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Two electrons are sitting on a bench in the park.
Another electron comes walking by and says :
“Hi there, can I come sit with you ?”,

to which the electrons reply :

“Don’t be ridiculous, we aren’t Bosons.”
Anonyme
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CHAPITRE 1

Introduction générale

EPUIS U'invention du circuit intégré en 1958 [1], le principal vecteur de crois-
D sance de l'industrie microélectronique Silicium est la miniaturisation des tran-
sistors MOSFET . Ce composant est la brique élémentaire de tout circuit logique
et concentre & lui seul une grande part des efforts de recherche et développement
menés ces derniéres décennies pour accroitre les performances des circuits intégrés.

Le premier bénéfice de la réduction d’échelle (ou scaling) se comprend intui-
tivement : une plus grande densité d’intégration permet de réaliser des fonctions
électroniques plus complexes sur une méme surface, et réduit ainsi le cotit de fabri-
cation unitaire de chaque transistor. En 1965, Gordon E. Moore édicta sa fameuse
loi éponyme, prédisant une augmentation de la densité d’intégration des circuits
d’un facteur 2 tous les 2 ans [2]|. Cinquante années plus tard, force est de constater
que cette conjecture s’est révélée exacte : un circuit Silicium contient aujourd’hui
prés d’un milliard de transistors (contre moins de 100 dans les années 1960) et
I’électronique fait aujourd’hui partie intégrante de notre quotidien.

L’augmentation du nombre de composants sur une puce ne suffit toutefois pas
a expliquer la croissance exponentielle des performances des circuits intégrés au fil
des générations 2. Etablies & partir des équations de base de physique des dispositifs
semiconducteurs, les lois de scaling & champ constant [3] montrent qu’une réduction
des dimensions des transistors d’un facteur o > 1 conduit également & accroitre
leurs performances du méme facteur a (Tableau 1.1).

Jusqu’a la fin des années 1990, la croissance de l'industrie microélectronique
fit portée par le scaling continu d’une architecture “tout Silicium”, a savoir substrat
Silicium et empilement de grille SiO4 - Polysilicium. Le choix d’une telle architecture
reposait essentiellement sur les excellentes qualités de I'oxyde natif SiO, :

— interface avec le Silicium présentant une trés faible densité de piéges d’interface

(< 10PeV~tem=2),

— bonne stabilité thermique,

— propriétés isolantes excellentes (largeur de bande interdite de 9eV),

— faible concentration de défauts volumiques (< 106 cm™3).

Les défis pour passer d’une génération de composants a une autre résidaient alors
essentiellement dans ’optimisation des procédés de fabrication, notamment une mai-
trise toujours plus importante des étapes de lithographie (définition précise de Lg

1. Metal-Oxide-Semiconductor Field Effect Transistor : transistor métal - oxyde - semiconduc-
teur a effet de champ.
2. Une génération de transistor est également appelée neeud technologique.
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Chapitre 1. Introduction générale

Paramétres Facteur multiplicatif
(a>1)

Dimensionnement | Longueur de grille Ly [m] 1/«
Largeur de grille W [m] 1/a
Epaisseur d’oxyde tox [m| 1/«
Tension d’alimentation Vgq [V] 1/

Impact sur Champ électrique [V.m™!] 1

le transistor Capacité de grille Coy [F.m™2] !
Courant I,, [A] e
Temps de réponse 7 [s] 1/«
Densité d’intégration [m~2] a?

TABLEAU 1.1 — Lois d’échelle a champ constant édictées par Dennard et al. [3].

et W) et de croissance d’oxyde SiOg (bon contrdle de I’épaisseur tox).

La fin du XX®™€ siécle marque toutefois un tournant dans la réduction d’échelle
des dispositifs semiconducteurs. Les dimensions caractéristiques des transistors ap-
prochent I’échelle nanométrique, et aux difficultés purement technologiques viennent
s’ajouter des phénoménes électriques parasites, inhérents a la taille submicronique
des composants. Le compromis entre performance et consommation du dispositif de-
vient critique et les efforts d’optimisation se font différents selon qu’on considére un
transistor a vocation haute performance (microprocesseurs par exemple) ou basse
consommation (applications nomades). Réduire les effets dits “de canal court” est
notamment un enjeu majeur : la réduction de la longueur de grille Ly (entre 50 et
60nm pour le nceud 90nm par exemple) induit une dégradation du controle électro-
statique de la grille sur le canal, et conduit & augmenter le courant de drain a 1’état
off Iog [4]. A une époque ou seule l'architecture bulk est envisagée pour répondre
aux exigences de la loi de Moore, les augmentations conjointes du dopage du canal
et de la capacité de grille Cyy ? s’avérent étre les seuls leviers technologiques pour
limiter les niveaux de puissance dissipée a ’état off.

Néanmoins, & partir du début des années 2000, le scaling de ’oxyde de grille SiO9
se heurte & une limite fondamentale. Jusqu’alors négligeable pour des épaisseurs
supérieures & 2nm, le transport de porteurs par effet tunnel dans le SiOy induit
un courant de grille [, important, et contribue a augmenter la puissance dissipée
a l'état on par le circuit [5]. La Figure 1.1 montre 'augmentation exponentielle du
courant de grille & mesure que ’épaisseur d’oxyde diminue. Si pour le nceud 130nm
haute-performance [6] le diélectrique SiO2 remplit les spécifications imposées par

3. On rappelle que la capacité surfacique Cox d’un diélectrique est inversement proportionnelle
& son épaisseur fox : Cox = Eox/tox avec gox = 3,9¢0 dans le cas du SiOa.

4



IITRS? (courant de grille a V; = Vqq plus faible que la limite maximum admise),
cela n’est plus le cas en 2003 pour le nceud 90nm. La capacité de grille Cox requise
nécessite 'utilisation d’une couche de 1,2nm de SiO9, épaisseur qui s’avére présenter
un niveau de courant de grille trop important.

10*

3 tox (A)
10 18

102
10'
10°
107
1072
107
1074 it
1075 |t
10—6 1
107 |
1078

Courant de grille Ig [A.cm-?]

0 1 2 3
Tension de grille Vg [V]

FIGURE 1.1 — Simulation du courant de grille I; en fonction de la polarisation de
grille Vi & travers différentes épaisseurs de SiOs (données issues de [7]).

Afin de poursuivre la loi de Moore pour les nceuds technologiques 90nm et en-
deca, I'utilisation de diélectriques alternatifs au SiOs est indispensable. Le choix d’un
matériau dit “high-x”, c’est-a-dire présentant une permittivité diélectrique supérieure
a celle du SiOq, permet de maintenir une capacité de grille Cox élevée avec une couche
diélectrique thigh—x plus épaisse, et contribue a diminuer les fuites de grille (Figure
1.2).

Pour mesurer le bénéfice de I'introduction d’un diélectrique high-x sur le courant
de grille, la notion d’EOT est introduite. Cette grandeur permet de comparer les
propriétés conductrices de différents empilements de grille présentant une méme
capacité, et correspond & I’épaisseur de SiO2 théoriquement requise pour obtenir
une capacité Coy identique & la capacité d’un empilement high-x :

€high—x €Si02
Cox = = 1.1
¢ thighfﬁ EOT ( )

Pour répondre aux exigences de I'I'TRS en terme de fuites de grille & partir du
nocud 90nm, 'industrie a tout d’abord envisagé 'oxyde de Silicium nitruré (SiON)

4. International Technology Roadmap for Semicondictors : organisme international établissant
les spécifications des nceuds technologiques a venir, et permettant a I'industrie microélectronique
de suivre la loi de Moore.

5. Equivalent Ozide Thickness : épaisseur équivalente électrique de ’empilement diélectrique,
ramenée 4 la permittivité du SiO2
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g
[ g Cox
constant Grille
Grille -
high-k
Sio,
Substrat Si Substrat Si

FIGURE 1.2 — Schéma de principe de 'introduction d’'un matériau high-x dans un
empilement de grille : une limitation de la conduction électrique (fleches rouges) est
attendue en raison de I’épaisseur plus importante de la couche diélectrique.

comme alternative au SiOs. Ce matériau présente de multiples avantages, a savoir
une intégration simplifiée dans une filiére Silicium (simple nitruration du SiOj)
et d’excellentes propriétés électriques, comparables a celles du SiOs précedemment
citées. Sa permittivité comprise entre 5 et 6 g permet d’obtenir un EOT de 1,2nm
avec une couche déposée comprise entre 1,5 et 2nm [8] et réduit donc les fuites de
grille. Cette approche montre toutefois ses limites dés le noeud 45nm en raison de la
trop faible permittivité du SiION et d’une dégradation de la fiabilité liée a la présence
d’atomes d’azote.

A partir du noeud 45nm, les défis associés a l'optimisation de I'empilement de
grille dans une filiére Silicum industrielle sont nombreux et ne se limitent pas a
I'introduction des matériaux high-x. Le remplacement des grilles polysilicium par des
grilles métalliques est également envisagé, permettant d’accroitre la capacité grace
a la suppression du phénomeéne de polydésertion [4]. D’autre part, les diélectriques
high-x doivent présenter les propriétés suivantes [9] :

— bonne stabilité thermique en raison des recuits d’activation a haute tempéra-

ture inhérents au procédé de fabrication d’un transistor,

— faible densité de défauts chargés (en volume et a 'interface) susceptibles de
dégrader la mobilité des porteurs dans le canal de Silicium et la fiabilité de
I’empilement,

— compatibilité avec le Silicium et le métal de grille pour garantir une excellente
qualité d’interfaces (faible densité de piéges, faible rugosité),

— compatibilité avec les procédés de dépot standards ALD et MOCVD, majori-
tairement utilisés dans 'industrie et présentant une excellente conformité des
couches déposées.

Ces points mettent en lumiére la difficulté d’intégration des diélectriques high-x
dans une filiecre CMOS, auxquels s’ajoute le délicat compromis I, vs EOT a at-
teindre pour respecter les exigences de I'I'TRS en terme de fuites de grille. Parmi
les candidats potentiels pour succéder au SiON & partir du nceud 45nm, les di-
électriques & base d’Hafnium (HfO; et silicates HfSION et HfSiOy) s’avérent étre
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les plus prometteurs [10] : thermodynamiquement stables, ils permettent également
une baisse importante des fuites de grille par rapport au SiOy (Figure 1.3) grace a
une permittivité supérieure a 10gy (20¢g dans le cas du HfOs3). Ils sont d’ores et
déja intégrés aux technologies 45nm [11] et 32nm [12]. Ces diélectriques présentent
néanmoins une faible barriére & la pénétration d’oxygéne, induisant une recroissance
d’oxyde SiO a l'interface Silicium - high-x (quelques angstroms d’épaisseur). Bien
que favorisant une recroissance d’EOT, ce phénoméne est toléré, voire encouragé,
par les technologues car il permet de bénéficier des excellentes propriétés d’interface
Silicium - SiOs.

V+1V [Am?]
80

Référence SiO2

¥

-2 F 4
> 10 E 3nm HfO, 1
@ 1 0-3 L recuit 600°C ]
= 4 [ il
5 10 E 45nmHfO, A W
[0) 10 5 recuit 600°C 3nm HfO, ]
E E recuit 800°C i%
c 6 [ 4.5nm HfO 1
o 10 3 recuit 800"6 3
> 3 ]
o 10'7 . 1 . 1 . 1 . 1 . I . [
© 12 14 16 18 20 22 24

EOT [nm]

FIGURE 1.3 — Résultats électriques I,(EOT) d’empilements HfOy présentant diffé-
rentes épaisseurs et températures de recuit [13]|. La réduction de courant par rapport
au SiO9 est indéniable mais apparait fortement variable en fonction des conditions
de procédé (les températures indiquées sont celles des recuits post-dépot).

Le gain en terme de réduction de fuites de grille est certes démontré expéri-
mentalement mais reste toutefois inférieur & ce que 'on aurait pu attendre avec de
telles épaisseurs physiques de diélectrique high-x. Le compromis I; vs EOT a at-
teindre ne repose donc pas uniquement sur 'optimisation des épaisseurs physiques
de diélectrique, et les points suivants doivent étre considérés :

1. L’analyse de différents diélectriques high-x montre une baisse significative de
leurs propriétés isolantes & mesure que leur permittivité augmente (Figure
1.4). En effet, outre la dépendance avec I’épaisseur de diélectrique, le transport
tunnel est également sensible aux hauteurs de barriére par rapport au Silicium
(et donc a la largeur de bande interdite). A épaisseur physique constante, un
matériau high-x sera donc plus conducteur que le SiOs, et le bénéfice sur le
courant de grille attendu avec une épaisseur high-x plus importante est donc
a pondérer.

2. Alors qu’un mécanisme de conduction de type tunnel est & l'origine du courant

7
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FIGURE 1.4 — Evolution de la largeur de bande interdite (gap) d’une sélection ex-
haustive de diélectriques high-x en fonction de leur permittivité (données issues de

[14]).

de grille dans un empilement SiOy [7], des défauts structuraux en volume des
diélectriques high-x sont susceptibles d’induire une composante additionnelle
au courant de grille total (en plus de la composante tunnel), conduisant a un
courant de grille plus important et activé en température [15, 16, 17].

3. Enfin, la présence d’un oxyde d’interface SiOs ultra-mince et de faible permit-
tivité tend & dégrader le compromis I, vs EOT global de I’empilement.

La conduction électrique dans un empilement high-x & température ambiante
a déja fait I'objet d’études dans la littérature, mais aucun consensus sur les méca-
nismes de conduction et les paramétres du bi-couche oxyde d’interface - high-x ne
semble se dégager.

En effet, de nombreux travaux attribuent la conduction électrique & un unique
mécanisme tunnel [18, 19, 20, 21]. Les modéles de courant tunnel proposés sont
certes capables de reproduire les caractéristiques expérimentales Iz (V) de divers
empilements high-x, mais les parameétres de simulation (donnés comme étant les pa-
ramétres intrinséques des matériaux) varient significativement d’une étude a l'autre
[22]|. Ces approches couplant simulation et expérience comportent en effet de nom-
breuses approximations simplificatrices, rendant suspectes les extractions de para-
meétres proposées :

— Certains modéles tunnels employés négligent les effets quantiques (confinement
des porteurs dans le Silicium, refléxion des fonctions d’onde aux interfaces...)
et décrivent donc le transport et la distribution de charge a l'interface du
Silicium de maniére incorrecte [23, 24, 25].

— La présence d’éventuels mécanismes de conduction assistés par piéges et par
température n’est pas toujours prise en compte, ce qui peut conduire & une
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extraction de parameétres erronée [26].

— L’oxyde d’interface est habituellement modélisé comme étant du SiOg “pur”,
alors que plusieurs études suggérent qu’il peut soit présenter une sous - stoe-
chiomeétrie [27], soit un comportement de type silicate |28].

— Enfin, des résultats de simulation atomistique remettent en doute 1’approxi-
mation de la masse effective dans un matériau high- et la nature abrupte des
interfaces entre les matériaux [29, 30].

En conclusion, si la maitrise de 1’élaboration des couches diélectriques progresse,
le développement des empilements high-x se heurte & un manque de compréhension
des mécanismes physiques a 'origine du courant de grille, et & une faible connais-
sance des paramétres des matériaux SiOz et high-x (permittivités, masses tunnel
et hauteurs de barriére). L’optimisation du compromis I vs EOT reste donc em-
pirique, et une étude de la conduction apparait indispensable pour identifier les
diélectriques high-x & méme de remplacer le HfO9 et ses dérivés au-dela du noeud
32nm.

Cette thése se propose d’aboutir & une meilleure compréhension des mécanismes
de conduction dans un empilement Silicium - oxyde d’interface - high-x - métal,
en s’appuyant sur une étude expérimentale compléte et rigoureuse permettant de
limiter au maximum le nombre d’hypothéses simplificatrices. Cette démarche, qui
fait aujourd’hui défaut & la littérature, s’articule autour des 2 axes suivants :

— la mise en ceuvre d’un modéle de courant tunnel, adapté a I’étude du transport
dans un empilement oxyde d’interface - high-« et prenant en compte les effets
quantiques inhérents a 1’épaisseur ultra-mince des couches étudiées,

— T'utilisation d’un ensemble complet d’empilements IL - HfO5 et de moyens de
caractérisation avanceés.

Le Chapitre 2 étudie l'effet quantique de confinement & l'interface Silicium -
oxyde interfacial. La modélisation de ce phénomeéne est en effet nécessaire pour
d’une part extraire les paramétres EOT et Vpg d’un empilement a partir de sa
caractéristique C'(Vy) expérimentale, et d’autre part modéliser la distribution de
charge dans le Silicium. Pour les gammes d’EOT ultra-minces considérées au cours
de cette thése (proches de 1nm), nous proposons un outil de simulation Poisson-
Schrédinger adapté, prenant en compte la pénétration des fonctions d’onde des
porteurs dans l'empilement, et incluant une description k-p 6 x 6 de la bande de
valence.

Le Chapitre 3 présente une étude compléte de la conduction électrique dans
différents empilements oxyde d’interface - HfOo - grille métallique TiN. Dans ce
chapitre, notre objectif est de proposer une méthodologie cohérente pour extraire
les paramétres tunnel permettant de modéliser le courant de grille dans des empile-
ments d’épaisseur variable. Pour garantir la précision de notre approche et limiter au
maximum le nombre d’hypothéses simplificatrices, nous nous attacherons & discri-
miner les différents mécanismes de conduction en présence, notamment grace a des
mesures & basse température. Par ailleurs, des solutions originales pour modéliser le
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transport tunnel sont également proposées.

L’étude du courant de grille dans des empilements high-x avec additifs Lan-
thane et Magnésium fait ’'objet du Chapitre 4. L’introduction de ces additifs dans
un empilement MOS vise & ajuster la tension de seuil des transistors, mais sont éga-
lement susceptibles de modifier le courant de grille. Notre approche consistera donc
& appliquer les méthodes de caractérisation précedemment proposées a I’étude d’em-
pilements en cours de développement, et d’identifier I'origine physique du décalage
de tension de seuil grace a I’analyse de la conduction.

Enfin, le Chapitre 5 se propose d’ouvrir la voie vers une modélisation plus réaliste
des empilements de grille, en prenant notamment en compte des interfaces graduelles
entre les différents matériaux composant un empilement high-x. L’impact d’une
telle description sur la modélisation du confinement quantique et la simulation du
courant tunnel sera mesuré, tout en pondérant I'influence respective de chacune des
3 interfaces (Silicium - oxyde d’interface, oxyde d’interface - high-x et high-x - grille
métallique).
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CHAPITRE 2

Modélisation de l'effet de champ

Au cours du chapitre précédent, nous avons introduit la nécessaire réduction
d’échelle des composants MOS pour accroitre leur gain tant en performance qu’en
densité d’intégration.

Les grandeurs caractéristiques de ces composants, et plus particuliérement 1’épais-
seur d’oxyde(s) de grille, atteignent aujourd’hui une échelle nanométrique : il devient
nécessaire de prendre en compte les effets quantiques pour toute modélisation pré-
cise de ces structures, la physique dite “classique” n’étant plus & méme de rendre
compte de leur comportement électrique.

Dans un empilement métal - oxyde - semiconducteur (MOS), 'effet de champ
exercé par la grille sur le substrat Silicium modifie la courbure de bandes a I'interface
et y confine un gaz de porteurs dans un plan bidimensionnel (2D). La modélisation
de ce confinement fait intervenir le comportement électrostatique des porteurs, régi
par I’équation de Poisson, avec leur nature quantique, décrite par 1’équation de
Schrodinger.

La résolution couplée de ces deux équations permet de calculer les profils de
potentiel et de charge dans la structure simulée pour différentes polarisations de
grille V. Cette simulation est doublement importante dans le cadre de ces travaux
de thése :

— Confrontée a la relation C(V;) expérimentale d'un empilement MOS donné,
elle permet d’extraire 'EOT, le niveau de dopage (Na ou Nd selon qu’on
considére un substrat p ou n) et la tension de bandes plates Vgp. Ces données
sont de premiére importance pour une connaissance accrue de ’empilement,
et pour une modélisation fine du courant de grille.

— Elle permet une description précise de la distribution énergétique des charges
situées a 'interface du substrat Silicium et susceptibles de transiter dans I’em-
pilement de grille, une donnée nécessaire pour la modélisation du transport
transverse.

La section 1 introduit tout d’abord le principe de la simulation auto-cohérente
Poisson-Schrodinger. Puis, aprés un état de lart détaillé jalonnant 1’évolution de
cette simulation ces 30 derniéres années, notre contribution et les innovations ap-
portées seront résumées dans la section 2.

Les principes physiques régissant I’auto-cohérence Poisson-Schrodinger sont en-
suite détaillés dans la section 3. La résolution des équations de Poisson et de Schro-
dinger dans une structure MOS sous champ électrique y est notamment abordée.

La difficulté de la modélisation de 'effet de champ repose essentiellement dans
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son intégration au sein d’un simulateur numérique : les enjeux de cette intégration
et 'optimisation entre précision souhaitée et temps de calcul sont abordés dans la
section 4.

Enfin, la section 5 présente les résultats de simulation obtenus dans le cadre de
cette étude et souligne la pertinence des innovations apportées en s’appuyant sur
des données expérimentales.

A noter que ’Annexe A définit et introduit un certain nombre de notions de
physique des dispositifs semi-conducteurs utiles & la compréhension de ce chapitre.
Elle compléte plus particuliérement la section 3.
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1. Principe de la simulation Poisson-Schrédinger

1 Principe de la simulation Poisson-Schrodinger

L’axe z dénotera tout au long de ce chapitre la direction du confinement.

En introduction, nous avons mentionné le caractére & la fois électrostatique et
quantique du comportement des porteurs & l'interface oxyde - substrat Silicium.
Une résolution auto-cohérente est nécessaire pour aboutir & un profil de potentiel
V(2) dans la structure simulée qui réponde a la fois aux exigences des équations de
Poisson et Schrodinger :

— L’équation de Schriodinger donne, entre autres, la concentration volumique
de charge piot(2) (C.m™3) dans le substrat a partir de 1’énergie potentielle
Epot(2) ! (eV) de la structure. La Figure 2.1 montre ainsi le profil de charge
calculé par I’équation de Schrodinger en fonction d’un profil d’énergie poten-
tielle donné.

— Inversement, ’équation de Poisson donne le potentiel V(z) & partir d’une
certaine concentration de charge piot(2).
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F1GURE 2.1 — Concentration de charge et énergie potentielle dans une structure
nMOS 3nm HfO; - 0.8nm SiO2 sous polarisation V; = 3V et pour un dopage
Na = 3.10% m~3.

Le potentiel solution V'(z) s’obtient en résolvant de maniére itérative ces deux
équations : une boucle de convergence est nécessaire (schématisée Figure 2.2) et un
nombre fini d’itérations permet d’obtenir le profil de potentiel recherché.

Une fois I’auto-cohérence atteinte pour chaque point de polarisation, I’ensemble
des caractéristiques électriques relatives a l'effet de champ peuvent étre déduites,

1. L’énergie potentielle est simplement liée au potentiel électrostatique par la relation Epot(z) =
—V(z) + AEc(z), avec AEc(z) la bande de conduction des différents matériaux de ’empilement
considéré.
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Potentiel Equation de Charge Equation de Potentiel
V.,(2) } Schrodinger pi(2) Poisson V(2)
NON

Convergence, auto-cohérence achevée

FIGURE 2.2 — Schéma de principe de la i boucle de convergence d’une simulation

Poisson-Schrédinger.

notamment la concentration totale de charge pyot(z) dans le substrat, la charge totale
en fonction du potentiel de surface ou de grille (Qsc(V5) et Qsc(Vy)) et la relation
C(Vg).
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2 Etat de ’art

2.1 Historique

Dés 1970, Stern et Howard introduisent la simulation numérique Poisson - Schro-
dinger appliquée a 'étude de structures MOS [1, 2|. Les bases de la simulation auto-
cohérente y sont posées, ainsi que diverses approximations analytiques, les moyens
informatiques, & I’époque limités, ne permettant que difficilement la résolution nu-
mérique “exacte”. Ces études restent cantonnées a la simulation de l'effet de champ
dans le substrat (diélectrique SiO3 non simulé), et en condition d’inversion électro-
nique (cas nMOS).

Les effets quantiques dans une structure MOS induisent un décalage du bary-
centre de charges a l'interface du substrat, comme on peut le constater sur la Figure
2.1. La zone désertée entre 'interface et le pic de charge est appelée darkspace. De
I'ordre du nanomeétre, la modélisation de cet effet n’était pas de premiére impor-
tance dans les années 1970, les dispositifs les plus avancés présentant des épaisseurs
de SiO4 de grille de plusieurs dizaines de nanométres.

La simulation Poisson-Schrédinger s’est rendue indispensable a la fin des années
1980, une fois I’épaisseur d’oxyde en-dessous des 10 nanomeétres et le darkspace non
négligeable. Modélisant désormais les électrons et les trous [3], elle permet théorique-
ment de s’affranchir de 'approximation de la désertion totale? grace a la simulation
conjointe des porteurs majoritaires et minoritaires au sein d’'une méme structure [4].
Simuler toute la zone de désertion (pouvant s’étendre jusqu’a 1um pour les dopages
les plus faibles) augmente néanmoins considérablement le temps de calcul par rap-
port & la simulation de la zone “quantique” proche de linterface. Il faut attendre
la fin des années 1990 et les travaux de A. Spinelli et A. Pacelli pour voir des si-
mulations auto-cohérentes de la zone de désertion utilisant une méthode quantique
proche de l'interface et une approche classique pour le reste de la zone simulée [5, 6].

Il est important ici d’insister sur le réle d’accompagnement et de support a la
caractérisation électrique de la simulation Poisson-Schrédinger. Les années 1990 ont
ainsi vu la communauté scientifique se pencher plus particuliérement sur la mo-
délisation quantique du régime d’accumulation et de la transition accumulation -
désertion au voisinage de la tension de bandes plates Vg [7, 8, 9]. En régime d’in-
version et de forte accumulation, toute la charge est située sur les niveaux quantifiés
et donc décrite par un unique traitement quantique 2D. Au voisinage de Vrg, vu la
faible courbure de bandes, la prise en compte des charges 3D non-confinées est né-
cessaire, comme indiqué Figure 2.3. Les effets quantiques seront tout d’abord pris en
compte grace a un “découpage” 2D+3D [8, 9], puis un traitement quantique unique
sera considéré comme pertinent pour décrire & la fois la transition 2D — 3D et le

2. En régime de désertion, la charge des dopants n’est plus compensée par les majoritaires
dans une zone tqcp s’étendant dans le substrat. Dans I’approximation de la désertion totale, tqcp
a un profil abrupt et la charge associée est simplement donnée par Qqep = —e Na tqep avec Na la
concentration volumique de dopants.
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continuum (ou plutét quasi-continuum) de charges pour des énergies supérieures a
la profondeur du puits |6, 10]. Dans ce dernier cas, une boite quantique de 20-30nm

est jugée suffisante pour rendre compte d’un niveau de charge 3D avec une approche
2D.

Niveaux quantifiés, gaz 2D

Sl

Ey

I

Continuum, gaz 3D

F1GURE 2.3 — Représentation schématique de la répartition des charges en régime
de faible accumulation nMOS, au voisinage de la tension de bandes plates Vpg.

La modélisation de la pénétration des fonctions d’onde dans le(s) diélectrique(s)
de grille va également s’avérer de premiére importance dés le début des années 2000.
Bien que ponctuellement considérée dans certains travaux publiés antérieurement,
I'influence de la prise en compte de ce phénoméne est jugée importante dés lors que
I’épaisseur du diélectrique de grille devient inférieure & 2nm : en effet, la part évanes-
cente des fonctions d’onde induit une probabilité de présence non-nulle de charges
dans I'oxyde interfacial . De I'ordre de quelques angstroms, cette pénétration n’est
plus négligeable et la résolution auto-cohérente doit inclure le ou les diélectriques de
grille dans la structure simulée |11, 12, 13]. La Figure 2.4 illustre ce phénoméne.

La simulation Poisson-Schrodinger, comparée & une caractéristique C(Vy) expé-
rimentale, permet également ’extraction de la tension de bandes plates Vgp. Cette
extraction, et donc sa modélisation, est importante pour toute étude relative au
travail de sortie du métal de grille ou & la quantité de charges fixes indésirables
présentes dans l'empilement. L’intérét d’une définition précise de Vpp s’est accru
avec l'introduction de matériaux high-x, susceptibles de présenter des charges fixes
en volume ou de créer un dipéle a l'interface high- - oxyde interfacial [14].

En 1999, Pacelli et al. [6] soulignent I'importance des effets quantiques en condi-
tion de bandes plates, c¢’est-a-dire sans confinement. Dans une approche classique,
la charge des porteurs majoritaires est compensée par la charge des dopants en tout
point du substrat et V(z) = cte = 0eV. Dans une approche quantique, ’annulation
des fonctions d’onde des porteurs majoritaires au voisinage de l'interface y induit

3. Ce phénoméne est & 'origine du courant tunnel.
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FIGURE 2.4 — Fonctions d’onde du premier niveau quantifié des électrons L obtenues
au cours de simulations incluant ou non les diélectriques de grille dans les structures
simulées.

un déficit de charge : une légére courbure de bandes est alors présente a V, = Vi
pour garantir la neutralité électrique Q(Vrp) = 0. Pacelli et al. insistent alors sur
I'importance de ce déficit, d’autant plus important que le dopage est élevé, pour la
simulation de grilles Polysilicium fortement dopées. Malgré I'introduction de grilles
métalliques, les valeurs de dopage utilisées aujourd’hui pour le substrat Silicium et la
précision d’extraction de Vpp requise imposent la prise en compte de ce phénoméne.

Il est également intéressant de relever que ’ensemble des travaux sur le confine-
ment présent dans la littérature (pour étude de I'empilement de grille) approxime
les bandes de conduction et de valence du Silicium comme paraboliques. Néanmoins,
des simulations avancées ont montré que cette approximation n’est valable que dans
une gamme d’une centaine de meV [15|. En régimes d’accumulation ou d’inversion,
les porteurs confinés dans un gaz 2D atteignent des énergies supérieures et cette
description peut étre remise au cause. Une description des bandes de conduction et
de valence dans une large gamme énergetique est également nécessaire pour I’étude
du transport dans le Silicium contraint [16], pour des gaz 2D comme 3D.

Parmi les différentes approches permettant le calcul de structure de bande (mé-
thode des liaisons fortes, pseudo-potentiel, ab initio...), la méthode k - p est une
résolution de I’équation de Schrodinger s’apparentant & un développement limité
de la structure de bandes autour du centre de la zone de Brillouin. On distingue
ainsi des simulations k - p prenant en compte plus ou moins de bandes, pour une
description plus ou moins compléte des bandes de conduction ou de valence. Les
bases de cette théorie ont été posées dés les années 50 par Luttinger [17, 18] puis
affinées par Kane [19].

Dans le cadre de I’étude du confinement dans le Silicium, Van Der Steen et al. ont
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validé ’approche parabolique pour la bande de conduction [20]. Le cas de la bande
de valence est plus litigieux : 'approximation parabolique est remise en question
dans les années 90 [21] en comparant sa structure de bandes avec celle obtenue
dans l'approche k - p 6 x 6, puis dans le cadre de I’étude de la mobilité des trous
dans le Silicium contraint présentant différentes orientations [22]. A noter qu’une
description avancée de la bande de valence du Silicium non-contraint n’a jamais été
considérée dans un simulateur Poisson-Schrédinger pour I’étude du confinement et
I'extraction de parameétres & partir de relations expérimentales C'(V;).

2.2 Description du simulateur développé

Une connaissance accrue des empilements caractérisés (notamment de leur EOT)
et la nécessité d’une description précise des charges confinées & l'interface justifient
le développement d’un simulateur Poisson-Schrédinger au cours de cette thése. Les
principales caractéristiques du simulateur et les hypothéses considérées sont décrites
ci-dessous :

1. La structure simulée est unidimensionnelle (1D) dans le sens du confinement
et consiste en un diélectrique high-x, un oxyde interfacial SiO5 et le substrat
Silicium. L’étude expérimentale d’'un empilement de grille étant en général
réalisée sur des surfaces de grille importantes (de 10 x 10um? & 100 x 100m?
dans notre cas), les effets de bord 2D ont été négligés [23]. De plus, 'inclusion
des diélectriques dans la structure simulée permet de prendre en compte la
pénétration des fonctions d’onde dans la grille.

2. La prise en compte conjointe des trous et des électrons dans la résolution auto-
cohérente permet de simuler le comportement des porteurs pour toute courbure
de bande, et ainsi traiter les régimes d’inversion, de désertion et d’accumulation
sans distinction aucune. Pour chaque polarisation, I’auto-cohérence converge
vers les profils de charge (en C.m™3) suivants :

— pe(2) = peL(2) + per(z) pour les électrons des vallées L et T respectivement,

— pn(z) = puun(2) + purn(z) pour les trous lourds (HH) et légers (LH) respec-
tivement si la bande de valence est approximée par une relation de dispersion
parabolique,

— pn(2) = puan(2) + pnLu (2) + prso(2) pour les trous lourds (HH), légers (LH)
et split-off (SO) respectivement si la bande de valence est décrite par une
approche avancée k - p 6 x 6 (cf. point 4 de ce paragraphe),

~ Pdopants(2) = cte pour les dopants ionisés, en considérant un dopage constant
dans le substrat.

3. En fonction du niveau de dopage, I'étendue de Silicium simulée est ajustée
pour prendre en compte la totalité de la zone de désertion et ainsi s’affranchir
de I'approximation de la désertion totale. Par exemple, pour un substrat p, la
zone de Silicium simulée avec Na = 2.10%3m ™3 sera de 200 nm, alors qu'un
dopage Na = 1.10%°m ™3 nécessite de simuler 10000 nm de Silicium.
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La Figure 2.5 compare & un potentiel donné la charge de désertion calculée
dans 'approximation de la désertion totale a celle obtenue en résolvant ’auto-
cohérence dans une zone étendue et en considérant 1’ensemble des porteurs.
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FIGURE 2.5 — Profil de charge en désertion et approximation de la désertion totale

dans une structure nMOS pour une polarisation V; = 0,5eV et un dopage Na =
2.10%m=3.

Dans l'approximation de la désertion totale, la valeur de la charge en régime
de désertion est analytique. Comparée avec notre approche, les résultats sont
similaires, signe de la validité de cette approximation (voir Figure 2.6). Néan-
moins, proche du régime de bandes plates, le modéle analytique différe for-
tement de la charge de désertion réelle, comme le montre le tracé de 'erreur
relative (Figure 2.6).

4. L’équation de Schrodinger est résolue dans chacun des matériaux selon I'ap-
proche de la masse effective (c’est a dire en considérant une approximation
parabolique des structures de bande). Dans le cas de la bande de valence, une
description plus compléte (issue de simulations k - p 6 X 6) est néanmoins
proposée en parallele de I'approximation parabolique. Une comparaison de ces
2 approches et leur influence sur 'extraction d’EOT sont proposées dans le
paragraphe 3.2.3 de ce chapitre.

5. Les conditions limites en z = —tgio, — turo, (interface métal - high-x) et
2z = Lpax (en profondeur du substrat) sont considérées fermées : le trans-
port de charge aux extrémités de la structure 1D n’est pas pris en compte
(annulation des fonctions d’onde) et la charge simulée est considérée comme
stationnaire.

La seule prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde dans les di-
électriques de grille permet en effet de simuler la condition d’équilibre thermo-
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FIGURE 2.6 — Charge totale en fonction du potentiel de surface V; comparée a

I'approximation analytique de la désertion totale Qqep = V2 eNacg; Vi, également
representé en erreur relative (structure nMOS, dopage Na = 2.10%3 m™3).

dynamique dans le canal, ol les pertes par effet tunnel sont compensées par
des sources infinies de porteurs, source-drain pour les minoritaires, substrat
pour les majoritaires. Cela permet de s’affranchir d’une simulation 2D de tout
le transistor MOS [24].

La perte de charges dans le métal est considérée négligeable et ne rompant
pas l’équilibre : Palestri et al. [25] ont comparé différents simulateurs Poisson-
Schrodinger, prenant tous en compte la pénétration des fonctions d’onde, et
différant par la nature de leurs conditions limites dans la grille. Des résul-
tats trés similaires montrent la pertinence de la simulation 1D avec conditions
limites fermées.
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3 Modélisation du confinement quantique

Nous résumons dans ce paragraphe les principes physiques qui gouvernent la
résolution auto-cohérente Poisson-Schrodinger : les équations de Poisson et Schro-
dinger sont présentées et la description avancée de la bande de valence du Silicium
introduite.

3.1 L’équation de Poisson

La formulation générale de 1’équation de Poisson liant profil de potentiel V(z)
et profil de charge piot(2z) dans un milieu non-homogéne est :

{fz (5(2) 8222)) = —prot(2), (2.1)

avec €(z) la dépendance spatiale de la permittivité électrique et :

prot(2) = Zpu(z) —eNa

= —e [n(z) = p(2) + Na],

(2.2)

en considérant I'exemple d'une structure nMOS (substrat p). e est la charge éle-
mentaire, n(z) et p(z) les concentrations volumiques d’électrons et de trous et Na
la concentration d’espéces dopantes.

3.2 L’équation de Schrodinger
3.2.1 Formulation générale

Nous considérons ’ensemble des systémes modélisés a ’équilibre et indépendants
du temps (c’est-a-dire stationnaires), comme discuté précédemment dans le para-
graphe 2.2. La formulation générale de I’équation de Schrodinger indépendante du
temps est donnée par :

HW’n) = Ean% (2'3)

avec H 'opérateur Hamiltonien, assimilable dans un systéme stationnaire & ’opéra-
teur énergie totale. Il contient I’ensemble des informations nécessaires pour caracté-
riser le systéme étudié (notamment I’énergie potentielle dans la structure Epq), et
ainsi calculer les gammes d’énergie accessibles aux porteurs.

Les valeurs propres F,, solutions de ’Equation 2.3, peuvent soit correspondre a
un ensemble discret de valeurs (on parle d’énergie quantifiée, par exemple dans le
cas de particules confinées), soit & un spectre continu, également appelé continuum
énergétique dans le cas de particules libres. A chaque E,, correspond un (ou plusieurs
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Chapitre 2. Modélisation de I’effet de champ

en cas de dégénéréscence) état propre |iy,), fonction d’onde dont le module carré
donne la densité de probabilité de présence d’une particule ayant une énergie E,,.

Dans un cristal a 1’équilibre (non soumis & un champ électrique), 'opérateur
Hamiltonien s’exprime par :

H= [QP:LjLV(*)} (2.4)

avec p = hk = —ihV I'opérateur quantité de mouvement, mg la masse de ’électron
libre, V¢(7) le potentiel cristallin créé par les atomes du réseau (périodique) et 7 le
vecteur position. Dans le vide (V¢() = 0), les solutions de I'¢quation de Schrodinger
sont des ondes planes ¢n,E(F) — ¢, Dans un cristal (Ve(7) # 0), les solutions sont
de la forme [26] :

0,7 = T, ), (25)

avec u, (7) les fonctions de Bloch (périodiques suivant le réseau cristallin). A partir
des Equations 2.3 et 2.4, I’équation aux valeurs propres suivante donne les fonctions
de Bloch solutions (équation & résoudre pour chaque valeur prise par k) [15] :

=9 21712

D ho- - Bk .

—_— © —k. - = E,(k) — - 2.
m%+vm+m04uwm ( (F) = G | i (2.6)

Cette équation générale (et exacte) donne la structure de bandes E, (E) du ma-
tériau mais sa résolution est 1mp0881b1e Néanmoins, considérer le terme k.p P comme
négligeable au voisinage de k=0 permet d’appliquer la théorie des perturbations
et simplifie le calcul numérique de la structure de bande (cette méthode est appelée
méthode k- p, largement décrite dans les ouvrages de référence [15, 27, 28]). L’ordre
choisi pour le développement limité de E.ﬁ au voisinage de 0 conditionnera la va-
lidité de la relation de dispersion obtenue dans une plus ou moins grande gamme
d’énergie.

3.2.2 Relation de dispersion d’une structure confinée

Dans une structure MOS soumise & un champ électrique et créant un confinement
suivant z, Pénergie totale d’un porteur d'une sous-bande n (famille de porteurs v )
s’écrit :

%
Emy =épyt+ EIA//(I{’I//)’ (27)

avec €y, 1'énergie assomee au confinement dans la direction z et F, //(k //) le conti-

nuum d’énergie suivant k /> composante de k dans le plan paralléle a I'interface”.

4. Les familles de porteurs considérées, comme indiqué page 24, sont les électrons L et T, et les
trous HH, LH et éventuellement SO en fonction de ’approche retenue.

5. Le mouvement des porteurs reste en effet libre dans les directions x et y au sein d’une couche
d’inversion ou d’accumulation.
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3. Modélisation du confinement quantique

Pour la modélisation du transport suivant z (courant de grille), seule la contribution
a 'énergie cinétique dans cette méme direction () est considérée. Néanmoins, la

modélisation de la relation E, //(k—/;) d’une famille v reste indispensable car permet—
tant le calcul de la densité d’état bidimensionnelle (DOS 2D). En écrivant k/ non

— —
pas en coordonnées cartésiennes (ky = ky + ky), mais polaires (parametres |k/|® e
6), la DOS 2D est donnée par [29] :

DOS(FE ZU €nu D,(E — 5n,l/)

1 2m ak//(E//,H)
avec DV(E//): 271_2/0 ]f//(E//,Q)aiEy/de

et U(x) la fonction de Heavyside.

3.2.3 Application a la modélisation de la bande de valence

Négliger le terme E.ﬁ dans I’Equation 2.6 revient a négliger les interactions entre
les différentes bandes d’énergie. Cette approximation est valable pour un gaz 2D
d’électrons de la bande de conduction du Silicium [20] : le gap étant indirect, 6 vallées
dans 6 directions cristallines différentes portent la charge électronique. Décentrées
de k = 0, il est raisonnable de considérer que les 6 bandes afférentes n’interagissent
pas entre elles.

