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PRELIMINAIRE

Le travail presenté dans cette theése a été fait pour et & I'occasion d’un contrat avec le CRT plasma-
laser et dans le cadre de la création du pdle Européen de télévision numérique de Dreux. La thése
a été financée par ce contrat qui met en jeu plusieurs partenaires dont le laboratoire GREMI, et
plus particulierement P. Brault, avec lequel mes travaux ont fait I’'objet & la fois de concertations
et de discussions. Les recherches menées au MAPMO ont eu pour vocation & modéliser et simuler
(souvent dans des géometries plus simples) les problémes de physique traités au GREMI de fagon

expérimentales.

A Torigine de ce travail vient un probléme technique (et de cofit) pour 'amélioration des écrans a
tube cathodique et plus précisement du masque qui est une grille dont les trous permettent de diri-
ger le faisceau électronique vers photophores situés sur la dalle de verre : ’écran. L’apport d’énergie
des électrons qui se déposent sur le masque entraine son échauffement et du coup sa déformation
nuisant a la qualité de 'image. Une réponse a été proposée par Pascal Brault qui consiste & déposer

des couches minces de matériaux choisis, entre autres, pour leurs propriétes thermiques.

Cette thése présente deux parties. La premiére consiste a modéliser I’échauffement du masque soumis
au balayage électronique et vérifier si les solutions proposées permettent de réduire les gradients
thermiques. La seconde partie s’intéresse au dépdt des couches sur le masque qui ont été faites
au GREMI par procédé plasma. L’objet de cette partie a été d’étudier et imaginer des modéles
dont les solutions permettent de retrouver des structures de dépots similaires a celles obtenues

expérimentalement.
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Dans la premiére partie de cette thése nous nous intéressons au probléme de propagation de la
chaleur dans un masque de téléviseur perforé et tester des matériaux multicouches pour amélio-
rer les propriétés thermiques des masque. Le but de cette partie est donc de résoudre 1’équation de

la chaleur dans un milieu contenant la présence des trous et des couches fines de différents matériaux.

Un téléviseur a tube cathodique comprend les éléments principaux suivants :

le canon triple a électrons : a chaque faisceau est associé une couleur (rouge, vert, bleu),

les bobines permettant de commander la déviation du faisceau,

- I’écran et son revétement de photophores (bande alternativement rouge verte et bleu),

et enfin le masque qui est 'objet de la présente étude.

Le masque est une grille dont la fonction est d’assurer la bonne définition de I'image & 'écran. Cette
grille est composée d’un grand ensemble de trous répartis réguliérement de formes rectangulaire ou
circulaire dont chacun est associé & un photophore particulier de ’écran. Le nombre de trous donne
le nombre de pixels de 'image recue sur I’écran. L’exacte adéquation entre un trou du masque et la
position de son photophore associé est un facteur crucial pour une bonne qualité des images. Ainsi
lors de la construction d’un téléviseur, le dépdt des bandes de photophores se fait en fonction du

masque attribué a I’écran.

En fonctionnement, les zones du masque soumises au flux d’électrons recoivent 80% de la puissance
du faisceau, les seuls 20% restant servant a exciter les photophores. Aussi le masque est soumis & un
fort échauffement. Comme il est placé dans une ampoule sous vide, les seuls effets permettant son
refroidissement sont les effets de radiations. Pour des images fixes et présentant un fort contraste
(comme c’est le cas des télétextes ou des sous-titres en noir sur fond blanc), des gradients de tem-
pérature apparaissent qui provoquent une déformation élastique du masque. Ces derniéres brisent
la correspondance entre les trous de la zone déformée avec les photophores associés, entrainant une

détérioration de I'image. Cet effet de défocalisation du faisceau est appelé “Domming”.

Des études ont été menées pour réduire le Domming (ref. Philips [9]). En passant en revue les divers
parameétres qui causent la déformation du masque, il a été proposé
— soit d’augmenter la rétrodiffusion des électrons sur le masque, grace & un revétement dont
le coefficient de rétrodiffusion est important,
— soit d’adopter des matériaux dont le coefficient de conductivité thermique est grand de
sorte & limiter les gradients de température,
— soit de choisir des matériaux dont le coefficient d’expansion thermique est faible, réduisant

la déformation induite par le gradient de température.

13



L’Invar, s’il ne satisfait pas simultanément les trois critéres, est cependant un bon candidat. Il a été

malheureusement jugé cotiteux et une autre alternative a été proposées par P. Brault.

Celle-ci consiste a fabriquer le masque dans un matériaux moins cotiteux (méme s’il ne répond pas
exactement aux critéres en faisant un bon masque) mais en lui apportant un revétement composé de
plusieurs couches minces. P. Brault a préconisé dans un premier temps un empilement de Tungsténe-
Cuivre-Tungsténe. Le premier matériau a un bon coefficient de rétrodiffusion des électrons, ce qui
limite I’échauffement du masque —les électrons renvoyés ne participant pas a son échauffement— le
second a un bon coefficient de diffusion thermique ce qui améne une réduction des gradients de
température. Un autre effet est attendu du bon coefficient de rétrodiffusion des électrons de la part
du tungsténe : bon nombre des électrons du faisceau déposés dans le cuivre vont avoir tendance,
par réflexions multiples sur les deux couches de tungsténe qui délimite celle de cuivre, & y rester et
s’y propager. Ce dernier effet qui doit encore permettre de réduire les gradients thermiques n’est

pas étudié ici.

La présence de trous dans le masque modifie les processus de diffusion de la chaleur et partant
les coefficients de diffusion thermique des matériaux. La premiére partie de cette étude consiste a

donner une formulation prenant en compte la présence des trous.

Dans la deuxiéme partie, nous menons une étude préliminaire pour laquelle la masque est considéré
comme une feuille infiniment fine. Son épaisseur n’est alors pas prise en compte. Dans cette partie,
la réponse transitoire du matériau a une sollicitation de type créneau est étudiée. Celle-ci corres-
pond & des cas tests permettant de sélectionner les masques satisfaisant son cahier des charges. Les

résultats des simulations numériques sont comparées avec les résultats expérimentaux réalisés par

la société Philips.

Dans la troisiéme partie, nous menons une étude numérique de la propagation de la chaleur dans
un matériau composé d’'un empilement des couches fines de différents matériaux, initialement envi-
sagé pour un modeéle a symétrie circulaire. Ces résultats sont comparés avec ceux obtenus avec un

matériau monocouche.
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Chapitre 1
COEFFICIENT DE CONDUCTIVITE THERMIQUE EFFECTIF POUR UN

MATERIAU A TROUS

La présence des trous dans le masque modifie la propagation de la chaleur. Il est possible de prendre
en compte ces trous via des conditions aux limites de 1’équation de la chaleur. Cependant, cela
conduit ensuite a des modéles numériques difficiles a implémenter et de plus & de longs temps de
calculs. Une premiére alternative est de résoudre numériquement le systéme sur une cellule représen-
tative. Le résultat moyenné permet de déduire des valeurs effectives utilisées pour des simulations

établies sur des domaines plus larges. Cette approche a été réalisée par S. Avril |2].

Nous proposons ici de déterminer mathématiquement des grandeurs de conductivité thermiques ef-
fectives qui ensuite seront utilisées dans un modéle moyenné. La présence de deux échelles de gran-
deurs distinctes conduit a utiliser les techniques d’homogénéisation [3]. La séparation des échelles
petites (données ici par les dimensions caractéristiques d’un trou) et des échelles plus grandes (di-
mensions du masque) est quantifié par un parameétre ¢ d’autant plus petit que la séparation des
échelles est grande. Il est ainsi possible de séparer la solution suivant ces deux échelles en com-
mencant par la plus petite. Les coefficients (ici le coefficient de diffusion) moyenné sur la cellule
de base est ensuite utilisé pour décrire le comportement du masque a large échelle sans pour cela

explicitement prendre en compte les trous.

1.1 Etude mathématique d’homogénéisation

Nous considérerons le probléeme numérique du calcul du coefficient de conductivité thermique ef-
fectif (i.e homogénéisé). I’équation de la chaleur, I’équation elliptique, avec opérateur sous "forme

divergence" s’écrit :

pCoOu — V.(KVu) = f, (1.1)
ou p est la densité du matériau, C' sa capacité thermique, K sa conductivité thermique, f un terme

source d’énergie.

Les trous modifient essentiellement le comportement thermique dans les directions perpendiculaires
a leur axe. Comme de plus le masque est (ou sera) composés de couches de différents matériaux

paralléles entre elles perpendiculaire & 1’axe des trous, on restreint le probléme & un probléme & 2
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CHAPITRE 1. COEFFICIENT DE CONDUCTIVITE THERMIQUE EFFECTIF POUR UN MATERIAU A TROUS

dimensions 7 = (z,y). Suivant l'axe z, qui s’enfonce dans la profondeur du masque, le coefficient
de diffusion est soit 0 (dans le trou), soit celui du matériau, sans autre modification. Il n’est besoin

que de regarder selon le plan (x,y) qui est celui du masque.

On supposera pour cela que le masque est plan, percé de fagon réguliére de trous de section constante.
Ces trous peuvent-étre circulaires ou rectangulaires. On appellera cellule un morceau du masque
percé d’un seul de ces trous (cf figure 1.1). On suppose que les effets dii & un trou sont locaux et

n’entrainent pas de modification sur de grandes distances (comparées aux dimensions du trou).

O

cellule

ce]lule-4)D

N S I I |
] O . .
OO OO0
OOO0O0O0
oleXe] ¢ [¢
eleXelcle

N U Iy Iy

—
(-

Fic. 1.1. [llustration de la cellule, élément de base du masque.

On introduit formellement un paramétre e qui traduit la petitesse des effets thermiques a faible
échelle, et on cherche une solution sous la forme du développement asymptotique suivant . Afin

d’alléger les expressions, on écrira ¥ = x et on introduira la notation 7/ = y.

uf (z) = ul(z, g) +eul(z, g) + % (x, g) + ... (1.2)

On introduit alors deux variables I'une x, qui prend en compte les effets a large échelle et 'autre

x/e = y prend en compte les effets a faible distance.

Ici ui(z,y) est Y-périodique en y, Vi et K¢ est uniformément elliptique de la méme forme :

telle que K (x,y) soit périodique en y appartenant a une cellule. Pour simplifier on pourra supposer

que K(z,y) est indépendant de z et de la forme :

K(y) = Kl']]-yGT + KO-]]-y¢T7
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CHAPITRE 1. COEFFICIENT DE CONDUCTIVITE THERMIQUE EFFECTIF POUR UN MATERIAU A TROUS

ou T représente le trou dans une cellule avec K1 < Ky. Ici K est le coefficient de conductivité

thermique dans la matiére et K1 = 0 est celui dans le vide !).

La dérivée d’une fonction de type double échelle, i.e v'(z) = wu(x, %) s’écrit comme suit :

A A 1.
00" () = Opv' () + gﬁyvz(ac).
Avec ces hypothése I'équation (1.1) s’écrit :
pCOs (z) — VI(K(g).qus(x)) = f.

En injectant le développement (1.2) dans cette I’équation on obtient :

1
pCows (z) — (VoK) [V ul + gvyuo +eVeul + Vyul + e2Vu? + eVyu? + .-

1
— K°.V, [V, + gvyuo +eVeut + Vyu + 2Vu? + eV + .. = f.

1 1
pC o (x) — E(VyK)[VgCuO + gvyuo +eVeut + Vyul +2Vou? +eVyu? + .. — K[V2,u’+

2 1 1
+ gViyuo + 6—2V§yu0 + V2 ul + QViyul + gvzyul +e2V2 u® + 25V325yu2 + szu2 +.]=1F
Puis on regroupe et identifie les termes de méme degré de ¢ :

1 1
- g[(vyK)(vyuO) + KV;,u'] — g[(VyK).quO + (VyK).Vyu' + K(Vi,u' + 2V, u’)]—

— [=pCo® () + (V,K)(Vu' + Vyu?) + K(VZu" + QViyul + szu2) +..] = f.
Les termes en €2 peuvent s’écrire sous la forme :

Vo € R?
Vy (K (y)Vyu'(2,y)) =0

y € cellule + condition périodique

Ici x est un paramétre, donc pour tout x, c’est une équation elliptique en y. Ca implique que :

/ V. (KV,u)u’ = 0.

Par intégration par parties (notant que les termes au bords de I'intégration s’annulent) on obtient :

1 . L.
Pour la partie numérique on va donner au K; une valeur presque nulle

17



CHAPITRE 1. COEFFICIENT DE CONDUCTIVITE THERMIQUE EFFECTIF POUR UN MATERIAU A TROUS

/(Vyuo)TK(VyuO) = 0.

Comme K est uniformément elliptique, on a :
0 < /04|Vyuo|2 < /(Vyuo)TK(Vyuo) =0 avec >0

= |V,u'] = 0.

0

Par conséquent, on trouve que u” ne dépend pas de y et on peut éliminer les termes en Vyuo.

1

On identifie alors les termes en ¢! en tenant compte du fait que u° ne dépend pas de y :

(VyK).Vou + (VyK).Vyu' + KV, u' + K2V2 0’ =0
~V, (KVut) = (V,K).(Vu°).

C’est une équation elliptique dont le second membre est linéaire en V,u°, on peut alors la résoudre
par linéarité et obtenir le premier ordre u' en décomposant V,u? sur une base {€j} et en calculant

des solutions de cette base. On a :

Vou' = Z&Bjuo €5
J
Alors on obtient I'équation suivante :

~Vy(KVyu') = Zaxjuo[(VyK)(eﬁ)]-

On note x; la solution sur une cellule avec condition périodique des problémes auxiliaires suivants :
_vy(Kvaj) = (vyK) (63)7 J =12 (1'3)

Alors par linéarité on obtient :
ul = Z@xjuo X
J

et on peut réécrire cette relation sous la forme suivante :

u = x. V.
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CHAPITRE 1. COEFFICIENT DE CONDUCTIVITE THERMIQUE EFFECTIF POUR UN MATERIAU A TROUS

Enfin, nous allons considérer les termes en £° :

pCOu° (x) — (V,K)(Vyu' +V,u?) — K(V2u’ + 2V§yu1 + szuQ) =f
= pCo’ (z) — [(V,K)Vou' + KVi u'] — K(V3,u' + V2,u0) — [(VyK)Vyu? + KV, u?] = f
= pCou’ — [Vy(KVau') + Vy(KVyu?®) + K(Viu’ + Viu')] = f.

En remplacant u!' par sa formule ci-dessus et notant que u® ne dépend pas de y (mais u! dépend

de y car y dépend de y), on obtient :
K(Viu' +Viu') = K[Va(Vy(x-Vou®)) + Vi)
= K[Vi(Vyx.Voul) + V2, u° (car V%yuo = 0)
= Vu[(KVyx.Vaul) + (KV,u?)] (car K ne dépend pas de y)
= Vu(K(Id + V,.x).Vzu).

Alors,
pCOu° — [V (KV,u') + V, (KVu?) + V(K (Id+ V,.x). V') = f.

En prenant la moyenne sur une cellule périodique, les termes V,(KV,u') et V,(KV,u?) vont

disparaitre grace aux la conditions périodiques et et il vient :

pCOwu°’ — V,(K(Id+ V,.x).V.u') = f. (1.4)

Remarque 1.1
. Les équations sont du méme type avec A\pCu au lieu de pCOpu (le terme Opu disparait dans

le cas stationnaire) . Donc pour résoudre le probléme homogénéisé il nous faut :
1. Calculer x (i.e résoudre le probléme auziliaire (1.3) sur une cellule)
2. Calculer u° (i.e résoudre le probléme macroscopique (1.4))

. Les trous (microscopiques) ont un effet déterminant sur la solution (macroscopique) puisque
le coefficient de conductivité thermique K est modifié par le terme x qui est du méme ordre

de grandeur.
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1.2 Etude numérique du probléme auxiliaire/microscopique

Dans cette section nous allons utiliser le logiciel FreeFem--—+ pour générer la solution x du probléme

microscopique afin de calculer la matrice de conductivité effective du probléme macroscopique :

1
= = /K(y)(IdJrVy-x)dy,
C Jc

o Sc est la surface de cellule.

FreeFem++ [5] est un logiciel qui permet de résoudre les équations aux dérivées partielles avec
des conditions aux bords (des conditions de type périodique et Neumann pour nos problémes) en
utilisant la méthode des éléments finis. Dans notre cas le trou est circulaire et on a deux approches

du probléme auxiliaire.

e Pour la premiére approche, on donne au coefficient de conductivité thermique deux valeurs,
celle du matériau en dehors des trous et 0 dans les trous. On considére donc la fonction

K¢(z) comme suit :

K4 en dehors du trou,
K*(z) =
K5 dans le trou.

Et I'on résout le probléme macroscopique avec des conditions périodiques aux bords de la

cellule.

e Pour la deuxiéme approche, la fonction K¢(z) n’est définie qu’en dehors du trou, elle vaut
K et on impose la condition de Neumann au bord du trou (et les conditions périodiques
aux bords de la cellule)

Vyx.v=v au bord du trou.

Les résultats obtenus pour une cellule carré de longueur unité percé par un trou centré de rayon 0.5
pour les deux approches sont reportés figures 1.2. Les courbes d’isovaleurs de x sont identiques en

dehors du trou validant ’équivalence des deux approches.

Aprés avoir obtenu la solution x, on peut calculer la matrice de conductivité effective K . Elle est

de la forme :

K.Id,

o =™
o
!
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IsoValue IsoValue

-0.5¢
05
-0.5
0.5
-0.5;
0.5

0.4

0.4
pt
Py

Fic. 1.2. Courbes d’isovaleurs de x1 pour un cellule comportant un trou central. A gauche K
prend 2 valeurs, dont 0 dans le trou, a droite la présence du trou est donnée par les conditions auz
limites (Neumann,).

ott K est une constante. Si on fait bouger le trou dans la cellule, la matrice K ne change pas.

Notons que cette matrice est bien symétrique grace a la symétrie géométrique de trou. En effet, si
on remplace un trou circulaire par un trou rectangulaire, alors la matrice K n’est plus de la forme

I?.Id, elle sera écrite :

~ a 0 ~ b 0
K: K:
0 b 0 a
N

7

7

les deux valeurs a, b de diagonal de la matrice K.Id sont permutés, ¢ca correspondant avec la rota-
tion du trou dans la cellule. Enfin, pour valider les calculs numériques de la matrice de conductivité

effective on va essayer de résoudre le probléme auxiliaire pour le cas ou la cellule a la structure
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échiquier, elle est constituée de 4 carrés élémentaires comme suit :

Dans ce cas le coefficient homogénéisé est égale a la moyenne géométrique de K; et Ko :
K = KK,

(voir I"article [1]). Les résultats numeériques que nous obtenons sont :

K, | K, K
1|1 1
1 | 4 |1.99878
1| 9 | 3.0501
4 | 16 | 7.99552
4 | 25 | 10.0402

Revenons maintenant au cas le trou est de forme circulaire, la valeur K en fonction du rayon 1 est
donné figure 1.3. Pour r = 0, le coefficient de conductivité est celui du matériau plein (normalisé
ici a 1), pour r» = 0.5, les disques de 2 cellules contigués se touchent, le coefficient de conductivité
est nul, comme on peut s’y attendre. Entre ces deux valeurs, le coefficient de conductivité varie de

fagon monotone. Dans le cas du masque de téléviseur, le rayon r du trou varie entre 0.2 et 0.4.
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0.4 .

0.2 - .

FiGc. 1.3. Valeur du coefficient de conductivité moyen K en fonction du rayon r du trou percé dans
une cellule carré de longueur unité.
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Chapitre 2
PROBLEME HOMOGENEISE-MACROSCOPIQUE 2D

La technique d’homogénéisation de la section précédente permet de prendre en compte la diffusion
de la température sur la taille de la cellule en supposant, ce qui est le cas, que la structure est
périodique. En prenant en compte les coefficients de diffusion effectif déduit de cette étude, il reste

donc & étudier la propagation de la chaleur a 1’échelle du masque.

2.1 Equation de la chaleur, description des termes

L’équation a résoudre est celle qui régit la diffusion de la chaleur & savoir

af’ET(t“” — VK7, OVT(7,t) = g(7,1), (2.1)

ou pg(7,t) est une densité volumique d’énergie, (7, t) la conductivité thermique, ici prise comme
une matrice diagonale pour tenir compte de I'hétérogénéité des matériaux, g(7,t) la source de cha-
leur, ici le faisceau électronique qui dépose son énergie sur I'une des surfaces du masque et ce sur
une profondeur qui dépend du matériau mais qui ici sera faible comparée a I'épaisseur du masque

(typiquement le 1/100 de I’épaisseur du masque).

Il faut adjoindre a ’équation (2.1) les conditions aux limites :

—

Vil (7,t) = eo (TH(7,t) — Tyy), (2.2)

qui indique que la perte d’énergie sur les bords est due & des phénomeénes de radiation.

2.1.1 Dépot de la chaleur

Le faisceau balaye le masque avec une fréquence de fo = 100 Hz. Chaque pixel est donc visité tous

les 1/100 seconde. Aussi, en supposant que le temps At de I'éclairement d’un pixel est instantané,

g(7,t) = Atgod(t — to(7)), (2.3)

ot go est le flux d’énergie recue par le pixel. En écrivant I’énergie AE déposée par le faisceau pendant

le temps At sur un pixel de surface AS et sur une profondeur §, on a

AE = WAt = UAQ, (2.4)
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ot AQ est la quantité de charges déposée pendant le temps At et U la différence de potentiel sous

laquelle les charges sont accélérées. Aussi la puissance W s’écrit (dans la limite At — 0) :

W =UlI. (2.5)
La puissance par unité de volume est alors
Ul
= —. 2.6
90 ASS (2.6)

Chaque pixel est éclairé tous les 1/100 seconde, temps qui est grand par rapport aux constantes
de temps thermiques des matériaux mis en jeu (typiquement la centaine de seconde (voir partie
suivante et [10])). Ainsi I'excitation est lissée par le masque et 'on peut considérer que chaque pixel

recoit en moyenne une puissance volumique donnée par

Url
= fo At 2.7
<g>=1g5 foAt, (2.7)
compte-tenu de

AS
— = foS 2.8
At fO ) ( )

on a finalement 'excitation moyenne suivante :

Ul

<g>=—. 2.9
9>= 55 (2.9)

Le dépot d’énergie est considéré donc comme permanent (ou stationnaire) sur I'ensemble de la sur-
face éclairée (soumise au flux d’électrons), le balayage n’est pas pris en compte. Cette excitation
moyenne fait intervenir la surface totale du masque et non la surface éclairée. Cela est di au fait

qu’une portion du masque est explorée tous les périodes T

Dans un premier temps, seule la recherche de solution stationnaire est menée. L’étude de la réponse
temporelle d’'un masque initialement froid & une excitation de type échelon est donnée dans un

deuxiéme temps.

2.2 Le probléme plan stationnaire

Dans cette partie nous avons fait une simplification du probléme stationnaire tridimensionnel en
un probléme stationnaire bidimensionnel en intégrant 1’équation de la chaleur suivant ’axe z avec

z € [0,a], on « est I'épaisseur du masque. On obtient :
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—KAT = g — CT* + Loe T + loeoTy,
(2.10)

ar __

9 — 0

au bord du masque,

on C = éa(eo + ca)y g =< g > .g(x,y) ici g(xz,y) est le profil de dépot d’énergie qui
dépend de I'image affichée sur 'écran a valeur dans [0,1] et Ty, T, représentent respectivement les
températures extérieures du coté du canon a électrons et du coté de ’écran. Le masque est considéré
comme un plan dont la conductivité est celle du Fer. Nous résoudrons ce probléme stationnaire 2D
afin de déterminer numériquement le parameétre € et retrouver les résultats trouvés par Philips qui

eux ont estimé un méme paramétre par une étude de facteur de forme du masque tenant compte

de son environnement.

2.2.1 Meéthode itérative
Notons que le probléme plan (2.10) n’est pas linéaire. Afin de le traiter numériquement, nous
proposons le schéma itératif suivant :

1. Initialement on choisit une température 7° = Ty ot Ty est la température extérieure.

2. A P'itération k, T est connu. On cherche T*+2 comme solution du probléme linéarisé :

1 1
_KATF2 = g 4+ —oe ,TH + —oegT — CA(TFR.TF 2 — 3(T%)4.
(6% (6%

3. On pose
T — pTk+3 + (1 — o)T1* avec 6 < 1.

4. Si TF — T, T est la solution de (2.10), sinon on revient a la deuxiéme étape.

2.2.2 Adimensionnement

On introduit les variables sans dimensions suivantes :
. T =T/Ty, ou T/T; est une température de référence,

. =x/L, L la taille du masque simulé, de méme y = y/L,

K=K
Kfer’
~ <g>L?

9= 17,9, y),

27
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6 . L20T13(50 +€a)
. - Olee’r )

o~

_ L% 4 4
. Ch = oK o, TH (5aTa + EOT())-

L’équation adimensionnée s’écrit :
—KAT =G — CT* + C,.

2.2.3 Résultats numériques

Le tableau 7.1 reprend les données numériques utilisées pour le probléme plan. Ces données sont

pour la plupart issues d’un rapport Philips [9] :

notation | description valeur

U Tension d’accélération 30000V

1 Courant du faisceau 4mA

L Taille du masque 50 cm

« Epaisseur du masque 200 pm

Krpe Coefficient de conductivité thermique du Fer | 55 W.m 1K1
o Constante de Stefan-Boltzman 57110 8 W.K—4m—2
€0 Emissivité coté du champ magnétique 0.7

o Emissivité coté de I’écran 0.7

Ty Température coté du champ 308°K

T, Température coté de I’écran 298°K

TAB. 2.1. Données numériques pour le probléme plan.

Les solutions numériques du probléme stationnaire sont cherchées dans le cas ou I'énergie est dépo-
sée sur une zone carrée de dimension 10 cm * 10 em située prés d’un bord du masque (le carré a pour
centre (x,y) = (% * L, 1+ L)). Cette situation correspond a 'un des cas tests utilisé par Philips car
permettant de mettre en évidence le Domming. En effet, I’énergie est déposée sur une zone ou la
courbure du masque est importante, aussi la déformation, proportionnelle & cette courbure, en sera
accentuée. Notons ici que le probléme est plan et que, par conséquent, la courbure du masque n’a
pas été prise en compte. Cela n’aurait d’ailleurs que peu de conséquences sur les profils thermiques

recherchés.

Nous considérons un masque comportant des trous circulaires de rayon r ~ 0.3 lc ou [ est la taille
d’une cellule. Avec cette valeur, la valeur de coefficient de conductivité thermique effectif calculé

—

dans la partie d’homogénéisation est K.rr ~ 0.5 K. Le résultat obtenu est donné par la figure 2.2.
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zone de depot d’energi

FiGc. 2.1. La partie hachurée représente la zone de dépot d’énergie pour le cas test considére.

IsoValue

W38.2245
M39.6973

W45.5885
W47.0614
W48.5342
W50.007

W51.4798
W52.9526
W54.4255
W55.8983
W57.3711
W58.8439

— —_—
Fi1Gg. 2.2. Solution stationnaire avec Koy ~ 0.5 % Kp, et € = 0.7, courbes d’isovaleurs de la
température du masque.

La valeur maximale de la température de T, = 59°C' est plus petite que celle trouvée par Philips.
Pour 'augmenter, nous avons 2 parameétres & notre disposition, soit nous diminuons la conductivité
thermique du matériau, soit nous diminuons la perte d’énergie par radiation en diminuant e. Le

coefficient de conductivité thermique est une donnée 2qui dépend du matériau lui-méme et non de

2 N - . .
Il est a noter que nous adoptons la valeur d’'un matériau massif. La valeur pour des couches minces n’est pas
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sa forme ni de son environnement. Pour obtenir la méme valeur maximale de la température que
celle donnée par Philips (environ de de 70°C" a 80°C'), nous avons pris € = 0.4 au lieu de ¢ = 0.7

comme dans le tableau des données numériques précédent. Le résultat obtenu est donné par la figure

2.3. Notons que la condition de bords % = 0 impose que les lignes d’isotempérature leurs soient

perpendiculaires. Les courbes d’isovaleurs de la figure 2.3 respectent cette condition indiquant que

la grille est suffisamment fine. Ce sera par la suite I'un des critéres du choix de la grille.

IsoValue

M41.6489
W43.7442

M45.8395

W52.1254
W54.2207
W56.3161
584114
M60.5067
M62.602

M64.6973
M66.7926
M68.8879
M70.9832

— —
Fi1G. 2.3. Solution du probleme bidimensionnel stationnaire avec Korp ~ 0.5 * Kp, et € = 0.4.

Si, de plus, nous prenons en compte la rétrodiffusion des électrons par 'Invar (la valeur du coef-
ficient de rétrodiffusion [ vaut 0.45, donnée Philips [9]), I'apport d’énergie sur le masque est plus
faible, aussi il faudra baisser la perte d’énergie et donc diminuer £ pour conserver une valeur de la
température maximale autour de 70°. Les calculs numériques donnent une température maximale
de 71°C pour € réglée a 0.14 (cf. figure 2.4). Notons que cette valeur est proche d'une donnée Philips
(~ 0.16). Ce coefficient tient compte de I'environnement du masque qui, soumis au rayonnement,

rayonne a son tour et renvoie au masque une partie d’énergie. Aussi le processus d’évacuation de

connue et il est possible qu’elle soit plus faible que celle du matériau massif [|
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I’énergie est moins efficace que si le masque était isolé (sans retour de rayonnement possible).

IsoValue

W41.6984
W43.7876
W45.8769

W52.1446
W54.2339
W56.3231
W58.4124
M60.5016
M62.5909
M64.6801
M66.7694

/ ; N M68.8586
7 SO\ 70,9479
/7 N

\ \

F1G. 2.4. Solution du probleme bidimensionnel stationnaire avec Kqpp ~ 0.5 % Kp, et € = 0.14.

2.3 Probléme plan non stationnaire

Dans cette partie nous étudions le probléme non stationnaire 2D :

pCZL — KAT = f(T) on f(T)= g — C1T* + Loe, T} + LoeTy,

or __
5 =0

(2.11)
au bord du masque,

ot p et C' sont respectivement la densité volumique et la chaleur massique du matériau constituant

1

le masque, C1 = Zo(eg + €a)-

Pour résoudre ce probléme nous avons choisi le schéma implicite suivant :

1. On appelle T° la température du masque en t = 0.
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2. On choisit un pas de temps At et on pose t" = nAt, on a alors

or Tt _1n
ot ot

ou T™ et Tt sont les températures aux temps t" et "+ avec t"T1 = " + At.

