compare ces résultats avec les données du 

silicium monocristallin. 
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Résistivité 

(mΩ.cm) 
 

Epaisseur 

(nm) Résistance 

carré (Ω/⁭) 

Dopage 

(cm-3) 

Mobilité 

(cm2.V-1.s-1) 

2 Poly dopé bore 

in-situ 
395 

48 
1,5.1020 21,4 

1 Silicium 

monocristallin 
 

 
1020 28 

Tableau III-2 : Résultats de la mesure par effet Hall. 

 

La résistivité du polysilicium est de l’ordre de celle du silicium monocristallin pour un 

dopage équivalent. De plus, elle est toujours inférieure aux valeurs données pour des couches 

de polysilicium dopées bore in situ à des niveaux équivalents ou même supérieurs : nous 

trouvons 48 Ω/⁭ pour un dopage électriquement actif de 1,5.1020cm-3, ce qui signifie que la 

mobilité des trous dans la couche ou/et que la fraction de dopants électriquement activés est 

(sont) élevée(s). Par comparaison, si l’on regarde les travaux de Herner et al254, Nam et al255 et 

Ylönen et al256, les résultats sont compris entre 65 et 420 pour des dopages de 5.1021 cm-3 à 

2.1020 cm-3. 

 

Le taux d’activation des dopants est de 62%, ce qui correspond à une bonne activation 

des dopants. La mobilité des trous est de 21,4 cm2.V-1.s-1, ce qui est très proche de la valeur 

du silicium monocristallin (28 cm2.V-1.s-1). Pour comparaison, Pejnefors et al257 trouvent de 1 

à 5 cm2.V-1.s-1 pour un dopage compris entre 5.1018 et 2.1019, ce qui est environ une décade en 

dessous de la valeur pour le silicium monocristallin. Cette valeur de mobilité peut être 

expliquée par la structure du polysilicium qui est composée de grains de silicium 

monocristallin de forte taille. 

 

F. Mesure 4 pointes 

La mesure 4 pointes de la résistance carré, effectuée à différents endroits de la surface 

de polysilicium à l’aide d’un Chang Min Tech CMT-SR2000N, permet d’avoir une image 

relative de l’homogénéité de l’épaisseur du dépôt (Figure III-9). 
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Figure III-9 : Cartographie de la mesure de la résistance carré du dépôt de polysilicium. 

 

La résistance carré est plutôt stable et oscille entre 44 et 48 Ω/⁭. Le dopage n’est pas 

tout à fait constant sur la surface et l’on peut considérer l’écart entre ces deux valeurs de 

résistance carré comme étant le résultat conjugué de l’homogénéité du dépôt et de la variation 

de dopage, tous deux ayant une influence équivalente. Donc, pour un dépôt d’une épaisseur 

d’environ 0,4µm, l’écart entre l’épaisseur effective minimale et maximale sera d’environ 

20nm, soit une inhomogénéité de ±5%, ce qui est tout à fait convenable. 

 

G. Mesure des contraintes 

Nous avons utilisé le KLA-Tencor P15 pour mesurer les contraintes mécaniques de la 

couche de polysilicium induites par le dépôt car celles-ci peuvent dégrader la fiabilité 

électrique des composants258 259 260. Les résultats, donnés dans le Tableau III-3, sont des 

valeurs de contrainte en tension comprises entre 222 et 318Mpa, qui sont des valeurs usuelles 

pour ce type de matériau : Ylönen et al.256 obtiennent une contrainte en tension de 200Mpa et 

une résistivité de 2mΩ.cm pour une couche de polysilicium dopé bore déposée à 530°C et 

recuite à 650°C pendant une heure. 

 

Echantillon Moyenne (Mpa) Maximum (Mpa) Centre (Mpa) 

1 261 271 262 

3 222 266 263 

4 256 318 274 

5 247 306 240 
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Tableau III-3 : Résultat des mesures de contraintes pour quatre échantillons. 

 

IV. CARACTERISATION ELECTRIQUE 
Des capacités MOS avec des grilles de deux types différents ont été réalisées: grille 

métallique en aluminium (série alu) et grille en polysilicium dopée bore in-situ (série poly) 

d’épaisseur 200nm et avec un oxyde de grille de 4nm. Les capacités de la série alu vont jouer 

le rôle de témoin et donc permettre de quantifier l’apport de la grille polysilicium. 

 

A. Description des échantillons 

� Substrat : substrat de silicium de diamètre 4 pouces, de type N orientés (100) et dont la 

résistivité est comprise entre 0,008 et 0,02 Ω.cm. 