A, Enn(k)
E n(Kk)

, " EsolK)
(bande split-off)

FIGURE 2.7 — Schéma simplifié¢ de la structure de bande de valence du Silicium.
La bande split-off est décalée des bandes de trous lourds et légers d’une valeur
Ap = 44meV et ne sera prise en compte que dans 'approche k - p.

Les bandes de trous lourds HH et 1égers LH de la bande de valence du Silicium
sont toutes deux centrées en k = 0, comme schématisé Figure 2.7. Dans ce cas, deux
approches peuvent étre retenues pour la résolution de I’équation de Schrédinger :

_)
6. Pour des raisons de lisibilité, la norme du vecteur k, sera simplement notée &,
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Chapitre 2. Modélisation de I’effet de champ

1. Papproximation de la masse effective, consistant a résoudre I’Equation 2.6 en
k =0 (négligeant donc les interactions entre la bande HH et la bande LH), et

%
en considérant une relation de dispersion F, (k) parabolique pour le calcul
de la DOS 2D,

2. la méthode k-p prenant en compte les interactions entre HH et LH et intégrant
une troisiéme bande SO (Split-Off, due a I'interaction spin orbite). Cette mé-
thode considérant 3 bandes ainsi que le spin de I’électron pour chacune d’entre
elles (x2), nous parlerons de méthode k-p 6 x 6.

Approximation de la masse effective

Sous champ électrique dans la direction z, les solutions de ’équation de Schrédinger
(Equation 2.3) ont la forme suivante [27] :

¥, 1(7) = €T u o(7) pn(2) (2.9)

avec pn(2) la fonction enveloppe” obtenue en k s = 0. Pour chaque famille de sous-
bandes v, elle s’obtient en résolvant 1’équation unidimensionnelle :

B h? 9%pn.(2)
2m, 022

+ Epot(z)wn,V(Z) = E&ny SOn,u(Z), (2.10)

avec m,, la masse effective de la bande considérée : myg = 0,49mg et mpg = 0,19my.
La résolution de cette équation dans une structure d’énergie potentielle Epo(2)
permet donc d’obtenir I'énergie €, ,, la densité de probabilité de présence |g0,,,n|2 de
chaque sous-bande n et donc la concentration totale de charge pour chaque famille
de porteurs p,(2).

Dans I'approximation de la masse effective appliquée & la bande de valence, la
relation de dispersion E,, y(k/) est parabolique et invariante par rotation 6 :

12k?
ﬁ
E, (k) = W// (2.11)

Pour chaque sous-bande, la résolution de ’'Equation 2.8 donne une DOS constante :

my

(2.12)

Intégrer une telle approche dans un simulateur Poisson-Schrodinger est peu cou-
teux en temps de calcul : le calcul des valeurs propres €y, , et vecteurs propres ¢y, ,(2)
de 'Equation 2.11 consiste en la diagonalisation de 2 matrices N x N (une résolu-
tion HH et une résolution LH, calculées séparément), avec N le maillage spatial de
la structure suivant z 8.

7. On parle ainsi d’approximation de la fonction enveloppe.
8. On notera que le temps de calcul numérique pour diagonaliser une matrice N x N est pro-
portionnel a N2,
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3. Modélisation du confinement quantique

Méthode k-p 6 x 6

Le centrage des bandes HH et LH en k = 0 induit une dégénerescence des por-
teurs, et une anisotropie et non-parabolicité de la relation de dispersion dans le plan
paralléle. La prise en compte de cette anisotropie nécessite de résoudre ’Equation
2.6 pour différentes valeurs de k, pour pouvoir calculer la densité d’états. La Figure
2.8 montre la relation de dispersion HH calculée par la méthode k - p en regard d’une
approche parabolique isotrope.

/2

0.25+ 2n/3 /3 — 027
= ] {8 0204
8 0.20 Isoénergies g
S, 0.15] 546 W6 @E=cte S 0157
= ool — 0.10
2 X
; 005 —— 10 meV ; 0.054
2 —— 20 meV o
€ 0004x 0 somev  § 0007
S 0.05] 40 meV © 0.054
o 50 meV 5
S 0.10 S 0.104
o 7x/6 M [00mev 2
o 0.15 ™ 150 meV 3 0.154
2 ool > 0.20
0.251 473 51/3 0-25-
302 3n/2

FIGURE 2.8 — Surfaces isoénergétiques (Ey = cte) dans le plan < zy > paralléle
a l'interface pour une sous-bande de trous lourds HH, calculées par méthode k- p
(figure de gauche) ou dans 'approximation de la masse effective (figure de droite).

L’application de la théorie des perturbations au terme fé.ﬁ de I’Equation 2.6
conduit & une équation matricielle unique pour les 3 bandes considérées (6 en consi-
dérant le spin). Pour une position z donnée, elle s’écrit [22] :

11y =i ) T Bpen(2)| (2 = B, v, () (213)

avec les définitions suivantes :

H(k/, —i0/0z) : Hamiltonien défini ci-dessous (Equation 2.14) en explicitant

Vopérateur k, = —i0/0z [22] et avec k?/ = kI + k2,

— I : matrice identité 6 x 6,

— Epot(2) : énergie potentielle au point z,

- Yp / (z) : vecteur 6 x 1, correspondant aux valeurs prises par les fonctions
d’onde des 3 bandes doublement dégénérées au point z et pour un k; donné,

- E , @ vecteur 6 x 1, donnant les énergies totales pour chaque bande pour un

k / donné.

[’Hamiltonien 6 x 6 est la somme d’'un Hamiltonien k - p et d’'un Hamiltonien da
au couplage spin orbite (laissant apparaitre la bande Split-Off (SO) a Ay = 44meV
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Chapitre 2. Modélisation de I’effet de champ

du maximum de la bande de valence) :

H = Hy.p + Heo

heg O hgy O hy O 00 —i 0 0 1
0 her O hyy O hy, 0 0 0 i —1 0
ey O hyy O by 0| Ao 00 0 0 —i (2.14)
0 hay O hy 0 hy 310 = 0 0 —i 0
he: O hy 0 hy O 0 -1 0 & 0 0
0 hee O hy. 0 ha, 1 0 i 0 0 0

avec :
hoo = Lkj + M (k3 + k2),

(2.15)
hag = Nkoks,

ou L, M et N sont les paramétres de Luttinger, parameétres propres au Silicium [22]
et les indices («, 3,7) égaux a (x,y, z) ou & une permutation circulaire des trois in-
dices. Les grandeurs du type h,g sont caractéristiques du couplage entre les bandes.
Les annuler rendrait ’Hamiltonien diagonal (termes en k2 correspondant & une dé-
rivée seconde) et 1'équation de Schrodinger (Equation 2.13) pourrait étre séparées
en autant de d’équations que de bandes considérées, comme dans ’approximation
de la masse effective. A noter que cette méthode permet le calcul de structure de
bandes d’autres matériaux (en changeant les paramétres de Luttinger [15]), et éven-
tuellement contraints (en additionnant une matrice de contraintes a I’Hamiltonien
[300)-

La résolution de I’Equation 2.13 dans une structure MOS unidimensionnelle
suivant z consiste en la diagonalisation d’une matrice 6N x 6N, avec N le maillage
spatial. De plus, contrairement & I’approximation de la masse effective ot I’équation
de Schrédinger est résolue une fois en k= 0, ’anisotropie des bandes HH, LH et SO
prise en compte dans la méthode k - p impose de résoudre I’équation pour différentes
valeurs de kj; pour pouvoir calculer la DOS 2D.

Intégrer une approche k - p compléte au sein d’une simulation Poisson-Schrédinger
est donc excessivement lourd en temps de calcul. Une approche alternative a été pro-
posée par De Michielis et al. [31] pour la simulation du courant de drain dans des
transistors pMOS. Cette description k-p simplifiée de la bande de valence a été
intégrée dans la simulation Poisson-Schrodinger.

Approximation de la méthode k-p 6 x 6

De Michielis et al. [31] proposent de reproduire les résultats obtenus par une mé-
thode k-p 6 x6 a 'aide d’'une approche masse effective. La charge de trous est
ainsi calculée en résolvant 3 équations de Schrodinger découplées?, dont les para-
métres (densité d’état et masses de confinement) sont calibrés sur les résultats k- p
et rendent compte du couplage entre les différentes sous-bandes :

9. Une par famille de sous-bandes, suivant ainsi une approche identique & l'approximation de
la masse effective.
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3. Modélisation du confinement quantique

1. les masses de confinement m, de chaque bande HH, LH et SO sont ajustées
pour reproduire les résultats en k; =0,

2. la relation de dispersion dans le plan parallele k;(E/,¢) obtenue par la mé-

thode k - p est approximée par une formule analytique et empirique permettant
le calcul de la DOS 2D.

L’équation de Schrédinger est résolue dans différents puits de potentiel & I'aide
de la méthode k-p en ky = 0 et I'approche masse effective reproduit les énergies
quantifiées e, , pour mug = 0.2687mg, mruy = 0.2249mg et mgo = 0.2085mg
(Figure 2.9).

05 T T T T T T T T T T T T ]
= 041 _ 3 i
ot 4 7 Ol E
w 03f 1 o 3
2t {1 2 ]
< = T
z 02 i
a ’ o o kp - % 0.01 § §
00 1 1 L L L L L 1 1 1 1 11 1 1
0.001
0 0.5 1 1.5 2 5 10 20 30
FC [MV/cm] w [nm]

FIGURE 2.9 — Energies quantifiées €, (n = 0,1 et v = HH,LH, SO) obtenues en
ky = 0 par la méthode k- p et I'approche masse effective calibrée sur les résultats
k-p (EMA). Les 2 approches sont comparées dans un puits triangulaire soumis a
différents champs électriques F, et un puits carré de largeur W variable (figures
extraites de [32]).

Les relations de dispersion HH, LH et SO dans le plan paralléle sont approxi-
meées dans trois directions caractéristiques d = 0, 7/8 et 7/4 (symétrie des courbes
isoénergétiques par rotation 7 /2, cf. Figure 2.8) par :

1/2 _
by o)) = ((2eE A +e v (2.16)
//,V,d // - h2 ay.d + bl, dE// l/,d 9 .

avec les paramétres empiriques donnés dans le Tableau 2.1.

La relation de dispersion est ensuite généralisée pour toute direction 6 par :

1
k//,u(E//79) :Z [k//,l/,O(E//) + 2k//,l/,7r/8(E//) + k//,y,w/4(E//)]

1
+5 (k) u0(Ey) = kjyria(Ey)] cos(40) (2.17)

—

+ Z [k//,V,O(E//) - 2k//,1/,71'/8(E//) + k//,u,fr/4(E//)] 008(80)7
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(v [ d ] aa [boaleV ] e |
0 0.3077 48.0072 0.8258
HH || n/8 | 0.3695 248.0561 | 1.1991
w/4 | 0.4071 110.462 0.4109
0 0.4239 51.442 0.85
LH || /8 | 1.8271 20.1326 1.0542
w/4 | 0.3766 71.5079 1.9608
0 | —0.3052 | —5.4514 3.74
SO || n/8 | =3.7119 | —31.1138 | 1.4343
w/4 | —0.5866 | —89.5203 | 1.8320

TABLEAU 2.1 — Paramétres empiriques utilisés pour approximer les relations de
dispersion k //W(E //) obtenues par la méthode k- p 6 x 6 dans 3 directions principales
d=0, 7/8 et w/4.

et permet le calcul analytique de la DOS 2D grace a I’Equation 2.8.

Cette méthode, validée dans I’étude du transport de trous [31], a été introduite
dans notre simulation et son impact mesuré dans le paragraphe 5.2.
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4. Résolution numérique de 1’auto-cohérence

4 Résolution numérique de I’auto-cohérence

La résolution numérique Poisson-Schrédinger présente de nombreux défis : un
compromis doit étre trouvé entre le temps de calcul et la précision de la simulation
souhaitée. Nous présentons dans cette section les enjeux posés par l'intégration de la
résolution auto-cohérente dans un simulateur numérique et les solutions apportées.

4.1 Convergence de la boucle auto-cohérente

Nous avons défini dans la section 1 le schéma de la boucle de convergence a
résoudre (Figure 2.2). Le simulateur développé pendant cette thése suit ce schéma,
4 une nuance prés concernant le traitement de ’équation de Poisson.

En effet, reprenant les notations de ce schéma, le profil de potentiel inconnu au
eme

cours de la ¢*™¢ itération V; s’obtient a partir de la charge p; selon :

o [ v\
g (5 a;;) — p (2.18)

La résolution numérique de cette équation est possible, mais le potentiel solution

Vi calculé a partir de ’Equation 2.18 entraine une divergence de la boucle auto-
cohérente une fois réinjecté dans I’équation de Schrédinger pour le calcul de pjiq.
Le schéma de la Figure 2.2 est donc instable. Pour assurer la convergence Poisson-
Schrédinger, deux méthodes peuvent étre utilisées :

— La méthode d’over-relaxation [1] consiste & résoudre I’Equation 2.18 et a
réinjecter dans I’équation de Schrddinger non pas le potentiel Vi mais une
combinaison linéaire de cette solution et de la solution précédente : V; =
aVi+ (1 — a)Vig avec 0 < a < 1. Une valeur de «a proche de 0 assure une
convergence certaine bien que lente, alors qu’une valeur proche de 1 accroit la
vitesse de résolution en multipliant les risques de divergence.

— La méthode Newton-Raphson |8, 33| est une méthode numérique reposant sur
Papproximation au premier ordre f(xg + ) = f(xg) + 6f'(x0). Appliquée a
I’équation de Poisson, on obtient :

o (N __ | 9
9:\"0z )" AT |17 Gy

(Vi - vi_l)] (2.19)
i
avec les indices i-1 dénotant les résultats a l'itération précédente.
Les relations de proportionalité suivantes dans I’approche classique :

n; o< e Vi/ksT
R (2.20)

aboutissent a 1’équation :

0 oV, e e
E <€ 82 > + kBT(nl - pl) ‘/1 = —pPi—-1 + m(nl _pl) V;—l; (221)
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Cette équation est la relation de Poisson & résoudre au cours de l'itération
1 pour aboutir a une convergence certaine. Le schéma de principe présenté
Figure 2.2 est donc modifié, le calcul de V; reposant non seulement sur p; mais
aussi Vi_1.
La méthode Newton-Raphson allie rapidité de convergence et précision, a été
demontrée plus efficace que la méthode d’over-relaxation [34, 35, 36| et donc retenue
dans le cadre de cette thése.

Enfin, en pratique, la convergence est considérée atteinte quand les profils de
potentiel obtenus aux itérations ¢ et i-1 sont égaux, ou du moins différents dans une
limite fixée par un critére de convergence A :

1 Lmax ‘/;(Z) _ ‘/i—l(z) 2
e A 2.22
L/o [ v ] s (2:22)

avec une valeur de A que nous avons choisie égale a 107%. De plus, pour garantir
une convergence rapide de la simulation d’un point de polarisation j, le potentiel
V(z) au départ de la boucle auto-cohérente est tout simplement égal a la solution
de la résolution au point de polarisation j-1, considéré comme proche.

4.2 Découpage quantique - classique de la structure simulée

Pour des raisons de temps de calcul, le calcul de la concentration des porteurs
ne peut pas étre effectué sur des structures de plusieurs centaines de nanométres
dans une approche purement quantique.

La simulation Poisson-Schrodinger mise en place au cours de cette thése consi-
dére donc une approche quantique dans une zone proche de U'interface (zone incluant
diélectrique(s) de grille et substrat de Silicium), et une approche classique en pro-
fondeur du substrat comme montré Figure 2.10.

Dans la zone quantique, la concentration de charge (en C.m~3) est obtenue en
résolvant I’équation de Schrodinger (Eq. 2.3). Dans la zone classique, en prenant
I’'exemple des électrons des vallées L, elle est donnée par :

(2.23)

Ey — Ep + Eyor(2
pL(Z):—eNCLF1/2 (_ g F pt( ))7

kT

avec Eg le gap du Silicium, Er la position du niveau de Fermi par rapport a la
bande de valence et N, la densité effective d’états pour les électrons L de la bande
de conduction. L’intégrale de Fermi-Dirac est définie par :

_ 2 [r e
Fipa(o) = — /0 ey (2.24)

Les concentrations classiques d’électrons T, de trous HH et de trous LH s’écrivent
pareillement, et les densités effective d’états Nep, Nyug et Nypu sont définies de
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20nm

high-k
Sio,

Traitement quantique . .
(équation de Schrédinger) Traitement classique

\ /

p(2)

FIGURE 2.10 — Structure simulée et traitement séparé quantique / classique. Une fois
le profil de charge p(z) obtenu, la résolution auto-cohérente se poursuit en appliquant
I’équation de Poisson.

Ng, =9,23.10%*m™3
Ner =1,84.102m™3
Nypgn = 1,72.10%°m ™3
Nepn =3,2.10%4m™3
Nopg = 1,53.10% m—3
Trous (approche k-p) | Nypg = 6,74.10%*m=3 | Ny, = 2,34.10® m~3
Nyso = 1,37.10** m—3

Electrons N =2,76.10%°m™3

Trous (approche parabolique) N, =2,04.10%®m™3

TABLEAU 2.2 — Densités effectives d’états utilisées pour assurer la continuité clas-
sique - quantique. Selon la description retenue pour la bande de valence, les densités
de trous sont différentes.

maniére & assurer la continuité traitement quantique - approche classique et sont
données & température ambiante dans le Tableau 2.2.

La Figure 2.11 montre les solutions quantique et classique pour une méme struc-
ture simulée pMOS, en condition d’accumulation d’électrons. L’ajustement des deux
solutions est en effet critique pour les porteurs majoritaires, la concentration de mi-
noritaires & 20nm de l'interface étant négligeable. En bord de boite quantique, les
fonctions d’onde s’annulent et créent une zone artificiellement pauvre en charge. La
solution classique est donc ainsi raccordée quelques angstréoms avant ce bord de zone
pour assurer une transition sans discontinuité.
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FIGURE 2.11 — Densité de charge portée par les électrons en régime d’accumulation
pMOS pour les approches quantique et classique. La limite de la zone de simulation
quantique est choisie & 20nm de I'interface (dopage Nd = 2.10%3m=3).
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5 Reésultats et discussions

5.1 Impact de la pénétration des fonctions d’onde

Dans cette section, nous étudions 'impact de la pénétration des fonctions d’onde
sur les caractéristiques électriques de diverses structures nMOS. L’ensemble des ré-
sultats de simulation proposé a été obtenu (sauf mention contraire) pour des struc-
tures Silicium p (Na = 2.10%3m~3) - oxyde interfacial SiO - high-x HfO, - grille
métallique TiN, et en considérant une approche masse effective pour la description
de la bande de valence.

5.1.1 Epaisseurs physique et électrique d’un empilement diélectrique

La capacité totale C' d’une structure MOS a grille métallique est la mise en
série de la capacité Cox des diélectriques de grille avec la capacité Cg du Silicium,
dépendante du champ. La caractéristique expérimentale d’un empilement est donc :

C(Ve) ™' = O + Cs(Vp) ™, (2.25)

et la connaissance de Cy permet 'extraction de ’'EOT.

1. Dans une approche classique, on considére que le pic de charge est situé a
I'interface Si-SiOgy (cf. Figure 2.11). La capacité du semiconducteur Cs est
alors considérée nulle et & fort champ :

C(Vy) = Cox = €si0,/EOT (2.26)

2. Dans une approche quantique, un décalage du pic de charges est observé
(quelques angstroms) : annulation des fonctions d’onde au voisinage de I'in-
terface induit une zone désertée de porteurs entre l'interface et le pic, appelée
darkspace!?. La simulation Poisson-Schrédinger prend tout son sens dés lors
que le darkspace X devient du méme ordre de grandeur que 'EOT & évaluer.
La résolution auto-cohérente permet en effet de calculer :

Cs(Vg) = esi0,/ X (Ve) (2.27)
Les Equations 2.25, 2.26 et 2.27 permettent de définir le CET, épaisseur équiva-

lente électrique de la structure MOS :

€8i0q

CET) = &y

— EOT + X (Vy), (2.28)

Pour des EOT élevés, le darkspace est négligeable, d’ott EOT = CET et la
validité de I'approche classique.

10. Le darkspace est noté X et est exprimé en équivalent-électrique-SiO; :
X = distance interface/pic X esio, /€si.
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5.1.2 Pénétration des fonctions d’onde et extraction d’EOT

La Figure 2.12 montre les caractéristiques C(Vy) calculées par le simulateur
Poisson-Schrédinger pour un empilement présentant un EOT constant de 1,23nm,
avec ou sans prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde. Nous remar-
quons tout d’abord I’écart entre les maxima des caractéristiques simulées et Coy, dli
au darkspace. De plus, la valeur du darkspace semble différer selon qu’on considére
ou non la pénétration des fonctions d’onde.
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FIGURE 2.12 — Caractéristiques C(V;) d’'un empilement 0.8nm SiOy - 2nm HfO,
(EOT = 1.23nm), simulées avec ou sans pénétration des fonctions d’onde.

A partir de 'Equation 2.28, la Figure 2.13 montre 1’évolution du darkspace en
fonction de Vg, c’est-a-dire la différence entre les épaisseurs physique et électrique de
I’empilement. La non-prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde entraine
ainsi une erreur d’environ 1A dans I'évaluation du darkspace, et donc de 'EOT. La
roadmap ITRS HP prévoit des EOT inférieurs & 1nm dés le noeud 32nm''. Une
erreur de 1A dans son extraction (donc de 10%) n’est pas acceptable et la prise en
compte de la pénétration des fonctions d’onde s’avére indispensable.

Dans le cadre de cette étude, l'intégration des diélectriques dans la structure
simulée est critique. En effet, dans une approche expérimentale conventionnelle,
PEOT est extrait en s’appuyant sur une unique simulation quantique de Cs, et Cox
est déterminé en ajustant la caractéristique expérimentale a la théorie (Equation
2.25).

Un simulateur Poisson-Schrédinger ne prenant pas en compte la pénétration des
fonctions d’onde simule seulement le substrat Silicium et donc Cs. La méthodologie
conventionnelle d’extraction d’EOT est dans ce cas parfaitement valable.

Dans une approche plus réaliste prenant en compte la pénétration des fonctions

11. Source : http://www.itrs.net/Links/2009ITRS/Home2009.htm.
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FIGURE 2.13 — Evolution du darkspace avec V; dans un empilement 0.8nm SiOs -
2nm HfO2 (EOT = 1.23nm), simulé avec ou sans pénétration des fonctions d’onde.

d’onde, 'EOT est un paramétre d’entrée de la simulation et seule la capacité totale
C(Vg) est simulée. Dans ce cas, on peut penser que Cs est dépendant de 'EOT. A
premiére vue, une approche rigoureuse nécessiterait différents résultats de simula-
tions obtenus pour différents EOT pour ajuster une caractéristique expérimentale
C(Vy) donnée.

Compte tenu du temps nécessaire pour aboutir a la résolution de I’auto-cohérence
(environ 2h), cette approche est irréalisable. Nous faisons alors ’hypothése que Cs ne
varie pas, & champ constant, avec 'EOT. Une seule simulation Poisson-Schrédinger
est alors & méme de rendre compte de la charge pour des empilements d’épaisseur
différente et la méthode conventionnelle précedemment citée est alors utilisée. La
validité de cette hypothése est discutée dans les sections suivantes.

5.1.3 Influence des paramétres tunnel des diélectriques

L’évanescence des fonctions d’onde dans les diélectriques de grille est une mani-
festation du courant tunnel. Dans ce paragraphe, nous étudions tout d’abord I’in-
fluence des paramétres tunnel du SiOq interfacial sur la pénétration des fonctions
d’onde et le darkspace. En effet, dans un empilement high-x, la nature de 'oxyde
interfacial peut légérement différer du SiOo pur, entrainant une variation de ses pa-
ramétres communément admis. Dans une seconde partie, I'influence de la nature du
high-x sur le darkspace et donc la simulation de Cy sera étudiée.

Pour des raisons de clarté, seule la pénétration des fonctions d’onde des élec-
trons de la bande de conduction est commentée, en condition d’inversion (cas d’une
structure nMOS, substrat p). Les analyses et commentaires restent néanmoins va-
lables pour les trous de la bande de valence, pour lesquels leffet de la pénétration
intervient en régime d’accumulation nMOS, ainsi que pour une structure pMOS

41



Chapitre 2. Modélisation de I’effet de champ

(inversion de trous, accumulation d’électrons).
Les paramétres considérés sont :
— mgio, et mpgo, : masses tunnel des électrons dans le SiOy et le HfOy (en
unités de mg, masse de I’électron libre),
— ¢si0, et onro, : hauteurs de barriere du SiOz et du HfO9 par rapport a la
bande de conduction du Silicium (en eV).
Dans un diélectrique d’épaisseur donnée, le courant tunnel est d’autant plus
important que ces paramétres sont faibles : dans ce cas, nous attendons donc une
concentration d’électrons dans ’empilement de grille plus importante.

La structure simulée est un empilement 8A SiOs - 2nm HfO,, soit un EOT de
1,23nm. Les paramétres tunnel du diélectrique HfO9 simulé sont constants (myso, =
0,2mg et ¢uro, = 2,2eV) et différentes valeurs de parameétres SiO2 sont simulées,
variant fortement autour des valeurs communément admises dans la littérature 2.
La Figure 2.14 montre une concentration de charges dans I’empilement suivant une
tendance attendue : elle augmente quand les grandeurs mgio, et ¢sio, diminuent,

c’est-a-dire quand le courant dii & I'effet tunnel augmente.

Echelle logarithmique Echelle linéaire
10° T — T — 4x10” — T — T
i i Hfo, | SiO, | Si Sio, ! Si Sio, ! Si
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FI1GURE 2.14 — Concentration de charge des électrons en fonction des paramétres
tunnel de l'oxyde interfacial mgio, et ¢sio, & Vg = 2V.

De plus, la concentration d’électrons tracée en échelle linéaire montre une légére
variation de la position du pic de charge (et donc du darkspace) en fonction des
parameétres tunnel SiOy considérés. La Figure 2.15 montre une augmentation du
darkspace quand ¢gio, augmente et une évolution inverse quand mgio, augmente.

Intuitivement, une augmentation de la charge évanescente dans le SiO2 tendrait
a décaler le pic de charge vers la grille et donc diminuer le darkspace. Ce décalage
est observé en faisant varier ¢sio,, mais une variation de mgio, montre un compor-
tement inverse. Cette observation est validée en considérant la relation analytique
approximant la valeur du darkspace X en fonction des paramétres de 'oxyde de

12. msio, = 0,5mq et ¢sio, = 3,1eV [37]
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FI1GURE 2.15 — Evolution du darkspace en fonction des paramétres tunnel de 'oxyde
interfacial mgio, et ¢sio, & Vz = 2V. Le trait plein bleu montre la valeur du darks-
pace obtenue sans simuler la pénétration des fonctions d’onde.
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FIGURE 2.16 — Evolution du darkspace en fonction des paramétres tunnel du HfO9
mufo, et duro, & Vg = 2V. Les pointillés bleus représentent les valeurs communé-
ment admises dans la littérature.

grille [38], qui conduit a la relation de proportionnalité suivante :

X o V18I0 (2.29)
vV $si0,

qui explique I'influence opposée de ces 2 paramétres sur I’évolution du darkspace.
Une variation raisonnable des paramétres tunnel SiOo n’entraine qu’une varia-

tion limitée du darkspace (~ 0,1 A) Considérer le diélectrique interfacial comme

étant du SiO9 pur est donc une hypotheése valide pour 'extraction I’EOT : méme si
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la nature de ce matériau devait légérement différer, une variation de ses paramétres
tunnel n’a que peu d’impact sur 'EOT extrait.

Nous considérons maintenant les parameétres tunnel du SiOy constants : mgio, =
0,5mg et ¢sio, = 3,1eV. La Figure 2.16 montre I’évolution du darkspace en fonction
des paramétres tunnel HfOs simulés. Aucune évolution n’est observée : en effet,
la densité de charges présente dans le high-x est négligeable. Une légére variation
de cette charge n’entraine aucune modification du profil de charge a 'interface du
Silicium. Une méme simulation Poisson-Schrédinger est ainsi & méme de rendre
compte de différents matériaux high-«.

La Figure 2.17 illustre la pénétration des fonctions d’onde en montrant la part
de charge évanescente dans les diélectriques de grille par rapport a la charge totale
Qsc(Ve) dans le semi-conducteur (Q(z < 0)/Qsc). On remarque ainsi une nouvelle
fois que la charge évanescente dans le HfOy est négligeable (inférieure a 0.001%), et
que la part de charge dans I'oxyde interfacial n’excéde pas 1% en régime d’inversion.
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FIGURE 2.17 — Part de charges évanescentes dans l'empilement par rapport a la
charge totale dans le substrat Silicium.

Nous avons de plus vérifié que les charges présentes dans 1'oxyde interfacial ont
une influence insignifiante sur la chute de potentiel Vox dans 'empilement diélec-
trique. En effet, dans le simulateur Poisson-Schrodinger mis en place, nous avons
retenu pour le calcul de Vi, et donc de V;; une approche initialement appliquée dans
les simulateurs ne prenant pas en compte la pénétration des fonctions d’onde, a
Savoir :

VOX(Vg) = _Qsc(vg)/cox’ (2'30)

qui est I'application du théoréme de Gauss a Uinterface Si - SiOq. Intégrer la part
de charges évanescentes dans le théoréme de Gauss (approche plus réaliste) corrige
le potentiel Vi d’un maximum de 4mV en forte inversion, valeur considéré comme
négligeable.
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5.1.4 Influence des épaisseurs des diélectriques

Nous étudions dans ce paragraphe ’évolution du darkspace dans des empilements
présentant différents EOT. Nous souhaitons en effet valider I'indépendance de Cj
avec Cox pour ensuite permettre des extractions multiples d’EOT avec une seule
simulation Poisson-Schrédinger.

La Figure 2.18 présente 1’évolution du darkspace en fonction de la charge dans
le semi-conducteur pour différentes épaisseurs de HfO5 avec tgio, = cte = 0,8nm et
différentes épaisseurs de SiOy avec tyso, = cte = 2nm. Cette évolution est ici tracée
non plus en fonction de V; mais & charge constante pour permettre une comparaison
pertinente.

Nous remarquons des variations en fonction des différentes épaisseurs utilisées.
Pour différentes épaisseurs de HfO9 entre Inm et 4nm, la variation peut atteindre
0,3 A a fort champ, en inversion comme en accumulation. La méme tendance est ob-
servée pour différentes épaisseurs de SiO. Ce résultat est sujet a caution : en raison
de la décroissance exponentielle de la charge dés les premiers angstroms de SiOs,
les variations d’épaisseurs sont censés n’avoir que peu d’influence sur le darkspace
(comme observé précedemment dans le cas du HfOgy par exemple). Cette variation
montre les limites numériques de la simulation mise en place. En effet, la condition
limite forcant les fonctions d’onde & s’annuler a Uinterface grille métal - high-x ne
correspond pas a la réalité et peut fausser la position précise du pic de charges.

Malgré cette légére incertitude, nous n’avons pas souhaité complexifier la réso-
lution numérique de ’auto-cohérence : & partir de la simulation d’un empilement
constitué de Inm de SiOs et 2nm de HfOs, nous considérons que nous pouvons
rendre compte des caractéristiques C'(V) d’une large gamme d’empilements jus-
qu'a une erreur maximale de 0,2 A sur Pextraction finale I’EOT, erreur qui reste
acceptable.
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F1GURE 2.18 — Evolution du darkspace en fonction de la charge dans le semi-
conducteur pour différents empilements simulés.
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5.1.5 Validation expérimentale

Dans ce paragraphe, nous utilisons un ensemble de caractéristiques expérimen-
tales C'(Vy) pour valider le simulateur développé. Différentes capacités MOS de sur-
face 100 x 100pm? ont été caractérisées a 1’aide d’'un LCR Meter Agilent 4284A & une
fréquence de 100kHz, différant seulement par le dopage substrat. Elles présentent
les caractéristiques suivantes :

— substrat Silicium, dopé n (Nd = 2.10%!, 4.10%3 et 2.10**m3) ou p (Na =

2.10%! et 5.10%3m=3) par épitaxie de Silicium dopé in-situ,

— 2nm de SiO9 thermique,

— grille métallique TiN 5nm.

Différentes simulations Poisson-Schrédinger ont été réalisées pour chaque valeur
de dopage substrat en considérant une couche de 2nm de SiO2 dans la zone simulée.
Les niveaux de dopage sont pris égaux aux valeurs nominales fournies : 'utilisation
de substrats dopés in-situ permet de considérer que les échantillons testés sont des
échantillons étalons, avec notamment une concentration de dopants constante en
profondeur du substrat. Pour chaque empilement, 'EOT et Vpp sont extraits en
ajustant les caractéristiques C'(V;) théoriques et expérimentales. Les Figures 2.19 et
2.20 montrent ces caractéristiques et les valeurs d’EOT et de Vgp extraites.

La simulation reproduit bien I’expérience pour les différents niveaux de dopage n
ou p et les EOT extraits sont proches de la valeur attendue de 2nm. Ces valeurs pré-
sentent une faible variabilité, observation qui est cohérente avec des oxydes réalisés
identiquement pour les différentes variantes de dopage substrat. On note également
une distorsion des caractéristiques expérimentales & faible champ, non reproduite
par la simulation. Des états d’interface dans le gap du Silicium induisent en effet
une capacité parasite dont la valeur dépend du remplissage de ces piéges et donc de
la polarisation.

Le Tableau 2.3 compare les EOT extraits avec une approche ne prenant pas
en compte la pénétration des fonctions d’onde, approche retenue dans l'outil de
simulation du LETI. Pour chaque dispositif, on retrouve un écart d’environ 1A :
ne pas prendre en compte la pénétration des fonctions d’onde sous-estime 'EOT.
Les valeurs de Vpp extraites montrent en revanche un excellent accord entre les 2
approches (non montré ici dans un souci de clarté). Comparées a la théorie (écart
entre niveaux de Fermi du Silicium et de la grille métallique midgap), elles montrent
un écart AVpp différent selon qu’on considére une structure nMOS ou pMOS. Ces
écarts peuvent étre d’origines multiples :

— la grille métallique TiN n’est pas parfaitement midgap,

— des charges sont piégées en volume dans le SiOo,

— des charges a l'interface SiO2-TiN induisent un dipole et un décalage du travail

de sortie du métal de grille.

Les procédés de croissance de l'oxyde ou de dépdt de grille sont néanmoins
donnés identiques pour les différents dispositifs caractérisés et I'incohérence de AVyp
observée entre nMOS et pMOS ne peut étre expliquée par les élements cités. De plus,
une erreur sur le calcul du niveau de Fermi dans le semiconducteur est & exclure :
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FIGURE 2.19 — Caractéristiques C(V;) expérimentales et théoriques de capacités
nMOS présentant des niveaux de dopage Na = 2.10%! et 5.10%3m 3. Les cercles
bleus soulignent la zone perturbée par des piéges d’interface.
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FIGURE 2.20 — Caractéristiques C'(V) expérimentales et théoriques de capacités
pMOS présentant des niveaux de dopage Nd = 2.10%', 4.10%3 et 2.10%* m 3.

revenir & une cohérence entre les valeurs de Vg nMOS et pMOS nécessiterait de
changer les valeurs de Nc et Nv (listées dans le Tableau 2.2) de plusieurs ordres de
grandeur par rapport aux données de la littérature. Dans ce cas, il est difficile de
conclure sans I'apport d’autres moyens de caractérisation permettant la mesure du
travail de sortie de la grille ou de la quantité de piéges présente dans I'oxyde pour
chaque dispositif.

Nous avons donc souligné la validité de la simulation Poisson-Schrodinger déve-
loppée pour 'extraction de paramétres d’un empilement high-x. La prise en compte
de la pénétration des fonctions d’onde est un développement majeur, dont I'impor-
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Dispositif | Dopage || EOT | EOT LETI | AEOT VEB AVEB
(m~%) || (om) | (um) A | v W
nMOS | 2.10%! || 2,19 2,10 0,9 —0,44 | —0,117
nMOS | 5.10% || 2,14 2,06 0,8 —0,60 | —0,134
pMOS | 2.10%" || 2,16 2,09 0,7 0,33 | 0,016
pMOS | 4.10% || 2,18 2,09 0,9 0,48 | 0,028
pMOS | 2.10* || 2,16 2,08 0,8 0,52 | 0,026

TABLEAU 2.3 — EOT extraits suivant la simulation Poisson-Schrédinger dévelop-
pée et I'outil de simulation du LETI, ne prenant pas en compte la pénétration des
fonctions d’onde. L’écart AVpp est la différence entre les valeurs théoriques et ex-
périmentales de Vgp.

tance a été démontrée : ne pas modéliser ce phénomeéne conduit en effet a sous-
estimer d’environ 1A 'EOT. Ce résultat, dans un premier temps obtenu par une
approche purement numeérique, a été confirmé expérimentalement. L’accord expé-
rience - simulation pour différents niveaux de dopage n et p a également été montré.

5.2 Influence de la non-parabolicité de la bande de valence

L’ensemble des résultats précedemment obtenu ’a été en considérant une descrip-
tion parabolique de la bande de valence, dans I'approximation de la masse effective.
Dans cette section, nous étudions 'impact d’une description plus avancée de la re-
lation E(k) des trous sur la modélisation d’une caractéristique C'(Vy) expérimentale
et Iextraction d’EOT en régime d’accumulation nMOS.

L’approche retenue est la description analytique de la structure de bande de
valence, calibrée sur des résultats k-p 6 x 6 [31], présentée dans le paragraphe 3.2.3.

Les différences, importantes, observées entre les masses de confinement des 2 ap-
proches '3 laissent supposer une variation de la charge totale dans le semiconducteur
et donc de la capacité de grille C'(Vy). Néanmoins, la Figure 2.21 montre pour de
faibles énergies que la densité d’états 2D des trous présente un ordre de grandeur
équivalent suivant qu’on considére une approche masse effective ou k - p. La position
des niveaux énergétiques quantifiés est plus faible pour I'approche masse effective
(porteurs plus “lourds”), réduisant ainsi 1’écart avec le niveau de Fermi. Néanmoins,
l'augmentation conséquente de charge inhérente & cet effet est compensée par une
DOS pour chaque sous-bande inférieure a celle obtenue par approche k-p 6 x 6.

La Figure 2.22 compare 2 caractéristiques C(V;) simulées suivant les 2 descrip-
tions proposées avec la caractéristique expérimentale d’un empilement Silicium p -
0.8nm SiO2 - 2nm HfOs. I’EOT de 1.22nm a été extrait en ajustant les simula-
tions avec le régime d’inversion, pour lequel la description de la bande de valence

13. On rappelle leurs valeurs dans 'approximation de la masse effective (mun = 0,49mo, mru =
0,19mg) et dans lapproche calibrée sur les résultats k-p (muu = 0,2687mo, mLua = 0,2249my,
mso = 0,2085m0).
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FIGURE 2.21 — Densité d’état 2D des trous de la bande de valence en régime d’ac-
cumulation nMOS, pour un potentiel de surface Vi = 0,6eV. Les porteurs avec une
énergie inférieure a cette valeur sont confinés dans le puits d’accumulation (2D), les
porteurs avec une énergie supérieure sont libres (3D).

n’a aucune influence. On constate ainsi que ’approche parabolique reproduit bien
I’ensemble de la caractéristique, du régime d’accumulation au régime d’inversion. La
description k- p 6 x 6, elle, peine & reproduire la capacité en régime d’accumulation.
Un écart est observé, pouvant conduire & une erreur de 0.5A sur Uextraction ’EOT.

0.025 T T T T T T T 0.025 T T T

Mgoon = cte = 0.5m,

0.020

0.015
0.020

Capacité [F.m?]
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—— Simul. k.p 6x6
0.005} ' —— Simul. masse
' effective
V,, =-0.35V E :
0000t o1 15 : : :
-2.0-15-1.0-05 0.0 05 1.0 15 2.0 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0

Tension de grille Vg [V]

FIGURE 2.22 — Caractéristique C(V;) expérimentale d’'un empilement Silicium p -
0.8nm SiOg - 2nm HfO9 comparée aux simulations suivant une description parabo-
lique ou k-p 6 x 6 de la bande de valence. La masse tunnel des trous mgio, n est
constante et égale & 0, 5my.

Pour annuler cet écart et ainsi permettre a ’approche k- p 6 x 6 de rendre compte
de l'ensemble de la caractéristique C(V;), nous avons ajusté la masse tunnel des
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trous dans le SiO2 mgio, 1, ce parametre ayant un impact sur la pénétration des
fonctions d’onde et le darkspace. Une masse mgio, n» = 1.2mg a été utilisé dans ce
cas et la simulation k-p 6 x 6 comparée a 'expérience est montrée Figure 2.23. Ce
changement de paramétre n’impacte bien siir pas la simulation du régime d’inversion,
et 'EOT extrait reste égal & 1.22nm. La masse tunnel des trous utilisée pour assurer
un bon accord expérience - théorie reste sujette & caution et sera discutée dans le
chapitre 3 dans le cadre du transport tunnel de trous dans I’empilement diélectrique.

0.025 T T T T T T T 0.025 T T T

| Simulations k.p 6x6

0.020

0.015
0.020

Capacité [F.m?]

