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RESUME : Ce travail présente la simulation par la méthode Monte Carlo (MC) de la déposition d'une couche
mince a-Si:H effectuée par procédé PECVD sur un substrat de silicium. On s'intéresse particuliérement aux
phénomeénes physico-chimiques qui gouvernent le procédé PECVD prés du substrat. La simulation est basée sur
les collisions binaires entre les différentes espéces (molécules, radicaux, électrons, etc.) existant dans le plasma
généré par radiofréquence (RF). Le mélange gazeux initial introduit est 80% de SiH, et 22% de H,; la
simulation utilise aussi le mod¢le fluide et les réactions chimiques. Nous avons calculé la consommation de
SiH,, la production de H, et d'autres résultats.
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1. Introduction:

Les dépdts PECVD appartiennent aux dépots CVD (Chemical Vapor Deposition). Ces
méthodes permettent de former des couches minces solides non volatiles sur un substrat, par
des réactions chimiques.

Les procédés de déposition PECVD sont des déposition assistées par plasma. Le plasma peut
étre généré par différentes méthodes. Les phénoménes physico-chimiques qui gouvernent les
procédés CVD sont principalement le transport de masse et de chaleur. La réaction chimique
entre le mélange gazeux et le substrat est I’étape la plus importante dans les dépositions de
couches minces par procédé¢ CVD.

Dans ce travail on ¢étude la deposition d'une couche mince a-Si:H par procédé PECVD en
utilisant un plasma généré par radiofréquence (RF). Le mélange gazeux initialement introduit
dans le réacteur est (78% de SiH4 et 22% de H»). La décharge dans le gaz produit un plasma
contenant des ¢électrons, des radicaux et des molécules ainsi que d’autres anions et cations.
Nous utilisons aussi les équations de conservations d’un fluide newtonien, incompressible en
régime laminaire et permanent a deux dimensions [1, 2].

2. Réactions chimiques en phase gazeuse::

Le tableau 1 montre le grand nombre de réactions chimiques en phase gazeuse qui
s’effectuent dans le plasma [3]. Nous avons choisi des réactions électron-particule (réactions
hétérogeénes) (R1, R2, R5 et R6). La dissociation du silane SiHy4 produit le silyléne SiH; avec
une proportion de 83% et le silyle SiH; avec une proportion de 17% [2].

Les radicaux choisis dans I'é¢tude sont H, SiH,, SiH3 et les molécules choisies sont H,, SiHy et
Si;Hg. On peut considérer les réactions chimiques suivantes : R8, R10 et R14 [3]; ces
réactions sont homogeénes.
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Tableau 1: Réactions chimiques dansle plasma (d’apreés[3])

Reﬂﬁmn Reaction K (cmifs) Re::;;tljon Reaction K (cmifs)
RI SiH,+¢—=SiH, +H+e 30011 F|[R30 | SiaH, + H, —= Si,H, 533-13)

R2 SiH, + e —= SiH, + 2H+ ¢ 150(-10)® || R40 | SioH, + SiH, —= SisH, + H, 100 11Y
R3 SiHy+e—=SH+H+Hy+e |934(-12)% |[R41 | SigH, + SiH, —= SizH 1.00-10)

R4 SiH, + € —= SiH, + Hy + 7.10(-12)* ||R42 | SisH; + Hy —= SipHs 1.70(-12)

RS Hy+e—=2H+e 449(-12)° ||R43 | SijHy+ H —= SioH, + SiH, L11-12)8
R6 Si>Hg + & —= SiH; + SiHy + Hy + ¢| 3.72(-10)" || R44 SisHg + H —= Si;Hg + 5iH; L1Li=12)
R7 Si:Hg+e—=Si,H;+ 2H + ¢ IT0-111% || R4S SisHg + H —= 5i;H; + H; 2. 160=12)F
R3 SiHy + H — SiH; + H, 2.6T(-12) Rda Si3Hg + SiH; —= SizH; + SiHy 2.49-12rF
RO SiH,; + SiH; —= Si;Hs + H; 1.78(=15) R47 SisHg + SiH; —= SiyH, 1.200=10)°
RI0 | SiH, + SiH, —= SiyH! L00(-11) ||R48 | SisHg + SiH —= SiyH, 100 11)

RI1 SiHy + SiH — Si;H: + H; 1.700=12) R49 SiaHg + Si;H; —= Si;Hy + Si,Hg | 2.49(=12)F
R12  |SiH, + SiH — Si,H, 250(-12) ||RS0 | SijH, + SiH, —= SiH,, 1.00(-10)4
RI3  |SiHs+H— SiH, + H, 100(-10) ||RSI | SigH, + H — SiHy 1.00(-11)

Rl4 SiH; + SiH; —= SiHy + SiH, 1.50{=10) R52 SisH7 + SiHy — Si;Hg + SiH; 5.00(—13)"
RI5 SiH; + SiH; —= Si; 1.00(=11) R53 SisH7 + SiH; —= Si;Hg + SiH,y 1.00= 100
RI6 | SiH;+ SiH, —= Si,H; 377(-13) [R5 | SigHy + SiH; —= SijH,q 55011y
RI7 | SiHy+H— SiH + H, 796(-13) ||R55 | SiyH; + SiHy —= SigH, 1.00(11)