 

 

� Préparation : Nettoyage standard H2O2/H2SO4, oxydation sacrificielle, nettoyage 

standard H2O2/H2SO4 puis oxydation humide de champ (épaisseur : 350nm). 

 

 

� Oxydation de grille : Nettoyage RCA + HF « last » puis oxydation sèche (épaisseur : 

4nm) 

 

Silicium 

Silicium 

SiO2 

Silicium 

SiO2 

SiO2 
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Synoptique de l’oxydation de grille : 

 

 

L’oxydation se déroule pour des débits de gaz de 3L pour l’azote et de 1L pour 

l’oxygène à la pression atmosphérique. La mesure à l’ellipsomètre nous donne une épaisseur 

d’isolant de 3,8nm. 

 

� Réalisation de l’électrode de grille : 

o Série poly : dépôt de silicium amorphe dopé bore in-situ (épaisseur : 200nm) 

puis recuit d’activation. 

o Série alu : dépôt d’aluminium (épaisseur : 200nm). 
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Caractéristiques du recuit : 

Gaz : N2 (débit) 

Température : T=600°C 

Durée : t=2H 

Pression : p=1atm 

Caractéristiques du dépôt de silicium :

Gaz : Si2H6 (50sccm)+BCl3 (10sccm) 

Température : T=480°C 

Durée : t=30min 

Pression : p=360mTorr 

Si 

SiO2 

SiO2 

Polysilicium 

Al 
Série alu : Série poly : 
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� Métallisation face avant : pour la série poly, désoxydation de la surface du 

polysilicium dans une solution de buffer HF, dépôt d’aluminium (épaisseur : 200nm) 

puis recuit post-métallisation sous forming gas à 450°C pendant 20min sous N2/H2 

(95:5). 

� Métallisation face arrière : dépôt d’or-antimoine (épaisseur : 200nm) par évaporation 

puis recuit à 200°C pendant 20min sous N2. 

 

 

B. Homogénéité en épaisseur 

On désire un oxyde de grille d’une épaisseur égale à 4nm environ. La mesure à 

l’ellipsomètre effectuée sur plusieurs plaquettes écrans nous donne une épaisseur physique de 

l’isolant d’environ 3,8nm. 
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Figure IV-1 : Test d'homogénéité en épaisseur. Exemple : grille métallique polarisée en accumulation. 

 

La Figure IV-1 représente une caractérisation courant-tension effectuée sur une 

centaine d’échantillons. Nous pouvons remarquer qu’il y a peu de dispersion sur la partie 

Silicium 

SiO2 

SiO2 

Polysilicium 

Au/Sb 

Al Série alu : Série poly : 
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conductrice des caractéristiques ce qui signifie que la croissance de l’oxyde a été relativement 

homogène. 

 

C. Caractéristique courant-tension 

Nous avons effectué des caractérisations courant-tension à l’aide d’un HP4155 couplé 

à un testeur sous pointe SET sur des capacités MOS de surface 10-10 m2. Ces tests nous 

permettent de déterminer le type de conduction, d’évaluer la qualité de l’interface injectante et 

de choisir la valeur de la contrainte électrique qui sera appliquée lors des tests de fiabilité. 

 

Les résultats de la mesure courant-tension pour la grille métallique en injection 

d’électrons par le substrat (Figure IV-2-a) et par la grille (Figure IV-2-b) sont donnés ci-

dessous : 
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Figure IV-2 : Caractéristiques I(V) de capacités MOS à grille métallique en injection d'électrons par le 

substrat (a) et par la grille (b). 

 

Les mêmes résultats sont donnés pour la grille en polysilicium (Figure IV-3-a et 

Figure IV-3-b) : 
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Figure IV-3 : Caractéristiques I(V) de capacités MOS à grille polycristalline en injection d'électrons par le 

substrat (a) et par la grille (b). 

 

Les oscillations quantiques du courant que l’on observe en régime d’injection 

d’électrons par la grille sont représentatives d’une interface oxyde/grille de bonne qualité. 

 

Pour des oxydes de grille d’une épaisseur inférieure à 4nm, le mécanisme de 

conduction des porteurs à travers l’isolant n’est probablement pas de type Fowler Nordheim. 

Il est possible de s’en assurer à l’aide d’un petit programme développé avec MATLAB 

déterminant les paramètres associés à ce type de conduction. 

