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Objectifs

L'objectif général de cette étude est d r é et les per des osamis . Dans le cas des é une solution efficace pour réduaeeld' ion en surface du substrat de fortes est de
trois dimensions, impliquant la gravure puis le bttment de tranchées profondes dans le volumelagsgites de silicium. La fabrication de ces capa@D implique en particulier le dépét pCVD de matériaux a base de silicium de largeur i atres fort rapple forme(le
rapport de la profondeur sur la largeur des gravpesit excéder 50).
Cestdans Iz hutlde préperci|les voles de coneest optimisation deces procexies | POVD) pouleiement de franchées profondes kine Studedelisation mult Schielles St engegee Cete efudz ise alde hérent de modeles numeé - hié én les échelles de
longueur et de temps établie au sein de | de phy himiques en e du réacteur jusqu'a celle de la trarfeh vue de disposer d'outils de sitiurizet d du comp: du procédé.
Résumé
Dans un premier temps, deux modéles de simulatiomréacteur de LPCVD (Low Pressure Chemical Vapord3éjpn) industriel - 2D-axisymétrique puis 3D - é mis au point sur la base du code de CFD Flgahpermettent d'accéder aux cartes de vi 2 de 6 , de
du gaz et de vitesses de dépat en tout point daipément. Un modgle a Iéchelle des tranchéesiterité développé, toujours s la base du codenlaui permet de suivre I'évolution du profil épaisseur du dép6t avec le temps. A des fins deamison et de validation, des simulations a I'defbbs
tranchées ont été effectuées avec le code balisEiyalve [Cale et al. Réf]. Un modele i (échelle i plaq a enfin été dgpéloafin d'affiner le choix des conditions auxilies & I'échelle de la tranchée, et d'effectuer émele de sensibilité du niveau de couplage des deux
échelles, spécialement dans le cas de motifs deigr@ngendrant de fortes surfaces spécifiques.
Des résultats sont présentés dans le cas du dédiilim pur & partir de silane Sjlpuis dans celui du dépot de silicium dopé in sitibare, a partir de silane et de trichlorure de boréBe enfin des si ont été ées pite valeurs arbi de fractions rivefaen silyléne Sikf
pouvant correspondre a des dopages in situ au phrsplpartir de silane et de phosphine,PH
Un bon accord a été observé entre le modéle de #arféhent et le modéle balistique Evolve, méme femidépots trés peu (fortes ines en Sitj), pour des temps calcul trois fois moins impoatens le cas de notre modéle Fluent. COMPLETER?
Le réacteur de dépdt étudié Mécanismes réactionnels

Alicati Pressure gauge iFmes]
et sa modélisation o el . _—

. . N " . < group ! . i . dacti 6té &
;ZDReacte;r 1ubL::a|rZ h(;rézc‘nlal a pa’zrﬁllcshoaude : 2156mm sooon | Dans le cas du dopage in situ au bore par dy BIEIBCl exalte le PyrQIyse du silane Réactions hétérogénes
220mm - 75‘?098 les es pa‘:\“esﬂ( " 3'”'“* ; dépot de silicium via lnsertion du bore dans &pdt, et 'HCI formé (Réactionshomogene} : SiH, — Si+2H,
épaisseur=0, ’1“6”0'0 pires chal ;:‘Des‘ ) ) en phase gazeuse lors de la décomposition dy BGkontraire, agit ) ) ) ”
compartiments): 1600mm de longuakiDopage in-situ: comme un inhibiteur qui vient réduire la vitessdaiesaction dont il est  SiH, = SiH, + H, SiH, > Si+H,
cannes dinjection répartie en position diamétraietm le produit . ;
opposée dans le réacteur — 12 orifices (@=0,8mm)cqune, - . SiH, + SiH, = SiH, SiHaniy — NSi + (n+1) H
2: s:e"mve‘f“av;r‘fancl“@“‘;fwfs:"lp‘sef:‘ae”"‘lSﬁ“’vae’;:“" oa Modele cinétique : réactions homogénes et hétémsgérutilisation de la théorie Fenétres d'études dopé: 530-555°C, 350mTorr, 170-200sccm SiH . . ) dopagein-situ :

\'asne o q N daama cinétique des gaz pour la prédiction des propridéésansport du mélange gazeux - 15.90sccm BG dilué a 2-6% dans )# non dopé: 600-640°C, SiH, + SiHanz = SihuHznes }
Modgle de transferts thermiques : effets radiatifsplés aux classiques effets 300mTorr, 300sccm SiH BCl;+ H, — B + HCI
conductifs et convectifs.