0.010+ J
O Expérience
0.005} ! Mgz = 0-5M,
X T Mgopn = 1.2m,
Vg =-0.35V | | |
0.000 | | P | | | 0.015 | | |
-20-15-10-05 0.0 05 10 15 20 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0

Tension de grille Vg [V]

FIGURE 2.23 — Caractéristique C(Vy) expérimentale d'un empilement Silicium p
- 0.8nm SiOg - 2nm HfOy comparée a des simulations k-p 6 x 6 pour différentes
valeurs de masse tunnel des trous mg;o, h-

Une description k-p 6 x 6 de la bande de valence, & condition d’utiliser une
masse tunnel de trous différente, ne constitue donc pas une avancée significative
de la simulation Poisson-Schrodinger. Une simple approche parabolique permet en
effet une extraction pertinente d’EOT et est & méme de rendre compte de la totalité
d’'une caractéristique C(V,) expérimentale. Néanmoins, cette description avancée
est & reporter dans le cas de I’étude du transport, les différences observées sur la
position des niveaux quantifiés pouvant influer la modélisation du courant tunnel.
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6 Conclusions du chapitre 2

La modélisation de l'effet de champ et du confinement quantique est un maillon
indispensable de 1’étude de la conduction tunnel dans un empilement high-x. Ré-
soudre les équations couplées de Poisson et Schrédinger implique un investissement
numérique important, nécessaire pour :

1. Simuler la caractéristique C' (V) d’'un empilement et en déduire 'EOT, Vip
et le dopage substrat par comparaison avec l’expérience,

2. Modéliser la distribution de la charge confinée & l'interface pour le calcul du
courant tunnel.

Une analyse bibliographique détaillée a tout d’abord mis en évidence 1’évolution
de cette simulation depuis le déebut des années 1970 et les premiers travaux de Stern
et Howard. Au fil du temps, les développements apportés par la communauté ont
accompagné les évolutions technologiques de I'empilement MOS et ont notamment
pris en compte le role croissant des effets quantiques. Aujourd’hui, P'EOT visé at-
teint 1’échelle du nanométre et un nouveau simulateur a da étre développé au sein
de 'IMEP-LAHC et du CEA LETI pour permettre la simulation précise de ces
empilements avancés. L’analyse de 1’état de ’art nous a conduit a intégrer :

— la prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde en incluant les di-

électriques de grille dans la zone simulée,

— un traitement quantique unique pour les trous et les électrons (permettant
de s’affranchir de 'approximation de la désertion totale), et ce pour tous les
régimes de fonctionnement MOS (simulant donc les effets quantiques en condi-
tion de bandes plates),

— une description avancée de la bande de valence obtenue par simulation k- p
6 x 6.

La mise en ceuvre numérique de la résolution auto-cohérente s’est heurtée au
difficile compromis entre la précision recherchée et le temps de convergence. Nous
avons ainsi choisi de délimiter la structure simulée en une zone quantique proche de
I'interface de Silicium et une zone classique en profondeur du substrat, permettant
un gain de temps de calcul substantiel. L’utilisation de la méthode Newton-Raphson
pour la résolution de I’équation de Poisson assure de plus une convergence certaine
des boucles auto-cohérentes.

Les caractéristiques C(V;) simulées ont été comparées aux caractéristiques ex-
périmentales d’empilements SiO2 et SiOs-high-x, ce qui a permis de dégager les
conclusions suivantes :

1. Le simulateur développé permet de reproduire les caractéristiques C(Vy) expé-
rimentales d’empilements nMOS et pMOS, pour différentes valeurs de dopage
substrat.

2. La prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde est essentielle et
permet de s’affranchir d’une erreur de 1A sur l'extraction ’EOT,
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3. A champ constant, la concentration de charge dans le Silicium est considé-
rée indépendante de ’EOT. Une seule simulation Poisson-Schrédinger permet
donc de simuler les caractéristiques C(Vy) de différents empilements de grille.

4. La description k-p 6 x 6 de la bande de valence, nécessaire pour I’étude du
transport de trous dans un canal d’inversion pMOS, n’apparait pas perti-
nente pour 1’étude du confinement. Une simple description parabolique est
suffisante pour rendre compte des différentes caractéristiques électriques d’un
empilement et extraire ses parameétres.

Le développement de cet outil de simulation permet donc une extraction précise
des parameétres EOT, Na et Vpp d’un empilement high-x et décrit précisement la
charge a l'interface du Silicium, donnée essentielle pour la modélisation du courant
tunnel.
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CHAPITRE 3
Etude de la conduction dans un
empilement nMOS HfO»

Comme abordé dans 'introduction, I’étude du courant de grille I, dans un em-
pilement high-x — habituellement un bi-couche SiOy - high-x — doit répondre a
deux enjeux majeurs :

1. Approfondir la connaissance de ces empilements avancés.
L’introduction des diélectriques high-x, moins connus que le SiO2, pose en
effet des questions, telles que les mécanismes de conduction privilégiés dans
ces diélectriques (tunnel direct, thermiquement assisté, assisté par piéges...)
ainsi que leurs paramétres intrinséques (masses tunnel, gaps et hauteurs de
barriére par rapport au Silicium) [1, 2|. De plus, les contraintes liées a leur
intégration, notamment la présence d’un oxyde interfacial SiOs, sont également
susceptibles d’avoir un impact non négligeable sur le courant de fuite. L’oxyde
interfacial pouvant présenter un comportement différent du SiO2 pur [3], nous
le noterons dans la suite de ce manuscrit IL (pour Interfacial Layer).

2. Développer une modélisation prédictive du courant de grille.

Un outil prédictif est nécessaire pour identifier les matériaux & méme de ré-
pondre aux spécifications de I'I'TRS en terme d’EOT et de fuites de grille
[4]. La modélisation mise en place doit répondre a des exigences de 1/ préci-
sion (modélisation “physique” sans paramétres empiriques d’ajustement), 2/
souplesse (considération de divers diélectriques) et 3/ rapidité (modélisation
analytique ou peu cotiteuse en temps de calcul). Les travaux menés dans le
cadre de cette thése n’ont pas la prétention de modéliser et prédire le courant
de grille d’'un dispositif avancé en régime de fonctionnement : les fuites liées
au recouvrement (overlap) de la grille et des source-drain ne sont pas prises en
compte, ainsi que les fuites de grille a ’état on sous polarisation de drain Vjy.
Les méthodes de caractérisation et les modéles développés sont uniquement
dédiés a 1’étude de ’empilement.

Parmi le grand nombre de matériaux haute-permittivité candidats pour succéder
au SiOg massif, les diélectriques & base d’Hafnium (en particulier HfO9) présentent
de multiples avantages |5, 6, 7, 8] (stabilité thermique durant le process, gap et
permittivité élevés, bonne maitrise des techniques de dépot...) et sont d’ores et déja
introduits au sein de composants ou circuits en production [9]. Ce chapitre s’appuie
sur une étude compléte d’empilements HfOo pour modéliser le courant de grille dans
ces empilements et définir une méthodologie précise d’extraction de parameétres.
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Dans une premiére partie, nous étudierons les mécanismes & l'origine de la
conduction en régimes d’inversion et d’accumulation nMOS (types de porteurs as-
surant le transport, courant grille — substrat ou substrat — grille...) grace a des
données expérimentales obtenues sur des empilements IL - HfOy - TiN. Les divers
mécanismes de conduction susceptibles d’étre a I’origine du courant seront également
introduits.

La seconde partie présente la modélisation tunnel employée pour expliquer la
conduction électrique dans les différents régimes de fonctionnement. Couplés & la
simulation Poisson-Schrédinger pour la description de la charge dans le substrat,
différents modéles de transport dans ’empilement sont présentés, différant par leur
rapidité d’exécution et leur précision (modéles analytiques ou numériques).

La validité de la comparaison entre courant de grille expérimental et théorie
tunnel est ensuite abordée dans une troisiéme partie. Un ensemble complet de ca-
ractéristiques I,(V,) expérimentales est présenté, réalisé :

— pour différentes températures (80 — 400K),

— pour des empilements présentant des variantes d’épaisseur d’oxyde interfacial

(tiL) et de HfOq (tmo,).

Les quatriéme et cinquiéme parties comparent les caractéristiques & basse tem-
pérature & la théorie tunnel, permettant ainsi I'extraction des paramétres HfOq et
I’étude de l'oxyde interfacial. L’importance de la connaissance de la structure de
bande d’un diélectrique est notamment soulignée, et la sixiéme partie propose un
regard critique sur les structures de bande extraites a partir des caractéristiques
électriques.

Enfin, la septiéme et derniére partie commente le cas particulier du mécanisme
de conduction Fowler-Nordheim dans HfOs.
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1 Meécanismes a l'origine du courant de grille

1.1 Technique de séparation de porteurs

V> Vy

—e

--- | HfO, f --
| IL —
source drain
n* . sd J substrat p L 0.5x | n*

) 1

F1GURE 3.1 — Origine du courant de grille d’un transistor nMOS bulk avec empile-
ment high-x, pour une polarisation Vy > V1. Le courant de grille total résulte de la
contribution des électrons provenant des source et drain et des trous du substrat p.

Le courant de grille I, d'un transistor nMOS est dii au transport de porteurs du
canal, alimenté par des réservoirs d’électrons (source et drain) et de trous (substrat),
comme schématisé dans la Figure 3.1. Appliquer la loi de Kirchhoff de conservation
des courants permet d’écrire pour tout régime de fonctionnement :

Ig = Igq + I, (31)

ou Iy est le courant d’électrons provenant des source-drain et I, le courant de
substrat.

La mesure conjointe des courants Iy, Iq et I, pour différentes polarisations de
grille V; est appelée technique de séparation de porteurs [10, 11, 12, 13]. Elle permet
d’identifier les courants a l'origine du courant de grille total. La Figure 3.2 décrit ces
différentes contributions en fonction du régime de fonctionnement de la structure
nMOS caractérisée.

1. Pour Vi > Vr, le courant de grille est la somme de 2 contributions :

— J2Dpce : courant d’électrons confinés provenant de la couche d’inversion
(gaz 2D). Ces électrons sont fournis par la source et le drain du transistor
et, dans ce cas, Iyq = J2Dpce,

— J3Dgye : courant d’électrons non-confinés de la bande de valence du substrat
(gaz 3D). Pour chaque électron transitant vers la grille, une paire électron-
trou est créée et les trous ainsi générés sont collectés dans le substrat. On a
donc Ib = JBDBVe.

2. Pour Vi < Vg, le courant de grille est la somme des contributions :
— J3DwMETe : courant d’électrons de la grille métallique (gaz 3D) vers la bande
de conduction du Silicium,
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\ J3Dyere (€)
J32D4c, (&) / T >

TiN
\
J3Dgy. (€) K High-k

a

a

< Pczoccoceooo
TiN High-k IL |Sip J2Dgy, (h*) IL |sip
Vg > VT Vg < VFB

FIGURE 3.2 — Représentation des différentes contributions au courant de grille en
fonction de la polarisation V,. La nomenclature retenue pour désigner ces contribu-
tions est J / nature du gaz incident / origine des porteurs (bandes de conduction,
de valence ou métal de grille) / type de porteurs.

— J2Dgyy, : courant de trous de la couche d’accumulation (gaz 2D) vers la
grille métallique.

Dans ce cas, il est difficile de conclure sur la nature des courants Igq et Iy, me-

surés. Les électrons transitant par J3DygTe peuvent en effet soit étre évacués

par les source-drain (courant Iq), soit se recombiner en profondeur du sub-

strat et étre détectés par mesure du courant [,. Le courant J2Dgyy, contribue

quant & lui uniquement au courant [, mesuré.

Les résultats expérimentaux obtenus lors de I’analyse de séparation de porteurs
sur des empilements SiOs - TiN et SiO9 - HfOs - TiN sont représentés en Figure 3.3.
Les mesures I (V) représentées sont caractéristiques de I’ensemble des observations
que nous avons pu faire sur ce type d’empilements, et permettent ainsi de généraliser
les analyses expérimentales suivantes :

1. Cas SiO- - métal.
Pour V; > 0, le courant de grille I, est égal au courant source-drain [yq a
faible champ, et & la somme des contributions des source-drain et du substrat
(courant I,) a fort champ. La simulation du courant de grille en inversion
nMOS nécessite donc la modélisation conjointe du courant 2D d’électrons de
la bande de conduction J2Dpce et du courant 3D d’électrons de la bande de
valence J3Dpgve.

2. Cas IL - high-x - métal.
Pour Vy > 0, le courant de grille I, est égal au courant source-drain Iyq et
seule la modélisation de la composante J2Dpce est nécessaire pour simuler le
courant de grille en inversion. Le courant d’électrons 3D de la bande de valence
est en effet négligeable.

Pour V; < 0, dans les 2 types de structure, le courant de grille est égal au courant
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1. Mécanismes a l’origine du courant de grille
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FIGURE 3.3 — Caractéristiques I4(V,) expérimentales et mesures de séparation de
porteurs mesurées pour un empilement 15A SiOs - TiN et un empilement 8A IL -
20A HfO, - TiN (T = 300K).

de substrat I, et le courant Iyq est négligeable. Néanmoins, il n’est pas possible de
conclure quant & 'origine du courant de grille, le courant I}, pouvant indifféremment
étre égal aux composantes J3DygTe ou J2Dpyy. Expérimentalement, il n’est donc
pas possible de conclure sur la nature du courant en accumulation nMOS et la
technique de séparation de porteurs montre ses limites. Seule la modélisation de ces
2 contributions et leur comparaison avec l'’expérience permettra de conclure sur la
nature du courant de grille & V, < 0 (cf. paragraphe 5.1, page 5.1).

Enfin, notons que I'analyse de la séparation de porteurs dans en empilement
standard SiOs - Polysilicium montre la méme tendance qu’un empilement high-x, a
savoir Iy = Iyq = J2Dpce pour Vg > 0 et I = I}, pour V; < 0. L’analyse, identique
a celle d’'un empilement IL - high-x - métal, n’est pas détaillée par souci de clarté.

Le Tableau 3.1 résume les résultats obtenus par technique de séparation de por-
teurs pour les différents empilements cités.

Empilement H Ve > Vr Ve < Ve
SiOs - Polysilicium Iy = Iyq = J2Dgce I, =L =7
SiOg - métal Iy = Iyqg + Iy, = J2DBce + J3DBve | Ig = Iy, =7

IL - high-x - métal I, = Iyq = J2DgBce I, =1 ="

TABLEAU 3.1 — Origine du courant de grille dans différents types d’empilements.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

1.2 Meécanismes de transport dans un diélectrique

Les composantes J2Dgce, J3DBve, J3DMETe €t J2Dpvyn peuvent étre portées
par différents mécanismes de conduction, principalement de type tunnel ou assistés
par des piéges localisés dans le gap des diélectriques (pour les épaisseurs considérées).
L’identification de ces mécanismes est possible :

— expérimentalement : en utilisant différents leviers permettant de discriminer
chaque contribution, tels que la température de mesure ou I’épaisseur des
diélectriques caractérisés,

— théoriquement : en comparant différents modeéles de conduction au courant de
grille expérimental.

Pour plus de clarté, ce paragraphe résume les principaux mécanismes de conduc-
tion d’électrons & travers un empilement MIM (métal - isolant - métal). Nous re-
trouverons les mémes mécanismes lors de ’étude du courant dans un empilement
Silicium - IL - high-x - métal.

1.2.1 Conduction tunnel

\I Vox < q)cx t
Doy >,
VOX > ¢EJ)(
o > 0
oo v e ©6 o
Energie v
[eV] ¢ t >
(004  —
Position z
[nm] .
Tunnel Direct Fowler-Nordheim
(DT (FN)

FIGURE 3.4 — Schéma simplifi¢ des mécanismes de conduction assistés par champ
dans un diélectrique.

Les fonctions d’onde des porteurs provenant de la cathode émettrice pénétrent
dans le diélectrique et induisent une probabilité de présence non nulle de charges
au sein de la barriére de potentiel. Ce phénoméne, dii & la nature quantique des
porteurs, permet le passage d’un courant appelé courant tunnel [14].

Le transport est d’autant plus favorisé que le diélectrique est soumis & un champ
électrique important Eox = Vix /tox avec Vo la chute de potentiel dans 'oxyde et toy
son épaisseur. La Figure 3.4 schématise les 2 cas particuliers de transitions tunnel
dans un diélectrique :

— Le transport Tunnel Direct (noté TD) est une transition isoénergétique d’un
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1. Mécanismes a l’origine du courant de grille

porteur d’énergie incidente E! et est assistée par le champ électrique dans
le diélectrique. Exponentiellement dépendante de 1'épaisseur de la barriére,
elle est la transition prépondérante pour des oxydes ultra-minces [15]. Elle
intervient pour des porteurs d’énergie F < ¢ox — Vox, avec ¢ox la hauteur de
barriére du diélectrique par rapport au niveau de Fermi du métal émetteur.

— A fort champ ou pour une épaisseur o, importante, la chute de potentiel Vi
est susceptible d’étre du méme ordre de grandeur que ¢ox — F. La barriére
est alors triangulaire et les porteurs transitent par effet tunnel dans la bande
de conduction du diélectrique a travers une épaisseur ¢ < tox [16]. Cet effet
est appelé transition Fowler-Nordheim (notée FN) et intervient donc pour
¢ox - %X <E< ¢ox-

0X

T(E)="7

Energie E [eV]

0000
y
o

T=1

> v
0 ; >

Probabilité de transmission
(échelle logarithmique)

FI1GURE 3.5 — Probabilité de transmission tunnel 7" d’un porteur d’énergie incidente
E a travers une couche diélectrique sous potentiel V.

La probabilité de transmission d’un porteur (également appelée transparence)
est notée T et est fonction de I’énergie incidente du porteur considéré. Elle s’éche-
lonne entre 0 (transparence nulle) et 1 (transparence totale). La Figure 3.5 introduit
cette notion en regard d’une structure MIM sous potentiel V. La transparence at-
teint ses valeurs les plus importantes quand 1’énergie du porteur est supérieure a
la hauteur de barriere du diélectrique (E > ¢ox). On parle alors d’émission ther-
moionique (notée TI) : dans ce cas, le transport est en général considéré ballistique
dans la bande de conduction des diélectriques. Dans le SiO2, le libre parcours moyen
des porteurs est de 'ordre de 4 nanomeétres [17, 18]. Nous ferons la méme hypothése
dans le cas du HfO, & savoir un transport ballistique dans la bande de conduction.

1. Dans 'empilement MIM cité ici en exemple, la référence £ = 0eV est prise égale au niveau
de Fermi du métal émetteur.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

Dépendance du courant tunnel avec la température

Le transport tunnel dans un diélectrique (qu’il soit Direct ou de type Fowler-
Nordheim) ne montre qu'une dépendance limitée avec la température [19]. Les méca-
nismes quantiques en jeu dans le calcul de la transparence sont en effet uniquement
fonctions de I’énergie du porteur considéré et de I’énergie potentielle de la struc-
ture dans laquelle il évolue. Ces notions seront détaillées dans le paragraphe 2 de ce
chapitre.

Néanmoins, la distribution énergétique de charge dans la cathode émettrice pré-
sente une dépendance thermique (statistique de Fermi-Dirac) : a basse température,
les porteurs sont moins énergétiques et le courant tunnel global présentera donc une
certaine dépendance thermique.

1.2.2 Conduction assistée par piéges

Des défauts structuraux ou des impuretés dans une couche diélectrique peuvent
induire des piéges localisés dans le gap du matériau. Un piége est susceptible de
capturer ou d’émettre un porteur, et permet ainsi d’assister le transport & tra-
vers 'empilement diélectrique. Nous présentons ici le cas d’un transport assisté par
un unique piége coulombien d’énergie F; (les concepts abordés peuvant néanmoins
s’étendre a une conduction de piéges en piéges). L’écart énergétique entre F et la
bande de conduction du diélectrique est noté ¢y.

Activation Activation
thermique thermique
° m
0N °
O ey 0 4 O ey
oo ‘O‘ ° [eXe} 00 'Q'
. piege piege
Energie
[eV]
Position z
[nm] . . . .
Trap-Assisted-Tunneling Trap-Assisted-Tunneling Poole-Frenkel
élastique inélastique

FIGURE 3.6 — Schéma simplifié des mécanismes de conduction assistés par piéges
dans un diélectrique.

La Figure 3.6 distingue 3 types de transition :

— A trés basse température ou pour des piéges profonds (faible énergie Ei),
les mécanismes de capture depuis le milieu émetteur ou d’émission vers le
matériau récepteur sont de type tunnel (DT ou FN). On dit alors que le
phénomeéne de transition tunnel est isoénergétique et assisté par piege (Trap-
Assisted-Tunneling, noté TAT élastique) [20, 21].

— Pour une température non-nulle, un porteur transitant dans ’empilement peut
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1. Mécanismes a l’origine du courant de grille

capturer un phonon du réseau. Ce gain en énergie peut alors 1/ favoriser la
capture par un piége situé a une énergie supérieure, ou 2/ favoriser ’émission
depuis un piége en augmentant la transparence de la barriére de hauteur ¢,
modulée en fonction de 'activation thermique du porteur piégé et donc de son
énergie. On parle de transport TAT inélastique, composante fortement activée
en température [22].

— A haute température, ou pour des piéges peu profonds, le gain en énergie lié
a la capture d’'un phonon peut étre supérieur a la hauteur de barriére ¢ et
donc permettre une transition thermoionique du porteur dans la bande de
conduction du diélectrique. On parle de courant de type Poole-Frenkel (PF),
cas particulier du transport TAT inélastique pour lequel Tharriere = 1 [23].
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

2 Modélisation du courant tunnel

Pour les noeuds technologiques antérieurs au noceud 65nm, les empilements Sili-
cium - oxyde natif de Silicium - Polysilicium présentaient une excellente intégrité
structurale, une bonne stabilité thermique, résultant en un diélectrique de grille
SiOq pauvre en piéges. De nombreuses études ont ainsi montré que dans des gammes
d’épaisseurs inférieures & environ 3nm, la composante tunnel dans un oxyde SiOg
est le mécanisme de conduction prépondérant et explique le courant de grille total
observé [24, 25].

Par rapport a ces empilements conventionnels, I'introduction de nouveaux ma-
tériaux dans empilement (diélectriques high-x et métaux de grille) induit :

— une épaisseur physique de I'empilement diélectrique plus importante & EOT
constant,

— d’importantes transitions structurales aux différentes interfaces et des pro-
cédés de dépots différents pouvant potentiellement induire une importante
concentration de piéges dans les diélectriques.

Au vu de ces deux élements, le courant de grille dans un empilement high-x
a température ambiante est donc susceptible de présenter une composante assis-
tée par piéges supérieure & la composante tunnel, notamment pour des épaisseurs
importantes de high-x. A basse température, nous attendons toutefois une baisse
conséquente des composantes thermiquement activées, laissant place & un transport
de type tunnel.

Nous présentons dans cette partie la simulation de courant tunnel développée au
cours de cette these. Confrontée a I'expérience, elle permettra a terme de statuer sur
le mode de transport privilégié dans 1/ un empilement SiO9 (permettant d’asseoir
ou contredire les conclusions de la littérature), et 2/ un empilement high-x - métal.

Nous avons choisi de suivre une approche basée sur la notion de transparence,
approche la plus communément utilisée dans la littérature [26, 27, 28, 29] et qui
présente 'avantage d’étre la moins cotiteuse en temps de calcul. Pour étre complet,
signalons les méthodes de Bardeen [30, 31|, des résonances du coefficient de réflexion
[25, 32, 33| ainsi que le formalisme des fonctions de Green [34] qui permettent
également le calcul numérique du courant tunnel.

Nous présentons dans une premiére partie différentes méthodes de calcul de la
transparence tunnel, incluant les composantes Tunnel Direct et Fowler-Nordheim.
Les deuxiéme et troisiéme parties présentent le calcul du courant total de porteurs
confinés (courant 2D) ou libres (courant 3D), permettant ainsi de modéliser les
composantes J2Dpce, J3DBve, J3DMETe €t J2Dpyn du courant de grille. Pour
simplifier, nous détaillerons uniquement la modélisation du transport d’électrons.
Les notions abordées s’appliqueront de méme & la modélisation du courant tunnel
de trous.
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2. Modélisation du courant tunnel

2.1 Modélisation de la transparence tunnel

En mécanique quantique, I’équation de Schrodinger unidimensionnelle appliquée
a un porteur dans une structure d’énergie potentielle Eyot(2) admet toujours solu-
tion, y compris quand I’énergie du porteur est inférieure a I’énergie potentielle. Ainsi,
la densité de probabilité de présence? est définie en tout point et est non nulle au
sein d’une barriére de potentiel.

La Figure 3.7 illustre schématiquement le comportement de la fonction d’onde
d’un porteur d’énergie Ejortenr dans une structure échelon : quand Eporteur > Epot
la fonction d’onde est plane et progressive et devient évanescente quand Eporteur <
E,ot dans une barriére de potentiel. L’évanescence de la fonction d’onde dans un
diélectrique est caractéristique de la transparence tunnel T' de la barriére.

Eporteur > Epol : Eporteur < Epot :
onde plane onde évanescente
-
Epot = q)ox

Fonction d'onde
’\/\/\/‘ Barriére de
potentiel ®,

‘ Epot =0 eV !
e " \
Position z

Energie
potentielle E,,,

FIGURE 3.7 — Fonction d’onde d'un porteur d’énergie Fyorteur, évoluant dans une
structure échelon d’énergie potentielle Fpq.

2.1.1 Cas d’école : transparence d’une barriére carrée

Nous décrivons ici les étapes nécessaires pour modéliser la transparence d’une
barriére carrée. Ce cas d’école présente de maniére claire les hypothéses posées et
permettra d’étendre les notions abordées a la transparence d’une double barriére de
potentiel IL - high-x sous champ électrique.

Nous considérons la transition tunnel d’électrons d’énergie F dans une structure
MIM, comme schématisé Figure 3.8. La référence d’énergie £ = 0eV est prise égale
aux niveaux de Fermi des métaux (matériaux 1 et 3), considérés identiques. La bar-
riere de potentiel qui les sépare est d’épaisseur tox et de hauteur ¢oy (matériau 2).
La densité de courant traversant la structure se décompose en différentes contribu-
tions, appelées densités de courant de probabilité de présence (que nous appelerons
courants par commodité) :

2. On rappelle qu’elle est donnée par le module carré de la fonction d’onde, solution de I’équation
de Schrodinger.
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Energie [eV] Sens de propagation
I M @ 3)
cDox 7
jA I Jce —™ — e
g «— Jp —
O -
m e Ms ~ Position z
0 t [nm]

FIGURE 3.8 — Schéma de la structure MIM considérée.

— dans le milieu 1 (métal émetteur), le courant incident est noté ja (E) (électrons
se propageant suivant les z positifs) et jg(E) est la composante réfléchie a
I'interface avec la barriére (électrons se propageant suivant les z négatifs),

— de méme, les courants tunnel jco(E) et jp(E) se propagent respectivement
suivant les z positifs ou négatifs au sein de la barriére de potentiel,

— enfin, le courant jp(FE) est 'unique composante résultant de la transmission
du courant jo(E) dans le milieu 3 (métal récepteur).

La transparence tunnel de la barriére T'(E) est donnée par le rapport entre le
courant sortant et le courant incident :

et équivaut a la probabilité qu'un électron d’énergie E traverse la barriére.

(3.2)

Les densités de courant de probabilité sont obtenues en résolvant ’équation de
Schrédinger. Dans 'approximation de la masse effective, le vecteur d’onde k des
porteurs incidents peut étre séparé en une composante EZ (contribution au mouve-
ment des électrons suivant z) et k ) = ke + Ey (contribution au mouvement dans
le plan paralléle). L’énergie potentielle n’est pas invariante suivant z : dans cette
approche, le transport tunnel ne conserve donc pas la composante EZ7 mais conserve
la composante k /-

Suivant l’approche décrite dans le chapitre 2 (Equation 2.10, page 30), les solu-
tions générales de ’équation de Schrodinger dans les 3 matériaux sont :

901(2) _ Aeiklz + Befilﬂz’
©o(2) = Cett?* 4 De~ k27 (3.3)
pa(2) = Fete:

ou A, B, C, D et F sont des constantes et k1.3 les vecteurs d’onde dans les matériaux

1, 2 et 3. Chaque fonction d’onde solution est assimilable & la somme de 2 ondes
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2. Modélisation du courant tunnel

planes se propageant dans des sens opposés, qui correspondent aux courants évoqués
précédemment. En considérant une description parabolique des bandes d’énergie, les
vecteurs d’onde s’écrivent :

1
k= 51/2m(E — By, (3.4)

avec m la masse effective® des porteurs, différente dans chaque matériau. Dans les
métaux 1 et 3, F— FEyo = £ > 0, kq et k3 sont des grandeurs réelles, et les fonctions
d’onde sont des ondes planes. Dans la barriére de potentiel, £ — Ep,op = E — ¢ox < 0,
ko est imaginaire, et les fonctions d’onde sont des exponentielles croissantes ou
décroissantes.

L’opérateur de densité de courant de probabilité est donné par :

. h Oy
— “m| gt .
J m(soaz), (3.5)

et, appliqué aux Equations 3.2 et 3.3, permet d’exprimer la transparence tunnel :

F2

A

k3(E) my
]{31 (E) ms

T(E) = (3.6)

Les coefficients A et F sont obtenus en résolvant les équations de passage aux
différentes interfaces qui garantissent la continuité des fonctions d’onde et des densi-
tés de courant de probabilité. Dans le cas ot les porteurs a 1’origine de la conduction
ont une énergie F < ¢ox dans la barriére de potentiel, nous faisons I’approximation

e2ik2(B)tox < < o=2ik2(E)tox  Aingi, la transparence tunnel de la barriére carrée s’écrit :

Avi(E)va(E)  4va(E)vs(E) ok (B)ten

TE) = B+ 0aER 0aB) + va(B)? |

(3.7)
avec v1(F), va(E) et vs(E) les vitesses thermiques dans chaque zone, s’exprimant
en fonction du vecteur d’onde : v = hk/m.

L’observation de I’Equation 3.7 permet quelques remarques :

— Le terme exponentiel est caractéristique du transport dans la barriére : on
remarque ainsi I'importante dépendance de la transparence avec 1’épaisseur
tox, ainsi qu’avec les paramétres tunnel de la barriére : ¢qx et mo.

— Les 2 termes précédant le terme exponentiel sont caractéristiques des réflexions
des fonctions d’onde aux 2 interfaces : ils s’annulent si on considére B = D = 0.
Fonctions des paramétres des matériaux émetteurs et récepteurs, ils ne jouent
néanmoins qu’un role limité dans la transparence, I'influence des paramétres
tunnel (terme exponentiel) étant prépondérante.

Pour calculer la transparence tunnel d’une double barriére de potentiel sous
champ électrique, la méme méthodologie est appliquée : résolution de 1’équation de

3. m est également appelée masse tunnel par abus de language.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

Schrodinger dans chaque matériau et résolution des équations de continuité aux in-
terfaces. La démonstration faite ici s’appuie sur les solutions analytiques de ’équa-
tion de Schrédinger dans une zone ol Eyo, = cte. En pratique, les barriéres de
potentiel dans une structure MOS sont trapézoidales a cause du champ électrique
imposé par la grille : le cas d’école que nous venons de présenter ne permet donc
pas de modéliser directement la transparence d’'un empilement diélectrique high-«.

Nous présentons maintenant différentes méthodes de calcul de la transparence
tunnel d’une double barriére de potentiel IL - high-x trapézoidale. Les paramétres
de 'empilement considérés dans la suite du manuscrit sont définis dans la Figure 3.9.
Nous considérons uniquement le courant tunnel d’électrons de la bande de conduc-
tion du Silicium (régime d’inversion nMOS) : les parameétres de ’empilement diélec-
trique (masses tunnel et hauteurs de barriére) sont donc spécifiques a ce type de
porteurs.

Vg = Vi Epot [€V] Vg > Vg
tl t2 A
—r—>
Vs |
Me ¢2 BC
m, m, m, ‘/_S‘\ (O} /
N [T -0 Vi1
. - B
Métal High-k IL | Silicium p High-k IL | sip
T
Z [nm] 0

FIGURE 3.9 — Définition des paramétres d’un empilement Si - IL - high-x - métal
nécessaires a la modélisation de la transparence tunnel.

2.1.2 Formalisme des fonctions d’Airy

Nous présentons dans un premier temps la modélisation “exacte” de la trans-
parence d’un double empilement de barriéres trapézoidales. Sous champ électrique
constant, I’énergie potentielle dans 'oxyde interfacial (barriere 2) s’écrit Epo(2) =
¢ — (Vo /ta) - z et 'équation de Schrédinger a résoudre est de la forme y” — 2y = 04,
Les solutions de cette équation différentielle sont les fonctions d’Airy, notées Ai et
Bi [35].

Une fois connues les solutions des équations de Schrédinger dans chaque maté-
riau, les équations de passage permettent de calculer la transparence tunnel Tajy (E)

4. 1l en est de méme dans la barriére 1 (high-x).
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2. Modélisation du courant tunnel

[36, 37]. L’expression analytique de la transparence et sa démonstration ne sont pas
détaillées dans ce paragraphe mais sont données dans I’Annexe B.

La relation Tajry (£) d’'un empilement 8A Si0, - 20A HfO, est tracée Figure 3.10.
Cette relation présente des points d’inflexion (symbolisés par une pastille jaune) qui
sont caractéristiques des transitions entre conductions Tunnel Direct (TD), Fowler-
Nordheim (FN) ou thermoionique (TI) dans les 2 diélectriques. Les mécanismes de
conduction en jeu sont fonction de I’énergie incidente E des porteurs :

- 0< FE < ¢ — Vo —Vp : conduction Tunnel Direct dans les 2 diélectriques,

— ¢1— Vo — V1 < E < ¢1 — Vo : conduction Tunnel Direct dans I'IL et Fowler-

Nordheim dans le high-x,

— ¢1 — Vo < E < ¢p9 — V5 : conduction Tunnel Direct des porteurs a travers I'IL

directement dans la bande de conduction du matériau high-x,

— ¢o — Vo < FE < ¢o : conduction Fowler-Nordheim dans I'IL et thermoionique

dans le high-x,

— ¢2 < F : injection thermoionique dans les 2 diélectriques.

Transparence

9F
10°F Tp2+TD1 'FN1'  TD2+TH TH E
10-10' ..... Lov e 0 I A B Lov v | I [ B ]

Energie [eV]

FIGURE 3.10 — Transparence d’un empilement 8A SiOs - 20A HfO, - TiN en fonc-
tion de I’énergie incidente E des électrons de la bande de conduction du Silicium.
La double barriére de potentiel est soumise & un champ électrique conduisant & une
chute de potentiel Vo = 600mV dans I'IL et V3 = 300mV dans le HfO,. Les para-
meétres tunnel considérés sont ¢o = 3,1V, ¢1 = 2eV, mo = 0,bmg et m1 = 0,2my.

Les fonctions d’Airy n’ont pas d’équivalentes analytiques plus simples et ne sont
pas intégrées au sein des bibliothéques de fonctions standards utilisées dans les
modéles compacts (BSIM [38] ou PSP [39]) ou divers outils de simulation numérique
(Silvaco [40], Synopsys [41]). Cette méthode de calcul de la transparence, bien que
considérée la plus proche de la solution exacte, requiert donc des alternatives, plus
facilement intégrables dans une approche numérique.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

2.1.3 Meéthode WKB

La méthode Wentzel-Kramers-Brillouin permet le calcul quasi-classique de la
transparence d’une barriére de potentiel quelconque. Ce formalisme développé en
1926 [42| repose sur l'idée que la mécanique quantique tend vers la mécanique clas-
sique quand A tend vers 0. L’approche WKB consiste ainsi en une approximation
semi-classique au premier ordre d’un probléme quantique et a pour principal avan-
tage le fait d’étre analytique quel que soit Epot(2).

La condition nécessaire pour que cette approche soit applicable au calcul de
la transparence est que 1’énergie potentielle doit varier lentement a 1’échelle de la
longueur d’onde des porteurs incidents. Dans un empilement diélectrique, les inter-
faces sont considérées abruptes et ’énergie potentielle présente des discontinuités.
Les fonctions d’onde sont alors en partie réfléchies par ces interfaces et la méthode
WKB n’est pas & méme d’en rendre compte [27]. La transparence WKB est donc uni-
quement fonction des paramétres de la barriére et pas des milieux voisins (substrat
et grille).

La transparence de la double-barriére Tywkp pg(E) peut s’écrire comme le pro-
duit des transparences de chaque barriére :

Twie,pB(E) = Twks1(E) - Twks,2(E) (3.8)

Dans le formalisme WKB, la transparence de I'IL (barriére 2) est donnée par :

Twks,2(E) = exp (-2 /Ot2 \/2m2 (Epot(2) — E) dZ>

et, de méme :

9 t1+t2 Vl
Twin,1(E) = exp _h/ 2mq <¢1 -V — Ez — E> dz |, (3.10)
t1

Cette approche analytique est uniquement valable pour une transition de type
Tunnel Direct (0 < E < ¢ — V). La transition Fowler-Nordheim (¢ — V < E < ¢)
trouve également une formulation analytique suivant la méme approche mais dans

ce cas la limite d’intégration t est changée en t - (¢ — E)/V pour tenir compte de
I’amincissement de la barriére dii au champ électrique.

2.1.4 Meéthode WKB avancée

Appliquée a la barriére du cas d’école présenté dans le paragraphe 2.1.1 (barriére
carrée de parameétres tox, ma, ¢ox et de relation de dispersion ko(FE)), approche
WKB donne la relation T'(E) suivante :

Twip(E) = e?h2(B)tex (3.11)
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2. Modélisation du courant tunnel

qui est le terme caractéristique du transport dans la barriére dans ’Equation 3.7.

Il est ainsi possible de généraliser I’approche WKB en une approche WKB dite
“avancée” : les bénéfices respectifs de 'approximation WKB (formulation analytique
de la transparence quel que soit le champ électrique) et de la résolution de I’équa-
tion de Schrodinger dans l’empilement (prise en compte des réflexions) permettent
d’écrire pour un empilement IL - high- :

Tawks(E) = [[Tes(B) - [ [Twks;(E), (3.12)
( J

avec Twkg,j(F) la transparence WKB de la barriére j (IL ou high-x) et T¢;(E)
un terme correctif corrigeant ’approche WKB conventionnelle de la réflexion des
fonctions d’onde & une interface ¢ entre 2 matériaux A et B :

_ 4ua(B)vs(B)
Tea(B) = vA(l?)z + UE];(E)T

(3.13)

avec v4 et vp les vitesses thermiques dans les matériaux.

Cette correction du modéle WKB a été proposé en 1999 par Register et al.
[27, 29| pour des empilements high-x, en ne corrigeant que les réflexions a l'in-
terface Si - IL. Au cours de cette thése, nous 'avons étendue & l'’ensemble des
interfaces de ’empilement. Nous rappelons que ce modéle n’est valable que pour
des gammes d’énergie inférieures a ’énergie potentielle des diélectriques (approxi-
mation e?koxtox << e=2koxtox) : e cas d’une barriére fortement trapézoidale voire
triangulaire (transition Fowler-Nordheim) n’est pas pris en compte.

Les méthodes WKB (conventionnelle et avancée) sont comparées a la transpa-
rence obtenue par le formalisme d’Airy dans la Figure 3.11. Le principal enseigne-
ment est que 'approximation WKB, méthode encore aujourd’hui la plus utilisée
pour la modélisation prospective du courant de grille |43, 44, 45, 46|, montre un
écart important par rapport & la solution exacte. De méme, I’approximation de Re-
gister négligeant la réflexion des fonctions d’onde aux interfaces IL - high-x et high-x
- métal n’apparait pas pertinente et induit une erreur de prés de 50% par rapport a
la solution exacte. Le courant tunnel étant directement proportionnel a la transpa-
rence, les écarts observés se retrouveront sur la modélisation : nous soulignons donc
la nécessaire prise en compte de la réflexion des fonctions d’onde aux différentes
interfaces pour toute modélisation précise de la transparence et donc du courant.

En effet, la méthode WKB avancée que nous proposons reproduit fidélement la
solution exacte a basses énergies, pour lesquelles les mécanismes de conduction sont
de type Tunnel Direct dans les 2 diélectriques. L’erreur avec la transparence d’Airy
devient maximale aux transitions TD - FN, conformémement aux attentes.

2.1.5 Meéthode des matrices de transfert

La méthode des matrices de transfert appliquée au calcul de la transparence
tunnel a été proposée par Ando et al. en 1987 [47]. Il s’agit d’une approche numeérique
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FIGURE 3.11 — Transparence d’un empilement 8A SiOy - 20A HfO, - TiN calculée
suivant les approches Airy (solution exacte), WKB, WKB avancée (réflexion des
fonctions d’onde a toutes les interfaces) et l'approximation de Register (prise en
compte de la réflexion uniquement a Uinterface Silicium - IL). Les paramétres de
simulation sont identiques a ceux de la Figure 3.10.

consistant & discrétiser la barriére de potentiel en un nombre N de barriéres carrées
d’épaisseurs infinitésimales, comme schématisé sur la Figure 3.12. Les solutions de
I’équation de Schrédinger dans chaque barriére carrée sont connues (cf. cas d’école,
paragraphe 2.1.1), et la résolution des équations de passage est calculée par une
approche matricielle (méme méthodologie que le formalisme d’Airy).

NN

Barriére de potentiel
N

N barriéres carrées

FI1GURE 3.12 — Principe de discrétisation d’une barriére de potentiel quelconque en
N barriéres carrées (méthode des matrices de transfert).

La Figure 3.13 compare la transparence calculée selon la méthode des matrices de
transfert avec la solution exacte. Nous constatons que ’erreur relative est d’autant
plus faible que le nombre de points de maillage N est important. Pour un faible
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2. Modélisation du courant tunnel

nombre N de barriéres carrées, I’énergie potentielle moyenne de ’empilement est
surestimée, conduisant & une transparence plus faible.

