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RÉSUMÉ : 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 particulièrement aux 
phénomènes physico-chimiques qui gouvernent le procédé PECVD prés du substrat. La simulation est basée sur 
les collisions binaires entre les différentes espèces (molécules, radicaux, électrons, etc.) existant dans le plasma 
généré par radiofréquence (RF). Le mélange gazeux initial introduit est 80% de SiH4 et 22% de H2 ; la 
simulation utilise aussi le modèle fluide et les réactions chimiques. Nous avons calculé la consommation de 
SiH4, la production de H2 et d'autres résultats. 
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1. Introduction: 
Les dépôts PECVD appartiennent aux dépôts 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 
être généré par différentes méthodes. Les phénomènes 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 l’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 H2). 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 à 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 
hétérogènes) (R1, R2, R5 et R6). La dissociation du silane SiH4 produit le silylène SiH2 avec 
une proportion de 83% et le silyle SiH3 avec une proportion de 17% [2]. 
Les radicaux choisis dans l'étude sont H, SiH2, SiH3  et les molécules choisies sont H2, SiH4 et 
Si2H6. On peut considérer les réactions chimiques suivantes : R8, R10 et R14 [3] ; ces 
réactions sont homogènes. 
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Tableau 1 : Réactions chimiques dans le plasma (d’après [3]) 

 
 
 
3. Réactions chimiques à surface : 
Plusieurs réactions chimiques [3] s'effectuent à la surface du substrat (Silicium hydrogéné), 
nous nous limiterons aux réactions suivantes : 
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4. Simulation Monte Carlo (MC): 
Le mouvement des différentes particules peut être simulé par la méthode de Monte Carlo. 
Durant son parcours dans le volume de plasma, chaque particule subit des collisions binaires 
élastique ou inélastique avec les autres particules choisis aléatoirement. Les différentes 
collisions sont caractérisées par leurs sections efficaces et leurs libres parcours moyens [5].  
Le modèle de simulation proposé, nous a permit de calculer les fractions molaires de chaque 
espèce dans le plasma. La consommation du SiH4 prés de la surface est (37%). La production 
du H2 (30.6%), les résultants sont proches de celles de modèle fluide de [1, 2]. Nous avons 
aussi calculé la proportion des particules réagissent avec la surface (5%). Plusieurs autres 
paramètres et coefficients sont calculés, entre autres les coefficients de réflexion (1-β), de 
déposition (s) et de recombinaison de SiH3 (γ) (voir figure 1). 

 

 
 

Figure 1 : Réactions chimiques au niveau de la surface  
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