
Sciences & Technologie B – N°20, Décembre (2003), pp. 38-42.  
 

© Université Mentouri, Constantine, Algérie, 2003. 

VARIATION DES COEFFICIENTS DE DIFFUSION ET D’ACTIVATION DU BORE 
DANS DES FILMS DE POLYSILICIUM SOUS L’EFFET  

DE LA SEGREGATION ET DU PIEGEAGE 
 

Reçu le 12/01/2003 – Accepté le 11/05/2003 

 

Résumé  

Ce travail s’intéresse à la modélisation de la diffusion du bore introduit par implantation ionique à forte 
dose dans des dépôts de silicium polycristallin obtenus par LPCVD. Il est en effet primordial de contrôler la 
redistribution de l’impureté dopante dans ces films minces pour leur utilisation comme grille en technologie 
CMOS standard. Durant les recuits thermiques post-implantation, le bore diffuse dans la couche mince en 
occupant des sites où il peut être électriquement actif. Cependant, le dépassement de la solubilité solide dû au 
très fort dopage ainsi que les endommagements créés par l’implantation ionique, entraînent l’apparition de 
divers phénomènes tels que ségrégation, formation d’amas ou clusters et piégeage du dopant. En tenant 
compte de ces phénomènes, nous proposons une approche théorique, basée sur le modèle classique lacunaire 
de la diffusion, auquel vont être greffés de nouveaux termes : le facteur de piégeage, le taux de clusters et le 
pourcentage d’activation du dopant. La simulation de profils SIMS expérimentaux permettra d’étudier la 
diffusion transitoire accélérée du dopant, ainsi que d’évaluer son taux de piégeage et son pourcentage 
d’activation.      

Mots clés: Modélisation , diffusion, polysilicium, piégeage, ségrégation. 

 
Abstract 

This work  deals with the boron diffusion modelling  into polycrystalline silicon obtained by LPCVD and 
implanted at high dose. It is essential to control the doping impurity redistribution in those thin films for their 
applications as gates in standard CMOS technology. During the thermal post-implantation anneals, boron 
diffuses through the thin layers towards sites where it can be electrically active. However, the solid solubility 
excess due to the very strong doping and by ion implantation damages, lead to various phenomena  such as 
segregation, clustering, and dopant trapping. Taken these phenomena into account, we propose a theoretical 
approach, based on the classical vacancy diffusion model, in which new terms will be added : the trapping 
factor, the clusters rate and the doping activation rates. The experimental SIMS profiles simulation will allow 
the study of the dopant transient enhanced diffusion, as well as the evaluation of the trapping and activation 
rates.  

Keywords: Modelling, diffusion, polysilicon, trapping, segregation. 

 
 
 

ctuellement, les films minces de silicium polycristallin élaborés 
par la technique LPCVD (Low Pressure Chemical Vapor 

Deposition) très fortement dopés, trouvent de nombreuses 
applications dans les technologies de fabrication de composants et 
de circuits intégrés. Dans beaucoup de ces applications, ces films 
font l’objet de divers traitements. En particulier, le recuit thermique 
après implantation ionique a pour but de guérir l’échantillon de ses 
défauts et de permettre aux ions implantés de prendre des positions 
substitutionnelles où ils seront électriquement actifs et capables 
d’échanger des charges avec les atomes du réseau (recuit post-
implantation et d’activation). Le très fort dopage des films entraîne 
un dépassement de la solubilité solide du dopant, et ainsi, la forte 
dose d’implantation ionique crée des endommagements (défauts 
interstitiels), ces conditions rendant la simulation théorique 
différente. Dans cette étude, et toujours dans l’optique de résoudre 
les problèmes posés par les hauts niveaux de dopage, nous nous 
intéressons beaucoup plus à modéliser l’épaulement et le 
rehaussement des profils de dopage après l’étape du traitement 
thermique.       