 

Dans un premier temps, nous avions fabriqué les mêmes composants de deux types de 

grille mais avec un isolant plus épais (environ 5,5nm). Les résultats obtenus nous confirment 

une conduction de type Fowler Nordheim (Figure IV-4 et Figure IV-5): 
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Figure IV-4 : Comparaison des caractéristiques courant-tension pour une capacité MOS à grille 

métallique en injection d'électrons par le substrat (b) et la grille (a). 
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Figure IV-5 : Comparaison des caractéristiques courant-tension pour une capacité MOS à grille 

polycristalline en injection d'électrons par le substrat (b) et la grille (a). 

 

Mais, dans le cas d’un isolant d’une épaisseur de 3,8 nm, la courbe simulée ne 

correspond pas du tout à la courbe expérimentale en injection substrat, ce qui confirme que la 

conduction n’est pas de type Fowler-Nordheim (Figure IV-6 et Figure IV-7). Dans le cas de 

l’injection grille, nous pouvons remarquer que, pour le début de la polarisation (de 4,2 à 5V 

pour la grille métallique et de 4 à 5,5V pour la grille polycristalline), le mécanisme de 

conduction n’est pas de type Fowler-Nordheim. Par contre, pour les polarisations supérieures, 

il semble que la conduction devienne de type Fowler-Nordheim. C’est un résultat normal 

puisque, pour des oxydes d’épaisseur inférieure à 4nm, le mécanisme de conduction est, dans 

un premier temps, de type tunnel direct puis de type Fowler-Nordheim pour les fortes 

polarisations. 
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Figure IV-6 : Comparaison des caractéristiques courant-tension pour une capacité MOS à grille 

polycristalline en injection d'électrons par le substrat (b) et la grille (a). 
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Figure IV-7 : Comparaison des caractéristiques courant-tension pour une capacité MOS à grille 

métallique en injection d'électrons par le substrat (b) et la grille (a). 

 

Pour vérifier que ces composants ont une caractéristique courant-tension de type 

tunnel direct, l’élaboration d’un simulateur I(V), dont la description a fait l’objet du chapitre 2 

de ce manuscrit, a été nécessaire. L’application du modèle théorique se fait sur une capacité 

MOS à grille polycristalline. 

 

 

Figure IV-8 : Caractéristiques théoriques et expérimentales courant-tension d'une capacité MOS à grille 

polycristalline. 

 

Sur la Figure IV-8, nous constatons un très bon accord entre le courant théorique et le 

courant mesuré expérimentalement excepté en régime de faible accumulation : la 

modélisation de la contribution des états étendus, qui ne sont pas négligeables, n’est pas 

correcte, comme nous l’avons indiqué dans le paragraphe III-C-3 du chapitre 2 (ils sont 
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considérés comme libres, contrairement aux porteurs quasi-liés confinés dans le puits de 

potentiel), ceci peut expliquer la sous-évaluation du courant à faible champ. 

 

L’extraction des paramètres donne : 

� Epaisseur de l’isolant : 3,8nm 

� Différence des affinités électronique pour les électrons : 3eV 

� Différence des affinités électronique pour les trous : 4,9eV 

� Masse effective des électrons dans l’isolant : 0,52m0 

� Masse effective des trous dans l’isolant : 0,33m0 

 

L’épaisseur de l’isolant extraite est conforme aux résultats de la mesure par 

ellipsométrie et de la mesure capacité-tension. La différence des affinités électroniques pour 

les électrons et les trous est conforme aux données théoriques. Le choix des masses effectives 

dans l’isolant des électrons et des trous a été expliqué dans le paragraphe III-B-4 du chapitre 

2. 

 

D. Caractéristique capacité-tension 

Des mesures capacité-tension ont été réalisées pour extraire les paramètres physiques 

des capacités MOS fabriquées : l’épaisseur de l’oxyde de grille, la tension de flat-band, la 

résistance série de la structure, le dopage de substrat et de la grille et la quantité de charges 

dans l’isolant. 

 

1. Mesure Haute Fréquence-Basse Fréquence (HF-BF) 

La mesure est effectuée à l’aide de l’analyseur d’impédance HP42184. Le principe de 

mesure est le suivant : pour plusieurs point de fonctionnement en polarisation continue, on 

applique un signal alternatif qui va faire varier la charge aux bornes de la capacité à mesurer. 

C’est cette variation de charge qui va nous donner la valeur de la capacité. 

