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Introduction genérale

Les semi-conducteurs sont depuis des décennigetl'db trés intenses recherches, en
raison de leurs intéréts propres et sont appligiads de nombreux domaines (industrie
électronique, énergie renouvelables, informatique,Dans le domaine de l'interaction ion-
matiere, I'objectif principal est d’étudier les eif§ induits par irradiation dans ces matériaux
dans le régime du pouvoir d’arrét électroniqueles particulierement I'évolution des rayons
de traces latentes en fonction du pouvoir d'artéttéonique et les seuils d’apparition de

traces.

Dans cette étude, nous avons appliqué le modela geinte thermique (Inelastic
Thermal Spike) aux résultats expérimentaux publpes, divers équipes de recherches,
concernant la création des traces latentes daggilme du pouvoir d’arrét électronique, dans
les semi-conducteur$ll-V, en particulier I'antimoniure d’indium (InSb).e | phosphure
d’indium (InP), I'arséniure de gallium (GaAs) classpar ordre de sensibilité décroissante, et
le germanium (Ge). L'étude de la formation desdsac’est simple ni sur le plan théorique ni
sur le plan expérimental, car les temps caraciguiss associés a la relaxation du systéme
électronique et atomique sont tres courts. Lesraegis favorisant la pointe thermique se
basent souvent sur la bonne reproduction de réselk@érimentaux par ce modeéle.

La simulation par le modéle de la pointe thermigeemet de déterminer I'évolution
des rayons de traces en fonction du pouvoir d’a¥eittronique et les seuils d’apparition de
traces. Le parameétre principal de ce modele, Iatamte de couplage électron-phonon g, étant
inconnu pour ces matériaux, nous avons alors sstémpertinence sur I'ensemble de nos

calculs.
Cette these est structurée en quatre chapitres.

Dans le premier, nous rappelons les principaux cispae l'interaction-ion matiére
ainsi que les paramétres importants a prendre mpteolors de cette étude.



Le second chapitre expose les résultats obtenésieurement sur la formation des
traces latentes dans les semi-conducteurs irrgehésdes ions lourds rapides et par des
agrégats 6.

Le troisiéme chapitre est consacré au développecentodele de la pointe thermique
dans les semi-conducteurs. Nous insistons, touticpiérement, sur l'importance des

hypothéses des calculs sur les résultats de ldatiomu

Dans le dernier chapitre, nous comparons les aisultes calculs numériques aux
résultats expérimentaux tirés de la littérature.



Chapitre |

Interaction ion - matiere



1 - Introduction

Lors de lirradiation d'un matériau par des parésu chargées, ces derniéres
transferent progressivement leur énergie au mili@aversé par une succession d’interactions
plus ou moins violentes, pouvant conduire a un emdagement de la cible. Une analyse
compléte de lirradiation implique alors I'étude dlensemble des interactions particule-
matiere, considérant aussi bien les électrons mbyau du projectile que ceux de la cible. Le
ralentissement d'un ion dans la matiere peut étéeritd par deux processus quasi-

indépendants.

» Les collisions élastiques :

L’ion incident transmet de fagon élastique de Ii§e cinétique au noyau de I'atome
cible. Au cours de ces collisions nucléaires, ¢maction est de type coulombien, plus ou
moins écrantée. Ces transferts directs d’énergielisent a un endommagement pour tous

les types de cible (isolants, métaux, supracctedws, semi-conducteurs, etc.....).

» Les collisions inélastiques :

L’ion incident peut interagir de facon inélastiqagec les électrons de la cible
(excitation électronique, ionisation des atomesvaiginage de la trajectoire des ions). Les
défauts sont alors produits par conversion indéreld I'énergie déposée dans les cibles. Ce
processus d’endommagement est efficace essentégitedans les isolants et dans certains
semi-conducteurs dans le cas de fortes densit@sistition. Bien que ces deux processus de
perte d’énergie existent toujours de facon simékareur importance relative dépend de l'ion
projectile, de son énergie et de la nature deble ci

Les parameétres pertinents de linteraction ion-amatipermettant de définir une

irradiation sont :

» Le pouvoir d'arrét (dE/dx) qui dépend des sectiefiicaces des collisions élastiques
et inélastiques.

> Le parcours de l'ion dans la matierg,XBui dépend de I'énergie de l'ion.

» La densité d’énergie déposée qui dépend de lsseités I'ion.