En se basant sur des modèles de diffusion du bore précédemment 
étudiés [1,2], qui reposent sur un mécanisme lacunaire lié aux effets 
des fortes concentrations, nous décrivons à présent un modèle plus 
détaillé qui tient compte de l’effet de piégeage et de la ségrégation 
du dopant dans les défauts interstitiels. Ces défauts sont engendrés 
par les endommagements dus à  la forte dose d’implantation  ionique 
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  ملخص 
ذا العمل بنمذجة انتشار ذرات البور المطعمة بطریقة یھتم ھ

ي رقائق السلسیوم متعدد الغرس الأیوني بتركیز مرتفع, ف
. من LPCVDالبلورات والمتحصل علیھا بطریقة الترسیب 

المھم مراقبة وتحدید توزیع ذرات التطعیم داخل ھذه الرقائق 
بغرض استعمالھا كشبكات في تكنولوجیا المركبات المیكرو 

أثناء المعالجة الحراریة لتنظیم تموقع  .CMOSإلكترونیة  
ني, ینتشر البور في ھذه الرّقائق الذرات بعد الغرس الأیو

ویتموضع في محطات أین یمكنھ أن یكون نشطا كھربائیا. إن 
اجتیاز قیمة الذوبان الحدیة الذي ینتج عن التطعیم المركز, 
إضافة إلى العیوب الناجمة عن أضرار الغرس الأیوني, یمكنان 
من إدخال ظواھر مختلفة كالتفریق, تكوین التكدسّات, وحصر 

التطعیم. آخذین بعین الاعتبار ھذه الظواھر, نقترح حالیا ذرات 
نموذجا نظریا یعتمد على آلیة الانتشار الكلاسیكي عن طریق 
الفراغات, أین یتم إضافة حدود جدیدة: معامل الحصر, معامل 
التكدسّ ونسبة تنشیط المطعم. إن مطابقة نتائج التمثیل بتلك 

  لكتل الأیونات الثنائیة المحصّل علیھا بطریقة التحلیل الطیفي
SIMS ,ّتسمح بدراسة الانتشار الانتقالي السریع للمطعم ,

  إضافة إلى تحدید مستوى التكدسّ ونسبة التنشیط. 
, سلسیوم متعدد البلورات, رنموذجة, انتشا  الكلمات المفتاحیة:
 الحصر, التفریق.
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[3,4], à la particularité de la structure constituée de grains et 
joints de grains [5], ainsi qu'à la précipitation du dopant liée 
à la solubilité solide limite [6,7]. 
 
PROCEDURE EXPERIMENTALE 

Les films polycristallins de cette étude ont été obtenus 
par décomposition chimique en phase vapeur (LPCVD : 
Low Pressure Chemical Vapor Deposition) du disilane 
(Si2H6) à la température de 465°C. Ces films, déposés à 
l’état amorphe, sont ensuite dopés au bore par implantation 
ionique à l’énergie de 15 KeV avec une dose de 4.1015 
atomes/cm2. Il est donc nécessaire de procéder à des recuits 
qui conduisent à la fois à la recristallisation des films et à 
l’activation électrique du dopant, après l’étape 
d’implantation. 

Afin d’éviter des redistributions longues, les recuits 
thermiques post-implantation ont été effectués à la 
température de 700°C, pour différentes durées comprises 
entre 1 et 30 minutes. La répartition du dopant dans ces 
films est obtenue par spectrométrie de masse des ions 
secondaires (SIMS : Secondary Ion Mass Spectrometry). 

La figure 1 montre le tracé des profils expérimentaux 
(SIMS) de dopage. Le profil SIMS initial montre l’allure du 
dopant juste après son implantation dans le film. Ce profil 
servira de référence ou de condition initiale lors de la 
simulation. Les autres ont été obtenus après recuit 
thermique pour différentes durées à une température 
constante. Ils servent de références durant l’ajustement 
théorique. 
 

 
 
Figure 1: Profils SIMS du bore avant et après recuit (1, 5, 15 et 
30 min. à T=700°C). 