 

Le principe de la mesure HF-BF est de mesurer la caractéristique capacité-tension 

pour deux fréquences distinctes. La structure ayant un comportement différent en régime 

d’accumulation selon la fréquence appliquée, cette méthode permet d’évaluer la résistance 

série de la structure. Dans notre cas, les fréquences sont égales à 1kHz et 100kHz. Cette 
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méthode permet également d’évaluer la tension de flat-band, le dopage de substrat et, couplée 

à la caractéristique quasi-statique, de calculer la densité des états d’interface. 

 

Les résultats des mesures C(V) HF/BF sur des capacités MOS avec des grilles 

métalliques (Figure IV-9-a) et des grilles en polysilicium (Figure IV-9-b) et de surface 9.10-8 

m2 sont présentées ci-dessous : 
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Figure IV-9 : Caractéristique C(V) HF-BF pour des capacités MOS à grille en aluminium (a) et en 

polysilicium (b). 
 

2. Mesure quasi-statique 

La mesure quasi-statique est effectuée avec le K595 de Keithley sur des capacités 

MOS de surface 9.10-8 m2 et dont la grille est soit métallique soit polycristalline. Cette mesure 

quasi-statique, comme son nom l’indique, permet de voir la réponse des porteurs minoritaires 

du substrat n’ayant pas le temps de réagir lors d’une mesure C(V) HF-BF. Cette réponse se 

répercute sur la courbe de la capacité qui remonte en régime d’inversion. Cette mesure va 

permettre d’évaluer la déplétion de grille pour une grille polycristalline.  

 

Ci-dessous sont représentées les caractéristiques C(V) quasi-statiques normalisées des 

capacités MOS à grille métallique (Figure IV-10-a) ou polycristalline (Figure IV-10-b). 

 



Chapitre 3 : Caractérisations physique et électrique 

 122

-2.5 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5
0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

1.1
C

ap
ac

ité
 (p

F)

Tension (V)
-2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

1.1

C
ap

ac
ité

 (p
F)

Tension (V)

(a) (b) 
 

Figure IV-10: Caractérisation quasi-statique de capacités MOS à grille en aluminium (a) et en 

polysilicium (b). 

 

La déplétion de grille est estimée à environ 8%, ce qui est un résultat bien meilleur que 

ce que l’on peut obtenir avec la méthode de dopage classique par implantation ionique. 

 

3. Résultats et interprétation 

a) Extraction de l’épaisseur de l’isolant 

Les courbes C(V) obtenues du simulateur sont superposées aux caractéristiques C(V) 

expérimentales pour la grille métallique (Figure IV-11-a) et la grille polycristalline (Figure 

IV-11-b). 
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Figure IV-11: Courbes C(V) en quasi-statique expérimentales et simulées pour des capacités MOS à grille 

métallique (a) et en silicium polycristallin (b) 
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L’accord entre les résultats expérimentaux et la théorie sont globalement bons. Le 

léger décrochage entre les courbes expérimentales et simulées en régime de déplétion devrait 

résulter d’un dopage du substrat non plat : la valeur de la capacité au fond de la « cuvette » est 

fixée par le dopage de substrat en surface tandis que l’écartement entre les régimes de 

déplétion de d’inversion varie selon le dopage en volume. 

 

Les résultats de l’extraction de l’épaisseur de l’isolant sont consignés dans le Tableau 

IV-1 : 

 

Epaisseur d’oxyde 

(nm) 
Ellipsomètre

Méthode 

classique 

Simulateur 

C(V) 

Grille aluminium 3,8 4,2 3,8 

Grille polysilicium 3,8 4,6 3,7 

Tableau IV-1: Résultats de l'extraction de l'épaisseur de l'isolant. 

 

La mesure à l’ellipsomètre donne une épaisseur physique approximative du dioxyde 

de silicium que l’on a fait croître sur le substrat. Elle nous donne 3,8nm, ce qui est en accord 

avec le résultat du simulateur prenant en compte la quantification des porteurs dans le substrat 

et dans la grille si celle-ci est polycristalline. Par contre, la méthode classique d’extraction de 

TOX par la valeur maximale de la capacité en accumulation surestime le résultat (4,2 et 4,6 

nm), ce qui confirme la présence de la quantification des porteurs et que la méthode classique 

ignore donc l’augmentation de l’épaisseur « électrique » de l’isolant. 