3. On connait 7™, alors Tt est la solution du probléeme de discrétisé :

Tn+1 _Tn
PCT — KAT™ = f(r™*),
T'n—f—l
0 =0 au bord du masque.
on

Les variables sont adimensionnées comme pour le probléme stationnaire, cependant pour ce probléeme

d’évolution, il faut aussi adimensionner le temps :
A%\: Athe"r )
pCL?

On prend un pas de temps At = 10s, 'énergie est déposée de la méme facon que pour le cas pro-
bléme stationnaire. Les figures 2.5, 2.6, 2.7, 2.8 présentent 1’évolution de la température du masque

aux temps ¢t = 100s, t = 200s, t = 400s et t = 600s respectivement.

Isovalue Isovalue

44,0396 W49.3721
45,6091 W51.3264
W47.1786 W53.2808
MW48.748 W55.2351
W50.3175 W57.1894
W51.887 W59.1437
W53.4564 W61.0981
W55.0259 63,0524
W56.5954 65,0067
W58.1648 MW66.961

Fi1G. 2.5. Courbes d’isovaleur de la tempéra- Fi1G. 2.6. Courbes d’isovaleur de la tempéra-
ture a t = 100 s. ture a t = 200 s.
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Isovalue Isovalue

W41.275 W41573
M43.3578 6

M43.6663
W51.6889 52,0395
W53.7716 W54.1328
W55.8544 W56.2261
W57.9372 583194
MW60.02 W60.4127
M62.1027 W62.506
MW64.1855 MW64.5993

M66.2683 W66.6926
M68.3511 e — M68.7859
W70.4338 W70.8792

Fi1G. 2.7. Courbes d’isovaleur de la tempéra- Fi1Gc. 2.8. Courbes d’isovaleur de la tempéra-
ture a t = 400 s. ture a t = 600 s.

Il est aussi possible de suivre I’évolution de la température en fonction du temps en chaque point

du masque. La figure 2.9 donne I’évolution temporelle de la température en 5 points du masque.

80

— x=0.67, y=0.1
— x=0.67, y=0.3
— x=0.67,y=0.4
— x=0.67, y=0.45
~— x=0.67,y=0.5

20 1 1 1
0 500 1000 1500 2000

t(s)

Fi1G. 2.9. Evolution temporelle de la température en 5 points (x,1) du masque. (0,0) est le point
en bas a gauche, (1,1) repére le point en haut 4 droite du masque
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Les courbes de la figure 2.9 font penser a celle obtenue par un systéme modélisé simplement par une
capacité thermique et une résistance thermique et soumis & une brusque variation de température.

La montée en température est alors donnée par :

L+, (2.12)

T(t) = (Too —To) (1 — exp(—;
ou Ty est la température en ¢ = 0, et 7 la constante de temps caractéristique du matériau (donnée
par le produit résistancexcapacité). La figure 2.10 illustre la facon de calculer les valeurs du temps

de montée en température 7 pour un point (z,y) sur le masque.

32
x=0.67, y=0.1
30 ¢ / .
/
/
/
Qo8 1
'_
|
/
26 | :
24 1 n 1 n 1 n
0 500 1000 1500 2000

t(s)

FiG. 2.10. Le temps caractéristique 7 est calculé par le point d’intersection de deuz tangentes a
la courbe.

De fait, si on ajuste la valeur de 7 qui s’accorde le mieux avec cette formule, on obtient les courbes
de la figure 2.11. Les valeurs de 7 adoptées pour la figure 2.11 sont : 7 = 159s pour le point
(z,y) = (0.67,0.1), 7 = 101 s pour le point (0.67,0.4), 7 = 85s pour le point (0.67,0.5). Les courbes
bleues pointillées sont les courbes recalculées avec la formule (2.12). Les valeurs du temps de montée
T trouvées en différents points sont tout-a-fait compatible avec celle expérimentalement obtenue par

Philips qui est de 'ordre de 7 ~ 100s.

Le temps moyen de montée en température trouvé par les calculs numériques, de l'ordre de la

centaine seconde est largement plus grande que le temps de balayage du faisceau d’électrons qui est
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80
x=0.67, y=0.1
x=0.67, y=0.4
x=0.67, y=0.5
20 1 1 1
0 500 1000 1500 2000

t(s)

FiG. 2.11. Evolution temporelle de la température en 3 points (z,y) du masque donné par le modéle
numérique en trait tireté. En trait plein, représentation de T'(t) donné par l'équation (2.12), avec
7 = 159 s pour le point (z,y) = (0.67,0.1), 7 = 101 s pour le point (0.67,0.4) et 7 = 855 pour le
point (0.67,0.5).

de 1/100 seconde. Par conséquent un pixel ne réagit que lentement par rapport au temps passé par
le faisceau a l'éclairer. Cela justifie que le balayage du faisceau n’a été pris en compte que via une

moyenne sur une période. Donc, désormais nous nous limitons a ’étude des problémes stationnaires.
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Chapitre 3
LE PROBLEME CYLINDRIQUE

Afin de simplifier la géométrie, il est possible, maintenant que ’effet des trous est pris en charge
) Y

par un coefficient de conductivité thermique effectif, de passer d'un probléme & 3 dimensions a un

probléme cylindrique a symétrie angulaire. La portion de masque prise en compte sera alors un

disque fin de rayon R et d’épaisseur z = «. Dans cette géométrie, 'équation (2.1) s’écrit :

10 oT(r,z)
3" K, (z)———=

oT(r, z)

o % 2 (2) 5, —<9> h(z). (3.1)

Les coefficients de conductivité thermique K, et K, ne dépendent que de la profondeur z, ainsi que

le dépot d’énergie (h(z) =1 pour 0 < z < § et h(z) = 0 sinon)
3.1 Adimensionnement

On introduit les variables sans dimensions suivantes :

. T'=T/Ty, ou T/Tj est une température de référence,

. 7 =r/R, R rayon du masque simulé, de méme z = z/R,

z/R,

.z
. Ry = Kx/KFpe, avec les valeurs numeériques des conductivités du cuivre, du tungsténe et du
fer, on a :
. Reu =5,
. Ry = 2,

N <g>R?
. < g>= Torifer ®

. _ exoRTS
. Ox Rer

Les équations adimensionnées s’écrivent :

10 _~ OT(F2) 8 » 9TF2)
“ror O T T =R e, 32
et
ﬂ?z(z)%\zo,a — 5 (T T, (3.3)
z
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3.2 Redimensionnement (Probléme des couches minces)

L’un des problémes numériques soulevés par cette étude est la grande diversité des échelles de
longueur mises en jeu. Les dépdts de cuivre et tungsténe sont de I'ordre de la centaine de nanométre
tandis que le substrat en fer a une épaisseur d’environ 200 um. Le rapport est d’environ 100. La
dimension du masque est aussi de I'ordre de 500 fois supérieure a son épaisseur (200 yum a comparer
aux 10 cm des échantillons). Les trous ont aussi des dimensions 1000 fois plus petites que le masque,
mais leur influence a été prise en compte par I’homogénéisation introduite dans le chapitre 1. Il n’est
pas possible, sinon souhaitable, de simuler avec autant de précision le fer et les couches de tungsténe
et cuivre. On redimensionne donc I'échelle Z (pour le fer) en introduisant la nouvelle variable (on

omet dorénavant les postiches”)

z\u
Il
Q
N

On choisit de rendre I’équation de flux invariante par cette transformation, ainsi

dT
K, — =J,
dz J
devient
dT -
—a K, — =],
« 'E J

qui reste invariante lorsque l'on introduit le coefficient de conductivité redimensionné

K,=akK,.
L’équation de la chaleur devient alors
10 0T (r,z) 0 — ,_ 0T(7,z2) _
-——rK,Z)——+ —K,(2)———— = h(z). 3.4

On introduit un coefficient de conductivité radial redimensionné

_ K,
K, = )
«a
ainsi que la nouvelle source
_ <g>
<g>= iy
o

L’équation obtenue est alors invariante. Notons que cette transformation conserve le flux (I’équation

de perte d’énergie par radiation sera alors elle aussi conservée sans autre modification), mais aussi
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la puissance totale :

5 5
QI//<g>27rrdrdz://<g>27rrdrdz:Q'
0 Jr 0 Jr

Cette approche sera utilisée pour multiplier I'épaisseur des couches et du substrat par un facteur
d’environ 50. Ce coefficient est une limite supérieure, car alors on reporte la disparité des échelles
de longueur sur celle des coefficients de conductivité thermique. En effet les coefficients radiaux sont

multipliés par le facteur d’échelle, les axiaux, eux, sont divisés.

3.3 Schéma numérique FREEFEM

FreeFem++ [5] est un logiciel qui permet de résoudre les équations aux dérivées partielles avec
des conditions aux bords (des condition de type périodiques et Neumann pour nos problémes) en

utilisant la méthode des éléments finis [4].

3.3.1 Données numériques
Les données adoptées dans les simulations, reportées dans le tableau 3.1 sont pour la plupart issues

d’un rapport Philips Eindoven [9]. Les valeurs servant a la normalisation sont reportées dans le

tableau 3.2.

variable notation | valeur
Tension d’accélération U 2500 V
courant du faisceau 1 90 puA
rayon du masque R =Ry 2 cm
épaisseur du substrat h 200 pm
épaisseur des totale des couches 0 1 pm
épaisseur des couches de tungsténes | oy 0.4 pm
épaisseur de la couche de cuivre dcu 0.2 pm
conductivité du fer Kpe = Ko | b5 W/°Km
conductivité du cuivre KCu 275 W/°Km
conductivité du tungsténe KW 110 W/°Km
coefficient de radiation du fer EFe 0.7
coefficient de radiation du tungsténe | ey 0.7
constante de Stefan o 5.7110~% W/°K*m?

TAB. 3.1. Données numériques.

En adoptant les valeurs des tableaux 3.1 et 3.2, on obtient :

L g=1773

3dans les simulations numériques, pour obtenir des température réalistes, on prendra le double de cette valeur. Tl
faut noter que le processus de dépot de chaleur est ici décrit de fagn grossiére (en tout ou rien), la valeur numérique
déduite peut, dans ces conditions, étre un peu ajustée.
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variable notation | valeur
rayon du masque Ry 2 cm
conductivité du fer Kpe = ko | 55 W/°Km
température de référence | Tj 596 °K

TAB. 3.2. Valeurs servant a la normalisation.

.o =0.003,
. épaisseur du masque a = 0.01,

. épaisseur des couches § = 0.0001.

3.3.2 Reésultats numériques

Dans la présente étude, nous voulons évaluer les modifications des effets thermiques dues au dépot
de couches minces sur un substrat de fer. Pour les mettre en évidence, seuls les effets purement
thermiques seront pris en compte (diffusion et radiation), les autres effets et notamment celui de
rétrodiffusion n’est pas introduit. Il n’est besoin que de signaler que ce dernier effet aura tendance
a diminuer le dépot de chaleur et donc & diminuer le domming. Ce dernier effet étant plus impor-
tant avec le matériau multicouche, la couche superficielle de Tungsténe ayant été choisie pour cette

propriété.

[’effet des trous est pris en compte en prenant un coefficient effectif radial deux fois plus petit que
celui du mateériau plein. Cela correspond a un rapport rayon d'un trou/dimension d’'une cellule de

0.3 (voir figure 1.3).

Les figures 3.1 et 3.2 montrent un résultat typique des courbes d’isotempérature. Pour la représen-
tation graphique, I'épaisseur a été multiplié par un coefficient 50 ce qui fait que les lignes sont trés
étirées et semblant quasi-verticale. Il existe en fait un gradient dans I’épaisseur du matériaux, mais

il est trés faible.

En supposant une face a température fixée, I'intégration (numérique) de I’équation (3.3) donne une
variation de 107* °C. Le fer est assez bon conducteur et la plaque est fine. L’approche faite par
Philips [9] pour un précédent calcul de domming, tirait parti de cette remarque pour envisager un
calcul 2D selon la surface de la plaque. Ici, comme nous voulons voir 'effet des couches, il n’etait

pas possible de s’affranchir de la variable z.

Ces deux figures montrent que le gradient de température est principalement dans la direction ra-

diale. L'effet des couches pour la figure 3.2 (délimité par le premier trait en bas) n’est pas trés visible.
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SO alue

714749

Fic. 3.1. C(Cas d’un masque en fer éclairé en son centre par un disque de rayon 0.2 Ry avec la
valeur go = 3.2 et par 0.8 * an partout ailleurs

sovalug

[EETE R =B o

W71.4714

Fi1G. 3.2. Méme dépot d’énergie que pour la figure 3.1 mais pour un masque possédant trois couches

(W-CU-W)
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Les figures 3.3 et 3.4 suivantes donnent des coupes radiales de la température pour z = .005, soit

au milieu de la couche de cuivre.

T coupe radiale
SN L

f
J

0.0 0.2 0nd 0.6 ns

Fic. 3.3. Profil de température pour un
masque en fer (courbe en pointillé) et avec re-
vétement (courbe continue). Le dépot d’énergie

est celui des figures 3.1 et 3.2

T coupe radiale
N =

Fic. 3.4. Idem que pour la figure 3.3 mais
le dépot d’énergie n’est fait que sur le disque
central de rayon 0.2Ry.

Pour chacune de ces courbes l'effet des couches n’est pas flagrant. Il y a un effet systématique de

réduction a la fois de la température et du gradient radial, mais il est trés faible. D’autres coupes

faites a différentes profondeurs donnent des résultats similaires.

T coupe radiale
e e

3z.6

3T.4

322

3r0

F10:] I R |

0o 0.2 nd o8 na

1.0

T coupe radiale
Ti.40 T T T T T T T T T T T T T T

71351 = —

LA 1 —

TS —

b [+ | TR N IS ST I S S U I ST
0.0 (583 od (=37 o 1.0

Fic. 3.5. Idem que pour la figure 3.3. A gauche le dépit d’énergie de valeur go est fait dans une
couronne comprise entre 0.2Rq et 0.2v/2Rq (rien ailleurs), a droite le dépot d’énergie de valeur go
est fait dans une couronne comprise entre 0.2Ry et 0.2v/2Ry et 0.8 gy ailleurs.
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Chapitre 4
RESOLUTION DU PROBLEME CYLINDRIQUE PAR LA METHODE DES

DIFFERENCES FINIES

Dans la partie précédente nous avons résolu le probléeme a symétrie cylindrique (SC) redimensionné
par la méthode des éléments finis. [.’épaisseur du masque est multiplié avec un facteur 50, cependant
I'épaisseur total des couches reste encore extrémement fine par rapport a ses dimensions latérales.
L’effet thermique de la présence des couches de différents matériaux n’est pas flagrant, il nécessite
de bien mailler le volume dans lequel les couches sont déposées suivant la direction de la variable
z. Dans cette section, nous essayons de résoudre le probléme (4.1) par la méthode des différences
finies en utilisant un maillage adapté au cas qui nous concerne (multi-couches fines) et de comparer
avec les résultats obtenus par la méthode des éléments finis.

oT(r, oT(r,
—g ()T - LI T = gl 2),

ror |

oT (r,z
ér )|r:0,R =0,

K.(2) 2| o= o(T - T4),

(4.1)

K (2) B2 oo = —o (T4 = Th)

e

4.1 Maillage

Nous voulons trouver la solution 7" du probléme cylindrique (4.1) avec des conditions aux limites
dans un domaine rectangulaire Q = [0, R]x[0,«]. Nous choisirons évidemment les directions or-
thogonales 7, Z. Nous discrétisons l'intervalle [0, R] a I'aide de Nj points intermédiaires tels que
0 =rog<r;<rg ..,<rn, <rn,+1 =R et lintervalle [0,a] al'aide de N2 points intermédiaires
tels que 0 = zp < 21 < 22, ..., < 2N, < ZN,+1 = . Nous tracons alors un réseau de droites r = r;
paralléles 4 I’axe de z, ainsi qu'un réseau de droites z = z; paralléles a I’axe de r. Les intersections
de deux réseaux a l'intérieur du domaine 2 sont les points M; ; de coordonnées (r;,z;). Ces points
constituent un maillage de €. La figure 4.1 montre le maillage correspondant sur le domaine €2 et

la numérotation des index i,j des points de grilles 7, z respectivement.

Au lieu de chercher la solution T dans  vérifiant I’équation cylindrique (3.1) et des conditions
aux limites, nous cherchons les valeurs approchées de la solution 7' aux seuls points M;; du
maillage. Pour cela, nous discrétisons cette équation grace a la méthode des différences finies en

faisant intervenir les valeurs de T aux points du maillage.
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z
h
M1
Zj—l
z, :
) i~1j Mg
%+l -1
r
0 ia I fiwg R

Fi1G. 4.1. Maillage utilisé pour la méthode des différences finies

4.2 Discrétisation de 1’équation cylindrique et des conditions aux limites en

différence finie centrée

Les distances entre les points {ri}i:m et {zj}j:m étant supposées petites par rapport
aux dimensions de 2, i.e par rapport a I’échelle de variation de T, on peut estimer que T’ varie
peut lorsqu’on passe de M;; aux points voisins, et qu’on peut approcher les dérivées de T' par
des combinaisons des valeurs de cette fonction aux points du maillage (méthode appelée différences
finies). Notons :

T(ri,z;) = Tij,

KT(ZJ) = Kﬂv

9(ri, zj) = 9ij-

Nous avons les formules suivantes pour un maillage quelconque :

oT. 1 . L » oT. . 1
el _ Ty =T idem pour Wty
or Tigl — Ty 0z
- T 1. —0.T. 1. o » - L
0 K oli; K E T "m0 2 Kj(Terl,J -1 - Ti; — Tl*LJ)
T - [8 . . — r
or " Or Topr Ticd Titl — Ti-1 Titl — T T = Tio1
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1 -1

J+35 J—5
9 0Ty K PO — K 0T
0z 7 0z ZiH1—%-1

2
2 its Lij+1 — Tij i=3 Lij — Tij—1
_ : A e B ¥ N
Zj+1 T Zj-1 Zj+l T %) 7T A1

A T'aide de ces formules, nous écrivons une équation approche de I’équation (3.1) aux points M; ;

a l'intérieur du domaine 2 :

1T —Ticry 2 L =T T — TH,j)
T
Ti Titl = Ti-1 Tit1 = Ti—1 Titl = Ti Ti = Ti-1
2 AL Ty i — T AT T
,J+1 i, J 1, 1,7—1
— 7(Kz 2 Kz 27) = gi,j' (42)
Zj+1 T Zj-1 Zj+1 T A 7 il

Pour i =1, i =Ny, j=1, j= N, ceschéma (4.2) fait intervenir des conditions aux limites que

I'on peut approcher comme suit :

Tij=To; _ Tny+1i= TNy
Ti—TOJ B 7’11v1+1—7“N11 =0, (1)
Lo
gﬁ = O'(Tz‘%l — T4), (2) (4.3)
17 _T
ot KOTHTmaTiy _ _o(pa, 7). (3)

ZNy+1—%Ny

(1) indique une condition de flux nul.
(2) et (3) imposent un flux proportionnel a la température a la puissance 4 donnée par la condition

de perte d’énergie par radiation.

En conclusion, I'approximation du probléme (4.1) consiste a chercher les valeurs inconnues, T; ; aux
Ni.Ny points intérieurs M; ; satisfaisant les équations (4.2) et (4.3) écrites en ces mémes points. Il
s’agit donc de résoudre un systéme linéaire de Ni.Ny équations & Ni.Ns inconnues. Pour résoudre

ce systéme nous allons d’abord I’écrire sous forme matricielle :
AT = B, (4.4)

ou T est une matrice-colonne de dimension N = N;.Na oul nous rangeons les inconnues 7; ; aux
points intérieurs au domaine rectangulaire 2. Nous numérotons les points M;; par ordre de ¢

croissant et pour chaque ¢ par ordre de j croissant comme sur la figure 4.2.
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Z
4 8] 12 18] 20 24 N =6
N=4
3 7| 11 15 19] 23 2
2 6 10 14 18 22
1] 5 9o 13 17 21

Fi1G. 4.2. Numérotation les points M, ;

Ainsi le points M; ; ale numéro k = (i — 1)Na + j. Le vecteur 1" correspondant est donc :

Th 2

11N,

)

15 N,

)

Avec cette numérotation la matrice A du systéme linéaire prend la forme suivante :
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1 2 N N+1
2 2
1 |b| a d,
2 |& | k| G d;
N\ N\ N N\
A A N A
A A N A
AY AS AY AS
N\ A N A
N\ N\ N N\
N2 \\ \\ \\ \\
Ns+1 Gy Q4 R a,fia . s
N\ N\ N\ N\ N\
A A A A A
N\ A N\ N\ N\
AY AY AY AY AY
N\ N\ N\ N\ N\
N\ N\ N\ N\ N\
N\ N\ N\ N\ N\
N\ N\ N\ N\ N\
N A N N N
A N\ A A A
N A N N N
A N A A A
8-, N N-N) N-NE N
N\ N\ N\ N\
A A A A
N\ A N\ A
AY AY AY AS
A N\ A
N\ N\ N\ N\
N\ N\ N\ N\
N\ N\ N\ N\
N A N
N N\ N N\
N A N A
N N N N
A N A
\\ \\ \\ CN_1
N\ N N\
N N P a

Au point numéroté k = (i — 1)Ng + j les valeurs ay, by, ck, di, e traduisent respectivement
les coefficients des termes en T; ;_1, T;;, Tij+1, Ti+15, Ti—1; dans I'équation (4.2). De facon

précise, nous avons :

oK)
ap = — )
(zj+1 — zj—1)(zj — zj—1)
2K} 2K}
bk — ' + T
(riv1 —mic1)(rivr — i) (rigr —rim1)(ri — ric1)
i+3 i=3
2K; 2 2K; 2
+ + ,
(zj+1 — 2zj-1)(zj+1 — 25)  (zj+1 — 25-1)(25 — 2j-1)
oK

C, = —

(zj41 — 2j—1)(zj41 — 25)
2K} K

dy = — -
(rig1 — 1) (rig1r —r3) (P — 1)’
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2K K

+ .
(rig1 —ric1)(rs — 1) (T — ric1)

e = —

Notons que tous ces termes doivent tenir compte des conditions aux limites (4.3) pour les cas i = 1,
1= Ni, j =1, 7 = Ny, et que I'on peut faire passer les données de ces conditions au second membre
de I’équation. Enfin B est une matrice-colonne faisant intervenir la fonction de dépot d’énergie g

et des données aux limites.

Remarque 4.1 Les conditions aux limites en z = 0 et z = « font apparaitre des termes non
linéaire Tfl, T;}NQ que 'on peut linéariser de méme fagon que dans le probléme plan (voir partie

2.2.1).

4.3 Schéma numérique

4.3.1 L’algorithme BiCGStab

Il existe de nombreuses méthodes pour résoudre un systéme linéaire Ax = B. Comme dans notre
cas la matrice A est pentadiagonale, creuse, mais non symétrique nous choisirons ’algorithme de
"Stabilized BiConjugate Gradient (BiCGStab)" (Ref. [6]) pour résoudre le systéme (4.4). La meé-

thode de BiCGStab permet de résoudre ce systéme pour une matrice A réguliére quelconque.

1. On initialise en choisissant xy et rg = B — Axg
To = 10
po = o = wy=1
vo=po =0
2. Pour i=1,2,... pi = 1’“\’507"2-,1
B = (pi/pi-1)(e/wi-1)
pi = ri-1 + B(pi-1 — wi—1vi-1)
v; = Ap;
T
s =Ti_1 — au;
t = As
w; = tls/tlt
Ti = Ti—1 + wis + ap;
T =8 — wil

Le test d’arrét des itérations porte sur |||

Nous pouvons maintenant passer a la partie de programmation en C++ pour résoudre notre 1’équa-

tion (4.4) avec l'algorithme BiCGStab.
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4.3.2 Validation du programme C

Afin de valider notre code C++ pour résoudre le probléme a symétrie cylindrique (4.1) nous faisons
des calculs sur un cas test particulier de ce probléme ot nous pouvons donner exactement sa solution
analytique. Pour un tel cas test nous prenons par exemple R = h =1, les fonctions de coefficients
de conductivité thermique K,(z), K.(z) sont constantes et la fonction de dépot d’énergie g ne

dépend que de variable z et elle est définie comme suit :

90 pour a < z < 1 —q,
9(z) =
0 sinon.

Les températures extérieures sont égales et :
Ter = Tey = Top.

La solution du probléme (4.1) dans ce cas est symétrique et elle ne dépend pas de r. Résoudre le

probléme cylindrique 2D revient & résoudre un probléme 1D :

2
_Kz% = g, (4 5)
K9\, o1 = £o(T* — TF).

Ainsi nous pouvons résoudre le probléme (4.1) sur cet exemple avec deux méthodes (éléments finis
2D programmé avec FreeFem--+-, différences finies 2D programmé en C+-+, et 1D programmé
avec Scilab (pour le probléme 1D (4.5)), puis nous comparons les résultats trouvés par ces pro-

grammes avec la solution exacte de (4.5).

Afin de simplifier des calculs dans le programme C++ pour ce cas test nous avons fait un maillage
régulier a pas constants Ar = Nle Az = Nig , 1.e les points r;, z; sont équidistants tels que
r; = iAr pouri = 1,Ny, et z; = jAz pour j = 1,Np. Avec ce maillage notre I'équation

discréte (4.2) peut s’écrire sous une forme habituelle :

Tiv1,y—Ti-1, Tiv1,j —2Tij +Tic1,

Ar?

T7.7+1 B 2T7.7 + 1—‘7:7 j—1

1
——K,

- K
T Ar "

Nous prenons les valeurs o = 0.02, gg = 0.03, K, =1, a = 0.4 pour notre exemple et nous

trouvons les résultats reportés figure 4.3.

Nous constatons que les trois programmes donnent le méme résultat que la solution analytique.
De plus, sur ce cas test, nous trouvons que le programme C+-+ nous permet de gagner environ un

facteur 6 par rapport aux temps de calcul du programme FreeFem-++ pour une méme taille du
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1.03 T T T 1 -
solution analytique
FreeFem++ -------
CH+ -
Scilab -
1.028
1.026
N
= 1.024
1.022
1.02 |-/
1.018 L L L L

z

Fi1G. 4.3. Solution T(z) du probléme (4.5)

maillage (i.e nombre de mailles du maillage). Nous pouvons donc valider notre programme C+-+

pour résoudre le probléme cylindrique et passer a la suite.

Remarque 4.2 Les solutions T(z) calculées par deux programmes FreeFem-+, C++ montrées
dans la figure 4.3 sont des coupes en un point r = ro quelconque de solutions 2D T (r,z) trouvés par
ces programmes, comme T(r,z) ne dépend que de z alors tous ces coupes en r sont évidemment
identiques. C’est la méme chose pour des autres coupes en direction de z et elles sont évidemment

droites

4.3.3 Maillage adapté

Revenons maintenant dans notre cas d’étude ou le masque est couvert d’un revétement composé
des couches minces de différents matériaux. Ces couches ont une épaisseur totale trés petite par
rapport a 1’épaisseur total du masque, alors afin de résoudre notre probléme SC sans faire trop
d’efforts numériques pour prendre en compte l'effet thermique des couches, nous devons faire un
maillage "adapté" a la position des couches et ainsi au terme de la fonction de dépot d’énergie g,
1.e un maillage qui est plus fin dans la zone de couches et de dépot d’énergie que les autres zones

du masque (figure 4.4).

Dans un premier temps afin de tester I'efficacité de la technique de maillage adapté nous faisons un

cas test simple pour le probléeme SC dans le domaine ©Q = [0, 1] % [0, 1] comportant une couche de
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VA
L
1 1
01777
7
0 o2 1 r 0 1 r

Fi1G. 4.4. Maillage adapté au probléme (4.1) pour le schéma numérique des différences finies

I'épaisseur 0.1 déposé sur un substrat de Fer de conductivité thermique I?;e = 1. Le coefficient de
conductivité thermique de cette couche est celui de Cuivre @ = 5 et ’énergie est envoyée dans

la couche et sur un disque de rayon 0.2.

Pour ce cas test d’abord nous allons résoudre le probléme SC avec le code C++ sur un maillage
bien fin et régulier partout de taille 300*300 mailles (300 points suivant la direction de rayon r, et
300 points suivant I’axe z), nous prenons la solution calculé avec ce maillage comme la solution de
référence. Aprés nous cherchons aussi la solution du probléme SC avec un maillage adapté a ce cas
test de taille 50*50 et puis avec un maillage a pas constante de méme taille que le maillage adapté.

Les résultats trouvés sont montrés dans les figures 4.5 et 4.6.

coupe radiale en z=0.05 coupe verticale en r=0.1

18 18

solution defreference solution de|reference
—— maillage adapte 7 —— maillage adapte
—— maillage regulier . —— maillage regulier

Fi1G. 4.5. Profil de température du cas test ob- F1G. 4.6. Idem que pour la figure 4.5, la coupe
tenus avec trois différents maillages est faite en direction verticale
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CHAPITRE j. RESOLUTION DU PROBLEME CYLINDRIQUE PAR LA METHODE DES DIFFERENCES FINIES

Les courbes dans deux figures 4.5, 4.6 montrent que pour un méme cott de calcul numérique la
solution obtenue par le maillage adapté approchée mieux a la solution de référence que celle-ci du
maillage régulier. Grace & cette méthode de maillage adapté maintenant nous pouvons essayer de

traiter les conditions réalistes sur la taille des couches déposées dans le probléme SC.