10" g 100 F—————s ————— ————— —
10° i ® Airy ']

P Mat. transfert (N=7) !
10 ¢ 80 Mat. transfert (N=56) :
o 107k | - - - - transitions TD FN Tl ')
(&) 3 . , )
c 10°¢ i o : i
£ 10% ® o | |
2 0%} | S | i
g 10°} o7 o N
= £ + | ! | hd
EERLN: o Y
o) i - o
10° ]
10'10 L (o)) S E———— N R N

0 1 2 3

Energie [eV] Energie [eV]

FIGURE 3.13 — Transparence d’un empilement 8A SiOy - 20A HfO, - TiN calculée
suivant les approches d’Airy et des matrices de transfert (paramétres de simulation
identiques a la Figure 3.10).

Cette approche présente ’avantage de s’appliquer a n’importe quel profil de bar-
riére de potentiel. Néanmoins, elle peut présenter un cotit numérique non négligeable
quand N est important.

2.1.6 Méthode de la hauteur de barriére effective

Nous avons précédemment observé que la méthode des matrices de transfert
considérant un faible nombre N de points de maillage sous-estime la transparence
réelle de la barriére. Nous proposons une nouvelle méthode de calcul de la transpa-
rence, présentant l'avantage d’étre analytique, de prendre en compte les réflexions
des fonctions d’onde aux interfaces et d’étre valable pour des gammes énergie cor-
respondant aux transitions TD - FN - TI (pas d’approximation F << ¢ox comme
dans le cas de la méthode WKB avancée).

Cette approche originale consiste a approximer la double barriére trapézoidale
en une double barriére carrée [48]. Pour chacune d’entre elles, la notion de hauteur
de barriére effective est introduite :

Vox
¢eff = (lsox - 77 (314)

et correspond & ’énergie potentielle moyenne dans une barriére trapézoidale (cf.
Figure 3.14). Cette approximation est a rapprocher de la méthode des matrices
de transfert avec N = 2 (1 point de maillage par diélectrique), la seule différence
résidant dans la prise en compte du champ électrique par l'intermédiaire de 1’ap-
proximation de la barriére effective.

7



Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

q)eff = cDox - Vox/ 2

FIGURE 3.14 — Approximation d’une barriére trapézoidale de hauteur ¢oy sous po-
tentiel Vo en une barriére carrée de hauteur effective ¢efr.

Les solutions de I’équation de Schrédinger dans les barriéres carrées sont connues,
et la résolution des équations de passage pour la double barriére donne ’expression
analytique de la transparence :

i 4
Ty (1) = 2 o (319)
Um |ch2 (A chl — Bshl) — sh2 (Cchl — Dshl)]
avec :
A= chl = cosh(Kt1)
Um
. X . *
B=" ZSI 2 ch2 = cosh(Kst)
) v Um (3.16)
c=1t8, shl = sinh(K#)
D= Y2 + Usit U1 sh2 = sinh(Kots)

vl Um U5

et ot v; sont les vitesses thermiques, fonctions des nombres d’onde k; (v; = hk;j/m;)
donnés par :

2mSiE

k i= )

S h
sox - V22 (o2 — E)

2 - h M

(3.17)

. V2mi (¢ein — Vo — E)
K]. == h 3
o V2mo (E+ Vi + Vo + WFEy,)

h )
avec WFy, la position du niveau de Fermi du métal de grille par rapport a la bande
de conduction du Silicium.
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2. Modélisation du courant tunnel

Cette méthode originale est comparée a la transparence calculée par le forma-
lisme d’Airy dans la Figure 3.15. Approximer une double barriére trapézoidale en
une double barriére carrée donne une solution trés proche de la solution exacte,
exceptée une erreur proche de 80% autour des transitions TD - FN - TI dans le
diélectrique high-x. Cette erreur peut sembler importante, mais il faut néanmoins
la rapprocher des gammes de valeurs prises par la transparence, variant de plusieurs
décades en fonction de I’énergie incidente des porteurs. Dans I'approximation que
nous avons choisi, la transition est immédiate entre transport direct et thermoio-
nique, du fait des barriéres carrées. Cette transition “binaire” ne prend ainsi pas
en compte un transport de type Fowler-Nordheim, ce qui explique le pic d’erreur
relative observé.

10" pr————r Ty 100 —————

10° k e : .3 o : :

107¢ - eee® 80 o | i

2{ S a ] o | |

g .l ol R - o o
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@ 107 oS R B A | o

50 S @ | —

= 107k i ‘ ‘ 5 .k 1 A
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10 F Barriére effective ' v l |
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FIGURE 3.15 — Transparence d’un empilement 8A SiOy - 20A HfO, - TiN calculée
suivant les approches d’Airy et de la barriére effective (parameétres de simulation
identiques a la Figure 3.10).

2.1.7 Résumé

Le Tableau 3.2 résume les différentes méthodes de calcul de la transparence
tunnel que nous avons évoqué. Différents critéres permettent de différencier les ap-
proches en fonction des applications visées. Ainsi, dans le cas d’empilements ultra-
minces, la prise en compte des réflexions aux interfaces s’avérera de premiére impor-
tance. Le courant de grille dans des empilements plus épais étant susceptible d’étre
assuré par un mécanisme de type Fowler-Nordheim, la pertinence de la modélisa-
tion des transitions TD - FN - TT sera également essentielle. Enfin, en pratique, des
raisons de souplesse et /ou d’intégration au sein d’une approche numérique nécessi-
teront 'utilisation d’'une approche analytique.

Pour chaque méthode de calcul de la transparence, ces critéres sont évalués de
la maniére suivante :
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

— / : le critére est parfaitement respecté,

— = : la méthode de calcul de la transparence s’approche fortement du respect

du critére,

— X : 'approche en question ne remplit pas le critére.

Dans la suite de ce chapitre, la simulation de courant tunnel s’appuiera sur le
formalisme des fonctions d’Airy pour le calcul de la transparence. Nous garderons
en mémoire que des résultats similaires peuvent étre obtenus par la méthode des
matrices de transfert (approche numeérique) ou la méthode de la barriére effective
que nous proposons (approche analytique) en fonction de 1'outil de simulation uti-
lisé. Dans le cas d’empilements ultra-minces dans lesquels seul un mécanisme Tunnel
Direct explique la conduction, la méthode analytique WKB avancée que nous avons
proposé est également une solution pertinente pour la modélisation de la transpa-

rence.
Reéflexions aux Transitions Approche | Solution
interfaces TD / FN / TI | analytique | “exacte”
WKB X vV Vv X
WKB avancé Vv X vV X
Airy v v X v
Matrices de transfert Vv Vv X R~
Barriére effective V R~ Vv ~

TABLEAU 3.2 — Comparaison des différentes méthodes de calcul de la transparence
tunnel d’'une double barriére de potentiel trapézoidale.

2.2 Modélisation du courant tunnel 2D

En régime d’inversion nMOS, la composante J2Dpce du courant de grille est
portée par les électrons confinés dans la bande de conduction du Silicium. On parle
par abus de langage de courant 2D. Il en est de méme pour les trous confinés dans
la bande de valence, en régime d’accumulation nMOS (composante J2Dgyy). Nous
prendrons dans ce paragraphe ’exemple du courant de grille en régime d’inversion,
égal & la composante J2Dpc, (cf. paragraphe 1).

Nous supposons que 1’équilibre thermodynamique est vérifié dans le réservoir de
départ. Le courant tunnel est considéré comme une infime perturbation, I’éventuel
déficit de charge di aux fuites de grille étant compensé par des sources infinies de
trous et d’électrons (source-drain et substrat) : la charge dans le Silicium ne varie
donc pas dans le temps. L’unique influence du courant tunnel sur la charge confinée
est prise en compte en modélisant la pénétration des fonctions d’onde des électrons,
comme détaillé dans le chapitre précédent.

La distribution de charge dans le substrat est obtenue par résolution Poisson-
Schrodinger. Les grandeurs clés calculées par I’auto-cohérence et utilisées pour la
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modélisation du courant tunnel 2D sont :
— €p, : énergies quantifiées des porteurs d’une sous-bande n au sein d’une famille
de sous-bandes v suivant la direction z,
— @n, : charge portée par la sous-bande n d’une famille de sous-bandes v.
Dans une approche basée sur la notion de transparence, le courant tunnel 2D est
la somme des contributions de chaque sous-bande n, v et s’exprime de la maniére
suivante :

Ig:Z@,

Tn,v

(3.18)
= Z Qn,u . T(&my) . fn,z/a

ol 7, est la durée de vie tunnel des porteurs situés sur un niveau n, v. Elle s’exprime
en fonction de la transparence tunnel pour le niveau considéré T'(ey,) et de la
fréquence d’impact f,,, (s’exprimant en s~1).

La fréquence d’impact est caractéristique du flux incident de porteurs sur la
barriére de potentiel. Dans l'approximation quasi-classique (formalisme WKB), elle
est donnée pour chaque sous-bande n, v par [28, 29 :

— m = mg; = m, : la masse du porteur considéré dans le Silicium (my, ou my

avec :

dans I'exemple d’un courant tunnel d’électrons des vallées L et T),
— w la largeur du puits quantique pour une énergie e, : on a E¢(w) = &5, ol
E.(z) désigne le profil de bande de conduction (cf. Figure 3.16),
— k.(z) : relation de dispersion suivant z pour un niveau n,r donné.
L’ensemble de ces grandeurs et la référence d’énergie sont schématisés en Figure
3.16.

Dans le cas précis de la modélisation de la fréquence d’impact, Dalla Serra et
al. ont montré la validité de cette approche quasi-classique par comparaison avec
une solution quantique [49]. La pertinence de 'approximation parabolique k,(z) =
V2m(e — Ec(2))/h? est également validée (¢ — E.(z) étant I'écart suivant z entre
un niveau quantifi¢ et la bande de conduction).

L’approximation du puits triangulaire consiste a considérer un champ électrique
constant dans le substrat. L’énergie potentielle s’exprime par Epo(2) = (—Qsc/esi) 2
et conduit a I'expression analytique de la fréquence d’impact suivante 28] :

_ € Qsc
2¢eg;i - \/ 2m1/5n,1/’

avec e la charge élementaire et Qs la charge totale dans le substrat Silicium. On

Jnw (3.20)

notera que ’approximation du puits triangulaire permet également le calcul appro-
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d
IL Epot(z) =(-Qs/&g) 2 P
(approximation puits 7’ e
triangulaire) 4
Energie N
O .

FIGURE 3.16 — Représentation schématique d’un puits d’inversion d’électrons et des
grandeurs utiles & la modélisation de la fréquence d’impact WKB.

ché de la charge dans le Silicium. Un tel modéle a été développé dans le cadre de
cette thése et présenté dans [50].

Pour conclure, la modélisation des composantes tunnel 2D du courant de grille
s’appuie sur les résultats de simulation Poisson-Schrodinger. Pour un dopage sub-
strat donné, une seule simulation est nécessaire pour modéliser le courant dans des
empilements d’épaisseurs différentes : nous avons en effet souligné la relative indé-
pendance de la distribution de charge & I'interface IL - Silicium dans le substrat avec
les paramétres de 'empilement diélectrique (cf. chapitre 2). Cette approche quan-
tique permet donc une description précise de la charge incidente et de la fréquence
d’impact.

La transparence de la double barriére de potentiel est fonction des paramétres
tunnel de 'empilement, intrinséques aux matériaux IL et high-«. Ils seront extraits
en comparant mesures expérimentales et simulations théoriques.

2.3 Modélisation du courant tunnel 3D

Dans un empilement nMOS, les composantes J3Dgve et J3DygETe sont les 2
transitions mettant en jeu des gaz de porteurs libres (3D). Nous détaillons dans ce
paragraphe la modélisation du courant J3Dygre, courant d’électrons de la grille
métallique vers le substrat en condition d’accumulation nMOS. Le modéle présenté
s’appliquera de méme au calcul de la composante J3Dpve.

La Figure 3.17 détaille les grandeurs et la référence d’énergie utiles a la modéli-
sation du courant 3D. Fpy désigne le niveau de Fermi du métal injecteur. Dans un
gaz 3D, I'énergie des porteurs E se décompose en une composante F, suivant z et
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\ Energie [eV]
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F1GURE 3.17 — Représentation schématique du courant J3Dpye en régime d’accu-
mulation nMOS.

une composante dans le plan paralléle Ey. Le courant 3D est donné par [51] :

drem >
J3DBve = TO JI T(Ez)fe(Ez + E//) dE, dE]//
0

41 emy o Erv — B,
_ e [ T(E) |1 ZEM P g,
3 kp /0 (E,) n[ —|—exp< T ﬂ d

(3.21)

avec f, la statistique de Fermi-Dirac, h la constante de Planck, T la température,
kp la constante de Boltzmann, mg la masse de l’électron libre et les grandeurs
énergétiques exprimées en joules®. Comme déja abordé, la transparence ne dépend
que de l’énergie incidente F,, ce qui permet de simplifier ’expression du courant
tunnel 3D. A noter également que la borne inférieure d’intégration est 0 pour E, :
le transport tunnel est en effet interdit dans le gap du Silicium (£, < 0).
Appliquée a la modélisation de la composante J3Dpye, I’Equation 3.21 doit étre
modifiée comme suit :
— modification de la masse des porteurs incidents (mg dans le cas précédent,
masses effectives des électrons dans le cas de J3Dgve),
— modification des bornes d’intégration de l'intégrale, du niveau de Fermi du
métal & la bande de valence du Silicium (voir Figure 3.2, page 62).

2.4 Influence de la pénétration des fonctions d’onde

La prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde dans les diélectriques
modifie la distribution de charge dans le Silicium et la caractéristique C(V;), comme
nous l'avons souligné dans le chapitre 2. La description pertinente de la charge inci-
dente étant un élément-clé de la modélisation tunnel, nous attendons une variation
du courant tunnel en intégrant ou non la pénétration des fonctions d’onde dans la
simulation Poisson-Schrédinger. Les grandeurs principalement impactées sont :

— la position des niveaux d’énergie confinés, plus faible en intégrant la pénétra-

tion des fonctions d’onde,

5. Exprimer les énergies en eV est possible a condition d’élever au cube la charge élementaire e
dans le premier facteur.
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— la charge, plus importante quand on considére la pénétration, les niveaux

confinés étant plus proches du niveau de Fermi.

La Figure 3.18 illustre I'influence de cette prise en compte sur la modélisation
du courant tunnel en régime d’inversion. On ne note pas d’impact significatif sur la
simulation du courant de grille. Seul un écart sur la tension de seuil Vi est visible, de
I'ordre de 10mV : il s’explique par les valeurs des niveaux quantifiés ¢, ,,, différentes
entre les 2 approches.

108 E T T T T T T T T T T T E
S 4orF IL-HfO,-TiN 7
E F
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o 102 : / AI 5 0 :
°  F 9 ]
L 10f
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F1GURE 3.18 — Courant tunnel dans un empilement 8A Si0, - 20A HfO, - TiN calculé
en considérant ou non la pénétration des fonctions d’onde dans les diélectriques de
grille (Vpg = —0,4V, ¢ = 3,1eV, ¢1 = 2eV, mg = 0,5mg et m1 = 0,2my).

Pour une épaisseur physique ou une valeur I’EOT donnée, ne pas considérer la
pénétration des fonctions d’onde n’a donc pas d’impact significatif sur la simulation
tunnel.

Toutefois, dans une approche expérimentale consistant a ajuster les caractéris-
tiques C(Vy) expérimentales et théoriques, cette méme approximation conduit a
sous-estimer ’'EOT d’environ 1A (cf. chapitre 2). On retrouve ainsi un résultat en
accord avec les travaux de C. Leroux et al. [52] et O. Simonetti et al. [53] qui com-
parent différentes approches pour extraire 'EOT d’un empilement SiOs. Les auteurs
comparent notamment 'EOT extrait par ajustement de la caractéristique C(V;) ou
de la caractéristique Ig(VZg)G, le tout sans prendre en compte la pénétration des
fonctions d’onde.

Nous avons vu que ne pas considérer la pénétration des fonctions d’onde n’influait
pas la valeur d’EOT extraite par ajustement I4(V;) et les valeurs données dans [52,

6. Dans cette démarche expérimentale, tous les parameétres (tunnel notamment) sont considérés
connus et seul PEOT est un paramétre d’ajustement.
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2. Modélisation du courant tunnel

53] avec cette méthode peuvent donc étre légitimement considérées comme proches
de la réalité. Néanmoins, ces études soulignent que les valeurs d’EOT des mémes
empilements extraites par ajustement C'(Vy) sont plus faibles. Cette observation est
cohérente avec les résultats du chapitre 2, & savoir une sous-estimation de 'EOT
quand on ne prend pas en compte la pénétration des fonctions d’onde.

La prise en compte de la pénétration des fonctions d’onde apparait donc indis-
pensable dans toute démarche expérimentale d’extraction d’EOT.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

3 Identification des mécanismes de conduction

La température de mesure et I'épaisseur des diélectriques de grille sont les princi-
paux facteurs discriminants permettant d’identifier expérimentalement les différents
mécanismes de conduction. Faire varier ces paramétres permet d’étudier les méca-
nismes de transport privilégiés dans I'IL et dans le high-x étudié, et ce en fonction
de leurs épaisseurs respectives.

3.1 Description des échantillons et méthodologie expérimentale

Différents transistors nMOS de surface 10 x 10um? et 100 x 100m? sur substrat
Silicium bulk orienté (100) ont été réalisés puis testés pour I'étude du courant de
grille.

Des structures de références SiOy - Polysilicium ont tout d’abord été utilisées
pour valider la méthodologie de caractérisation et la modélisation tunnel. Ces struc-
tures (appelées i et ii) présentent différentes épaisseurs tgio, réalisées par croissance
thermique (RTO : Rapid Thermal Ozidation). Ce procédé de croissance permet un
excellent controle de I’épaisseur d’oxyde finale, comme démontré par P. Mur et al.
[54] ou dans I’article de référence de Green et al. [55].

Nous avons évoqué en introduction de ce manuscrit la nécessaire présence d’une
couche interfaciale SiO5 entre le Silicium et le HfOs. Pour étudier les propriétés de ces
2 matériaux, nous avons choisi de réaliser des empilements avec grille métallique TiN
présentant différentes épaisseurs d’oxyde interfacial SiOg (t,) et de HfOo (tpfo,)-
Pour les variantes de tyj, avec tyfo, = cte (empilements notés v, vi et vii), une
croissance thermique RTO est utilisée pour la réalisation de I'IL, procédé permettant
d’avoir une bonne maitrise de I’épaisseur finale. Pour les variantes de tpso, & t1, =
cte (empilements notés viii, iz et x), 'oxyde interfacial est réalisé lors du nettoyage
chimique du substrat Silicium. Ce procédé ne permet certes pas un bon controle de
I’épaisseur, mais des études internes au CEA-LETT permettent toutefois de prédire
une épaisseur nominale ¢y, ~ 0,8nm.

Toutes les couches HfO2 ont été déposées suivant le méme procédé : une crois-
sance de type ALD (Atomic Layer Deposition : deposition par mono-couches ato-
miques) a été choisie, garantissant un excellent controle de ’épaisseur finale. Le
précurseur de la croissance ALD est HfCly et un recuit basse température (600°C)
accompagne ce procédé. Enfin, la grille TiN a été déposée par voie chimique en phase
vapeur (CVD : Chemical Vapor Deposition), pour une épaisseur visée de 10nm.

Dans une approche standard dite gate first, la grille est réalisée puis sert de
masque protecteur du canal de Silicium lors de 'implantation des dopants de la
source et du drain. Le recuit haute température (plus de 1000°C) utilisé classi-
quement pour activer les dopants aprés I'implantation ionique est susceptible de
dégrader les propriétés du matériau de grille, induisant un décalage de la tension de
seuil V. Ce point est particuliérement critique pour 'optimisation des transistors
pMOS HP (Haute-Performance).

Pour cette raison, INTEL et TSMC se tournent aujourd’hui vers une approche
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3. Identification des mécanismes de conduction

dite gate last : le recuit haute température d’activation des dopants est réalisé avant
le dépot de la grille, selon le procédé décrit dans [56, 57]. C’est cette méme approche
qui a été retenue pour la réalisation des transistors étudiés (procédé damascéne).
Notons tout de méme que selon T. P. Ma (Yale University), la réduction (voire la
suppression) de I'oxyde interfacial, voie prometeuse pour réduire 'EOT, nécessite des
réactions chimiques & haute température plus compatibles avec une approche gate
first que gate last 7. Le débat est donc encore ouvert sur les options technologiques
les plus & méme de respecter les spécifications de 'ITRS pour les nceuds 22nm et
en dega.

La liste des caractéristiques des échantillons testés figure dans le Tableau 3.3.
Les épaisseurs données sont les épaisseurs visées (nominales) : les épaisseurs réelles
peuvent différer de cette valeur, comme nous le verrons dans le paragraphe 4.1.

. .. tiL / tsio, | tafo Na . Process EOT
Dispositif (ém) 2 (nm§ (m_g) Grille IL / $i0y | (nm)
i 1,5 x | 1.10** | Poly n* RTO 1,78

i 2,5 x| 1.10** | Poly n* RTO 2,62
114 1,5 x| 2.10% TiN RTO 1,56
v 2,5 X 2.10%3 TiN RTO 2,61
v 1,2 3,0 | 2.10% TiN RTO 2,07
vi 1,5 3,0 | 2.10% TiN RTO 2,30
vii 2,0 3,0 | 2.10% TiN RTO 2,74
vidi 0,8 2,0 | 2.10% TiN Chimique | 1,16
iz 0,8 3,0 | 2.10% TiN Chimique | 1,41
x 0,8 4,5 | 2.10%3 TiN Chimique | 1,73

TABLEAU 3.3 — Caractéristiques des dispositifs nMOS caractérisés.

La charge dans le semiconducteur évolue avec la température : considérer unique-
ment des caractéristiques en fonction de V,; ne permet pas de conclure sur ’origine
de lactivation thermique (charge ou transport). A partir des caractéristiques I (V;)
et Qsc(Vy), le tracé de la relation expérimentale I4(Qsc) permet alors d’étudier le
transport dans ’empilement & charge constante, et donc de discriminer I’évolution
de la charge avec l'activation thermique du transport dans ’empilement. Pour un
empilement et une température de mesure donnée, la méthodologie expérimentale
établie se décompose donc comme suit :

1. Mesure I,(V,) et séparation de porteurs
Les mesures de courant de grille ont été couplées aux mesures conjointes des
courants Igq (courant source-drain) et I}, (courant de substrat). L’étude de la
séparation des porteurs permet en effet d’identifier les composantes & 1'origine

7. Propos rapportés dans ’édition de mars 2010 de Semiconductor International.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

de la conduction (courants d’électrons, de trous, 2D, 3D...), identification né-
cessaire & toute modélisation du courant tunnel total. Les densités de courant
obtenues ont également été comparées pour différentes surfaces de grille pour
s’assurer de ’absence d’éventuelles résistances séries.

2. Mesure C(Vy)

Pour chaque empilement, différentes caractéristiques C'(Vy) ont été obtenues
pour différentes fréquences de mesure. Les distorsions des caractéristiques élec-
triques liées aux fuites de grille ou aux résistances séries sont en effet plus ou
moins prononcées suivant la fréquence choisie [58]. Nous avons dans tous les
cas retenu les caractéristiques obtenues & f = 100kHz, considérées représenta-
tives du comportement intrinséque de la structure MOS. Ces caractéristiques
ont de plus été corrigées des capacités parasites diies au systéme de mesure et
au proche environnement du dispositif [59].

3. Extraction de paramétres
La caractéristique C(V;) permet ensuite I'extraction de 'EOT, de la tension de
bandes plates Vrp et du dopage substrat Na en 'ajustant a la caractéristique
théorique obtenue par résolution Poisson-Schrodinger (cf. chapitre 2).

4. Tracé des caractéristiques Iy(Qsc)
Connaissant la valeur de Vgp, la relation Qs.(V;) expérimentale est donnée
par :

Ve
Qsc(Ve) = — /C(U) du (3.22)
VrB

Néanmoins, méme dans le cas d’un transport tunnel, un léger écart sur les tracés
I (Qsc) pour différentes température est susceptible d’étre observé (cf. Figure 3.19)
comme le montrent ces résultats de simulation obtenus en prenant uniquement en
compte le courant tunnel. La comparaison est certes faite a charge totale constante,
mais la distribution énergétique de cette charge est différente en fonction de la tem-
pérature. Ainsi, & 80K, la position des niveaux confinés sera plus basse qu’a 400K,
et la transparence de la barriére pour ’ensemble des porteurs sera donc légérement
plus faible. De plus, la dépendance de la distribution énergétique avec la tempéra-
ture joue aussi un role sur la fréquence d’impact des porteurs, modifiant d’autant le
courant tunnel (cf. Equation 3.20).

3.2 Observations expérimentales

Nous présentons dans un premier temps les résultats expérimentaux obtenus sur
des empilements SiOq a grille Polysilicium ou TiN, pour lesquels un mécanisme de
conduction tunnel est attendu, et donc peu activé en température [24, 25]. Dans une
deuxiéme partie sont présentées les caractéristiques Is(Qs.) obtenues sur différents
empilements IL - HfOy - TiN.
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FIGURE 3.19 — Caractéristiques Iz (Qsc) simulées pour différentes températures dans
un empilement SiOy - HfOq. Les paramétres tunnel utilisés sont ¢gio, = 3,1eV,
énro, = 2eV, msio, = 0,5mo et muro, = 0,2mo

3.2.1 Empilements SiO»

La Figure 3.20 représente 1’évolution du courant de grille en fonction de la tem-
pérature dans les empilements SiO9 avec grille Polysilicium (dispositifs i et i) ou
meétallique TiN (dispositifs i et iv). Comme attendu, seule une activation ther-
mique négligeable est observée pour les différentes épaisseurs tgio,, tant en régime
d’inversion (Qsc < 0) que d’accumulation (Qsc > 0). On observe une différence entre
les empilements a grille Polysilicium et TiN a faible champ (—0,005 < Qs < 0) :
dans cette zone, le courant de grille est inférieur pour les empilements Polysilicium
car le gap de la grille est situé sur une gamme énergétique semblable a celle des
porteurs dans le substrat, ce qui interdit toute transition vers la grille & travers le

SiOa.

Nous remarquons de plus que les empilements & grille Polysilicium ou TiN pré-
sentent des niveaux de courant équivalents & charge constante. Néanmoins, il faut
souligner qu’a tension de grille constante, le courant de grille sera plus faible dans
un empilement Polysilicium : la chute de potentiel dans la grille induit un champ
électrique dans I'oxyde plus faible que dans le cas d’un empilement TiN.

Néanmoins, ’absence d’activation thermique ne signifie pas forcément que le
mécanisme de conduction prépondérant est de type tunnel. Les piéges peuvent étre
“profonds” (c’est-a-dire de faible énergie par rapport a la bande de conduction du
diélectrique), favorisant une transition TAT élastique sans pour autant permettre les
transitions TAT inélastique ou Poole-Frenkel a haute température. Seule la compa-
raison entre caractéristique expérimentale I, (V) & basse température et modélisa-
tion tunnel permettra de conclure définitivement quant au mécanisme de conduction
dans un empilement SiOg (cf. paragraphe 4).
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FIGURE 3.20 — Caractéristiques Is(Qsc) mesurées pour différentes températures sur
des empilements SiOy - Polysilicium et SiOs - TiN. Les caractéristiques de ’em-
pilement i ont été obtenues sur un transistor de surface 10 x 10um? et celles des
empilements 74, 747 et v sur des transistors de surface 100 x 100pum?, ce qui explique
les différents niveaux de bruit.

3.2.2 Empilements IL - HfO,

L’étude précédente a permis de valider la méthodologie mise en place. Elle va
dans le sens des nombreuses études publiées dans la littérature qui expliquent le
courant de fuite dans une couche SiOy ultra-mince par un mécanisme tunnel. Dans
cette partie, nous appliquons cette méthodologie & 1’étude d’empilements high-x
afin de mesurer I'influence de l'introduction du diélectrique HfO9 sur le niveau et
I’activation thermique du courant de grille. Par rapport a4 un empilement SiOs,
I'apparition de nouveaux mécanismes de conduction assistés par piéges réduirait
d’autant le bénéfice de I'utilisation d’une épaisseur physique plus importante & EOT
constant.

La Figure 3.21 représente ’évolution du courant de grille en fonction de la tem-
pérature dans les empilements présentant un oxyde interfacial d’épaisseur constante
ti, ~ 0,8nm et différentes épaisseurs de HfO9 tpo, (structures viii, iz et x). L’ac-
tivation du courant de grille avec la température est différente selon le régime de
fonctionnement :

1. Régime d’inversion (Qs < 0)
Dans ce régime de fonctionnement, le courant de grille est porté par les élec-
trons confinés dans la bande de conduction du Silicium (composante J2Dpce,
cf. paragraphe 1).
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FIGURE 3.21 — Caractéristiques I4(Qsc) mesurées pour différentes températures sur
les empilements IL - HfO5 - TiN avec 1, = cte = 0,8nm.

Une forte activation du courant avec la température est observée sur les empi-
lements les plus épais. Au sein de 'empilement = (tgr0, = 4,5nm), le courant
gagne ainsi presque 2 ordres de grandeur a fort champ. On en conclut un mé-
canisme soit de type TAT inélastique, soit Poole-Frenkel dés 300K, assisté par
des piéges en volume dans le HfOs. La prédominance d’un de ces mécanismes
assistés par piéges est en effet fonction de I’épaisseur de high-x, comme le
montre ’absence d’activation pour tgro, = 2nm. L’étude préliminaire menée
par X. Garros et al. pour expliquer le phénoméne d’hystérésis sur les mesures
C(Vy) [60] confirme cette observation : elle montre la présence de piéges uni-
formément répartis en volume dans le diélectrique et situés a une distance
¢y ~ leV de la bande de conduction du HfO. Sous polarisation V; > 0, ces
piéges sont en regard de la charge dans le Silicium et assistent thermiquement
le courant de grille.

A basse température (7" = 80K), le courant est soit de type tunnel, soit de type
TAT élastique. Comme dans le cas des empilements SiOs, seule une comparai-
son entre théorie et expérience permettra de statuer sur la prédominance de tel
ou tel mécanisme. Néanmoins, on peut légitimement conclure que le mécanisme
de conduction est de type tunnel sur HfO2 mince (empilement viii) : I’absence
d’activation thermique montre le faible role joué par les piéges, quelle que soit
la température. La Figure 3.22 illustre les différents mécanismes a I’origine du
courant de grille & 7" = 300K en régime d’inversion.
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FIGURE 3.22 — Schéma des mécanismes de conduction a température ambiante dans
des empilements minces (tpro, = 2nm) et épais (tgro, = 4,5nm). La largeur des
fléches indique 'importance de la transition dans le courant de grille total.

2. Régime d’accumulation (Qs. > 0)
En régime d’accumulation, aucune activation n’est observée : le courant de
grille est égal au courant de substrat [, (cf. paragraphe 1), et seule la compa-
raison entre modélisation et expérience permettra de déterminer clairement si
il est dtt au courant 2D de trous depuis la couche d’accumulation (J2Dgyy) ou
au courant 3D d’électrons depuis la grille (J3Dygte). Les observations faites
en régime d’inversion ont révélé la présence de piéges proches de la bande
de conduction du HfOs : on peut supposer que la composante J3DypTe est
activée en température, les électrons transitant de la grille vers le substrat
traversant une zone riche en piéges. On peut ainsi légitimement supposer que
le courant de grille en accumulation est un courant de trous confinés dans la
couche d’accumulation, et que les diélectriques de grille sont pauvres en piéges
dans les zones en regard de la bande de valence du Silicium.
L’absence de piéges en regard de la bande de valence du Silicium est confirmée
par l'analyse de séparation de porteurs dans 'empilement = (tyr0, = 4,5nm),
représentée Figure 3.23. En régime d’inversion, le courant de substrat [}, est
égal au courant J3Dpye. Cette composante n’est pas thermiquement assisté,
ce qui va dans le sens de notre hypothése.
En revanche, les limitations imposées par le systéme de mesure ne permettent
pas de détecter Pactivation thermique attendue pour le courant I 4 (égal dans
notre hypothése a J3DygTe) en régime d’accumulation.
Dans le paragraphe 5, nous comparerons le courant de grille expérimental en
accumulation & la théorie tunnel pour valider ou contredire cette hypothése.

L’étude des empilements présentant une épaisseur tpro, = cte et différentes
épaisseurs d’IL (structures v, vi et vii) confirme les conclusions tirées de 'analyse
précédente. La Figure 3.24 montre une activation thermique du courant en régime
d’inversion constante quelle que soit ’épaisseur de I'IL. Cette observation est en ac-
cord avec une activation thermique uniquement dépendante de I’épaisseur de HfOs,
et, de plus, montre que 'oxyde interfacial RTO ne posséde pas de piéges dans son
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FIGURE 3.23 — Mesures de séparation de porteurs en fonction de la température
dans 'empilement = (tpgeo, = 4,5nm). A noter que 'augmentation du courant Iy,
a faible champ n’est qu'un artefact dt & la présence d’un courant parasite dans le
systéme de mesure.

gap susceptibles d’assister thermiquement le courant de grille en régime d’inversion
(conformément aux observations faites sur les empilements SiOy i, i, 97 et iv). En
régime d’accumulation, nous retrouvons une absence d’activation du courant avec
la température.
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FIGURE 3.24 — Caractéristiques I(Qsc) mesurées pour différentes températures sur
les empilements IL - HfO5 - TiN avec tyeo, = cte = 3,0nm.
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3.3 Conclusions

Comme attendu, I'analyse des empilements SiOg & grille Polysilicium ou métal-
lique TiN ne montre pas de dépendance du courant de grille avec la température,
et ce pour des empilements minces (dispositifs ¢ et iii, tsi0, = 1,5nm) ou plus épais
(dispositifs ii et v, tgio, = 2,bnm). Ces observations confirment les résultats de
la littérature, qui attribue le courant de grille dans des couches minces SiOsy par
un mécanisme tunnel. A ce stade, seule une comparaison avec un modeéle théorique
approprié permettra d’asseoir définitivement cette hypothése : un courant TAT élas-
tique assisté par des piéges profonds (ne permettant donc pas l'activation thermique
Poole-Frenkel ou TAT inélastique) peut également étre a 'origine de la conduction.

L’analyse des empilements high-x réveéle une activation thermique du courant en
régime d’inversion, uniquement dépendante de 1'épaisseur de HfOo (indépendance
avec t11,). Cette activation est probablement due & la présence d’une bande de piéges
en volume de HfOs situés a environ 1eV de la bande de conduction et mise en
évidence par des techniques de caractérisation alternatives [60]. Pour 7' > 300K,
les piéges induisent dans le courant de grille une composante Poole-Frenkel ou TAT
inélastique, prépondérante par rapport au courant tunnel dans les empilements ix et
x (tmro, = 3,0nm et tyro, = 4,5nm). A basse température, le courant peut étre de
type tunnel ou TAT élastique. Pour ty0, = 2,0nm (empilement viii), le mécanisme
a l'origine de la conduction semble de type tunnel, quelle que soit la température.

En régime d’accumulation, le courant de grille semble égal au courant de trous
confinés dans la couche d’accumulation (J2Dpyy) et ne montre pas d’activation
avec la température. De la méme fagon, seule une comparaison entre expérience et
théorie tunnel permettra de conclure avec certitude sur le mécanisme a l'origine de
la conduction.
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4 Extraction de paramétres en régime d’inversion

Dans cette partie, nous nous concentrons sur le régime d’inversion nMOS. Dans
un empilement IL - high-x - TiN, le courant de grille est un courant d’électrons
confinés dans la bande de conduction du Silicium, nécessitant le modéle tunnel
2D décrit dans la partie 2 pour rendre compte du courant. Les paramétres clés
conditionnant la transition tunnel sont :

— ¢r1, : hauteur de barriére de I'oxyde interfacial SiO9 par rapport a la bande de

conduction du Silicium,

— ¢ufo, : hauteur de barriére du HfOs,

— myg, - masse tunnel des électrons dans l'oxyde interfacial,

— mufo, : masse tunnel des électrons dans le HfOs.

L’extraction précise des paramétres tunnel des électrons dans le HfO9 s’effec-
tue en ajustant ¢pro, et mpro, pour que le modeéle tunnel rende compte des ca-
ractéristiques expérimentales en condition d’inversion. Les points suivants doivent
néanmoins étre pris en compte :

1. Les épaisseurs nominales données dans le Tableau 3.3 peuvent ne pas étre
rigoureusement égales aux épaisseurs physiques réelles, en raison de la varia-
bilité et de la précision des procédés de dépot ou a l'influence des budgets
thermiques appliqués dans la suite du procédé. Les épaisseurs physiques ¢,
et tiro, ne sont connues que par I'intermédiaire de 'EOT, extrait par mesure
C(Vg). Dans le cas d’'un bi-couche, nous rappelons ’expression de 'EOT :

HE  thighe
EOT = eg0, [ -2 + —Meh=r ) (3.23)
€IL €high—k

avec £sj0, la permittivité du SiOg “idéal”, et ey, et ehigh—x les permittivités
respectives de 'oxyde interfacial et du HfO9, considérées inconnues. La seule
connaissance de 'EOT est donc insuffisante pour juger de la valeur de ces 4 pa-
rameétres et des analyses complémentaires sont nécessaires pour les déterminer
avec précision.

2. Implicitement abordé dans le point précédent, la nature de I'IL est également
sujette a caution et est susceptible de s’écarter de celle du SiO2 en raison
de I’épaisseur ultra-mince de la couche et d’une possible sous-stoechiométrie
[3]. On rappelle qu’un consensus se dégage de la littérature sur la valeur des
parameétres tunnel du SiO9, a savoir ¢gio, = 3,1eV, mgio, = 0,5mg et une
permittivité esj0, = 3,9¢9. Mais une mauvaise prise en compte de la nature
réelle de I'IL est susceptible de fausser I'extraction de paramétres HfOs.

3. La modélisation tunnel doit étre comparée & un courant de grille de type
tunnel, et donc & basse température. Ce point peut sembler évident mais de
nombreuses études extraient les paramétres tunnel a partir de caractéristiques
de courant de grille & température ambiante, pour lesquelles une composante
assistée par piéges est susceptible d’étre le mécanisme de conduction prédomi-
nant [61]. L’étude de l'activation thermique du courant dans un empilement
high-x prend dés lors tout son sens (paragraphe 3).
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

4. Enfin, la cristallinité du HfO2 dépend de son épaisseur [62] : amorphe dans le
cas de couches ultra-minces, il cristallise dans une phase monoclinique quand
son épaisseur dépasse environ 3,8nm (d’aprés [63]). Cette valeur est certes
fortement dépendante du procédé de dépodt utilisé mais donne une bonne in-
dication de l'ordre de grandeur du changement de phase. Pour I’empilement
le plus épais (tpto, = 4,5nm), une modification des parameétres du matériau
est donc susceptible d’étre observée.

Ces remarques expliquent 'importante dispersion des paramétres tunnel HfO-
relevés dans la littérature, illustrée dans la Figure 3.25. Le but de notre étude est
donc d’aboutir & une meilleure extraction de ces paramétres tunnel grace a la prise
en compte des points précedemment cités.
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FIGURE 3.25 — Paramétres tunnel myo, / ¢mso, relevés dans la littérature (a : [64],
b : [6], c: [65], d : [66], e : [46], f: [67], g :[29], h : [68], k : [69]).

4.1 Extraction des épaisseurs physiques

La seule connaissance de 'EOT d’un empilement bi-couche ne permet pas de ca-
ractériser précisément les épaisseurs physiques réelles de chaque matériau ainsi que
leurs permittivités respectives (cf. Equation 3.23). Seule l'utilisation de structures
nMOS différant soit par leurs épaisseurs d’IL soit par leurs épaisseurs de HfO2 per-
met d’extraire précisement les permittivités et d’en déduire les épaisseurs physiques
selon la méthodologie qui est exposée dans ce paragraphe.

Nous faisons tout d’abord I'hypothése que les épaisseurs tpso, réelles sont égales
aux valeurs nominales données dans le Tableau 3.3. Un dépot de type ALD est en
effet considéré conforme & la valeur demandée car déposé mono-couche atomique
par mono-couche atomique.

Cette hypothése permet d’extraire la permittivité du HfOy (epgo,) en tragant
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FIGURE 3.26 — Extraction de la permittivité diélectrique du HfOs et de I'oxyde
interfacial réalisé par croissance RTO.

I'EOT de 'empilement en fonction de I’épaisseur physique tpr0, (Figure 3.26). Une
valeur epgo, = 17¢¢ est obtenue, différant de la valeur théorique attendue (entre
20 et 25 selon les études [1]). La faible connaissance de ce matériau et de son com-
portement une fois intégré dans un empilement de grille souligne donc la nécessité
d’une extraction expérimentale de la permittivité, et justifie I’étude d’empilements
présentant des variantes d’épaisseur.

La méme méthode appliquée aux empilements v, vi et vii (différentes épaisseurs
d’oxyde interfacial) donne une permittivité de l'oxyde interfacial err, = 4,7¢¢ dans
ces 3 dispositifs. Damlencourt et al. [3] ont montré que dans un empilement high-
k, 'oxyde interfacial SiOo pouvait présenter une sous-steechiométrie SiOy : 'IL est
ainsi susceptible d’avoir une permittivité se rapprochant de celle du Silicium®, et
donc supérieure a celle du SiOs pur. Ce comportement n’est néanmoins attendu que
dans le cas d’un oxyde interfacial ultra-mince conventionnel (entre 5 et 8A), réalisé
durant le nettoyage chimique du substrat Silicium avant le dépdt high-x (cas des
dispositifs viii, iz et x par exemple). Les épaisseurs ¢, des empilements v, vi et vii
ont volontairement été controlées par croissance thermique RTO, et présentent des
valeurs nominales comprises entre 1,2 et 2nm. Dans ce cas, la valeur expérimentale de
la permittivité obtenue, caractéristique d’une sous-stoechiométrie des oxydes, peut
sembler suspecte.