 

b) Résistance série 

La résistance série est estimée de deux manières et les résultats de calcul sont données 

dans le Tableau IV-2: 

� La méthode du raccordement : à partir de la mesure de la conductance et de 

la capacité, la valeur de la résistance série de la structure est celle qui va 

permettre de raccorder la courbe HF à la courbe BF. Les courbes étant déjà 

très proches et la méthode ne permettant pas une grande précision 

l’estimation nous donne, pour les deux types de grille, une résistance série 

inférieure à 10 Ω. 
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� La mesure de la partie réelle de l’impédance en fonction de la fréquence : 

en haute fréquence, la partie réelle de l’impédance de la capacité MOS tend 

vers la résistance série. Cette mesure donne 10 Ω pour la grille métallique 

et 11 Ω pour la grille en polysilicium. 

 

Résistance série 

(ohms) 

Méthode du 

Raccordement 

Partie réelle de 

l’impédance 

Grille aluminium <10 10 

Grille polysilicium <10 11 

Tableau IV-2: Résultats de la mesure de la résistance série de la structure. 

 

La grille polycristalline n’implique donc pas d’augmentation significative de la 

résistance série, elle se comporte comme une électrode métallique. 

 

c) Tension de flat-band 

L’estimation de la tension de flat band peut s’effectuer à partir de deux méthodes, les 

résultats étant consignés dans le Tableau IV-3: 

� La méthode de la capacité de flat-band : CFB, qui est calculé à l’aide de la 

formule donnée ci-dessous, est reporté sur la courbe C(V) et la tension 

correspondant à CFB est la tension de flat-band. 

 

SOX

OX
FB

NT

300T136
1

C
C

+

=  

  où : COX est la capacité de l’oxyde. 

   T la température. 

   NS le dopage de substrat. 

 

�  A partir du simulateur : dans celui-ci, la tension de flat-band est égale à la 

différence entre les travaux de sortie du silicium et du matériau de grille, 

les charges de l’oxyde ne sont pas prises en compte. Les résultats donnent 

0,2 V pour la grille métallique et 0,9 V pour la grille en polysilicium. Le 
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+0,3 et le –0,1 représentent la quantité de tension à ajouter ou à retrancher à 

la courbe théorique pour qu’elle colle à la courbe expérimentale. 

 

Tension de flat band 

(V) 

Méthode 

de CFB 

Simulateur 

C(V) 

Grille aluminium 0,12 -0,094(+0,3)=0,2 

Grille polysilicium 0,86 1,002(-0,1)=0,9 

Tableau IV-3 : Résultats de l'extraction de la tension de flat-band. 

 

QUELLE QUE SOIT LA METHODE EMPLOYEE, LES VALEURS SONT 
EQUIVALENTES. CEPENDANT, ON CONSTATE QUE LES VALEURS 
EXTRAITES DU SIMULATEUR C(V) SONT LEGEREMENT SUPERIEURES AUX 
VALEURS DONNEES PAR LA METHODE DE CFB. CECI POURRAIT ETRE 
EXPLIQUE PAR LA PRISE EN COMPTE DE L’IONISATION INCOMPLETE DES 
DOPANTS PAR LE SIMULATEUR ALORS QUE LA METHODE CLASSIQUE N’EN 
TIENT PAS COMPTE. 
 

d) Quantité de charges dans l’isolant 

(1) Charges d’interface 

La densité d’états d’interface est calculée selon la méthode de la conductance (détail 

de la méthode à la référence263). Elle consiste à mesurer en fonction de la fréquence la 

conductance du modèle équivalent parallèle. La courbe est gaussienne : l’abscisse du 

maximum correspond à la constante de temps des pièges d’interface alors que son ordonnée 

est liée à la densité de ces états. Les résultats sont consignés dans le Tableau IV-4: 

 

 Densité d’états d’interface 

Grille aluminium DIT=9.1011cm-2.eV-1 

Grille polysilicium DIT=8.1011cm-2.eV-1 

Tableau IV-4 : Densités d’états d'interface selon le type de grille. 

 

Pour des isolants d’épaisseur 3,5nm, Bauza et al261 trouvent une densité d’états 

d’interface de l’ordre de 1011cm-2.eV-1. Nos résultats se situent presque une décade au-dessus 

de cette valeur pour une épaisseur sensiblement inférieure. Ils semblent donc indiquer que les 
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valeurs pourraient être améliorées sensiblement par un meilleur nettoyage de surface, la 

rugosité de l’interface pouvant être la cause de densités d’états d’interface trop élevées262. 

 

(2) Charges fixes 

Nous avons estimé la quantité de charges fixes dans l’oxyde, en supposant que les 

charges d’interface sont négligeables puisque le recuit sous forming gaz à 450°C est censé les 

avoir passivé (détail de la méthode à la référence263): 

 

OXFBMSf C)V(Q ×−Φ=  
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Les résultats sont donnés dans le Tableau IV-5: 

 

 Charges fixes (cm-2) 

Grille aluminium (-)3,7.1011 

Grille polysilicium (+)9,2.1011 

Tableau IV-5 : Quantité de charges fixes pour chaque type de grille. 