> Le flux (¢) qui représente le nombre de particules incideate®yées sur la cible,
par unité de surface et par unité de temps (ion€.5).

» La fluence (F) qui correspond au nombre total deiqudes recues par la cible par

unité de surface (ions/én



2 - Le pouvoir d’arrét

Lors d’'une interaction ion-matiere, I'ion incidetmansmet son énergie a la cible tout
au long de son passage dans le matériau. La quadibergie perdue par l'ion lors de son
ralentissement dans la matiere constitue alorsananpetre caractéristigue concernant aussi
bien les processus d’endommagement de la cible '§gu@ssion de particules de cette
derniére induite par irradiation. Ce parameétre eppouvoir d'arrét , est caractéristique du

milieu traversé et de la particule incidente (natetr énergie de I'ion projectile). Note%—, il
X

peut étre exprimé en keV. finou en MeV.d.cmi®. Selon le processus collisionnel considéré,
interactions inélastiques ou élastiques, pouvoir d'arrét électronique et un pouvoir
d’arrét nucléaire sont définis. D'aprés J. Lindhard et collaboratéti€3® N 5381 |3 perte
d’énergie ou pouvoir d’arrét par unité de longudans la cible est obtenue en sommant les

pouvoirs d’arrét nucléaire et électronique :

dE
dx

_dE

dE
=— +
dx

o (I-1)

total e

Le pouvoir d'arrét total permet d’évaluer le paroréel de l'ion projectile dans la
matiere. Au cours de l'interaction, la vitesse Genlincident diminue et, a l'arrét, l'ion se
trouve piégé dans la matiére. Il est alors possibleéterminer le parcours réelde I'ion le
long de sa trajectoire dans la cible, donné peligion :

R-]-[E) e 2

ou E représente I'énergie cinétique initiale de la paté a son entrée dans le milieu. Le
parcours projeté Rest défini comme étant la longueur du parcourpr&eté sur la direction
de l'ion incident (fig.I-1). Le parameétre, habituellement utilisé est leepars projeté suivant
la direction du faisceau incident p.R.a figurel — 2 montre I'évolution du parcours projeté de
divers ions dans une cible du phosphure d’indiurfoantion de I'énergie du projectile.
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Figurel-1 : Parcours projeté Rp d’'un ion dans un solide
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Figure I - 2: Evolution du parcours projeté de divers ions dans aible de phosphure
d’'indium en fonction de I'énergie du projectile.d.eourbes ont été déduites du code de calcul
SRIM 2010!B'E8°,



2.1 - Le pouvoir d’arrét nucléaire

Les interactions entre l'ion incident et les atordesla cible sont traitées comme des
chocs élastiques de deux particules, régis pdoigsie la mécanique classigue. L'interaction
est purement coulombienne et les transferts d’émeant matérialisés par des déplacements
d’atomes.

La probabilité pour que le projectile céde de li§me a la particule cible lors du
processus collisionnel est représenté par la sedifficace de collisiors. L’ion incident
(d’énergie cinétique initiale Ede numéro atomique; £t de masse N en déplacant de son
site 'atome cible (de numéro atomique & de masse N lui communique une certaine
guantité d’énergie cinétique T. Il y a conservatibm I'énergie cinétique totale {Edu
systeme. L'ion incident est dévié de sa trajectimittale d’'un anglep (fig. 1-3) et ralenti par
la perte de I'énergie cinétiqgue T. Pour transféésrergie T a I'atome de la cible, la section
efficace de collision s'écrit dans ce ¢&5' 7.

n(z,z,eFm,

(B, T)= =22 — (1-3)
1 2
ou€=1.44 x10 eV.cm*
Ec,=E-T
L
M, M, ;-?I
ECF > Eﬂl=ﬂ
F— —
& "
Ec=T

Figure I - 3 : Schéma d’une collision élastique (repére du labae entre un ion de masse
M, de vitesse Y et d’énergie cinétiqueE= E; et un atome cible de masse bt d’énergie
cinétique nulle. Les angles et y sont respectivement les angles de déflexion de Kt de
'atome-cible, b le paramétre d'impact (distancapiroche entre les noyaux du projectile et
de la cible). Les énergies;Et Es sont respectivement les énergies cinétiques lmigafinale
des deux partenaires de collision.