Pour vérifier la pertinence de 'hypothése t,ominale = tréelle dans ce cas précis, des
observations TEM (Transmission Electron Spectroscopy : microscopie électronique
en transmission) ont été réalisées sur les dispositifs v (t;, = 1,2nm, tygr0, = 3nm)
et vii (t;, = 2nm, tgfo, = 3nm). Les 2 observations, représentées Figure 3.27,

8. On rappelle que es; = 12¢9
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Empilement v (i
T G AL A N

FIGURE 3.27 — Observations TEM des empilements v (épaisseurs nominales iy, =
1,2nm et tpeo, = 3nm) et vii (épaisseurs nominales ¢, = 1,2nm et ty0, = 3nm).

confirment le bon controle du dépot ALD de 'oxyde HfOo, dont ’épaisseur réelle est
conforme & la valeur nominale attendue. En revanche, les épaisseurs réelles d’oxyde
interfacial montrent un comportement différent selon 1’épaisseur nominale initiale-
ment visée : sur 'empilement vi¢, une épaisseur ty;, = 2nm est mesurée, conformé-
ment aux attentes, alors que ’empilement v montre une recroissance d’oxyde de
1,2nm (épaisseur visée) a environ 1,35nm (aux incertitudes de mesure pres).

Le mécanisme a l'origine de cette recroissance est illustré dans la Figure 3.28 :
le HfO5 joue le réle d’une source de radicaux -OH, radicaux qui transitent dans I'IL
durant le recuit post-dépot et oxydent la surface du substrat Silicium, ce qui conduit
a une recroissance d’oxyde [3]?. L’épaisseur initiale d’oxyde interfacial conditionne
le transport des atomes d’oxygéne : dans le cas d'un IL épais, la source d’oxygéne
est trop éloignée de l'interface Si - IL, justifiant 'absence de recroissance (cas de
Iempilement viz).

Les observations TEM contredisent donc I'approximation #1, nominale = 1L réelle
et remettent en cause la valeur 1, = 4,7¢y déduite de cette hypothése. En considé-
rant non plus les épaisseurs nominales mais celles mesurées par TEM pour 'extrac-
tion de e, une valeur égale a environ 3,8¢g est trouvée, trés proche de la valeur
standard egio, = 3,9¢9. Dans la suite de ce chapitre, nous considérerons donc que
loxyde interfacial épais des empilements v, vi et vii est du SiO9 “pur” et donc que
€I, = €si0, = 3,9¢9. Nous étendons ce résultat aux dispositifs SiOy RTO - Poly
et Si0y RTO - TiN pour lesquels nous considérons donc que 'EOT est égale a
I’épaisseur physique d’oxyde de Silicium (empilements 4, ii, iii et iv).

Les observations TEM réalisées sur les empilements présentant une épaisseur
nominale constante ¢, = 0,8nm (empilements viii, iz et x) ont également montré

9. On notera que ce mécanisme favorise I’apparition de lacunes d’oxygéne, dégradant la mobilité
et augmentant le nombre de piéges dans le HfO, [70].
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//‘ Groupes -OH
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i

FI1GURE 3.28 — Mécanisme de recroissance de ’oxyde interfacial dans un empilement
IL - HfO4 - TiN. La recroissance est d’autant plus importante que I’épaisseur initiale
d’IL est mince.

un écart entre épaisseur visée et épaisseur réelle (mesurée entre 0,9 et Inm). Sur ces
empilements, nous déduisons une permittivité ey, = 5¢g, cohérente avec une nature
sous-steechiométrique SiOy de la couche interfaciale.

Les permittivités extraites (emr0, = 17€0, e1,rT0 = 3,9€0 €t E1L, chimique = D€0)
et la connaissance des épaisseurs réelles du HfO9 permettent donc de déduire pré-
cisement les épaisseurs physiques d’oxyde interfacial a partir des EOT extraits par
mesures C(Vy) (cf. Equation 3.23, page 95). L’ensemble des épaisseurs physiques
utilisées par la suite pour la modélisation du courant de grille est résumé dans le
Tableau 3.4.

. . Epaisseur ¢y, (nm Epaisseur tyro, (nm

Dispositif || em. (<o) | ento, (<o) NI;mmale ‘ R(éelle) Nimz’nale ‘ }%éc(elle)
1 3,9 X 1.5 1,78 X X
11 3,9 X 2,5 2,62 X X
111 3,9 X 1,5 1,56 X X
w 3,9 X 2,5 2,61 X X
v 3,9 17 1,2 1,36 3,0 3,0
v 3,9 17 1,5 1,60 3,0 3,0
Vil 3,9 17 2,0 2,02 3,0 3,0
V1L 5 17 0,8 0,87 2,0 2,0
i 5 17 0,8 0,90 3,0 3,0
T 5 17 0,8 0,88 4,5 4.5

TABLEAU 3.4 — Epaisseurs physiques “réelles” des couches diélectriques caractérisées.

4.2 Extraction des paramétres tunnel de ’empilement

L’extraction des paramétres tunnel s’appuie sur la comparaison entre caracté-
ristique expérimentale I(V;) d'un empilement de grille et modélisation du courant
de grille. Les paramétres Na (niveau de dopage du Silicium), Vpp et les épaisseurs

99



Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

physiques des matériaux diélectriques, grandeurs nécessaires a cette modélisation,
sont pleinement connus et extraits grace a la caractéristique expérimentale C(Vy).

Dans cette partie, nous cherchons & rendre compte de ’ensemble des caractéris-
tiques I,(Vy) al’aide d’'un modele tunnel 2D. Pour s’affranchir de toute composante
thermiquement assistée, seules les caractéristiques mesurées & basse température
(80K) seront considérées. L’objectif est ici d’arriver a rendre compte du courant
dans les différents empilements & ’aide d’un unique jeu de paramétres tunnel, et
ce afin de préserver et garantir la cohérence souhaitée lors de la réalisation des
échantillons (procédé de dépot HfOq identique sur tous les empilements).

Le modéle tunnel présenté dans la partie 2 a tout d’abord été validé sur les
2 empilements SiO2 RTO - Polysilicium. La Figure 3.29 montre I'excellent accord
entre I’expérience et la simulation & 80K comme & 400K, en considérant que 'EOT
est égal & I’épaisseur physique de SiOs. L’absence d’activation thermique observée
dans le paragraphe précédent était donc bien caractéristique d’un transport tunnel
dans I'oxyde et non d’un transport TAT élastique assisté par des piéges profonds. Les
paramétres tunnel utilisés sont les parameétres standards du SiOq, & savoir mgio, =
0,5mg et ¢sio, = 3,1eV.

10% g ——— .
107 i T= 80K - 400K B
E
< 10}
2 10'F
= 10°
— F
< 107} :
() E . N
T 102k empilement ii) ]
T | E
© 107 ]
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8 107 Modéle tunnel 2D
1 —F L]
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

Tension de grille Vg [V]

FIGURE 3.29 — Courant de grille expérimental et simulé des empilements SiOo -
Polysilicium (i et i). Un modéle tunnel avec mgio, = 0,5mg et ¢gio, = 3,1eV rend
bien compte du transport de 80 & 400K.

Ces parameétres, obtenus pour des oxydes RTO d’épaisseurs comprises entre 1,5
et 2,bnm, peuvent étre utilisés pour rendre compte du transport dans les oxydes
d’interface RTO des empilements v, vi et vii. Dans ces 3 empilements, seuls les pa-
ramétres tunnel du HfO5 sont donc désormais inconnus. La comparaison expérience
- modéle tunnel & basse température (voir Figure 3.30) permet de conclure & un
mécanisme de type tunnel a basse température et d’extraire les valeurs suivantes :
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4. Extraction de paramétres en régime d’inversion

mufo, = 0,165mg et oo, = 1,9eV. Ces 2 paramétres sont l'unique couple de
paramétres tunnel rendant compte de I'expérience et ont été identifiés de maniére
indépendante : alors qu'une variation de la masse tunnel induit un décalage vertical
de la courbe I(V;) simulée, un changement de hauteur de barriére n’a d’influence
que sur la pente de cette méme caractéristique.
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F1GURE 3.30 — Courant de grille expérimental et simulé des empilements IL - HfOo
- TiN (v, vi et vii) avec différentes épaisseurs d’IL RTO. Un modéle tunnel avec
mi, = 0,5mg, ¢, = 3,1eV, muro, = 0,165mg et duro, = 1,9eV rend bien compte
du transport a 80K.

L’utilisation du méme procédé de dépdt HfO9 dans I’ensemble des empilements
étudiés nous conduit & utiliser les mémes parameétres HfOo pour rendre compte des
niveaux de courant des empilements viii, ix et = (variantes de tys0,). Dans ce cas
précis, seuls les paramétres tunnel de I'IL chimique, sous-stoechiométrique et ultra-
mince, sont désormais inconnus. L’extraction de ces paramétres (voir Figure 3.31)
donne curieusement des paramétres tunnel similaires a ceux du SiOg “idéal”.

Quelques remarques sur 'ajustement expérience - théorie dans le cas de ces 3
empilements :

— L’oxyde d’interface sous-stoechiométrique des empilements viit, ix et x pré-
sente des paramétres tunnel égaux & ceux du SiOs. Ce résultat surprenant, et
non cohérent avec la valeur 11, = 5eg précedemment extraite, peut s’expliquer
par une erreur lors de I’évaluation de I’épaisseur d’IL a partir des observations
TEM (erreur inhérente a ce type de mesure). Considérer une épaisseur d’IL
supérieure de 1 a 2A a la valeur que nous avons utilisé conduirait a extraire
des parameétres tunnel plus faibles, et donc plus cohérents avec la nature SiOy
du matériau.
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FI1GURE 3.31 — Courant de grille expérimental et simulé des empilements IL - HfO9
- TiN (viii, iz et x) avec différentes épaisseurs de HfO5. Un modéle tunnel avec
my, = 0,5mo, ¢, = 3,1eV, mpso, = 0,165mg et ¢uro, = 1,9¢V permet de rendre
compte des niveaux de courant a 80K.

— Une des difficultés majeures est de considérer les mémes paramétres tunnel
HfOy pour 'ensemble des empilements high-x. Pour chaque caractéristique,
un meilleur ajustement serait certes possible mais avec le risque de perdre la
cohérence de I’étude entre les différents empilements et conduirait a reproduire
la dispersion observée dans la littérature pour ces paramétres.

— L’ajustement est particuliérement bon pour 'empilement iz (tpro, = 3nm).
Les paramétres HfOs, initialement extraits sur les empilements présentant
une épaisseur tgro, = cte = 3nm, reproduisent donc logiquement le trans-
port dans cet empilement. Dans le cas de l'empilement épais (dispositif z,
tiro, = 4,5nm), I’écart observé entre théorie et expérience peut a la fois étre
caractéristique d’'un transport TAT élastique a basse température (et donc
non reproduit par un modéle tunnel) ou un changement de phase cristallo-
graphique, entrainant un changement des paramétres du matériau. A ce stade
de I’étude, nous penchons plutét pour cette derniére hypothése. En effet, la
présence d’un régime TAT élastique induirait une composante additionnelle
au courant tunnel, alors qu’a fort champ, on observe que le courant expé-
rimental reste inférieur a cette seule composante tunnel. Nous laissons donc
volontairement cette question en suspens car seules des données de caractéri-
sation physique statuant sur la phase du HfOy permettraient de conclure plus
clairement.
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4.3 Conclusions

Cette étude a tout d’abord validé I'utilisation d’un modéle tunnel 2D pour rendre
compte du courant de grille en régime d’inversion dans des empilements SiOo -
Polysilicium. Le modeéle développé reproduit fideélement les caractéristiques Iy (V)
a l'aide des paramétres tunnel standards du SiOs.

Lors de I'étude des empilements IL - HfO5 - TiN, I’apport de caractérisations
physiques complémentaires (observations TEM) s’est révélé indispensable pour ca-
ractériser la nature de 'oxyde interfacial. Réalisé par croissance RTO, il présente
un comportement SiOs “pur” dans des gammes d’épaisseur comprises entre 1,2 et
2nm. Néanmoins, dans des empilements high-x présentant un faible EOT, cet oxyde
d’interface est ultra-mince et réalisé durant le nettoyage chimique du substrat : il
présente alors une sous-stoechiométrie SiOy, conduisant & une permittivité ey1, plus
importante (tendant vers eg; = 12¢¢), voire des paramétres tunnel plus faibles.

La connaissance de I'oxyde interfacial des différents empilements a alors permis
d’aboutir a un consensus sur les paramétres tunnel HfOy : mpro, = 0,165mg et
¢nr0, = 1,9eV. Dans la moyenne des valeurs de la littérature (voir Figure 3.25,
page 96), ces parameétres peuvent étre considérés comme caractéristiques du HfOq
ALD aprés recuit a 600°C. Ils permettent de rendre compte du transport dans les
empilements testés, a I’exception du dispositif présentant une épaisse couche high-
k de 4,5nm. Pour ce cas particulier, nous suspectons une cristallisation du HfOs,
changement de phase induisant un changement des paramétres tunnel du matériau.
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5 Extraction de paramétres en régime d’accumulation

5.1 Préambule

L’étude du transport en régime d’inversion nMOS a permis I'extraction des pa-
ramétres tunnel des électrons dans I'IL et le diélectrique high-x. En régime d’accu-
mulation, 'absence d’activation thermique du courant de grille permet de supposer
que le transport est assuré par les trous confinés dans la couche d’accumulation (cf.
paragraphe 3), et non par un transport d’électrons 3D depuis la grille métallique
vers la bande de conduction du Silicium.

Dans ce paragraphe, nous cherchons dans un premier temps a vérifier la validité
de cette hypothése en comparant les caractéristiques électriques des empilements
HfOq (v, vi, vii, viii, iz et ) & la simulation des composantes J2Dpyy, et J3DyETe.
La modélisation du courant de trous fait intervenir les paramétres tunnel suivant
(également indiqués dans la Figure 3.32) :

— ¢n,11, : hauteur de barriére vue par les trous accumulés, correspondant a la

discontinuité d’énergie potentielle entre la bande de valence du Silicium et
celle de I'IL,

~ ¢nHfO, : hauteur de barriére du HfO2 vue par les trous,

— my 1, : masse tunnel des trous dans 'oxyde interfacial,

— my HfO, : Masse tunnel des trous dans le HfOs.

tHfOZ t|L
IL Vg = VFB
HfO,

BC Silicium p
TiN

MhHio2 My, |BY

Py, Hioz O

FI1GURE 3.32 — Représentation schématique des paramétres tunnel des trous de la
bande de valence du Silicium.

Nous investiguons dans un premier temps le comportement du courant en ac-
cumulation des empilements v, vi et vii (variantes de ty,), pour lesquels l'oxyde
d’interface est du SiOg considéré “idéal”. Comme dans le paragraphe précédent,
seules les caractéristiques & T = 80K sont considérées.

La volonté de réduire autant que possible le nombre de paramétres d’ajustement
conduit & fixer les valeurs des hauteurs de barriére des trous : & I'aide des paramétres
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tunnel des électrons (extraits dans le paragraphe précédent), de la valeur du gap du
Silicium, ainsi que ceux des diélectriques (Egir, = 9eV [71] et Eg nro, = 5,85eV
[72]), nous obtenons :

oniL = 4,78eV,

3.24
(bh,HfOQ = 2,83 eV ( )

Ces 2 paramétres fixés permettent d’étre cohérents avec I'étude du transport
d’électrons en inversion, et seules les masses tunnel des trous dans les diélectriques
demeurent inconnues. Dans le chapitre 2, nous avons vu que les caractéristiques élec-
triques C(Vg) sont reproduites par la résolution Poisson-Schrédinger en considérant
une masse tunnel de trous my, 11, = 0,5mg pour rendre compte de la pénétration des
fonctions d’onde dans 'IL (avec une description parabolique de la bande de valence
du Silicium).
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F1GURE 3.33 — Courant de grille expérimental et composantes simulées J2Dpyy, des
empilements IL - HfOs - TiN. La composante J3DygTe est également représentée
dans le cas des empilements v, vi et vii. Les épaisseurs physiques de empilements sont
données dans le Tableau 3.4 et les parametres tunnel des trous sont ¢y, 11, = 4,78 eV,
on,HI0, = 2,83eV, my 11, = 0,5m¢ et my 70, = 0,06mg. A noter qu'une description
parabolique de la bande de valence du Silicium a été retenue dans la simulation
Poisson-Schrédinger.

La Figure 3.33 montre que la composante J2Dgyy simulée avec cette valeur de
masse tunnel dans I'IL et my pro, = 0,06mo permet certes de prédire l'ordre de
grandeur du courant de grille, mais peine & reproduire fidélement ’ensemble des
caractéristiques sur toute la plage de tension V; (courbes rouges). Les mémes para-
meétres tunnel utilisés pour la simulation du courant dans les empilements présen-
tant différentes épaisseurs de HfO5 ne permettent pas non plus de rendre totalement
compte du courant.
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

La composante J3DygTe des 3 empilements, simulée avec les paramétres des
électrons extraits dans le paragraphe 4, est inférieure au courant de grille de plusieurs
ordres de grandeur. On en conclut que dans un empilement high-, le courant en
accumulation est un courant associé aux trous confinés dans la bande de valence.
Ce résultat est intéressant car il montre un comportement différent du cas d’un
empilement SiOs : dans un tel dispositif, le courant en accumulation est assuré par
le transport d’électrons depuis la grille vers la bande de conduction du Silicium |[6].

Pour tenter d’obtenir un meilleur ajustement entre l’expérience et la théorie,
nous avons également utilisé pour le calcul de la charge incidente les résultats de
simulation Poisson-Schrodinger intégrant une approche k - p. Nous avons souligné
dans le chapitre 2 que I'ajustement des courbes C'(V;) nécessitait d’utiliser une masse
tunnel dans I'IL my, 11, = 1,2mg. Avec une telle valeur de masse, les caractéristiques
simulées chutent de plusieurs ordres de grandeurs, et méme en ajustant la masse
tunnel des trous dans le HfO9 'utilisation des résultats k - p ne permet pas d’obtenir

un meilleur ajustement '°.

5.2 Structure de bande d’un diélectrique

Dans le cas du régime d’accumulation nMOS, la modélisation du transport tun-
nel apparait donc nettement moins précise. Le modéle tunnel développé (paragraphe
2) repose sur une description parabolique de la relation de dispersion dans les oxydes
IL et HfO,. Dans ce paragraphe, nous discutons la validité de cette approximation
appliquée au calcul du courant de grille.

Dans un diélectrique d’épaisseur .y, la relation de dispersion k(E) suivant z est,
avec ’épaisseur, la grandeur qui conditionne la valeur de la transparence tunnel :

T o e2iktox (3.25)

La structure de bande d’un diélectrique est réelle dans les bandes de valence et
de conduction, et imaginaire dans le gap. Cette part imaginaire caractérise 1’évanes-
cence des porteurs dans un diélectrique, et donc le courant tunnel.

La connaissance de la structure de bande d’un diélectrique est donc essentielle
pour un calcul pertinent du courant tunnel. Comme dans le cas du Silicium, diffé-
rentes méthodes numériques permettent le calcul de cette structure de bande (mé-
thode des liaisons fortes, pseudo-potentiel, ab initio ou k - p). La Figure 3.34 montre
la relation de dispersion du HfO4 cristallin (phase cubique) calculée par Sacconi et
al. |73] en utilisant la méthode des liaisons fortes.

La majorités des oxydes ultra-minces caractérisés dans le cadre de ces travaux
de thése sont amorphes et les approches précedemment citées pour le calcul de la
structure de bande ne sont valables que dans 'hypothése d’oxydes en phase cristal-
line. Néanmoins, Stéadele et al. soulignent dans [74] que le concept de relation de

10. Cette comparaison n’est pas représentée ici dans un souci de clarté.

106



5. Extraction de paramétres en

régime d’accumulation

Energie [eV]
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«— Si CB
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Part imaginaire de k [1/a]

r 0.5

Part réelle de k [t/a]

FI1GURE 3.34 — Relation de dispersion du HfO5 en phase cubique, calculée par mé-
thode des liaisons fortes (les données sont issues de |73]). La partie droite montre
la structure de bande réelle des bandes de valence et de conduction (respectivement
notées “HfOy VB” et “HfOy CB”) et “Si CB” et “Si VB” illustrent la position res-
pective des bandes de conduction et de valence du Silicium. La partie gauche de la
figure montre les bandes imaginaires dans le gap du diélectrique. Le nombre d’onde
k s’exprime en unités de m/a, avec a le paramétre de maille du HfO, égal a 5,03A.

dispersion et les résultats obtenus par approche des liaisons fortes restent valables
et donnent les bonnes tendances du comportement de diélectriques amorphes.

Néanmois, les méthodes de calcul de relation de dispersion restent lourdes et
compliquées & intégrer dans un simulateur de courant tunnel. De plus, il est exclut
de considérer ces résultats de simulation comme étant la relation de dispersion “réel-
le” du diélectrique considéré : elle est en effet susceptible de différer de la théorie
en raison d’une nature cristalline différente, dépendante de la méthode de dépot
utilisée, de I'épaisseur du diélectrique ou des matériaux adjacents. Des expressions
analytiques sont donc nécessaires pour rendre compte de la relation de dispersion
imaginaire dans le gap. Ces expressions doivent étre fonctions de parameétres d’ajus-
tement possédant un sens “physique” (masse tunnel par exemple) : ils permettent
alors de comparer les propriétés de conduction de différents matériaux au travers
d’un formalisme commun & la communauté scientifique.

Les méthodes d’approximation les plus communément utilisées sont les sui-

vantes :

1. Approximation parabolique
Cette approche est celle que nous avons choisi d’utiliser jusqu’a présent et est
la plus utilisée dans la littérature [6, 65, 66, 69]. La masse tunnel telle qu’elle a
été définie dans les paragraphes précédents est la masse effective des porteurs
dans le cadre de cette approximation. On rappelle ’expression de la relation de
dispersion parabolique de la bande de conduction d’un diélectrique (exemple
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

d’un courant tunnel d’électrons) :
k,(E) = —v/2meE, (3.26)

avec me la masse tunnel (ou masse effective) et E I’énergie des électrons inci-
dents suivant z par rapport & une référence choisie égale a la bande de conduc-
tion du diélectrique (la relation de dispersion est donc indirectement fonction
de la hauteur de barriére vue par les électrons du Silicium). La méme approche
nous a également permis de décrire la bande de valence des diélectriques en
définissant une autre relation parabolique, fonction d’une masse effective de
trous my, et de la hauteur de barriére vue par les trous (cf. paragraphe précé-
dent, cas d’un courant tunnel de trous). La relation de dispersion parabolique
est donc pleinement caractérisée par ces 2 paramétres tunnel : masse tunnel
et hauteur de barriére.

Dans le Silicium, 'approximation parabolique a pour objectif de faciliter le
calcul de la charge dans les bandes de valence et de conduction. Elle prend
tout son sens dés lors que cette approche n’approxime que I'extremum de la
relation de dispersion, dans lequel se situe l’essentiel de la charge & modéliser
(voir Annexe A, page 189).

Energie [eV]

\ Légende :

Bande de A

conduction —  *~ Structure de bande "réelle"

- - - - Approximation parabolique
modélisant I'extremum de
Courant bande

tunnel —— Approximation parabolique
rendant compte du courant
tunnel

Gap

Partie réelle de Partie imaginaire
k [u.a] de k [u.a]

F1GURE 3.35 — Relation de dispersion schématique d’'un diélectrique, et approxima-
tions paraboliques rendant compte soit de 'extremum de bande de conduction, soit
du courant tunnel a ’aide de masses tunnel appropriées.

Dans un diélectrique, I'ajustement de la masse effective parabolique vise non
plus & modéliser un extremum de bande mais & rendre compte du courant
tunnel d'un gaz de porteurs ayant une certaine énergie par rapport a la bande
de conduction (dans I’exemple d’un courant tunnel d’électrons). La Figure 3.35
représente schématiquement la relation de dispersion d’un diélectrique, ainsi
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5. Extraction de paramétres en régime d’accumulation

que les approximations paraboliques rendant compte 1/ de 'extremum de la

bande de conduction et 2/ du courant tunnel de porteurs avec une énergie

donnée. Dans ce dernier cas, la masse effective est ajustée de maniére a ce
)

que les relations de dispersion “exacte” et parabolique soient égale pour cette

valeur d’énergie incidente.

Un point important & noter est que la masse effective rend compte du courant
pour une valeur d’énergie donnée dans le référentiel du diélectrique (énergie

constante par rapport & la bande de conduction ou la bande de valence du
matériau). Dans un empilement MOS, le diélectrique est soumis a une chute de
potentiel, et les porteurs transitant dans la barriére trapézoidale “explorent”
différentes gammes d’énergie du diélectrique. Dans ce cas, ’approximation
parabolique est susceptible de montrer ses limites.

Dans le paragraphe 4, nous avons défini les masses tunnel des électrons dans
les diélectriques dans le cadre de ’approximation parabolique. Bien que repo-
sant sur une approximation dont on peut discuter la pertinence, les valeurs de
masses extraites permettent de rendre compte du courant de grille en inver-
sion. Les difficultés rencontrées pour la modélisation du courant de trous en
régime d’accumulation nMOS remettent néanmoins en cause cette description
et soulignent 1’écart a la parabolicité de la relation de dispersion.

2. Relation de Franz
Proposée en 1956 par W. Franz [75], cette relation rend compte a la fois du
transport de trous et d’électrons au travers d’une unique masse my dite de
Franz (contrairement a I’approche parabolique dans laquelle une masse tunnel
par porteur est définie). On parle donc de relation de dispersion a deux bandes
symétriques. Elle s’exprime en fonction du gap E, du diélectrique par :

ky(E) = }11\/2me <1 _ PZ) (3.27)

3. Relation non-symétrique
La structure de bande imaginaire dans le gap peut néanmoins présenter une

dissymétrie. Pour en rendre compte, une relation dite non-symétrique est intro-
duite [76], fonction de masses myge et Mmysn (électrons et trous) qui pondérent
I'influence respective des structures de bandes de conduction et de valence sur
la part imaginaire de la relation de dispersion :

1 E Muse\ E |
kZ(E) = h\/anS’eE (]. — E’g> \/1 — (1 — mns7h> Eg

Les relations de dispersion paraboliques, de Franz et non-symétrique sont re-
présentées Figure 3.36 dans 'exemple du SiOy. En pratique, les intégrer dans la
modélisation tunnel revient & considérer 2 masses tunnel paraboliques dépendantes

(3.28)
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FIGURE 3.36 — Représentation des différentes relations de dispersion dans le gap du
Si0g. Les masses tunnel utilisées dans chacun des cas sont me = my, = 0,5mq (cas
parabolique), m¢ = 0,61mg (cas Franz) et myse = 0,5mg et mysn = 0,2mg (cas
non-symétrique). A noter que ces valeurs ne sont pas forcément représentatives des
masses a utiliser pour rendre compte du courant de grille.

de I'énergie E des porteurs, selon la formule (exemple d’un courant tunnel d’élec-
trons) :

h%k,(E)?
- 2E
A noter que le passage d’une relation me(E) (avec une réference d’énergie égale
a la bande de conduction du diélectrique) a une relation me(E,) (réference d’énergie
égale a la bande de conduction du Silicium) nécessite de prendre en compte le champ
dans les oxydes et leurs hauteurs de barriére respectives.

me(E) = (3.29)

Dans le cadre de ces travaux de thése, nous cherchons & reproduire le courant
de grille expérimental en utilisant un modéle physique précis, tout en limitant le
nombre de paramétres d’ajustement. Il serait tentant de définir empiriquement de
nouvelles structures de bande de I'IL et du HfO5 pour chaque empilement, repro-
duisant fidélement 'expérience . Toute caractéristique Iy (V) trouverait certes un
excellent accord avec la théorie, mais le risque serait alors d’occulter certains phé-
nomeénes physiques que 'on cherche a identifier (conduction par piéges, nature de
l'oxyde interfacial, phase cristalline du high-x).

Nous maintenons donc les conclusions faites dans le cas d’'un courant tunnel
d’électrons, a savoir la validité de I’approximation parabolique avec les masses tunnel
extraites dans le paragraphe 4, approximation qui permet de rendre compte du cou-
rant dans de larges gammes d’épaisseurs diélectriques (excepté le cas tyo, = 4,5nm).

11. Cela reviendrait a définir empiriquement des masses tunnel paraboliques dépendantes de
Iénergie me(E,) et mn(E,).
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5. Extraction de paramétres en régime d’accumulation

Dans le cas du transport 2D de trous en accumulation, nous cherchons désormais
& modéliser le courant & ’aide d’une relation de dispersion de type Franz, plus
avancée que 'approche parabolique et présentant un nombre réduit de paramétres
d’ajustement.

5.3 Extraction des masses tunnel Franz dans I’'IL et le HfO,

La Figure 3.37 montre ’ajustement entre théorie et courant de grille des empi-
lements high-+ avec variantes de ty, (figure de gauche) et tyso, (figure de droite).
L’ensemble des caractéristiques a été simulé avec des paramétres tunnel identiques :

— les hauteurs de barriére des trous sont les mémes que celles définies en Figure

3.33,
— Taccord théorie-expérience est assuré en ajustant les masses de Franz dans le
HfO2 et I'IL, conduisant a des masses tunnel m¢pro, = 0,22mg et mg, =

0,5777,0.
0 4
— 10 T='80KI ' o Expérience b ' ' 10
' . Modeéle tunnel 2D $10°
< 107 102
[@)) ]
- 110’
2 10%; i,
g) 10
< 1107
o 110°
> 10'4 L 3 10
8 i ] 10
Variantes t © o o ] Variantes t _5
L [SEe) HfO2 ]
10-5 R L .\\ L R 0 R I R . 10-5
-2.5 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5

Tension de grille Vg [V]

F1GURE 3.37 — Courant de grille expérimental et composantes simulées J2Dpyp
des empilements IL - HfO, - TiN. Les épaisseurs physiques de empilements sont
données dans le Tableau 3.4 et les parameétres tunnel des trous sont ¢y, 11, = 4,78 eV,
¢n,Hf0, = 2,83eV, mg 11, = 0,5mg et mg g0, = 0,22my.

En régime d’accumulation, il apparait indispensable de s’affranchir d’une simple
relation de dispersion parabolique de la bande de valence des diélectriques. Une
relation de type Franz, plus proche de la structure de bande “exacte”’, permet un
bien meilleur accord sur I’ensemble des gammes d’épaisseurs étudiées.

Le cas particulier de 'empilement = (tpro, = 4,5nm) est néanmois une nouvelle
fois souligné : I’hypothése d’'une modification structurale du HfO2 épais, formulée
dans le paragraphe 4, est susceptible d’expliquer I’écart entre la caractéristique ex-
périmentale et la théorie tunnel avec relation de Franz. Des caractérisations physico-
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Chapitre 3. Etude de la conduction dans un empilement nMOS HfO,

chimiques complémentaires sont toutefois nécessaires pour étayer cette hypothése.

De plus, la théorie de Franz peine & reproduire le courant de ’empilements vi.
En observant la Figure 3.24 (page 93), on remarque que le courant en accumulation
dans cette structure montre un comportement différent des empilements v et wvii.
On peut donc légitimement suspecter que le courant en accumulation n’est pas
réellement intrinséque & un empilement 1,5nm IL - 3nm HfO, - TiN.
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6. Cohérence inversion - accumulation

6 Cohérence inversion - accumulation

Un ensemble de masses tunnel a donc été défini pour rendre compte du courant
de grille dans différents empilements, en régime d’inversion (courant 2D d’électrons
depuis la bande de conduction du Silicium) comme en régime d’accumulation (cou-
rant 2D de trous depuis la bande de valence du Silicium). Ces masses sont les para-
métres de fonctions analytiques qui décrivent les relations de dispersion imaginaires
des gaps de 'L et du HfOs.

En inversion, les électrons transitent entre le milieu du gap et la bande de
conduction des diélectriques. Dans cette zone, nous avons approximé les relations
de dispersion a l'aide d’approches paraboliques de parametres me 1, = 0,5mg et
Me HfO, = 0,165my.

De méme, en accumulation, les trous sont sensibles aux relations de dispersion
des diélectriques entre le milieu du gap et les bandes de valence de I'IL et du HfOs.
Dans chaque matériau, une approche de type Franz s’est avérée la plus pertinente
pour décrire les relations de dispersion dans ces gammes d’énergie, avec les para-
metres mye i, = 0,5mg et mg gro, = 0,22my.

L’enjeu de ce paragraphe est de définir dans chaque matériau une relation de
dispersion unique dans ’ensemble du gap, rendant & la fois compte du transport
des électrons et des trous. Conformément aux résultats précédents, nous attendons
qu’elles approchent une forme parabolique dans les gammes d’énergie accessibles
aux électrons, et de type Franz pour les trous.

La Figure 3.38 montre la structure de bandes de 'empilement vii (2nm SiOg -
3nm HfO3) en condition de bandes plates (Vy = Vig) et en forte inversion (Vy =
2,5V). Cette structure présente d’épaisses couches de diélectriques et donc de fortes
chutes de potentiel a fort V; : c’est donc dans cet empilement que la définition des
relations de dispersion est la plus délicate, les gammes d’énergie accessibles aux
porteurs y étant les plus étendues.

En inversion, les électrons sont particuliérement sensibles a la relation de disper-
sion comprise entre 1,6 et 3,1 eV dans I'IL (en prenant pour références les bandes de
conduction des diélectriques), et entre 0 et 1,9 eV dans le HfO5. On remarque notam-
ment que la transition Tunnel Direct - Fowler-Nordheim dans le HfO4 ne sera visible
que dans cet empilement pour une tension supérieure a V, = 2,5V. Nous aborderons
le cas particulier du régime Fowler-Nordheim dans HfOy dans le paragraphe 7.

De méme, nous avons mis en évidence que les zones d’énergie vues par les trous
s’étendent de 4,22 & 5,49¢V dans I'IL et de 3,02 & 4,73eV dans le HfO2 (toujours en
prenant référence par rapport a la bande de conduction de chaque diélectrique).

La Figure 3.39 montre les relations de dispersion que nous avons indépendam-
ment défini en inversion et en accumulation ainsi que les gammes d’énergie dans les-
quelles les approches paraboliques et Franz se sont avérées pertinentes pour rendre
compte du courant.

La modélisation précise de 'intégralité de la relation de dispersion dans le HfO9
apparait essentielle : en effet, dans les plages de tension de grille étudiées, les porteurs
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FIGURE 3.38 — Diagramme de bande de I'empilement vii (2nm SiO2 - 3nm HfO»),
représenté en régime de bandes plates et en forte inversion.
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FI1GURE 3.39 — Relations de dispersion paraboliques et de Franz dans I'IL et le HfOs.
Les traits pointillés bleus illustrent la position du gap du Silicium et les zones grises
sont les zones dans lesquelles transitent les porteurs en accumulation et en inversion
dans 'empilement vii.

transitent dans quasiment tout le gap. Dans I'oxyde interfacial des 6 empilements
étudiés, la gamme d’énergie maximale & considérer est nettement moins étendue :
seules les zones en regard des bandes de conduction et de valence du Silicium sont
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6. Cohérence inversion - accumulation

concernées par une modélisation précise de la structure de bande. De plus, les zones
représentées concernent l’empilement vii. Dans un empilement conventionnel, un
oxyde d’interface de quelques angstréms ne présentera qu’une faible chute de po-
tentiel, et la modélisation de sa relation de dispersion ne devra étre pertinente que
dans une gamme d’énergie encore plus faible.

L’analyse de la Figure 3.39 améne plusieurs remarques :

— Dans le HfOq (figure de droite), approximation parabolique en inversion et
I’approche de Franz en accumulation sont en bonne cohérence. De ces 2 ap-
proximations semble se dégager une structure de bande commune et symé-
trique, équivalente & une relation de Franz de parameétre my g0, = 0,22my.
Cette masse de Franz est celle que nous avons utilisé pour rendre compte du
courant en accumulation et reproduit bien ’approximation parabolique de pa-
rametre me Hro, = 0,165mo dans une zone proche de la bande de conduction.

— Le cas de I'IL est sujet & caution (figure de gauche). Les relations parabolique

et Franz représentées sont les uniques relations qui rendent compte du courant
en inversion et en accumulation. Il semble néanmoins difficile de dégager une
unique relation de dispersion & partir de ces 2 approches : rendre compte a
la fois du courant en inversion et en accumulation nécessiterait d’étre proche
de l'approximation parabolique entre 0 et 3,1eV et proche d’une relation de
Franz entre 4,22 et 9eV, entrainant alors une discontinuité de la relation de
dispersion au niveau du gap du Silicium.
L’hypothése la plus probable, selon nous, pour expliquer cette incohérence est
une mauvaise prise en compte de la nature sous-stoechiométrique de I'oxyde
d’interface ultra-mince des empilements viii, iz et = (variantes tgso, avec
ti, = cte). Tout au long de cette étude, nous avons expliqué le courant dans
les différents IL (chimiques ou RTO) par un méme jeu de paramétres tunnel.
La seule donnée nous ayant permis de quantifier la sous-stoechiométrie de
I'oxyde chimique est la mesure TEM de son épaisseur. Néanmoins, ce type de
mesure présente une incertitude susceptible de se retrouver sur les parameétres
tunnel de ce matériau 2.

Nous concluons ce paragraphe en comparant la relation de dispersion du HfO,
obtenue dans le cadre de notre étude expérimentale avec celle obtenue par mé-
thode des liaisons fortes (ou tight bending) par Sacconi et al. [73] 3. Ces travaux
démontrent que le HfO5 en phase cristalline cubique présente deux bandes imagi-
naires X et I' qui assurent toutes deux le transport tunnel. Selon les auteurs, le
courant suivant la direction I' est néanmoins prépondérant, le nombre d’onde k,
étant plus faible dans cette direction que dans la direction X.

La Figure 3.40 montre un écart conséquent entre les relations que nous avons ob-
tenu expérimentalement et les résultats de simulation tight bending. Seules les zones

12. Les mémes interrogations avaient été exprimées aprés analyse des paramétres tunnel extraits
en inversion (page 101).
13. Cette structure est représentée en Figure 3.34 (page 107).
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FiGURE 3.40 — Relations de dispersion paraboliques et de Franz HfO, obtenues

expérimentalement comparées avec ’approche théorique proposée par Sacconi et al.
[73].

accessibles aux électrons sont représentées, Sacconi et al. ne donnant une formula-
tion analytique que dans cette gamme d’énergie. L’origine de cet écart s’explique
par la structure “idéale” considérée dans les simulations tight bending, & savoir une
structure cristalline Silicium n - HfOq cristallin - Silicium p fort différente du HfO4
amorphe que nous avons caractérisé.

Nous soulignons donc la nécessité d’adopter une approche expérimentale pour
I’étude du courant de grille, et notamment pour la définition des paramétres tunnel.
Les nombreuses études théoriques de la littérature sont nécessaires et indispensables
pour acquérir une bonne connaissance du comportement des matériaux, mais il est
impossible de considérer les résultats de ces études dans une approche quantitative.
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7 Reégime Fowler-Nordheim dans HfO,

Nous avons mis en évidence dans le paragraphe précédent qu'un mécanisme
Tunnel Direct explique la conduction & basse température dans ’ensemble des
empilements et dans les plages de tension considérées (excepté le cas particulier
tiro, = 4,5nm). Seul 'empilement vii atteint un régime de conduction Fowler-
Norheim au-dela d’une polarisation de grille V; = 2,5V (Figure 3.38).

Des mesures complémentaires ont été effectuées sur cet empilement pour des
tensions de grille plus importantes V; > 2,5V. On attend donc un mécanisme de
conduction reproduit par notre modéle de courant tunnel, incluant conjointement
les transports Tunnel Direct et Fowler-Nordheim. La Figure 3.41 montre un fort
désaccord entre théorie tunnel et expérience dans la gamme de tension pour laquelle
un régime Fowler-Nordheim est attendu.
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NI ) I o Experience ;
£ 10°¢ Modeéle tunnel 2D 3
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F1GURE 3.41 — Courant de grille expérimental & T' = 80K de l'empilement wvii
(ti, = 2nm, tpeo, = 3nm), comparé a la modélisation tunnel (les paramétres tunnel
peuvent étre retrouvés dans les commentaires de la Figure 3.30).

Comme prévu, la simulation de courant de grille montre une augmentation consé-
quente du courant dans cette zone, les porteurs transitant dans une barriére HfOq
amincie par le champ électrique. Dans le paragraphe 1.2.1 (page 65), nous avons fait
I’hypothése d’une transparence égale & 1 quand le porteur se situe dans la bande de
conduction du HfOy (régime thermoionique par exemple). Cela équivaut & supposer
le transport ballistique dans la bande de conduction, c’est-a-dire un libre parcours
moyen du porteur supérieur a 1’épaisseur d’oxyde.

Valable dans le SiO2 [17], nous remettons en question cette hypothése dans
le cas du HfO9 : le désaccord observé entre théorie et expérience montre que la
transparence dans la bande de conduction du HfOy n’est pas égale & 1 et que le
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transport n’y est pas ballistique.

Le régime Fowler-Nordheim n’est donc pas atteint dans HfOy et semble laisser
place & un transport caractéristique de la relation de dispersion dans la bande de
conduction. Une étude poussée de la structure de bande réelle (dans le sens mathé-
matique du terme) du HfO9 est donc nécessaire pour étudier ce phénomeéne. A noter
que cette observation s’inscrit dans le cadre d’une plus large campagne de mesures
au sein du LETT visant & étudier la transition Tunnel Direct - Fowler-Nordheim dans
HfO,. Elle est en cohérence avec ces résultats, dont certains peuvent notamment étre
trouvés dans |77].
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8 Conclusions du chapitre 3

Dans ce chapitre, nous avons identifié, modélisé et simulé les composantes a
lorigine du courant de grille dans un empilement nMOS de type IL - HfOy - grille
métal TiN.