 

Il est difficile de conclure sur ces résultats dans la mesure où la quantité de charges 

fixes est du même ordre de grandeur que la densité d’états d’interface : le signe négatif de la 

quantité de charges concernant les capacités à grille métallique pourrait être expliqué par le 

fait que l’hypothèse selon laquelle la densité d’états d’interface est négligeable est fausse. 

Ainsi, il est très probable que les résultats du Tableau IV-5 englobent les charges fixes et les 

charges d’interface. 

 

e) Niveaux de dopage 

Le dopage de substrat est évalué selon 3 méthodes : 

� Le calcul de la pente de la courbe 1/C²=f(V) en régime de déplétion. 
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� A partir de la valeur minimum de la capacité en régime d’inversion à haute 

fréquence. 

� A partir du simulateur C(V). 

 

Les résultats sont consignés dans le Tableau IV-6 : 

 

Dopage substrat 

(1018cm-3) 

Méthode 

de la pente

Méthode du 

Min(CHF) 
Simulateur C(V) 

Grille aluminium 0,7 0,84 NS=1018cm-3 

Grille polysilicium 0,8 0,95 
NS=1018cm-3 

NG=5.1019cm-3 

Tableau IV-6 : Résultats des calculs de dopage de substrat et de la grille. 

 

Selon la méthode, nous obtenons un dopage de substrat NS de 7.1017 à 1018 cm-3 

correspondant au dopage de nos plaquettes. Le simulateur C(V) donne, en outre, le dopage de 

grille NG que l’on estime à 5.1019cm-3. Cette valeur est plus faible que celles données par le 

SIMS (1020cm-3) et la mesure à effet Hall (1,5.1020cm-3), il se peut que 5.1019cm-3 soit la 

quantité de dopants électriquement actifs. 

 

E. Statistiques de claquage 

Nous avons mené une étude de la fiabilité des composants par des tests CCS (Constant 

Current Source) : un courant constant est appliqué sur la grille et on mesure la tension 

résultante en fonction du temps. L’injection de courant doit être adéquate : assez forte pour 

que la mesure ne soit pas trop longue, ni trop élevée pour que le claquage du composant 

n’apparaisse pas trop vite. Cette méthode permet de calculer la charge emmagasinée par la 

capacité au claquage et nous renseigne sur la qualité de l’isolant de grille. 

 

Une réponse typique à une contrainte en courant en fonction du temps est de la forme 

(Figure IV-12) : 
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Figure IV-12: Tension en fonction du courant pour une contrainte à courant  constant. 

 

La tension est constante jusqu’à l’apparition du claquage définitif du composant. 

 

Le nombre d’échantillons testés doit être supérieur à 120 pour avoir des résultats 

exploitables et pour être traités statistiquement par la distribution de Weibull dont 

l’expression est la suivante : 

 

β

α
)exp(1)( BD

BD
TTF −−=  

avec :  F étant la probabilité cumulée de claquage. 

TBD le temps que met une capacité à claquer. 

α est le temps que mettent 63% des capacités à claquer. 

β est la pente de Weibull. 

 

Les tests de fiabilité ont été effectués sur des capacités MOS à grille métallique et à 

grille polycristalline, de surface 10-10m-2 et pour une injection substrat de 2mA/cm2 et une 

injection grille de -20mA/cm2. Les résultats sont donnés ci-dessous (Figure IV-13 et Figure 

IV-14) : 
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(a) (b) 
 

Figure IV-13: Statistiques de Weibull pour les capacités MOS à grille métallique en injection substrat (a) 

et en injection grille (b). 
 

(a) (b)
 

Figure IV-14: Statistiques de Weibull pour les capacités MOS à grille polycristalline en injection substrat 

(a) et en injection grille (b). 

 

Les résultats sont récapitulés dans le Tableau IV-7 pour la grille métallique et le 

Tableau IV-8 pour la grille polycristalline : 
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Grille 

métallique

Injection 

d’électrons 

par le 

substrat 

Injection 

d’électrons 

par la 

grille 

Charges 

au 

claquage 

(C/cm2) 

1,5 1,4 

Temps au 

claquage 

(s) 

753 707 

Pente de 

Weibull 
1,3 0,9 

Tableau IV-7: Charge emmagasinée au claquage et pente de Weibull pour la grille en aluminium en 

fonction de l’injection de courant. 