L’ion incident perd I'énergie dE le long d'un patas dx. Le pouvoir d’arrét nucléaire
s’écrit alors :

_dE

dx

=N TXTU(El,T)dT (1-4)

n min

or N est le nombre d’'atomes par unité de volumg, @orrespond a une énergie minimale
introduite afin d’éviter la divergence de l'intéfgat Taxest 'énergie maximale fournie lors

d’'un choc frontal :

Toax =AM M2, 1-5
(l\/l 1+M 2)2 ( )

L’expression du pouvoir d’arrét nucléaire devielotrs :

M, 2222 T
_dE =27fN—1 7172 g |n & (I-6)
dx| M, E, T

min

La figurel — 4 montre I'évolution du pouvoir d’arrét nucléaans une cible de phosphure
d’indium en fonction de I'énergie de la particuteidente de différents ions.
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Figure | — 4: Evolution du pouvoir d'arrét nucléaire dans unelecidu phosphure

d’'indium en fonction de I'énergie incidente de éiffnts ions. Les courbes ont été
déduites du code de calcul SRIM 265,
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2.2 - Le pouvoir d’arrét électronique

La description des interactions inélastiques kst gomplexe car elles ne peuvent plus
étre décrites comme des interactions individuedigtse deux corps. L'ion projectile interagit
avec plusieurs électrons de la cible a la fois, éi&éx noyaux. Dans le cas des ions que nous
avons utilisés, les ions interagissent dans unmigre étape avec les électrons auxquels ils
vont transférer une partie de leur énergie. Cestrélas (appelés électrons delta) vont
transporter, principalement radialement, 'énergieleur a été transmise par I'atome incident
a des distances d’environ 1 i %3l Les ions qui restent tout au long de la trajeetdiun

ion incident sont excités et ionisés.

Trois domaines de vitesses sont a distinguer péaluer la perte d'énergie
électronique et sont délimités par rapport a lantjtéaz:?*V, ol \p est la vitesse de Bohr ¢V
= 2.2 x 16 m/s et Z le numéro atomique de I'ion incident. En considénd; la vitesse du
projectile, on définit :

(a) Le régime de hautes vitesses lorsquex'Z,?*V,
(b) Le régime de vitesses intermédiaires lorsquezy”>V,
(c) Le régime de basses vitesses lorsque¥;?*V,

2.2.1 - Régime de hautes vitesses* Z:%°V,

Dans ce cas, l'ion est completement épluché deélsesrons et peut étre considéré

comme un ion de charge ponctuellgZL 'expression, utilisée dans ce cas, est la fterde
Bethe®FT33:

_dE
dx

(-7

_ 4% (Z,)*NZ, n 2my?
. mv? |

ou Nz est la densité électronique de la cible, lm masse de I'électron et | le potentiel

d’ionisation moyen (7 = 10eV ). Mais comme le montre la figuie- 5, la variation de |
2

avec 4 n'est pas monotone et de nombreuses irrégulaap@araissent, en particulier au

remplissage d’'une couche.
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Figure I-5 : Variation du potentiel moyen d’ionisation en faoatdu numéro atomique,de
la cible. La ligne continue correspond & | = Lq&v) 589,

Dans ce domaine de vitess%),(E est alors proportionnel a InE/Bu E est I'énergie
e

initiale du projectile. Cela signifie que la ped&nergie diminue lorsque I'énergie de la
particule augmente. La figuied montre I'évolution du pouvoir d’arrét électron@dans une
cible du phosphure d’indium en fonction de I'énerde la particule incidente de différents

ions.
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Figure |1 —6 : Evolution du pouvoir d’'arrét électronique en fooatide I'énergie de quatre
ions incidents dans une cible du phosphure d’'indiues courbes ont été déduites du code de

calcul SRIM 201055801,

2.2.2 - Régime de vitesses intermédiaires ¥ Z:?*V,

Quand la vitesse du projectile diminue, le procesii capture entre en concurrence
avec celui de l'ionisation. Dans ce domaine, liprojectile n’est alors plus totalement
épluché : il capture des électrons de la cible cat état de charge diminue. Sa charge
électrique moyenne devient inférieure & Zet le pouvoir d’arrét électronique devient ainsi
plus faible que ne le prévoit la formule de Bethe.domaine de validité de cette derniére
peut alors étre étendu en introduisant une charffectiee 7. Ainsi, aux vitesses
intermédiaires, dues aux effets antagonistes datrariation de la vitesse et de la charge
effective, le dépdt d’énergie passe par un maximappelépic de Bragg, et finit par

décroitre lorsque I'énergie des ions diminue.