 
MODELE DE DIFFUSION  

A très fort niveau de dopage, une partie des atomes 
dopants peut former des amas (clusters) électriquement 
inactifs et immobiles [4]. En se basant sur des modèles de 
diffusion du bore précédemment étudiés [1,2], qui reposent 
sur un mécanisme lacunaire lié aux effets des fortes 
concentrations, nous décrivons à présent un modèle plus 
détaillé qui tient compte de l’effet de piégeage et de la 

ségrégation du dopant dans les défauts interstitiels. Le 
mécanisme de diffusion est supposé lacunaire; le transfert 
des dopants entre sites lacunaires (mécanisme de diffusion) 
et sites libres interstitiels (mécanisme de piégeage) est 
donné par les relations suivantes :    

BV
- + I   Bo

i                               (1) 
Bo

i + m.I  Bo
Cl                              (2) 

BV
-, Bo

i, I et Bo
Cl sont successivement, le bore lacunaire 

chargé négativement, le bore interstitiel neutre (piégé), le 
défaut interstitiel (piège) et le bore neutre sous forme de 
cluster. L’équation (1) représente l’interaction entre les 
atomes de bore et les différents défauts interstitiels; 
l’équation (2) représente la formation des clusters où m est 
le nombre maximal de sites occupés par cluster.  

Le piégeage et la ségrégation du dopant sont fortement 
liés à la concentration chimique du dopant, à la solubilité 
solide limite et au nombre maximal de sites libres par 
cluster m. Le lien entre ces différentes concentrations est 
donné par [6] :  
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C : la concentration totale du dopant, 
CV : la concentration du dopant lacunaire, 
CSol : la concentration de la solubilité solide limite. 

Le déplacement des atomes ionisés étant équivalent à 
une densité de courant, le flux de l’impureté dopante en lui 
associant les effets des lacunes, des amas et du dépassement 
de la solubilité solide limite devient : 
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Le terme [(1+ β(p/ni)) / (1+ β)] permet d’inclure la 
dépendance du coefficient de diffusion effective de la 
concentration. Di : la diffusivité intrinsèque, C : la 
concentration totale du dopant, p : la concentration de trous, 
ni : la concentration intrinsèque, α : le degré d’activation 
électrique du dopant et β : le facteur de dépendance de 
diffusivité de la concentration des lacunes. 

La diffusivité intrinsèque Di suit une loi d’Arrhénius de 
la forme : 
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D0 est le facteur d’ajustement de la diffusivité et Ea 
l’énergie d’activation du dopant dans le silicium. 

Le terme S, représente le facteur de piégeage et de 
ségrégation. L’équation unidimensionnelle de Fick (en 
associant les effets des lacunes, du champ électrique 
interne, du piégeage et de la ségrégation) aura la forme 
suivante : 
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Le coefficient de diffusion effectif devient fortement 
dépendant des effets dus aux très forts dopages : 
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L’équation de diffusion (8) est une équation aux 
dérivées partielles. La résolution numérique de ce genre 
d’équation passe dans la plupart des cas par une 
discrétisation du domaine de résolution, en tenant en 
compte des conditions initiales et des conditions aux 
limites.   
 
RESULTATS ET DISCUSSION 

Les profils théoriques ont été calculés à partir d’une 
résolution numérique de l’équation de diffusion de Fick (8) 
par la méthode des différences finies, où le facteur de 
piégeage et de ségrégation S contrôle la diffusivité et 
l'activation électrique du dopant. Ils seront dépendants  de 
la concentration du bore, du nombre maximal de sites libres 
par cluster m et de la solubilité solide limite du dopant Csol. 

A partir de la forme analytique d’une Gaussienne, 
définie par les trois moments : la dose d’implantation 
ionique Qd, le parcours projeté Rp et la déviation standard 
projetée ΔRp connue par la forme [8] :  
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nous avons déterminé le profil de redistribution initial 
(condition initiale). La figure 2 montre la bonne 
superposition des profils théorique et expérimental.   
 

 
 
Figure 2: Ajustement des Profils SIMS et théorique avant le  
recuit thermique. 

 
Les valeurs du coefficient de diffusion, du degré 

d'activation du dopant et de la taille du cluster ont été 
calculées au moyen d’un ajustement avec les profils 
expérimentaux SIMS. Cet ajustement est réalisé en faisant 
agir quatre paramètres seulement, D0, α, β et le nombre 
maximal de sites libres par cluster m.  

