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complexes  impliquant des  phénomeénes
d'oxydation et de diffusion dans SiGe.

Si substrate

1.0m

P éle oxydation Modeélisation ab initio de I'oxydation de SiGe
Les états les plus stables : Ge en positions (4) ou (8) sans O, Ge en

Energy variation (eV)
(=]
o

(8) avec O, sont pris comme référence. Avec Ge en (7), (8) et (11), .
'augmentation d’énergie est nettement plus importante (>0,5 eV) en ML b ‘
présence doxygéne. Ces positions sont 1¢ voisines d'oxygéne, b2 [ee2i207 4
Avec Ge en (12) et (16), 2" voisines d'oxygene, la différence est I BTN S IR

plus faible.

Création de paires de Frenkel

Les paires de Frenkel sont stabilisées par la présence d’atomes X ;
d’oxygéne dans leur voisinage : de 1 a 3 eV en fonction du nombre - J
d’atomes d’oxygéne et de la distance oxygene-interstitiel. C X X )

P dle contraintes = Modélisation des contraintes générées a l'interface Si(Ge)/SiO

A partir d'un modéle d'oxydation de Si par dynamique moléculaire, $
nous rendons compte des contraintes et des déformations générées au [
voisinage d'un interface réaliste SiO/Si . Les premiers plans de
silicium présentent des microstructures en forte tension qui voisinent
avec des microstuctures en plus faible compression, conduisant a un
profil en tension qui s'amortit dans le substrat.

Péle diffusion Modélisation multi-échelle de la diffusion dans SiGe
Un modele simplifi€ nous permet de reproduire les énergies de
formation des interstitiels dissociés et hexagonaux en fonction de la
concentration de Ge dans les trois couches autour du défaut. Une
analyse du parametre Q' qui décrit I'accélération de la diffusion sous
contrainte a permis de mettre en évidence une dépendance en
température qui explique la disparité des résultats expérimentaux. Une
dissymétrie de comportement entre tension et compression est aussi Cmi:mm i
révélée cet effet semble liée a I'effet Jahn-Teller sur la lacune qui induit
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un mécanisme de diffusion différent en tension et en compression. P i w ’1
P Ole intégration Prise en compte des modéles atomistiques en TCAD 5,80,
Lintégration d’'un modele atomistique dans la simulation TCAD est ! 5,5, Sl
réalisée grace a la paramétrisation du Q' (cf. Péle Diffusion), dans le : ! .

logiciel SPROCESS/SYNOPSYS de simulation des procédés. Une . {

1= = 1

série de calculs sur linfluence du Q' sur la diffusion lacunaire de
I'arsenic As dans un profil contraint de Si,Ge, , est en cours d’analyse.
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