4.3.4 Solution du probléme SC dans le cas multicouche proche les conditions réalistes
En réalité, I’épaisseur total du masque est de I'ordre de 200um, et I'épaisseur total des couches
déposées sur le substrat Fer est de 'ordre 1um, le rayon du masque est environ bem. Avec ces
conditions nous avons un facteur 50000 entre la taille latérale du masque et I’épaisseur de couches
déposeées et ¢a exige beaucoup d’efforts numériques si nous voulons mailler dans le volume de couches
pour calculer la solution du probléme SC. Afin de tester I'importance des performances thermiques
de couches déposées nous pouvons commencer par le calcul de la solution du probléme SC pour
un cas test ol le masque posséde une seule couche de revétement de Cuivre sur le substrat Fer,
qui est déposée pour avoir un effet de réduction des gradients de température, avec les dimensions

(adimensionnées) présentées dans la figure 4.7.

z
1/100
K=1
1/1000¢ o’
0.2 1 r

dépot de la chaleur

F1G. 4.7. La taille adimensionnées proche les conditions réalistes du masque

Pour trouver la solution de ce probléeme, nous utilisons évidemment le maillage adapté & la couche
Cu déposée et a la zone de dépot de la chaleur. Comme nous voulons mailler dans la couche Cu,
il y a donc un grand écart entre la taille des mailles dans la zone de couches et de dépot d’énergie
avec la tailles des mailles dans autres zones du masque. Cet écart peut provoquer une difficulté

pour la convergence de la méthode BiCGStab. Afin d’améliorer la convergence nous allons utiliser
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la méthode d’interpolation.

1. On calcule la solution 7' sur un maillage de départ "grossier".
2. On raffine ce maillage grossier en r et en z en adaptant a la position de couches et dépot
d’énergie. Puis, on projette la solution trouvée sur le maillage raffiné avec la méthode

d’interpolation

R ! Mifl Mi,j+1 Mi+1,j+1
: : : : : = n
Mis g "m T TMiy
o
.............................. il . i
M..
M3 b1 +1,
Maillage "grosier”
----------- Maillage raffiné
Tij = (Tij + Tisry + Tiger + Tiyr541),
ou bien
Ticv; = (Tij + Tijs1) (T;j—1, Tj j+1, Ty41,; sont calculés de méme fagon).

3. On utilise cette solution 7" comme donnée initiale de la méthode BiCGStab sur le maillage

raffiné.

Enfin, & I'aide de deux méthodes de maillage adapté et d’interpolation nous obtenons la solution
du probléme SC avec des conditions sur la dimension des couches déposées reportées dans la figure

4.7, cette solution illustrée dans la figure 4.8 est comparée avec la solution du probléeme SC pour

les deux cas dont le masque est monocouche, premier cas K = Kp, = 1 partout et deuxiéme
cas K = K¢, = 5 partout, avec les mémes conditions et sur le méme maillage. Les données

numériques adoptés pour ces simulations sont reportés dans le tableau 4.1

93



CHAPITRE j. RESOLUTION DU PROBLEME CYLINDRIQUE PAR LA METHODE DES DIFFERENCES FINIES

variable notation | valeur

Tension d’accélération U 30000 V

courant du faisceau I 4 mA

rayon du masque R =Ry 2 cm

épaisseur du substrat h 200 pm

épaisseur de la couche de cuivre | dcy 1 pm

conductivité du fer Kpe = ko | 55 W/°Km
conductivité du cuivre KCw 275 W/°Km
coefficient de radiation € 0.4

constante de Stefan o 5.71107% W/°K4m?

TAB. 4.1. Données numériques.

| | 001 765 -

-1
[o2]
i

1 0.008 -45

! 75—

L : 73.5
P 5 4 0006 _73
P : 725
' 72 e
715
4 0004 71
705 ——

b 5 LY J—
. E 4 0.002 [ P —

b ; 68.5
' 68

L)l 1 1 0
0 0.2 0.4 06 0.8 1

Fi1G. 4.8. Solution du probleme (4.1) pour le cas d’un masque possédant un revétement du cuivre,
le dépét est fait sur un disque au centre du masque de rayon 0.2R

La figure 4.9 illustre des coupes radiales de solutions numériques faites au milieu de la profondeur
de la couche cuivre. En comparant des courbes présentées dans cette figure nous constatons qu’avec
ces conditions de dimensions, la couche Cu n’a pas un effet thermique important sur la diffusion
latérale de la chaleur dans le masque et elle ne diminue pas beaucoup le gradient de température
par rapport au cas le masque du Fer et sans couches. Ce gradient de température reste encore assez
grand en comparaison avec celui du cas le masque Cuivre et sans couches. En conclusion, avec ces
conditions de dimension, la performance thermique des couches n’est pas suffisante pour améliorer

les propriétés thermiques du masque.
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coupe radiale en z=0.00005

80
—— K=1 partout (sans couches)
—— K=5 partout (sans couches)
—— 2 couches: K=5 pour z<=0.0001, K=1 dans le reste
75 -
o
=
70 r
65 L L L L L L L L
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

FiG. 4.9. Profil de température pour trois cas test : soit un masque en fer, soit un masque en
cutvre, soit un masque composé de deux couches Cu-Fe avec les dimensions reportées dans la figure
4.7. Le dépdt est celui de figure 4.8
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Chapitre 5
RESISTANCE THERMIQUE

Les études menées jusqu’a présent concernant des masques dont les différentes couches sont en
contact thermique parfait. En réalité, il y a une rupture de la structure cristalline lors du passage
d’une couche a une autre, ou une présence d’impuretés ou encore 'imbrication des mailles cristallines
d’une couche & une autre,... qui changent les propriétés thermiques des matériaux concernés. On
suppose qu’il existe une lame d’air entre deux couches en "contact", les surfaces en contact n’ont

donc pas la méme température.

couche 2

AR
6 §
AN 7 0

couche 1

2

SZ
Sl
Il y a alors deux types de transferts de chaleur entre deux couches de contact : un flux net d’énergie
émis par le rayonnement entre deux surfaces gris S et So supposées paralléles et un flux thermique

de conduction passant de couche 1 a la couche 2 (77 > Ty ). La premiére question posée est que le

rayonnement est-il efficace pour transmettre de 1’énergie entre deux couches?

5.1 Bilan de flux d’énergie échangé par le rayonnement entre deux couches de
différents matériaux

Dans cette section nous nous intéressons au probléme qui consiste a déterminer le flux net ® échangé

par le rayonnement de S & S5. Dans ce cas simple on est certain que le flux émis par chaque plan

vient frapper I'autre. La surface S; émet un flux ®; et ce flux vient frapper Ss, qui absorbe une

partie e9®q et réflechit (1 —e2)®y (loi de Kirchchoff). Le schéma ci-aprés amorce les répartitions

de (I)l.
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CHAPITRE 5. RESISTANCE THERMIQUE

@« | 4 _
aleq | (1-2)q
(1_81)(1_82)(&,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,‘c?qfil)(l_??)(ﬁ
sl-e)l-efq | (1-8)(1-5Q
sy tegie
aaef el | (- 15l
(1-¢) (15 )q

Ici, &1 et e9 sont effectivement émissivités de S7 et Sy. On voit que les flux absorbés successifs,

tant pour S; que pour So, sont en progression géométrique de raison (1 —e1)(1 — e3). Le bilan
pour S est donc :

e Sy perd Pq.
e S absorbe

del—e)" (1 —e)"® = e(1—e)®1 ) (1—e1)"(1—¢)"
n=1 n=0

61(1 —62)
1—(1—e1)(1—e9)

D,

e Sy absorbe

o0
1— )" (1 —ep)" 1d, = 2 o,
nzf( ST = ™

Il faut également effectuer le méme calcul relativement au flux ®, émis par Ss :
e S5 perd Ps.
e Sy absorbe
52(1 — 51)
1—(1—=e1)(1—e9)

Ds.

e S absorbe

€1
1—(1—=e1)(1—e9)

Ds.
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CHAPITRE 5. RESISTANCE THERMIQUE

Il est maintenant possible de faire le bilan complet de S7, on trouve que S; perd (et donc S
recoit) un flux net ® égal a :

61(1 —62) €1 62‘131 —61‘132

B =y = el =y R g = [ =S

Dans ce cas, ®; et ®5 peuvent s’exprimer en fonction de température par la loi de Stefan :

P, = 51051T14 et ¢y = 52052T24. Comme les aires des surface en regard ont méme valeur S :

® = eppoS(T — Ty),

avec
1
Ceff = 71 1

51+52_1

La densité de flux d’énergie transfert par rayonnement de S; a Sy est donc ¢ = ecppo (T — T3)

et elle est & comparer avec la densité de flux d’énergie par diffusion ¢p = %(TI — Ty).

br _ ceprod(T} — Ty)
D K(Ty — Ty)

Posons u = %
2

Or EeffO0 (u4 -1) T3
éop K (u—1) 2

On prend par exemple
0 = 2nm
Eefr = 0.7
o =>57110" 8 W.K *.m™2
K = 1T3W.K'm™ (= Kiungsten)
Ty = 350K

alors on obtient

PR ~ 2107 donc ¢r < op,

¢p
celui implique qu’on ne peut pas compter sur la radiation pour faire un échange d’énergie entre

matériaux.
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CHAPITRE 5. RESISTANCE THERMIQUE

5.2 Etude numérique de la résistance thermique

Comme il y a une discontinuité de température a la surface de contact de deux couches, on asso-
cie maintenant a cet écart de température une résistance thermique de contact Ry, elle prend en
compte et intégre la modification de la conductivité thermique sur 1’épaisseur (faible) de contact
entre les 2 matériaux. On introduit I’existence de cette résistance de contact dans le schéma numeé-

rique en considérant le flux d’énergie en contact entre eux.

T
A |
T, !
K, | K,
%, 0
T,
1 2
o

FiG. 5.1. Le flur d’énergie en contact entre deux couches différentes

La figure 5.1 montre deux couches différentes avec la conductivité thermique Kj pour la couche 1
et Ko pour la couche 2. Les couches sont en contact en rg du fait de la présence de la résistance
thermique de contact. La température subit une discontinuité a cette interface (température T pour
la couche 1 et température Th pour la couche 2, nous supposons T > T5). On peut imaginer que
microscopiquement, on introduit une couche fine d’épaisseur € dont la conductivité traduit I’imbri-
cation des deux matériaux. Il serait alors possible de calculer la solution de I’évaluation de la chaleur
comme dans I’étude précédente. Pour ne pas alourdir I'effort numérique on fait appel pour traiter
cette interface a une loi de Fourier (formellement ¢ — 0) et on fait apparaitre une discontinuité de

la température.
La densité du flux d’énergie sortant de la couche 1 par la surface ry est égal a : ¢ = —Kl%\r:m.
La densité du flux d’énergie entrant dans la couche 2 par la surface rg est égal 4 : ¢o = —Kg%\r:m.

Ces deux flux sont égaux et ils sont calculés par ¢1 = ¢ = ¢ = R%;L(Tl — T5), ici Ry, apparait

comme la résistance thermique de contact en entre les deux couches, c’est une résistance thermique
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CHAPITRE 5. RESISTANCE THERMIQUE

par unité de surface exprimée en m?. K.W L.

Les solutions numériques que nous avons obtenu dans la partie 4.3.4 ne comptent pas encore I’exis-
tence de la résistance thermique de contact entre les couches du masque. Afin de vérifier I'influence
thermique de cette résistance nous allons faire un schéma numeérique pour le probléme SC prenant
en compte la résistance Ry,. Nous avons d’abord effectué des simulations pour un cas test simple du
probléme cylindrique avec la présence du Ry, pour voir si cette présence peut améliorer la diffusion

latérale de la chaleur dans les couches du masque. On introduit le parameétre sans dimension Ry, :

—

R . K
Rth: thI%OFe-

Le flux d’énergie adimensionné pris en contact entres des couches s’écrit alors :

9T, 1 -
K*—A == ?(Tl - Tg)
0z Run

Les premiéres simulations sont prises pour un cas test ol le systéme est constitué de deux couches
différentes avec les conductivités thermiques I/(\l = I/(\g = 1. Ce systéme est de dimensions R=h= 1,
I'épaisseur de dépdt d’énergie est 5= 0.1, I’énergie est déposée sur un disque de rayon rgy = 0.2, et
les épaisseurs des couches sont a = ﬁ; = 0.5. Nous avons pris différentes valeurs pour la résistance
thermique E; et puis nous comparons ces résultats avec celui pour lequel le contact thermique est
parfait. Les résultats obtenus sont donnés figures 5.2, 5.3, 5.4, 5.5, pour respectivement un contact

thermique parfait (Ry, = 0), Ry = 0.01, Ry = 0.1, Ry = 1.

Y

IsoValue Isovalue

52,1415
MW52.2055
W52.2695
W52.3335
W52.3975

:
W52.8948
— W52.9571

- ~ N\ 530817

T W53.2064

W53.2295

FiG. 5.2. Solution du cas test sans résistance F1G. 5.3. Solution du cas test ou Ry, = 0.01
thermique
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W50.6495
W50.7337

W51.2392
W51.3235

W51.492

W51.7447

W51.9132
W51.9974

Isovalue

716

W51.1936
W51.3157
W51.4377
515508
516818

W52.7803
W52.9024
W53.0244

MW53.1465
533906

M53.0084
W53.1769

N\\ |

Fi1G. 5.4. Solution du cas test ot Ry, = 0.1  F1G. 5.5. Solution du cas test ou Ry, =1
Coupes horizontales Coupes verticales
55 56
- —— Probleme sans resistance thermique —— Probleme sans resistance thermique
o —— R=0.01 —— R=0.01
\ —— R=01 —— R=01
——— R=1 | — —— R=
4T R0 1 \ "
54 . 7
o ]
=
;&
50 L L L L 48 . | . |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0.2 0.4 0.6 0.8 1
r z
Fi1G. 5.6. Coupes radiales avec z = 0.5 pour F1G. 5.7. Idem que pour la figure 5.6 mais

les solutions numériques illustrées dans figures les coupes sont faites en direction verticale en
5.9, 5.8 5.4, 5.5 =01

Les coupes radiales et verticales des simulations numériques présentés les figures 5.6, 5.7 montrent
que, avec une résistance thermique assez petite (par exemple E; = 0.01), la différente de tempé-
rature entre les deux couches est-elle aussi assez petite, lorsque la valeur E; — 0 alors le résultat
obtenu devient de plus en plus proche du résultats du cas ot le probléme ne contient pas la résistance
thermique. En revanche, dans le cas ou E; est assez grand, le flux d’énergie traversant la surface
entre deux couches est presque nul, la discontinuité de température est alors trés importante. La
température de la couche sur laquelle se fait le dépot d’énergie est devenue plus grande et celle de

I’autre couche a beaucoup baissé et présente un gradient d’autant plus faible qu’elle est mieux isolée

62



CHAPITRE 5. RESISTANCE THERMIQUE

thermiquement de l'autre couche. De plus, les gradients de température dans la couche ou I'énergie
est déposée ne diminue pas quand la valeur de Et\h augmente. Les résultats sont obtenus ici sur
un empilement des matériaux épais (les dimensions en profondeur sont de I'ordre de la dimension
radiale). Cependant ils montrent que la prise en compte du mauvais contact thermique entre maté-
riaux augmente la température de 'un (celui qui recoit le flux d’énergie) et diminue la température
de l'autre sans pour cela diminuer les gradients de température selon la dimension radiale. Ce phé-
noméne doit rester valable dans le cas des couches minces. On ne peut donc pas compter sur elle
pour augmenter la diffusion thermique radial. Cela est en fait assez raisonnable puisque la diffusion

dépend de K qui lui ne change pas.
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CONCLUSION

Les performances thermiques d’un matériau lacunaire constitué d’un empilement de plusieurs couches
de matériaux différents ont été étudié. Cette étude est motivée afin de trouver des solutions pour
limiter leffet de “domming” du a Dapparition de forts gradients de température a la surface du
masque ; ces gradients produisant une déformation mécanique élastique locale du masque qui dimi-
nue la qualité de “filtrage” des faisceaux électronique. Il en résulte une dégradation des images a
I’écran. Cet effet est d’autant plus sensible que 'image affichée est fixe sur un temps long et présente

de forts gradients (par exemple pour les textes écrits qui sont fixes et nécessitent de forts contrastes).

On peut noter que le masque étant situé dans un tube a vide, le seul mécanisme de refroidissement

est di & la radiation. Cet effet important a été pris en compte.

Le masque est une sorte de grille, plaque extrémement fine (ses dimensions latérales sont 10000 fois
plus grande que sa dimension transversale) et percés de milliers de trous quasi identiques répartis
réguliérement. La présence des trous modifie de facon importante la propagation de la chaleur dans
le masque. En supposant que ’échelle de gradient de température est large comparée a la dimension
d’un trou, un calcul d’homogénéisation a été mené. On en a déduit alors un coefficient de conducti-
vité thermique effectif. Pour un masque de téléviseur, on montre que la présence des trous diminue

d’environ 30% le coefficient de conductivité du matériau.

Dans une seconde étape, on étudie le probléme d’évolution bidimensionnel, obtenu en intégrant
sur I’épaisseur du masque, qui montre que les temps de montée de la température en ses différents
points est en accord avec les mesures expérimentales. Cela permet de valider 'approche par homo-

généisation et de donner un outil numérique permettant de prédire I'effet de domming.

Une étude de l'influence de la présence de couches sur la propagation latérale de la chaleur est pré-
sentée dans la troisiéme partie. Nous avons mené ce calcul en deux temps. Dans un premier temps,
un modele axisymétrique est pris en compte, le masque est supposé cylindrique et présentant une
symétrie angulaire. L’étude numérique d’'un empilement de quatre matériaux de conductivité prises
dans un rapport 2,5,2,1 et d’épaisseur respectives 1,1,1,3, montre, par comparaison avec un matériau
simple de conductivité 1, que la conductivité radiale est améliorée de fagon sensible, cependant que
des gradients de température demeurent importants. Il faut noter que les rapports d’épaisseur des
couches sont loin d’étre celles du masque, ces derniéres seront beaucoup plus faibles (dans un rap-

port 2/100, 1/100, 2/100). Ainsi les effets d’amélioration de la conductivité radiale et transversale
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de notre étude sont-ils trés surévalués.

Une étude portant sur un modeéle cylindrique a deux dimensions (r, z) a été menée. Les dimensions
traitées sont celles qui se situent selon le plan du masque. La conductivité du matériau a couches
est dominée par celle du support en Fer. On peut penser, dans ces conditions, que 'effet des couches

est assez faible.

Des simulations réalisées a ’aide de méthodes aux différences finies, dont le maillage est adapté aux
disparités entre épaisseurs des couches et dimensions latérales du masque donnent des résultats en

accord avec ceux donnés par les méthodes d’éléments finis.

Un parameétre important pour ces problémes est celui de la résistance thermique qui existe entre
les différentes couches. Sa valeur dépend non seulement des matériaux en contact, mais aussi est
sensible & I'existence des couches [11]. Il n’existe pas de donnée concernant sa valeur pour les empile-
ments qui nous concerne et elle n’a pas été prise en compte dans les résultats donnés ici. Cependant
des études sur ce paramétre montrent que ses effets sont d’augmenter les températures régnant
dans les couches, de diminuer celle du substrat, d’augmenter les gradients de température dans les
couches et de diminuer celles dans le substrat. Une comparaison entre les températures en surface
d’un masque recouvert et d’'un masque non traité, permettra de savoir si ces effets de résistance

thermiques entre couches sont ou non important.

Il faut noter cependant que le terme de source est traité de facon grossiére et qu'une étude plus fine
devra permettre de comprendre comment I'énergie des faisceaux électroniques se dépose dans cet

empilement de matériaux.
D’autre part, I'effet de propagation des électrons dans la couche de cuivre par réflexions successives

sur les couches de tungsténe n’a pas été prise en compte. Cet effet, non encore modélisé, devrait

permettre aussi d’améliorer la diffusion longitudinale de la chaleur.
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Chapitre 6
INTRODUCTION

La fabrication artificielle des films minces de matériels par le dépot de couches d’atomes vaporisés
sur un substrat s’est développée trés rapidement pendant les années récentes avec plusieurs tech-
niques comme ’épitaxie par jet moléculaire, la déposition chimique en phase vapeur, etc... Cette
technologie de croissance de surface a motivé le développement de la recherche des modéles théo-
riques afin de décrire la croissance dynamique des interfaces et obtenir des informations quant-a la
structure de la surface, ainsi que sur ses propriétés statistiques. Dans notre cadre d’étude nous nous
intéressons a étudier I’évolution du processus de dépot de couches minces de matériaux, qui est une
application importante des procédés plasma. L’épaisseur et la structure des couches dépendent des
parameétres du plasma (température, pression, densité) ainsi que des différents matériaux mis en
jeu (substrat, revétement) via leurs énergies de liaisons notamment. La structure de ces couches
minces, 'importance de leur rugosité conditionnent en partie leur tenue mécanique, c’est pourquoi
il est important de pouvoir les mesurer, mais aussi de les prédire. L’objet de cette étude est de
donner des outils de modélisation permettant de qualifier la structure des couches suivant les pa-
ramétres du plasma, ainsi que des matériaux mis en jeu dans le réacteur. Expérimentalement des
dépots, de cuivre notamment, réalisés par P. Brault [13] au GREMI, montrent la formation d’une
structure colonnaire. Il est donc important que les modéles mis en oeuvre permettent de retrouver
ces structures si singuliéres. Ces structures font apparaitre évidemment des gradients importants.
Les outils numériques qui vont étre mis en jeu pour suivre l'interface devront étre capable de garder

cette structure.

Deux types de modéles peuvent-étre utilisés, soit des modéles continus pour lesquels les solutions
sont données par la résolutions d’équations aux dérivées partielles stochastiques, soit des modeles

probabilistes basés sur des méthodes de Monte Carlo (MC).

e Les modeles continus sont basés sur des équations aux dérivées partielles stochastiques dont
les solutions fournissent la hauteur h(z,t) du dépot au temps ¢, repéré par sa position z
selon un plan de référence perpendiculaire & sa croissance. Parmi ces modeéles, I'un des plus
simples est le modéle d’Edward-Wilkinson (EW) [32] pour lequel le dépot est régit par
un terme de source (dii au flux des atomes incidents), auquel s’ajoute un terme aléatoire
(qui prend en compte les fluctuations locales du dépot) et enfin un terme qui modélise la
relaxation des atomes a la surface, dit & la tension de surface (ce terme s’apparente & un
terme de diffusion). Le modeéle de Kardar, Parisi et Zhang (KPZ) [28] ajoute au modéle

(EW) un terme non-linéaire qu’implique une croissance du dépot selon sa normale locale.
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Dans le modeéle de Kuramoto-Shivashinski, on introduit un terme prenant en compte le dé-
placement des atomes a la surface (adsorption et désorption) qui se traduit par 'apparition
d'un terme en V4h. D’autres modéles introduisent des effets d’'ombrage |29, 41]. Cependant,
a notre connaissance, aucun de ces modeéles n’est capable de reproduire des structures de
type “colonne”, comme celles observées par P. Brault. Il faut sortir du cadre des EDP pour
obtenir des modéles permettant de créer une interface présentant des structures colonnaires,

voire donnant des surface réentrantes (impossible a décrire avec une fonction h(z,t)) [6].

e Les modeéles discrets, basés sur des méthodes de type Monte Carlo, découpent la surface
en autant de sites sur lesquels se déposent ou se déplacent des “atomes” selon des régles
probabilistes. L’agrégation limitée par la diffusion (DLA) [48] est un premier modéle pour
lequel les particules lancées une a une (loin du site d’agrégation) se déplacent aléatoirement
sur un réseau et stoppe leur progression des que 'une des cases voisines est déja occupée.
Ces régles donnent naissance a des structures dentritiques semblables & celle observées au-
tour des électrodes de batteries a électrolite. Dans le modeéle d’Eden [17], les particules
s’agrégent autour d’un site de nucléation. Les sites de dépot possibles sont ceux qui ont au
moins un site voisin occupé. Les deux précédents modéles sont lacunaires, au sens ot a la
fin de la simulation, il reste beaucoup de sites vides entourés de sites occupés. Les modéles
dits, Solid-On-Solid model (SOS) [15], sont des modeéles pour lesquels cette possibilité est

interdite. Comme ils décrivent le processus de dépot dont reléve cette étude, ce sont eux

auxquels nous allons nous intéresser.

Les deux types de modeéles (probabilistes et continus) sont tous les deux plutdot phénoménologiques,
les différents termes sont introduits de fagon ad hoc et ne sont généralement pas sous tendus par
des modéles microscopiques. Les modeéles discrets sont bien adaptés aux simulations numériques
du type MC avec une description simplifiée des principes généraux du mécanisme de croissance a
I'échelle élémentaire. Par ailleurs, avec des approches aux grandes échelles, les équations continues
peuvent représenter chacune une classe d'universalité de croissance. L'un des principaux objectifs
de la partie théorique de la croissance de l'interface est de construire des équations continues dont
les propriétés dynamiques sont équivalentes a celles-ci des modéles atomiques discrets, permettant
ainsi d’établir des connexions entre les modéles continus et discrets. L’analyse des situations par-
ticuliéres de la croissance ainsi que le comportement asymptotique des solutions numériques des
modeéles discrets permet de construire les expressions caractérisant leurs mécanismes d’évolution
pour les équations continues. Un modéle discret est probablement décrit par une équation continue

et réciproquement, une équation continue peut aussi étre associée avec de différents modeéles discrets.
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Les modéles probabilistes peuvent engendrer de fortes discontinuités, qui doivent nécessairement
apparaissent si I’on veut reproduire des structures colonnaires. C’est pourquoi on se focalisera, dans
cette étude, sur ce type de modeles et plus précisément sur les modéles faisant apparaitre des effets
d’ombrage [41]|. Nous souhaitons également établir des correspondances entre les modeéles discrets
et continus étudiés qui présentent les mémes propriétés, particuliérement ’apparition des structures

du type colonnaire.

Depuis son apparition en 1986 |28], I'équation KPZ a attiré de nombreux travaux qui sont basés sur
des résultats numeériques et leur interprétation [1][2]3][9][39][33]. La question du caractére bien posé
de cette EDP stochastique était déja abordée dans le livre de J. Krug et H. Spohn [31]. L’analyse
mathématique des équations aux dérivées partielles stochastiques ou déterministes liées a KPZ a
également motivé de nombreuses études pour donner un cadre rigoureux aux études de 1’évolution
dynamique des interfaces. Cependant, elle n’est pas l'objet de ce travail de thése, mais nous don-
nons maintenant, dans 'ordre chronologique, quelques éléments de bibliographie sur ces sujets. On
pourra notamment se référer & [11] qui montre le lien entre les modeéles particuliers de type SOS
(]26]]40][15]|34][35]) et I’équation KPZ. Dans [11], Bertini et Giacomin ont aussi prouvé que 'équa-
tion KPZ peut étre considérée comme la limite des fluctuations renormalisées pour des processus
d’exclusion asymétriques. Il existe également les travaux antérieurs sur les processus d’exclusion asy-
métriques et I'équation de Burgers [30][36]. Quelques résultats récents de 'analyse mathématique de
I'EDP stochastique dans cette direction ont été présentés par B. Toth et W. Werner [46]. En effet,
la transformation de Cole-Hopf [24] permet de transformer I’équation de Burgers en une équation
de diffusion stochastique et est souvent utilisée dans [4][49][38]. Il existe des liens entre I’équation
KPZ avec des domaines a priori déconnectés, comme par exemple la physique des polymeéres, la
connection entre les modeéles continus de polyméres en environnement aléatoire et ’équation KPZ

a été donnée par Comets et Yoshida [14].

Le formalisme probabiliste nécessaire pour donner un cadre rigoureux a ce type d’analyse est assez
pointu et a été présenté par A. Debussche lors de son cours a Orléans en Mars 2006 et on pourra
consulter les notes du cours réalisé en 2004 avec A. de Bouard [12]. En fait, le terme de bruit sans
corrélation génére des irrégularités de l'interface qui entrent en compétition avec les termes diffé-
rentiels nécessitant de la régularité. Ces difficultés ont conduit de nombreux auteurs a s’intéresser a
une version déterministe de I’équation KPZ et a ses généralisations. On pourra citer [23][20]|21][22]
et les références qu’elle contiennent. Il existe aussi des liens entre 1’équation KPZ déterministe et
les équations d’'Hamilton-Jacobi et de Burgers visqueux [47][10]|27]. Notons que de tels modéles

(déterministes) décrivent ’évolution de I'interface lorsque la source de dépot aléatoire cesse.
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Aprés cette introduction, I'étude portera sur les modeéles & 1+1 dimension, tout d’abord par une
approche probabiliste (section 7.1), puis a 'aide de modeéles basés sur des équations aux dérivées
partielles (section 7.2). Pour chacune de ses sections, nous partirons du modéle le plus simple pour
aller au modeéle avec ombrage qui, nous le verrons, permet de retrouver les structures colonnaires.
L’étude préliminaire permet entre autre de tester nos algorithmes pas a pas (grace a l'introduction

progressive de nouveaux termes).

6.1 Notations et caractérisation de la croissance et de la rugosité des interfaces

Dans cette étude, nous considérons des modéles de croissance discretisés pour lesquels la surface
de dépot est représentée par un réseau de sites d’absorption notés x;, i = 1,...,L% o d est la
dimension du probléme (d = 1 ou 2) et L le nombre de sites. Pour d = 1, on ne considére qu’'un seul
axe sur lequel se fait le dépot, pour d = 2, il se fait sur un réseau carré. Dans les deux cas, le dépot
croit perpendiculairement & la ligne ou plan de référence. On parle alors de modéle d = 1+ 1 ou
d = 2+ 1, la dimension supplémentaire étant celle selon laquelle se fait le dépot. Nous appellerons
h(z,t) avec z € R? la hauteur de la surface selon la position z, au temps ¢ par rapport a un substrat

initialement plat.

Le dépot est caractérisé par la hauteur moyenne (h(t)) de sa surface a I'instant ¢, définie par :

Ld
((t) = 23 D Az 1) (6.1)
=1

La rugosité W (L,t) de I'interface est caractérisée par I'amplitude de fluctuation de sa hauteur par
rapport & sa moyenne et mesure la moyenne de la racine de 'écart quadratique de h(z,t) (écart

type de la hauteur) :

2

La
WL0) = | 22 Slhiat) — ()P | (62
=1

Expérimentalement, il a été observé sur divers types de dépot que la fonction W (L,t) vérifie une

relation universelle (6.3), aussi appelée loi d’échelle, qui relie entre W, L et t [32] :

W(L,t) ~ Lo‘f(%), (6.3)

ot f est une fonction satisfaisant les propriétés suivantes :

lim, .o f(x) = C = constante,
e /) (6.4)
f(z) ~ 2P pour x assez petit.

