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INTRODUCTION GENERALE

Introduction générale

Dans la physique du solide moderne la diffusion des particules chargées ainsi que
le transport de la matiére est un théme trés important pour déterminer les propriétés
microscopiques des corps souvent en utilisant un faisceau des particules de
caractéristiques physiques connues pour explorer une cible de composition inconnue.

En utilisant I’étude de la diffusion des particules a faible énergie pour le nettoyage
de surfaces on étudie la structure périodique des atomes sur la surface du matériau , la
modification des propriétés physiques sous la surface bombardée, I’implantation dans
le dopage des semi-conducteurs le principe de base est le suivant, des atomes
dopants sont vaporisés, ionises, accélérés et projetés sur les matériau a doper dans
lequel se produisent de nombreuses collisions avec les atomes cibles.

Les théories existantes modélisent les deux processus de pertes d’énergie
(nucléaire et électronique), et tentent d’en déduire le profil de distribution des
impuretés en volume dans le matériau, deux catégories sont distinguées selon que le
matériau dopé est amorphe ou cristallin.

Pour détecter des particules chargées, on utilise a température ambiante des
détecteurs a semi-conducteurs constitués de silicium. Les particules chargées sont
directement ionisantes, elles cédent toute leur énergie au milieu par des processus
d’ionisation et d’excitation.

Les ions sont accélérés a 1’énergie requise, cette énergie étant directement liée a la
profondeur d’implantation des ions dans la cible. Lorsqu’un ion accéléré pénétre
dans un solide, certains des atomes présents en surface sont éjectés du solide a 1’état
neutre ou ionise : C’est le phénomene de pulvérisation

L’accélérateur de particules comprend une chambre d’ionisation ou la génération
des ions est realisee dans un plasma excité a partir d’une source liquide, gazeuse ou
solide. Apres une premiére accélération la selection des ions se fait dans un
spectrométre de masse (champs magnétique).

Le but essentiel dans cette travail est I’étude des pouvoirs d'arrét électronique et
nucléaire des matériaux solides.

Dans le premier chapitre nous décrivons les interactions ion-matiére, nous
introduisons, et la pénétration d’une particule chargées lourdes et 1’interaction des
particules chargées avec la matiere, ’expérience et la description des collisions
élastiques et inélastiques, nous exposons la diffusion en générale est les collisions
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INTRODUCTION GENERALE

élastiques essentiellement et la notion de section efficace pour difféerents cas de
potentiels.

Dans le deuxiéme chapitre nous décrivons le pouvoir d’arrét et le parcours nous
introduisons, la perte énergie et le pouvoir d’arrét dans le cas d’un matériau amorphe
et cristallin le pouvoir électronique et nucléaire (collision élastique et collision
inélastique) et nous faisons une comparaison entre les deux types de pouvoirs
d’arrét. Nous déterminons ensuite le pouvoir d’arrét global et nous parlons de la
distribution des ions implantée en profondeur et les modéle de distributions en
introduisant le modele de distribution Gaussienne et le modéle en fonction demi-
Gaussienne et modeéle de distributions de Pearson IV

Enfin, nous donnons une bréve description du programme de simulation SRIM
/ITRIM

Dans le troisieme chapitre, nous présentons et discutons les résultats de simulation.

Nous terminerons notre étude par une conclusion générale

——
N
| —
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Chapitre | Interaction ion matiere

I.1. Introduction

Une particule chargée pénétrante dans un milieu, interagit par la force coulombienne, avec les
noyaux ou les électrons orbitaux des atomes cibles. Quel que soit le mécanisme d’interaction entre
les particules chargées et la matiére, il y a transfert progressif d’énergie et ralentissement des
particules incidentes. [1]

|.2.Particules chargées lourdes (proton, o) :

Une particule chargée lourde (la masse d’un proton est environ 1840 fois plus grande que celle
d’un électron) ; pénétrant dans un milieu, interagit avec les atomes du milieu et se ralentit. La force
d’interaction dominante est la force coulombienne entre la particule incidente, chargée positivement,
et les électrons atomiques, chargés négativement.

Les interactions avec les noyaux, que ce soit par I’intermédiaire des forces coulombiennes ou des
forces nucléaires, sont exceptionnelles (environ 10 fois moins fréquentes qu’avec les électrons) et
peuvent étre négligées dans le processus de ralentissement. On distingue alors trois processus
d'interaction majoritaires:

-Si l'interaction est assez intense, le transfert d’énergie peut étre suffisant pour arracher un électron
de I’atome auquel il était li¢ : c’est le phénomene d’ionisation. Il y a création d’une paire d’ions (ion
positif et électron) dans le milieu.

-Si Iinteraction est insuffisante pour créer une ionisation, il y a seulement excitation : 1’électron
change d’état quantique, I’excitation le fait passer d’un état initial, d’énergie de liaison EO, a un état
final moins li¢, d’énergie E.

-Un troisiéme type de processus concerne la capture électronique au cours de laquelle le projectile
capture, sur une de ses orbitales externes, un électron de I'atome cible.

En conséquence, les particules chargées lourdes, étant beaucoup plus lourdes, elles ne sont pas
sujettes au rayonnement de freinage. Les transferts d’énergie sont importants et la trajectoire est
approximativement rectiligne. [1]

1.3. Interaction des particules chargées avec la matiere

L’ionisation et I’excitation coulombienne d’atomes sont les processus dominants dans I’interaction
de particules chargées avec la matiere. Une particule P d’état de charge Z peut provoquer les réactions
suivantes : [2]

P'“'+ atome— atome’+ P'?' , suivie par atome’— atome+y : excitation
| Z] — 7y L . .
P'“'+ atome— atome+ ¢ +P'“’ :1onisation

P'Y 4 atome— atome’ + e + P'%’ : ionisation et excitation
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|.4.L’expérience et la description des collisions élastiques et inélastiques :

La collision est I’interaction entre particules avec un transfert de quantité de mouvement (p) et de
transfert d’énergie (€)[3]. Pour déterminer la nature des collisions a savoir si elles sont élastiques ou
inélastiques, il est souvent nécessaire d’¢étudier, apres le choc, la répartition des vitesses. Cette étude
est réalisée a partir de la méthode des potentiels de freinage (figure (I.1)) par I’expérience de Frank
et Hertz. Un faisceau d’¢lectrons de méme énergie cinétique est émis dans une ampoule contenant
un gaz sous faible pression ou une grille (N) portée a un potentiel retardateur varié (). On analyse
avec estimation d’énergie cinétique des électrons sortants qui sont en collision avec le gaz des
atomes (Cette énergie est transférée aux atomes du gaz). Certains électrons ont perdu des quantités
d’énergie de valeurs discrétes (distinctes), Seuls les électrons, qui ont une énergie supérieure ou
égale a I’énergie potentielle entre A et N, peuvent atteindre la plaque A.

Cathode chaude

Potentiel d'acceleration

Figure 1.1principe de la méthode des potentiels de freinage

D’apres la démonstration de Frank et Hertz qui ont démontré que si 1’énergie des électrons ne
dépasse pas une certaine valeur critique (< la valeur critique), la collision entre les électrons et les
atomes est de nature élastique. Cela est réalisé expérimentalement par la mesure de la distribution des
énergies et des vitesses des €électrons en fonction du potentiel de freinage pour différentes distances
entre la cathode et la plaque A et pour un potentiel d’accélération bien défini [4].

Les courants résultants en A sont les mémes bien que 1’¢électron subisse un nombre beaucoup plus
grand de collisions dans le cas ou la distance est grande que dans le cas ou la distance est petite. 1l en
résulte que les chocs s’effectuent de fagon suffisamment élastique.

Frank et Hertz dans leurs expériences ont I’existence des collisions inélastiques. IIs ont porté la
grille (N) un potentiel fixé (=0.5V) par rapport a la plaque A est ont fait varier le potentiel
d’accélération. N devait retenir les électrons ayant perdu presque la totalité de leurs énergies par suite
des collisions inélastiques. L’expérience consistait la mesure du courant de la plague A en fonction du
potentiel d’accélération [5]. Cette fonction présente des maximas. Tant que 1’énergie de 1’électron
n’atteint pas la valeur maximale du potentiel d’accélération, il subit, avec les atomes, aux collisions
¢lastiques et le courant augmente avec 1’¢élévation du potentiel. Quand le potentiel atteint la valeur
maximale, le choc devient inélastique, I’¢lectron ceéde a I’atome, au cours de la collision, la majorité de
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son énergie. Ces ¢lectrons n’atteignent pas la plaque A, car ils seront attirés par la grille N et le courant
chute brusquement. Seuls les électrons qui n’ont ou peu perdu leur énergie, qui sont la majorité,
peuvent atteindre la plaque A. Si I’énergie des électrons dépasse de beaucoup la valeur maximale, ces
électrons, apres avoir perdu une partie de leur énergie du fait de choc inélastique, conservent de
nouveau un exces d’énergie suffisant pour atteindre la plaque A et le courant recommence a monter.
Sur le parcours restant, aprés premiére collision, 1’électron peut subir encore a une ou plusieurs
collisions inélastiques (suivant les autres niveaux d’excitation de 1’atome), ce que présente par la suite
une réparation périodique des pics du courant en fonction du potentiel d’accélération.