10



2.2.3 - Régime de basses vitesses lorsque¥/Z;%*V,

A faible vitesse, I'ion posséde la plus grandeipate ses électrons. Au cours de la
collision entre lion et un atome cible, les nuagdsctroniques des deux partenaires se
recouvrent. Un réarrangement des niveaux électuesicp lieu au cours de linteraction,
engendrant la formation d’'une quasi - molécule @dant ses propres états électroniques.
Seuls les électrons faiblement liés de la cibletrdmrent a la perte d’énergie de I'ion.
Lindhard et al!™™ ®¥ ont montré que le pouvoir d'arrét électronique gstportionnel & la
vitesse de l'ion dans ce domaine de vitesse.

_dE

dx

(I-8)

e

=N ¢, 878, ( ) V

1
3/2
Zl2/3 +222/3) Vo

ol =0.529.1CF cm.&; varie entre 1 et 2 et est approximé fax ;.

2.3 — Comparaison entre le pouvoir d’arrét électroigue et nucléaire

Dans le domaine des vitesses>¥V,, Si hous négligeons la variation logarithmique
des relationsl(— 6) et [ —7), le rapport entre la perte d’énergie nucléairka perte d’énergie

électronique peut s’écrire :

(I-9)

La perte d’énergie par collision Rutherford aves hoyaux de la cible est donc
négligeable devant la perte d’énergie électronigoer des énergies incidentes supérieures a
0.1 MeV/uma. Compte tenu que notre étude concezgeidns lourds de grande énergie
(supérieure a quelques MeV/uma), le transfert difinese fait majoritairement par collisions

inélastiques. Dans la suite‘é—')f) sera noté SlLa figurd — 7 représente la comparaison entre
e

le pouvoir d’arrét nucléaire et électronique daaschs d’une irradiation au xénon de

différentes énergies dans une cible de phosphurdiain.

11
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Figure | — 7 : Comparaison entre les pouvoirs d’arrét nuclédirélectronique dans le cas
d'une cible de phosphure d’'indium irradiée aveconliXe. Les courbes ont été déduites du
code de calcul SRIM 2018587,

3 — Effets induits dans le matériau cible et les nagles d’endommagement

Si le dépb6t d'énergie et sa répartition spatialeejd un réle déterminant dans
'endommagement des matériaux, ce sont les pr@gsrighysico- chimiques de la cible qui
gouvernent sa réponse a cette sollicitation. Amhsijx types de processus sont considérés étre
a l'origine de la création de défauts dans lesdssli les processus élastiques conduisant a la
mise en mouvement d’atomes du solide (atomes del)ret les processus inélastiques

impliquant les niveaux électroniques (ionisationesaitation).
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3.1 - Création de défauts par excitation électronige

Si jusqu’a maintenant, nous avons décrit les chaegés auxquels sont soumis les
ions, il faut aussi décrire ce qui se passe danmsti#&re apres que les ions l'ont traversée. Les
types de défauts, qu’un ion peut induire dans Uidescsont déterminés par le type de solide.
Le processus de création des défauts dépend deutduse électronique du matériau. Ainsi
les collisions électroniques induisent dans ledaigs et les semi—conducteurs des défauts
structuraux alors que dans le cas des métaux,rj@neerait plutét dissipée sous forme

d’énergie thermique sans créer des défauts stawotlif™ 7.
Les défauts créés dans le solide peuvent étredslassnme suit :

1. Défauts ponctuels qui peuvent étre des lacunes, atlwes interstitiels ou une
combinaison des deux (une paire de Frenkel).
2. Défauts étendus qui sont des conséquences desiarwliélectroniqgues multiples

pouvant conduire a la création des traces latentes.