 

Grille 

polycristalline

Injection 

d’électrons 

par le 

substrat 

Injection 

d’électrons 

par la 

grille 

Charges au 

claquage 

(C/cm2) 

0,03 0,16 

Temps au 

claquage (s) 
15 79 

Pente de 

Weibull 
1,4 1,7 

Tableau IV-8: Charge emmagasinée au claquage et pente de Weibull pour la grille en polysilicium en 

fonction de l’injection de courant. 

 

Nous avons choisi ces intensités de courant car elles représentent le meilleur 

compromis durée de la mesure/temps au claquage. Cependant, leur faible valeurs comparées 
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aux données de la littérature (par exemple J=0,1A/cm2 chez Degraeve264) laissent présager 

d’une faible fiabilité de l’isolant. 

 

La pente de Weibull est le reflet de la densité critique de défauts de l’oxyde9. Les 

valeurs que nous obtenons, oscillant entre 1,3 et 1,7 (une exception : 0,9), sont plutôt 

inférieures aux estimations de Wu265 : la pente de Weibull doit se situer autour de 2 pour des 

épaisseurs d’oxyde de 4nm. De plus, une faible pente reflète une influence non négligeable du 

claquage extrinsèque. Par contre, il est intéressant de remarquer qu’aucun consensus n’a 

toujours été trouvé sur le fait que la pente dépende ou non de la tension appliquée, du sens de 

polarisation ou de la température. En ce qui concerne nos composants, il est difficile de 

conclure sur ce sujet. 

 

Comparons nos résultats avec ceux de Degraeve264, pour un oxyde d’épaisseur 4nm. 

Premièrement, l’injection est fixée à 0,1A/cm2 et l’aire des composants qu’il a testés est de 

2.10-9 m-2. Les résultats sont : QBD=1 C/cm2 pour l’injection grille et QBD=40 C/cm2 pour 

l’injection substrat, donc des conditions plus défavorables que les nôtres, dans la mesure où 

une polarisation et une aire de composant plus élevées entraînent une accélération de 

l’apparition du claquage. Par conséquent, les charges au claquage QBD que nous obtenons 

étant plus faibles que ceux de Degraeve, nos résultats de fiabilité sont décevants par rapport à 

la littérature. 

 

Nous pouvons faire deux remarques : 

� Les résultats des composants à grille métallique, l’échantillon témoin, sont 

mauvais par rapport à la littérature. Les hypothèses sont les suivantes : 

o On n’observe que le claquage extrinsèque. Ce n’est pas le cas puisque 

toutes les courbes de charges au claquage obéissent à la statistique de 

Weibull. 

o Mauvaise qualité intrinsèque de l’isolant? C’est possible dans la 

mesure où il n’a pas été possible de caractériser les pièges responsables 

de la formation des chemins de conduction nécessaires à l’apparition du 

claquage. 

                                                 
9 La densité critique de défauts de l’oxyde est le seuil à atteindre pour que des chemins de conduction se forment 
dans l’oxyde suite à une contrainte. 
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o Mauvais nettoyage de surface pré-oxydation? Au vu des résultats du 

calcul des densités d’états d’interface, il est évident que ces résultats de 

fiabilité pourraient être améliorés. Cependant, la quantité d’états 

d’interface ne peut pas être seule responsable de ces résultats de QBD. 

� Les résultats de QBD des composants à grille en polysilicium sont encore plus 

mauvais que ceux de la grille métallique. Quelles peuvent en être les raisons ? 

o Présence excessive de bore dans l’isolant? Il ne semble pas, d’après la 

valeur du coefficient de diffusion du bore à 600°C. 

o Niveau de contrainte mécanique trop élevé? Les valeurs que nous 

avons obtenues sont « standards ». Donc, elles ne peuvent pas être 

mises en cause. 

o Interface poly-Si/SiO2 trop rugueuse? D’après les résultats de TEM, il 

est difficile de conclure mais une interface trop rugueuse pourrait être 

la cause de la faible valeur de charges au claquage. Cependant, les 

oscillations de courant présentes sur les courbes I(V) en injection 

d’électrons par la grille témoignent d’une interface de bonne qualité. 

 

V. CONCLUSION 
Dans ce chapitre ont été réunies les caractérisations du polysilicium dopé bore in situ : 

tout d’abord des caractérisations physiques de ce matériau, puis des caractérisations 

électriques de capacités MOS à oxyde de grille ultra-mince et dont ce type de polysilicium 

constitue l’électrode de grille. 