I.5.La diffusion : Au cours de laquelle le neutron perd de I’énergie cinétique et change de
direction; ce processus est dominant pour les neutrons rapides (~MeV).

1.5.1 Diffusion élastique : La diffusion élastique rappelle la collision entre des boules de billard.
Un neutron frappe un noyau, lui transfére de 1’énergie et rebondit dans une direction différente.
(Parfois le noyau absorbe le neutron puis le réémet avec la méme énergie cinétique.) La fraction de
I’énergie de départ qui sera absorbée par le noyau dépend de 1’angle d’incidence — en plein « front »
ou avec un angle — tout comme une boule frappée par la boule de choc sur un billard. Le noyau cible
absorbe 1’énergie perdue par le neutron et se déplace ensuite a plus grande vitesse.

1.5.2 Diffusion inélastique : Lors d’une collision avec un noyau, un neutron peut étre absorbé
momentanément. Ce noyau composé sera dans un état excité. 1l se désexcitera en émettant un nouveau
neutron, moins énergétique, et un photon gamma qui emportera la différence d’énergie.[6]

Recule

Noyau /
| @ N
\ Y
O

Neutron

Figure 1.2 diffusion inélastique.

1.6. Les collisions élastiques

Les diffusions élastiques sont essentiellement des interactions coulombiennes avec les atomes, au
cours de ces collisions, I’énergie cinétique des particules et leur quantité de mouvement sont
conservées. Les noyaux, leurs masses étant tres supérieures a celles des électrons incidents, induisent
dans leur environnement un champ électrique tres intense, peuvent faire subir a la direction de
1’électron une variation allant jusqu’a un angle de 180 degrés [7] .
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Dans le cas d’interaction proche de la surface, 1’électron peut ressortir par la surface avant du
matériau, on dit qu’il est rétrodiffusé (diffusion vers 1’arriére). La proportion et les énergies de tels
électrons dépendant de leurs énergies primaires ainsi que des propriétés physiques du matériau
considéré,

Cependant la majorité des électrons suivant leurs chemins sans trop s’approcher du noyau en raison
de I’écrantage produit par les électrons atomiques [7].

La collision entre les projectiles les atomes de la cible dans laquelle 1’énergie cinétique et la
quantité de mouvement sont conservées est dite collision élastique [8].

Considérons dans le systéeme du laboratoire une collision élastique entre un projectile de masse M,
de vitesse V; , et un atome cible de masse M , et au repos (V, = 0). Soit ¢ I’angle de déflexion du
projectile ¥ I’angle de recul de I’atome de la cible. Aprés la collusion, V; ‘et V, ‘sont leur vitesse

respectives, on considére le centre de masse du systeme avec les parametres V.., , V.,et 8 qui
représente respectivement la vitesse du projectile, de I’atome de la cible et I’angle de déflexion du
projectile [8]

avant aprés
. M,
laboratoire
> @
Vi
Centre
L > + .
de masse
Ve1=Vi-Ve Ve2=Ve

Ve

Figure 1.3 : collusion élastique entre deux particules dans le systeme de référence de laboratoire SL
et centre de masse SCM

On peut écrit les relations suivantes :

_ . M1y,

Ve2 = Ve Ve = (M1 +M,) I.1
_ My,

ET Ve = —(M1+M2) 1.2
0/2+W¥ =n/2d00u¥ = (m—6)/2 1.3
vising = v, sinf et vicosp = v cos6 + v, 1.4
Donc :
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tangp = M, sin8 /(M; + M, cos 8 1.5

L’énergie transférée a la particule de masse M, est:

E'y=2My v, 000, = 20,20 L6

Donc

E, = %vzlsinzg 1.7
Soit E', = %E $in?2 = Ty sin? > 1.8
ou E+-Mv,? ot Ty = 4 (M’:’i’;zz SE 1.9

On remarque que I'énergie transférée est maximale lorsque M; = M, (Tmax = E) et elle décroit
fortement lorsque la collision est dissymétrique.

L'énergie résiduelle du projectile est:

MM, . 29
TRTRTRLL SIE 1.10

E(@)=[1-4

Exprimée en fonction de I'angle de déflexion dans le laboratoire, la formule précédente s'écrit:

E'y(p) = | E =K(p)E 1.11

Ou K (¢) est le facteur cinématique. Cette formule est utilisée en spectrométrie de rétrodiffusion
Rutherford (RBS) pour caractériser I'énergie d'une particule rétrodiffusée a un angle donné. Cette
énergie dépend de la masse du centre diffuseur et de I'énergie incidente. Lorsque le projectile est
beaucoup plus léger que la cible (M1 « M2), tous les angles de déflexion sont possibles
cinématiquement et I'énergie du projectile est presque inchangeée, I'angle de recul de I'atome de la cible
est compris entre 0° et 90°. Dans le cas inverse (M1 > M2), qui est le cas le plus fréquent avec des ions
Au+, I'énergie du projectile varie peu également, et seuls les angles avant son permis (faibles
déflexions). Dans le cas particulier ou M1=M2 le projectile peut étre stoppé dans une collision ou il
transfert toute son énergie a I'atome diffuseur (Tmax = E). L'angle de déflexion 0 peut étre calculé
dans le référentiel du centre de masse. Pour cela on considere la trajectoire de la particule de masse

P MM . , . . . . P
réduite p = L) 11\; ) et de vitesse v1 lors d'une collision avec un centre diffuseur fixe de masse infinie.
1 2
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1 Vi

b est le parameétre d'impact de la collision, V(r) le potentiel d'interaction mis en jeu dans la collision
et 1, la distance minimale d’approche. On en déduit alors l'angle de déflexion:

%) oo b d
§=n—-2[" do() =n—2frmm—2ﬁ .12
=5z

1.6.1. Notion de section efficace :

Le nombre de particules que I’on détecte est bien sdr proportionnel au nombre de particules
incidentes et au nombre de noyaux cibles. La relation de proportionnalité s’exprime par I’intermédiaire
d’un coefficient de proportionnalité c.[9]

La relation entre le taux d’interaction (T) (nombre de particules « diffusées » par unité du
temps) et la section efficace (o)

T = O-(chible = afbscibles .13

Avec
® - le flux, c’est-a-dire le nombre de particules incidentes par unité de surface et par unité du temps,
N ipie - le nombre de particules cibles dans le volume de la cible correspondant a la surface (S)
couverte par le faisceau,
Scipie - 1€ Nnombre de particules cibles par unité de surface (densité surfacique de particules).

Nous allons considérer le cas d’un potentiel d’interaction central V(r) qui dépend seulement de la
distance r par rapport au centre du potentiel.
Le faisceau incident sera dans la direction de 1’axe z et donc la section efficace différentielle sera une
fonction de 6 seulement, pas de ¢. Un cas particulier est celui de la diffusion de particules o sur un
noyau.

Du fait de la symétrie, toutes les particules qui ont des parametres d’impact compris entre b et
b + db seront diffusées entre 6 et 8+ d 6. Elles sont donc associées a une «surface » 2zb - db
perpendiculaire au faisceau.
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o

/ aé
1

\\P/ nucleus
db

Figure 1.4.representent la section efficace.

Nous aurons donc dn particules diffusées a 1’angle (0, 0+d0) :

Soit si I’on tient compte de df2 = 2msin6d6 on obtient (secti 2010)

do _  2mbdb

b |db
Ao~ 2msind®  sind |E 13

La section efficace est une mesure de la probabilité de déflexion d'un ion a un angle 6. Pour la
calculer le potentiel d'interaction doit étre connu.(8)

Cas du potentiel coulombien :

C'est le cas le plus simple car il ne tient pas compte de I'écrantage de la charge du noyau par les
électrons. L'énergie potentielle de deux charges Z; et Z, ponctuelles séparées d'une distance r est :

2
V(r) = @ 1.14
- . N - . 0 Z]_ZZCZ 1 2
On définit le diamétre de collision ry,tel que —— = MUY
. 0 _ 2Z1Z262
Soit =S .15

rd C'est la distance minimale d'approche a paramétre d'impact nul (b=0). L'angle de diffusion dans

0

er . o e s ]
le référentiel du centre de masse s'écrit simplement tg (5) = ;—‘;
II.13 S’écrit :
do_ i _ _ Zilet 116

aQ 16sin4g 4(uv%)zsin4g

Cette formule connue sous le nom de formule Rutherford En utilisant I’équation de I’énergie
transférée lors de la collision:

10

——
| —
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dQ __ 4m
AT~ Tmax

N 0 . . . eppzs . ’ . ;o
T = Ty Sin® S et , on obtient la section efficace différentielle en énergie transférée

telle que :

do _ 2mZ}Z%e* 1
dT ~  MyV2 T2

1.17

On constate que la section efficace varie en 1/E et 1/T, : la diffusion élastique est plus probable
pour les faibles énergies incidentes et les faibles moments transférés.