L’origine du courant de grille a tout d’abord été conjointement établie grace a
I’étude de la séparation de porteurs et & la comparaison entre les caractéristiques
expérimentales et théoriques du courant de grille. Dans un empilement HfO,, il ap-
parait que le courant de grille est assuré par les électrons confinés provenant de la
bande de conduction du Silicium en régime d’inversion (I = Isg = J2Dpce). En
accumulation, la conduction de trous confinés dans la bande de valence du Silicium
explique le courant de grille (I; = I, = J2Dgyy). Ce dernier résultat est particulie-
rement intéressant car il montre un comportement différent d’un empilement SiO9
conventionnel : dans une telle structure, le courant de grille en accumulation nMOS
est di & un transport d’électrons depuis la grille vers la bande de conduction du
Silicium.

Le mécanisme de conduction des 2 composantes 2D a l’origine du courant de
grille est susceptible d’étre de type tunnel (cas Tunnel Direct et Fowler-Nordheim) ou
assisté par piéges (cas Poole-Frenkel ou TAT inélastique a haute température et TAT
élastique a basse température). Un ensemble de dispositifs présentant différentes
épaisseurs de HfOy ou d’oxyde interfacial (IL) a ainsi été caractérisé a différentes
températures (de 80 & 400K). L’étude de l'activation thermique du courant de grille
nous a permis de discriminer les différents mécanismes de conduction dans chaque
type d’empilement :

— Le SiO2 ne présente pas de piéges susceptibles d’assister le courant de grille.
Le courant d’empilements SiO4 - Polysilicium ou SiOs - TiN n’évolue en effet
pas en fonction de la température, ce qui est caractéristique d’un transport de
type tunnel dans ce matériau.

— Le diélectrique HfOo présente une bande de piéges uniformément répartis en
son volume, et situés & environ 1eV de sa bande de conduction. Ces piéges
assistent le courant de grille en régime d’inversion dés lors que tyfo, est su-
périeur a 3nm et la température a 300K (mécanismes Poole-Frenkel ou TAT
inélastique). Pour 'empilement présentant une épaisseur de 2nm de high-«, le
courant en inversion n’est pas activé en température, signe que le transport
tunnel reste prépondérant par rapport a la composante assistée par piéges.

— En régime d’accumulation, le courant n’est pas thermiquement activé : I'ab-
sence de piéges en regard de la bande de valence du Silicium explique la pré-
dominance d’un courant de type tunnel.

— Enfin, conformémement aux observations faites dans le cas d’empilements
SiOg, I'étude des dispositifs présentant différentes épaisseurs d’IL montre une
activation thermique constante, uniquement dépendante de I’épaisseur de HfO9
et synonyme d’un transport de type tunnel dans I'IL.
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L’extraction des parameétres tunnel de 'oxyde d’interface et du HfOy nécessite
dans un premier temps une bonne connaissance des épaisseurs physiques de ces
matériaux. La seule connaissance de ’'EOQT est en effet insuffisante pour pleinement
caractériser un bi-couche et des hypothéses complémentaires sont nécessaires.

L’utilisation d’un dépdt ALD pour le HfO9 est un gage de précision et permet de
considérer que les épaisseurs nominales de high-x sont égales aux épaisseurs réelles.
Cette hypothése a été confirmée par des observations TEM et la connaissance de
ces épaisseurs nous a permis de déduire une permittivité du HfOg enro, = 17¢p.

L’apport de caractérisations physiques TEM s’est ensuite avéré indispensable a
I’étude de I'IL : quand réalisé par croissance thermique RTO, et dans des gammes
d’épaisseurs comprises entre 1,2 et 2nm, I'IL; peut étre considéré comme proche du
SiO2 et a donc une permittivité ey, = €si0, = 3,9¢9. Quand réalisé par nettoyage
chimique, et pour une épaisseur proche de 8A, 'oxyde d’interface présente une nature
sous-steechiométrique SiOy, de permittivité supérieure a celle du SiO9 (environ 5eg).

Les mesures TEM nous ont également permis de mettre en évidence une recrois-
sance de 'oxyde d’interface durant le recuit post-dépot du high-«. Cette recroissance
est diie & une oxydation du Silicium & linterface Si - IL, oxydation causée par des
groupes -OH provenant du HfO4 et transitant dans I'IL. Elle est donc d’autant plus
importante que l'interface Si - IL est proche de la source d’oxygéne (cas d’un IL
ultra-mince).

L’ensemble des observations qualitatives précédemment citées, notamment les
régimes de conduction en présence, a dii étre confirmé par comparaison entre théo-
rie tunnel et expérience. Un modéle tunnel a ainsi été développé, basé sur une
description de charges incidentes obtenue par simulation Poisson-Schrodinger (voir
chapitre 2) et une description parabolique de la relation de dispersion dans les di-
électriques. Nous avons en particulier proposé puis comparé différentes méthodes
originales de calcul de la transparence tunnel, différant par leur domaine de validité
et leur intégration au sein d’un simulateur numérique.

Les comparaisons quantitatives entre théorie tunnel et courant de grille expéri-
mental ont confirmé que le courant de grille dans un empilement SiO4 est de type
tunnel, et ce quelque soit la température. En régime d’inversion, nous avons validé les
paramétres tunnel conventionnels des électrons dans le SiO9, & savoir ¢gio, = 3,1eV
et msio, = 0,0mg.

Dans les empilements IL - HfOy - TiN, les paramétres tunnel ¢pro, = 1,9¢V et
mpso, = 0,165m( permettent de rendre compte du courant de grille en inversion
pour l'ensemble des épaisseurs d’IL et de high-x, excepté le cas tgro, = 4,5nm
pour lequel le HfO, cristallise et est donc susceptible de présenter des propriétés
différentes du HfO2 amorphe ultra-mince.

Le modéle tunnel développé présente néanmoins ses limites pour rendre compte
du courant de grille en régime d’accumulation. L’approximation parabolique de la
bande de valence des diélectriques n’est pas & méme de décrire le transport, et une
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relation de dispersion de type Franz s’est avérée nécessaire pour la modélisation du
courant. Les parameétres tunnel ¢y, 11, = 4,78 eV, ¢y 1ro, = 2,83 eV, mg 11, = 0,5my et
me a0, = 0,22mg permettent ainsi de rendre compte des niveaux de courant de grille
pour '’ensemble des empilements étudiés. Seul le cas de I'empilement tpro, = 4,5nm
s’écarte une nouvelle fois de la simulation.

Dans ce chapitre, nous avons donc approximé les relations de dispersion de I'IL
et du HfOy par une approche parabolique en inversion et de type Franz en accu-
mulation. Dans le cas du HfO9, nous avons mis en évidence la cohérence de ces 2
approches, amenant a une relation de dispersion unique dans ’ensemble du gap. La
structure de la bande de conduction de cet oxyde reste néanmoins sujet a caution : la
transition Fowler-Nordheim n’est pas observée dans HfOq, et I’étude du transport
dans sa bande de conduction apparait comme un enjeu essentiel pour de futures
études.

Le cas de l'oxyde d’interface est moins clair, et est selon nous le signe d’un
comportement tunnel différent en fonction de son épaisseur et de sa méthode de
réalisation.

Enfin, il nous apparait nécessaire d’apporter quelques commentaires sur ’ap-
proche expérimentale que nous avons suivi.

Tout d’abord, I’étude telle qu’elle a été présentée reste une étude académique
pointue. Pour caractériser pleinement 2 matériaux, 10 empilements ont été réalisés :
il est peu envisageable d’imaginer un tel nombre de variantes pour caractériser de
nouveaux empilements ou l'influence de tel ou tel procédé de dépot.

La bonne maitrise des techniques de réalisation permet néanmoins d’étre confiant
dans ’épaisseur des couches ALD déposées, et dans la faible variabilité des para-
métres intrinséques du HfOs (permittivité et parameétres tunnel). Les paramétres
IL et HfOy proposés dans ce chapitre peuvent donc étre utilisés dans une approche
prospective pour étudier les fuites de grille attendues dans un empilement HfOs.

L’étude du courant & charge constante en fonction de la température s’est éga-
lement avérée longue et fastidieuse. Elle s’est néanmoins révélée nécessaire dés lors
que le high-x présentait une épaisseur suffisante pour que la composante assistée
par piéges soit supérieure au courant tunnel. Néanmoins, pour des EOT proches de
Inm (et donc une épaisseur physique de high-x proche de 2nm), cette méthodolo-
gie expérimentale n’apparait pas nécessaire, ’extraction de paramétres tunnel étant
possible & température ambiante.
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CHAPITRE 4

Etude des additifs Magnésium et
Lanthane

Au fil des nceuds technologiques, il est nécessaire d’accroitre le controle élec-
trostatique de la grille sur le canal de conduction pour lutter contre les effets de
canal court [1]. L’optimisation de I'empilement de grille consiste donc a diminuer
son CET !, donné par CET = Polydéplétion + EOT + Darkspace.

Au cours des chapitres précédents, nous avons essentiellement insisté sur la ré-
duction d’EOT, rendue possible par I'intégration de diélectriques high-x. Néanmoins,
la diminution de CET passe également par le remplacement des grilles Polysilicium
conventionnelles (nceuds 65nm et supérieurs) par des grilles métalliques. Leur intro-
duction permet ainsi de s’affranchir du phénoméne de Polydéplétion, permettant un
gain de CET d’environ 4A [2].

Une grille métallique dite midgap posséde un niveau de Fermi en regard du
milieu du gap du Silicium. Le métal TiN présente notamment ce comportement
quand il est déposé avec un procédé et un enrichissement en azote adaptés [3]. Au
sein d’une filiere CMOS, I'utilisation d’une telle grille pour les transistors nMOS et
pMOS conduit & des tensions de seuil équivalentes dans les 2 structures (de I'ordre
de 0,6 V en valeur absolue), compatibles avec les spécifications ITRS du nceud 32nm
Low-Power.

Néanmoins, les valeurs de tension de seuil attendues pour le nceud 32nm High-
Performance se situent autour de 0,3V. Respecter ces spécifications impose alors
I'utilisation de deux grilles métalliques différentes :

— un métal présentant un travail de sortie n™ pour les nMOS,

— un métal présentant un travail de sortie p* pour les pMOS.

Pour des raisons de stabilité thermique du travail de sortie des métaux de grille,
cette approche est plus facilement envisagée dans un procédé froid, de type gate
last [4]. Une méthode alternative, plus adaptée a une approche classique gate first,
consiste a garder un méme métal de grille et & introduire des matériaux additifs
dans les empilements qui permettent de décaler le niveau de Fermi du TiN vers
la valeur désirée. Ces additifs, différents dans les cas nMOS et pMOS, modifient
la tension de bandes plates et donc la tension de seuil. Ils intéragissent avec les
différents matériaux composant 'empilement de grille (diélectriques et métal) et
sont donc susceptibles d’induire des modifications de leurs propriétés intrinséques.

Ce chapitre vise a utiliser les méthodologies développées et 'expertise acquise

1. On rappelle que le CET est I’épaisseur équivalente électrique de ’empilement.
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dans le chapitre 3 sur des technologies en cours de développement pour I'optimisation
des transistors nMOS. Nous identifierons notamment les domaines de validité et les
limites de notre approche, appliquée a I’étude d’empilements avec additifs.

La premiére partie de ce chapitre traite de I'introduction de MgO dans un em-
pilement nMOS HfOs. Une diminution de la tension de seuil, et donc de la tension
de bandes plates, est attendue. De méme, la seconde partie étudie les effets de I'in-
corporation de Lanthane.
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1 Etude de I’additif MgO

1.1 Introduction

L’introduction d’oxyde de Magnésium MgO dans un empilement MOS permet
un décalage du niveau de Fermi du TiN de grille, initialement midgap, vers un
comportement nt. Cet additif est donc adapté a l'optimisation de la tension de
seuil d’un transistor nMOS pour des applications High-Performance.

Niveau du vide f

!

Xsi — Xyioz
=4.05eV WFy

1 AWFep,

TiN EEE—
Si Si
HfO,

~ Hfo,

o o & 4 oo o o & 4 W

IL

Introduction MgO : création d’'un

Empilement HfO
P 2 dipole & 'interface IL — HfO,

FIGURE 4.1 — Structures de bande schématiques d’un empilement conventionnel IL
- HfO2 - TiN et d’'une méme structure avec 'additif MgO.

La Figure 4.1 montre la structure de bande schématique d’un empilement conven-
tionnel IL - HfOy - TiN (figure de gauche). L’affinité électronique du Silicium
xsi = 4,05eV [5] et les hauteurs de barriére extraites dans le chapitre précédent
nous permettent de retenir les affinités électroniques suivantes pour 'oxyde d’inter-
face et le HfO9 : x11, = 0,95eV et xuro, = 2,15eV. Ces valeurs sont en bon accord
avec la littérature [3, 6, 7]. Le travail de sortie du TiN (WFriN) est de 4,61eV et
définit I’écart entre le niveau du vide et le niveau de Fermi dans le matériau.

La figure de droite représente 1’effet que nous attendons sur ’empilement aprés
incorporation de MgQO, & savoir I'apparition d’un dipéle & Iinterface IL - HfO5 2.
L’effet du dipdle peut s’apparenter & un décalage du niveau du vide, c’est-a-dire
de la référence d’énergie des matériaux de ’empilement, modifie le travail de sortie
apparent du TiN d’une valeur notée AWFerin et conduit donc & une diminution de
la tension de seuil du transistor.

Le dipole a également un effet sur les hauteurs de barriére du HfOs par rapport
au Silicium : il augmente la barriére vue par les électrons de la bande de conduction
du Silicium, diminue celle des trous et une modification de la conduction est donc

2. A noter que la structure de bande décrite reste schématique et ne représente que le compor-
tement idéal (et souhaité) de empilement.

133



Chapitre 4. Etude des additifs Magnésium et Lanthane

attendue.

Dans ce paragraphe, nous nous proposons donc de mesurer I'impact de 'additif
MgO sur le travail de sortie effectif de I'empilement (extraction de Vip) et de corréler
ces observations avec I’évolution du courant de grille.

1.2 Description des structures étudiées

Deux transistors nMOS sur substrat Silicium bulk orienté (100) ont été étudiés :
un empilement référence HfOy (dénommé A) et un empilement HfOo-MgO-HfO4
(dénommé B). Les caractéristiques des structures testées sont présentées dans le
Tableau 4.1.

Une différence importante par rapport aux échantillons présentés dans le chapitre
précédent est 'utilisation d’un précurseur ALD & base d’ozone (Ogs) lors du dépot
HfOs. Les dépots ALD de HfO5 et MgO sont ensuite suivis de recuits conventionnels
a 650°C.

Enfin, contrairement au chapitre précédent, un procédé chaud de type gate first
a été utilisé : le recuit haute-température (plus de 1000°C), réalisé aprés I’encap-
sulation de la grille, est susceptible d’influer sur les propriétés des matériaux IL et
HfO5 et donc sur la conduction électrique.

H Dispositif A ‘ Dispositif B
Dopage substrat p 2,102 m=3 2,103 m=3
IL Chimique Chimique
0,25 nm HfO,
Empilement 2,25 nm HfOq +0,3nm MgO
+ 2nm HfO9
Grille TiN PVD 5nm TiN PVD 5nm
Procédé Gate first Gate first
EOT 1,46 nm 1,46 nm
VrB (& 300K) —0,594V —0,964 V

TABLEAU 4.1 — Caractéristiques des empilements de grille nMOS caractérisés.

Le Tableau 4.1 donne également les valeurs d’EOT et de tension de bandes plates
VFp de chaque empilement, extraites a partir des caractéristiques électriques C'(V;)
a température ambiante (comparaison expérience - théorie Poisson-Schrédinger).

1.3 Analyse des paramétres Vgg et EOT

L’introduction de la couche MgO induit un décalage de tension de bandes plates
AWFeriy = 370mV. La valeur obtenue est cohérente avec celles reportées dans
[8], pour un recuit MgO proche de 650°C. Cette valeur reste néanmoins fortement
dépendante de la température de recuit : par exemple, Morooka et al. [9] n’observent
pas de décalage de tension de bandes plates pour des valeurs de recuit post-dépot
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supérieures & 1000°C. A de telles températures, le recuit a pour effet de vaporiser
le MgO, empéchant donc la modification du travail de sortie effectif de la grille.
Néanmoins, leur étude repose sur un empilement dans lequel le MgO est déposé
entre le high-x et le métal : il n’est donc pas encapsulé pendant le recuit post-dépot,
contrairement a l’empilement B considéré ici (encapsulation du MgO dans le HfOs).

Nous observons un méme EOT dans les 2 empilements testés, égal & 1,46 nm. A
premiére vue, ce résultat est surprenant : I’ajout d’un matériau dans I’empilement B
augmente son épaisseur physique et nous attendons donc une augmentation d’EOT.
Différentes hypothéses sont susceptibles d’expliquer cette observation :

— John Robertson estime la permittivité du MgO environ égale a 10g¢ [10].
Bien que théorique et pouvant s’écarter de la réalité expérimentale, cette va-
leur permet de calculer une augmentation théorique I’EOT de 1,2A entre les
empilements A et B. Néanmoins, un tel écart est faible et la variabilité ’EOT
entre les différents empilements, inhérente au process, peut expliquer ’égalité
des EOT extraits. De méme, le dipdle formé est susceptible de présenter une
forte permittivité, conduisant & une recroissance d’EQT trés faible et diffici-
lement mesurable.

— Dans un empilement HfOs, les recuits favorisent la migration d’atomes d’oxy-
géne du high-x vers le Silicium, conduisant & une recroissance d’oxyde d’inter-
face. Dans un empilement MgQO, la présence d’atomes de Magnésium dans le
HfOs est susceptible d’atténuer ce phénoméne et limiterait donc la recroissance
d’oxyde.

— Enfin, la diffusion d’atomes de Magnésium au cours des recuits peuvent en-
trainer un changement de phase du HfOs, entrainant une augmentation de la
permittivité epgo, (on parle alors d’effet “k-boost”). G. Tilloca [11] souligne
cet effet dans le cas de 'incorporation de MgO, conduisant a une cristalli-
sation du HfO5 en phase cubique. De méme, les travaux de Chalker et al.
[12] quantifient ’augmentation de permittivité du HfOq, passant de 25 a 32 ¢
aprés un changement de phase amorphe — cubique (cas d’une incorporation
de cérium). Cette augmentation serait alors conforme avec un EOT constant
entre les empilements A et B malgré la différence d’épaisseur physique.

A ce stade de I'étude, les élements en notre possession ne permettent pas de pri-
vilégier telle ou telle hypothése. L’apport des méthodes d’extraction de paramétres
(proposées dans le chapitre précédent) et 'analyse de la conduction dans les em-
pilements A et B sont susceptibles d’apporter des réponses & ces interrogations et
feront 'objet du paragraphe 1.5.

1.4 Analyse physique de ’empilement Magnésium

Le décalage AWFemin = 370 mV que nous avons observé est donc conforme aux
attentes. Son origine peut résider en la formation d’un dipdle a I'interface IL - high-x
(comportement idéal attendu), mais également en la présence de charges positives
Mg?* dans le HfO».
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La localisation des éléments Magnésium dans un empilement HfO9 a été étudiée
par Pierreux et al. [8] grace & des analyses physico-chimiques AR-XPS? réalisées
sur des empilements Si - IL - 2nm HfO5 - Inm MgO. Ces analyses montrent qu’au
cours du recuit post-dépot (dans leur cas & une température de 800°C), les atomes
de Magnésium migrent de leur position initiale (interface métal - high-x) jusqu’a

I'interface IL - Silicium (ces résultats sont reproduits en Figure 4.2).

100

80

20

(a)

2 nm HfO,/1 nm MgO
(As-deposited)

Depth (a.u.)
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20 -

(b)
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FIGURE 4.2 — Mesures AR-XPS réalisées sur un empilement Si - IL - 2nm HfO» -
Inm MgO avant recuit (figure de gauche) et aprés recuit a 800°C (figure de droite).
Les graphiques représentent la composition chimique de ’empilement en fonction
de la position (données issues de [8]).

Néanmois, par rapport a 'empilement étudié dans les travaux de Pierreux et al.,
la structure B présente 3 différences essentielles : le recuit post-dépot est réalisé a
plus basse température (650°C), I'épaisseur MgO initiale est plus faible (3A) et la
couche est déposée a 2,5A de l'interface IL - high-x. Néanmoins, bien que le MgO
soit déposé proche de I’emplacement souhaité pour le dipéle, le recuit post-dépot
est susceptible de favoriser la diffusion des atomes de Magnésium a travers 'oxyde
d’interface, comme souligné dans les analyses AR-XPS précédentes.

Des données électriques complémentaires peuvent étre analysées pour mesurer la
qualité de I'interface IL - Silicium, et ainsi souligner I’éventuelle présence d’éléments
Magnésium au voisinage de cette interface. Les résultats obtenus au CEA-LETI
par Mikaél Cassé montrent ainsi de maniére détournée l'influence de 1’épaisseur
initiale de MgO sur la position finale des atomes de Magnésium : la Figure 4.3
compare notamment différentes structures avec différentes épaisseurs de MgO et
mesure l'influence de ce paramétre sur la mobilité des porteurs dans le canal et
la densité de piéges d’interface. Ces résultats électriques permettent de mesurer
la qualité de l'interface IL - Silicium : elle apparait nettement dégradée quand la
couche MgO est épaisse (faible mobilité et forte densité de piéges d’interface) et
est améliorée pour une couche MgO de 3A (cas de l'empilement B). Ce dernier

3. AR-XPS (Angle Resolved X-Ray Photoelectron Spectroscopy) : méthode physico-chimique
permettant la mesure des concentrations de différents élements chimiques au sein d’un empilement.
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résultat est en accord avec [13] et semble indiquer 1’absence d’élements Magnésium
a l'interface IL - Silicium dans I’empilement B.

Nous concluons donc que 'essentiel des atomes de Magnésium se situent a l'in-
terface high-x - IL.
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FIGURE 4.3 — Mobilité des électrons et densités de piéges d’interface extraites dans
des empilements présentant différentes épaisseurs de MgO [14].

1.5 Analyse de la conduction électrique
1.5.1 Etude qualitative

Les conclusions du chapitre 3 laissent présager que le mécanisme de conduction
privilégié dans les empilements A et B & température ambiante est de type tunnel, en
raison des fines épaisseurs de high-x en jeu. L’additif MgO est néanmoins susceptible
de créer des piéges assistant le courant de grille et ’étude de I'activation thermique
du courant reste nécessaire.

La Figure 4.4 montre tout d’abord les caractéristiques I (V) des empilements A
et B (traits pleins rouges) comparées aux caractéristiques de dispositifs appartenant
a des puces voisines (traits pointillés rouges). Dans les 2 cas, nous constatons une
variabilité non négligeable du courant de grille, caractéristique d’un procédé dispersé.
Cette variabilité apparait identique et reproductible sur ’ensemble des plaques et
nous avons donc retenu 2 empilements de méme localisation sur chacune des plaques.
Ce choix, ainsi que I’étude conjointe des caractéristiques C'(Vy) et Ig(V,) d'un méme
empilement, permet une comparaison pertinente du comportement électrique des
empilements A et B.

De plus, la séparation de porteurs (Figure 4.4, traits pleins) montre un compor-
tement similaire des empilements A et B :
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FIGURE 4.4 — Caractéristiques I;(V;) et mesures de séparation de porteurs des em-
pilements A et B (traits pleins). Les traits pointillés rouges sont les caractéristiques
d’empilements proches voisins (mémes plaques) et montrent la variabilité du process.

— Pour la référence HfO2, nous retrouvons les conclusions du chapitre 3 : un
courant de grille assuré par les électrons 2D de la bande de conduction du
Silicium en inversion (Iy = I3q), et 'impossibilité d’établir I’origine du courant
en accumulation (Iy = Iy).

— Dans "'empilement MgO, nous retrouvons la méme tendance. La seule diffé-
rence réside dans la mesure pour des tensions comprises entre -1 et 0 V (régime
de désertion) : le courant source-drain Iy y est plus important que dans I’empi-
lement référence. De plus, le présence d'un point d’inflexion a V; ~ Vpp laisse
présager 2 composantes du courant distinctes en accumulation (Vy < Vig) et
en désertion (Vi < V; <0V).

Les caractéristiques (V) des empilements A et B ont ensuite été mesurées a
basse température (80K) et température ambiante (300K). Représentées en Figure
4.5, elle montrent ’absence d’activation thermique du courant de grille, en régime
d’inversion comme en régime d’accumulation. La présence de MgO et la diffusion
des atomes de Magnésium pendant le recuit n’induisent donc pas de piéges assistant
le courant. Dans la suite de ce paragraphe, nous considérerons que le transport &
300K est de type tunnel, et les simulations de courant seront donc faites a cette
température.

Enfin, nous constatons des niveaux de courant de grille équivalents dans I’em-
pilement référence HfO2 et I'empilement MgO a V, = cte. Le bénéfice de I'additif
MgO, permettant une diminution de la tension de seuil, ne dégrade donc pas les
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FIGURE 4.5 — Caractéristiques I,(V;) expérimentales des empilements A (référence
HfO3) et B (MgO), obtenues a 80 et 300K.

propriétés de conduction de I'empilement a Vy donné.

L’analyse des courants de grille des empilements A et B tracés en fonction de la
charge dans le Silicium (Figure 4.6) va dans le sens du comportement attendu pour
un effet dipole tel qu’il est représenté en Figure 4.1 :

1. En régime d’inversion, le courant 2D d’électrons est plus faible (a charge
constante) dans 'empilement MgO, en cohérence avec une hauteur de bar-
riere ¢ g0, plus importante.

2. En régime d’accumulation, un phénomeéne inverse est observé, & savoir un
courant plus important dans 'empilement MgO. Cette observation confirme
a la fois que le courant de grille est assuré par les trous 2D de la bande de
valence du Silicium et la présence d’un effet dipole (baisse de la hauteur de
barriére vue par les trous).

Pour conclure, 'analyse du courant de grille des empilements A et B permet de
constater un effet dipoéle consécutif & 'introduction de MgO dans un empilement
high-x. Cet effet permet une baisse de la conduction en régime d’inversion (& charge
constante) et une augmentation en accumulation. Ces 2 observations semblent in-
diquer une modification des hauteurs de barriére du HfO9, modification que nous
nous proposons désormais de vérifier et quantifier en comparant les caractéristiques
I (Vy) expérimentales des empilements A et B avec la simulation tunnel.
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FIGURE 4.6 — Caractéristiques I (Qsc) expérimentales des empilements A (référence
HfO9) et B (MgO), obtenues a 80 et 300K.

1.5.2 Simulation du courant de grille de ’empilement A

L’empilement référence HfO4 caractérisé dans ce chapitre présente des différences
par rapport aux empilements étudiés dans le chapitre 3 : les différents précurseurs
ALD, la présence d’un recuit d’activation des dopants en fin de process et 'utilisation
d’une grille TiN PVD 5nm a la place d’une grille TiN CVD 10nm sont autant de
raisons susceptibles de modifier les propriétés des diélectriques par rapport aux
grandeurs extraites dans le chapitre précédent.

Cependant, a partir des 2 seules caractéristiques électriques Iy (Vy) et C(Vy)
d’un unique empilement, 'extraction de ces parameétres est critique : en effet, plus
d’une dizaine sont a définir pour rendre compte du courant (épaisseurs physiques,
permittivités, masses tunnel, hauteurs de barriére...). Dans un premier temps, nous
choisissons donc de garder les paramétres IL et HfO9 définis dans le chapitre 3 malgré
les possibles différences diies aux conditions de process (premiére colonne du Tableau
4.2). Comme dans le chapitre 3, 'EOT, couplé a 'épaisseur ALD 50, = 2,25 nm
et aux valeurs de permittivité, permet de calculer I’épaisseur d’oxyde d’interface t1r,.
Cette approche garantit la cohérence entre les mesures capacitives et de courant.

La Figure 4.7 montre le courant de grille expérimental & 300K comparé au cou-
rant tunnel théorique simulé avec les paramétres précédemment cités (traits poin-
tillés rouges). Malgré les différences de process entre cette référence HfOo et les
dispositifs caractérisés dans le chapitre 3, un accord correct est obtenu entre ex-
périence et théorie et les paramétres utilisés reproduisent le niveau de courant de
grille.

Néanmoins, un meilleur accord avec l'expérience est obtenu a l'aide des para-
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H Paramétres du chapitre 3 | Nouveaux parameétres

€IL,chimique Deo 5eo
EHfO, 179 20 ¢
tHO, 2,25 nm 2,25 nm
L 1,21 nm 1,31 nm
me,11, (parabolique) 0,5mg 0,4myg
my 11, (Franz) 0,5 mq 0,4 my
Me HfO, (Parabolique) 0,165 my 0,2mo
Mf HEO, (Franz) 0,22 my 0,2my
¢e 11, (€lectrons) 3.1eV 3,1eV
¢n1r (trous) 4,78eV 4,78 eV
be 1O, (Electrons) 1.9eV 1,8eV
én HfO, (trous) 2,83eV 2,93 eV

TABLEAU 4.2 — Paramétres utilisés pour la simulation tunnel de ’empilement A.
Dans les 2 stratégies de simulation adoptées, une approche parabolique est utilisé
pour le courant en inversion, et une approximation de Franz pour le courant en
accumulation. Les valeurs notées en rouge correspondent aux paramétres modifiés
par rapport au chapitre 3.

6
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FIGURE 4.7 — Caractéristiques Iy (Qsc) expérimentale et simulées de I’empilement A
(référence HfO2) & T' = 300K. Les traits pointillés rouge reprennent les paramétres
définis dans le chapitre 3, et le trait plein rouge utilise un nouvel ensemble de
paramétres, défini pour optimiser 'accord théorie - expérience dans ce cas précis
(voir Tableau 4.2).
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meétres listés dans la deuxiéme colonne du Tableau 4.2. Le nombre de variables
d’ajustement étant conséquent, il est important de noter qu’'un ensemble de para-
meétres différent aurait permis d’obtenir un accord équivalent. Ces nouveaux para-
meétres respectent la cohérence entre EOT expérimental, valeurs de permittivité et
épaisseurs physiques, et s’écartent volontairement peu des valeurs conventionnelles
de la littérature ou définies dans le chapitre précédent.

Un point important a souligner est la valeur de permittivité 1, = 5¢g choisie.
L’EOT de I'empilement A (1,46 nm) est & comparer aux EOT des empilements Si-
licium - IL chimique - HfOy - TiN étudiés dans le chapitre précédent : 1,16 nm pour
I'empilement viii (tgro, = 2nm) et 1,41nm pour 'empilement iz (tpro, = 3nm).
L’empilement A, d’EOT plus importante, semble donc présenter un oxyde d’inter-
face plus épais, en cohérence avec 'utilisation d’un procédé gate first qui favorise la
recroissance d’IL%. Ne pas considérer une sous-stoechiométrie de I'IL en raison de
son épaisseur plus importante (et donc définir e11, = egi0, = 3,9¢p) aurait conduit
a déduire ty;, = 1,02nm & partir de la valeur expérimentale d’EOT. Dans ce cas, il
nous a été impossible de rendre compte du courant avec des paramétres tunnel réa-
listes, la simulation surestimant largement l'expérience (environ 1,5 décades). Nous
avons choisi de garder la valeur de permittivité établie dans le chapitre précédent,
conduisant & déduire une épaisseur t1, = 1,31 nm et permettant d’obtenir un accord
expérience - théorie satisfaisant.

Notre approche expérimentale est donc ici suffisante pour rendre compte du
courant, mais peinerait a identifier clairement les réels paramétres physiques des
diélectriques. L’apport d’observations TEM serait notamment souhaitable pour va-
lider les valeurs d’épaisseurs physiques que nous considérons.

Dans la suite de cette étude, nous considérerons dans les différentes simulations
les nouveaux paramétres, définis pour optimiser ’accord théorie - expérience dans
I’empilement A. Toute modification sera signalée comme telle.

1.5.3 Simulation du courant de grille de ’empilement B

Dans le paragraphe 1.5.1, nous avons observé d’importantes différences entre les
relations I (Qsc) des empilements A et B. Ces différences semblent caractéristiques
d’un effet dipdle qui tendrait & modifier les hauteurs de barriére du HfOs d’une
valeur que nous noterons A¢. Dans le cas idéal décrit en Figure 4.1 (page 133), le
décalage AWFerin = 370mV est intégralement da au dipéle, conduisant a 1’égalité
Aqb = AWFeTiN.

En pratique, une part du décalage de Vrp mesuré peut étre diie a la présence de
charges fixes dans ’empilement, et la grandeur AWFeryn ne peut a elle seule rendre
compte de l'importance du dipole (AWFerix > A¢ dans ce cas). L’analyse de la
conduction électrique et la comparaison du courant expérimental avec la théorie
s’avérent donc indispensable pour juger du décalage de hauteurs de barriére A¢.

4. Nous rappelons que dans un procédé froid (gate last), 'épaisseur tir, chimique €xtraite était de
Pordre de 9A.
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La connaissance de A¢ permettra, aprés comparaison avec AWFer;n, de conclure
quant aux origines physiques de AWFer;n (dipole ou charges fixes).

Dans ce paragraphe, nous cherchons a quantifier le décalage de hauteurs de
barriéres du HfOo aprés incorporation de MgO. Le dipble Magnésium, d’épaisseur
ultra-mince, ne sera pas modélisé comme une troisiéme couche : ses paramétres nous
sont totalement inconnus et introduire un troisiéme matériau dans la simulation
(en plus de I'IL et du HfO2) reviendrait a augmenter de maniére conséquente le
nombre de paramétres d’ajustement. Nous ne nous attendons donc pas & reproduire
fidélement le courant de grille mais plutdt a rendre compte de son niveau et ainsi
dégager certaines tendances.

] Hypotheése H tHO, \ EHfO, \ tin ‘ c1L ‘ EOT
I) Recroissance IL plus faible n (i’; im 20eg | 1,23nm | 5eg | 1,46 nm
2,25
IT) “k-boost” HfO4 22.5¢0 | 1,31lnm | 5¢¢ | 1,46 nm
40,3 nm
’ Référence HfOy (A) H 2,25 nm ‘ 209 ‘ 1,31 nm ‘ 5eg ‘ 1,46 nm

TABLEAU 4.3 — Stratégies de simulation retenues pour le calcul du courant tunnel
dans l'empilement MgO (empilement B). Les paramétres notés en rouge sont les
seuls parameétres qui varient entre les 2 simulations

Le Tableau 4.3 résume les 2 stratégies de simulation retenues, selon 'hypothése
choisie pour expliquer l'invariance d’EOT malgré l'incorporation de 3A MgO. Ne
modélisant pas de couche diélectrique spécifique au dipdle dans nos simulations de
courant, nous avons choisi de considérer dans les 2 hypothéses une couche HfO5 de
2,25 4 0,3nm d’épaisseur pour rendre compte de I'épaisseur physique totale atten-
due. Les autres paramétres de simulation sont les mémes que dans ’empilement A
(colonne de droite du Tableau 4.2).

A partir de ces 2 ensembles de paramétres (hypothéses I et II), I'accord simu-
lation - expérience est assuré en ajustant uniquement le décalage de hauteurs de
barriére A¢ di au dipole :

¢e,HfOz = 178 eV + A¢a (4 1)
(bh,HfOz = 2793 eV — Ad)
Les résultats de simulation sont représentés en Figure 4.8 et comparés a la ca-
ractéristique I(Qsc) expérimentale de 'empilement B.

1. Analyse en inversion (Qsc < 0)
En inversion, le courant de grille est un courant d’électrons venant de la bande
de conduction du Silicium, sensible a la hauteur de barriére entre les bandes
de conduction du Silicium et du HfOs.
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FIGURE 4.8 — Caractéristiques I (Qsc) expérimentale et simulées de 'empilement B
a T = 300K. Les traits pleins rouge et bleu sont les résultats de simulation suivant
les hypothéses I et II, respectivement, en prenant en compte un décalage de hauteur
de barriere A¢ = AWFeriny = 370mV. Les pointillés montrent les résultats de
simulation utilisant les mémes ensembles de paramétres, mais avec A¢ = 0mV.

Parmi les différentes stratégies de simulation, considérer une limitation de la
recroissance d’oxyde d’interface et une augmentation de ¢epro, d'un écart
A¢p = AWFeryn (hypothése I, trait plein rouge) sont les 2 hypothéses qui
permettent d’expliquer au mieux le niveau de courant en inversion. Le role du
dipdle sur le décalage de tension de bandes plates est ainsi souligné, et seule
cette hypothése permet un ajustement similaire & celui obtenu dans ’empi-
lement A. Ce résultat est confirmé en observant les simulations n’intégrant
pas de décalage de hauteur de barriére : dans ce cas, la simulation tunnel sur-
estime fortement le courant de grille (trait pointillé rouge).

Ces analyses sont néanmoins & remettre dans le contexte d’une trés faible
connaissance de I’empilement, et d’une stratégie de simulation beaucoup moins
poussée et précise que celle proposée dans le chapitre 3. La composition chi-
mique de I'empilement de grille B restant sujette a caution, nous concluons
seulement qu'un décalage A¢p = AWFeriy = 370mV des hauteurs de barriére
HfO9 permet de rendre compte du courant de grille. Ce résultat est cohérent
avec la présence d’'un dipdle & l'interface IL - high-x. Nous remarquons aussi
que les faibles différences de paramétres entre 'hypothése I et 'hypothése 11
conduisent a de faibles écarts sur les niveaux de courant simulés. Au vu des
nombreuses approximations faites, il est délicat de conclure sur le phénomeéne
physique prédominant a l'origine de la valeur d’EOT de ’empilement B.

2. Analyse en accumulation (Qsc > 0)
Pour des tensions de grille négatives, 'effet dipole attendu est une diminution
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de la hauteur de barriéere HfO2 vue par les trous de la bande de valence du
Silicium.

Néanmoins, les simulations sous-estiment fortement le courant expérimental en
régime d’accumulation, y compris celles incluant ’effet dipole : la diminution
de ¢y Hio, d'une valeur maximale A¢ = AWFeriy ne suffit pas & expliquer un
tel niveau de courant. L’analyse physique de cette observation est délicate en
raison des nombreuses approximations que nous avons effectué. Une meilleure
connaissance de ’empilement MgO (notamment les épaisseurs physique des
matériaux et les parameétres tunnel du dipdle) permettrait d’établir si cet écart
est lié & une modification de la nature du HfOs aprés introduction de MgO
dans ’empilement.
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FIGURE 4.9 — Caractéristiques I4(Vy) et I5(Qsc) expérimentales et simulées de 'em-
pilement B & T = 300K. Les paramétres de simulation sont ceux de 'hypothése I,
avec A¢ = 370mV et une masse tunnel de Franz m¢ g0, = 0,15 my.

Ces observations soulignent donc que le dipole & I'interface IL - HfO5 conditionne
la conduction électrique dans un empilement MgO. Néanmoins, notre analyse permet
uniquement de dégager une tendance globale : la mauvaise connaissance de I’em-
pilement ne permet pas une analyse fine de la conduction électrique et une étude
électrique sur un unique empilement ne permet pas d’expliquer quantitativement le
courant de grille observé.

Enfin, la Figure 4.9 montre un exemple de simulation du courant 2D de trous avec
les paramétres de 'hypothése I (incluant effet dipole A¢ = 370 mV), pour lequel
la masse tunnel de Franz dans HfO3 a été abaissée d’une valeur initiale m g0, =
0,2mo a m¢ nro, = 0,15 mg. Un tel parametre permet de rendre compte du courant
en accumulation (Vg < Vip et Qs > 0 C.m~2) mais sa justification “physique” est
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évidemment trés délicate en raison des nombreuses approximations que nous avons
déja effectué. Elle permet toutefois de montrer que le courant 2D de trous avec des
paramétres adaptés est a 1’origine du courant en accumulation.

Dans des tensions comprises entre Vpg et 0V, la présence d’une composante
inconnue non thermiquement activée est une nouvelle fois soulignée. Dans cette
gamme de tension, la charge dans le semiconducteur est faible (régime de désertion),
et aucune des composantes au courant de grille décrites en introduction du chapitre
3 n’explique cette conduction. Une conduction assistée par les piéges d’interface est
également & exclure au vu de leur faible valeur (Figure 4.3). Nous laissons donc
ouverte la question de 'origine de ce courant.

1.6 Conclusion de I’étude

L’introduction de MgO dans un empilement high-x répond donc aux attentes :
un décalage de la tension de bandes plates de 370mV (et donc de la tension de seuil)
est observé, sans dégrader le courant de grille a V, = cte.

A Torigine de ce résultat, un dipole a I'interface IL - HfOs permet d’augmenter
conjointement le niveau de Fermi du TiN (décalage de la tension de seuil) et les
hauteurs de barriére du HfO9 vues par les porteurs dans le Silicium (modification
de la conduction électrique de 'empilement). A charge constante, l'effet du dipole
sur les paramétres HfOy diminue le courant de grille en inversion (augmentation
de la hauteur de barriére), compensant ainsi I'augmentation liée & la diminution de
tension de seuil. Le phénomeéne inverse est observé en accumulation.

Les limites d’une étude électrique réalisées sur un unique empilement ont tou-
tefois été soulignées, notamment en raison d’une mauvaise connaissance des pa-
ramétres intrinséques de I'IL et du HfO9. Les résultats quantitatifs proposés sont
donc susceptibles d’étre améliorés en s’appuyant sur une analyse physico-chimique
de ’empilement.
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2 Etude de l’additif La

De méme que MgO, l'introduction de Lanthane dans un empilement high-x est
envisagée pour optimiser la tension de seuil des transistors nMOS. Aprés ajout de
cette terre rare sous forme LasOj3, nous attendons un décalage du niveau de Fermi
apparent du TiN vers un comportement n* [15]. Le mécanisme attendu est le méme
que celui représenté en introduction de ce chapitre (Figure 4.1, page 133), a savoir un
effet dipdle a l'interface IL - high-x modifiant les parameétres apparents du métal de
grille et du high-x et conduisant a décaler Vyp d’une valeur AWFery [16, 17, 18, 19].