La loi d’échelle (6.3) et les propriétés (6.4) de la fonction f décrivent le comportement suivant de
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la rugosité W (L,t) :

e Pour des temps intermédiaires 0 < t < 7, W croit avec le temps comme une loi de

puissance :

W~ 5. (6.5)

Il n’y a plus de dépendance en L, dés que z = a/[3.
e Pour des temps longs ¢ > 7, W atteint une saturation & une valeur qui dépend de la taille
L de la surface :

W = Wsqe = CL".

e La transition entre le premier et le second régime est donnée par le temps 7 tel que

W(L,7) ~ 78 ~ L% soit 7~ L5 ~ L.

La croissance de la surface est donc caractérisée par deux des trois exposants «, 3, et z reliés par

z=a/p.

Pour le type de structures que nous recherchons (de type colonnaire), nous proposons d’adopter
d’autres grandeurs caractéristiques. La premiére est la histogramme f(h) des hauteurs qui donne,
a un instant donné, le nombre (ou la proportion) de cellules dont la hauteur est comprise dans
I'intervalle [h, h + Ah]. Si la hauteur h fluctue autour d’une valeur moyenne, cette distribution est
constante dans la gamme de hauteurs couvertes (la distribution est une fenétre rectangulaire). Si
la structure comporte des colonnes de méme hauteur, la histogramme des hauteurs fait apparaitre
deux pics qui correspondent aux plateaux et au creux des colonnes. La grandeur relative de ces deux
pics indiquent si la structure est plutot de type larges colonnes séparées par des canyons étroits ou
le contraire (pics étroits séparées par de larges plaines). La figure 6.1 illustre la facon dont la dis-
tribution f(h) est construite. Cela ne donne rien quant-au nombre de colonnes. Cette information
est apportée en comptant le nombre de structures au dessus et en dessous de la valeur moyenne.
L’évolution temporelle des hauteurs maximale et minimale permet d’avoir une information, certes
moins précise (car trés globale) a un instant donné, sur le type de structures qui se forment (colonnes
ou fluctuations plus ou moins grande autour de la moyenne). On définit aussi dans la partie 7.1.3.1

la notion de la taille moyenne de colonnes.
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Fi1G. 6.1. Histogramme f(h) des hauteurs (a gauche) réalisé a partir de la hauteur de linterface

h(z) (a droite).
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Chapitre 7
ETUDE DES MODELES 1D.

Dans cette partie nous étudions des modéles discrets et les équations continues correspondantes en
une dimension, soit 1’étude d’une fonction a 1 dimension (dépot h) & partir d’un substrat lui méme

de dimension 1 : d =1 + 1.

7.1 Modéles discrets

7.1.1 Modéle de dépot aléatoire (MC1D-d)

Le processus de croissance par dépot le plus simple, est le processus de dépot aléatoire, illustreé figure
7.1. Dans ce processus la surface du dépot recoit un flux F' de particules (nombre de particules par
site par seconde) constant qui sera normalisé & 1. Cela revient a dire que, en moyenne, on dépose
sur la surface une monocouche d’atomes par unité de temps. L’algorithme est trés simple, on choisit
une des L cases au hasard (selon une loi uniforme), cette case voit sa hauteur augmenter de 1. Le

temps ¢ de la simulation est augmenté du temps ¢; obtenu via une loi de Poisson :
p = Rexp(—Rt),

ou p(t)dt est la probabilité de dépot entre ¢ et t+dt. Le temps moyen de dépot est donc %. On choisit
ici une fréquence R des événements de type “dépot” tel que R = L, ainsi, en moyenne, pendant

une unité de temps, on a L dépots et 'on dépose une couche d’atomes. On réitére le processus en

QF

choisissant de nouveau un site de dépot.

W

Fic. 7.1. Mécanisme du dépdt aléatoire.

Pour ce modeéle la rugosité W (L,t) évolue comme t3 (figure 7.2) et elle ne sature jamais. On ne
trouve donc pas totalement les lois d’échelle présentées précédemment. Cela est attendu, puisque
chaque site est indépendant des autres, il n’y a donc pas d’effet di a la taille finie du systéme. De
plus, pendant une unité de temps, tous les sites sont, en moyenne, visités une fois. Pendant une unité

de temps, un site donné sera visité (et il y aura dépot) ou non visité (et sa hauteur reste inchan-
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CHAPITRE 7. ETUDE DES MODELES 1D.

Algorithme 1 . Algorithme du processus de dépot aléatoire.

T : temps simulé;
L : taille de la surface;

t =0;

tantque (¢t < T') faire
e Choix aléatoire d’une case i (entre 1 et L) avec une distribution uniforme.
e Dépot d’un atome sur cette case, i.e h(i,t) = h(i,t) + 1.

e (alculer le pas de temps MC ¢; par la distribution des événements Poisson avec le taux
R=Lt=t+t.

fin tantque

Fonction <W(L,t)> hauteur du dépét aléatoire a I'instant t=100
10 T T 140 T T T

T T
dépot aléatoire dépot aléatoire

130

120

s R < 100 “‘ \‘
ol A
80
70
01 . L L 60 L : L : L

“0.01 0.1 1 10 100 0 200 400 600 800 1000

Fig. 7.2. Modéle MC1D-d : la figure de gauche présente en échelle log-log la rugosité de
linterface W en fonction du temps t, moyennée sur un ensemble de 50 expériences, la figure de
droite montre la hauteur de la surface simulée comportant 102 cases a linstant t = 100, pour une
expérience.

gée). Le dépot est de type pile ou face, pour lequel on sait que 1’écart entre le nombre de "piles" et

le nombre de "faces" varie comme v/N ol N est le nombre de tirages. Comme N ~ ¢, ona W ~ t/2.

Il est clair que 'on ne peut pas se contenter d’un tel modéle qui ne correspond pas aux dépdts

expérimentaux et qu’il faut lui ajouter d’autres termes.

7.1.2 Modéles de dép6t aléatoire avec relaxation
7.1.2.1 Introduction
Dans ce modeéle, une fois déposé, un atome va chercher un site d’énergie favorable avant de se fixer

de fagon permanente. Cette diffusion de surface peut-étre modélisée de plusieurs maniéres. La plus
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simple est celle de la recherche du minimum local de la hauteur de l'interface. L’atome déposé
descend ensuite vers la position la plus basse possible. Ce processus lisse la surface et donne des ré-
sultats qui s’accordent avec la loi d’échelle donnée par 1’équation (6.3) pour laquelle o ~ 0.48+0.01,

B~ 0.24 & 0.01.

Dans le cas du modeéle RSOS (Restricted Solid On Solid), c’est le dépot lui-méme qui est contraint.
Un atome ne peut se déposer que si la différence de hauteur avec les sites voisins est inférieur a 1.
On pourrait généraliser cela avec des hauteurs maximales admises de 2, 3 etc. . ., voire en regardant
cette différence sur plusieurs sites autour du site pressenti pour le dépot. La version la plus simple

vérifie la loi d’échelle donnée par I’équation (6.3) pour laquelle o ~ 0.5, 5 ~ 0.3.

Une autre approche, plus réaliste d'un point de vue physique, est détaillée dans le paragraphe sui-
vant. Cette approche consiste & imposer aux atomes, une fois déposés, de franchir des barriéres
énergétiques pour passer d’un site a un autre. L’algorithme cherchera & déplacer les atomes vers les

sites d’énergie minimum.

7.1.2.2 Modéle de dép6t aléatoire avec relaxation reliée a I’énergie d’activation ther-
mique (MC1D-d+R)

Dans ce modele, la relaxation des atomes dépend de la température de la surface simulée et de

I’énergie de liaison atomique. Dans le modele dit “Molecular Beam Epitaxy” (MBE), la relaxation

de surface est basée sur I’énergie d’activation qui suit la loi d’Arrhenius (7.1) [44, 37].

L’évolution repose sur deux phénomeénes :

1. Soit un dépot aléatoire avec le taux Ry = 1 (Ry s’apparente au flux F' de particules), i.e
une particule est déposé en moyenne par site et par unité de temps.

2. Soit un déplacement des atomes déposés sur la surface vers les sites voisins avec les condi-
tions périodiques aux bords tels que la hauteur de la destination ne soit pas plus grande
que la hauteur initiale. La probabilité d’acceptation du déplacement est régit par une loi
d’Arrhenius. Elle est caractérisée par le rapport entre I'énergie d’activation Ej; ;, énergie
que doit payer la particule ¢ pour le déplacement de type j (un type de déplacement j est
défini par la direction du mouvement et le nombre de liaisons a briser pour libérer I'atome

a déplacer) et la température de surface T :

—F.
Ri,j = R() exXp k‘B;—{ . (71)
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Ry, facteur pré-exponentiel, dépend également de la température T

oit kg = 1.3810723J /K est la constante de Boltzmann et h = 6.6210734] /s est la constante
de Planck. Avec ces valeurs, on a Ry = 4.16 10107 E; ; est I'énergie de I'atome ¢ candidat
au déplacement de type j. Dans ce modeéle, on suppose que cette énergie, qui dépend du

nombre des voisins de ¢, est définie ici par :

E@j =FEy+n; By +ng Ey. (7.2)

Dans la formule (7.2), Ey est I'énergie d’activation d'un atome libre, Ej, est 1’énergie né-
cessaire pour briser une liaison avec un voisin et n; est le nombre de liaisons que ’atome ¢
posséde dans sa position initiale. Plus grand est le nombre de ses voisins, plus le terme F; est
grand et moins la probabilité de déplacement sera grande. E; est ’énergie d’activation pour
un atome qui veut descendre & une destination plus basse que sa position initiale (ng = 0 si

I’atome déplace vers un site située a la méme hauteur que la position initiale, ng = 1 sinon).

7 7 22244

Fi1Gc. 7.3. Dépot aléatoire avec relaration thermique.

Le nombre de liaisons n; s’établit comme suit (voir figure 7.3) :

1. n; = 1 correspond au cas ou la particule ¢ a un lien avec sa voisine située juste en

dessous,

2. Pour n; = 2, a la liaison du type précédent s’ajoute celle due & une voisine située a sa

droite ou a sa gauche.

3. Pour n; = 3, la particule a le méme type de liaison que dans le cas n; = 1. En plus,

elle a deux voisines situées a sa droite et aussi a sa gauche.

Pour les modeles SOS, une particule a nécessairement une particule située en dessous (les

lacunes ne sont pas acceptées) et, pour des problémes & une dimension, seules les particules
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ayant 1 ou 2 liaisons seront susceptibles de se déplacer. Ainsi, ce processus a tendance a
augmenter le nombre de voisins d’une particule donnée et, par conséquent a lisser les aspé-
rités. L’événement j sera effectué avec une probabilité qui dépend de son taux d’exécution.
Ce taux est calculé en faisant la somme totale des fréquences de réalisations R; ; de tous

les déplacements de types j possibles concernant toutes les particules i.
R;j =) NiRi;,
i

ot N; le nombre total d’atomes candidats aux déplacements de type j. L’algorithme est alors le

suivant. A chaque essai, tous les événements possibles sont listés et le taux total R; est calculé :

Ry =R+ Y R,
J
ou Ryq = RyqL est le taux total de déposition et R; le taux d’acceptation d'un éveénement de type
j. On choisit alors au hasard I'un des événements possibles selon sa fréquence d’apparition : on tire

un nombre € au hasard dans [0, 1] selon une distribution uniforme :

e Si e < RyL/R;, on opére un dépot, dans ce cas, il reste a choisir au hasard 1'une des L
cases puis a incrémenter de 1 la case choisie.
e Sie > RyL/Ry, on choisit au hasard le type de saut, puis une particule parmi toutes les

particules candidates. On réalise le saut choisi, pour la particule choisie.

Enfin, tout comme pour les dépots aléatoires, on calcule le temps ¢ grace & une loi de Poisson

donnant la probabilité p de n’avoir aucun événement pendant ce temps ¢ [19] :
p = Ryexp(—Ryt).

. . 1 .

Ainsi, on incrémente le temps t de R In(e) aprés chaque événement, ot € est un nombre aléatoire
t

choisi uniformément entre 0 et 1.

Remarque 7.1 Dans notre cas, nous ne prendrons pas en compte le terme de cotit supplémentaire
que demande un atome candidat a un déplacement vers une case plus basse. Ainsi Eq =0 et il y a
quatre différents types de déplacement (une particule i se déplace d’une case : a droite(respectivement
a gauche) avec une ou deux liaisons a briser, éventuellement vers le bas si les cases de droite ou de

gauche sont vides).
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Algorithme 2 . Algorithme du processus de dépot aléatoire avec la relaxation thermique.

T : temps simulé;

L : taille de la surface;
t = 0;

tantque (¢t < T') faire

e Calculer le taux total des événements possibles
Nj
R, = RqL + Z R, Nj; est le nombre de types de déplacement.
J

e Choix aléatoire d’'un nombre z entre 0 et 1 avec une distribution uniforme.
six < % alors
t
Effectuer un dépdot aléatoire :
« Choix aléatoire d'un site 4
« Dépot d'un atome sur ce site, i.e h(i,t) = h(i,t) + 1.
sinon

Effectuer un déplacement :
« Choix aléatoire d’'un nombre y entre 0 et 1 suivant une distribution uniforme.
.si SR < yZiV] RI <YW RI (1 <k < Nj) alors
. Choix aléatoire d’un atome i qui peut effectuer le type de déplacement k.
. Effectuer le déplacement k pour l'atome choisit 3.

fin si

fin si

e (alculer le pas de temps MC ¢; par la distribution des événements Poisson avec le taux
R=Ry, t=t+1;.

fin tantque

7.1.2.3 Résultats du modéle de dépot aléatoire avec relaxation thermique
Les figures 7.4, 7.5 et 7.6 donnent I’évolution temporelle de la rugosité (moyenné sur 128 ou 500
simulations) pour trois valeurs de température (400, 500 et 600 K) et différentes longueurs L du

systéme. Pour toutes les simulations nous avons pris Ey = 1eV et Eg = 0.3¢eV.

Pour de faibles valeurs de température (400K, figure 7.4), la rugosité croit comme t1/2 et ne preé-
sente pas de saturation, comme pour le cas du dépét aléatoire seul. Cela est expliqué par le fait qu’a
basse température, le taux de déplacement d’un atome est trés petit par rapport au taux de dépot
d’atomes. Par exemple R; ; ~ 7.10~* pour un atome ayant un seul lien & briser et R;; ~ 1077 pour
un atome qui a deux voisins. Ainsi effet de diffusion est négligeable par rapport au dépot aléatoire

(de valeur R = 1), et la probabilité d’effectuer un déplacement est presque nulle.
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Fonction <W(L,t)>
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8 JE—
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1024 --------
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t
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Fic. 7.4. Modéle MC1D-d-+R. : Rugosité W en fonction du temps t selon une échelle log-log
avec T'= 400K et L = 8, 256, 102/. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de 500 expériences

pour L = 8 et de 128 expériences pour L = 256, 102}.

Fonction <W(L,t)>

100 T T T T

10

0.01 0.1 1 10 100
t

1000

10000

100000

Fic. 7.5. Modéle MC1D-d-+R. : Rugosité W en fonction du temps t selon une échelle log-log
avec T = 500K et L = 8, 16, 32, 64, 128, 256, 1024 (moyennés sur 500 expériences pour L = 8,

16, 32, 64, 128 et 128 expériences pour L = 256, 1024).

A une température intermédiaire, T = 500K le taux R;; prend les valeurs approximatives 1.6 et

1073 pour n = 1 et n = 2 respectivement. Le déplacement des atomes alors devient plus impor-

tante, essentiellement pour des atomes ne possédant qu'un seul voisin. La loi d’échelle W ~ ¢ est

satisfaite, avec 3 différent de % pour les temps intermédiaires (7 > ¢ > 1) alors que la saturation

intervient a des temps d’autant plus longs que le systéme est grand (la saturation de surface n’est

83



CHAPITRE 7. ETUDE DES MODELES 1D.

Fonction <W(L,t)>
10 T T T T T T

0.1 1 1 1 1 1 1
0.01 0.1 1 10 100 1000 10000 100000

t

Fic. 7.6. Modéle MC1D-d+R. : Rugositée W en fonction du temps t selon une échelle log-log
avec T = 600K et L = 32, 64, 128, 256, 102/ (résultats moyennés sur 500 expériences pour L = 32,
64, 128 et 128 expériences pour L = 256, 1024).

observée pour le temps maximum de calcul (¢ = 10°) que pour L < 64).

En revanche, pour 7' = 600K, on observe les 3 phases d’évolution de W, celle en ¢%/2, puis 7 et
enfin la saturation. A cette température le taux de déplacement est beaucoup plus grand que dans
les autres cas (R; j ~ 307 pour n =1 et R; ; ~ 1 pour n = 2). Le temps caractéristique de déplace-
ment d'un atome est plus faible et le processus de lissage est plus rapide. Ceci peut étre observé en
comparant deux courbes & T' = 500K et 7" = 600K pour systéme de longueur L = 32. Pour 600K,

le systéme atteint la saturation plus rapidement et la valeur Wy,; est plus petite qu’a 500K.

Notons que dans tous les cas tests, pour les temps trés petits (t < 1) la rugosité n’est due qu’au seul
processus de dépot aléatoire, puisque, pour ces temps, 'effet de diffusion est faible car la surface est

initialement plane.

La figure 7.7 montre la hauteur du dépét prise au méme instant pour les 3 valeurs de température.
Comme attendu, plus la valeur de la température est grande, plus la surface déposée est lissée. A
400K, I'interface se confond avec celle donnée par un dépot aléatoire, la diffusion n’étant pas no-
table. A 500K, l'interface est un plus lisse mais elle reste encore rugueuse, par ailleurs a 600K, elle
est presque plate par rapport aux deux autres cas, la valeur importante de la température déplacant

efficacement les atomes isolés.

Ainsi, le comportement des interfaces dépend effectivement de la température, et il en va de méme
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hauteur du dép6t a I'instant t=1000

1100 — T=400°K
— T=500°K
| — T=600°K
1050 —
< 10001~
950
\ \
9000 50 100

Fic. 7.7. Modéle MC1D-d+R : Hauteur h de l'interface pour un systéme de longueur L = 128
cases a linstant t = 1000, pour trois différentes températures : T = 400K, 500K et 600K.

des exposants «, (. Leur dépendance, en fonction de la température est donnée figure 7.9 et 7.8.

\

1.6 + -

L T i

1.2\ +. _

[ : + »l .

©0.8- " -

L i i

- : + .

0.4 S .

L T |

O | | | I | | I
480 520 560 600 640 680
T(K)

Fic. 7.8. Modeéle MC1D-d-+R : Ezposant a en fonction de la température T'. La valeur effective
de « est obtenue par la pente de la droite de régression linéaire de log Wt surlog L. AT = 480K,
les simulations sont faites pour un ensemble des surfaces de taille L = 8,12,16, pour les autres
températures le calcul de o est fait sur un ensemble des systémes de taille L = 16,32, 64.
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Fig. 7.9. Modéle MC1D-d+R. : Ezposant B en fonction de la température T calculé pour
des systémes de tailles L = 256, 512, 102}. Ces résultats sont moyennés sur un ensemble de 128
eTpeériences.

Pour T' = 400K, le coefficient 3 = 0.5 et donc W ~ t3. Aussila diffusion n’a pas de role et la rugosité
évolue comme le modele a dépot aléatoire seul. A partir de la température critique Ty ~ 420K
(donnée par Dintersection de la droite obtenue par régression linéaire de (T et 'horizontale a
B = 0.5) la diffusion diminue la rugosité W. Nous avons donc W ~ tBT) e, si T augmente, les
valeurs effectives de a et 3 diminuent, ce qui est la traduction du lissage de dépot par la diffusion.
Dans la limite T" — oo toutes les irrégularités de I'interface doivent disparaitre et 3, a tendent vers

0.

7.1.3 Modéle de dépd6t aléatoire avec ombrage

Dans les modéles étudiés précédemment, les atomes sont envoyés vers le substrat selon la direc-
tion perpendiculaire & la surface plane initiale. La croissance de l'interface n’est alors caractérisée
que par ses propriétés locales. Cette approche est insuffisante pour décrire de fagon compléte les
trajectoires des atomes incidents. Aussi pour obtenir une meilleure description, ’angle d’incidence
ne sera pas nul mais compris entre +60,,,4,.. Tout comme précédemment, ’atome incident se dépose
lorsqu’il atteint la surface. Mais ici, I'atome peut étre stoppé dans sa trajectoire par un flanc et
I’atome glissera alors & sa verticale, jusqu’a rencontrer la surface pour respecter la contrainte du
modeéle SOS. Ce nouvel effet est appelé effet d’ombrage (cf. figure 7.10). Dans un premier temps, afin
de bien comprendre 'influence de ce nouvel effet, on étudie le modéle de croissance aléatoire avec
ombrage mais sans la relaxation. Un autre modele de croissance aléatoire avec ombrage incluant

une relaxation thermique est étudié dans un second temps (voir section 7.1.3.2).
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FiGc. 7.10. Mécanisme de dépdt aléatoire avec ombrage : l’angle dincidence de la particule est pris
au hasard avec une distribution uniforme entre —6,,40 €t Opar. Les particules ont une trajectoire
balistique jusqu’a ce qu’elle rencontre linterface (particule 1). Si la particule rencontre, dans sa
trajectoire, le flanc d’'une colonne, elle est déposée selon la verticale (particule 2), respectant ainsi
la contrainte du modéle RSOS.

7.1.3.1 Modéle de dépot aléatoire avec ombrage sans relaxation (MC1D-d+0)

La source d’atomes de méme taille L que la surface de dépot est placée a distance d du substrat. On
choisit aléatoirement une position de départ d'un atome de la source, de méme son angle d’incidence
6 est pris au hasard dans une distribution uniforme entre £0,,4,. On prendra d = 108. Cette distance
est & comparer avec 1, la taille normalisee d'un atome. Cette distance est environ celle entre le
substrat et la cible d’'un réacteur plasma. Notons que, dés que h < d, alors sa valeur exacte n’influe
pas sur la structure du dépot. Notons que pour D'algorithme, il suffit de prendre la hauteur H a
laquelle part la particule telle que H = hyqq, puisque celle-ci est balistique entre la source et sa

position de dépot.

trajectoire examinéTi 0

FiGg. 7.11. Mécanisme de dépot avec l’effet non-local de I’ombrage
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Algorithme 3 . Algorithme du processus de dépot aléatoire avec ombrage.

T : temps simulé;

L : taille de la surface;

O az : angle incident maximal ;

d : distance entre la source et le substrat ;
t =0;

tantque (¢t < T) faire

e Choix aléatoire d'une position de départ ¢ (entre 1 et L) et un angle incident 6 (entre —0,,4,
et Omae) avec une distribution uniforme.

Si Opae < 0 alors
e=—1;

sinon
e=1;

fin si

e Examiner I'ensemble de cases d’adsorption j de trajectoire T g calculé par hiaz, Omaz, et d
(cf. figure 7.11). A la position j :

si (d{ > h(j,t)) et (d;' > h(j,t)) alors
passer a la case suivante : j — j + ¢
sinon

si d! < h(j,t) alors
Déposer un atome a la position j — ¢
sinon

Déposer un atome a la position j;
fin si

fin si

e Calculer la hauteur maximale h,,,, de la surface et le pas de temps MC t; par la distribution
des événements Poisson avec le taux R =L, t =t + ;.

fin tantque

Les figures 7.12 et 7.13 donnent la hauteur du dépot a des instants différents pour deux valeurs
de Opmaz (30° et 60°). Pour ces deux valeurs, la structure du dépot est radicalement différente de
celle obtenue jusqu’a présent. Des colonnes apparaissent d’autant plus larges que 0,4, est grand
croissent, séparées par des canyons, eux-mémes plus ou moins étroits. L'aspect de ces structures
colonnaires semble dépendre fortement a la fois du temps et de 6,,,4., ce que confirment les courbes
7.14 qui donnent la largeur moyenne des colonnes en fonction du temps pour les deux valeurs de
Omaz choisies précédemment. Cette largeur moyenne est obtenue en comptant le nombre des sites
d’adsorption dont leurs hauteurs sont au dessus de la hauteur moyenne et moyenné sur le nombre

de colonnes, i.e le nombre de structures au dessus la hauteur moyenne.

La figure 7.14 représente 1’évolution temporelle de la largeur moyenne des colonnes [. pour 6,4, =
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hauteur du dépét a l'instant t

angle theta_max=30°

3000 ]

t=1000
t=5000
t=10000)
t=15000
25000 —— t=20000|

20000

< 15000

10000

Fic. 7.12. Modéle MC1D-d+O : Hauteur de l'interface pour un systeme de taille L = 1024
auz différents instants t = 1000, 5000, 10000, 15000, 20000 pour 0,4, = 30°.

3000

— t=1000

- — t=5000

| 510000

25000 =15000

L — t=20000
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X 15000 4

e

10000
5000
%

Fic. 7.13. Modéle MC1D-d+O : Hauteur de l'interface pour un systéme de taille L = 1024
auz différents instants t = 1000, 5000, 10000, 15000, 20000 pour 6,4, = 60°.

30° et 60°. Elles indiquent que [. se comporte comme une loi de puissance :

L(t) = 17, (7.3)

loi pour laquelle I'exposant p dépend de I'angle 6,,,,,.. Les résultats numériques montrent qu'’il varie

entre (.34 et 0.57 pour 6,,,, prenant les valeurs comprises entre 2° et 80°. La figure 7.15 donne les
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1000

T
theta_max=30° ——
theta_max=60° -------

100 | P E

lc

100 1000 10000
t

Fic. 7.14. Modéle MC1D-d-+O : Largeur moyenne l. des colonnes en fonction du temps t,
en échelle log-log, pour Opq,. = 30° et 60° et pour L = 1024. Les résultats sont moyennés sur un
ensemble de 100 expériences.

valeurs prises par I'exposant p en fonction de 0,4, (en radian) et on observe une variation linéaire de
P(Omaz) pour 0.1(rad) < Opq, < 1.4(rad). On notera que effet de 'ombrage est négligeable lorsque
Omaz < 2°, c’est-a dire lorsque ’on se rapproche du dépot normal a la surface initiale. Ces résultats
contrastent avec ceux de Yao et Guo [50], pour qui 'exposant p n’est pas ou peu en fonction de
Omaz- Guo et al ont fait leurs calculs pour 6,,,, = 30°, 40°, 50°, 60° et 70° et ils ont trouvé que p
varie entre (.55 et 0.58. Notre approche systématique permet de mettre a jour la dépendance de p

avec 0,00

0.6 \
0.561- -
0.52- -

o 0.48- _
0.44- -

0.4 T -

0.36¢ \ \ \ \ L]

| |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4
theta_max

Fic. 7.15. Modeéle MC1D-d+O : Valeurs de l’exposant p en fonction de Opq, (en radian) avec
L =1024. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de 100 expériences.
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La fonction de distribution de la hauteur d’interface f(h) pour le cas 4, = 30° et & t = 5000
est donnée figure 7.16. Elle montre la présence de la structure colonnaire avec un pic autour de la
hauteur maximale de l'interface qui correspond aux plateaux des colonnes. Si la hauteur a laquelle
culmine I'ensemble des plateaux est bien marquée, les creux des canyons sont quant-a eux distribués

uniformément entre 1000 et 5500.

Modele Monte-Carlo

0.002200—

0.001760—

0.001320—

0.000880—

0.000440—

0.000000—1 : : ‘ ; ‘ ‘ ‘ ] ‘
1000 2000 3000 4000 5000

Fi1G. 7.16. Modéle MC1D-d+O : Fonction de distribution f(h) pour les cas Opmae = 30° et a
linstant t = 5000

Une autre fagon de caractériser les colonnes est d’observer I'évolution de la hauteur maximale Ay,q,
et de la hauteur minimale h,,;, en fonction du temps. Les figures 7.17a et 7.17b donnent ce résultat
pour O = 30° et 0,4, = 60° respectivement. Lorsque 0,,,, augmente, 'angle solide sous lequel
sont vus les trous diminue (les colonnes ombrent davantage les trous) limitant Paccés des atomes
a ces derniers. Cela favorise les colonnes au détriment des trous. On observe figures 7.17a et 7.17b

une évolution temporelle linéaire de Az (t) et hpin () :
hmaz (t) ~ at Romin(t) ~ bt.

Les valeurs des coefficients a et b, pente des droites des figures 7.17a et 7.17b, dépendent de I’angle
0 mazr comme l'indiquent les figures 7.18a et 7.18b. Comme l'exposant p de largeur des colonnes, le
coefficient a évolue aussi linéairement en fonction de 6,4, et nous avons trouvé a(fpq,) ~ 1.02 +
0.301m4z- Quant-au coefficient b, nous avons b(fmaz) ~ 0.033(0.2 + ez ) "2t Lorsque Orae — 0,
I'ombrage est nul, le dépot redevient un simple dépot a flux constant (sur toute la surface, au terme
aléatoire pres). La surface croit de fagon linéaire (h = t). C’est bien le résultat trouvé dans la limite

ol 0,4 — 0 puisqu’alors a & b ~ 1 et donc hyee = hmin =~ t. Quand 6,,,,, augmente, l'ombrage est
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Fi1c. 7.17. Modéle MC1D-d+O : Hauteurs mazimale hyqq (figure a) et minimale hyyp (figure
b) de linterface en fonction de temps pour un systéme de taille L = 1024 et 6,4, = 30°, 60°. Ces
résultats sont moyennés sur un ensemble de 100 expériences.

plus fort ce qui permet aux colonnes de grandir plus vite (a augmente) et aux trous d’étre moins

alimenté (b diminue).

1.5 T
14 + - -
1.3 N - -
«© L 4 4
.
1.2 + - -
+
L + i i
4+ '
1.17 Wﬂj’ — |
| + .| .|
Nl \ | \ \ \ \ \ \
10 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 o0 0,5 1 1,5
theta_max theta_max
(a) (b)

Fic. 7.18. Modéle MC1D-d+O : Valeurs des coefficients a (figure (a)) et b (figure (b)) en
fonction de O (en radian).

Dans ce modéle de croissance, nous avons un flux d’atomes incidents constant et donc une hauteur
moyenne proportionne a ¢ (< h(t) >~ t). D’autre part, comme la surface obtenue par le mécanisme
de dépot avec ombrage se forme selon une structure colonnaire et que le dépot se fait principalement
(voire quasi-exclusivement) sur les plateaux des colonnes, nous pouvons alors approcher la hauteur

moyenne de I'interface de la fagon suivante :

1
< h(t) >~ 7 Nele Pmaz
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ou n. est le nombre moyen des colonnes. Cette relation implique que n. ~ ¢t~ car nous avons
le hpaz ~ t11P et < h(t) >~ t. La figure 7.19 présente la courbe n.(t), en échelle log-log, pour les

deux cas 0,4, = 30° et 60°. Elle prouve bien que n. se comporte comme une loi de puissance et les

calculs donnent n. ~ t=%%3 pour 0,45 = 30° et n. ~ =94 pour 6,,4. = 60°, ce sont exactement

les valeurs de p correspondantes données dans la figure 7.15.