Les figures 3, 4, 5 et 6 montrent le tracé des courbes 
théoriques simulées via notre modèle et leurs ajustements 
avec les profils SIMS expérimentaux. Comme prévu, les 
valeurs du coefficient de diffusion sont faibles par rapport à 
celles données pour des concentrations moins élevées 
[9,10]. Ces variations en fonction du temps sont indiquées 
sur la figure 7, où l'on remarque une diminution rapide dans 
les premières durées de recuit, et presque stable à partir de 
15 minutes de recuit. Le degré d’activation électrique du 
bore α, après ce recuit, est de l’ordre de 65%, ce qui montre 
que ce traitement thermique permet d’activer le dopant. Le 
nombre maximal de sites libres par cluster m atteint la 
valeur m=4. Il est supérieur à celui proposé pour le silicium 
monocristallin [4,7], cela étant justifié par la forte 
ségrégation et le piégeage important dans les défauts des 
grains et des joints de grains [11,12]. La figure 8 indique la 
superposition de profils théoriques obtenus pour différentes 
valeurs du facteur m. Le meilleur ajustement a été obtenu 
pour la valeur maximal m=4, ce qui confirme bien 
l'hypothèse de la forte ségrégation et du piégeage du 
dopant. 

 

 
 
Figure 3: Ajustement des Profils SIMS et simulé après un recuit 
thermique à 700°C/1min. 
 

 

 
 
Figure 4: Ajustement des Profils SIMS et simulé après un recuit 
thermique à 700°C/5min. 
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La formation des clusters par le piégeage et la 

ségrégation du dopant dans les défauts interstitiels au-
dessous de la solubilité solide limite réduit 
vraisemblablement le coefficient de diffusion et l’activation 
électrique du dopant sous l’effet du facteur S (Fig. 9 et 10). 
Ceci rehausse le profil de dopage et augmente la taille des 
clusters. Les résultats de cette étude sont en bon accord 
d’une part avec la littérature [4] et, d’autre part, avec les 
travaux de Mahamdi et al. [1] sur la diffusion du bore dans 
le polysilicium. 

 
CONCLUSION 

 
La superposition des profils expérimentaux SIMS et des 

profils théoriques calculés par notre modèle, a permis la 
déduction des coefficients de diffusion, du degré 
d’activation électrique et du nombre maximal de sites libres 
par cluster pour différentes durées de recuit thermique. Ce 
modèle  théorique  tient compte  du mécanisme lacunaire en 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

Figure 5: Ajustement des Profils SIMS et simulé après un recuit 
thermique à 700°C/15min. 

 

Figure 6: Ajustement des Profils SIMS et simulé après un recuit 
thermique à 700°C/30min. 

  

Figure 7: Variation du coefficient de diffusion en fonction de la 
durée de recuit thermique à 700°C. 

Figure 8: Effet du facteur m sur l'épaulement des profils de 
redistribution du bore. 

 

Figure 9: Variation du terme S en fonction de la concentration du 
dopant. 
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lui associant des phénomènes liés aux effets des très forts  
niveaux de dopage tels que la formation des clusters par le 
piégeage et la ségrégation du dopant et le dépassement de la 
solubilité solide limite. Dans ce cas, la diffusivité et 
l’activation électrique seront dépendants de la concentration 
du dopant, de la taille du cluster et de la solubilité solide 
limite. Ce modèle permet de simuler, en particulier, le 
rehaussement transitoire et l’épaulement des profils qui 
apparaît à la limite de la solubilité solide du dopant. Il reste 
applicable pour les faibles et moyennes concentrations.        

Cette étude montre qu’à  haut niveau de dopage, la 
solubilité solide limite pourrait être dépassée, et que le 
surplus de dopant se précipite et forme des amas inactifs et 
immobiles. La formation des clusters par le piégeage et la 
ségrégation du dopant dans les défauts interstitiels, au-
dessous de la solubilité solide limite, réduit 
vraisemblablement le coefficient de diffusion et l’activation 
électrique du dopant, ceci rehaussant le profil de dopage et 
augmentant la taille des clusters.  
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Figure 10: Variation du pourcentage d’activation α en fonction de 
la concentration du dopant. 