Dans ce paragraphe, nous nous appuyons sur I’étude de dispositifs Si - IL - LagO3
- HfO5 - TiN pour mesurer I'influence du Lanthane sur le comportement électrique
global des empilements et en particulier la conduction.

2.1 Description des empilements étudiés

Trois transistors nMOS ont été réalisés sur substrat Silicium bulk (100) dopé
p (Na =3.1023m=3). L’oxyde d’interface SiOo présente une épaisseur variable sur
les 3 plaques de Silicium testées : aprés une croissance thermique RTO d’environ
6nm, un nettoyage graduel a 'aide de HF a permis I'obtention d’un profil biseauté,
comme schématisé Figure 4.10. Une zone d’épaisseur ty;, constante est toutefois
présente, d’épaisseur visée égale & 6A °. L’ensemble des dispositifs présentés dans ce
paragraphe appartient & cette zone dite “EOT,;,” des plaques testées.

<« La,04

IL

Silicium p

zone EOT zone biseautée

min

FIGURE 4.10 — Vue en coupe schématique d’'une plaque de Silicium Si - IL - LagOg
- HfO5 - TiN avant recuit avec biseau d’oxyde interfacial.

Les 3 empilements différent par la nature de la couche LasOg déposée aprés la
réalisation du biseau :
— les empilements notés C et D présentent une épaisseur variable de LagOsg,
respectivement de 0,25 et 0,5 nm,
— lempilement E présente également une couche LasOs de 0,5nm, mais pour
laquelle un dépoét enrichi en oxygéne est suspecté.
Un dépot ALD de 2nm HfO, a ensuite été réalisé, avant la réalisation d’une
grille TiN PVD 5nm et un recuit d’activation des dopants a 1050°C (procédé gate

5. La réalisation d’une interface biseautée est notamment utile pour étudier I’évolution de Vrp
en fonction de 'EOT [3].
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first). Le Tableau 4.4 résume les caractéristiques des 3 empilements étudiés.

’ Empilement H C D H E
Dopage Silicium p 3.10%m™3 3.10%3m=3 3.10% m=3
IL RTO RTO RTO
LagO3 0,25 nm 0,5nm (+ g}iflgl?rlle 7
HfO, 2nm ALD 2nm ALD 2nm ALD
Grille TiN PVD 5nm | TiN PVD 5nm || TiN PVD 5nm
Recuit 1050°C 1050°C 1050°C

TABLEAU 4.4 — Caractéristiques des empilements nMOS avec LayO3 caractérisés.

2.2 Etat de art

Les mécanismes physico-chimiques en jeu dans un empilement LasO3 - HfO9
font actuellement I'objet de nombreuses études dans la littérature. Le comportement
des atomes de Lanthane au cours du recuit n’est pas totalement clair et apparait
fortement sensible aux conditions de process. Nous nous proposons tout d’abord de
faire un bref état de I’art de 'incorporation de Lanthane dans un empilement high-x
avant d’analyser les caractéristiques électriques des empilements C, D et E.

Durant le recuit, les atomes de Lanthane sont susceptibles de réagir avec les
composés chimiques du high-x HfO2 pour former le diélectrique HfLaO [20]. Ce
matériau présente une permittivité supérieure au HfOy dont la valeur semble varier
en fonction de la quantité de Lanthane dans ’empilement (entre 20 et 30 d’aprés
l’étude expérimentale présentée dans [16]). L’apparition de ce matériau favorise donc
une diminution d’EOT, confirmée expérimentalement dans [21]. Il est néanmoins
difficile d’établir avec certitude la quantité d’Hafnium qui interagit avec le Lanthane
et donc la proportion restante de HfOo aprés formation de HfLaO. A noter que
certaines études considére une migration des atomes de Silicium, conduisant en la
formation d’un diélectrique de type HfLaSiO [21].

Les atomes de Lanthane diffusent également a travers la couche HfOo pour former
un dipdle a l'interface high-x - IL. Cet effet dipole est certes établi dans la littérature
[16, 17, 18, 19], mais les mécanismes physiques a son origine font 'objet d’un débat :

— Certaines études attribuent I'effet dipole a la formation de liaisons La—O et Hf-

O a l'interface high-x - IL, liaisons fortement polaires en raison de la différence
d’électronégativité entre Hf et O d’une part et La et O d’autre part [13, 18, 22].
— L’équipe d’Akira Toriumi (Université de Tokyo) montre néanmoins les limites
de ce modéle pour expliquer les décalages de Vpp observés [17, 19]. Selon eux,
la concentration d’atomes d’oxygéne est plus importante dans I'ILL que dans le
HfOs : la diffusion d’élements O?~ de I'IL vers le high-x est alors indispensable
pour assurer la stabilisation structurale de 'interface entre les 2 matériaux.

148



2. Etude de ’additif La

Cette diffusion d’espéces a lieu sur une courte distance de part et d’autre de
I'interface, induisant le dipole observé expérimentalement.
Enfin, les travaux de Morooka et al. [21| montrent la concomitance de 2 phéno-
ménes, a savoir une localisation des atomes de Lanthane & la fois & I'interface HfOq
- IL (dipole) et en volume du HfO2 (formation de HfLa(Si)O).

2.3 Influence de I’épaisseur La;O3 (empilements C et D)

2.3.1 Analyse des paramétres Vgg et EOT

Le Tableau 4.5 résume les valeurs I’EOT et Vpp extraites a partir des caracté-
ristiques C(Vy) (T = 300 K).

’ Empilement H C D
EOT 1,39 nm 1,38 nm
VFB —0,923V | —1,074V

TABLEAU 4.5 — Paramétres électriques des empilements C et D extraits & 300K.

Entre les empilements C et D, augmenter ’épaisseur d’oxyde de Lanthane de
2,5A (empilement C) a 5A (empilement D) ne change pas significativement la valeur
d’EOT, malgré une épaisseur physique plus importante de 2,5A. Cette observation
peut étre expliquée soit par la forte permittivité de 'oxyde LasOgs (environ égale
a 30ey d’apreés [10], c’est-a-dire un EOT de 0,3A pour 2,5A d’épaisseur physique),
soit par la formation de HfLa(Si)O.

L’absence d’empilement de référence HfOo nous améne & comparer les empi-
lements A (référence HfO du paragraphe précédent) et C (0,25nm LagO3) pour
juger de ’apport du Lanthane sur le décalage de Vpg. Un écart AWFerin de 330mV
est observé, cohérent avec un comportement n* de lempilement de grille. Cette
valeur augmente de 150mV quand une couche LagO3 plus épaisse est utilisée (cas
de 'empilement D). Le décalage de Vpp apparait donc dépendant de I’épaisseur de
la couche et donc de la quantité de Lanthane dans ’empilement, conformément aux
analyses de Morooka et al. [21].

A ce stade de I’étude, il est toutefois prématuré d’attribuer la modification du
travail de sortie effectif du TiN & un seul effet dipole, des charges fixes dans ’em-
pilement pouvant également décaler la tension de bandes plates. Seule I'analyse de
la conduction électrique nous parait & méme d’éclaircir le lien entre concentration
totale de Lanthane dans ’empilement, décalage de Vg et ampleur A¢ du dipdle.

2.3.2 Analyse de la conduction électrique

Comme nous 'avons observé dans le cas du MgO, un éventuel dipdle a I'interface
IL - HfO2 induirait une modification des hauteurs de barriére ¢, mro, €t én nro,
vues par les porteurs du Silicium. Dans le cas d'un empilement Lanthane, nous les
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noterons Qe high—x €t Pn nigh—x €N raison d’'une mauvaise connaissance de la nature
chimique exacte du high-x.

10 ———— Simul. 0.93nm IL + 2nm HfO,

SE ——C 2nm HfO, + 0.25nm La,0,
107k ~———D 2nm HfO, + 0.5nm La,0,
10*F

10°F
10°
10"k
10°k
10"k
107k
107k
10-4' R I R I R I R I R I R
-0.04 003 -0.02 -0.01 000 001 0.02
Charge Qsc [C.m™]

Courant de grille Ig [A.m?]

FIGURE 4.11 — Caractéristiques I5(Qsc) expérimentales des empilements C et D
mesurées a 80 et 300K, comparées & la simulation du courant tunnel & 300K dans
un empilement référence SiOy - HfOs.

La Figure 4.11 représente les caractéristiques I5(Qs.) expérimentales des empi-
lements C et D, mesurées a 80 et 300K. L’absence d’empilement de référence nous
conduit & simuler un empilement HfO5 “virtuel” pour évaluer 'impact de l'intro-
duction de Lanthane sur la conduction électrique. Dans cette approche, définir les
paramétres de cet empilement est délicat, et les observations que nous ferons par la
suite ne seront qu’indicatives et en aucun cas quantitatives. Au vu des conditions
de process, nous avons choisi les paramétres de simulation suivant :

— paramétres HfOy identiques a ceux définis dans le chapitre 3 (permittivité et

paramétres tunnel) pour une épaisseur tyo, = 2nm,

— EOT égal a4 1,39 nm, soit le méme ordre de grandeur que les EOT des empi-

lements Lanthane C et D (1,39 et 1,38 nm respectivement).
— oxyde interfacial considéré comme étant du SiO2 “pur” (11, = 3,9¢) en raison
du procédé de croissance RTO, conduisant & une épaisseur ty, = 0,93nm a
partir de la valeur ’EOT choisie (la différence avec les 6A visés étant attribuée
a une recroissance d’oxyde),

— paramétres tunnel de I'IL identiques aux paramétres du SiOs RTO définis
dans le chapitre 3,

Dans les 2 empilements Lanthane, nous n’observons pas d’activation thermique
significative et concluons que le courant de grille est assuré par un mécanisme soit
de type tunnel, soit TAT élastique. Les niveaux de courant mesurés nous conduisent
aux observations suivantes :
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1. Comparaison référence HfO2 / empilements Lanthane

En inversion, le courant dans ’empilement référence est plus important que
dans les empilements C et D, et un comportement inverse est observé en
accumulation. Comme dans un empilement MgO, cette modification dissymé-
trique de la conduction électrique semble caractéristique d’une modification
A¢ des hauteurs de barriére ¢e high—r €t @n high—r €t donc de la présence d'un
dipole. Néanmoins, ces différences de courant doivent étre pondérées par une
éventuelle modification des paramétres high-x aprés introduction de Lanthane
(formation de HfLa(Si)O) et par les incertitudes pesant sur les parameétres de
Pempilement référence (notamment la nature de I'IL). Ces hypothéses risquant
de fausser I'extraction de parameétres, décorréler ces phénomeénes et quantifier
I’écart A¢ uniquement di au dipdle apparait risqué et prématuré a ce stade
de I'étude.

2. Comparaison empilement C / empilement D

— En inversion, ’empilement D présente un niveau de courant plus faible que
dans I'empilement C. Un effet dipole plus important 1ié a ’augmentation de
Lanthane (augmentation de ¢e nigh—s) est susceptible d’expliquer cet écart
et serait cohérent avec le décalage de Vg observé entre les 2 structures.
Toutefois, 'hypothése d’une épaisseur physique plus importante de 1’em-
pilement D (0,5nm LayOg3) ne doit pas étre écartée pour expliquer cette
différence de courant.

— En accumulation, le courant de ’empilement D est légérement plus faible
que dans ’empilement C. Un tel écart est incohérent avec une augmentation
de l'effet dipole entre les empilements C et D, ce phénoméne s’accompagnant
normalement d’une augmentation du courant de grille (baisse de ¢n nigh—x)-
Seule I'épaisseur physique plus importante de I'empilement D semble donc
a Dorigine de cette observation.

Malheureusement, ’absence d’empilement référence HfOo sans Lanthane em-
péche une détermination précise des paramétres IL et HfOy (épaisseurs physiques,
permittivité et paramétres tunnel). Cela entraine une méconnaissance des para-
meétres des empilements C et D (épaisseur physique de I'IL, permittivité du HfOq
aprés introduction de Lanthane, paramétres tunnel du HfLa(Si)O...), ne permettant
donc pas de modéliser précisément le courant et d’évaluer le dipole A¢. Nous avons
tout de méme simulé le courant de grille dans les empilements “idéaux” suivants,
en se basant sur les caractéristiques de 'empilement HfO9 virtuel que nous avons
considéré précedemment :

— un empilement présentant une épaisseur physique plus importante de 2,54,

un EOT de 1,39 nm et un effet dipole A¢ = 330mV (cas de 'empilement C),

— un empilement présentant une épaisseur physique plus importante de 5A, un

EOT de 1,38 nm et un effet dipodle A¢ = 480mV (cas de 'empilement D),
Ces résultats de simulation correspondent & des cas idéaux pour lesquels le déca-
lage de tension de bandes plates WFeryn serait entiérement dia & un dipdle Adg.
Ils sont comparés avec les caractéristiques électriques des empilements C et D
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FIGURE 4.12 — Caractéristiques I,(Qsc) expérimentales des empilements C et D
mesurées a 300K, comparées aux résultats de simulation du courant tunnel dans des
empilements Lanthane “idéaux”, ne différant de I’empilement référence HfOs que par
le dipdle A¢ et I’épaisseur physique considérés.

en Figure 4.12. Si les niveaux de courant ne correspondent ni en forte inversion
(Qse < —0,02C.m~2) ni en accumulation (sans doute en raison des nombreuses
incertitudes précédemment citées), les caractéristiques simulées reproduisent éto-
namment bien I’évolution du courant aprés introduction de Lanthane. En inversion,
un dipole A¢p = WFerin explique la baisse du courant observée entre les empile-
ments C et D (augmentation de la hauteur de barriére ¢enigh—r). L'effet dipole
apparait donc d’autant plus important que la couche LasOg3 est épaisse. En accu-
mulation, une augmentation du dipéle entre les empilements C et D est supposé
favoriser une augmentation de courant dans '’empilement D (hauteur de barriére
®h high—r Plus faible). Toutefois, en raison de la différence d’épaisseur physique entre
les empilements, le courant de grille simulé dans I’empilement C reste supérieur et
montre une excellente cohérence avec ’expérience.

Nous concluons donc que le Lanthane induit un dipdle a Iinterface IL - high-x
d’autant plus important que la couche LayO3 initialement déposée est épaisse. Mal-
gré I'absence d’empilement de référence HfOq, 'impact de cet effet sur le transport
tunnel est bien reproduit par la simulation et souligne la pertinence des paramétres
HfOs proposés dans le chapitre 3.

2.4 Influence du procédé de dépot (empilements D et E)

Les empilements D et E présentent les mémes caractéristiques (2nm HfOq et
0,5nm LaQ3), la seule différence résidant dans l'utilisation d’un dépot LagOs pour
lequel nous suspectons un enrichissement en ozone O3 (empilement E). Le Tableau
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4.6 résume les valeurs EOT et Vpp expérimentales extraites des caractéristiques
C(Vy) (T'=300K).

’ Empilement H D E
EOT 1,38 nm 1,68 nm
VEB —1,074V | —1,156 V

TABLEAU 4.6 — Paramétres électriques des empilements D et E extraits a 300K.

Il apparait que la différence de procédé de dépot induit une recroissance d’EOT
de 0,3nm entre les empilements D et E. Cette observation semble caractéristique
d’une recroissance de 'oxyde d’interface plus importante dans I'empilement E, et
confirmerait ’enrichissement en oxygéne du procédé de dépot. L’'IL présentant une
nature SiOz (croissance RTO), il est légitime de considérer qu’une augmentation de
0,3nm d’EOT équivaut & une recroissance de 0,3 nm d’épaisseur physique SiOs.

De plus, nous observons dans cet empilement une diminution de Vg de 82mV.
Deux phénoménes sont susceptibles d’étre a 'origine de cet écart :

— Les atomes d’oxygéne des matériaux HfOy et LapsOg qui participent a I'oxyda-

tion du Silicium laissent place a des lacunes d’oxygéne, chargées positivement
[23]. La recroissance plus importante dans ’empilement E induirait ainsi un
plus grand nombre de lacunes, décalant d’autant la valeur de tension de bandes
plates.

— Dans I'empilement E, une plus grande concentration d’élements oxygéne fa-

voriserait une augmentation du nombre de liaisons polaires La—O / Hf-O, et
donc d’un effet dipole (sous réserve d’'un dipole expliqué par cette hypothése

[18]).

Quantifier le seul dipole A¢ permettrait de mesurer I'influence respective de ces
2 phénomeénes sur le décalage de Vpp. L’analyse du courant de grille et des carac-
téristiques expérimentales Iy(Qs) s’avére une nouvelle fois nécessaire. La Figure
4.13 représente les caractéristiques des empilements D et E, mesurées a 80 et 300K.
Comme dans les empilements C et D, le courant de grille de ’empilement E ne
présente aucune activation thermique : un mécanisme tunnel ou TAT élastique est
donc & l'origine de la conduction.

L’empilement E présente un niveau de courant inférieur d’environ 1,5 décades a
I’empilement D, et ce tant en régime d’inversion que d’accumulation. La différence
observée semble liée & la recroissance d’oxyde interfacial dans ’empilement E, plus
importante de 3A que dans 'empilement D. Cet écart est a comparer aux résultats
obtenus dans le chapitre précédent : nous avions alors étudié les empilements vi
et vii, qui présentent un écart d’épaisseur physique SiOy de 4,2A et un écart de
courant a charge constante d’environ une décade (voir la Figure 3.24, page 93). Cet
écart avait alors été vérifié par comparaison & la simulation tunnel.

Les différences observées entre les empilements D et E ne semblent donc pas
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FIGURE 4.13 — Caractéristiques Iy(Qs.) expérimentales des empilements D et E
mesurées & 80 et 300K.

uniquement liées & une différence d’épaisseur SiOo. Parmi les hypothéses pouvant
expliquer cette différence de 1,5 décades, citons :

— la recroissance soit d’un oxyde sous-stoechiométrique soit d’un silicate de Lan-
thane, de permittivité plus élevée que celle du SiOy “pur” (conduisant & une
différence d’épaisseur physique plus importante que la différence ’EOT),

— une modification des parameétres tunnel du high-« en raison de I’enrichissement
en oxygene.

Au vu des écarts de courant entre D et E, il est difficile d’expliquer le décalage
de Vrp par un renforcement de l'effet dipdle. L’évolution de la conduction entre les
2 structures testées apparait symétrique par rapport a Qg = 0, et une modification
A¢ des hauteurs de barriére semble a premiére vue exclue. Néanmoins, l'effet dipole
maximal envisagé est égal & 82 meV, et une telle évolution des hauteurs de barriére
serait peu perceptible sur nos caractéristiques expérimentales. Il est donc difficile
et risqué de décorréler les différents phénomeénes a 'origine de ’écart de tension de
bandes plates entre les empilements D et E.

2.5 Conclusion de I’étude

Nous avons vérifié expérimentalement que l'introduction de Lanthane dans un
empilement high-x permet de diminuer la tension de bandes plates, et donc la ten-
sion de seuil. Ce décalage apparait dépendant de la quantité d’oxyde de Lanthane
déposée : Deffet recherché est en effet plus important dans ’empilement D (5A de
LagO3 et AWFepin = —480meV) que dans 'empilement C (2,5A de LasOg3 et
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AWFeTiN = —330 meV).

L’analyse électrique des empilements souligne également un autre avantage de
I'introduction de Lanthane : outre une optimisation de la tension de seuil du transis-
tor, elle permet de maintenir un faible EOT, et ce en raison de la réaction chimique
entre le HfO; et le Lanthane (formation d’un diélectrique HfLa(Si)O de permittivité
plus élevée que HfO,).

Le décalage de Vpp observé aprés introduction de Lanthane peut conjointement
s’expliquer par un dipole a Uinterface IL - high-x et par la présence de charges
fixes dans l’empilement. L’analyse du courant de grille permet théoriquement de
décorréler ces 2 contributions en quantifiant le décalage de hauteurs de barriére
uniquement lié a Deffet dipole Ag.

Au cours de I'étude présentée dans ce paragraphe, I’absence d’empilement de
référence HfO9 ne nous a pas permis d’établir avec certitude les paramétres de I'IL
et du HfO2. Malgré tout, 'expertise acquise dans le chapitre 3 sur la nature d’'un
empilement IL - HfOs - TiN s’est avérée concluante : grace a la modélisation d’un
empilement référence HfO9, nous avons pu établir que les décalages de tension de
bandes plates dans les empilements Lanthane ont pour unique origine un dipdle a
I'interface IL - high-.
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3 Conclusions du chapitre 4

Cette étude a permis de mesurer I'influence de I'introduction de Magnésium et
de Lanthane dans un empilement IL - HfO5 - TiN. Les analyses présentées dans ce
chapitre reposent sur 'expertise de ce type d’empilement (acquise dans le chapitre
3), et sur I'ensemble des méthodes expérimentales précédemment développées.

Le principal effet attendu aprés ajout de MgO ou LasOs dans un empilement
nMOS est un décalage n™ de la tension de seuil en raison d'un dipole & I'interface
high-x - IL. Ces additifs interragissent fortement avec les matériaux de I’empilement
de grille et induisent des charges fixes supplémentaires, une modification des pro-
priétés de conduction de I'empilement ou la formation de nouveaux diélectriques.
Ces mécanismes sont fortement dépendants des conditions de process, et induisent
des modifications de Vg, d’EOT et de la conduction électrique.

L’apport des méthodes de caractérisation introduites dans les chapitres 2 et 3 (si-
mulation Poisson-Schrodinger, mesures & basse température, séparation de porteurs,
tragés Iy(Qsc) et modéle de courant tunnel) nous a permis d’établir les conclusions
suivantes :

1. L’introduction de MgO dans un empilement HfO, induit une diminution de
tension de seuil de 370 mV et ne dégrade pas le courant de grille & une polari-
sation V; donnée. La présence d’un effet dipole A¢ explique ces observations :
— En inversion, 'augmentation attendue du courant 2D d’électrons a cause de

la baisse de Vpp est compensée par une augmentation A¢ de la hauteur de
barriere ¢e 1o, -

— En accumulation, ’observation est inverse : la diminution attendue du cou-
rant 3D de trous en raison de la diminution de Vyp est compensée par une
diminution A¢ de la hauteur de barriére ¢y, gr0,. L'introduction de Magné-
sium semble toutefois contribuer & une modification des parameétres tunnel
du high-«, rendant délicate la simulation du courant en accumulation.

La simulation tunnel développée dans le chapitre précédent nous a permis de

quantifier cette modification A¢ des hauteurs de barriére, et d’établir que la

diminution de la tension de seuil aprés introduction de MgO est uniquement
diie & Ueffet dipole.

2. L’introduction de Lanthane induit également une diminution de la tension de
seuil, du méme ordre de grandeur que dans 1’étude précédente et fonction de
I’épaisseur de LasO3 déposée. Mesurer précisement l'influence du Lanthane
sur les paramétres d’'un empilement s’est toutefois avéré délicat en raison de
I’absence d’empilement de référence HfOo. Nous avons néanmoins pu établir
la présence d’un dipéole a l'interface IL - high-x & partir de la simulation du
courant dans un empilement “virtuel” HfOy. Cette approche prédictive sou-
ligne la pertinence des paramétres tunnel HfOs proposés dans le chapitre 3, et
permet d’attribuer le décalage de tension de bandes plates au seul effet dipole.

Cette étude a également permis de mettre en évidence la nécessaire prise en
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compte de la pénétration des fonctions d’onde lors de lextraction d’EOT, et la
pertinence du modéle tunnel développé. En effet, les niveaux de courant ou les
valeurs d’EOT que nous avons cherché & comparer étaient proches, et seule une
approche précise a permis de dégager les origines physiques a l'origine de ces écarts.
Nous avons toutefois pu établir les limites de notre approche dés lors que I'em-
pilement étudié présentait de multiples inconnues. Juger des effets de I'introduction
de tel ou tel nouveau matériau nécessite donc la réalisation conjointe d’'un empi-
lement référence. Dans certains cas, des analyses physico-chimiques (en particulier
des observations TEM) restent nécessaires pour valider ou infirmer les épaisseurs
physiques et les valeurs de permittivité retenues au cours des simulations tunnel.
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CHAPITRE 5
Modélisation d’interfaces
non-abruptes

Tout au long de ce manuscrit, nous avons considéré des transitions abruptes entre
les différents matériaux composant ’empilement de grille. Cette approche présente
I’avantage de limiter le nombre de paramétres d’ajustement et d’étre 'approche la
plus couramment utilisée par la communauté scientifique.

Des résultats de simulations atomistiques [1, 2| ou expérimentales [3, 4] ont tou-
tefois montré que la transition stcechiométrique aux interfaces Silicium - IL, IL -
high-x et high-x - métal s’étend sur quelques angstréms. Dans ’approche déve-
loppée jusqu’a présent, ces zones de transitions ont été négligées, que ce soit dans
la modélisation de la caractéristique C(Vy) (simulation Poisson-Schrédinger) ou la
modélisation du courant tunnel. Les interfaces entre les matériaux ont été considé-
rées abruptes, et, en conséquence, la dépendance spatiale des principaux paramétres
(permittivité, masses tunnel des porteurs et énergie potentielle) présentait des dis-
continuités. Toutefois, cette approche a permis de modéliser les caractéristiques
électriques expérimentales d’empilements HfO5, et de comparer nos résultats d’ex-
traction avec la littérature. Ce formalisme est en effet celui retenu par une grande
majorité de la communauté scientifique, les études intégrant des zones graduelles
aux interfaces restant marginales.

Dans les empilements high-x étudiés dans le cadre de cette thése, les épaisseurs
physiques des diélectriques de grille IL et high-x sont ultra-minces et susceptibles
d’étre du méme ordre de grandeur que les zones de transition : remettre en question
I’hypothése d’interfaces abruptes apparait 1égitime.

Dans ce chapitre, nous nous proposons d’intégrer des zones graduelles dans la
simulation Poisson-Schrodinger et la modélisation du courant tunnel d’empilements
SiO2 - HfO2 - TiN et de juger de leur impact sur les caractéristiques électriques
simulées.

La premiére partie présente le modéle retenu pour rendre compte des interfaces
graduelles, en se basant sur les résultats de simulation atomistique de Markov et
al. [1]. La deuxiéme partie se concentre sur les effets d’une interface Silicium - IL
non-abrupte sur le confinement quantique (approche Poisson-Schrodinger), et donc
sur le darkspace et l'extraction d’EOT dans une approche expérimentale. Enfin,
une troisiéme et derniére partie mesure 'influence des interfaces graduelles Silicium
- Si09, SiOy - HfO9 et HfO5 - TiN sur la simulation du courant tunnel en régime
d’inversion nMOS.
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Chapitre 5. Modélisation d’interfaces non-abruptes

1 Modélisation des interfaces graduelles

Dans ce chapitre, nous nous concentrons sur les interfaces d’empilements nMOS

Si02

- HfO4 - TiN (voir Figure 5.1), a savoir :

la transition Silicium - SiOs, notée a et d’épaisseur t,,
la transition SiOg - HfO9, notée b et d’épaisseur ¢y,
la transition HfOs - TiN, notée ¢ et d’épaisseur t..

Les épaisseurs tsio, et taro, désignent les parts de diélectrique non impactées
par les zones de transition. L’épaisseur totale de I’empilement est donc donnée par
tphys = ta + tsio, + b + tHfO, + te-

TiN
} zone de transition ¢

thio2 HfO,

} zone de transition b
tsio2 { SiO,
} zone de transition a

Silicium

FI1GURE 5.1 — Représentation schématique d’un empilement SiOs - HfO2 - TiN avec

interfaces graduelles.

La nature chimique exacte des interfaces d’un empilement high-« est mal connue.
Les différentes méthodes permettant de les caractériser montrent en effet certaines

limites :
— Des méthodes d’analyse physico-chimique de type TEM, EELS, AR-XPS ou

MEIS montrent que les concentrations d’élements chimiques Si, O, Hf, Ti et
N dans un empilement ne présentent pas de discontinuité aux interfaces et
diffusent dans les matériaux proches voisins [4, 5, 6, 7]. Toutefois, ces moyens
de caractérisation peinent & identifier les parameétres des nouveaux matériaux
formés a ces interfaces (silicate HfSiO a U'interface SiO2 - HfOy par exemple).
De plus, la présence d’artefacts de mesure n’est pas a exclure. Ces méthodes
permettent donc de juger qualitativement de la qualité d’une interface, mais
une analyse poussée et quantitative demeure difficile.

Des résultats de simulation ab-initio confirment une transition graduelle de
I’énergie potentielle entre le Silicium et I'IL [1, 2]. Ce type d’approche permet
certes de juger des effets théoriques liés a la sous-stoechiométrie de la transi-
tion entre 2 matériaux, mais, comme pour toute étude théorique, les résultats
quantitatifs proposés restent a confirmer expérimentalement.
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1. Modélisation des interfaces graduelles

Pour prendre en compte ce phénomeéne, nous faisons I’approximation d’une varia-
tion linéaire des paramétres des matériaux dans les zones de transition : les valeurs
d’énergie potentielle, de permittivité et de masse tunnel évoluent donc entre les pa-
ramétres intrinséques des matériaux proches voisins. Cette hypothése se base sur les
résultats de simulation ab-initio de Markov et al. [1] et est schématisée en Figure 5.2.
Bien que simplificatrice, nous attendons qu’elle permette de mesurer 'impact d’une
description réaliste des propriétés des interfaces sur les résultats de simulation.

' électrons L
sl v

\

0.6

0.4

Permittivité [e ]
o
Masse tunnel [m]

——Q_=0Cm?® 0.2
2t q =.005Ccm? 5 \ )
s : 0.0 électrons T
0 1 2 3 4 0 1 2 3 2 0 1 2 3 4
Position z [nm] Position z [nm] Position z [nm]

Energie potentielle [eV]

FIGURE 5.2 — Evolution de I'énergie potentielle, la permittivité et la masse tunnel
parabolique des électrons dans un empilement SiOs - HfOo - TiN de paramétres
ta = 0,4nm, tsio, = 0,5nm, t, = 0,4nm, tgro, = 2nm et t, = 0,4nm.

Dans ce chapitre, les paramétres de volume des matériaux SiO2 et HfOg (permit-
tivité et masse tunnel) seront considérés égaux a ceux définis au cours de 'analyse
électrique présentée dans le chapitre 3. Ces parameétres sont également donnés dans
la premiére colonne du Tableau 4.2, page 141.
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Chapitre 5. Modélisation d’interfaces non-abruptes

2 Impact sur le confinement et ’extraction d’EOT

En régime d’inversion nMOS, la forte courbure de bandes dans le Silicium d’une
part et l'interface abrupte Si - SiOs d’autre part induisent un puits de potentiel
et confinent les électrons. La prise en compte d’une transition linéaire de 1’énergie
potentielle, de la permittivité et de la masse tunnel & cette interface tend a élargir
le puits de potentiel et une modification de l'effet de confinement est attendue.

Le Tableau 5.1 décrit les caractéristiques de 2 empilements simulés, suivant une
approche abrupte ou graduelle pour 'interface Si — SiOs. La zone de transition a
a une épaisseur t, = 0,3nm [1| et nous faisons le choix de considérer les 2 autres
interfaces comme abruptes, leur description n’intervenant pas dans la simulation du
confinement (¢, = t. = 0). De plus, les 2 empilements simulés présentent un EOT
identique pour permettre une comparaison a champ constant. Pour tenir compte de
la transition linéaire de permittivité dans la zone graduelle, 'EOT de I’empilement
est calculé suivant la formule générale :

tphys
EOT = esio, / 1/e(z)dz (5.1)
0
Description | Abrupte | Graduelle
ta 0A 3A

tsi0, 9A 7.4A

tmio, | 30A 30A

EOT | 1,55nm 1,55nm

tphys 3,9nm 4,04nm

TABLEAU 5.1 — Caractéristiques des empilements simulés présentant une interface
Si — SiOg abrupte ou graduelle.

La Figure 5.3 représente les fonctions d’onde des niveaux fondamentaux des élec-
trons L et T confinés dans la bande de conduction en fonction de la description de
I'interface. Considérer une zone de transition des parameétres a l'interface induit un
décalage de la densité de porteurs : la pénétration des fonctions d’onde apparait donc
plus importante dans 'empilement graduel (en considérant une référence spatiale
commune en z = 0), en raison d’une barriére de potentiel plus faible.

Cette plus grande pénétration de la charge dans I’empilement induit une diminu-
tion du darkspace, comme observé sur les relations C'(V) simulées des empilements.
La Figure 5.4 montre notamment un écart de 0,5A sur I'évaluation du CET, confirmé
par la position des niveaux confinés L0, TO, L1 et T1 (Figure 5.5) : modéliser une
interface graduelle revenant a étendre spatialement le puits de potentiel, la charge
confinée a l'interface posséde alors une énergie moyenne plus faible.

Dans une approche expérimentale, la relation C'(V) théorique est comparée a
une caractéristique mesurée. En fonction de I’hypothése retenue pour la description
de l'interface a, 2 cas peuvent donc étre distingués :
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2. Impact sur le confinement et ’extraction d’EOT
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FIGURE 5.3 — Fonctions d’onde des niveaux fondamentaux LO et TO en condition

d’inversion nMOS (V; = 2V) dans les empilements abrupt et graduel (dopage Na =
2.102 m=3).
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FIGURE 5.4 — Caractéristiques C(V;) simulées des empilements abrupt et graduel
et évolution du darkspace en fonction de la tension de grille V.

1. La caractéristique C'(V) expérimentale est comparée a la simulation Poisson-
Schrodinger conventionnelle, c¢’est-a-dire sans prendre en compte un gradient
de parameétres & l'interface Si - SiOs. Dans ce cas, une valeur ’EOT EOT
est obtenue, caractéristique d’une interface abrupte.

2. Intégrer une zone de transition t, = 3A entraine lextraction d’une valeur
d’EOT plus importante de 0,5A : EOTgraq = EOTy,: + 0,5A. Cette valeur,
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0,5 T T T T
Interface abrupte Niveau 1
Interface graduelle
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FI1GURE 5.5 — Evolution des niveaux énergétiques confinés L0, T0, L1 et T1 des
empilements F et G.

bien que différente du premier cas, n’en est pas pour autant plus exacte ou

plus précise : elle est simplement caractéristique de la description graduelle de
Iinterface a.

Dans chacun de ces cas, conjuguer la valeur d’EOT extraite avec I’hypothése
retenue pour la description de I'interface a permet d’estimer le profil d’énergie po-
tentielle de I'empilement. A partir des données supposées connues tyro,, €Hf0, €t
€si0, (exemple du cas expérimental du chapitre 3), nous obtenons les 2 profils repré-
sentés en Figure 5.6 (condition de bandes plates). Il apparait que les 2 empilements
de méme caractéristique C'(Vy) présentent une énergie potentielle moyenne équiva-
lente dans la zone qui nous intéresse. Dans une approche expérimentale visant a
extraire 'EOT d’un empilement, il est donc raisonnable d’approximer la transition
entre le Silicium et 'ILL par une interface abrupte “moyenne”.

L’évolution conjointe de l'effet de confinement et du profil d’énergie potentielle
de 'empilement que nous avons observé est également susceptible d’influencer les ré-
sultats de simulation de courant tunnel. L'impact des zones graduelles sur le courant
de grille fait 'objet du prochain paragraphe.
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Silicium _

_ N —— Hypothése abrupte
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FI1GURE 5.6 — Profils d’énergie potentielle extraits a partir d’'une méme caractéris-
tique C(V) expérimentale avec les hypothéses t, = 0A (traits bleus) et t, = 3A

(traits rouges).
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Chapitre 5. Modélisation d’interfaces non-abruptes

3 Impact sur la simulation du courant tunnel

La présence de zones de transition aux interfaces a, b et ¢ modifie le profil d’éner-
gie potentielle de ’empilement, et une évolution de la conduction tunnel est atten-
due. Dans ce paragraphe, nous traitons séparement I'influence de chaque épaisseur
ta, t, et te sur la modélisation du courant tunnel 2D d’électrons (régime d’inversion
nMOS). De plus, pour mesurer I'impact de cette description sur l'extraction des
parameétres tunnel dans une approche expérimentale, les épaisseurs physiques tgio,
et taro, seront ajustées pour conserver une valeur d’EOT constante.

3.1 Interface a : Silicium - SiO,

Nous considérons dans un premier temps un empilement SiOg - HfOo - TiN
présentant les paramétres suivants :

— épaisseur tyfo, = 2nm,
interfaces b et ¢ abruptes (t, = t. = 0A),
— zone de transition a d’épaisseur variable,
— EOT variable et correspondant & la valeur extraire par mesure C(Vy) (on
définit EOT = 1,5nm pour ¢, = 0A, et donc par exemple EOT = 1,5nm —
0,05nm pour ¢, = 31&),
épaisseur g0, variable, ajustée en fonction de ¢, pour garantir la valeur ’EOT
choisie.

10-2 E T T T T T T T T T T T 3
10°f —0—Q=0Cm* —0—Q_=-004Cm” |

T 10%} —0—Q_=-0.02Cm?—0—Q_=-0.06 Cm? |
[ E 3
S 10°F 5
o 10°F
e 107} ]
o ok ]
© 107k E
% of ]
E (005000000, 0,0,0, 0 0, 0,0,0,0,0,0,0,0,0,0, 0,06 E

c 104
© 107 3 3
- 10_11 F OO~ OmO=O=O=O=O=O= O~~~ O=O=O=O=O=0=0=0=0=0 q
10'12 E 1 n 1 1 n 1 i

00 01 02 03 04 05
t_ [nm]
a

F1GURE 5.7 — Transparence tunnel d’empilements SiOs - HfO5 - TiN présentant dif-
férentes épaisseurs t,. L’énergie des électrons incidents est égale & 100meV (référence
d’énergie : bande de conduction du Silicium).

La Figure 5.7 montre ’évolution de la transparence tunnel de ’empilement en
fonction de I’épaisseur de zone de transition t, retenue. Pour différentes valeurs
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3. Impact sur la simulation du courant tunnel

de champ électrique dans I’empilement, la transparence tunnel apparait constante
quelle que soit I’épaisseur t, considérée. Ces résultats de simulation montrent que
modéliser une interface graduelle entre le Silicium et le SiO2 n’apporte aucune avan-
cée significative par rapport a une approche conventionnelle (interface abrupte).

Néanmoins, Markov et al. ont montré que modéliser une interface Si - SiO4 gra-
duelle conduisait & accroitre le courant tunnel simulé [1]. Dans leur approche, les
hypotheéses “interface abrupte” et “interface graduelle” sont comparées a épaisseur
physique totale constante, et non & EOT constant comme dans notre cas. Ils sou-
lignent notamment que la zone de transition a présente une transparence plus impor-
tante qu'une couche SiO2 de méme épaisseur. Dans notre approche, la transparence
de la zone a est compensée par une épaisseur tgio, plus importante (conservation

de 'EOT).
La Figure 5.8 montre les résultats de simulation tunnel’ dans 3 empilements
SiO9 - HfO5 - TiN distincts :
— nous comparons dans un premier temps 2 empilements abrupt et graduel,
présentant une méme caractéristique C'(V;) mais une épaisseur ¢y différente,
— dans un deuxiéme temps l’empilement abrupt (¢, = 0A et tsio, = 91&) est
comparé a ’approche de Markov et al. (interface graduelle et méme épaisseur
physique de Pempilement, soit t, = 3A et tgi0, = 6A).
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FIGURE 5.8 — Simulation du courant de grille dans 3 empilements SiO9 - HfO4 - TiN.
La prise en compte d’une interface a graduelle est comparée suivant 2 approches :
caractéristique C(V;) constante ou épaisseur physique constante.

1. A noter que le modéle tunnel utilisé intégre l'influence de la zone de transition a la fois sur
le confinement (voir paragraphe précédent) et sur la transparence tunnel.
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Chapitre 5. Modélisation d’interfaces non-abruptes

Ces résultats de simulation confirment les conclusions de Markov et al. : une
zone graduelle & l'interface a présente une transparence supérieure a une épaisseur
équivalente de SiO2 et conduit, dans une approche ol t},ys est gardée constante, a
un courant de grille plus important. Néanmoins, dans une approche expérimentale
ol 'EOT est un paramétre d’entrée de la simulation, considérer ou non une interface
a graduelle n’a pas d’impact sur la simulation de courant.

Nous concluons donc que considérer une interface Silicium - SiOg abrupte est
une approximation valide pour analyser la conduction dans un empilement high-«.
Intégrer une modélisation plus réaliste de cette interface ne modifie ni 'extraction
des épaisseurs physiques (voir paragraphe précédent), ni Uextraction des paramétres
tunnel.

3.2 Interface c : HfO, - métal TiN

Pour mesurer I'influence d’une zone de transition ¢, a 'interface HfO5 - TiN, une
approche de simulation identique au paragraphe précédent est employée, appliquée
a l'interface c. Nous considérons donc des empilements présentant les paramétres
suivants :

— épaisseur tsip, = 1nm,

— interfaces a et b abruptes (t, = t, = 0A),

— EOT = 1,5nm,

— zone de transition ¢ d’épaisseur variable,

— épaisseur tyro, variable, ajustée en fonction de t. pour conserver une valeur

constante d’EOT.
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FIGURE 5.9 — Transparence tunnel d’empilements SiOs - HfOo - TiN présentant
différentes épaisseurs t.. L’EOT est constant (= 1,5nm) et I'énergie des électrons
incidents est égale & 100meV.
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3. Impact sur la simulation du courant tunnel

L’évolution de la transparence tunnel en fonction de I’épaisseur de zone de tran-
sition t. (Figure 5.9) montre un comportement différent selon que I'empilement est
en condition de bandes plates (Qs. = 0 C.m~2) ou soumis & un fort champ électrique
(Qsc < —0,02C.m™2).