Cas des potentiels réalistes :

Des modeles théoriques ou empiriques ont tenté de tenir compte de I'écrantage de la charge
ponctuelle du noyau cible par son cortége d'électrons, lors de Il'interaction avec un ion incident. Un des
plus couramment employeés est le modéle statistique de Thomas Fermi. Dans ce modéle le noyau est
entouré par un nuage d'électron dont la densité diminue au fur et a mesure qu'on s'éloigne du noyau.
Le potentiel d'interaction s'écrit:

V(r) = %(p (E) 1.18

Ou ¢(r/a) est la fonction d'écran qui dépend de la distance r entre les deux noyaux, a est le rayon

1
d'écran : a=0.8853 a, Z 3 avec a, = 0.529 A° qui est le rayon de Bohr. Il n’existe pas de solution
analytique pour exprimer la fonction d’écran ¢. Différentes approximations permettent d'obtenir une
approche analytique de la fonction d'écran, donc du potentiel Thomas Fermi comme 1’approximation
de Moliére :

oy (x) = 0,35e793% 4+ 0,55 12% 4+ 0,1e76* 1.19

Ou I’approximation de Lindhard :

X

pr(x) =1 - == 1.20

Si I’ion projectile est lui-méme écranté par ses propres électrons, Lindhard a proposé le rayon
d’écran

0.8853a,

2 2
(zf+z§>
Ou Z; est le nombre moyen d’électrons liés du projectile. ag = 0.529A°(h#me?) est le rayon de
Bohr.

I.21

1
3

Le calcul de la section efficace différentielle de diffusion élastique par un potentiel écranté n’est
pas direct en général. Lindhard a montré qu’en introduisant des variables réduites pour 1’énergie et le
transfert d’énergie, la section efficace différentielle en transfert d’énergie peut étre représentée par une
courbe universelle valable pour tout couple ion-atome. (8)

Energie réduite :

a__a M p 1.22

rd Z1Z,e2 Mi+M,

E =

11

——
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Transfert d’énergie réduite :

t = e?sin?2 = €2 T/Tynax 1.23

12
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Le Pouvoir d’arrét et le Parcours Rp
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I1.1.Introduction

Un projectile (particule incidente) est caractérisé par sa masse atomique M ; son huméro atomique
Z, sa charge q et son énergie initiale E. Lorsqu’il pénétre dans une cible ce projectile est ralenti en
transmettant de 1’énergie aux électrons et atomes de la maticre traversée par plusieurs processus. D’ou
la notion de ralentissement des projectiles par perte d’énergiedE. Ce dernier est proportionnel a
I’épaisseur traversée dX de la matiére cible. (8)

Deux types d’interactions physiques peuvent se produire, chacun d’eux étant prédominant dans un
domaine qui dépend des valeurs de 1’énergie incidente de I’ion et de sa masse atomique. Ces deux
processus de pertes énergétiques sont : la collision nucléaire et la collision électronique. La premiere
est élastique et met a contribution les électrons de la cible, de fait, les modélisations du ralentissement
de I’ion dans le matériau vont étudier séparément ces deux phénomenes, et les additionner ensuite
pour déterminer le pouvoir d’arrét total S. Lors d’une interaction ion-matiére, 1’ion incident transmet
son énergie a la cible tout au long de son passage dans le matériau. La quantité d’énergie perdue par
I’ion lors de son ralentissement dans la matiére constitue alors un parametre caractéristique concernant
aussi bien les processus d’endommagement de la cible que I’émission de particules de cette derniere
induite par irradiation. (10)

On appelle pouvoir d’arrét S de la matiére pour les ions incidents la perte d’énergie par unité de

" s f 1 dE . -y
longueur et par unité de densité, soit S = > X — il est exprimé souvent en MeV / (g/cm?).Les
longueurs sont exprimées en g/cm? plutot qu’en cm( 1(%) =p (CT%) X 1(cm) ou p est la densité).
Quand on s’intéresse a I’interaction ion-solide du c6té de I’1on incident, on étudie la perte d’énergie, la
trajectoire et la variation d’état de charge. Du c6té de la matiére irradiée on considére ses
transformations physico-chimiques sous ’effet de 1’énergie regue, telle que le dommage d’irradiation,
la pulvérisation des atomes de surface ou I’implantation ionique (8). Les conséquences de I’interaction
d’une particule chargée avec la matiére peuvent étre classées comme suit :

e Le transfert de quantité de mouvement aux atomes cible (par des chocs élastiques)

e EXxcitation et ionisation des électrons des atomes de la matiere cible (chocs inélastiques)
e Collision ions atomes

e Génération de photons

e Diverse réactions nucléaires

Ces deux derniers processus se déroulent lors d’implantations a trés hautes énergies (généralement
supérieure au GeV), et ne seront pas étudier ici.

Le domaine énergétique envisagé dans la plupart des modéles présentés s’entend environ de 1 KeV
alMeV.

La profondeur de pénétration peut ainsi varier de 100 A° a 10um, et la dose de 10'2a 108
ions/cm2,
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11.2. La perte d’énergie

Lors d’une interaction ion-matiére, 1’ion incident transmet son énergie a la cible tout au long de son
passage dans le matériau. La quantité d’énergie perdue par 1’ion lors de son ralentissement dans la
matiere constitue alors un parametre caractéristique concernant aussi bien les processus
d’endommagement de la cible que I’émission de particules de cette dernic¢re induite par irradiation. Ce
parametre est appelé pouvoir d’arrét. Le pouvoir d’arrét est caractéristique du milieu traversé et de la

. . , . ,. . , d , .
particule incidente (nature et énergie de 1’ion projectile). Noté —d—i on peut I’exprimer en
keV.nm touen MeV.g t.cm™1. [11]

P=-= I 1

Ce concept peut étre défini en ramenant 1’interaction de la particule avec un constituant élémentaire
de la cible comme par exemple ses atomes .On définissent dans ce cas la section efficace d’arrét :

Sg =~Pp =Sa+5, IL.2
Sg est le pouvoir d’arrét atomique; Sn : le pouvoir d’arrét nucléaire ; Se : le pouvoir d’arrét
électronique ; N : concentration atomique de la cible ;

Selon le processus collisionnel considéré lors des interactions inélastiques ou élastiques, un
pouvoir d’arrét électronique et un pouvoir d’arrét nucléaire sont définis.

D’apres J. Lindhard et collaborateurs [Lindhard 1963a, Lindhard 1963b], la perte d’énergie ou
pouvoir d’arrét par unité¢ de longueur dans la cible est obtenu en sommant les pouvoirs d’arrét
nucléaire et électronique :

o= (@), + (@), 3

Si I’énergie transférée par collisions nucléaires aux atomes du matériau cible est supérieure a
I’énergie de liaison, ces noyaux vont acquérir une énergie de déplacement qui leur permettra
d’interagir avec d’autres noyaux du matériau cible, en les délocalisant a leur tour. On assiste a un
processus en cascade de création de défauts, ce qui endommage le matériau. On peut avoir une
pulvérisation de la cible quand ce processus a lieu en surface, les noyaux peuvent étre éjectés du
matériau. On precise aussi que si la masse des ions incidents est plus faible que celle des atomes du
matériau cible, les ions incidents peuvent rebondir sur les noyaux, en subissant un phénomene de
rétrodiffusion.

15

—
| —



Chapitre II le pouvoir d’arrét et le parcours Rp
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Figure 11.1. Différentes interactions dans le matériau cible.[13]

Si nous négligeons les réactions nucléaires qui, pour les ions considéres, ont des sections efficaces
trop faibles pour apporter une contribution notable a I’endommagement, nous pouvons dire que deux
mécanismes fondamentaux décrivent I’interaction de 1’ion incident dans la matiére.

- Les collisions “élastiques‘ ou interactions coulombiennes directes entre la particule incidente et
les noyaux de la cible. - Les collisions “inélastiques® ou interactions avec les électrons de la cible.

A basse énergie (= 1 keV /u), le ralentissement de 1’ion est essentiellement de nature “élastique*.
En revanche, il est essentiellement de nature “inélastique” a haute énergie(> 100 keV /u), avec un
maximum appelé “pic de Bragg™ (voir § A-V.2). Il est localisé aux environs de 0.15 MeV/u (pour les
protons) a 5 MeV/u (pour I'uranium). Dans cette étude, compte tenu de 1’énergie des ions (supérieure
a 0.1 MeV/u), c’est donc essentiellement le domaine des collisions “inélastiques* qui nous intéresse.

Il existe plusieurs grandeurs qui nous permettent de quantifier le dépot d’énergie dans la matiére:

(1) Le pouvoir d’arrét S = — (Z—i) qui dépend des sections efficaces des collisions élastiques et
inélastiques.

(2) Le parcours de I’ion dans la matiére (Rp) qui dépend de la vitesse de I’ion et du pouvoir arrétS.

(3) Le flux (@) représentant le nombre de particules incidentes envoyées sur la cible, par unité de
surface et par unité de temps (cm-2s-1).