I o — theta_max=30

i — theta_max=60

)

o

100

nc

10

| 11 1 i | L1 1 i
100 1000'[ 10000

Fic. 7.19. Modéle MC1D-d-+O : Nombre moyen des colonnes en fonction de temps t, en échelle
log-log, pour Oma: = 30°, 60° et pour L = 1024. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de
100 expériences.

Les caractéristiques importantes du dépdt sont données par la rugosité de l'interface et ses lois
d’échelle. Une premiére remarque est que ’apparition de la structure des colonnes renforce progres-
sivement les irrégularités de la surface. Cela empéche la saturation de la rugosité contrairement aux
précédents modeles. Les courbes de la figure 7.20 donnent 1’évolution de W pour différentes valeurs

de 0,02

Pour 6,4 # 0, on observe deux régimes différents :
. Au début du dépot la surface est plate, la rugosité est donc nulle. Pour des temps t petits
(t < t.), la rugosité est la méme que celle donnée par un dépot aléatoire, W ~ t1/2, et
l'ombrage n’a pas d’effet.
. Pour t > t., ici t. est le moment ou les colonnes apparaissent, on observe que la rugosité
croit linéairement W ~ t. Le temps caractéristique ¢, de transition entre les deux régimes
dépend de 0,4, 11 est d’autant plus grand que 6,,,, est petit et dans la limite 6,4, — 0,

on est évidement dans le cas dépot sans 'ombrage et t. — oo. La figure 7.21 donne ¢, en
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Fic. 7.20. Modéle MC1D-d+O : Rugosité W en temps t moyennée sur un ensemble de 100
erpériences. Les parameétres sont 0,,q,. = 15°, 30°, 60° et L = 1024.

fonction de 6,,,, en échelle log-log et donne :

—1.4
tC ~ Hmax . ( 7 . 4)
10000 T T
1000 E
2 100 F E
"
10 | < E
1 1 1
0.01 0.1 1 10
theta_max

FiG. 7.21. Modéle MC1D-d+O : Temps t. en fonction de O (en radian) pour L = 1024
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Fonction W(L,t)
10000 T T T

1000 [ _

100 E

<W>
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Fig. 7.22. Modéle MC1D-d+O : Rugosité W fonction du temps t, moyennée sur un ensemble
de 300, 100 et 50 expériences respectivement pour L = 512, 1024, 2048 pour 0pyq. = 30°.

La figure 7.22 donne la rugosité W en fonction du temps ¢ mais ici 'angle 6,,,4, est fixé a 30°
alors que le systéme prend les dimensions L = 512, 1024 et 1048. Les trois courbes se superposent
parfaitement indiquant qu’il n’y a pas d’effet di a la taille finie du systéme et que la relation (7.4)

est correcte pour tout L suffisamment grand pour faire apparaitre 1 & 2 colonnes.

Ainsi, en résumé, le nouvel effet apporté par I'ombrage, nous permet de trouver une structure

colonnaire. Cette nouvelle structure est caractérisée comme indiqué tableau 7.1.

TAB. 7.1. Caractéristique des colonnes fonction de I’angle maximum d’incidence 6,

Caractérisation des colonnes

largeur [, I ~ tPOmaz) avec P(Omaz) = 0.16 0,0, + 0.34
nombre n, ne ~ tP0maz)

hauteur max Apar  Pmaz ~ @(Omaz )t avec a(Omaz) = 0.3 040 + 1.02
hauteur min Appin Bin ~ b(Omaz)  avec b(Ormaz) ~ 0.033(0.2 + Opnae) 21

Caractérisation de la rugosité de l'interface
W ~ 02 pour t < t. avect,~ 0,12
W~ t pour t > t,
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7.1.3.2 Modéle de dépodt aléatoire avec ombrage incluant une relaxation thermique
(MC1D-d+O+R)

Le modéle, donné ici, comprend en plus du dépdt avec ombrage du processus précédent, une relaxa-

tion thermique comme présentée dans la section 7.1.2.2. L’algorithme est basé sur I'algorithme 2 du

modéle de dépot aléatoire avec relaxation thermique sauf que 'étape de dépot utilise ’algorithme 3

(ombrage). Pour mettre en évidence 'effet de la diffusion introduite ici, les résultats des simulations

numériques obtenus pour ce modeéle sont comparés avec ceux du modeéle avec ombrage (mais sans

relaxation) donné section 7.1.3.1.

Les simulations sont faites dans le cas ou la température de la surface est T'= 500K. Le profil des
hauteurs A de I'interface pour deux valeurs de 6,,,,, = 30° et 60° sont donnés figures 7.23 et 7.24
respectivement. Pour cette valeur de température, la structure colonnaire persiste malgré 'effet de
lissage di au processus de relaxation. La comparaison entre les deux figures 7.12 et 7.23 ou 7.13 et
7.24 indique que la relaxation permet de diminuer la hauteur maximale des colonnes et de remplir
des trous. De plus, avec la relaxation, les colonnes sont moins larges, le nombre des colonnes est

plus grand (voir figure 7.25), les trous ont des largeurs presque identiques.

hauteur du dép6t a I'instant t

angle theta_max=30° et T=500°K
30000 i

t=1000
t=5000
t=10000
t=15000
25000 ——  t=20000

20000 m

< 15000 —

1000OWWW f_Y:

5000 WWWW

0 500 1000

Fic. 7.23. Modéle MC1D-d+O+R : Hauteur de l'interface de taille L = 1024 auzx instants
t = 1000, 5000, 10000, 15000, 20000 pour Oy, = 30° et T = 500K.

Rappelons que, pour le modéle de dépot avec ombrage sans relaxation, la largeur moyenne des co-
lonnes (7.3) est reliée a 'angle 0,4, par une loi de puissance dont ’exposant p prend respectivement
les valeurs 0.42 et 0.49 pour les angles 0,4, = 30° et 60° respectivement. Avec la relaxation, on

obtient encore une loi de puissance mais les valeurs de p sont de 0.33 et 0.39, la température étant
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hauteur du dépét a l'instant t

angle theta_max=60° et T=500°K

3000 ‘ — t=1000

—  t=5000

i — {10000

t=15000

25000— —— t=20000
20000
< 15000
10000
5000
0

FiGg. 7.24. Modéle MC1D-d+O+R. : Hauteur de l'interface de taille L = 1024 auz instants
t = 1000, 5000, 10000, 15000, 20000 pour Oy, = 60° et T = 500K.

100: T — sans diffusion
L — avec la diffusion a T=500

Il Il ‘ Il Il ‘
1 1000 . 10000

Fic. 7.25. Modéle MC1D-d+O+R : Nombre moyen de colonnes en fonction du temps t pour
Omaz = 60°, L = 1024. La courbe rouge correspond au cas ot il y a une diffusion ¢ T = 500K, la
courbe noir correspond au cas sans relaxation. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de 100
eTpeériences.

fixée a T = 500K.

A température fixée, pour les cas ou l'influence de 'ombrage est plus forte que la diffusion, les

propriétés principales de la surface, comme la largeur moyenne des colonnes, le nombre moyen de
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colonnes, les hauteurs maximale h,;,4,, minimale h,,;,, ne dépendent que de ’angle 6,,,, comme
dans le cas sans diffusion, au moins pour des temps longs. Cependant, ’évolution temporelle de la

rugosité W porte la marque de la présence de cette relaxation pour des temps intermédiaires.

Fonction W(L,t)

10000 : . : . , I |
theta_max=60° ———
theta_max=30° -
theta_maley ,,,,,,,,

ey ]

100 ]
AN
= 10 F ]
\%
1 i —
0.1 | ]
0.01 | ) ) . . . .
0.001 0.01 0.1 1 10 100 1000 10000 100000

FiGg. 7.26. Modéle MC1D-d+O+R : Rugosité¢ W en fonction du temps t, moyennée sur un
ensemble 100 expériences pour un systéeme de taille L = 1024 cases. Les parameétres sont 0, = 15°,

30°, 60° et T' = 500K.

Comme pour les modeéles précédents, W (L,t) ~ t3 pour des temps courts. Pour des temps inter-
médiaires 1 < t < t., W évolue comme une loi de puissance t° avec [ # % et § < 1. L’exposant 3
prend la méme valeur que celle obtenue dans le cas du modele de dépot aléatoire sans ombrage mais
avec diffusion thermique a la méme température 7. Dans le cas ol 'ombrage est plus fort que la
diffusion, pour des 1 < t < t. on peut observer 'influence de la diffusion des atomes sur I’évolution
de la rugosité W, mais pour des temps plus long I'ombrage domine la diffusion et fait apparaitre
de grandes colonnes. Le temps t. est déterminé par 6,,,. Notons qu’a T" = 500K 1'effet d’ombrage
est négligeable pour 6,,,, < 5°. Par ailleurs dans le cas sans diffusion, il n’est négligeable que si
Omazr < 2°. Pour des temps longs t > t., W se comporte comme ¢ et n’atteint jamais la saturation

comme dans le cas sans relaxation.

Etant donné un angle 6,4, on renforce la diffusion de surface en augmentant la température de
maniére & ce que la structure des colonnes ne disparait pas, le processus de lissage va permettre de
réduire plus encore la hauteur maximale des colonnes et de diminuer aussi la profondeur des trous
(voir figures 7.27 et 7.28). Les figures 7.27 et 7.28 montrent que 'augmentation de la température

permet de gommer progressivement la présence de 'ombrage en remplissant les gros trous et di-
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minuant I’écart entre la hauteur maximale et minimale de la surface par la diffusion des atomes.

Cependant, si la température n’est pas assez haute la structure des colonnes ne disparaitre complé-

tement et les colonnes continuent d’augmenter avec le temps.

3000

25000

20000

)

15000

h(x

10000

5000

LT
N D el

ombrage sans diffusion

ombrage+diffusion a T=500
ombrage-+diffusion a T=540
ombrage+diffusion a T=560

AN AN AN

;ﬁiﬂ”ﬂfﬂwﬁﬂf

—

500
X

\
1000

Fic. 7.27. Modéle MC1D-d+O+R. : Hauteur h pour des systemes de taille L = 1024 a l’instant
t = 20000, pour 6,4, = 30°, pour le modéle de dépot avec ombrage sans diffusion, et pour le méme
modele de dépot avec ombrage et relaxation donnés par les températures T' = 500K, 540K, 560K.

3000

ombrage sans diffusion
ombrage+diffusion a T=500

25000

20000

15000

h(x,t)

10000

5000

)

ombrage+diffusion a T=540
ombrage+diffusion a T=560

o)

AN

~—~— ] F:

M, E\gﬂviﬁﬁ;

\
500
X

\
1000

Fic. 7.28. Modéle MC1D-d+O+R. : Hauteur h pour des systémes de taille L = 1024 a l’instant
t = 20000, pour 6,4, = 60°, pour le modéle de dépot avec ombrage sans diffusion, et pour le méme
modele de dépot avec ombrage et relaxation donnés par les températures T' = 500K, 540K, 560K.
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La figure 7.29 donne la largeur moyenne [, des colonnes pour un angle maximum fixé et plusieurs
valeurs de température de relaxation en échelle log-log. Il est clair que la largeur des colonnes [,
évolue encore comme une loi de puissance tP. L’effet de la relaxation étant de réduire cette largeur
et donc de diminuer la valeur de p par rapport au modéle sans diffusion. Néanmoins, la figure 7.29,
indique que p reste assez stable quand la température ne change pas fortement. Pour 6,,,, = 60°,
on obtient p ~ 0.39 & T'= 500K, p ~ 0.37 4 T = 520K et p ~ 0.36 & T' = 540K (les valeurs de p sont
assez proches). Pour 6,,,, = 30°, on obtient p ~ 0.32 + 0.01 pour les trois températures T" = 500K,
520K et 540K.

1000

T

ombrage sans diffusion
ombrage + diffusion a T=500K -------
ombrage + diffusion & T=520K --------
ombrage + diffusion a T=540K

largueur des colonnes

100 1000 10000 100000

FiG. 7.29. Modéle MC1D-d+O+R : Largeur moyenne des colonnes en fonctions de temps pour
Omaz = 60° et un systéme de taille L = 1024. La courbe rouge correspond au cas sans relazation, les
autres courbes correspondent au cas incluant la relaxation donnée par les températures T = 500K,
520K, b40K. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de 100 expériences.

Les simulations numériques nous montrent qu’a partir d'une température suffisamment haute, la
structure colonnaire disparait, cela signifie que la rugosité va atteindre la saturation en temps long
(voir figure 7.30). Appelons Ty cette température limite. Celle-1a n’est pas la méme pour des angles
Omaz différents, elle baisse quand on réduit 6,,,.. Il existe ainsi une compétition entre I’ombrage
qui pousse a la formation de colonnes et la relaxation thermique qui a tendance a lisser toutes les
aspérités. Le comportement de I'interface est déterminé par I'ensemble des valeurs (0,42, 7). Pour
un couple (042, T) situé en dessous la droite de température limite Ty (cf. figure 7.31), la surface
forme une structure colonnaire, la rugosité W évolue comme ¢ en temps long et elle ne dépend
que de langle 0,,4,. Réciproquement si (0,40, T) se trouve au dessus de la droite Tp, la structure
colonnaire disparait et I'interface se comporte comme celle du processus de croissance sans ombrage
mais avec la relaxation thermique, c’est a dire W est proportionnel a t? en temps intermédiaires

puis se sature en temps longs. Les paramétres critiques sont définis par la température T et la taille
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L. La figure 7.31 donne la température critique 7Tp en fonction de 6,4, qui marque la limite entre

les deux comportements.

1000

100

— sans diffusion
—— avec diffusion thermique a T=500Q
—— avec diffusion thermique & T=600K

~

00&01\ L

1

100 10000

Fic. 7.30. Modéle MC1D-d+O+R. : Rugositée W en fonction du temps t, moyennée sur un
ensemble 100 expériences et un systéeme de taille L = 1024 cases pour le cas 0,4, = 30° sans ou
avec diffusion thermique & différentes température : T = 500K, T = 600K . A T = 600K la structure
colonnaire disparait et la rugosité de l'interface se comporte comme dans le cas de dépot aléatoire
sans ombrage mais avec diffusion thermique, elle peut atteindre la saturation en temps long.

620

610
600
5:590
580

570

560O

15 2
theta_max (radian)

Fig. 7.31. Modéle MC1D-d+O+R : Température limite Ty en fonction de 0,44 -
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7.2 Modéles continus

Le modéle continu le plus simple est celui qui décrit le processus de dépot aléatoire sans relaxation

W = F(x,t) + n(x,t), (7.5)

le terme F'(z,t) exprime le flux d’atomes, comme présenté dans le modele MC, au point = a I'instant
t. On supposera que tous les points de la surface sont équivalents du point de vue de la source et que
celle-ci a déja atteint un régime stationnaire. Aussi on prendra plus simplement un flux constant en
temps et en espace F'(x,t) = F. n est un bruit de moyenne nulle, sans corrélations ni spatiales ni
temporelles. Il exprime la partie stochastique du mécanisme de dépot et 'indépendance d’évolution

entre les sites de l'interface :
(n(z,t)n(x',t")) = 2Dad(x — 2")o(t —t'). (7.6)

. L. . . . . . 1
La résolution numérique de I'équation (7.5) donne aussi une fonction W qui évolue comme ¢2. Il
est évident que 'on doit ajouter d’autres termes a cette équation pour décrire des processus de

croissance de l'interface plus complets.

7.2.1 Equation d’Edwards-Wilkinson (EW1D)

Pour décrire le mécanisme de dépot avec relaxation de surface, on ajoute un terme de diffusion V2h

dans P’équation (7.5) et on obtient 'équation d’Edwards-Wilkinson (EW) :

Oh(z,t)

o = Fla.t) +vVh(z,t) +n(a,1),

oll v est le coefficient de diffusion de surface.

On remarque que le flux de dépot F' est constant et uniforme, il n’influence pas le comportement
asymptotique de la rugosité d’interface W. L’équation EW peut donc s’écrire simplement sous cette

forme : ~
Oh(x,t ~
% = vV2h(w, 1) +n(z.t), (7.7)

avec h = h — h o h = Ft et elle ne changera pas les propriétés statistiques de la croissance du

modeéle étudié. Il en est de méme pour I'équation KPZ (7.17), aussi pour ces deux modéles on se

placera dans un référentiel qui se déplace avec la hauteur moyenne h et on omettra le postiche ~ a

h sans ambiguité.
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7.2.1.1 Lois d’échelle de I’équation EW.
Nous calculons maintenant les exposants de croissance par des arguments d’échelle. Les lois d’échelle

supposent que :

W o~ 8, Wy ~ LY, 7 ~ L7

On cherche alors des relations entre b (ou W) et x (ou L), entre h et ¢, et entre ¢ et = (L).

On effectue un changement d’échelle de paramétre b (b > 0) suivant :

t= b1,
h = b'h,
r = bXT,
(7.8)
v =0b'D,
D =vD,
= p?
\77 n
En remplacant les équations (7.8) dans 'équation (7.7) on obtient :
oh 9*h
BT = = BTG 4 b7 7.9
ot Vo TU (7.9)

On souhaite que l'interface obtenue par ce changement d’échelle ait le méme comportement que
celui donné par I'équation origine. Ceci signifie que 1'équation (7.7) doit étre invariante lors de la

transformation (7.8), ¢’est-a-dire I’équation (7.9) ne dépend pas de la valeur b. On en déduit que :

p—7=p+0—-2x=0¢. (7.10)

Les propriétés du bruit, données par I’équation (7.6), doivent aussi étre invariantes par la transfor-

mation (7.8). On obtient la relation :

5 — v —
p=2""X"7 (7.11)
2
Le systeme (7.10), (7.11) s’écrit :
y+0-2x=0,
2U+0—x—06=0, (7.12)

2% +3x — 60— =0.

De (7.8) et (7.12) on déduit
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vt _ vt
2 T F2»
2 2
wt _ (7.13)
32 O
Dv " Dv

On obtient ainsi :

1 2 1
h~ux2, t~zx° h~ts.

En dimension 1, les valeurs des exposants de lois d’échelle de I’équation EW sont donc :

1
ﬁ:—’a:

1 2 =2, (7.14)

e

qui veérifient la relation z = a//3. Les relations (7.13) permettent d’obtenir les variables sans dimen-

sions :

rT=7,
s
o (7.15)
h=+/1ph,
~ L3/2
"=
Avec ces nouvelles variables I’équation (7.7) devient :
oh -
— =V?h+1]. 7.16
F g (7.16)

Ceci signifie que, pour une surface de taille L fixée, le comportement de h (ou W) ne dépend d’aucun
parameétre, y compris de v. Dans ce modeéle, afin de décrire ’évolution de la hauteur h au cours du
temps, pour une interface de taille L, il suffit d’effectuer une seule simulation numérique avec une

valeur donnée du coefficient v. Nous allons le vérifier dans la partie suivante.

7.2.1.2 Résolutions numériques de I’équation EW.
Nous utilisons la méthode de différences finies implicite de type “splitting” pour résoudre I'équation
EW avec des conditions de bords périodiques :

e Initialement a ¢t = 0, la surface est vide, i.e h(z,0) = 0.

e Choisir un pas de temps At. A D'étape n, t, = nAt, hl' = h(z;,t,) est connu, ici i =

1,L et n=0,N avec N = %, T est le temps simulé.
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e Etape de dépot, calculer :
2D At ¢
Az ™

BT g

K3

ou &' est une variable aléatoire indépendante de moyenne nulle suivant une distribution
uniforme entre -1 et 1 (on choisit loi uniforme ce qui ne change pas les résultats et correspond
aux choix faits par d’autres auteurs [33].

e Etape de diffusion, calculer h?“ qui vérifie

1
n+1 ntsg n+l _ 9pn+l n+1
hi — h’L — Vh’i+1 2h2 + hi*l

At Azx?

Généralement Az est fixé a 1

Avec cette méthode nous obtenons les résultats numeériques présentés figures 7.32, 7.33. Elles donnent
respectivement la rugosité W (t) pour des systémes de longueurs L différentes et la valeur de sa sa-

turation en fonction de L, paramétrée selon v.

Fonction <W(L,t)>
10 T T

nu=1, L=128 --------

et imrtnd TN

0.1 ! ! !
0.1 1 10 100 1000

t

Fi1c. 7.32. EWI1D : Rugosité W (L,t) pour le modéle EW, en échelle log-log, v = 1 et L = 32,
64, 128 et 1024. Pour les petits systemes (32, 64, 128) les résultats sont moyennés sur un ensemble
de 300 expériences, et pour L = 1024, W est moyenné sur un ensemble de 50 expériences.

Nous observons, figure 7.32, que la rugosité W (t) obéit aux lois d’échelle prévues et que la saturation
dépend de la taille du systéme : plus la taille est petite, plus nous pouvons voir rapidement l'effet
de la saturation. Les courbes de la figure 7.33 représentent la valeur Wy, en fonction de la taille
du systéme pour trois valeurs du paramétre v. Toutes les courbes présentées dans la figure 7.33 (en
échelle log-log) sont des droites, la valeur de cette pente nous donnera la valeur de I'exposant « de

la loi d’échelle (6.3). Toutes les droites sont de méme pente, la valeur de « est donc indépendante du
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coefficient de diffusion v. Elle est calculée par la régression linéaire et nous obtenons o &~ 0.5+ 0.01.

Wsat
-
T
1

100
L

Fic. 7.33. EWI1D : Wy, en fonction de taille L en échelle log-log (calculée pour L—32, 6 et
128) et pour trois valeurs du coefficient v (1, 2 et 4).

Apres la période de diffusion, pour laquelle W ~ t1/2 et avant la saturation, les courbes W (t) fonc-
tion de t montrent "apparition d’une autre loi d’échelle. Cette loi d’échelle est piloté par ’exposant
8. Nous donnons figure 7.34 1’évolution de la rugosité W fonction du temps donné par le modéle
EW pour L = 1024 et pour plusieurs valeurs de v. Les courbes dans la figure 7.34 prouvent que le
coefficient v n’affecte pas la valeur de 'exposant 3. Son role est d’exprimer le processus de diffusion
de l'interface : I'effet de lissage du processus de diffusion est autant plus rapide que v est grand. En
effet, lorsque v est petit, nous constatons qu’au début de simulation W évolue comme la croissance
aléatoire sans diffusion (8 = %) mais qu’ensuite, pour les temps plus grand, nous pouvons voir cet
effet de lissage illustré par le changement de la pente de courbe log W sur logt. Plus v est grand
plus la diffusion intervient rapidement. Nous obtenons 3 = 0.25 + 0.003. Les valeurs des exposants
«, B que nous avons trouvés ici sont trés proches de celles calculées dans le processus de dépot

aléatoire avec relaxation vers le minimum local [32]. Nous pouvons donc considérer que ’équation

EW représente bien le modéle discret de dépot aléatoire incluant la relaxation“minimum local”.

Le dernier résultat de cette partie consiste a valider ’équation adimensionnée (7.16) en indiquant
que pour un systéme de taille L donnée on obtient bien la méme évolution de % (ou /W) en fonction
de t. Cela est montré par le fait que les deux courbes /V[7(tA) avec deux différentes valeurs de v sont

superposées dans la figure 7.35.
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Fonction <W(L,t)>

100 i . |
nu=0.01, L=1024 ——
nu=0.1, L=1024 -------
nu=1, L=1024 --------
10 |
z -
1 ] -
0.1 | | ,
0.1 1 10 100 1000

t

Fic. 7.34. EWI1D : Fonction W(L,t) en échelle log-log : calculée pour v = 0.01 ,0.1, 1 et
L =1024. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de 50 expériences.

10 - nu=l
— nu=2
e
10
- . T . T . T . T . T .
10 3 7 6 5 -4 -3 2
10 10 10 10 10 10 10

Fic. 7.35. EWI1D : Log-log plot de W en fonction de i\pour L =1024.

7.2.2 Equation Kardar-Parisi-Zhang (KPZ1D).
En 1986, Kardar, Parisi, Zhang ont proposé un modéle prenant en compte que le dépot croit selon

la normale locale a la surface. Ils proposent alors 1’équation non linéaire qui porte leur nom (KPZ) :

Oh(x,t)
ot

Le mécanisme de dépot est illustré figure 7.36 : une “particule” de rayon F'0t qui tombe sur la

= vV2h(z,t) + %(Vh(a:,t))2 + n(x,t). (7.17)
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surface, fait croitre celle-la d’'une hauteur dh avec :

Sh = Fot\/1+ (Vh)2.

Dans le cas on la variation de la hauteur h est petite, le terme non linéaire /1 + (Vh)? peut étre

2
approximé par un terme du type 1 + (VQ) , on obtient alors I’expression suivante :

Dans I’équation KPZ le coefficient A > 0 présente le flux de dépot & la normale locale de Uinterface.

h(x.t)

X

FiG. 7.36. Description du mécanisme de dépot perpendiculaire a la surface locale donnant lieu au
terme non-linéaire de [’équation KPZ.

7.2.2.1 Lois d’échelle de I’équation KPZ

L’introduction du terme non-linéaire dans I’équation de KPZ ne permet pas d’obtenir, par la
technique d’invariance par changement d’échelle, utilisée précédemment pour 'équation d’EW, les
bonnes valeurs des exposants « et §. Il faut faire appel a des méthodes plus compliquées et parmi
eux, les méthodes de renormalisation sont les plus utilisées. Comme ce n’est pas le sujet principal
de ce travail, nous ne présentons pas en détails des calculs donnés par renormalisation. Nous nous

contentons de renvoyer a la référence [32], [8].

7.2.2.2 Résolutions numériques de ’équation KPZ
Pour résoudre numériquement I’équation KPZ avec des conditions au bords périodiques, nous uti-

lisons le schéma numérique aux différences finies explicite suivant :

2DAt

At
Wit = hY o+ A—x&n’

N (7.18)

A
Vs = 2004 )+ 500 — 2+

ou At et Ax sont respectivement les pas de discrétisation temporel et spatial, x; est le i-iéme point
du maillage d’interface et h' = h(x;,t"). £ est un nombre aléatoire tiré entre -1 et 1 dans une
distribution uniforme. Le but de ce calcul est de retrouver les exposants des lois d’échelle de la

rugosité W pour différentes valeurs des coefficients A et v. Nour prendrons Az = 1 et At = 0.001
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suffisamment petit afin d’assurer la stabilité du schéma numérique (7.18).

Dans ’équation KPZ, le terme A a pour effet de renforcer la pente locale de l'interface, donc
d’augmenter la rugosité W. Au contraire, le terme de diffusion piloté par le coefficient v a pour
effet de lisser 'interface. La figure 7.37 présente W en fonction du temps, en échelle log-log, d’une
surface de taille L = 1024 et v = 1, avec trois différentes valeurs du coefficient A = 1, 3, 9. Ces
courbes prouvent que pour une valeur fixée de diffusion v, la rugosité est d’autant plus forte que A
est grand. Contrairement & A, le coefficient v a pour l'effet de réduire les irrégularités de I'interface
et donc de diminuer W. Cet effet est montré par les courbes de W(t) dans la figure 7.38 pour un
systéme de taille L = 1024, A=1et v =1, 3 et 9. La rugosité W diminue lorsque v augmente.

R
© WP

1 10 100

Fic. 7.37. KPZ1D : Rugosité W de l'interface en fonction du temps pour le modéle KPZ donné
pour A =1, 3 et 9. Les autres paramétres sont v =1 et L = 1024. Les résultats sont moyennés sur
un ensemble de 50 expériences.

Lorsque I'on examine les courbes log(W) en log(t) des figures 7.37 et 7.38 obtenues en prenant de
différentes valeurs de A et v, on observe qu’elles n’ont pas exactement la méme pente. Cela signifie
que la valeur effective de ’exposant 3 varie en fonction de A et v. La courbe de la figure 7.39 présente
la dépendance de I'exposant effectif G de la rugosité W en fonction du rapport % Nous trouvons
que, dans la limite % — 0, 'exposant 3 tend vers la valeur effective de 1’équation EW : § — 0.25.
Le cas trivial ou § prend la valeur (.25 est le cas ou le terme non-linéaire A = 0, I’équation KPZ
(7.17) se réduit a I'équation EW (7.7). Si le rapport % est suffisamment grand, alors I'effet du terme

non-linéaire domine la diffusion et nous obtenons  ~ 0.33. Cette valeur effective de (3 a été trouvée
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T T T

Ll Ll Ll 1 L1l

0.1 1 10 100 1000

Fic. 7.38. KPZ1D : Idem que pour la figure 7.37 mais pour trois valeurs dev =1, 3, 9 et A = 1.

par une analyse de renormalisation [28§].

0.34 T ‘ \

0.32- * .
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\ \ \
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Fig. 7.39. KPZ1D : Valeur effective de l'exposant 3 du modéle KPZ en fonction du rapport %
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Pour des temps plus longs que ceux des figures 7.37 et 7.38, la rugosité sature tout comme pour
le modéle EW. Cette saturation est due a la taille finie du systéme. La valeur Wy, atteinte par
la rugosité dans sa phase de saturation est reportée figure 7.40 en fonction de la taille L et pour
plusieurs valeurs de A et v. La valeur de Wy, dépend plus fortement de v que de A, cependant les
pentes des trois droites sont les mémes et donne la valeur effective de l'exposant « de 1’équation
KPZ. Nous trouvons a >~ 0.49 + 0.01 quelque soit la valeur de A et v. Le temps 7 ou la rugosité de
I'interface commence a saturer vérifie également la loi d’échelle 7 ~ L? et les résultats numériques

obtenus assurent que z = %

*-% A=1, v=1
i +-+ A=3, v=1
x-x A=1, v=3
7]
; X
*::"':'
1+ _
L X .
S |
| |
25 125

FiGg. 7.40. KPZ1D : Valeur de la saturation Wy de la rugosité en fonction de la taille L du
systéme. Pour un couple de valeurs \,v donné, nous mesurons Wgqy pour trois systemes de taille
L =32, 64, 128. Ces résultats sont moyennés sur un ensemble de 300 expériences

7.2.3 Modéle continu incluant ’effet non-local de I'ombrage

Un modéle de dépot Monte Carlo incluant ’effet non-local d’ombrage a été étudié section 7.1.3.
[’interface fournie par ce modéle montre au cours du temps une structure colonnaire qui ne peut
pas étre reproduite avec des équations continues comme celle d’Edward-Wilkinson ou de KPZ. A
notre connaissance, aucun modéle, basé sur une EDP n’est capable de reproduire de telles structures.
Nous souhaitons donc trouver une EDP permettant de trouver des structures colonnaires. Rappe-
lons que cet objectif est dicté par les observations d’expériences de dépot par procédés plasma qui

sont de ce type et que nous voulons modéliser [13].
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Dans ce but, des effets d’ombrage ont été introduits dans les équation EW et KPZ. Une facon
simple de décrire 'ombrage, proposé par Karunasiri, Bruinsma, et Rudnick [29] est basée sur l'idée
de calculer le taux local de dépdt des atomes & chaque position de I'interface selon 1’angle d’ouverture

) vu de cette position.

h(x,t)

Q(x.{h})

Fi1G. 7.41. Angle d’ouverture Q(z,{h}) pour la valeur h(x). Il dépend de l’ensemble de h de la
surface.