Cette tendance s’explique par I’approche retenue pour la modélisation de 'inter-
face graduelle. Pour t. = 0A, une épaisseur tufo, = 2,18 nm est calculée pour garan-
tir un EOT de 1,5nm. Dans notre approche, la permittivité du métal de grille est
considérée infinie, ce qui conduit & une permittivité de zone de transition également
infinie. Cette zone présente donc un EOT nul, et I’épaisseur de HfOo “pur” reste in-
changée quelle que soit I’épaisseur t. considérée. L’interface graduelle présente néan-
moins une certaine épaisseur, ce qui explique la baisse de la transparence tunnel &
EOT constant entre les hypothéses t. = 0A et t. = 5A. A fort champ, le mécanisme
tunnel est de type Fowler-Nordheim (voir Figure 5.10) et la zone de transition n’a
plus d’impact sur le courant de grille : cette observation explique la constance de la
transparence tunnel en fonction de t. dés lors que Qg < —0,02C.m™2.
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% L infinie (EOT = 0)
2,50 i
2 \
2 \
T 1r \ g
L \
o \
Q gE" T oo momm--mEEY oo k """"""" -
Q . E =100meV (énergie incidente \_
2 I des porteurs) \ T 1
2 At \ ]
Wt ——q =0Cm? \ ]
2F ——Q_=-004Cm> i 1
L 1 " 1 " 1 " 1 1 1 " 1 ]
0 1 2 3 4 5

Position z [nm]

FI1GURE 5.10 — Profils d’énergie potentielle d’'un empilement présentant une zone de
transition ¢, = 5A en condition de bandes plates (Qsc = 0C.m~2) et a fort champ
(Qse = —0,04C.m~2).

Pour cette raison, la prise en compte d’une interface graduelle a 'interface HfOs -
métal TiN n’apparait pas nécessaire pour toute étude expérimentale de la conduction
électrique.

3.3 Interface b : SiO, - HfO,

Nous considérons dans cette partie des empilements présentant les paramétres
suivants :

— zone de transition b d’épaisseur variable,
— interfaces a et ¢ abruptes (t, = t. = 0A),
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Chapitre 5. Modélisation d’interfaces non-abruptes

— épaisseur tgj0, = lnm — tp/2 pour tenir compte d’'une zone de transition
s’étendant a la fois dans le SiO5 et le HfOo,
— EOT = 1,5nm,

— épaisseur tyso, variable, ajustée en fonction de ¢, pour conserver une valeur
constante d’EOT.
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FIGURE 5.11 — Transparence tunnel d’empilements SiOy - HfOy - TiN présentant
différentes épaisseurs t,. L'EOT est constant (= 1,5nm) et 1’énergie des électrons
incidents est égale a 100meV.

Contrairement aux interfaces précédemment étudiées, considérer une interface
b graduelle impacte considérablement la transparence tunnel de 'empilement. La
Figure 5.11 montre en effet une baisse de plusieurs décades de la transparence entre
I’hypothése d’une interface abrupte et la prise en compte d’une zone de transition
t, = 5A. Cette baisse de la transparence est diie & une augmentation de I'épaisseur
physique totale pour compenser 1/ la diminution de tgio, quand ¢, augmente et
2/ la diminution d’EOT engendrée par la zone de transition de permittivité plus
élevée que egi0,. Cette diminution de la transparence tunnel induit une diminution
du courant tunnel, comme représenté en Figure 5.12.

En pratique, la simulation tunnel est comparée a ’expérience pour extraire les
paramétres tunnel de ’empilement, et plus particuliérement les paramétres du high-
k. La diminution du courant tunnel observée induit donc une extraction de para-
meétres qui est fonction de I’épaisseur de zone de transition retenue dans la simula-
tion. La Figure 5.13 montre I’exemple d’une approche expérimentale conventionnelle
dans laquelle les paramétres tunnel du high-+x (masse tunnel des électrons mpgo, et
hauteur de barriére ¢pso,) sont les seules inconnues. Ces résultats de simulation
montrent une diminution importante des valeurs extraites quand 1’épaisseur ¢}, aug-
mente. Des grandeurs myso, et ¢uro, plus faibles permettent en effet de compenser
la diminution de courant observée quand 1’épaisseur t;, simulée est importante.
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3. Impact sur la simulation du courant tunnel
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FIGURE 5.12 — Caractéristiques Iy (V) simulées d’empilements de grille SiO5 - HfO5
- TiN présentant différentes épaisseurs de zone de transition SiOg - HfO5. L’EOT
est constant et égal a 1,5 nm.
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FIGURE 5.13 — Paramétres tunnel mpo, et ¢uro, extraits en fonction de ’épaisseur
tp, retenue dans la simulation tunnel dans une approche expérimentale convention-
nelle.

Pour conclure, il apparait que la modélisation de 'interface SiOg - HfO2 est un
point critique pour l'extraction précise des paramétres tunnel de ’empilement. Une
mauvaise connaissance de la transition des matériaux & cette interface est en effet
susceptible de fausser considérablement I’extraction de parameétres. Néanmoins, la
connaissance conjointe de ’épaisseur de HfOy (bonne maitrise du dépo6t, exemple de
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Chapitre 5. Modélisation d’interfaces non-abruptes

I’ALD) et de I'épaisseur physique totale (observation TEM par exemple) permet de
limiter les erreurs d’appréciation : les fortes différences observées précédemment dans
I'extraction de paramétres sont en effet caractéristiques de variations d’épaisseur
physique totale (inhérentes a la conservation d’EOT). L’étude proposée dans le
chapitre 3 est donc certes susceptibles de proposer des ensembles de paramétres
propres & une approximation abrupte des interfaces, mais les observations physico-
chimiques alors réalisées permettent d’exclure toute erreur significative.
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4 Conclusions du Chapitre 5

Dans ce chapitre, nous avons étudié I'impact d’une description graduelle des in-
terfaces d’'un empilement SiOs — HfO5 - TiN sur la simulation électrique de ce type
d’empilement d’'une part, et sur 'extraction de paramétres d’autre part (EOT, pa-
ramétres tunnel notamment). Cette démarche s’appuie sur un ensemble de résultats
théoriques ou expérimentaux publiés dans la littérature qui soulignent le caractére
non-abrupt de ces interfaces

Il apparait qu'une modélisation graduelle des interfaces Silicium - SiOs et HfOq
- TiN n’apporte aucune avancée significative dans la simulation des caractéristiques
C(Vy) et Iy(Vy) d'un empilement, ni dans I'extraction de 'EOT et des paramétres
tunnel. En effet, les conclusions expérimentales restent identiques quelle que soit
I’approche retenue pour décrire ces interfaces.

De méme, la prise en compte d’une interface graduelle entre les matériaux SiOq
et HfO9 n’affecte pas la valeur extraite d’EOT. Elle influe toutefois considérablement
la conduction électrique dans ’empilement et affecte significativement les résultats
de simulation tunnel. Dans une approche expérimentale pour laquelle 'EOT est un
paramétre d’entrée de la simulation, nous avons mis en évidence une diminution
du courant tunnel simulé en augmentant 1’épaisseur de la zone de transition. Nous
soulignons donc que les paramétres tunnel du high-x extraits dans toute approche
expérimentale sont dépendants de la description retenue pour l'interface SiOq -

HfOs.
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CHAPITRE 6

Conclusion générale

Ce mémoire de thése présente une étude approfondie de la conduction électrique
dans un empilement MOS intégrant un diélectrique high-x en tant qu’oxyde de
grille. L’introduction de ces nouveaux matériaux, requise dés le noeud 45nm haute-
performance, permet de limiter le courant de grille tout en assurant un bon couplage
électrostatique entre la grille et le canal de conduction. Bien qu’avéré expérimentale-
ment, ce bénéfice reste toutefois difficile & expliquer uniquement par ’augmentation
de I’épaisseur physique de la couche diélectrique. Les défis a relever pour quantifier
précisement les niveaux de courant sont nombreux, et, au commencement de cette
thése, la littérature ne présentait aucune étude expérimentale compléte permettant
de conclure sur la nature des mécanismes de conduction dans un empilement high-x
et les parameétres tunnel des matériaux diélectriques. Ce manuscrit s’articule autour
de deux axes majeurs :

— le développement d’un modéle physique de courant tunnel, adapté a I’étude
du transport dans un bi-couche IL - high-x et prenant en compte les effets
quantiques inhérents a I’épaisseur ultra-mince des couches étudiées,

— une étude expérimentale exhaustive, reposant sur un échantillon complet d’em-
pilements IL - HfO, et I'utilisation de moyens de caractérisation avancés.

Le Chapitre 2 présente l'effet de confinement quantique & l'interface du sub-
strat Silicium. Ce phénoméne quantique est & l'origine du darkspace, zone désertée
de charge a l'interface conduisant & augmenter 1’épaisseur équivalente électrique
de Pempilement de 3-4A. Modéliser le confinement en résolvant conjointement les
équations de Poisson et Schrodinger s’est donc avéré étre une étape indispensable
dans notre étude, que ce soit pour une extraction précise de 'EOT & partir des ca-
ractéristiques C'(V) expérimentales, ou pour une description de la charge confinée
susceptible de transister dans I’empilement.

Ce chapitre met en évidence la nécessaire prise en compte de la pénétration des
fonctions d’onde des trous et des électrons dans 'empilement diélectrique. Intégrer
leffet tunnel dans la simulation Poisson-Schrédinger induit en effet un décalage
du barycentre de charge vers 'interface du Silicium, et permet de s’affranchir d’une
erreur de 1A dans Pévaluation de 'EOT (soit une erreur comprise en 10 et 20% pour
un empilement de grille des noeuds 32nm et en-dega). De plus, nous avons observé
que le décalage du barycentre de charge est surtout sensible aux paramétres tunnel
de Poxyde d’interface SiOs, la part évanescente de la charge ne s’étendant que 5-6A
au-dela de 'interface du Silicium. Les paramétres tunnel du diélectrique high-«, plus
faibles et favorisant la pénétration des fonctions d’onde, ne joueront donc un réle
uniquement pour des oxydes d’interface présentant des épaisseurs inférieures a 6A.
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Nous proposons également une description avancée de la bande de valence, basée
sur des résultats de simulation k-p 6 x 6. Si ce type d’approche s’avére nécessaire
pour modéliser le courant de drain en inversion pMOS, nous avons établi qu’elle
n’apportait aucune avancée majeure pour l'extraction d’EOT par rapport a une
simple description parabolique.

Enfin, la simulation Poisson-Schrédinger a permis de modéliser les caractéris-
tiques C'(V,) expérimentales de différentes capacités nMOS et pMOS, et ce pour
une plage étendue de valeurs de dopage substrat et des valeurs I’EOT ultra-minces.

Le Chapitre 3 présente tout d’abord le modéle tunnel développé pour rendre
compte du courant dans un empilement high-x. A partir d’'une description de charge
incidente obtenue par simulation Poisson-Schrédinger, le courant de grille est mo-
délisé par une approche basée sur la notion de transparence tunnel. Ce mémoire
propose notamment différentes méthodes originales de calcul de la transparence
dans un bi-couche IL - high-k, différant par leur domaine de validité et le type
d’approche souhaité (analytique ou numérique).

Ce chapitre présente ensuite une étude expérimentale exhaustive du transport
dans un empilement nMOS IL - HfO, - TiN. Nous avons tout d’abord identifié que
le courant de grille en régime d’inversion est assuré par les électrons confinés (gaz
2D) de la bande de conduction du Silicium. L’analyse de la séparation de porteurs,
valide et applicable dans ce régime de fonctionnement, montre toutefois ses limites
en accumulation. Seule la comparaison entre courants expérimental et théorique
a permis de mettre en lumiére 'origine de la conduction, a savoir un courant de
trous confinés de la bande de valence du Silicium. Ce dernier point prend toute
son importance car il montre une différence essentielle avec un empilement SiOs -
Polysilicium, dans lequel le courant en accumulation est un courant d’électrons 3D
transitant du métal de grille vers la bande de conduction du Silicium.

Les mécanismes physiques a l'origine de la conduction ont ensuite été établis
en comparant les caractéristiques I(Qsc) expérimentales d’empilements différant
uniquement par leurs épaisseurs d’IL et de diélectrique high-x. Mesurées a différentes
températures (de 80 a 400K) et confrontées a la simulation tunnel, leur analyse a
permis d’établir les conclusions suivantes :

— L’oxyde SiO4 d’interface ne présente pas de piéges susceptibles d’assister ther-
miquement le courant. Dans cet oxyde, nous concluons en un mécanisme de
type tunnel, en inversion comme en accumulation et quelle que soit la tempé-
rature.

— En inversion, le courant de grille présente une dépendance thermique impor-
tante, fonction de I’épaisseur de diélectrique high-x. Pour des épaisseurs su-
périeures & 3nm, le courant de grille est donc de type Poole-Frenkel ou TAT
inélastique a température ambiante. Cette observation permet d’affirmer qu’il
est impossible d’extraire les paramétres tunnel du HfO, a température am-
biante pour cette gamme d’épaisseur, contrairement & ’approche adoptée dans
nombre d’études publiées ces derniéres années. Il est néanmoins raisonnable de
considérer que le transport est de type tunnel a température ambiante dans un
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empilement présentant une épaisseur HfO9 ultra-mince (de l'ordre de 2nm).
Par ailleurs, ces observations expérimentales sont cohérentes avec la présence
d’une bande de piéges en volume du HfO», situés environ 1eV sous la bande
de conduction du diélectrique.

— Enfin, le courant tunnel en accumulation ne présente aucune activation ther-
mique, et ce quelle que soit I’épaisseur de high-x.

Pour les noeuds 32nm et en dega (EOT inférieur & 1 nm), nous concluons donec que
le courant de grille dans un empilement high-x est un courant de type tunnel.

Nous avons également mis en lumiére la difficulté & caractériser précisement un
empilement diélectrique donné a partir des seules caractéristiques (V) et C(V).
L’apport d’'une gamme étendue de dispositifs ne différant que par leurs épaisseurs
de diélectriques a ainsi permis de limiter au maximum le nombre d’hypothéses sim-
plificatrices, et a permis d’extraire expérimentalement une permittivité du HfOq
égale a 17eg. Des observations TEM complémentaires ont mis en évidence la na-
ture sous-stoechiométrique SiOy de I'IL dans le cas d’une couche ultra-mince (=
8A) réalisée par nettoyage chimique (permittivité égale a 50). Un oxyde interfacial
d’épaisseur comprise entre 1,2 et 2 nm réalisé par croissance thermique RTO présente
quant & lui un comportement de type SiOs. La connaissance des valeurs précises de
permittivité a ensuite permis d’avoir toute confiance dans les épaisseurs physiques
d’IL et de high-x déduites, et de réduire au strict minimum toute incertitude lors
de 'extraction des paramétres tunnel. Nous avons ainsi pu souligner, et quantifier,
le phénomeéne de recroissance de 'oxyde d’interface au cours des différents recuits
inhérents au procédé de fabrication. Cette oxydation de l'interface du Silicium ap-
parait d’autant plus favorisée que I'IL est mince, le high-x jouant le réle de réservoir
d’élements oxydants. Pour les EOT les plus minces, I'épaisseur d’IL visée s’écarte
fortement de ’épaisseur réelle et la prise en compte de cette recroissance est apparue
indispensable pour modéliser le plus finement possible le courant de grille.

Un jeu unique de paramétres tunnel a ensuite permis de rendre compte du cou-
rant de grille & basse température (80K) dans ’ensemble des dispositifs testés (ex-
cepté le cas tgro, = 4,5nm pour lequel le high-x présente une structure cristalline
et donc des paramétres différents). L’approximation parabolique de la relation de
dispersion des oxydes a été validée en régime d’inversion (courant 2D d’électrons
de la bande de conduction), avec les paramétres ¢pro, = 1,9eV, myo, = 0,165my,
oL = 3,1eV et my, = 0,5mg. En accumulation (courant 2D de trous de la bande
de valence), cette approche a montré ses limites et une relation de dispersion de
type Franz a du étre considérée pour reproduire le courant de grille (paramétres
oL = 4,78eV, ¢y nro, = 2,83eV, mye 1, = 0,5mqg et mg g0, = 0,22m0).

L’emploi d’un grand nombre d’empilements, de caractéristiques électriques me-
surées & basse température, d’observations TEM et d’un modéle de courant tunnel
pertinent a donc permis de caractériser pleinement les matériaux IL et HfOq et
d’aboutir au calcul de la relation de dispersion dans chacun des oxydes. Chacun des
points cités s’est révélé indispensable, et il nous est donc apparu légitime d’étudier
le cas pratique d’une étude expérimentale conventionnelle, c’est-a-dire I’étude d’un
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unique empilement a travers ses caractéristiques Io(Vy) et C(Vy).

Le Chapitre 4 vise donc & appliquer 'approche suivie dans le Chapitre 3 a
I’étude d’empilements en cours de développement pour les nceuds 32nm et en-dega.
L’analyse de la conduction électrique se propose d’apporter un éclairage nouveau
sur le comportement électrique d’empilements dans lesquels des élements Lanthane
et Magnésium sont introduits pour décaler la tension de bandes plates et donc la
tension de seuil de la structure MOS. La formation d’un dipéle a I'interface IL - high-
K est attendue, décalant a la fois le travail de sortie effectif de la grille métallique et
les hauteurs de barriére du diélectrique high-k.

La comparaison des caractéristiques Iy(Qs.) d'un transistor de référence HfO9 -
TiN et d’un transistor MgO - HfOs - TiN nous ont permis de mettre en évidence
leffet dipole attendu. Pour la premiére fois, I'impact du dipole sur la conduction
dans le high-x a été établi : le décalage de Vpp induit par 'introduction de MgO
(370mV) est cohérent avec I’évolution constatée de la conduction, a savoir un déca-
lage équivalent des hauteurs de barriére du HfOs. Toutefois, si notre approche s’est
avérée pertinente pour juger qualitativement de I'effet dipole sur le courant tunnel,
la mesure quantitative de ce phénoméne s’est heurtée a la méconnaisance de ces
empilements, notamment 1’évolution des paramétres tunnel du high-x aprés intro-
duction d’éléments Magnésium. Signalons également que les paramétres tunnel 1L et
HfOs établis dans le chapitre précédent nous ont permis de rendre compte du cou-
rant de grille dans empilement référence HfOy (malgré des procédés de réalisation
de 'empilement différents), sans aucun ajustement des paramétres de simulation.

Mesurer I'impact de I'introduction de Lanthane a été plus délicat en raison de
I’absence d’empilement de référence HfO5. Toutefois, I’étude poussée présentée dans
le chapitre précédent a permis d’avoir une bonne confiance dans le réle prospectif
et prédictif de la simulation tunnel : les caractéristiques Is(Qsc) des empilements de
Lanthane ont donc été comparées & la simulation tunnel d’un empilement “virtuel”
HfO, et un effet dipole a également été souligné, en bon accord avec les résultats
expérimentaux.

Enfin, le Chapitre 5 étudie I'impact d’une description non-abrupte des inter-
faces entre les matériaux composant ’empilement de grille. Etablie par simulation
atomistique ou caractérisation physico-chimique, la présence d’interfaces graduelles
est susceptible de modifier 'effet de confinement et la simulation de courant dans
I’empilement, par rapport a I’approche suivie jusqu’a présent.

Nous avons établi que la prise en compte d’une variation linéaire des paramétres
des matériaux a 'interface Silicium - IL affecte a la fois la modélisation du confine-
ment quantique et le transport tunnel. Toutefois, dans une approche expérimentale,
la conjugaison de ces effets conduit a des extractions de paramétre tunnel identiques
quelle que soit ’approche retenue pour décrire 'interface. Un méme résultat a égale-
ment été établi pour l'interface high-x - métal, a savoir la validité de ’approximation
abrupte.
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L’interface IL - high-x a été identifiée comme la plus critique pour la modéli-
sation du transport : & EOT constant, les résultats de simulation tunnel différent
fortement en fonction de I’épaisseur de zone de transition retenue. Dans une approche
expérimentale, 'extraction des paramétres tunnel du matériau high-x apparait dé-
pendante 1’épaisseur de zone de transition considérée pour modéliser cette interface.
Ce résultat de simulation implique néanmoins une variation de 1’épaisseur physique
totale de ’empilement en fonction de 1’épaisseur de la zone de transition (variation
nécessaire pour assurer un EOT constant). L’apport de moyens de caractérisation
TEM devrait donc permettre de s’affranchir de toute incertitude sur ’évaluation
de I'épaisseur physique, et minimiserait ’erreur qu’il est possible de commettre en
considérant une description abrupte de 'interface IL - high-x (cas du Chapitre 3).

Le présent manuscrit fait donc état de notre contribution a 1’étude de la conduc-
tion électrique dans un empilement high-x, essentielle et nécessaire pour optimiser
les dispositifs des nceuds techologiques a venir. Tout au long de ces travaux, nous
avons passé en revue et remis en cause un certain nombre d’approximations habituel-
lement utilisées pour caractériser les diélectriques de grille. Parmi elles, considérer
loxyde d’interface comme étant du SiOg ou négliger la pénétration des fonctions
d’onde dans I'empilement conduit a une extraction de paramétres uniquement phé-
noménologique et fort éloignée de la réalité physique de de 'empilement. Gageons
que ces points s’avéreront essentiels pour la modélisation et I’étude des empilements
& venir, pour lesquels 'EOT visé approche le demi-nanométre.
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ANNEXE A
Notions de physique des
dispositifs semi-conducteurs

Nous introduisons ici les élements essentiels & la compréhension de ces travaux
de thése. Le lecteur pourra retrouver ces notions plus amplement traitées dans la
littérature, abondante a ce sujet [1, 2, 3, 4].

1 Structure de bande du Silicium

Le Silicium est un matériau semi-conducteur appartenant a la colonne IV de la
classification périodique des élements. Comme une majorité des composés présentant
4 électrons de valence (cas du Carbone et du Germanium), il cristallise dans une
structure cubique a face centrée de type diamant.

La relation E-k du Silicium cristallin, tracée Figure A.1 représente I’ensemble
des niveaux d’énergie que peut occuper un électron en fonction du nombre d’onde
k et de sa direction. La structure de bande laisse apparaitre une bande interdite,
appelée gap du semi-conducteur, dans laquelle I’équation de Schrédinger ne trouve
pas de solutions.

On peut distinguer deux zones en énergie :

— La bande de valence (énergies négatives) dont le maximum est centré en I'. A

une température de OK, elle est pleine d’électrons.

— La bande de conduction (énergies positives) dont le minimum se situe en bord
de zone de Brillouin : le Silicium a un gap qualifié d’indirect. A une température
de 0K, cette bande est vide d’électrons.

Sous l'effet de la température ou d’un champ électrique, des électrons de la bande
de valence (BV) transitent vers la bande de conduction (BC). Le Silicium devient
ainsi conducteur grace a la création de paires électrons BC - trous BV. Seuls ces
porteurs, minoritaires dans chacune des deux bandes, permettent le transport de
charges et donc le passage d’un courant. On remarquera la qualification du Silicium
de matériau semi-conducteur.

1.1 Approximation de la masse effective
Dans 'approximation de la masse effective, les extrema des deux bandes de trous
centrées en I' sont considérés paraboliques suivant la relation :
R2k?

B(k) = But 5 - (A1)
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FIGURE A.1 — Premiére zone de Brillouin du Silicium et structure de bande cor-
respondante. L’énergie E en eV y est representée en fonction du nombre d’onde &
en m~! dans 3 directions particuliéres. (sources : http://www.nanohub.org et S. L.
Hellstrom, Stanford University)

ol B, est le maximum de la bande de valence, A la constante de Planck réduite et
my, la masse effective de la bande de trou considérée. Cette description est respectée
quelle que soit la direction de k, aussi dit-on que la masse effective des trous est
isotrope. Usuellement, on appelle myp la masse effective des trous lourds et mpy
celle des trous légers. Dans le paragraphe 5.2 du Chapitre 2, cette approximation
est néanmoins remise en question et une description plus avancée de la structure de
bande de valence du Silicium est introduite.

Pour des raisons de symétrie cristalline, la bande de conduction du Silicium pré-
sente 6 minima équivalents dans 6 directions différentes, qui peuvent également étre
approximés par une relation parabolique. En considérant une direction donnée, dans
notre cas une direction de confinement z normale a I'interface Silicium - empilement
de grille, 4 de ces minima possédent une masse effective my, et 2 autres une masse
effective mr.

Nous considérerons donc dans la suite 4 familles de porteurs : électrons L, élec-
trons T, trous HH et trous LH.

1.2 Densité d’états tridimensionnelle (3D)

La densité d’états 3D gsp s’exprime en m~> et exprime le nombre d’états dis-
ponibles par unité de volume pour des électrons (selon qu’on considére la bande de
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conduction) ou des trous (selon qu’on considére la bande de valence). La densité
d’états 3D dans I'espace des k est constante et donné par :

g3p (k) = (A.2)

(2m)?

En exprimant ’Equation A.2 en fonction de ’énergie, et en utilisant ’approximation
parabolique des extrema de bande, la densité d’états s’écrit sous la forme :

1 2md73D
ot - = (224

ou F, représente I'extremum de la bande de conduction ou de valence, suivant la
zone considérée. mg3p est la masse effective de densité d’état 3D et s’exprime en
fonction des masses effectives pour chacune des bandes par :

e \2/3
Mdc,3D = 6mL mr

2/3
3/2 3/2
Mdy,3D = (mHH + mLH)

(A.4)
Une masse effective de densité d’état est indépendante de la direction, et peut-étre
considérée comme une masse effective moyennée dans toutes les directions.

En fonction des paramétres intrinséques du Silicium cristallin, a savoir les masses
effectives my,, mr, myg et myy, il est donc possible de calculer le nombre d’états
disponibles pour un porteur en fonction de son énergie. La probabilité d’occupation
d’un état libre est donnée par la statistique de Fermi, définie dans le paragraphe A.

1.3 Description d’un gaz bidimensionnel (2D) de porteurs

Dans une structure métal - oxyde - semi-conducteur 'application d’un champ
électrique sur la grille confine un gaz 3D de porteurs (obéissant aux équations définies
ci-dessus) dans un plan 2D. Les concepts de densité d’états et de masse effective de
densité d’états sont alors redéfinies, I’Equation A.3 s’écrivant alors :

gan (k) =

o (A.5)

Dans un gaz 2D confiné suivant un axe z, I’énergie totale d’un porteur est la
somme d’une énergie quantifiée €, suivant k, (obtenue en résolvant I’équation de
Schrédinger) et d’une énergie continue £, suivant k?/ =k2+ k:Z, le mouvement des
porteurs restant libre dans le plan < xy > de l'interface. On a donc :

E:zsn—l—E//:en—i—im//, (A.6)
ol m est la masse du porteur considéré.
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Pour chaque sous-bande quantifiée n, la densité d’états est constante en fonction
de I’énergie. Ainsi, en tenant compte de ’ensemble des sous-bandes, la densité d’états
2D est donnée par :

gan(E) = ”;d;f N H(E —e), (A.7)

avec H fonction de Heavyside et les masses effectives de densité d’états 2D pour
chaque famille de sous-bande :

MgL2D = 2mT

mgr,2p = 4y/mrmy (A.8)
MJHH,2D = 2MHH

MJLH,2D = 2MLH

2 Statistique de Fermi-Dirac et calcul de charge

La position du niveau de Fermi d’'un matériau semi-conducteur est fonction de
la concentration d’espéces dopantes. Elle conditionne la concentration de trous dans
la bande de valence et d’électrons dans la bande de conduction. On distingue 2 types
de dopage :

— dopage n : Le niveau de Fermi est alors situé proche de la bande de conduction.

Le matériau est ainsi considéré riche en électrons & température ambiante.

— dopage p : Le niveau de Fermi est situé proche de la bande de valence : le

matériau est riche en trous.

La statistique de Fermi-Dirac pour un électron est donnée par :

1

fE(E) = 1 + B(E*EF)/]CBT7 (Ag)

et est la probabilité qu'un état & I’énergie E soit occupé par un électron, avec Ep
le niveau de Fermi et kg la constante de Boltzmann. Au zéro absolu, tous les états
situés sous le niveau de Fermi sont pleins d’électrons. En augmentant T, 'agitation
thermique permet l'occupation d’états d’énergie supérieure. Cette statistique est
tracée Figure A.2 & T=0K et T=300K.

La statistique de Fermi pour les trous est simplement donnée par :

1
K(E) =1-[f(E) = 1 + e~ (E—Ep)/ksT (A.10)

La formulation générale du calcul de la concentration de trous et d’électrons
dans le Silicium est définie par :

N= [ aB) (B dE (A11)
E?EV
P= [ aB)nE)dE (A.12)
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bande de conduction
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1
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oxyde | semi-conducteur : f(E)

0 1/2

FIGURE A.2 — Statistique de Fermi tracée en regard d’une structure dopée p (niveau
de Fermi proche de la bande de valence)

ol go(F) et gn(E) sont les densités d’états des bandes de conduction et de valence
respectivement.

Dans le cas particulier d’un gaz bidimensionnel, nous avons vu que ’énergie €,, est
quantifiée et que la densité d’états de chaque famille de porteur est constante pour
chaque sous-bande. Prenant exemple de la bande de conduction, on peut démontrer
que la concentration par sous-bande n d’une famille d’électron L ou T est donné a
partir de I'Equation A.11 par :

Nop = mfi;D kBT1n<1 + e(Br—enr)/ ’fBT) (A.13)
Npr = mfi;jD kBT1n<1 + e<EF—€n’T>/kBT) (A.14)

avec la charge totale pour chaque famille d’électrons :

QL/T = Z € Nn,L/T» (A-15)

e désignant la charge élementaire de 1’électron.

Les grandeurs définies dans les Equations A.13 et A.14 sont les concentrations
totales dans ’ensemble du substrat Silicium. Leur dépendance spatiale suivant z
s’exprime dans un cas 2D par :

pnL(2) = NoL [thn 1| (A.16)
pn,1(2) = No 1 5,7 (A.17)

avec 1y, 1, et 1, T les fonctions d’onde normalisées correspondant aux états d’énergie
EnL €t enT.
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Nous voyons donc que la résolution de 1’équation de Schrodinger est nécessaire
pour simuler un gaz 2D de porteurs. Cette résolution est détaillée dans le Chapitre
2.

3 Grandeurs caractéristiques d’une structure MOS

L’application d’une polarisation de grille V; sur un empilement métal - oxyde
- semi-conducteur modifie le champ électrique dans le Silicium et la courbure de
bandes V; a I'interface oxyde - substrat. L’écart entre le niveau de Fermi et les bandes
a linterface différe alors de I’écart volumique, et il en résulte une concentration
de charge présentant une dépendance spatiale. Un schéma simplifié définissant les
grandeurs utilisées dans cette section est proposé Figure A.3. La Figure A.4 illustre

V,,~0 V,, v,
< +— <«
Vg-Veige— M O S —|||
I T
V, -V, |
5 Ves 1 |
COX CSC

FIGURE A.3 — Structure métal - oxyde - semi-conducteur sous polarisation V; et
schéma électrique équivalent.

différents régimes de fonctionnement d’une structure nMOS (substrat p). Dans ce
cas, les porteurs majoritaires (en volume) sont les trous, et les porteurs minoritaires
les électrons. L’application d’'une tension sur la grille modifie la concentration de
charge a l'interface.

Dans le substrat Silicium, la densité totale de charge piot(z) en C.m™3 est :

ptot(z) = pe(z) + Ph(z) + pdep(z) (A18)
= e(—pr(z) — pr(2) + pun(z) + pru(z) — Na)

avec e la charge de I’électron, z la direction de confinement, Na la concentration de
dopants et I’ensemble des concentrations de porteurs libres résultant d’une somme
sur toutes les sous-bandes confinées n.

La charge totale est ainsi fonction de la courbure de bande, a savoir V5. Par unité
de surface de grille, on a :

Que(Va) = / Pronlz) dz (A.19)

otl Qg est exprimée en C.m~2. Une fois connue la relation Qg.(Vs), la conservation du
vecteur déplacement électrique D donne la chute de potentiel Vo dans le diélectrique
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++ +
o+ o+ o+ o+ o+ o+ o+ o+ 4 + o+ +F + F o+ o+ o+ o+ o+ o+ 4+ ﬁ+++++++++

Accumulation Bandes plates Inversion

FIGURE A.4 — Représentation des 3 régimes de fonctionnement principaux d’une
structure nMOS. Les porteurs libres majoritaires (trous) sont représentés en bleu
et les libres minoritaires (électrons) en rouge. Leur concentration spatiale évolue
suivant la courbure de bandes, et donc suivant la polarisation appliquée. Les charges
négatives fixes des dopants ionisés (cerclées de rouge) sont constantes dans le volume.

de grille :

‘/Z)X(‘/S) = tg ’ QSC(‘/S)a (Azo)

EOX
avec
— tox : épaisseur physique de 'oxyde de grille,
— Eox Sa permittivité.
La caractéristique Qg (Vs) permet donc de déduire la polarisation de grille totale :

Ve(Vs) = Vs + Vox (Vs) + Vi, (A.21)

oul Vgp est la tension de bandes plates. La chute de potentiel V,, dans le métal de
grille est ici négligée car considéré infiniment conducteur.
Enfin, la capacité de ’empilement de grille est définie par :

1 1\°!
= — A.22
¢ (Cox + cs> ! (A.22)

avec :

_0Qsc(V5)
Co= =5 (A.23)

195



Bibliographie

Bibliographie
[1] N. W. Ashcroft and N. D. Mermin, Solid State Physics. Brooks Cole, 1976. 189

[2] H. Mathieu, Physique des Semiconducteurs et des Composants Electroniques.
Dunod, 2001. 189

[3] E. H. Nicollian and J. R. Brews, MOS (Metal Ozide Semiconductor) Physics and
Technology. Wiley-Interscience, 2002. 189

[4] S. M. Sze and K. K. Ng, Physics of Semiconductor Devices. Wiley-Interscience,
2006. 189

196









ANNEXE B

Modélisation de la transparence

tunnel : approche d’Airy

Nous rappelons les grandeurs utilisées pour caractériser un empilement Si - IL

- high-x - métal dans la FigureB.1. Certains de ces paramétres (masses tunnel

et hauteurs de barriére) sont caractéristique d’un transport d’électrons depuis la

bande de conduction du Silicium. Une approche équivalente peut étre adoptée pour

modéliser la transition tunnel de trous a partir de la bande de valence.

mc

| ——— [ AN
Métal High-k IL | Silicium p
T
z [nm] 0

o,
my it s I (D]_

BC

Epot [€V]

A

-0

V

Vs |

High-k

>V

IL

FB

Sip

BC

F1GURE B.1 — Définition des paramétres d’un empilement Si - IL - high-x - métal

nécessaire a la modélisation de la transparence tunnel.

Nous définissons les zones suivantes :

— zone Si : bande de conduction du substrat Silicium. Une approche rigoureuse

consisterait & considérer les solutions de ’équation de Schrodinger obtenues

par résolution de I'auto-consistance. Néanmoins, la description des milieux

émetteurs et récepteurs ayant peu d’influence sur la transparence calculée

(prépondérance des paramétres tunnel de la barriére), nous considérons un

profil dénergie potentielle linéaire dans le substrat pour rendre compte de

Ieffet de champ.
— zone 2 : oxyde interfacial

— zone 1 : diélectrique high-x

— zone m : métal de grille



Annexe B. Modélisation de la transparence tunnel : approche d’Airy

La résolution de ’équation de Schrodinger est détaillée pour la barriére 2. La
méthodologie est identique pour la barriére 1 et le substrat Silicium (potentiels
linéaires avec z).

L’énergie potentielle s’écrit :
Epot(2) = 2 — EZ (B.1)

et permet d’écrire I’équation de Schrédinger unidimensionnelle dans I’approximation
de la masse effective :

%oy 2mg Va
_ _ 2+ _E = B.2
=T (- e E) = (B:2)

Les fonctions d’Airy Ai et Bi sont solutions d’une équation différentielle de la
forme y” — zy = 0. Ecrire I'équation de Schrodinger sous cette forme impose le
changement de variable z = A(p — ) avec A et B des constantes et p la nouvelle

variable :
0?2 2maN3 V. 2ma\? \%
SO; e ooy — 2 (b~ E+ A8 ) 92 =0
8/) h to h t2
2 (B.3)
soit 02 — =0
8[)2 pPY2 =
avec les conditions suivantes :
2 1/3
(e
2ma V2 (B.4)
t2 -1
=(F — —A
B=(E — ¢2) V2
On en déduit les solutions générales de I’équation de Schrédinger :
¢2(2) = C* Ai [p(2)] + C~ Bi [p(2) (B.5)

avec CT et C~ des constantes.

Appliquer cette approche a tout 'empilement de grille permet d’écrire la forme
générale de ’ensemble des fonctions d’onde :

)
@2(2) = Co™ Al [p2(2)] + 02: B% [p2(2)] (B.6)
) z)] + C17 Bifpi(2)]
)

= Cp " exp [ikmz] + Cn ™~ exp [—ikm 2]

avec Cy /= des constantes et km la relation de dispersion parabolique des porteurs
dans le métal de grille. La continuité des fonctions d’onde et des densités de courant
de probabilité a une interface située au point a entre 2 matériaux i et 7 + 1 s’écrit :
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Cf Ai[pi(a)] + C; Bilpi(a)] = Cfy, Ailpisi(a)] + Cryy Bilpiga ()

c A’ [pi(a)] + & Bi' [pi(a)] =
mi\; tlpita mi\; lpa) = (B.7)
CH, Cr
i+1 :/ i+1 ./
— = Aj i a)l + ——Bi % a
A fpia(o)] + 5 B )

relations qui s’expriment sous forme matricielle :

((mMﬁi‘[lpiic’L )[]pi(a)] (mihgi[{)%(? )[]Pz'(a)]> <8j>

7

_ Ai[pis1(a)] Bi [pit1(a)] Cih
( ()

~ \(mipdir) T AT [pia(@)] (mipadien) 7 B [pira(a)]) \Ciy

(B.8)

Les équations de continuité peuvent ainsi s’écrire sous la forme de produits de
matrices de passage S :

sl () =it et () ®9)
et donc :
@‘i) = Siv1 [pir1(@)] 7 - Si[pila)] - (g;) (B.10)

Dans le métal de grille, la matrice de passage est fonction de la relation de
dispersion k,(E) :

exp(ikm, z) exp(—ikm,z)

Sm(z) = | ikm

—exp(ikm,2) —Z—mexp(—ik‘mz) (B.11)
mo mo

I1 est désormais possible de calculer la relation entre les coefficients Cu /- (ca~
ractéristiques du courant transmis) et C51+/ - (caractéristiques du courant incident) :

Cm+ _ CSi+
() e () B2

M = Sy, [t1 + t2] -S1 [p1(t1 + t2)] -
S1lp1(t2)] " - S [pa(ta)] - Sz [p2(0)] " - Ssi [psi(0)]

La transparence, rapport entre courant incident et courant transmis, s’exprime

avec :

(B.13)

finalement selon 'Equation 3.6 définie page 71 :

_ ksi mg det(M)?
K ms; |M2’2’2

TAiry(E) (B14)
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Etude de la conduction électrique dans les diélectriques a forte permittivité utilisés
en microélectronique

A partir du noeud technologique 45 nm, le remplacement de 'oxyde de grille SiOs par un diélec-
trique high-x est nécessaire pour poursuivre la loi de Moore : I'introduction d’'un tel matériau
permet de maintenir une capacité de grille élevée tout en limitant le courant de fuite parasite a
travers la couche diélectrique. Toutefois, les mécanismes physiques a 'origine de la réduction de
courant restent méconnus.

Ce manuscrit présente une étude compléte de la conduction électrique dans un empilement oxyde
d’interface - high-x - grille métallique. Nous présentons dans un premier temps la modélisa-
tion Poisson-Schrodinger développée pour rendre compte de leffet de confinement a I'interface
du Silicium, prenant en compte la pénétration de charge dans ’empilement et traitant de la
non-parabolicité de la bande de valence. Une étude expérimentale étendue met ensuite en évi-
dence les mécanismes physiques a l'origine de la conduction, en s’appuyant sur un ensemble
de caractéristiques I4(Vy) et C(Vy) d’empilements d’épaisseurs variables, mesurées a basse et
haute température. Des approches originales pour modéliser le transport permettent également
d’établir les paramétres tunnel et la structure de bande du HfOs, tout en soulignant la nature
sous-steechiométrique de 'oxyde d’interface. Enfin, ces résultats sont appliqués a 1’étude de la
conduction dans des empilements high-x avec additifs Lanthane et Magnésium, et mettent en
évidence la formation d’un dipéle contribuant a diminuer la tension de seuil.

Mots-clés : microélectronique, MOSFET, HfO2, Poisson-Schrédinger, courant tunnel, dipole

Electrical conduction in high-k-based gate stacks of advanced CMOS technology

Since 45 nm node, the replacement of conventional SiO2 oxide by a high-permittivity dielectric has
become mandatory to continue Moore’s law : such material enables to keep high gate capacitance
values while reducing gate leakage current. However, a complete understanding of gate leakage
mechanisms through high-x-based gate stacks has not been reached yet.

This thesis analyses electrical conduction in interfacial layer - high-x dielectric - metal gate
stacks. Quantum confinement modeling is first presented, by means of self-consistent Poisson-
Schrédinger resolution accounting for both wavefunction penetration into the gate stack as well
as valence band anisotropy. Then, a complete experimental study highlights the physical mecha-
nisms responsible for gate leakage current, relying on the (V) and C(Vj) electrical characte-
ristics of various nMOS gate stacks with different dielectric thicknesses, measured at low and
high temperature. Original models for gate current computation are also proposed, in order to
establish both HfOs tunneling parameters and band structure within an experimental approach.
Finally, the influence of La- and Mg- capping layers on gate leakage is studied, and the presence
of a dipole responsible for threshold voltage shift is experimentaly confirmed.

Keywords : microelectronic, MOSFET, HfOq, Poisson-Schrédinger, tunneling current, dipole
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