3.1.1- Effet de la vitesse du projectile sur la cedion des traces

Le paramétre le plus utilisé dans l'interprétatitenla création des traces est le pouvoir
d'arrét. Pourtant, des mesurf§" %3 et des simulation§R %! montrent qu'un autre
paramétre joue un réle important dans la créates tdaces produites par l'irradiation d'un
solide. Ce paramétre est la vitesse du projedilesi, sur la figurel —8, on observe (dans le
cas d’'une irradiation de la silice vitreuse auxsid€r) que d’'un c6té et de l'autre du pic de
Bragg pour deux vitesses différentes de l'ion g, il est possible d’avoir la méme valeur
du pouvoir d’arrét. Expérimentalement, il a été meff=" °3! que, plus la vitesse du projectile
est petite, plus la section efficace d’endommageénest grande. Cette difference est
expliquée par le fait que I'énergie déposée estidmap plus localisée dans le cas des basses
vitesses. Par exemple, aprés des irradiations & dtasses différentes du grenatFé0:,
(avec des ions Cu a 0.8 MeV/uma et Kr a 10.7 Me\&upour le méme pouvoir d’arrét (3

keV/nm), les sections efficaces d’endommagementsunées par RBSMEF

, sont
respectivement 5.3xI6 cnt et 1.2x10" cnf. Les dimensions des traces latentes diminuent
guand le pouvoir d’arrét augmente. Par exemple; des ions Plomb, une perte d’énergie de
40 keV/nm est atteinte pour des énergies de 3.6/Mu¥ et de 12 MeV/uma ; les sections

efficaces correspondantes sont 11 X3Iht et 8.2 x 132 cnf respectivement.
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Figure | — 8 : Evolution du pouvoir d’arrét électronique en fooctide I'énergie pour une
irradiation avec des ions Kr dans a-gi®our deux énergies différentes (0.5 MeV/uma et 8
MeV/uma), les pertes d’énergie électronique soahtidues correspondent a la méme valeur

8 keV/nm)coN 04

Ces résultats montrent clairement que, la perteed@de n’est pas I'unique parameétre
qui explique I'évolution de 'endommagement, et dudistribution spatiale de la dose autour
du passage d'un ion est aussi un parameétre impqutan la création et la taille des traces
dans le matériau-cible. L'influence de cette disttion spatiale de la dose a été observée dans
l'oxyde magnétique, ¥e01, la taille des défauts du régime basse vitesse éifférente de

VEF 93]

celle du régime haute vitesse. Ainsi, A. Meftaha ont montré que pour un méme

pouvoir d’arrét électronique :

- Le rayon de trace effectif Rdéduit des expériences de basse énergie, esieaurpad
celui des expériences a haute énergie (figure9).
- Le seuil de création de trace se trouve déplace lgsrfaibles pouvoirs d’arrét lorsque

la vitesse du projectile diminue.
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Figure T —9: Evolution des rayons effectifs de trace éh fonction du pouvoir d’arrét

JMEF 93]

électroniqu pour deux gammes de vitesses différentes (hautbasses) dans le

Y sFes01, et la morphologie des traces correspondante (Rasiction efficace ARRE).

3.2 — Les modeles de création de défauts

Plusieurs modéles ont été avancés pour décriradeanismes de formation des traces.
Ces modéles traitent des mécanismes par lesgésisrdiie emmagasinée dans le systéme
électronique est transformée en mouvement atomlggeprocessus d’excitation électronique
et d’'ionisation conduisent a une tres forte derdééharge dans une région localisée autour
de la trajectoire des ions. La nature de I'endormamant résultant est directement liée a la
durée de vie des états excités qui détermine da&tfié de la conversion de I'énergie en

mouvements atomiques.
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3.2.1 - Le modéle de I'explosion coulombienne.

Ce modéle proposé en 1965 par Fleischer, Priceatiten™F ®*lest basé sur le fait
gue lorsqu’un ion de grande énergie pénétre danmt&re, il éjecte de nombreux électrons
et crée ainsi un cylindre d’ions positifs le lorg sh trajectoire. Cette accumulation de charge
entraine une forte répulsion coulombienne entréles conduisant a une véritable explosion
locale, qui sera écrantée par le retour des élextidexplosion devient significative, c’est-a-
dire que les atomes sont mis en mouvement, lor&&demps de retour des électrons est
supérieur au temps caractéristique d’une vibratitomique (13> s) et lorsque la force de
répulsion entre ions est supérieure aux constaéssiques (la grandeur pertinente pour ce
modéle est le module de Young du matériau). Il,fdahc que la mobilité des électrons et la
densité d’électrons libres soient faibles. Les iéextés du centre de la trace laisseront des
lacunes pour occuper des positions interstitichgses la relaxation de la zone perturbée, il

subsiste une zone désordonnée moins dense quéddamanitial.