(4) La fluence (F) correspondant au nombre total de particules recues par la cible par unité de
surface (ions/cm2) : F = | OT @ dT T étant le temps total d’irradiation exprimé en seconde.[14]

11.2.1. Le pouvoir d’arrét d’une particule chargée dans la matiére et le parcours Rp

La relation liant les deux grandeurs est la suivante : S = —Z—i Le pouvoir d’arrét S s’exprime
couramment en keV/nm, ou en [MeV/(mg/cm2)] (souvent en physique nucléaire), ce qui correspond
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. dE . » . » : . e
a 200 P ¢tant la densité massique du matériau. Le pouvoir d’arrét est donc une caractéristique du

milieu traversé d’une part (la densité électronique de la cible, la structure de bandes...), et des
particules projectiles d’autre part (I’énergie de 1’ion projectileE;, 1’état de charge q,, le nombre
atomique Z;, la masse M,, états excités...).

Selon le processus collisionnel considéré, interactions inélastiques ou élastiques, le pouvoir d’arrét
¢lectronique et le pouvoir d’arrét nucléaire sont respectivement définis. Le pouvoir d’arrét (ou la
perte d’énergie) par unité de longueur dans la cible, est obtenu en sommant les pouvoirs d’arrét
nucléaire (n) et électronique (e) :[13]

dE dE dE
i (a)n + (E)e

Le pouvoir d’arrét permet d’évaluer le parcours réel de 1’ion projectile dans la matiére. Au cours
de I’interaction, la vitesse de 1’ion incident diminue et 1’ion se retrouve piégé dans la maticre. Il est
alors possible de déterminer le parcours R de I’ion le long de sa trajectoire dans la cible, donné par
la relation :

— (T4E —1
R=[, - "'dE 114

Ou T représente 1’énergie cinétique de la particule a son entrée dans le milieu.[12]
11.2.2 Diffusion de Rutherford :

En mécanique classique, les trajectoires de deux particules aprés une collision sont bien
déterminées par leurs vitesses, leurs masses et leurs paramétres d’impact (figure 11.1).

Figure 11-2 : Caractérisation classique de I’interaction entre deux corps en fonction du parameétre
d’impact b, de I’angle de diffusion 6 et de la section efficace différentielle de collision do .

Pour une collision coulombienne, I’angle de diffusion @ dans le référentiel du centre de masse est
relié¢ au parametre d’impact b et au diametre de collision p par la relation :
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tg(3) == IL5

p : représente la distance minimum d’approche entre la particule incidente et la particule cible,
lors d’un choc frontal (b = 0), défini par :

Z1Z,e%2  MV{

> 5 II.6
Z, et Z, sont respectivement la charge du projectile et de la cible

Mo : la masse réduite définie par : (M1My)/(M1+M,)

M; : la masse du projectile d’énergie E et de vitesse V1

M, : la masse de la particule cible, supposée au repos.

L’¢énergie cinétique communiquée a la cible est :

4M, M,
(M1+M3)?

Trnax . 6.)?
= =T (sm = ) aveC Trgyx =
1+(%)2 max (2) max

I.7

Trnax ReEprésente I’énergie maximale transférée dans le cas d’un choc frontal (“binary
encounter*‘).[14]

I1.2.3.Calcul de la perte d’énergie due aux chocs coulombiens

La section efficace d’un tel transfert a été calculée par E. Rutherford [15] :

dr
T2

do(E,T) = 2nbdb = w(2) Tz 1.8

La perte d’énergie est donnée par I’expression :

dE Tmax
-(5)=N Jyre*Tdo (E, T) 1.9

N est la densité atomique.

En remplacant do(E, T) par I’expression (II-8) ainsi que T4, par (11-7) et p par (11-6), nous
obtenons :

—(%E) = 2y2 27 Tmax
(55) = N(2:Z,¢?) o e 1110

Tmin Correspond a une énergie de liaison minimale (électrons de valence, ou excitation intra-
bande). Elle est introduite afin d’éviter la divergence de 1’intégrale.

Il .2.4 Cas d’un matériau amorphe

L’un des facteurs principaux qui joue un rdle intéressant dans les théories de 1’arrét des ions, dans
un matériau, est la perte d’énergie par unité de profondeur (longueur) (i.e le pouvoir d’arrét ou
section efficace de ralentissement). Il traduit la diminution de I’énergie cinétique pendant la
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pénétration des ions dans le solide selon la théorie LSS (Lindhard, Scharff et Schiott) [13,16]. Deux
processus décrivent cette perte d’énergie. En fonction du domaine d’énergie utilisé et de la masse
atomique de I’ion, I’'un des deux processus devient dominant par rapport a I’autre. Le premier
processus est la collision nucléaire (Sn) traduisant le choc élastique direct des ions avec les atomes
du matériau. Quand au deuxiéme, il est dit collision électronique (Se). Il décrit ’interaction
inélastique des ions avec le cortege électronique des atomes cibles. La superposition des deux
processus donne le pouvoir total (S) qui est proportionnel a la perte énergétique de 1’ion rapportée a

: dE
la distance parcourue—.

11.2.4.1 Perte d*énergie par collisions élastiques: pouvoir d'arrét nucléaire :

La premiére interaction est la perte d’énergie nucléaire. Les ions et les atomes rentrent en
collision et diffusent élastiquement. Il s’agit d’un transfert de la quantité de mouvement des ions
incidents aux atomes contenus dans le matériau-cible. Les ions incidents sont donc ralentis au fil des
collisions. Le freinage nucléaire est quantifié par le pouvoir d’arrét nucléaire.[17]

d
(5)n = —NS,4(E) IL11

ou N est la densité atomique et Sn(E) la section efficace d’arrét nucléaire pour 1’énergie E.
C’est le principal mécanisme de perte d’énergie pour les ions a faible énergie (~keV).
Pour évaluer Sn(E), on part du potentiel d’interaction entre deux atomes Z1 et Z2 (séparés par
la distance r) qui peut étre pris comme étant un potentiel de Coulomb écranté[17]:

Vi) =24 (5) I 12

r a

Ou ¢ est la fonction d’écrantage et a le rayon d’écrantage de Thomas-Fermi (~0.1-0.2 A)

Les collisions nucléaires permettent alors le ralentissement des particules incidentes en
transférant leurs moments cinétiques aux atomes cibles. Elles permettent également la détermination
de la distribution spatiale des impuretés dans la cible. Le processus de ralentissement nucléaire se
produit surtout pour des ions lourds et de faible vitesse. Si E est I’énergie cinétique de 1’1on incident,
N le nombre d’atomes par unité de volume du matériau cible et Tmax le transfert maximal d'énergie,
le pouvoir d’arrét nucléaire (section efficace de ralentissement nucléaire) est défini comme étant[18]

dE\ 1 (Tmax
(&)n = N [, " 6(E,, T)dT .13
T: I’énergie transférée 1’atome cible par I’ion incident;

o: la section efficace différentielle (i.e la probabilité pour que le projectile ceéde de 1’énergie a la
particule cible lors du processus de collision).

Le transfert d'énergie T a un atome de la cible s'effectue par interaction coulombienne pure entre
le projectile (numéro atomique Z1, masse m1, énergie E1) et le noyau de cet atome (huméro
atomique Z2, masse m2). La section efficace de diffusion Rutherford s'exprime alors par [19] :
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1(Z1Z,e%)?M,
o(E, Ty) = ——— I1.14
(B, Ty) T2E M,
L’expression du pouvoir d’arrét nucléaire devient :
dE My Z%72 T,
(%), = 2nN o et e IL15
ax/n M; E; min

La théorie LSS (Lindhard, Scharff et Schiott) ont exprimé le freinage nucléaire dans un systeme
de coordonnées dites « réduites » ou I’énergie réduite € et la longueur réduite p valent
M1 M1 47T€0a

X , E=————F II.16
M.{+M, M{+M, 212262

p = 4ma’NM,

Ou x est le chemin parcouru dans la cible de densité atomique N. J.P. Biersack a donné une
expression analytique du pouvoir d’arrét nucléaire réduit [8]

dey _ 0,51n(1+¢)
= E)" T £40,10718£0,37544 .17
d—E = E_p E f— Ml 2 E
(dx)n T oex (dp)n = 4nNa My +M, Z1Z,e (dp)n I1.18

11.2.4.2 Perte d'énergie par collisions inélastique: pouvoir d'arrét électronique :

Lors des interactions ¢électroniques inélastiques, 1’énergie cinétique totale des particules n’est pas
conservée du fait des processus d’excitation et/ou d’ionisation. Les mécanismes entrant en jeu dans
le ralentissement de 1’ion incident vont dépendre de sa vitesse. On se trouve dans le cas ou la vitesse
de la particule est beaucoup plus élevée que celles des électrons orbitaux des atomes de la cible.
Dans le cas des collisions a haute énergie, I’interaction ion-électron peut étre décrite par un potentiel
purement coulombien. Lorsqu’un projectile rapide d’énergie E, de masse M; et de numéro
atomique Z, passe a proximité d’un atome cible de masse M, et de numéro atomique Z,, le
projectile est dévié d’un angle par effet coulombien entre la particule incidente et les électrons de la
cible [20.21]

Les interactions inélastiques entre les ions incidents et les atomes cibles sont beaucoup plus
complexes que les interactions élastiques. Ceci est d0 au fait que les interactions inélastiques ne
peuvent pas étre décrites par des chocs entre deux corps. En effet, I’énergie transférée par 1’ion
incident aux électrons qui sont eux-mémes liés aux noyaux de la cible est faible par rapport a
I’énergie cinétique de la particule. Le ralentissement électronique est important dans le cas des ions
Iégers a forte énergie. Bien que les implantations ioniques appartiennent généralement a la zone I,
le pouvoir d’arrét reste proportionnel a la vitesse de I’ion. Deux modeles principaux peuvent étre
utilisés pour les collisions électroniques, le modéle de Firsov [22] et le modele LSS[23].