RIS | SiHy+H—= SiH; LI1-12) ||RS6 | SisHg + SiH, —= SiyHg + H, 1001 1Y
RI9 | SiH,+ H, — SiH, 200-13) ||RST | SigH, + SiH, —= SisH, 10011 )¢
R20 | SiH,+ SiH —= Si,H; 722131 [RS8 | SisH, + SiHy —= SiyHo 2.00(-11)

R21 5iH + H; —= SiH; 1.98(-12) Ral SiyH g + SiH; —= SiyHq + SiHy 2.490—12"
R22 5i-Hg + H —= SiH, + SiH; L11=12)° || Rel SigHp + SiH; —= SisH5 1.200= 10"
R23 | SijH, + H —= Si,Hs + H, 120010 ||R62 | SijH,g+ SiH —= SisH,, 100 11)

R24 Si;Hg + SiH; —= Si;Hs + 5iHy 1.00(=12)° Ra3 SiyHg + H —= 5iyH 100i=11)

R25 | SiH, + SiH, —= Si;H, 120(-10) ||Ré4  |SiH, + SiH, —= Si,H,,+SiH, | 5.00(-13)*
R26 Si;Hg + SiH —= SizH; 1.O0(=11) Ras SiyHg + SiH; —= SigHg + SiHy 1.00i-10Y
R27 | SisH, + SisH; —= SiyHyq 10010 ||R66 | SijHq+ SiH; —= SigH,, 5.50(-11)/
R28 | SipH! +M¢ —= SiHg + M L00C-10) ||R6T | SiyHo+ SiHy —= SicH,, 1.20(~10)"
R20 | SipH! —= SipH, + H, 5006 s || R68 | SigHg + SiHy —= SisH g + H, 10011
R0 Si:H —= 5iH, + 5iH, 2307 s || Re9 SiyHg + SiHy; —= SisH, LO0i=11)%
R31 Si,H!* —= Si,H, +H, 2307 s ||R70 | SiyHg + SiHy —= SigH,, 2.00(-11)

R32 Si,Hf* + M — Si,H, + M 2.00(=10) RT1 SisH;; +H —= Si;H |, + H, 2160127
R33 | SijH;+H—= Si,H, + H, L00C10)  ||R72 | SisH |y + SiHy —= SisH,, + SiH, | 24912
R34 | SigHs+ SiHy —= SioHg + SiHy  [5.000-13)  [|R73 | SisHy + SiHy — SigH 1.20(-10)"
R35 | SisHs+ SiHs —= SiaH, + SiH, | 1.000-10) [|R74 | SisH,, +H —= SisH s 1.00-11)

R36 | SisHs + SiH —= SisHg 550(-11F ||R75 | SigH,, + SiH, —= SisH,, + SiH; | 5.0013)*
R37 | SisHs + SisHs —= SiyH, L00(-11) ||R76 | SisH,, + SiHy —= SisH,p + SiH, | 1.00i=10y
R38 5i-H,; + H; — SiH, + SiH, 1.O0(=10) 77 SisH g + SiHy —= SigH LO0i=11)%

Notes:  3.00(=11)=3.00 x 1071

Data for collisions with electrons are presented for electrode separation Ly = 2.5 cm, partial pressures of molecular hydrogen and
silane py = 0.125 Torr, and temperature T = 520 K.

“The values of the constants are taken from [13].

4 The values of the constants are taken by analogy with reaction B41 from [16].

M is partial particle {collision partner).

4 Reactions are proposed in [15].
The values of the constants were taken by analogy with:

# Reactions R22 and R44 in [13].

# Reaction R34 in [3].

"Reaction R35 in [16].

4 Reaction R36 in [13].

YReaction SiH, + SiHy —= Si,Hy taken from [13].

'Reaction R4S in [13].

# Reaction R46 in [13].

% Reaction R47 in [13].

3. Réactions chimiques a surface:
Plusieurs réactions chimiques [3] s'effectuent a la surface du substrat (Silicium hydrogéné),
nous nous limiterons aux réactions suivantes :

S—H + SiHy —= (S-H-SiH;),, —= S—+ SiH,,

S—H + SiH; —= (S-H-SiHj),, —= S-SiH,,
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4. Simulation Monte Carlo (MC):

Le mouvement des différentes particules peut étre simulé par la méthode de Monte Carlo.
Durant son parcours dans le volume de plasma, chaque particule subit des collisions binaires
¢lastique ou inélastique avec les autres particules choisis aléatoirement. Les différentes
collisions sont caractérisées par leurs sections efficaces et leurs libres parcours moyens [5].

Le mod¢le de simulation proposé, nous a permit de calculer les fractions molaires de chaque
espece dans le plasma. La consommation du SiHy prés de la surface est (37%). La production
du H; (30.6%), les résultants sont proches de celles de modéle fluide de [1, 2]. Nous avons
aussi calculé la proportion des particules réagissent avec la surface (5%). Plusieurs autres
paramétres et coefficients sont calculés, entre autres les coefficients de réflexion (1-/), de

déposition (S) et de recombinaison de SiHj; () (voir figure 1).

[ncident flux | Reflection (1-51  Recombination ()
SiH, SiH, SiH,
SizHe

I
Surface diffugion /

Sticking ()
a-81:H
Fig.26.5 General concepts behind the surface reactions of
incoming SiH, radicals

Figure 1: Réactions chimiques au niveau dela surface
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