3.2.2 - Le modéle de la pointe thermique

Les mécanismes de création de défauts peuventdétnits dans certains cas par un
modéle dit de « pointe thermique ». Seitz et*a1° ont développé ce modéle qui avait été
mis au point une trentaine d’années auparavank pBesaué?=> Z!Ce modéle est basé sur
l'idée suivante : lors du ralentissement électraaigl’énergie déposée par l'ion incident sur
les électrons de la cible est convertie en chglauarinteraction électron-phonon. Le transfert
d’énergie vers les atomes du réseau se faisantpmashe de la trajectoire de lion,
'échauffement est trés local. Les forts dépotanel§ie peuvent ainsi provoquer la fusion
d’une région cylindrique le long du parcours ded'i Cette fusion est suivie d’'un phénomeéne
de trempe ultra —rapide pouvant geler le matérasdine structure amorphe. Reste ensuite a
établir une corrélation entre la pointe thermiquies défauts. L’évolution de la trace est donc
décrite a l'aide de la thermodynamique a I'équédilpermettant de définir les températures du
gaz d’électrons libres, du réseau et leur mise ariligre par interaction électron-phonon.
L’hypothese majeure réside dans la possibilitéé&fan une température.
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En définissant le rayon de trace comme le rayoddaiu modéle de la pointe thermique,
il est possible de comparer les prédictions de adéate aux résultats expérimentaux. Jusqu’a
présent, seul le modéle de la pointe thermiquetalételoppé de facon qualitative et surtout

92]

quantitative dans les semi-conducteurs amorphe¥ %2 les métaux™AN I et les

isolantd!e" 520U 55

Notons que les modeles de I'explosion coulombiegtrde la pointe thermique ne sont
pas deux modeles contradictoires, seulement ilssiderent des parametres physiques
différents. La figurd — 10 montre les mécanismes de formation des tdaes le solide (les
semi-conducteurs dans notre cas) suivant les dewdeles : I'explosion coulombienne et la
pointe thermique
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Figure T —10 : Représentation schématique de la formation desdrdors du passage d'un
ion lourd rapide dans un solide (semi-conductesgivant le modéle de I'explosion

coulombienne et le modéle de la pointe thermique.
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Chapitre 11

Résultats antérieurs sur 'endommagement induit
par irradiation dans les semi-conducteurs



1 — Introduction

La perte d’énergie d’'un ion incident dans un sqlidduit des dommages dans celui-
ci. Le type de dégats laissés dépend de la natusmlile. Comme nous l'avons vu dans le
chapitre 1, les défauts initialement induits pae imadiation sont la lacune et linterstitiel,
l'ensemble formant une paire de Frenkel. Ce sost d&fauts que I'on observe a basse
température dans les métaux irradiés, tout au memndessous du seuil de perte d’énergie
électronique au-dela duquel des traces sont obe®riz& nature des défauts observés dans les
semi-conducteurs est un peu plus complexe. Etest seulement durant ces derniéres années
gue quelques résultats expérimentaux sur I'effietadliation sur les semi-conducteurs ont été

publiés.

Le but de ce chapitre est de résumer ce que I'onaibactuellement sur la formation
des traces induites par irradiation dans les semdkacteurs, et plus particulierement le
phosphure d’indium (InP), 'antimoniure d’'indiumm@b), I'arséniure de gallium (GaAs), et le
germanium Ge qui font 'objet de cette étude.

2 —Etat de I'art sur les études d’irradiation des smi-conducteurs étudiés

2.1 — Irradiation avec des ions lourds rapides
2.1.1 — Le phosphure d’indium (InP)

L’endommagement des semi-conducteurs induit padimtion aux ions rapides dans
le régime du pouvoir d'arrét électronique, ol (@gd >> (dE/dx)), est un domaine de

HES98, HERBI Gt &t dié

recherche récent, et ce n'est qu'en 1998 que PEgde Wesch et
pour la premiere fois le comportement du phospliliredium irradié avec différents ions
lourds et ont montré la formation des traces la®rdans ce matériau. Leurs résultats

expérimentaux ont été confirmés en 2002 par Szerald>~°%

Une autre étude a été réalisée par Kamarou B8 sur le InP irradié a la
température ambiante avec des ions Kr, Xe, et Aaatgie variant entre 0,3 et 3 MeV/uma.
Les échantillons ont été caractérisés par la spmétrie de rétrodiffusion de Rutherford (C-
RBS) en canalisation et la microscopie électronigngransmission (TEM) pour quantifier
les défauts. Dans le tabledl+1, sont reportés les principaux parameétres etrdssltats
obtenus pour le phosphure d’'indium par Kamarou. &*¥°°!.
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lons Energie & Ei/M; (dE/dX)e (dE/dX)n Rayon de Rayon de
projecties  (MeV)  (MeV/uma) (keV/nm) (keV/nm) trace Res trace Rem