— . i L . L AT . XA . .
Cannes d'injection : modélisation 3D puis passage de la modélisation 3D Modélisation 2D a I'échelle du réacteu(macroscopique)
a la modélisation 2D-axisymétrique [ omonsexestes une [Kn~1.10-4 — Continuum Flow]
simulation en 3D des 3 transferts
A2 o simultanés sans réactions chimiques. - Hypothéses : gaz parfait — milieu continu — écouletieminaire (Re<10 méme si injection répartie) #iauioptiquement mince
U) = o e s x c%mawm e . Silicium intrinséque x: e long de Ia charg® y: le long du rayon de plague
j C.
X L M 620°C# 300mTorr 300 sccm Sill Contribution du Sitja la vitesse

Vitesse de dépot (A/min)

de dépot (A/min)

D'environ 280 m/s en sortie des orifices d'injeatigpartie, la composante de vitesse selon z sannu ,
quasi-instantanément : elle n'est plus que de 2G@ism aprés l'orifice et 1,5 m/s, 3 mm aprés Matiere
Torifice. Il est donc possible d'utiliser une apghe 2D-axisymétrique aprés quelques accommodations
telles que l'utilisation de cellules « d'injection an le plan (xy) : on y fixe les termes sources de e t’
matiére, quantité de mouvement (composantes xait¢/Energie extraits d’une simulation en 3D des 3

transferts simultanés sans réactions chimiques.
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NI SR | mouvement Silicium dopé par le BCI

] Sans injection répartie [injection de SiHBCl; et N, par Iavant] - 55°C# 350mTorré 200 sccm SiHA 15-90 scem BGdilué a 3% dans b
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Lors d'utilisation de cannes d'injection réparilesst donc possible de continuer & considérer ppeaghe 2D-axisymétrique. Cette hypothése
a déja été utilisée par ailleurs en négligeant lasqmée des supports de plagues qui dun point dechimigue présentent une surface
spécifique insignifiante devant celle de la pardeine du tube et des 130 plagues, et d'un poimudethermique, sont trop fins pour .
interférer au niveau du transferts par rayonnergens'établit entre les extrémités refroidies etéments de la portion chauffée du réacteur. g . . . - .

méro de plquere N N
numéro depaquete

Modélisation a I'échelle de la tranchégmicroscopique) [Kn~100 — Free Molecular Flow

- Spécificité au sein de la tranchée: fréquence diisions molécules-paroi >> fréquence des colfisimtermoléculaires (KR100)2 Régime moléculaire

= Calcul transitoire, pour chaque espéce considépagé@ent, du coefficient de diffusion de Knudsercfon de la largeur locale de tranchée. Ce cdefftaemplace alors le
coefficient de diffusion moléculaire (multi-compess), ainsi que des champs de fraction molairespuofils de vitesses de dépot.

< Du fait du régime é calcul des vit non

- Procédure dynamique de maillage @xhaque pas de temps) :

1. Calcul des nouvelles coordonnées des nceuds edaesde la tranchée, fonction de la vitesse détdegiculée et de I'orientation du vecteur norné degments qui relient chacur
des nceuds avec ses 2 plus proches nceuds de suifdoe.

2. Adaptation de la position des nceuds sur le raupeofil de tranchée calculé. L

3. Mouvement des nceuds de surface depuis les qoutds du profil de tranchée courant vers les cowrétes adaptées du nouveau profil de tranchée. Profils d'épaisseur obtenus en_haut et en basadeltée a la fermeture de celle-ci pour
4. Déformation des limites latérales du volume sewqui surplombe la tranchée (déformation vertjcale o F = . . . deux valeurs différentes de fraction massique Hig Si

5. Re-maillage local et lissage des cellules du agéllen volume afin de conserver une bonne qualitéeiage jusque la fermeture de la tranchée sienulé N 4— Profils d'épaisseur pour un dépét de 250 nm d'&gaisde silicium pur sur la surface
plane de la plaque prédits avec (+) notre modéiéiruo (+) et (—} le modéle BTRM
implémenté dans le code EVOLVE (modéle balistiquéyge déterministe)

viswaes spaeres Visazns vissareies

' aléchelle Inter-plag

Procédure d’interconnexion des deux échelles de giation et modélisation a une échelle [Kn=0,02 - Slip Flow]

intermédiaire (mésoscopique) J
- Spécificité : Il s'agit de niveaux d échelle ou keffets de raréfaction commencent & influencer I"éement. Les conditions limites classiques (no:$ispr la vitesse et la température du fluide kegales parois sont sujettes & modifications dans le [
but d'incorporer la réduction d'échange de quantiéénouvement et d'énergie avec les molécules awités. Dans ce cas, les équations peuvent étre seulement conditions limites spécifiques

sur la température et la vitesse tangentielle implitées le long des parois du domaine d'écouleaursidére

- Intérét: pour les cas ot les motifs de d'uniformité de sur la plaquélés de micro-charge). A plus court terme, dansadre du développement de notre stratégie de isatiéh multi-échelles, ces simulations & des

niveaux d'échelle intermédiaires permettent I'éwdibn de critéres d'arrét de simulation a une et de critéres de i échelle a lautre (analyse de sensibitit@luation du niveau de couplage entre les

modeéles de tranchée et de réacteur) mais ausalysmdes conditions limites du volume source e de la tranchée. hon |
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