L’interaction entre les deux corps donne lieu a des échanges ¢électroniques qui produisent une
décélération de la vitesse de 1’ion. Ce phénomeéne est gouverné par le potentiel interatomique de
Thomas Fermi.

Ce modele utilise I’approximation de la collision binaire, les chocs ne sont pas corrélés, étant
supposés indépendants les uns des autres. Cette approximation est presque toujours utilisée dans les
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logiciels de simulation ionique. Notons que pour des raisons de calcul, ce modele est restreint au
. , . . 1 Z
domaine des numéros atomiques suivants: 2 < Z—l <4

2

D’autre part, il approxime relativement bien les valeurs expérimentales, mais ne rend pas compte
d’un phénoméne trés important : le comportement oscillatoire de la valeur de Se en fonction de Z;,
systématiquement observé expérimentalement.

L’¢énergie est alors considérée comme ¢étant transférée au nuage €lectronique, en produisant des
vibrations thermiques au sein de celui-ci. Le pouvoir d’arrét électronique est souvent décrit par ce
modele exprimé comme suit [23] :

1
— 4 Y] osoit, S, = KE2 IL20

3
2 2\z%
3 3
(21%)

Ou, V et Dy sont la vitesse et le rayon de Bohr, E est I’énergie de I’ion, K est une constante
tabulée théoriquement par Lindhard et al.[24] et expérimentalement par d’autres auteurs.

Lo RN

— 2
S, = 8me“a,

Dans le cas des ions que nous allons utiliser, les ions interagissant dans une premiére étape avec
les électrons auxquels ils vont transférer une partie de leur énergie. Les électrons secondaires
(€lectrons delta), suite a 1’ionisation de la cible apres passage de I’ion, peuvent étre suffisamment

énergétiques pour générer une cascade électronique. Trois domaines de vitesses sont a distinguer
2

pour évaluer la perte d’énergie €lectronique : ils sont définis par rapport a la quantité Zf V,0U vy est

la vitesse orbitale de 1’¢électron 1s de I’atome d’hydrogene, c’est-a-dire la vitesse de Bohr : V, = 2.2x
2

106 m/s. vaoest typiquement la vitesse moyenne des électrons liés au projectile dans le modéle de
Thomas-Fermi. En considérant vl comme la vitesse du projectile, on définit :

2

e Régime des grandes vitesses V; > ZfVo, non relativiste
e Régime des vitesses intermédiaires V; ~ le/3VO

2

e Régime des basses vitesses I/; « ZfVO

2
11.2.4.2.1 Régime des grandes vitesses V4 > Z3V, non relativiste

Dans ce cas, I’ion incident est completement épluché de ses électrons et il peut étre considéré
comme un ion de charge ponctuelle Z;e. L’expression utilisée dans ce cas est la formule de Bethe
[25] (voir equation 11-5)

(_ d_E)e _ 4-71'6221222N1n (Tmax) 21

dx meVy{ Tmin
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N est la densité atomique de la cible, Z, est le numéro atomique de la cible, m, est la masse de
, . y s . e e . 4meM.E
I’¢électron, Tmin est I’énergie moyenne d’ionisation (I) des atomes de la cible et T4, = ﬁ‘ =
e 1

2m V.

La prise en compte de 1’excitation engendre 1’ajout d’un facteur 2 dans cette formule. On obtient
donc pour le pouvoir d’arrét électronique :

(_ dE) _ 4ne? (Ze)’ZoN | (ZmeV%) I1.22
e

dx meV?2 1

Zegy est la charge effective du projectile. Dans ce domaine, la perte d’énergie est proportionnelle

Zir5

s ZefrIn(E) Zier
d = vz

Eq \';
appelé aussi parameétre de perturbation. Cela signifie que la perte d’énergie diminue lorsque
I’énergie de la particule augmente. Cette formule est valable pour les ions de trés grande vitesse non
relativiste.

In(V?) ; E; est I’énergie initiale du projectile, le parametre de Sommerfeld,

11.2.4.2.2 Régime des vitesses intermédiaires V, = Zi/BVO

Quand la vitesse du projectile diminue, le processus de capture entre en concurrence avec celui
d’ionisation. Dans ce domaine, I’ion projectile n’est alors plus totalement épluché : il capture des
électrons de la cible et son état de charge diminue. Sa charge électrique moyenne devient inférieure
a Zqe, et le pouvoir d’arrét électronique devient ainsi plus faible que ne le prévoit la formule de
Bethe. Le domaine de validité de cette derniére peut alors étre étendu en introduisant une charge
effective Z,*. Ainsi, aux vitesses intermédiaires, d0 aux effets antagonistes entre la variation de la
vitesse et de la charge effective (capture et perte des électrons), le dépdt d’énergie passe par un
maximum, appelé pic de Bragg. Il dépend de Z; comme Zi/g, il esta 0.15 MeV/u pour les protons
eta 5 MeV/u pour ’'uranium.

2

11.2.4.2.3 Régime des basses vitesses V; « ZEVO

A faible vitesse, I’ion posséde la plus grande partie de ses électrons. Au cours de la collision entre
I’ion et un atome cible, les nuages ¢électroniques des deux partenaires se recouvrent. Un
réarrangement des niveaux électroniques a lieu au cours de 1’interaction, engendrant la formation
d’une quasi-molécule possedant ses propres etats électroniques qui évoluent en fonction de la
distance interatomique (“molecular orbitals*). Seuls les électrons faiblement liés de la cible
contribuent a la perte d’énergic de I’ion. Lindhard, Scharff et Schi¢tt [26] (théorie LSS) et
indépendamment Firsov [22] ont montré que le pouvoir d’arrét électronique est proportionnel a la
vitesse de 1’ion dans ce domaine de vitesse.

(- Z_i) e =N X515x% (Z; +Z,) x 10715 x Z—l (Firsov, exprimé en eV.cm™1) I1.23
0

Ak _h (Lindhard) IL.24

2 2yz Yo
3 3

dE
(- E) o = & X 8me?ay X
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1

Ol a0 = 0.529.10~8cm. &¢ varie entre 1 et 2 et il est approximé par &g = NZlg.

La figure 11-3 montre 1’évolution du pouvoir d’arrét électronique dans le LiF en fonction de
I’énergie de la particule incidente de différents ions.

35 Charge effective .
30 :— - clo B -
L i G Bradgg ]
L 'y 23 Bohr ]
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Figure 11-3 : Evolution de la perte d’énergie ¢lectronique en fonction de 1’énergie des différents
ions incidents dans le LiF, calculée avec le code SRIM [27]

11.2.5 Cas d’un matériau cristallin

Le matériau monocristallin posséde une structure anisotrope dont les effets directionnels peuvent
jouer un role important lors de I’implantation ionique. En effet, ’arrangement en rangées et en plans
cristallins a une influence non négligeable sur le pouvoir d’arrét. Si le faisceau d’ions possede une
direction quelconque par rapport aux axes et au plans cristallographiques, 1’effet directionnel est nul,
et tout se passe comme si le matériau implanté est amorphe. Lorsque ’angle d’incidence des ions
(par rapport a une rangee ou a un plan de la cible) est inférieur a une valeur critique ¥c, I’ion est
repoussé progressivement, par une série de déviations successives correlees vers la rangée ou le plan
adjacent. De cette fagon, I’ion est focalisé entre deux plans ou dirigé suivant un axe
cristallographique. Ceci est désigné par 1’effet de canalisation qui peut étre axial (par rapport a une
direction) ou planaire (par rapport a un plan). Les cas d’une canalisation axiale sont schématisés
dans la figure 4. Le parcours des ions en profondeur est par conséquent trés augmenté par rapport au
cas de la cible amorphe parce que la transition entre les deux types de ralentissement (Sn) et (Se)
dans la zone | (Figure 3) se fait avec une énergie beaucoup plus faible. Le parcours ionique moyen
devient alors important, c'est-a-dire 1’ion pénétre plus profondément dans le matériau. En pratique,
les cibles monocristallines sont généralement désorientées, par rapport a I’axe du faisceau ionique,
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d’un angle de 7° pour empécher la canalisation des ions. Lors d’une canalisation axiale ou planaire,
I’ion ne subit que treés peu de collisions élastiques (nucléaires) avec les noyaux, et le pouvoir d’arrét
nucléaire est considérablement réduit. Les ions canalisés perdent leur énergie, presque uniquement,
par interactions inélastiques sur les électrons. De la méme facon que pour les matériaux amorphes,
deux approches sont possibles pour étudier théoriquement ces phénomenes : une approche
analytique basée sur I’approximation du potentiel continu, et une approche de type Monte-Carlo qui
considere les interactions comme étant une suite de collisions binaires.

