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complexes  impliguant des  phénomeénes
d'oxydation et de diffusion dans SiGe. j‘ Sy
fam
P éle oxydation Modélisation ab initio de I'oxydation de SiGe

Création de lacunes et d'interstitiels pour comprendre les origines de
la génération d'interstitiels lors de I'oxydation. Ces résultats doivent
permettre de paramétrer un logiciel de Monte Carlo Cinétique pour
simuler le processus d’oxydation a I'échelle du procédé technologique.
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P éle contraintes Modeélisation des contraintes générées a l'interface Si(Ge)/SiO

. , | . . D(T) = exp(-(E-TS)/ k,T) x Dgexp(-E / kT
Elaboration d'un protocole de calcul des mécanismes de formation et / \

migration des défauts dans Si et Ge, dans le cadre du potentiel de

Stillinger-Weber. Les parties "formation” et "mobilité" du coefficient de Formation Mirstion
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- La formation d’interstitiels favorisée en dilatation, celle des lacunes en compression :l‘ 1. ;»——0\
- La migration des interstitiels est favorisés en dilatation, barriére toujours abaissée pour la lacune 2 I NE e 3
- L'entropie de formation est toujours augmentée par la contrainte [ h %,‘ ﬂ.,(r,_.—-o-cr"” 4
- Le préfacteur augmente avec la dilatation pour la lacune et passe par un maximum pour l'interstitiel s * 0
e R T TR
Strain Strain
F éle diffusion Modélisation multi-échelle de la diffusion dans SiGe
La construction de la base de donnée ab initio (~ 250 config.) concernant -
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la diffusion lacunaire dans SiGe a été réalisée en tenant compte de I'effet
Jahn-Teller avec le code SIESTA . Un modele simplifié des énergies de
formation (E,) et d'activation de la migration (E,) ainsi que les volumes de

relaxation associés en fonction de la concentration de Ge et de la
contrainte nous a permis d'étudier la diffusion lacunaire dans SiGe sous f——
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une contrainte bi-axiale par simulation de Monte Carlo. Ceci nous a strain
permis de mettre en évidence de nouvelles propriétés sur 'accélération oo |

de la diffusion lacunaire sous contrainte

- évolution en fonction de la température
- comportement en tension ou en compression non symétrique
- dépendance complexe et non-linéaire en fonction de la contrainte elle-méme.
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