Dans un premier temps, nous considérons le modéle continu proposé par Jian Hua Yao, Christopher
Roland, et Hong Guo [50] qui est ’équation KPZ (7.17) modifiée en introduisant le terme de 'angle

d’ouverture € :

Oh(x,t)
ot

= vV2h(z,t) + %(Vh(a:,t))2 + RQ(z, {h(x,t)}) + n(z,t), (7.19)

ou R est le flux des atomes incidents multiplié par I'angle solide Q(z, {h}) qui est 'angle sous lequel
la surface au point x voit la source (cf figure 7.41). Le probléme de ce terme est qu’il est non local, sa
valeur dépend de I’ensemble des valeurs de 'interface. Cela présente des difficultés a la fois d’ordre
mathématiques (natures de solution...) et aussi d’ordre numérique (un tel terme ralenti beaucoup
les programmes. Nous avons mis en oeuvre des solutions pour essayer de les calculer de fagon plus

rapide). En 1 dimension, I'angle € est défini par :

Qa, (b)) E 7 — (e, {h)}) — (e, (b)), (7.20)

ol

sup [arctan (Mﬂ § Jy>z telque fy)> f(2),

O (x,{h}) = v>= y—2x (7.21)
0 sinon.
sup |arctan M si x tel que T

Qo(, {h}) = y<5[ ' ( Ty ﬂ W< telaue f) > fz) (7.22)

0 sinon.
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7.2.3.1 Modéle de dépot avec ombrage seul (EDP1D-+()
Afin de mettre en évidence I'importance de l'effet d’ombrage, nous examinons d’abord 1’équation
simplifiée (7.19) ne contenant que le terme de dépot incluant 'angle solide Q(x, {h}) et en omettant
donc les autres termes (diffusion et dép6t non-linéaire).

Oh

5= RQ(x,{h}) +n(x,t). (7.23)

La solution de (7.23) est calculée numériquement en utilisant la méthode des différences finies avec
un schéma numérique explicite en prenant les valeurs Ax = 1 et At = 0.05 respectivement pour
la discrétisation en espace et en temps. Le flux de dépot des particules R = 1. L’angle d’ouverture
() sera normalisé de la fagon suivante : & un instant ¢ fixé, nous calculons I’angle d’ouverture €2 en
chaque position = (avec condition périodique) et il est alors divisé par la valeur moyenne < Q > (t)
afin d’assurer que le flux de dépo6t moyen soit R et que l'on dépose en moyenne une monocouche
d’atomes par unité de temps.

La figure 7.42 nous montre le profil de la fonction h(z,t) obtenu pour une surface de taille L = 1024
aux instants ¢ = 100, 300 et 500. Rappelons que le modéle MC donne dans ce cas (dépot avec
ombrage) une structure colonnaire bien marquée (cf figures 7.12 et 7.13). Nous n’observons pas de
colonnes ici mais seulement une série de pics étroits de hauteurs différentes. Au fur et & mesure que
le temps augmente, cette différence de hauteur s’accentue et finalement un seul pic domine qui va
ombrer définitivement le reste de la surface. Ce dernier effet est du & la taille finie du systeme. Par
comparaison entre les résultats des modéles MC et EDP, il est clair que les deux ombrages n’ont
pas les mémes effets (colonnes pour le modéle MC et pics pour le modéle continu). Il convient done

de s’interroger sur cette différence de comportement.

En fait, la facon dont est vue la source est différentes pour les deux modéles. Pour le modeéle continu,
la source est vue de l'interface et un point de cette interface situé & une distance x recoit le flux
de particules situé dans ’angle solide vu de ce point (voir figure 7.43a). Pour le modéle discret, un
point de l'interface est alimenté non seulement par les particules qui arrivent dans ’angle solide vu
de linterface (voir figure 7.43b), mais aussi, pour les points qui se trouvent a I’aplomb d’une colonne
des particules qui heurte le flanc de cette colonne et qui vont 'alimenter (voir figure 7.43¢). Numé-
riquement, la différence entre les deux processus est claire, pour le modeéle continu, seul compte le
point d’arrivée du flux, pour le modéle Monte Carlo, toute la trajectoire est calculée, de la source

au point de dépot des atomes.

Le type de dépot par les flancs permet de réduire la distance entre les colonnes et transforme la
surface en structure colonnaire. Il est possible de vérifier cette hypothése en introduisant un nouveau

modeéle discret. Nous reprenons le modeéle de dépdt Monte Carlo de la section 7.1.3 pour lequel les
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(@) (b)

400 : 3000 ‘
I | 25000~ -
3000~ - L 1
] | 20000~ -
2000~ — }E 15000 _
e | 4
I | 10000~ -
1000~ - X 1
] 5000~ -
OMM‘M Llju HAJ‘MM‘L& “Aw,ljwlhjﬂy',n{],g LL'AJ J‘ 07 ‘_ skl L‘ [ 'n - 'mul\ T ERTRTIY P o m..u:l
0 500 1000 0 500 1000
(c)
6000
50000~ -
40000 -
%30000 -
s .
20000~ -
10000~ -
O ' e L.L_n ksl | sl co ,u' oo P ST T
0 500 1000

Fic. 7.42. EDP1D+Q : Hauteur h(x,t) pour un systéeme de taille L = 1024 aux instants t =
100(a), t = 300(b), t = 500(c).

T & 1 @{

a b c

FiG. 7.43. Mécanisme de d’alimentation de Uinterface : Selon l’angle d’ouverture pour le modéle
continu (a) et pour le modéle Monte Carlo, par les atomes dont l’angle d’incidence permet d’atteindre

un point donné (b) et par les atomes heurtant le flanc d’une colonne et alimentant le point a son
aplomb (b).

seuls ingrédients sont le dépot, I'angle d’incidence et 'ombrage (pas de diffusion), mais lorsqu’un

atome heurte le flanc d'une colonne, il est éliminé. Cela signifie que si la particule choisie au départ
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touche un flanc sur sa trajectoire déterminée par son angle incident 6, alors le dépot de cette parti-
cule sera refusé. Ce nouveau modéle Monte Carlo de dépot avec ombrage et 1'effet de flanc interdit
nous donne une configuration de la hauteur h(x,t) de l'interface (figure 7.44) trés similaire a celle
obtenue grace au modeéle continu (figure 7.42). Il n’y a aucune raison physique d’interdire le dépot
a partir des flans des colonnes seulement d’obtenir un processus discret qui imitent le continu. Il
reste que le dépot a partir des flans est effectivement responsable de I'apparition des colonnes dans

les modeéles Monte Carlo et qu’il faut essayer de le modéliser dans les modéles continus.

@) (b)

500 ‘ 4000 |
400 .
30000~ .
300 . _ 0 ]
] 220000 .
e

200

10000

T

100

0 _J‘.“ il M““J Iy [ [ Lo Judsdti b ]

o

0 500
X
(c)
T
80000~ B
60000~ B
g: F 4
< 40000~ 1
20000~ B
0 ] T s sl [N T L bbbkt st b
0 500 1000

Fi1G. 7.44. Hauteur h(xz,t) pour un systéme de taille L = 1024 du nouveau modéle discret avec
ombrage et de flanc interdit auzx instants t = 100(a), t = 300(b), t = 500(c).

Notons que dans les limites 2 — 1 pour le modéle continu (7.23) et 0,4, — 0 pour le modéle discret

nous retrouvons le processus de dépot aléatoire présenté dans la partie 7.1.1.
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7.2.3.2 Modéle de dépot aléatoire avec ombrage et diffusion (EW1D-(Q)

Afin d’avoir une étude aussi exhaustive que possible, nous regardons maintenant les solutions nu-
mériques du modéle continu avec le terme de 1’angle d’ouverture incluant la diffusion et sans le
terme de diffusion, i.e le modéle EW modifié en incluant I'ombrage par l'intermédiaire de 'angle

d’ouverture (7.24). L’équation étudiée est donc la suivante :

Oh

5 = vV2h 4+ RQ(z, {h}) + n(z, 1), (7.24)

en utilisant un schéma aux différences finies explicite :

At 2D At
B = Y QF ALR + 5 (W — 20+ )y T

A2 &. (7.25)

Nous comparons les résultats obtenus avec ceux du modeéle Monte Carlo comportant I’ombrage, le
dépot sur les flancs interdits comme présenté ci-dessus et prenant en compte la relaxation thermique

(figure 7.45).

4000

— =100 — =100 | |
— =300 — =300
— =500 — =500

r =700 =700
— 21000 — 21000

10000— —
3000 —

2000 g
=
5000— —
1000
M
A=
00 00 500 1000
X
(a) (b)

F1G. 7.45. Interface h(x,t) a différents instants t pour le modéle continu EW1D+Q (figue a) et le
modeéle Monte Carlo de dépot flanc interdit (figure b). Les paramétres sont L = 1024, v = 0.1 pour
le modéle continu (7.24) et T'= 600 K pour le modéle discret (avec ombrage et dépot sur les flancs
interdit).

Dans le cas du modeéle continu (7.24) et pour une diffusion de surface qui reste faible, concrétement
v = 0.1, on observe que l'interface est lissée par rapport au cas sans diffusion (figure 7.42) : des
pics, comme dans le cas sans diffusion, émergent. Cependant, ils présentent un profil plus ou moins
gaussiens. En revanche, si 'on observe aussi des pics dans le nouveau modéle discret, leur forme est

tres différente. On obtient ici des colonnes trés étroites dont la largeur n’évolue pas avec le temps.
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Le processus de relaxation thermique qui permet de lisser la surface et d’élargir les pics dans le
cas continu n’est pas a 'oeuvre ici. Cette différence entre les deux modéles est due au fait que le
déplacement latéral des particules dans les modéles MC ne correspond pas vraiment & un processus

de diffusion modélisé par le laplacien dans les équations continues.

Il est possible de mettre en évidence cette différence de comportement entre les 2 modéles grace au
cas test pour lequel le dépot est supprimé avec la condition initiale particuliére suivante : un pic de
matiére est mis au milieu de la surface. Pour le modéle continu, cela revient a résoudre 1’équation

de diffusion :

9
o = vVh (7.26)
h(z,0) = 0(z — x0),

dont la solution est la gaussienne

W, t) = ——Lexp <_M>

202

pour laquelle Pécart-type o dépend de la valeur du coefficient de diffusion v selon 02 = 2ut. Dans le
cas du modeéle Monte Carlo, nous déposons initialement une colonne de 1000 atomes au centre de
la boite, puis nous laissons 1’algorithme décider de leur déplacement donné par une température de
T = 600K. Les résultats numériques obtenus par I'un et 'autre modeéle sont donné figures 7.46(a)
pour le cas continu et 7.46(b) pour le cas discret. La figure 7.46(a) montre ’émergence d’un profil
gaussien, ce qui n’est pas le cas de la figure 7.46(b) pour lequel le dépot prend une forme de pla-
teau avec des bords qui s’étalent davantage au cours du temps. De fait le processus de relaxation
thermique du modeéle Monte Carlo n’est pas une diffusion. A ¢ = 0, seul 'atome situé en haut de la
colonne peut se déplacer. Puis, & sa suite, et au cours du temps, les atomes qui n’ont pas de voisin
au dessus d’eux (et qui en plus, si c’est le cas, ont au moins une case libre a leur droite ou a leur
gauche). Cela explique la formation de plateau dans lesquels seuls les atomes sur les 2 bords ont
des chances de se déplacer. Pour obtenir des solutions similaires, il aurait fallu permettre & tous
les atomes de se déplacer & droite ou a gauche a tous les pas de temps, quel que soit le nombre de
leurs voisins (méme s'ils étaient couverts par d’autres atomes). Bien sir, si l'interface est initiale-
ment plate de hauteur hg, un déplacement de I'’ensemble des atomes ne modifiera pas, en moyenne,
la hauteur hg (et dans le modeéle continu, il n’y aurait aucun changement). Aussi d'un certain
point de vue, la condition initiale trés piquée choisie exacerbe la différence entre les 2 modéles, elle
n’est pas aussi importante pour des dépots habituels. Ainsi cela ne remet pas en cause 1’équivalence

des modeéles entre EW et modéle MC de dépot avec relaxation via les parameétres d’échelle a, 3 et z.
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Fi1G. 7.46. Profils de l'interface a différents instants obtenus par la diffusion de ’équation continue
EW (a) et la relazation thermique MC (b). La condition initiale est h(x,t = 0) = d0x — x¢ pour
t =10, 100, 400.

Remarque 7.2 La diffusion de surface est, a strictement parler, pris en compte par un terme

en Vih. Cependant, ce terme lissera davantage le pic initial, plus que ne Uaurait fait le terme de

diffusion en V2h.

7.2.3.3 Modéle KPZ avec ombrage (KPZ1D-+Q)

Pour terminer ce tour d’horizon, nous présentons briévement figure 7.47 un résultat typique du mo-
deéle KPZ incluant 'effet d’ombrage. La résolution numérique du modeéle continu (7.19) est obtenu
par un schéma numeérique aux différences finies explicites, similaire au schéma donné en (7.25), ici
pour les valeurs A = 0.05, v = 0.1 et At = 0.05. Nous revenons a la condition initiale habituelle
h(z,t =0) =0.

Le terme non linéaire %(Vh)2 décrit la croissance selon la normale locale de l'interface. Dans le
cas ou celle-ci reste faible, ce terme ne fait pas apparitre de structure colonnaire satisfaisante (cf
section précédente, pour laquelle A = 0 et ol se forment de petites colonnes de profils plus ou moins
gaussiens séparées par de larges vallées). La croissance latérale, modélisée par le terme non linéaire,
conduit au développement de grosses colonnes triangulaires qui s’élargissent avec le temps (cf figure

7TAT).

Manifestement, la nature de l'interface donnée figure 7.47 ne correspond pas a celle obtenue par
les modeéles discrets (cf. figure 7.23, 7.24). En effet, en considérant la fonction de distribution f(h)

donnée figure 7.48 a l'instant ¢ = 5000, nous trouvons que la distribution de la hauteur f(h) est

118



CHAPITRE 7. ETUDE DES MODELES 1D.
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Fi1G. 7.47. KPZ1D+Q : Interface h(x,t) obtenue par la résolution numérique de l’équation (7.19)
avec ombrage aux instant t = 100, 300, 500, 700 et 1000. Les paramétres sont L = 1024, v = 0.1,
A=005 Az =1, At =005 R=1.

plutot uniforme et ne fait pas apparaitre des diracs traduisant la présence de plateaux.
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Fi1G. 7.48. KPZ1D-+) : Fonction de distribution de la hauteur de l'interface de ’équation (7.19)
a l'instant t = 5000. Les paramétres sont ceuz de la figure 7.47.
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7.2.4 Nouveau modéle continu (EDP1D-¢(2))

Nous avons observé que la formation de hautes colonnes dans les modéles de Monte Carlo est due
non seulement & l'effet d’ombrage, mais aussi au dépdt de particules qui heurtent le flanc des co-
lonnes et viennent se déposer a la verticale de ces flans. Si on enléve ce dernier effet, seuls des
pics étroits prennent naissance. Cet effet n’est pas présent dans tous les modéles continus proposés

précédemment et aucun de ces modéles n’est capable de donner des interfaces a structure colonnaire.

Ainsi, la comparaison entre I'un et l'autre modeéle suggére d’introduire dans le modeéle continu
un terme de déplacement qui dépend de la hauteur des zones hautes et des zones basses. Nous
suggérons de modéliser ce déplacement par un terme de diffusion d’autant plus fort que l'on se
trouve en haut d'une colonne. Une solution consisterait a prendre v en fonction de la valeur absolue
du gradient de h (v = v(V]h|)). Cependant on peut aussi remarquer que le haut des colonnes (une
fois fermé) recoit ’essentiel de I’éclairement, en contraste avec les zones en bas des colonnes. Aussi,
nous proposons de faire dépendre le terme de diffusion de ’angle 2. Comme nous cherchons des
structures colonnaires ou la variation de la hauteur h peut-étre grande, nous gardons alors le terme
de dépot en W sans introduire 'approximation de faible pente proposée dans le modeéle

KPZ. Nous sommes alors conduits a proposer le modeéle suivant :

oh

o7 = 9@ {h}) (R V1+ V()P +2V*h + 1), (7.27)
g(Q(x,{h})) est une fonction donnée de I'angle solide 2, les autres termes v, n sont identiques a
ceux présentés dans I'équation (7.19). Il est évident que cette fonction g doit permettre d’augmenter
la croissance et la diffusion aux endroits peu ombrés, principalement dans la partie de 'interface qui

se trouvent en haut des colonnes, et par contraste la diminuer dans les parties ombrées, i.e. dans

les trous.

7.2.4.1 Résolutions numériques

Pour résoudre numériquement ’équation (7.27), nous allons utiliser le méme schéma explicite que

pour (7.25) :

iy — B
AL = RBP4 g(QF) |AERA[1 4 (FEE L2 (7.28)

2 Az

vAt n o n 2D At
T A2 (hits —2hi + hi’q) + As fi] ;

ot & est une variable aléatoire tiré dans une distribution uniforme entre -1 et 1. Dans un premier

temps, nous avons pris comme fonction g la plus simple : g(©2) = Q. Ce choix ne nous donne pas
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I'interface désirée car, avec cette fonction, dépot et diffusion restent encore suffisamment forts pour
augmenter la hauteur de l'interface dans les zones ombrées et nous n’obtenons pas des colonnes

(figure 7.49).

520 - I ' I

— t=4000
5000~ — t=4500

— 1=5000
4800~ .

4600 T T T

h(x,t)

4400~ .

4200~ .

400 - ' -

F1G. 7.49. Hauteur de linterface obtenu pour le modéle continu (7.27) dans le cas g(2) = Q et
R =1, v=1, aur instants t = 100, 300 et 500.

Afin de diminuer la diffusion et le dépot dans les zones ombrées et la renforcer dans les zones qui
ne le sont pas, nous proposons la fonction g suivante g(Q2) = Q2. Les résultats de simulations nu-
meériques avec les valeurs R = 1, v = 1 sont illustrés figure 7.50 et I'apparition des colonnes a flancs

remarquablement raides est observée sur des temps longs.

Cet aspect colonnaire retrouvé est di a la compétition entre ’effet de I’'ombrage, qui favorise 1’émer-
gence de pics, comme nous ’avons vu dans I'étude de la section 7.2.3.1 et la diffusion non-isotrope,
qui lisse fortement le haut des plateaux et favorise leur croissance latérale. Ces effets combinés as-
surent un régime colonnaire au moins jusqu’a la fin de la simulation. En effet, la figure 7.50 montre
que la plupart des colonnes construites au début de la simulation (aux alentours de ¢ = 100) per-
durent (cf figure 7.51). La figure 7.52, montre la fonction de distribution de la hauteur de I'interface
a I'instant ¢ = 4000. Elle montre un fort pic pour h ~ 5000 traduction de la présence de structures
hautes séparées par de zones trés basse. Cette figure ne dit rien sur le nombre de colonnes. Il reste
qu’elle est semblable a celle obtenue dans les modeles discrets (voir la figure 7.16 de la partie 7.1.3.1).
Lorsque 'on examine 1’évolution de la rugosité W en temps (figure 7.53), on observe l'existence de

différents régimes. Le premier régime pour ¢ < 1 correspond au processus de dépot aléatoire sans
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Fi1G. 7.50. Evolution de linterface aux instants t = 500, 1000, 2000, 4000 pour le modéle continu
7.27 avec g(Q) = Q2.
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F1G. 7.51. Le nombre de colonnes en fonction du temps pour le modéle continu 7.27 avec g(2) =

02.

I'effet d’ombrage et décrit la fluctuation de la surface avec une rugosité W qui évolue comme #1/2. Le
deuxiéme régime dure jusqu’au temps ¢t ~ 100, l'effet de diffusion permet de réduire la rugosité de

t%4. En temps plus long, I'instabilité de I'interface due a 'effet d’ombrage

surface et W croit comme
entraine l'apparition des colonnes, la rugosité augmente trés rapidement. Finalement, & partir de

temps ¢ > 1000, la structure colonnaire est maintenue, et les colonnes continuent a se développer,
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1000 2000 3000 4000

F1G. 7.52. Fonction de distribution f(h) de la hauteur de l'interface donnée figure 7.50 a t = 4000.

nous obtenons alors W ~ ¢t comme dans les modéles discrets.
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Fi1G. 7.53. Rugosité W (t) de Uinterface dans le cas ot g(Q) = Q% R=1, etv = 1.

Une croissance colonnaire avec une proportion constante de plateaux (indépendemment de leur ré-
partition géométrique) est caractérisée par une variation linéaire de la rugosité. En effet, ce résultat

s'interpréte grace au modeéle phénoménologique suivant :

Appelons « la proportion de la longueur L du systéme occupé par les plateaux (quelques soit leur

nombre, leur largeur et leur répartition) et 1 — « la proportion du systéme occupé par des trous.
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Supposons que le dépot s’effectue principalement sur les plateaux et entre ¢ et (t + At), il vient (cf

figure 7.54) :

aAh + hAa = RAt,

d’oil en passant & la limite :

d(ha) = Rdt.
Cela implique que
ah = Rt,
ou R
t
h=— pour les plateaux
(7.29)
h=0 pour les trous,

qui donne bien une hauteur moyenne h = Rt.

hl\

Ah

X

a Aa

Fic. 7.54. Calcul de la rugosité W pour une surface de dépdt présentant une structure colonnaire.

Alors, 1a rugosité W de la surface est donnée par

L J—
w2 =1 b _hy?
2
= a (% - Rt) +(1—a)(0 — Rt)?
1 2 (7.30)
= aR?*t? (%O‘ + (1 — a)R*?
_p22(l-—a
_ e (150).
Remarquons que « — 1 correspond a la croissance des colonnes avec une proportion de plateaux qui

augmente en temps. Supposons, par exemple, que a ~ 1 — C't® avec a < 1 et C constante positive.
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Nous avons :

w? = e
1—Cte
Ainsi, en temps longs W? ~ t2T2 et cela indique que si a < 0 la rugosité W est sous-linéaire.
L’évolution linéaire en temps t de W n’est obtenue que dans le cas a = 0, i.e « est constante, et elle
correspond aux résultats de nos calculs numériques dans le cas des modéles discrets ot nous avons
trouvé

a ~ n.l. =~ constante,

(voir tableau 7.1 de la partie 7.1.3.1).

7.2.4.2 Remarque sur le calcul numérique de ’ombrage

La partie du programme qui nécessite le plus de temps de calcul est celui qui concerne I'ombrage.
De méme que pour les modéles probabilistes, il faut lui porter un effort particulier sous peine de
voir croitre les temps de calculs. On peut noter que si & une dimension cela n’est pas trop grave,
cela va devenir tout a fait crucial en 2-+1 dimensions.

A priori, pour calculer I’'angle solide vu de la position x, il faut balayer les toutes les autres positions
(soient N points). Comme il faut effectuer ce calcul pour chacune des N positions, cela donne un
algorithme en N2 (pour d = 1+1). Ce calcul se répéte a chaque pas de temps. Un moyen efficace de
réduire le temps de calcul est de mettre en mémoire les positions x; et xo qui déterminent ’angle
solide au point x (voir figure 7.55). En admettant qu’entre 2 pas de temps successif 'interface n’a
pas beaucoup évoluée, nous avons calculé le nouvel angle solide en x en exploitant I'interface de x
cases a x4 cases (z] < @1 et ¥ > x1). Pour une simulation telle que L = 1024 et Az = 1, on

réduit le temps de calcul d’un facteur 6 sans modifier la structure (si ce n’est dans des détails situés

dans le bas des colonnes, cf figure 7.56).

h(x,1)

X

FiGc. 7.55. Algorithme du calcul de l’angle d’ouverture Q(x,{h}) en une position x.
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10000ﬁ mﬂmﬂqm mq(—jm_

h(x,t)

5000 T

|
0 500 1000

Fic. 7.56. Hauteurs de l’interface pour un systéme de longueur L = 1024 a4 ['instant t = 10000
obtenues par deux méthodes de calcul de I’angle solide Q(x,{h}) : 'une est donné par le calcul de
Q sur toute la longueur du systéme (courbe noire) et l'autre est donnée par le calcul  entre x1— et
xo+ (courbe rouge).

7.2.4.3 Analyse de stabilité par une perturbation en ondes planes

Afin de vérifier instabilité de 'équation (7.27) pour laquelle le bruit est absent (n = 0), une analyse
linéaire de stabilité avec une perturbation en ondes planes est effectuée pour le cas g(Q) = Q2. Pour
cette partie, nous quittons le mondes des EDP stochastique pour ne garder que la partie déterministe

de (7.27). Etant donné une interface plate et perturbée par un profil sinusoidal selon z :
2
h(z,0) = ho cos(Tx), (7.31)
dans la limite hg < [, Pangle d’ouverture de l'interface s’écrit sous la forme :

— 2 2
Q=0+ QOT7T cos(Tﬂaj),

oi1 Q est la valeur moyenne de I’angle solide € sur I'ensemble de l'interface et Qg = §hg avec § ~ 0.72.

Posons

h(z,t) = h(t) + ho exp(—i(wt — kx)), (7.32)
alors

Q(x,t)

I
=

(t) + Qok exp(—i(wt — kx)), (7.33)
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avec k = QT” En intégrant (7.32) et (7.33) dans I’équation (7.27) dans laquelle le terme de bruit est

nul, un développement au premier ordre donne :

h _ _
% — iwho exp(—i(wt — kz)) = (Qz(t)) + 2000k exp(—i(wt — k:at))) (R — vkhg exp(—i(wt — kx)))
(7.34)
d’ot a 'ordre () nous avons : B
oh —9
— = RQ(t
0 = RO(),
et a l'ordre 1 :
—iwhg exp(—i(wt — kx)) = 2QQ0kR exp(—i(wt — kx)) — v k2R exp(—i(wt — kx)).
On en déduit la relation suivante :
—iw = 200kR — VT k2. (7.35)

Avec w = wp + iwy, 'équation (7.35) implique que 'ombrage donne une interface instable si

20
k < kf* - —_R,
129
soit une longueur d’onde instable si
151, =T

*
Ainsi, dans le cas g(Q) = Q2, et pour les simulation présentées auparavant (pour lesquelles on part

d’une surface plate), c’est le bruit n qui conduit le systéme (7.27) vers un fort régime non-linéaire.

Le résultat que nous avons trouvé ici peut étre vérifié par les simulations numériques. Nous pre-
nons hg = 1 pour une surface initiale du dépot a ¢ = 0 sous la forme (7.31) et R =1, 7 = 0. En
supposant ) ~ 7, la valeur limite de l'instabilité est k, ~ 0.46, soit I, ~ 13.6. Nous avons effectué
des simulations numeériques pour deux systémes de longueurs différentes | = 13 < [, et [ = 15 > [x.
Les résultats obtenus par ces deux simulations sont donnés figure 7.57. Ils montrent qu’effective-

ment l'instabilité a lieu si le systéme est plus grand que I, et que, dans le cas contraire, il reste stable.

En conséquence de cette analyse d’instabilité, "aspect colonnaire du modeéle (7.27) n’est obtenue
qu’a partir d’'un systéme de dépot de taille L suffisamment grande, i.e L > [, ce qui est confirmée
par les courbes du profil de I'interface pour ce modéle a un instant fixé ¢ = 500, illustrées dans la
figure 7.58, avec deux différentes valeurs de taille : L = 13, 15 au cas ou la surface initiale est plate

et le bruit # non nul. Alors, si le systéme est assez large, I'instabilité démarre et conduit le modéle
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100~

— t=10

— t=50
100+ f ~ t=100
— t=10 [ 1
— t=50
= ~ t=100 =
x X
< Ss50F——————

50:\/\/\/W\/M

| . . . . PR B
0 50 100 150 0 20 40 60 80 100 120

(a) (b)

Fi1G. 7.57. Hauteur h(x,t) pour un systéme de longueur L = 150 (figure a) et L = 150 (figure b)
(Ax = 1) pour le modéle (7.27) a différents temps pour v =1,R=1,n1=0, hg = 1 et les longueurs
d’ondes respectivement | = 15 et [ = 13.

vers un régime non-linéaire qui donc permet de construire la structure des colonnes.

400 — =13

" — L=15
350 .
300~ -

Fi1G. 7.58. Interface du modéle continu (7.27) a Uinstant t = 500 pour des systémes de longueur
L=13 et 15 avec v =1, R = 1. La surface initiale est plate et le bruit aléatoire est non nul.

Remarque 7.3 Dans nos simulations numériques 'angle d’ouverture ) est renormalisé par sa

moyenne sur la surface, cette renormalisation ne change pas la valeur effective de k..

Remarque 7.4 Pour le cas f(2) = Q on trouve k < i—% = %*, donc la gamme de longueur d’onde

instable est moins large et la croissance de l'instabilité est moins rapide.
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Ainsi avec le nouveau modeéle continu que nous avons proposé, une structure colonnaire a effecti-

vement été trouvée. D’autres simulations numériques du modele (7.27) dans le cas ou on utilise les

approximations du terme non-linéaire \/1 + [V (h)]? :
1
M1+me2~1+?vmﬂ2@mwvmﬂpam

et
1+ |V(h)]?2 ~|V(h)| pour |V(h)| grand,

ont été réalisé. Elles ne donnent pas de colonnes, indiquant que le terme origine de dép6t non-linéaire

en /1 + |V(h)|? est indispensable pour construire I'aspect colonnaire de surface.