Figure.4 Schématisation d’une canalisation axiale (¥ est I’angle du faisceau incident par rapport
au centre du canal, et r est la distance entre ’ion est la paroi) [28].

Dans I’approximation du potentiel continu, 1’angle critique Wc de canalisation s’exprime comme
suit : Pour une canalisation axiale :

p = |Pa%el _ g3 [A22 IL 25
¢ Eod Eod

Pour une canalisation planaire :

Y = 2ZiZze’na _ 973 |Az2na 1L.26
\} Eo \’ Eo
ot

u:
d : distance inter-atomique en A ;

E, : énergie incidente de I’ion en keV ;

n : densité atomique surfacique dans le plan ;
a : rayon d’écran de thomas-Fermi.

On constate que ’effet de la canalisation est probable dans le cas d’ions lourds et de faible
énergie [19].
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11.2.6 Le pouvoir d'arrét global

En considérons les pertes d’énergies électroniques et nucléaires indépendantes et additives, la
perte d’énergie totale s’exprime comme la somme des deux processus :

~(D) =~ e — G n = N(So(B) + 5,(E)) -

N, est la densité volumique atomique du matériau exprimée en cm-3

Pour les matériaux composés, on utilise la loi de Bragg pour le calcul du pouvoir d’arrét, il faut
tenir compte des contributions des constituants de chaque élément dans le calcul du pouvoir d’arrét
global [29]. Pour un matériau composé quelconque AnBm :

G am = (G (2) + (D (z) I.28

A B
AB AB

(d—E) 4 est le pouvoir d’arrét des atomes de A présents dans le composé AB et (d—E) B\ , Celui
dx (E) dx (E)

des atomes de B présents dans le composé AB.

La section efficace d’arrét d’un matériau composé est égale a la somme des sections efficaces
d’arrét des éléments constituants pondérés par leur rapport steechiométrique, cette relation se
géneralise par :

S(E) a5, = ——S(E)4 + ——S(E)g 11.29
n+m n+m

11.2.7 Comparaison entre la perte d'énergie électronique et nucléaire

Dans le domaine des vitesses vi>>Vy, si nous négligeons la variation logarithmique des relations
(11-6) et (11-7), le rapport entre la perte d’énergie nucléaire et la perte d’énergie électronique peut
s’écrire :
me 1

~— I11.30
2m, 3500

dE dE ..
—() n/—()) e = Zyme/ M, voisinde

La perte d’énergie par collision Rutherford avec les noyaux de la cible est donc négligeable
devant la perte d’énergie électronique, pour des énergies incidentes supérieures a 0.1 MeV /u (figure
11-5). Compte tenu que notre étude concerne les ions lourds de grande énergie, supérieurs a quelques
MeV /u, le transfert d’énergie se fait majoritairement par collisions inélastiques.
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Figure 11-5 : Comparaison entre la perte d’énergie nucléaire et électronique dans le cas des ions
d’uranium sur LiF, calculée avec le code SRIM [27].

11.3 Distribution des ions implantés en profondeur

L’¢étude de la profondeur de distribution des ions est souvent basée sur I’hypothése d’un solide
amorphe. Selon la théorie L.S.S (Lindhard, Scharff et Schiott), 1’arrét des ions présente une
distribution gaussienne [16, 24, 30]. Les ions incidents vont perdre leur énergie par chocs successifs
avec les atomes de la cible. Ceci explique d'une part, la dispersion des trajectoires et d'autre part, que
I'on définisse statistiguement une profondeur moyenne de pénétration. La statistique qui convient
assez bien est gaussienne. Nous définissons ainsi deux parameétres :

e Le parcours moyen projeté Ry, : c’est la profondeur ou les ions implantés s’arrétent avec un
maximum de concentration avec un écart type AR, (la déviation standard) qui caractérise la
répartition statistique des ions en profondeur autour de R .

elLa déviation latérale (I'écart moyen latéral) ARL : est le parcours projeté sur le plan
perpendiculaire a la direction d’incidence (perpendiculaire a la direction d'implantation), il
caractérise la dispersion latérale des ions. C’est un parametre trés important surtout dans le cas de
I’utilisation des masques pour la conception (architecture) des composants.

La distribution de pénétration des ions dépend des facteurs suivants :

e le numéro atomique de I'ion incident ;

e le numéro atomique de la cible ;

e |'énergie cinétique des ions incidents ;

e la température de la cible ;

e le nombre d'ions incidents recu par unité de surface de la cible, appelé dose ;
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e |'angle d'incidence du faisceau par rapport aux axes cristallographiques.

La distance parcourue par un ion le long de sa trajectoire est déterminée a partir de 1’énergie
perdue, par collisions nucléaire et électronique, comme suit :

1 (E dE
J

R
R= [ dr=5) ssmmsem

I1.31

1021 T

1020

1

_____________ 0.606 Cp

5

1019

Concentration (cm—3)

1018

e e e e . s ik e e e

|
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Profondeur (um)

Figure.l1.6. Distribution d’ions dans le silicium implantés a 200 KeV [31].

Expérimentalement nous n’avons pas acces a la distance (R) parcourue par I’ion incident. En
pratique, le parametre utilisé est la projection de ce parcours sur la direction perpendiculaire a la
surface de la cible. Comme mentionné plus haut, ce parameétre est désigné par le parcours moyen
projeté R,. Il correspond a la moyenne de tous les parcours projetés et s’exprime comme suit :

Rp = %fx.n(x).dx I1.32

® : la dose totale implantée (ions/cm?) ; n(x) : la distribution en profondeur de tous les ions
implanteés.

11.4 Modeéle de distributions théoriques
11.4.1 Modele de distributions Gaussienne

Considéré comme le plus classique des modeles analytiques, ce modele est exprimé par la
relation suivante :

N _ (x—Rp)?

Cx) = V2rSRp exp( 28R )

I1.33

Ou N est le nombre total d’ions implantés par unité de surface, Ry est la profondeur moyenne de
pénétration (projected range) et SRp est un facteur qui caractérise la déviation standard du profil
(projected straggle). Pour le calcul et la détermination de ces deux paramétres, qui ne sont en fait
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que les deux premiers moments de la distribution gaussienne, il suffit simplement de se référer aux
formules qui ont été rapportees dans la littérature et qui sont données par plusieurs auteurs [32].

11.4.2 Modeéle de distributions demi-Gaussienne

Nous venons de voir que la premiere description des profils de dopage est basée sur la
distribution de probabilité Gaussienne centrée auteur de la portée projetée Rp avec une déviation
standard projetée (I’écart type) SRp. Généralement, le profil Gaussien de I’équation précédente est
insuffisant pour décrire parfaitement les profils réels. Si le profil est légerement asymétrique, alors
un troisieme moment devient indispensable pour obtenir une bonne description des profils. Dans ce
cas le profil est donné par le joint des deux profils demi-gaussiens avec la portée R,, et les
déviations SRp et 6Rp,

_ 2N _ (x=Rp)?
x <Ry, C(x) = Tn ORI ToRe) exp( 2575, ) I1.34
x >R Clx) = Lexp(— (x_Rm)z) II.35
-m V2 (8Rp1+6Rpy) 28R%, )

R,, ,0Rp; et 6Rp, peuvent étre calculés ou donnés par des tables :

Ry, = Ry, + 0,8(6Rp, — 6Rpy) IL. 36

SR3 = —0,64(6Rp, — 6Rp1)? + (6R3, — 6Rp, + O6R3,) I1.37
¥ = 6R53(6Rpy — 8Rpy) X (0,2185R3, + 0,3626Rp,5Rp, + 0,1285R2, I1.38
B ~ 2,91+ 1,56y% + 0,59y* I. 39

Ces derniéres équations se résolvent itérativement et les valeurs approchées de 6Rp, etdRp, sont
obtenues par une interpolation. Pour la plupart des implantations dans le Silicium et dans beaucoup
d’autres semi-conducteurs [33, 34]. On en déduit que si on utilise d’avantage des moments d’ordre
supérieurs, les résultats sont beaucoup plus meilleurs. Donc, il apparait nécessaire de travailler avec
des distributions ayant des distributions d’ordre supérieur qui deviennent de plus en plus
recherchées.

11.4.3 Modeéle de distributions Pearson 1V

La correction par la distribution de type Pearson a pour objectif d’améliorer la description du
profil de dopage des particules en rendant son allure plus proche avec celui obtenu
expérimentalement, cette distribution est définie par les quatre parametres suivants : la position
moyenne (Rp), I’écart type g, ’asymétrie (y ) et I’aplatissement ( 5 )[35]. Afin de calibrer ces
parameétres de maniere a ce que les distributions Pearson IV aient une allure similaire a celle des
profils experimentaux, commencgons par caractériser ces fonctions en fonction de chacun de ces
quatre parametres.

D’une manicre générale, une distribution f(x) se caractérise en fonction de ses moments. Le
moment d’ordrel, x, est defini par :
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py =[x fx).dx I1.40
Ou, u, correspond a la position moyenne de la distribution, on le note en général Rp .