 

Tout d’abord, il a été mis en évidence la capacité de la méthode de dopage in situ à 

partir de disilane dans un four vertical à réduire considérablement la déplétion de grille tout en 

limitant la diffusion de bore à travers la structure. 

 

De même, grâce au dépôt à basse température, le polysilicium obtenu présente une très 

faible résistivité, des contraintes « standards », une faible rugosité d’interface avec le SiO2 et 

une mobilité des porteurs très proche de la valeur du silicium monocristallin. 

 

La caractérisation électrique des capacités MOS a permis, tout d’abord, de valider le 

modèle théorique développé dans le chapitre précédent puisqu’il a été démontré l’erreur 
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commise dans le cas où l’on utiliserait une modélisation classique pour extraire l’épaisseur de 

l’isolant. 

 

Cependant, la conclusion qui ressort de l’étude électrique est qu’il est possible 

d’améliorer sensiblement le procédé utilisé pour la fabrication des capacités MOS : les états 

de surface présents à l’interface substrat/oxyde peuvent être diminués par un nettoyage plus 

efficace. De même, une amélioration du procédé pourrait fournir de bien meilleurs résultats de 

charge emmagasinée au claquage, dont la médiocrité n’a pu être expliquée. 
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La grille d’un transistor MOS est généralement en silicium polycristallin dopé par 

implantation, car elle est réalisée en même temps que les zones de source et de drain. Pour 

une grille de type P+, le bore est l’impureté dopante qui soulève deux problématiques : la 

pénétration du bore dans la structure et la déplétion de grille. 

 

Nous nous sommes donc intéressés à une méthode de dopage qui pourrait limiter ces 

deux effets pénalisants et nous avons étudié son application à la réalisation de l’électrode de 

grille d’un transistor MOS : c’est la méthode de dopage bore in situ du polysilicium. Cette 

méthode de dopage, effectuée dans un réacteur vertical à basse température à partir de disilane 

et de trichlorure de bore, produit un silicium amorphe qui, après recuit à faible température, 

devient polycristallin, dopé uniformément et très faiblement résistif. 

 

La synthèse générale des résultats obtenus lors de ce travail est la suivante. 

 

Dans le premier chapitre, la synthèse bibliographique sur la position des problèmes 

concernant les isolants de grille, les matériaux constituant l’électrode de grille et les 

problèmes inhérents à la réduction de l’épaisseur de l’isolant nous ont permis de montrer 

l’intérêt que constitue ce type de dépôt, que ce soit en terme de minimisation du couple 

déplétion de grille/diffusion du bore que de son éventuelle association avec des diélectriques à 

forte permittivité. 

 

Le second chapitre a été dédié à la conception de simulateurs C(V) et I(V) prenant en 

compte la quantification des porteurs afin que l’extraction des paramètres physiques, 

effectuée lors de la caractérisation électrique, soit la plus précise possible. Nous avons 

montré, pour un dopage de l’ordre de 1018cm-3 et des épaisseurs d’isolant de 3 à 7 nm, l’erreur 

commise sur la valeur de l’épaisseur de l’isolant extraite si l’on utilisait un modèle classique. 

C’est un chapitre important qui a constitué l’outil indissociable des mesures que nous avons 

effectuées. 

 

Le troisième et dernier chapitre est constitué des résultats de la caractérisation 

physique du polysilicium dopé bore in situ et de la caractérisation électrique de capacités 

MOS dont la grille est constituée de polysilicium dopé bore in situ. Le polysilicium que nous 

obtenons est très faiblement résistif, présente des résultats standards de contraintes 

mécaniques et de rugosité d’interface avec l’isolant. Comme nous nous y attendions, la 
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diffusion de bore est négligeable et le profil de dopage est pratiquement uniforme. Les 

résultats de l’étude électrique nous montrent que la déplétion de grille est pratiquement 

supprimée. Par contre, la qualité de l’isolant semble largement améliorable en terme de 

charges et, surtout, de fiabilité mais, ce travail d’optimisation de l’oxydation de grille ne 

constituait pas l’objet de cette thèse. 

 

Bien que la tendance soit au retour des métaux en tant qu’électrode de grille, il serait 

intéressant d’optimiser la méthode de dépôt de polysilicium dopé bore à basse température 

afin de l’associer avec des diélectriques à forte permittivité, comme le HfO2, pour 

l’intégration de futurs transistors MOS. 
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