7.2.5 Une premiére analyse des propriétés du nouveau modéle continu avec ombrage
Dans la partie 7.2.4, nous avons proposé un nouveau modéle continu dont le nouvel ingrédient est la
fonction g(£2) qui est en facteur avec le terme de dépot non linéaire ainsi que le terme de diffusion.
Les simulations numériques ont été faites pour les deux cas g(2) = Q et Q2, les résultats du cas
g(Q) = Q2 présentent une structure colonnaire trés proche a celle obtenue par des modéles discrets.
Une fois que la résolution numérique est réalisée, il convient de s’interroger sur le probléme de
Iexistence de solutions de I’équation (7.27) et de leurs propriétés. Nous nous intéressons d’abord au
probléme d’analyse mathématique des propriétés de I'équation (7.27) dans le cas g(Q) = Q2. Cela
permettrait d’étudier ensuite ’existence de solutions de cette équation. Dans un premier temps,

nous considérons 'équation (7.27) dans le cas déterministe :

oh 02(h,t,x)
o7 (1) <Q2(h’t)>( h(t,az)—l—\/—l—IVh(t,a;H) zeRt>0

h(0,x) = ho(z) =z € IR.

(7.36)

oil hg est une donnée initiale, h et hg sont périodiques de période L et < Q2(h,t) > est la moyenne

de l'angle d’ouverture § (voir la définition 7.20 de I'angle © dans la partie 7.2.3) définie par :

1 L
<mmﬁ>zz/sﬂwu@m. (7.37)
0

Notons que pour ce modéle continu, ’angle d’ouverture §2 joue un role crucial dans I'évolution de
I'interface. Il est donc important d’étudier ce terme et nous obtenons une premiére estimation de

I’angle €2 présentée ci-dessus.

7.2.5.1 Propriété de continuité de I’angle d’ouverture

Lemme 7.5 Soient f et g deux fonctions réelles définies sur un ensemble D. Alors on a :
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max fz) - I;lgg(w) < max [(f — g)(x)].

Preuve : On a pour tout x € D :

f(x) = g(x) <| f(x) — g(x) [< max | f(x) —g(x) |,

zeD
d’ont
f(z) <max]| f(z)—g(z) | +g()
zeD
< _
< max | f(z) — g(z) | +maxg(z),
et donc
< _
max f(z) < max | f(z) - g(z) | +maxg(z),
soit

max f(z) — max g(z) < max | f(z) —g(z) | .

En échangeant les roles de f et g, on obtient le lemme.

Proposition 7.6 Soient hy et hy deuz fonctions de W°(R). Alors pour tout x € R, on a :

Q(h1, ) = Q(h2, 2)] < 2/[(h1 — h2)'|lo-

Preuve : Soient donc hy et hy deux fonctions de WH°(R) (WH°(R) € C°(R)) et x un réel fixé.

(1, w0) — Qh2,x0)| = |T — Qu(h1,20) — Q2(h1, x0) — 7 + Qu(ha, 20) + Qa(ha, 20)|

(7.38)
< | (h1,z0) — Q1(h2,20)| + [Q2(h1,20) — Q2(h2, 20)|-

Nous allons alors estimer chacun des termes du second membre. Supposons tout d’abord que

O (h,20) = sup [arctan (Mﬂ et O (hy,z0) = sup [arctan (Mﬂ

x>0 T — X x>z0 T — I
alors, la fonction arctan étant strictement croissante :

|1 (h1,20) — Qi (h2, x0)| =

arctan [ sup (D= areran | sup (22200 ‘ .

x>T0 r — To >x0 r — To

D’autre part, puisque | arctan a — arctan b| < |a — b|, on obtient :

130



CHAPITRE 7. ETUDE DES MODELES 1D.

Q1 (h1,20) — Q1 (h2,20)| <

sup
xr>x0

<h1 (l‘) — h1 (1‘0)

Tr — T

)-ra (e

)|

Nous pouvons alors utiliser le lemme 7.5 pour en déduire :

|4 (h1,z0) — Q1 (hg, z0)|

IN

<

Supposons maintenant 4 (hy,zo) = 0 et Qq(hg, zo) = sup

hg (x) — hg (xo)

)

hQ(JL‘) — hQ(JL‘o)
Tr — X

sup
Tr>x0

)

(h1 — ha)(z) — (h1 — ha)(x0)
T — X0

[arctan <

(hl (x) — hl(l‘o) .
sup

r — T
Tr>x0 (

[(h1 = h2)"[lso

, NOUS sommes
xr>x0

alors dans le cas ot hy(z) < hi(xo) pour tout x > xg, ¢’est-a-dire :

hl (x) — hl(l‘o)

il en découle alors :

|4 (h1,20) — Q1 (hg, z0)|

<0,

Tr — X

= Qq(h2, zo)

< o (M

ho(z) — ha(wo)  ha(z) — ha(wo)
Sﬁfi( r—zy  @-— > .
<[omp ()
< [(h1 = h2)'[loe-

Les autres cas étant analogues, ceci achéve la preuve de cette proposition.

7.2.5.2 Absence du principe du maximum

L’objectif ici est de s’intéresser au probléeme d’existence de solutions de I’équation (7.36). Sans le

terme d’ombrage, les méthodes classiques d’étude des équations elliptiques et paraboliques abou-

tissent a l'existence de solutions. Ces méthodes reposent souvent sur le principe du maximum, par

exemple méthode des sur-sous solutions ou solutions de viscosité [7]. Dans le cas de I'équation (7.36),

la présence du terme d’ombrage entraine que ce principe n’est pas satisfait, tout au moins dans une

classe restreinte de fonctions. C’est 'objet de la proposition suivante :

Proposition 7.7 Soient hY et hY deuz fonctions réelles définies par h{(x) =0 et h9(z) = (x — 1)*

pour tout x € [0,2] et prolongées par périodicité de période 2 a R entier. On a donc hY < hY. Soit
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hy la fonction définie par hy(t,z) =t pour (t,x) € RT x R. On suppose qu’il existe une fonction ho
définie sur un ouvert |0, T[xR solution de (7.36) de donnée initiale hY telle que

h RS

Ha 2 . 8 — 0 quand t—0, (7.39)
2h 2h0

‘ %J; (t,.) — 833322 — 0 quand t— 0, (7.40)

alors il existe un temps to et un réel n > 0 tels que hy > hy sur {to} x (1 —n,1+n).

P . On a trivialement : 22 (z) = 4(z — 1)% et 212 (2) = 12(z — 1)? 0,2[. Pui
reuve : On a trivialement : 522 (x) = 4(z — 1)° et 5-2(x) = 12(x — 1)* pour = €]0,2[. Puisque

Oho Oh 0?hy 0?h
%(tﬂx) ox ( ) et W(ul‘) ox2 (x)7

quand ¢ — 0 uniformément pour = €]0,2[, on obtient :

. Q2(h2, t, l‘)
lim ———————
t—0 < QZ(h27t) >

2
|Aha(t,2) + T+ [Vhy(t,2) P| = lim @ (hs, 1, 7)

— =2 2(r —1)? 1+ 16(x — 1)6
t—0 < Q2(hg,t) > (= 17+ +16( )]’

pour z €]0,2[. D’autre part, pour ¢ > 0 :

O2(ho,t ,.) O2(nY,.)
|z s ~mns].
h?a 7' QZ(h‘Qvta') QQ(h%tv ) QZ(h‘gv)
H < D2(hg,t) > <2 > < Q2(h)) > < 2(hY) > HOO

| < Q3(hY) > — < Q?(ha,t) > | 1
< Q%(hg, t) >< Q2(hY) > < Q%(hY) >

192 (ha, t,.) = Q*(hS, ) |loo-
(7.41)

< 19 (B2, 8, lloo

Remarquons que la fonction Q(u3,.) est décroissante de [0, 1] sur [F, @] puis croissante de [1,2] sur

(5,7 donc < O2(hY) > est une constante strictement comprise entre (g)2 et m2. Par définition :

192 (ha,t, )]0 < 72 et enfin :
| < Q*(h9) > — < Q%(ha,t) > |
_1
/ [Q2(ul, z) — Q3(hy, t, x)]dx
/ 19%(ha, t,.) — Q*(h3, ) ||eodz

0
< 272k, t,.) — QRY, ) ||oo< 4m2 On: on,

t,.
8:6(’) Oz

[ee]
d’aprés la proposition 7.6. L’hypothése (7.39) entraine alors que < Q2(ha,t) > tend vers la constante
< Q%(hY) > quand ¢ tend vers 0 et Iinégalité (7.41) devient alors :
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02(ha, t,.) 02(h9, ) ah,2 8h9
< P(hg,t) > < Q2(hY) > '

o0

ce qui permet de conclure, d’aprés (7.39) que

QZ
lim (h27 ta m)

Vb)) (g, x)
t—0 < QZ(hQ,t) >

[ Aat )+ VI TVha{t0) P = ot

P%x—ﬂ2+ 1+1ax—nﬂ,

pour z €]0,2[. Il en résulte alors que

Ohy
1 - —
m— (t, )

Q(hy, x)

Zﬁq@Tgﬁ%x_D2+ 1+1ax—nﬂ,

uniformément pour x au voisinage de 1. Or Q2(h3,1) = (7/2)? et < Q3(hY) >> (7/2)? d’aprés les

variations de Q(hY,.) déja observées, donc

uniformément pour z au voisinage de 1. On en déduit alors qu’il existe un temps ¢y et un réel 7 tels

que

Ohsy Oy,

pour tout ¢ € (0,2ty) et x € (1 —n,1+n), d’ou le résultat.
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Chapitre 8
ETUDE DES MODELES 2D.

Dans ce chapitre, nous allons étudier en deux dimensions (d = 2 4 1) les modéles de croissance

abordés précédemment en dimension 1 et nous comparerons les résultats avec ceux obtenus en 1D.

La premiére partie de ce chapitre consiste en 'étude des modeéles discrets. L’étude des modeles
continus sera présentée dans une deuxiéme partie. Tout comme pour la partie 1D, les modéles iront
des plus simples jusqu’aux modéles avec ombrage pour aboutir a I’étude 2D du modéle avec ombrage
et diffusion non-isotrope similaire & celui que nous avons proposé en 1D. Les premiers modeéles dont
nous donnons les résultats ont déja été étudiés [15] [37] [50]. Ils permettent a la fois de rendre cette
étude plus compléte et de valider nos codes (au moins sur ces modeles). Nous adopterons également

des conditions aux bords périodiques pour les modeéles 2D.

8.1 Modéles discrets

8.1.1 Modeéle de dépot aléatoire incluant la relaxation thermique (M C2D-d+R)

Pour le modéle de dépot en 2D, les mécanismes de croissance du dépot sont les mémes qu’en 1D. Ce-
pendant, ’algorithme doit tenir compte de la géométrie bi-dimensionnelle qui autorise de nouvelles
configurations qu’il convient de prendre en compte pour établir la liste des déplacements possibles
des particules a la surface du dépot. La figure 8.1 donne la liste des configurations possibles dans
laquelle se trouve un atome en fonction de la position de son ou ses voisins. En 1D seuls les atomes
qui ont au maximum deux liaisons & briser, i.e n; < 2 peuvent déplacer (voir section 7.1.2.2). En 2D
nous pourrons effectuer le déplacement pour les atomes dont leur nombre de voisins n; < 4 (liaison
avec le substrat incluse). Tout comme en une dimension, nous ne ferons pas de différences entre les
déplacements laissant 'atome a la méme hauteur et ceux lui permettant d’accéder a des zones plus

basses. La figure 8.1 illustre les différents types de déplacement et leur fréquences.

Rappelons que le taux total des événements dans ce processus est défini par :

Ry =R4N + > Rj,
J

ot N = L? est le nombre total de sites d’adsorption de la surface, et R; est le taux d’exécution du
déplacement de type j. Un type de déplacement j est défini suivant la direction du mouvement et

le nombre de liaisons & briser pour déplacer. En 2D il y a en total 16 types de déplacement possibles.
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| | atomei candidat a déplace

. atome voisin

Fic. 8.1. Configurations des atomes candidats a se déplacer en 1D (a gauche) vues de profil et
2D (a droite) vues de dessus. L’atome candidat au déplacement est en blanc, ses voisins comportent
une croix. Les déplacements autorisés sont symbolisés par une fleches. n; est le nombre de liaisons
entre l'atome et ses voisins, substrat inclus. En 1D sont autorisées a se déplacer les particules ayant
2 liaisons au mazrimum. En 2D, Uatome i dont le nombre de voisins n; < 4 est susceptible de se
déplacer.

Partant d'une surface initialement plate, la figure 8.2 donne I'allure typique d'un dép6t pour une
surface de taille L x L = 256 x 256 prise a différents instants, pour une température 7' = 500 K.
Nous remarquons que l'effet de la relaxation permet de réduire les irrégularités de l'interface et

conduire le systéme vers une situation stable.

Comme en 1D, l'interface est caractérisée par sa rugosité dont l'évolution temporelle est donnée

figure 8.3 pour différentes simulations dont les paramétres est la température comprise entre 400 K
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Fic. 8.2. Modéle MC2D-d+R : Profil h de linterface pour un systéme de taille 256 x 256 et
T = 500K pris auz instants t = 100 (a), t = 500 (b), t = 1000 (¢), t = 5000 (d)

et 640 K. Nous constatons que, comme dans le cas 1D, le comportement de la rugosité W dépend a
la fois de la température T" et de la taille L x L du systéme. Pour une température assez faible, par
exemple T' = 400 K, l'effet de lissage du processus de relaxation n’est pas remarquable, la rugosité
se comporte toujours comme t3 et la saturation ne sera probablement jamais atteinte. En effet pour

T = 400K, Ry ~ 10~ qui est négligeable devant Ry = 1. A partir d’une température proche de
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420 K, on peut observer I'influence de la relaxation sur ’évolution de la surface : dans un premier
temps, ¢t < 1, on observe que le régime de dépot aléatoire sans corrélation 'emporte sur la relaxation
(dans ce régime W ~ t%), pour les temps plus long, la diffusion affecte la pente la rugosité et nous
obtenons W ~ t# avec § < 0.5. Plus la température est grande plus la valeur de I'exposant (3 est
faible. Le calcul de la pente des courbes W (t) (voir figure 8.3) nous donne les valeurs effectives de f.
Elles sont reportées la figure 8.4. Néanmoins, si la température devient suffisamment forte (ici vers
620 K), la rugosité oscille due a une croissance couche par couche. La relaxation importante pour
ces valeurs de température, lisse davantage les aspérités introduites par le dépot. En effet, comme le
taux de déplacement dans ce cas est largement plus grand que celui pour effectuer un dépoét, alors
une fois un atome se dépose sur la surface il va chercher a descendre vers une position plus basse et
a déplacer vers une position plus stable (i.e une position dont le nombre de voisins est plus grand).
La rugosité sature dés que la premiére couche d’atomes sera déposée. La courbe de la figure 8.4 est
en accord avec celle de la figure 2 obtenue par Meng et Weinberg [37], cependant nos valeurs de
I’exposant § sont plus faibles que ceux donné par Meng et Weinberg car leurs calculs incluent un

facteur 1/4 dans I'expression Ry = Ryq + >Ry

100 T T T TTT1IT T T T T TTTIIT T T T T TTT1IT

10

L1 | L1t | L1
0(}:01 1 ‘ 100 10000

Fic. 8.3. Modéle MC2D-d-+R : Rugosité W de linterface en fonction du temps pour diffé-
rentes températures T (K) et pour une surface comportant L x L sites avec L = 256. Les courbes
correspondent, de haut en bas, o T = 400, 420, 460, 500, 520, 540, 560, 580, 600, 620 et 640 K.

Elles sont moyennées sur un ensemble de 5 expériences. La pente (B est calculée pour t compris entre
10 et 1000.
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FiGg. 8.4. Modéle MC2D-d+R. : Ezxzposant 3 en fonction de la température T calculé par
régression linéaire o partir des pentes des courbes log W fonction de logt présentées figure 8.3.

En comparant les valeurs effectives §.¢; donnée figure 8.4 avec celle du cas 1D (voir figure 7.9), no-
tées Beff: nous trouvons que, pour une température donnée, nous avons e < Beff- Par exemple,
aT = 420K, en 1D la relaxation reste toujours négligeable devant le dépot aléatoire et on a Beff
proche de 0.5. En revanche, en 2D nous obtenons (.rs =~ 0.44 : 'effet lissage de la relaxation est
présent. L'effet de la relaxation en 2D est donc plus forte qu’en 1D. En effet, comme indiqué figure
8.1, le nombre de configurations permettant un déplacement et donc le rapport entre le taux de
déplacement et celui de dépot est plus élevé en 2D qu’en 1D. Ainsi, le taux d’exécution d’'un dépla-
cement, & une température fixée, pour les atomes qui ont le méme nombre de liaisons en 2D est plus
grand que dans le cas 1D. Cela est illustré par la figure 8.5 qui montre la hauteur h de 'interface
pour un systéme 1D de taille L = 256 et une coupe de la hauteur h de I'interface (donnée figure 8.2)
pour un systéme 2D de taille 256 x 256 prises & 'instant ¢ = 1000 avec T' = 500 K. Comme attendu,
la surface obtenue en 2D pour laquelle nous avons (.75 ~ 0.23 est plus lisse que celle obtenue en

1D pour laquelle Beff ~ 0.375.

Pour terminer cette étude, nous regardons la dépendance de la saturation Wy, de la rugosité W
en fonction la température T et de la taille L x L du systéme. Cela permet de trouver les valeurs
effectives de I’exposant « pour la loi d’échelle Wy, ~ L®. Pour cela, pour une température fixée et
un systéme de taille donnée, nous calculons la croissance du dépdt et sa rugosité W jusqu’a un temps
t suffisamment long pour qu’elle puisse atteindre la saturation Wy,;. Les simulations portent sur des
systémes de L = 8, 16 et 32. Malgré une taille de dépot modeste (L = 32) et les températures faibles

(comme T = 460 K), leffort de calcul est important car il faut d’une part mener les calculs sur des
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Fic. 8.5. Modéle MC2D-d+R. : Comparaison entre la hauteur h de linterface en 1D d’un
systéeme de taille L = 256 et une coupe en position y de la hauteur h en 2D (donnée figure 8.2)
d’une surface de taille L x L = 256 x 256 prise au méme temps t = 1000, pour une température
T =500 K.

temps longs pour observer la saturation (¢t = 10%) et d’autre part moyenner sur 100 expériences
pour lisser les fluctuations (d’autant plus grandes que L est petit). De plus, la saturation Wy est

moyennée dans le temps (pour ¢ compris entre t = 5 x 10° & 109).

T T T
100 n .
- + ;
i + + i
L + i

E B +
n 10 + —
= F ;
. o .
i + i
L - e i

+ e ;
: e ;
L | | | ]

8 16 32

L

Fic. 8.6. Modéle MC2D-d+R : Valeur de la saturation Wge de la rugosité W en fonction
de L a différentes températures T (K). Les courbes correspondent, de haut en bas, a 460, 480, 500,
520, 540, 560, 580, 600 K. Elles sont moyennées respectivement sur un ensemble de 150, 100, 50
expériences pour L = 8, 16, 32 respectivement.
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La figure 8.6 donne log Wy, en fonction de log L pour différentes températures 71'. Les pentes de
ces courbes permettent d’obtenir les valeurs a,.rs en fonction de T' reportés figure 8.7. Pour ces
valeurs de température, o,y varie entre 0.32 et 0.73. En général, ces valeurs sont prés de deux fois
plus faibles que celles obtenues en 1D qui varient entre (0.73 et 1.5. Pour une méme valeur de (3,
par exemple 3 ~ 0.3 (avec T'= 460K en 2D et T' = 560K en 1D), les valeurs de I'exposant « sont
différentes : @ ~ 0.72 en 2D et a ~ 1.01 en 1D.

0.8— T ' T ' T ' T
0.7+ ST -

0.6

0.5

0.4

0.3 ’

| |
520 560 600
T(°K)

|
480

Fic. 8.7. Modéle MC2D-d+R. : Ezposant a en fonction de la température T.

8.1.2 Modéle de dépét aléatoire incluant ’ombrage

Nous étudions maintenant deux modeéles de croissance incluant effet non-local de 'ombrage, le
premier ne contient que le dépot, le second, plus complet, inclue aussi la diffusion thermique. L’al-
gorithme reprend, pour la relaxation, celui utilisé pour le modéle précédent et pour le dépot, 1’al-
gorithme avec ombrage utilisé en 1D (voir l'algorithme 3). Pour les modéles 2D, les particules sont
envoyées vers le substrat selon les directions déterminées par un couple d’angles (6, ) (voir figure

8.8), ol angle ¢ est choisi aléatoirement suivant une distribution uniforme entre 0 et 27 et angle

sin 0

N ) .
Tcost o Ol Omae st Pangle maximal. Cela

0 est pris au hasard dans une distribution définie par

assure que le flux est constant & travers la calotte sphérique déterminé par 6,,4..

141



CHAPITRE 8. ETUDE DES MODELES 2D.

Fic. 8.8. MC2D-d+O : La trajectoire d’un atome envoyé a la surface est définie par un couple
d’angle (0, ).

8.1.2.1 Modéle de dépot aléatoire incluant I’ombrage sans diffusion (MC2D-d-+0)

Pour ce modéle, nous faisons les simulations sur un systéme de taille 256 x 256 pour plusieurs valeurs
de Opmaz (1° < Oppae < 70°). Pour 6,4, = 1°, effet d’ombrage apparait que pour ¢ supérieur a 2500.
Les images de la surface du dépot, vue de dessus, pour 0,4, = 30° et 60°, prises a différents instants,
sont données figures 8.9 et 8.10 respectivement. Les figures 8.11 et 8.12, quant-a elles, présentent
le profil des hauteurs h de l'interface correspondante pour ces deux valeurs. Comme attendu, nous
observons 'apparition d'une structure colonnaire et observons que la taille des colonnes croit au

cours du temps et qu’elle dépend de I'angle maximal 6,4,

La présence de la structure colonnaire se caractérise, sur la fonction de distribution de la hauteur de
I'interface donnée figures 8.13, par un pic pour les hauteurs max. Les figures sont similaires & celles
obtenues en 1D (voir section 7.1.3.1) et donnent les pics correspondant & la hauteur maximale des
plateaux des colonnes. La hauteur maximale est autour de 6000 pour le cas 0,,,, = 30° et 7000 pour
le cas 0,4 = 60°, ce qui indique que I’évolution en temps de la hauteur maximale h,,q, dépend

aussi de @4, (voir la figure 8.14). Nous constatons que A, €évolue linéairement en temps ¢ :

Bmaz () ~ at,

et que la valeur du coefficient a dépend également de 6,,,, comme dans le cas 1D. La courbe de la

valeur a en fonction 6,,,, est reportée figure 8.15. Nous avons, tout comme en 1D (cf figure 7.18)
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(c) (d)
Fic. 8.9. Modéle MC2D-d+O : Surface du dépot vue de dessus, pour un systéme de taille
256 % 256 et Opqr = 30°, prise auz instants t = 1000 (a), t = 3000 (b), t = 5000 (c), t = 7000 (d).
une évolution linéaire de a en fonction 0,4, pour 0.1(rad)< €4, <1.4(rad) :
a(Omaz) ~ 1.05 + 0.44 0,04,

cependant les valeurs ne sont pas exactement les mémes qu’en 1D (ref section 7.1.3.1). Par exemple,
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Fic. 8.10. Modéle MC2D-d+O0O : Idem que pour la figure 8.9 mais pour un angle d’incidence
mazimal de 0,,q, = 60°.

pour 6,4 = 60°, nous avons a =~ 1.3 en 1D alors que a ~ 1.5 en 2D. Contrairement au modéle 1D,
nous n’avons pas une évolution temporelle linéaire de Ay, (t). Nous observons qu’en temps petit

la hauteur minimale de la surface augmente trés peu, puis a partir d’'un temps suffisamment long

hmae sature & une valeur d’autant plus faible que I'angle 0,4, est grand. Ces sites qui se trouvent
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Fic. 8.11. Modéele MC2D-d+O : Profil h de linterface, pour un systéme de taille 256 x 256
et Omar = 30°, pris auz instants ¢ = 1000 (a), t = 3000 (b), t = 5000 (c), t = 7000 (d). La
représentation en perspective des résultats donnes figure 8.9

dans les endroits dont la hauteur est minimale, ne peuvent plus recevoir les atomes provenant de la
source. Ils sont bien fermés et ombrés par les autres colonnes situées autour d’eux. La probabilité
de dépdt est presque nulle. Déposer une particule sur 'un de ces sites, dépend du choix convenable
d’un couple (6, ¢). En 1D, cela ne dépend que du choix d’une seule valeur et nous avons bien vu

que hpi, augmente linéairement en temps.
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Fic. 8.12. Modéle MC2D-d+O : Idem que pour la figure 8.11 mais pour un angle d’incidence

mazimal Op,q, = 60°.

L’évolution temporelle de la rugosité d’interface W

est donnée figure 8.16 en échelle log-log. Comme

en 1D, il existe deux régimes : le premier, pour des temps petits, se comporte comme /¢ (marque

de la phase de dépot aléatoire habituelle) ; I'autre,

aprés t = t., évolue linéairement en fonction du

temps t. Ce temps critique de changement ¢. indique le moment ou 'effet de 'ombrage commence a
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Fi1G. 8.13. Modéle MC2D-d+O : Fonction de distribution f(h) a l'instant t = 5000 pour les
deuz cas, Omazr = 30° (a) et O e = 60° (D).

affecter la structure du dépot et fait apparaitre les colonnes. La figure 8.17 qui donne ¢, en fonction
de 042, montre qu’il obéit & la loi de puissance

tc ~ 9—1.3

max

—1.4

Rappelons que, pour le modéle 1D, nous avons trouvé t. ~ 0,

Ces temps sont similaires, la
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FiG. 8.14. Modéle MC2D-d-+O : Hauteurs mazimale hpqz (a) et minimale by, (b) de Uinter-
face en fonction du temps t pour un systéme contenant 256 x 256 sites d’adsorption pour 0,,q, = 30°
et Omar = 60°. Les résultats sont moyennés sur un ensemble de 5 expériences.

dimension joue donc peu sur la dépendance de t. vis & vis de 0,4z
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FiGc. 8.15. Modéle MC2D-d+O : Valeur du coefficient a de la fonction hg.. = at en fonction
de l'angle Opay (en radian).

T R U T T T 1717

— 0=107" 7
— 0=20° 7
1000 gogo. g
— 8=70° ]
100 3
= B ]
10 E
1 3
0 I Il L1111l ‘ Il L1111l ‘ Il Il L1111l ‘ Il Il L1111 \‘ Il Il L1111 \7

'8).1 1 10 . 100 1000 10000

Fic. 8.16. Modéle MC2D-d+0O : Rugosité W en fonction du temps t, en échelle log-log, pour
une surface de dépot de taille 256 x 256, avec 0,4, = 10°, 20°, 30°, 60°, 70°. Les résultats sont
moyennés sur un ensemble de 5 expériences.
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FiGc. 8.17. Modéle MC2D-d+0O : Instant de transition t. en fonction de Opqy (en radian).

Regardons maintenant comment évolue la taille moyenne S. des colonnes au cours du temps t.
Pour calculer la valeur de S. d’une surface donnée, il faut que 'on trouve le nombre de colonnes
que comporte cette surface, puis le nombre de sites appartenant aux colonnes. Afin d’effectuer ces

calculs, nous avons utilisé I'algorithme de Hoshen et Kopelman [25] qui se fait en 3 étapes :

e La premiére consiste a déterminer si un site fait parti d’une colonne ou pas. La surface est
balayée ligne par ligne, de haut en bas par exemple. On examine chaque site, si sa hauteur
est supérieure & la hauteur moyenne de la surface alors il fait parti d’'une colonne et il est

mis a -1, sinon il fait parti d’un trou et est labellisé "0".

. site appartenant aux trous

site appartenant aux colonne

Fi1c. 8.18. Modéle MC2D-d+ O : Déterminer les sites appartenant aux colonnes.
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e La seconde étape consiste a regrouper par colonne les sites marqués "-1" : sera regrouper
les sites "-1" ayant un co6té en commun et en tenant compte des conditions aux bords. On
effectue le balayage ligne par ligne, la premiére case "-1" rencontrée sera partie de la colonne
1 et son label est mis & 1. Si la case suivante est a "-1", elle est mise également a 1 (cas
appartenant & la méme colonne), sinon on continue le balayage jusqu’a rencontrer une case
non nulle. Un site suivant, s’il n’est pas connecté & un site déja numéroté, se voit attribué le
numéro suivant, sinon il se voit attribué le numéro de la case avec laquelle il est contigué et
ainsi de suite. Si un conflit de label apparait (pour une case qui posséde 2 voisins de labels
différents) alors un tableau intermédiaire permet de mémoriser la correspondance entre les

labels.

Fic. 8.19. Modéle MC2D-d+0O : Numérotation des colonnes pour une surface en 2D : appar-
tiennent a une méme colonne les cellules qui ont au moins un coté en commun.

e Un examen de ce tableau de correspondance permet au final de relabelliser les cases. Le
nombre de labels différents utilisés pour numeéroter les sites donne le nombre de colonnes

(voir figure 8.20).

Fic. 8.20. Modéle MC2D-d+O0O : L’étape finale du calcul du nombre de colonnes en 2D. Les
conditions périodiques sont prises en compte (cf colonne 5).