Les moments d’ordre supérieurs #; (i=2, 3, ...), s’expriment en fonction de Rp de la maniére
suivante :

u, = [ (x = Rp)\. f(x).dx II.41

Les distributions de type Pearson sont solutions de 1’équation différentielle [36] :

df(x) _ (x—-a)f(x) 11.42
dx  bo+bix+byx? '

Ou, les quatre coefficients a, b, , b, et b, s’expriment par :

2 2 — 2_
a = b1 = _—VO-P(If-FB) bO = _—O-P(4ﬁ14+3y ) b2 - - —ZB iy 6 1143

OU, A = 108 — 12y% — 18 et op représente 1’écart type de la distribution.

Le coefficient y mesure I’asymétriec (VNHZQHVV) de la distribution ; Si y < 0, nous avons une
queue vers la surface, par contre si y >0 la queue sera aprés R et donc le profil aura une descente
moins abrupte [37]. Des exemples sur la figure I.5 de profils d’implantation représentant, le
coefficient f mesure I’aplatissement (NXUWRVLV) de la distribution ou le pic.
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Figurell.7 : Exemple de profils d’implantation Al et B dans la SiC

La distribution de Pearson s’exprime en fonction de ses quatre moments :

u u
I?p:ILl1 O-P:d;uz y:J_% ﬁzd_;; I1.44

Selon la valeur de ces coefficients, nous pouvons distinguer sept types de distributions Pearson,
mais dons notre cas on utilise la distribution Pearson IV, car elle définit pour tout x tel que—oo <
x < 4o, alors que les autres types sont définis sur des domaines restreints [35]. De plus, elle
présente un unique maximum a la profondeur x = Rp +a , avec a le coefficient défini par
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I’équation (I1.49) et décroit de manieére monotone vers 0 de chaque coté de ce maximum, dans ces
conditions des distributions Pearson 1V, les coefficients asymétrie y et aplatissement S doivent
satisfaire les conditions énoncées ci-dessous [35] :

3
2 2 2
0<y’<32 et g > +4382+_6y(f +4) I1.45
L’expression de la distribution Pearson 1V se présente alors sous la forme :
L Z—1+2<1 2by(x—Rp)+b
f(x) = K[bg + by(x — Rp) + by(x — Rp)?]?b2 exp | - —=2—=——=a tan | ==—=L=22 I1.46

4bob,—b2 /4b0b2—bf

Avec, K une constante de normalisation dont la valeur est fixée de maniére a ce que la relation
suivante soit vérifiée :

[ f(x).dx =1 I1.47
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Chapitre 111

Résultats et Discussions
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111 .1 Introduction

La perte d’énergie et la diffusion des ions dans la maticre est un processus statistique. Par
conséquent, les énergies et les angles de diffusion des ions derriére une cible sont distribués
statistiquement. Pour des cibles minces (faibles épaisseurs), le nombre d’interactions est
approximativement proportionnel a I’épaisseur de la feuille. Le but de ce chapitre est
I’estimation du phénomene d’interaction ion-maticre a I’aide de simulation numérique.

La simulation numérique est un outil de calcul numérique permettant 1’étude et la prédiction
des phénomenes réels. Elle permet de simuler, par exemple, un phénomeéne physique complexe
en utilisant un programme informatique sur un ordinateur. Il existe aujourd’hui plusieurs codes
de calcul (basés sur le principe de la méthode stochastique dite de "Monté Carlo™) dédiés a la
simulation du phénomeéne de transport des ions dans la matiere.

Le programme SRIM (Stopping and Range of lons in Matter) est basé sur le code TRIM
(Transport of lons in Matter). 1l fonctionne sous Windows et il est considéré comme étant une
évolution du TRIM qui s’exécute sous DOS. Il permet de simuler les pouvoirs d’arrét les
parcours et la transmission des ions (10 eV_2 GeV /amu) dans la matiere. Les collisions entre
les ions et les atomes cibles sont supposees de type coulombiennes écrantés. C’est un programme
qui utilise I’approximation des collisions binaire (BEA). TRIM effectue des calculs détaillés de
I’énergie transférée a I’atome cible pour chaque collision.

Dans ce travail, nous nous sommes intéressés au ralentissement des protons d’énergie variant
de 1 keV jusqu’ a 1000 keV pour des cibles de Al ,P, Cl ,K, Sc,V ,Mn ,Co ,Cu ,Ga ,As ,Br ,Rb
,Y. Les énergies incidentes ont été choisies correspondantes a celles utilisée généralement dans
les techniques d’analyse comme I’émission X induite par des particules chargées PIXE (Particule
Induced X-ray Emission) et la technique de rétrodiffusion de Rutherford RBS (Rutherford
Backscattering Spectrometry).
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111.2 Le programme SRIM [The Stopping and Range of lon in Matter]:
111.2.1 Logiciel

SRIM est un groupe de programmes qui calculent 1’arrét et la gamme d’ions (jusqu’a 2 GeV
/amu) dans la matiére en utilisant un traitement quantique des collisions ions-atomes. L’ion a des
interactions a longue portée créant excitation électroniques dans la cible. Ils sont décrits en
incluant une description de la structure électronique collective de la cible et de la structure
obligataire interatomique lorsque e calcul est configuré (tableaux de valeurs nominales sont
fournis). L’état de I’ion dans la cible de charge est décrit en utilisant le concept de charge
effective qui comprend un état de charge dépend de la vitesse et a long dépistage de gamme due
a la mer d’¢électrons collective de la cible (36).

Une description compléte du calcul se trouve dans un livre SRIM — I’arrét et la gamme des
ions dans des solides, par Ziegler, Biersack et Littmark en 1985 (une nouvelle édition a été
publiée en 2009 (29). Ce livre présente la physique de la pénétration des ions dans solides d’une
maniére simple tutorielle, puis présente le code source des programmes SRIM avec une
explication compléte de la physique. D’autres chapitres analysent la qualité des SRIM et
montrent diverses applications. Disponible sur ce site sont des graphiques montrant les pouvoirs
d’arrét SRIM et toutes les données expérimentales disponibles pour H et He ions dans toutes les
cibles.

TRIM (le Transport des lons dans la Matiére) est le programme le plus complet inclus. TRIM
acceptera cibles complexes en matériaux composites avec un maximum de huit couches, chacun
de matériaux différents. 1l va calculer a la fois la distribution 3D finale des ions et aussi tous les
phénomeénes associés a 1’énergie cinétique perte de 1’ion : cible les dégats, la pulvérisation,
I’ionisation, et production de phonons. Toutes les cascades d’atomes de la cible dans la cible sont
suivies en détail. Les programmes sont faits de sorte qu’ils peuvent étre interrompus a tout
moment, puis repris plus tard.

Le logiciel TRIM (Transport of lons in Matter), va nous permettre de faire une étude de
simulation du straggling dans la cible, Pour cela, on va simuler un grand nombre de projectiles
entrant dans la cible. La figure 111.1 montre un exemple de simulation des interactions de la
particule dans la cible (Al) par TRIM particule par particule.
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Figure 111.1 simulation de straggling par le logiciel TRIM

La figure 111.2 représente les résultats de simulation de I’interaction des protons avec une cible
d’Aluminium d’épaisseur 2000000A° montrant 1’énergie de recul communiquée a la cible lors de
la collision, le parcours des protons dans la cible et la trajectoire suivie par le proton avant d’étre
arrét dans la cible pour des énergies incidentes de 100 keV, 500 keV et 1000 KeV.
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Figure 111.2 : Energie de recul, parcours et trajectoire des protons dans une cible
d’Aluminium d’épaisseur de 2000000A° pour une énergie incidente de 100 keV , 500 keV et

1000 keV.
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111.3 Perte énergie électronique et nucléaire en fonction de I’énergie

Nous avons étudié la diffusion de protons d’énergies 1keV, 10 keV, 20 keV, 50 keV,

100 keV,300 keV, 500 keV,1000 keV ,sur diverses cibles Al ,P, Cl ,K ,Sc,V ,Mn ,Co ,Cu ,Ga As
,Br,RbY.

Les figures 111.3 (a) et (b) montrent I’évolution de la perte d’énergie €lectronique et perte
d’énergie nucléaire en fonction de 1’énergie des protons incidents pour les éléments Al ,P, Cl K
, Sc,V ,Mn ,Co ,Cu ,Ga As ,Br ,Rb Y.
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Figure 111.3.Evalution de la perte d’énergie ¢électronique et perte d’énergie nucléaire des
protons en fonction de 1’énergie incidente pour des énergies incidentes 1keV, 10 keV, 20 keV/,
50 keV, 100 keV,300 keV, 500 keV,1000 keV (b).
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L’examen de la figure 111.3 :

Pour la figure 111.3 (a) et pour tous les éléments cibles étudiés dans ce travail, la perte
d’énergie électronique présente I’allure d’une gaussienne asymetrique avec un étalement vers
les grandes énergies et présentant un maximum vers une énergie allant de 50 keV a 100 keV
correspondant au pic de Bragg. Notons cependant que la position du pic ne varie pas de facon
monotone pour les différents éléments.

Pour la figure 111.3 (b), la perte d’énergie nucléaire décroit rapidement avec 1’énergie
incidente pour tous les eléments étudiés jusqu’a environ 250 keV puis elle devient constante.
Notons cependant que la perte d’énergie nucléaire varie trés peu en allant de Ala Y.