La figure 8.21 donne la surface moyenne S.(t) occupée par une colonne, en échelle log-log, pour

Omaz = 30°, 45° et 60°. Nous observons que la S¢(t) obéit a une loi de puissance :
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Su(t) ~ tP1, (8.1)

pour laquelle 'exposant p; dépend de 6,,4,. La dépendance de cet exposant p; avec 0,4, est donné

figure 8.22.
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Fi1G. 8.21. Modéle MC2D-d+O : Taille moyenne des colonnes S.(t) tracée en échelle log-
log pour un systéme comportant 256 x 256 sites et avec Opq, = 30°, 45°, 60°. Les résultats sont
moyennés sur un ensemble de 5 expériences.
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FiG. 8.22. Modéle MC2D-d+0O : Valeur de l’exposant py en fonction de 0,4, (en radian). Les
calculs sont faits sur un systéme de taille 256 x 256.
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Afin de compléter 'analyse de la structure d’interface de ce modeéle de croissance avec ombrage,
nous présentons deux coupes de linterface h(xz,y) (& y = 125) figures 8.23 et 8.24 a différents
instants ¢ pour les valeurs 6,,,, = 30° et 60° respectivement. Ces courbes donnent le méme type de

morphologie de la surface du dépdt que celle obtenue par nos simulations numériques en 1D.

h(x,t)
14000

12000+
10000+

8000+

6000

X

0 T T T T T T T T T T T T T
0 40 80 120 160 200 240 280

FiGc. 8.23. Modéle MC2D-d-+0 : Coupes en position y = 125 de la hauteur d’interface en 2D
(figure 8.9) aux différents instants t = 1000, 3000, 5000, 7000 et 10000 pour O,qr = 30°.
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Fic. 8.24. Modéle MC2D-d+O : Idem que pour la figure 8.23 mais ’angle incident mazximal
est Oar = 60°.
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Le calcul de la largeur moyenne [. des colonnes sur I'ensemble de toutes les coupes (selon Ox et
selon Oy soient 2L coupes) établi au cours du temps indique que I. se comporte comme une loi de
puissance

le ~ 12,

pour laquelle nous obtenons p; = 2 % p ou p; est 'exposant de la loi de puissance S, ~ tP* donnée
équation (8.1) ci-dessus. Par exemple, avec 0,,,, = 30°, nous avons trouvé p; ~ 0.79 et p ~ 0.39. Cela
confirme la relation S. ~ [? entre la taille moyenne des colonnes et la largeur moyenne des coupes
des colonnes. Nous trouvons également que le nombre moyen des colonnes n., pour les coupes en
position z, se comporte comme ¢~ P (cf figure 8.25) et cela implique que le nombre moyen de colonne
sur I'ensemble de la surface N, se comporte comme ¢ P! ~ ¢t~?P. Cependant nous constatons que la

valeur p trouvées en 2D est différente de celle obtenue en 1D (figure 8.26).

100 1000

Fic. 8.25. Modéle MC2D-d+ 0O : Nombre moyen de colonnes n., pour toutes les coupes selon
Ox et Oy (2L coupes), en fonction de temps t pour un systéeme de taille 256 X 256 et avec O = 30°,
60°.

Tous les résultats que nous avons présentés dans cette partie sont fait pour des systémes de taille
256 x 256 pour des temps allant jusqu’a ¢ = 10000 nécessitant des temps de simulations déja assez
long (de 'ordre de 3 jours sur des machines pentiums a 1.8 GHz). Néanmoins, afin de vérifier que la
taille du systéme de dépot est suffisamment grande pour que des effets de taille finie n’influence pas
les propriétés de la structure de surface (comme par exemple la taille moyenne de colonnes), nous

avons fait des simulations avec un systéme de taille 512 x 512. Nous constatons que les caractéri-
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FiG. 8.26. Modéle MC2D-d+O : Comparaison de la valeur d’exposant p pour la loi donnant
la largeur des colonnes l. ~ tP entre 1D et 2D.

sations de la structure ainsi que de la rugosité d’interface trouvées sont les mémes qu’avec la taille
256 x 256 (voir les figures 8.27, 8.28,). Nous restons donc sur la taille 256 x 256 pour les simulations

des modeéles suivants.
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'6.1 1 10 . 100 1000 10000

Fic. 8.27. Modéle MC2D-d+O : Rugosité W en fonction du temps t, en échelle log-log,
moyennée sur un ensemble de 5 expériences pour des systémes de taille 256 x 256 et 512 x 512 avec
Omaz = 70°.
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Fi1G. 8.28. Modéle MC2D-d+O : Taille moyenne des colonnes Sc(t) en échelle log-log pour
des systéemes de taille 256 x 256 et 512 X 512 pour 0,4, = 70°. Les résultats sont moyennés sur un
ensemble de 5 expériences.

Récapitulatif : pour le modeéle de dépot seul avec ombrage en 2D, nous obtenons des caractérisations
de la croissance et de la rugosité d’interface suivantes :

. Caractérisation des colonnes en fonction de 0,4, :
S~ tP10maz)  ayvec pi(Ormar) ~ 0.53 + 0.40,m00 -
Se 12~ 122,
NC ~ tfpl(gmaz) ~ t*2p‘
hmaz ~ a(Omaz)t  avec a(Opmay) ~ 1.05 + 0.4460,,4, -
. Caractérisation de la rugosité de l'interface :

W ~t%  pourt < t,,

W ~t pour t > tg,

—1.3

avec to ~ 0, .~
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8.1.2.2 Modéle de dépot aléatoire avec ombrage incluant une diffusion thermique
(MC2D-d+O+R) :

Dans cette partie, nous présentons les résultats des simulations numériques pour le modeéle de crois-

sance avec ombrage incluant une diffusion thermique en 2D. Les calculs sont faits pour un systéme

de taille 256 x 256, pour plusieurs valeurs de l'angle incident maximal 6,,,, compris entre 18° et

60°, et pour une température 71" variant entre 440K et 610 K.

Comme nous avons vu dans la partie 1D (section 7.1.3.2), il existe une compétition entre la re-
laxation et 'ombrage. Pour les faibles températures, par exemple dans ce modéle T' < 460K, 'effet
du lissage apporté par la relaxation est négligeable devant ’ombrage, la différence entre la surface
obtenue par le processus de croissance avec ombrage incluant une diffusion et celle du processus avec
ombrage seul n’est pas significatif. L’allure de la rugosité dans ces deux cas est presque identique.
Pour des températures plus élevées, i.e pour des températures ou l'ombrage finit par dominer la
relaxation, l'interface prend une structure colonnaire. Pour des temps intermédiaires, la rugosité
d’interface W se comporte comme W ~ t2 ot I'exposant 3 prend la méme valeur que celle obtenue
dans le cas du processus avec relaxation thermique mais sans ombrage a la méme température (cf
figure 8.4). Néanmoins, en temps plus long, les colonnes apparaissent et W se comporte toujours
comme t. Aux températures plus hautes qu’une température limite Ty, qui dépend de I'angle 6,4,
la relaxation 'emporte sur 'ombrage et la surface évolue exactement comme dans le cas du proces-

sus de croissance sans ombrage, avec relaxation thermique.

Les figures 8.29 et 8.30 donnent respectivement I'image de la surface vue de dessus et en perspective
de linterface prises & 'instant ¢ = 1000 pour 0,,4, = 60° pour différentes températures T = 440,
480, 520, 560 K. Nous voyons que la surface obtenue a T' = 440K ainsi que sa rugosité sont tres
proches de celles obtenues dans le cas sans diffusion (voir figure 8.32). Lorsque la température aug-
mente, la diffusion devient plus forte et affecte la structure colonnaire de la surface. Elle réduit
progressivement les aspérités de 'interface ainsi que les hauteurs maximales des plateaux des co-
lonnes et la profondeur des trous. Il est évident qu’avec la relaxation, les sites qui se trouvent dans
les trous vont recevoir plus le dépot des atomes et donc la hauteur minimale de l'interface sera plus
grande que dans le cas sans diffusion. Plus la relaxation est forte, plus cette hauteur minimale sera
grande. Cependant les courbes de la hauteur minimale de l'interface en fonction du temps ¢ pour
Omaz = 60° et T' = 440, 480, 520K, données dans la figure 8.31, nous montrent qu’a partir un temps
suffisamment grand, quand le haut des colonnes est bien fermé, la hauteur h,,;, reste stable et les
atomes n’arrivent plus a déposer au fond des trous. Nous n’obtenons des évolutions temporelles
linéaires de hp,in(t) que dans le cas on la température T est proche de Ty. Notons que si T' > Ty

nous n’obtenons plus les colonnes et alors hpar & hpmin = t.
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FiGc. 8.29. Modéle MC2D-d+O—+R : Surface du dépot vue de dessus, pour un systéme de taille
256 x 256 et G0, = 60°, prise a instant t = 1000 avec T = 440K (a), T = 480K (b), T = 520 K
(¢c), T =560K (d).

Nous observons, figure 8.32 qui donne la rugosité en fonction de temps pour différentes valeurs de
T que, pour une valeur donnée de l'angle 6,,,,., 'effet du lissage induit par la relaxation retarde

I'apparition des colonnes. Le temps t. de changement de régime entre W ~ t% et W ~ t augmente
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Fic. 8.30. Modéle MC2D-d+O+R : Profil de la hauteur h de linterface, pour un systéme
de taille 256 x 256 et Op,qp = 60° ,pris a Uinstant t = 1000 avec T = 440K (a), T = 480 K (b),

T =520K (c), T =560 K (d).

quand la température T croit. Si la température T est plus forte que la limite T, par exemple

pour @4, = 60° et T = 610K, la structure colonnaire disparait et W sature en temps long.

Réciproquement, si 1'on fixe la température 1" et que l'on fait varier 'angle 6,,4., ce temps t.

dépend de 0,4, et diminue quand 6,4, diminue (cf figure 8.33). La structure de la surface de dépot

dépend donc également de ’angle 6,,,,. et cette dépendance peut étre observée figure 8.34 qui donne
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Fic. 8.31. Modéle MC2D-d+O-+R : Hauteurs hyn de Uinterface en fonction du temps t, pour
un systeme de taille 256 x 256 et pour T = 440k, 480 K, 520 K avec Op,q, = 60°. Les résultats sont

moyennés sur un ensemble de 5 expériences.

la surface vue de dessus prise a 'instant ¢ = 5000 pour 7" = 520K et pour 6,,,, = 20°, 30°, 45° et

60°.
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Fic. 8.32. Modéle MC2D-d+O-+R. : Rugositée W en fonction du temps t, en échelle log-log,
pour une surface de dépot de taille 256 x 256 avec 6,4, = 60°, pour les températures T = 440, 480,

520, 560, 610 K.
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Fic. 8.33. Modéle MC2D-d+O+R : Rugositée W en temps t, en échelle log-log, pour une
surface de dépot de taille 256 x 256, a T = 520 K, pour 0,4, = 20°, 30°, 45° et 60°.

Regardons maintenant I’évolution de la taille moyenne S.(t) des colonnes au cours du temps qui est
définie comme [2(t). On choisit de calculer I, pour des questions de rapidité de calcul. La figure 8.35
donne I'évolution temporelle (), en échelle log-log, pour 0,,,, = 60° et T" = 440 , 480, 520, 560 K.
Ces courbes sont linéaires marquant une dépendance de [, ~ t¥ et assez peu différentes, indiquant
une relative indépendance de /. avec la température. L’exposant p, correspondant a cet angle, prend
les valeurs 0.44 + 0.01 & T" = 440K, 0.39 4+ 0.01 pour T' = 480K, 0.31 £ 0.01 pour T = 520K, et
0.21 + 0.01 pour T" = 560K. En fait, pour T' < 460K les valeurs de p sont trés proches du cas
sans relaxation. A partir de 460 K, p diminue rapidemment quand T tend vers Tj. Dans le cas ou
I'on fixe la température 1" et l'on fait varier I’angle 6,,,4., par exemple avec T = 520K, on obtient

p = 0.25 £ 0.01 pour 0,4, = 45°, et p ~ 0.22 + 0.01 pour 0,4, = 30°.

Le dernier résultat présenté figure 8.36 donne la valeur de la température Ty, qui donne la tempé-
rature critique en fonction de 6,4, : pour un point au dessus de cette limite, W évolue comme t
aprés t = t. et le systéme atteint une structure de type colonnaire, cependant que pour un point
situé en dessous, W ~ t? pour les temps intermédiaires puis se sature en temps long et le systéme

atteint le régime donné par le processus de dépot avec diffusion mais sans ombrage.
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FiGc. 8.34. Modéle MC2D-d+O+R. : Surface du dépét vue de dessus pour un systéme de taille
256 x 256 et T' = 520 K prise a instant t = 5000 avec Oz = 20° (a), Omae = 30° (), Opmae = 45°
(c) et Opar = 60° (d).
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Fic. 8.35. Modéle MC2D-d+O+R. : Evolution de I, au cours du temps t, en échelle log-log,
pour un systéeme de taille 256 x 256, avec Op,q: = 60° et pour T = 440, 480, 520, 560 K.
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Fic. 8.36. Modéle MC2D-d+O-+R. : Température limite Ty en fonction de 0,4 .
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8.2 Modéle continu (EDP2D+4(Q2))

Dans cette partie, seul le nouveau modeéle continu 7.27, permettant de retrouver la structure co-
lonnaire de la surface du dépot en 1D, que nous avons proposé dans la partie 7.2.4, sera étudié. Le
calcul de I'angle d’ouverture Q(r,{h}), ou r = (z,y) en d = 2 + 1 dimensions, est plus compliqué
qu’en d = 1+ 1 dimensions. Pour calculer cet angle, nous allons utiliser le méme technique que Yao
et Guo ont présenté dans [51]. Nous avons une surface de dépot discrétisée en L x L points, I'angle

d’ouverture €; ; en un point M (x;,y;) sera calculé en utilisant 1'algorithme suivant :
. On coupe l'angle d’azimut ® en N tranches &% = l{:%r

. Pour chaque coupe de la surface définie par le point M (z;,y;) et ®*, on calcule 'angle

. : ok .
d’ouverture Hﬁj et puis on calcule Qf’] =27 [," sin@'df’.

. L’angle d’ouverture €; ; du point M (z;,y;) est donné par Q;; = + fo:l ij

M;; K

Fi1G. 8.37. Calcul de l'angle d’ouverture Q(r,{h}) en 2D.

8.2.1 Résolution numérique du modéle continu EDP2D+¢(Q2)

Pour la résolution numérique du modéle continu 7.27 en 2D, nous utilisons le méme schéma expli-
cite qu’en 1D (7.29). A chaque point de la surface et pour chaque coupe en ce point, nous allons
adopter I'algorithme du calcul de I'angle d’ouverture en 1D (voir la section 7.2.4.2). Cela permet de
réduire efficacement le temps de calcul. Cependant, cet algorithme appliqué en 2D exige toujours

un effort numérique important car a chaque pas de temps il faut effectuer le calcul pour L x L points.

Dans un premier temps, nous prenons la fonction g(2) = Q2. Les paramétres utilisés pour les simu-
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lations numériques sont L = 128, Az = Ay =1, At =0.01, R =1 et N = 48. Notons qu’a chaque

pas de temps, 'angle d’ouverture €) sera renormalisé par sa valeur moyenne.
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Fi1G. 8.38. Modéle EDP2D}¢(Q) = Q2 : Surface du dépét vue de dessus, pour un systéme de
taille 128 x 128 avec v = 0.5, prise auz instants t =10 (a), t =30 (b).

FiG. 8.39. Modéle EDP2D+¢(Q) = Q2 : Profil h de linterface, pour un systéme de taille
128 x 128 et v = 0.5, pris aux instants t = 10 (a), t = 30 (b). La représentation en perspective des
résultats donnes figure 8.38

Les figures 8.38, 8.40 et 8.39, 8.41 présentent respectivement l'image de la surface prise a différents
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Fi1G. 8.40. Modéle EDP2D}¢(Q) = Q2 : Surface du dépét vue de dessus, pour un systéme de
taille 128 x 128 avec v = 0.5, prise auz instants t = 100 (a), t =300 (b), t =500 (c), t =700 (d).

instants et le profil h de Uinterface correspondante. Nous remarquons qu’a partir de temps ¢ = 100,
la surface du dépdt commencer a se former en structure d’un plateau perforé avec plusieurs trous.
Au début, l'interface est plutdt rugueuse et en temps ¢ plus long, le haut de l'interface devient plus

plate grace a 'effet du lissage de la diffusion. Nous constatons aussi qu’au fur et & mesure que le
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FiG. 8.41. Modéle EDP2D+¢(Q)) = Q2 : Profil h de l'interface, pour un systéme de taille
128 x 128 et v = 0.5, pris auzx instants t = 100 (a), t = 300 (b), t = 500 (c¢), t = 700 (d). La

représentation en perspective des résultats donnes figure 8.40

temps augmente, 1'effet de 'ombrage empéche le dépot des atomes dans les trous. Plus le temps ¢
est grand, plus les trous deviennent profonds par rapport & la hauteur du plateau. Cela peut étre
observé dans la figure 8.40 : les zones noires, correspondant aux trous, deviennent de plus en plus
foncées en comparaison avec les zones blanches (elles correspondent au plateau). Cette structure

de la surface, obtenue par le modéle continu 7.27 pour le cas g(Q2) = Q2, n’est pas équivalente &

167



CHAPITRE 8. ETUDE DES MODELES 2D.

celle donnée par le modéle Monte Carlo. Rappelons qu’avec les modeéles discrets, la surface contient
plusieurs colonnes séparées par les trous et la taille de ces colonnes évolue au cours du temps. Au
contraire, dans le cas continu nous n’obtenons pas de colonnes. Ou encore, toutes les colonnes de
la surface sont connectées et forme une structure comportant qu’un seul plateau percé d’'un grand
nombre de trous. Pourtant la fonction de distribution de la hauteur f(h) reste bien similaire au cas

discret, mais cela n’est pas suffisant pour caractériser la structure colonnaire.
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= il
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0.005
0.000 Wﬁ -
0 100 200 300 400 500 600
h

Fi1G. 8.42. Modéle EDP2D-+g(Q2) = Q? : Fonction de distribution f(h) & Uinstant t = 700,
pour v=10.5 (a) et L =128 .

Dans la figure 8.43, nous donnons des coupes selon y = 60 de la hauteur de l'interface (présentée
dans la figure 8.41) d’un systéme de taille L x L = 128 x 128. Elle montrent le méme type de
structure de dépot que celle obtenue dans le cas continu 1D avec g(2) = Q2 (voir figure 7.50), et

permet de valider notre algorithme de calcul de 'angle ouverture €2 en 2D.

Regardons maintenant ’évolution de la rugosité de l'interface W au cours du temps ¢, reportée la
figure 8.44, pour deux différentes valeurs du coefficient v = 0.5 et 1. Pour v = 0.5, comme dans le

cas 1D, on observe l'existence de différents régimes :

. Pour t < 1, W se comporte comme dans le cas dépdt aléatoire sans diffusion et sans
ombrage : W ~ t1/2, les effets de 'ombrage et de la diffusion restent faibles (voir figure
8.45).

. En temps intermédiaires 1 < t < 10, Ueffet de la diffusion est remarquable et nous avons
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Fi1G. 8.43. Modéle EDP2D+¢(Q) = Q2 : Coupes selon position y = 60 de la hauteur d’interface
en 2D (figure 8.41) aux différents instants t = 100, 300, 500, 700 avec L = 128 et v = 0.5.
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F1G. 8.44. Modéle EDP2D+g(Q) = Q2 Rugosité W (t) de linterface dans le cas ot L = 128,
R =1 avec deux valeurs de v = 0.5, 1.

W ~ 0.25 (voir figure 8.46).

. La dépendance linéaire de W en temps ¢, W ~ t, est observée pour les temps ¢ > 100.
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Elle indique la présence de structure de type plateau dont la différence de hauteur entre les

zones hautes et basses augmente avec temps.
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Fi1G. 8.45. Modéle EDP2D+g(Q) = Q2 : Coupes selon position y = 60 de la hauteur d’interface
en 2D aux différents instants t = 0.2, 0.4, 0.6 avec L = 128 et v = 0.5.
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Fi1G. 8.46. Modéle EDP2D-+g(Q) = Q? : Idem que la figure 8.45 mais pour t =2, 4, 6.

Pour les grandes valeurs de v, par exemple dans ce cas v = 1, la relaxation de la surface est forte
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et permet de lisser rapidement toutes les irrégularités. La rugosité W sature dés que t > 10 et elle
est similaire au cas discret avec ombrage et relaxation thermique dans le cas ou la température est

suffisamment élevée.

Si, en 1D le nouveau modeéle continu 7.27 avec g(2) = Q2 permet de reproduire une structure
colonnaire ressemblant a celle construite par des modéles Monte Carlo, & deux dimensions, les
surfaces obtenues par les modeles continu et discret sont radicalement différentes. Outre le choix
des parameétres, une premiére question se pose sur le choix de la fonction ¢(€2). Il est en effet
possible que la loi de puissance choisie dépende de la dimension du systéme. Il est possible de le
vérifier en prenant d’autres fonctions g. Dans le paragraphe suivant, nous présenterons quelques

résultats numériques pour les deux cas g(Q) = Q et ¢(2) = Q32 pour les mémes valeurs des autres
g g

parameétres v et D.

Fi1G. 8.47. Modéle EDP2D+¢(Q) = Q : Surface du dépot vue de dessus, pour un systéme de
taille 96 x 96 avec v = 0.5, prise auz instants t = 100 (a), t =200 (b).

Nous donnons respectivement les résultats numériques pour g(Q2) = Q et g(Q) = Q3 figures 8.47,
8.48 et 8.49, 8.50 pour D = 1 et v = 0.5. Tout comme dans le cas g(2) = Q2 la structure des
surfaces obtenues ne présente pas de colonne. Pour g(Q2) = Q, Veffet de lissage di a la diffusion est
suffisamment fort, comme en 1D, pour alimenter les creux de la surface et empécher la construction
des colonnes (voir figure 8.51). Par ailleurs, pour g(2) = Q3, la diffusion lisse davantage les irrégu-
larités sur le haut de U'interface et 'effet de 'ombrage a fortement limité le dépot dans les trous. Les

trous sont bien fermés et restent stables (cf figure 8.52). La surface obtenue représente une structure
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F1G. 8.48. Modéle EDP2D+¢(Q2) = Q : Profil h de l'interface, pour un systéme de taille 96 x 96
et v = 0.5, pris auz instants t = 100 (a), t =200 (b). La représentation en perspective des résultats
donnes figure 8.47
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Fi1G. 8.49. Modéle EDP2D}¢(Q) = Q3 : Surface du dépot vue de dessus, pour un systéme de
taille 96 x 96 avec v = 0.5, prise auz instants t = 100 (a), t =200 (b).

d’un plateau percé d’un grand nombre de trous ressemblant & celle donnée par g(Q2) = Q2. Nous

observons que, dans ce cas, les trous ont une extension plus limité que pour g(2) = Q2.
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CHAPITRE 8. ETUDE DES MODELES 2D.
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Modéle EDP2D+¢(Q) = Q3 : Profil h de Uinterface, pour un systéme de taille

96 x 96 et v = 0.5, pris auz instants t = 100 (a), t = 200 (b). La représentation en perspective des
résultats donnes figure 8.49
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FiG. 8.51. Modéle EDP2D-+¢(Q2) = Q : Coupe selon position y = 50 de la hauteur d’interface
en 2D a linstant t = 200, avec L = 96 et v = 0.5.
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Fi1G. 8.52. Modéle EDP2D+g(Q) = Q3 : Coupes selon position y = 50 de la hauteur d’interface
en 2D aux différents instants t = 100, 200, avec L = 96 et v = 0.5.
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Dans cette deuxiéme partie, nous avons étudié 1’évolution dynamique de la croissance de dépot
pour des modéles & la fois discrets (mise en oeuvre par des simulations de Monte Carlo) et continus
(décrit par une EDP), en une et deux dimensions. La modélisation et I’étude numérique des modéles
discrets du type SOS ont été détaillé. Nous avons repris quelques modéles discrets qui ont déja été
introduits et étudiés par d’autres auteurs comme, par exemple, le modéle de dépdt aléatoire avec
une relaxation thermique [37]|[44] et le modéle de dépot RSOS ou modeéle de dépot aléatoire avec
relaxation vers le minimum local [32]|. L’étude de ces modeéles nous a permis, d'une part, de vérifier
nos algorithmes pour ces modéles afin de les modifier et les utiliser pour des modéles plus complets
(voir le modele de dépot aléatoire avec ombrage et relaxation thermique) et d’autre part de mettre

en évidence les liens avec des modéles continus.

Pour les modeéles discrets, plusieurs cas tests ont été effectués afin de mieux comprendre des meé-
canismes de croissance de l'interface, comme par exemple l'effet de la relaxation thermique et ou
de "'ombrage. Nous avons aussi imaginé plusieurs expériences que seul autorise 'ordinateur pour
mettre en évidence des différences de comportement entre les deux types de simulations. Ainsi, en
partant d’'un dépot trés piqué, nous avons montré que le processus de relaxation du modéle de MC
n’ameéne pas a sa “thermalisation”. Ou encore, en retirant du flux incident les particules qui tombent
sur le flan de l'interface, dans le cas avec ombrage, nous avons montré que ces particules jouaient
un grand role dans I'apparition de colonnes, suggérant une diffusion non-isotrope (par la mise en

facteur du terme d’ombrage dans notre modéle présenté section 7.2.4).

Une structure colonnaire a été trouvée avec les modéles discrets avec ombrage et cette structure
est caractérisée par différentes grandeurs. La rugosité de l'interface, présentant cette structure si
particuliére, se comporte de facon caractéristique : elle évolue linéairement en temps ¢ et ne présente
pas de saturation causée la plupart du temps par des effets de taille finie du systéme. Dans le cas
des modéles discrets avec ombrage, notre étude systématique des solutions pour différentes valeurs
des paramétres (température, 'angle d’incidence maximal,..) a permis de donner un critére pour
évaluer si la relaxation est prépondérante sur 'ombrage ou le contraire, et donc que la structure
sera rugueuse ou colonnaire. Enfin, une étude numérique en deux dimensions des modéles discrets
a donné des informations plus complétes sur le comportement de la surface. La morphologie des
interfaces obtenue est en accord avec celle trouvée en 1D, i.e on obtient en 2D des structures de

type colonnaire pour les mémes modeéles qu’en 1D.
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Pour les modéles continus, plusieurs simulations numériques des modeéles classiques, comme EW et
KPZ, ainsi que les modéles incluant 1'effet non local de 'ombrage, ont été effectuées. Les résultats
du modéle KPZ montrent la dépendance du paramétre d’échelle 3 en fonction de % En effet, 'ex-
posant  — 0.25 quand % — 0 (8 = 0.25 correspond au modele EW) et 5 ~ 0.33 + 0.01 quand
% est suffisamment grand. Une étude de renormalisation présentée dans [32] donne cette valeur
effective de f = 1/3. Aprés avoir repris I'étude des modeéles continus, en mettant en évidence le
role des différents termes (diffusion, dépot selon la normale, ombrage), notre étude a principalement
porté sur des modéle comportant un ombrage. En effet, dans la littérature, les modéles, basés sur
des équations aux dérivées partielles, comportant cet ombrage, sont les seuls a mettre en évidences
une structure, sinon colonnaire, au moins présentant de fortes variations de la hauteur de 'inter-
face. Une étude systématique du réle de chacun des termes du modeéle avec ombrage, proposé par
Hua Yao et al [50] et leur comparaison avec les effets introduits dans les modéles MC a montré
la différence entre le mécanisme d’alimentation de Uinterface selon I'angle d’ouverture. Elle nous
a conduit & proposer un nouveau modeéle continu avec ombrage permettant de créer une surface
pour laquelle des colonnes émergent. En 1D, la structure colonnaire obtenue par ce nouveau modeéle
continu est bien similaire & celle construit par les modeéles discrets. Cependant, & deux dimensions,
nous n’obtenons pas les mémes résultats que les modéles MC. Une étude numérique supplémentaire
dans le cas 2D sera nécessaire pour comprendre cette différence entre les cas continu et discret.
Une premiére analyse mathématique de notre modéle en 1D a été donnée. L’absence du principe
maximum suggére de trouver une autre méthode pour étudier ce probléme. De plus, le fait que
langle d’ouverture  est non local, et dépend de ’ensemble des valeur h(x,t), cause des difficultés

pour son étude mathématique et le probléme de I'existence de solutions reste ouvert.

Notons que dans ’ensemble de ce travail, nous avons établi quelques connexions entre les modeles
MC et continus en une dimension. La correspondance entre deux types de modéle est reprise dans

le tableau 8.1.

Les simulations numériques réalisées dans cette partie demandent des ressources informatiques trés
importantes. Pour les modéles discrets, la relaxation thermique et le dépot avec ombrage exigent
de calculer la trajectoire d'un atome & chaque pas de temps. Cela entraine un temps de calcul
important surtout dans le cas 2D. Dans les modéles avec ombrage, on passe d'un temps de calcul
d’environ 3h, pour une simulation en 1D, a 4 jours en 2D (sur des machines pentiums a 1.8 GHz).
Pour les modéles continus, le terme d’angle d’ouverture {2 nécessite un calcul de I'ordre L? en 1D et
L* en 2D. Notre algorithme de calcul de I'angle Q permet de réduire le temps de calcul d’un facteur
de 6. Cependant, en 2D, le temps de calcul reste encore trés long. Nous avons donc restreint nos

calculs & des systémes de taille 128*128 et 96*96. De plus, pour obtenir une bonne statistique des
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TAB. 8.1. Tableau de synthése

Modéles 1D

Modéles discrets

Modéles continus

Modéle de dépot aléatoire
W~ 02

oh
a(tvl‘) = F(x?t) + 77(33775)
W ~ 02

Modéle de dépot aléatoire incluant la
relaxation "minimum local"

8 =~0.24+£0.01, o =048 £0.01

Equation EW

~ 0.25 £0.003 a = 0.5 £0.01

Modéle de dépot aléatoire restrictif RSOS
06 =~ 0.31 £0.02, a~ 0.5+ 0.05

Equation KPZ (au cas A grand)
v
~ 0.33 o~ 0.49 £0.01

Modéle de dépot aléatoire avec la relaxation
thermique
W ~ P o~ L)

Modéle de dépo6t aléatoire avec ombrage
W ~ 9% en temps petits
W ~t en temps longs

Modéle de dépét aléatoire avec ombrage

incluant la relaxation thermique
W ~ t95 en temps petits

W ~ t7T) en temps intermédiaires
W ~ t en temps longs

(1) = g2, (1)) R
+vV2h + 1)

W ~ t95 en temps petits

W ~t% 3 < 0.5 en temps intermédiaires

W ~t en temps longs

1+ [V(h)]?

résultats présentés, nous avons effectué plusieurs expériences pour chacun des cas tests et calculé

une solution moyenne. Ces simulations sont réalisées sur un réseau de type condor, installé par E.

Le Guirriec, qui permet de lancer plusieurs programmes en méme temps sur différentes machines

(voir http ://www.cs.wisc.edu/condor/).
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