La perte énergie nucléaire est trés faible (négligeable) comparée a la perte énergie
électronique.

I11.4 Perte d’énergie électronique et nucléaire en fonction du numéro atomique de la
cible Z :

Les figures I11.4 (a) et (b) montrent les évolutions des pertes d’énergie électronique et
nucléaire des protons de différents énergies et dans différentes cibles.
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Figure 111.4. Evalution de la perte d’énergie électronique (a) et nucléaire (b) des protons en
fonction du numéro atomique de la cible pour des énergies incidentes 1keV, 10 keV, 20 keV/,
50 keV, 100 keV,300 keV, 500 keV et 1000 keV.

Pour la perte d’énergie électronique représentée sur la figure 111.4 (a), la variation pour les
différents éléments n’est pas monotone pour une énergie incidente donnée comme consequence
directe de I’évolution non monotone de la densité de la cible. Ceci met en évidence le pic de
Bragg prévu pour chaque élément cible. Pour les faibles énergies incidentes inférieures a 100
keV et a I’exception de I’énergie 1 keV, la perte d’énergie passe par un maximum pour les
éléments P et Rb, observation qui demeure cependant inexpliquée. Notons aussi que la perte
d’énergie électronique décroit globalement avec le numéro atomique de la cible c’est-a-dire que
les éléments légers sont de bons ralentisseurs des protons.

Pour la perte d’énergie nucléaire donnée en figure I11.4 (b), la variation est, en général,
monotone pour tous les éléments cibles et pour toutes les énergies incidentes. En effet, dans la
gamme d’énergie reportée dans ce travail, on est loin du pic correspondant de Bragg pour la
perte d’énergie ¢lectronique. La plus grande perte d’énergie est observée pour les éléments
Iégers aux basses énergies incidentes (1 keV a 20 keV). Pour les autres énergies incidentes
dépassant 300 keV, la perte d’énergie nucléaire est quasiment négligeable.

111.5 Etude du rapport perte d’énergie électronique/nucléaire :

Les figures I111.5 (a) et (b) montrent 1’évolution du rapport entre la perte d’énergie
électronique et la perte d’énergie nucléaire en fonction de 1’énergie des protons incidents pour
les éléments Al ,P, Cl ,K, Sc,V ,Mn ,Co ,Cu,Ga As ,Br ,Rbet Y (a) et en fonction du numéro
atomique de la cible pour différente énergies des protons(b).
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Figure 111.5.Evalution de la perte d’énergie électronique des protons en fonction de 1’énergie
incidente (a) et en fonction du numéro atomique de la cible pour des énergies incidentes 1keV,
10k keV, 20 keV, 50 keV, 100 keV,300 keV, 500 keV et 1000 keV (b).
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L’examen des courbes de la figure 111.5 montre que :
Pour la figure 111.5(a) :

eLe rapport entre la perte d’énergie électronique et la perte d’énergie nucléaire croit
rapidement avec 1’énergie des protons incidents et montre que pour les énergies étudiées, la perte
d’¢énergie des protons dans les différentes cibles a lieu essentiellement par interaction des protons
avec les électrons de la cible

Pour la figure 111.5(b) :

ePour les faibles énergies incidentes (1, 10 et 20 keV), le rapport entre la perte d’énergic
électronique et la perte d’énergic nucléaire est quasiment constant pour tous les atomes cibles
étudiés.

ePour les autres énergies incidentes (50, 100, 300 et 500 keV), des fluctuations dans le
rapport sont observées montrant un minimum dans la région du Cu et des maximums qui
semblent apparaitre dans la région P a K et pour 1’élément Rb.

e Pour I’énergie 1000 keV, le rapport est maximum pour les éléments légers allant de Al a Sc
et atteint une valeur environ 1400.

En conséquence, nous pouvons conclure que la perte d’énergie électronique est prépondérante
dans le processus de ralentissement des protons avec les cibles et énergies reportées dans ce
travail.

111.6 Parcours des protons dans différentes cibles :

Les parcours des protons dans diverses cibles et pour différentes énergies incidents sont
représentés sur les figures 111.6 (a) et (b).
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Figure 111.6.Evolution des parcours des protons en fonction de 1’énergie incidente (a) et en
fonction du numéro atomique de la cible pour des énergies incidentes 1keV, 10 keV, 20 keV/,
50 keV, 100 keV,300 keV, 500 keV,1000 keV (b)

L’examen de la figure 111.6 (a) montre que le parcours augmente rapidement avec 1’énergie
incidente des protons. L’évolution du parcours en fonction du numéro atomique de la cible
(Figure 111.6 b) montre des parcours maximums pour les éléments K et Rb pour quasiment toutes
les énergies incidentes. Nous pensons que cette observation peut étre expliquée en considérant
les densités des différentes cibles. En effet, en regardant les densités, le potassium a une densité
faible (0.862) par rapport a ses voisins Ar (1.784) et Ca (1.550). La méme observation
concernant 1’élément Rb de faible densité (1.532) par rapport a ses voisins Kr (3.733) et
Sr(2.540). Une faible densité de la cible implique moins de collisions dans la cible et par
conséquent un parcours plus grand.
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Conclusion générale

Nous avons reporté dans ce mémoire 1’étude des pouvoirs d’arrét €lectronique et
nucléaire des protons d’énergies allant de 1 keV jusqu’a 1000 keV dans des
matériaux solides allant de I’élément Z=13 (Aluminium) jusqu’a 1’élément Z=
39 (Yttrium).

A cet effet, nous avons utilisé le code SRIM ‘Stoppings and Rangers of Ions in
Matter’ pour calculer les pertes d’énergie électronique et nucléaire et les parcours
des protons dans les différentes cibles.

En ce qui concerne les pertes d’énergie, les résultats ont montré que, pour les
énergies incidentes utilisées dans ce travail, le ralentissement des protons se fait
essentiellement par interaction avec les électrons de la cible : la perte d’énergie
¢lectronique est prépondérante et atteint un facteur 1500 fois la perte d’énergie
nucléaire pour des protons d’énergie 1000 keV. Les courbes de perte d’énergie
électronique ressortent le pic de Bragg qui se situe aux environs d’une énergie de
100 keV.

En ce qui concerne 1’étude du parcours des protons dans les différents matériaux,
il varie avec le numéro atomique de la cible au-dela de 500 keVV mais demeure
guasiment constant pour toutes les cibles étudiées aux basses energies des protons
incidents. Un fait marquant a été cependant observé : le parcours est maximum
pour les éléments K et Rb.
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Résumé

Nous avons étudié, dans ce travail, les pouvoirs d’arrét électronique et nucléaire des
matériaux solides en utilisant le code SRIM (Stoppings and Ranges of lons in Matter). Nous
avons calculé les pertes d’énergie électronique et nucléaire et les parcours des protons dans
différents matériaux et pour différentes énergies incidentes.

En ce qui concerne la perte d'énergie, les résultats ont montré que le ralentissement des
protons se fait essentiellement par interaction avec les électrons de la cible. La perte d'énergie
électronique est prépondérante et atteint un facteur 1500 fois la perte d'énergie nucléaire pour
des protons de 2000 keV. Les courbes de perte d'énergie électronique ressortent le pic de Bragg
autour d’une énergie d’environ 100 keV ; lequel pic est décalé sensiblement vers les hautes
énergies pour les cibles plus lourdes.

En ce qui concerne le parcours des protons, il est quasiment constant pour toutes les cibles
aux basses énergies (10 a 100 keV), mais varient de fagon significative avec le numéro atomique
de la cible pour les autres énergies.

Mots-clés: Pouvoirs d’arrét et parcours dans la matiere, perte d'énergie électronique et
nucléaire, section efficace de Rutherford, ralentissement, parcours des protons.

Summary

We reported in this study the electronic and nuclear stopping powers of solid materials for
protons by using SRIM (Stoppings and ranges of lons in Matter)

We calculated the loss of electronic and nuclear energy and proton paths in different
materials.

Regarding the loss of energy, the results show that the slowing down of protons results from
the interaction with the target. The electronic loss energy is predominant and reaches a factor of
1500 times than the nuclear loss energy 2000 keV proton. The electronic loss energy curves
show the Bragg peak around 100 keV; this peak is substantially shifted toward the high energies
for heavier targets.

As regards the path of the protons, they are almost constant for all targets at low energies (10
to 100 keV), but vary significantly with the target atomic number for the other energies.

Keywords: Stoppings and ranges of lons in Matter, electronic and nuclear loss energy,
Rutherford stopping cross section, slowing down, path of the protons.



	1-Page-de-garde-k.pdf (p.1)
	2-remerciements-corrigé.pdf (p.2)
	3-Dédicace.pdf (p.3)
	4-.pdf (p.4-5)
	4-INRO-Général..pdf (p.6-7)
	5-Chapitre-I-imprimi.pdf (p.8-17)
	6-Chapitre-II-le-pouvoir-d.pdf (p.18-35)
	7-chapitre-III-Corrigé.pdf (p.36-46)
	8-Conclusion-générale-Corrigé.pdf (p.47)
	9-Referance-chapI-Corrigé.pdf (p.48-50)
	fgh-.pdf (p.51)