(nm) ()

Xe 193 1.50 18.6 0.080 1.2+0.1 -

Xe 250 1.94 20.0 0.060 1.3+0.1 22-4.0
Xe 390 3.02 21.5 0.042 1.4+0.1 -

Au 150 0.76 18.8 0.259 2310.1 15-35
Au 593 3.01 29.1 0.078 3.0+£0.1 15-45
Xe 82 0.64 135 0.165 1.6+£0.1 -

Kr 140 1.63 12.1 0.039 - -

Au 64 0.32 10.7 0.568 1.2+0.1 -

Au 79 0.4( 12.€ 0.50( 1.1 +0.; -

TableauIl-1: Récapitulatif des conditions d’irradiation et dedeurs des rayons de traces de

I'InP mesurés par Kamarou et & %6,

Les résultats obtenus par la microscopie électuenigq transmission (TEM) du
phosphure d’indium irradié avec des ions Xe etgant illustrés sur les figurdb1 etll-2.La
figure II-1 montre une image d’InP irradié a températureiante avec des ions Xe de 375
MeV et des ions Au de 593MeV, jusqu'a une fluere®@d x 16'ions/cnf. Les taches noires
marquées par des cercles représentent les traeasekformées par des ions individuels, et
celles marquées par des fleches visibles sur lagasi(a) et (b) sont formées par plusieurs

ions heurtant la surface cible prés I'un de l'autre

L’accumulation des dommages dans I'InP irradié ades ions Xe d'énergie
375MeVen fonction de la fluence est illustrée sufigurell-2. On remarque le nombre de
traces et leurs tailles augmentent avec 'augmentate la fluence de l'ion. L’augmentation
de la taille des traces aura lieu, quand un iorepérdans une région déja pré-endommagée
par les ions précédert$°® . Finalement, laugmentation de la fluence de l'imene & la

formation d’une couche amorphe contiffe®”!
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Figure II - 1 : Images de microscopie électronique en transmis@i&@Mm)M=s “de IInP
irradié a température ambiante a une fluence de84 cm? avec des ions Xe de 375 MeV
(a) et Au de 593 MeV (b).

Figure II - 2 : Images de microscopie électronique en transmis@i@m)™=s ° de I'nP
irradié & température ambiante avec des ions X&78eMeV & une fluence de (a) 8,4x10
cm?, (b) 2,8x 16% cm? et (c) 5,6x 16 cmi®.
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Une autre étude expérimentale a été faite par Kéadil.“"*°"! sur les modifications
induites en surface du phosphure d’'indium par des lourds rapides. Cette derniére a été
réalisée avec des ions Au d’énergie 200 MeV a miffies fluences. La caractérisation de la
surface de I'échantillon irradié a essentielleménd réalisée par Microscopie a Force
Atomique (AFM). Cette technique permet de décr® rhodifications topographiques de la

surface.

Les résultats obtenus par Khalil et &"*°® montrent que, dans le cas des basses
fluences (5x18 ions/cnf) la surface de I'InP reste plane et aucune traee téfinie n’est
observé en surface. Au lieu de cela, ils ont oldseles fosses qui apparaissent comme des
traits. Inversement, pour les hautes fluences (fxb@s/cni) la surface de I''nP irradié est
complétement amorphe et devienne trés rugueusengpacaissant a la surface non irradiée et
au cas des basses fluences.

L’'observation par AFM a permis d’identifier les foes des impacts des ions a la
surface sous forme de bosses appelées «hillockseigee de la présence de traces. Les
images a, b, c, et d (figuie3) montrent les modifications en surface de I'toMifférentes
fluences. D’apres cette figure, une augmentatiopoimante de la rugosité de la surface de
I'InP se produit seulement pour les hautes fluerfees x 132 ions/cnd), lorsque la surface
devienne completement amorphe. Des bosses «hiloekparaissent sur la surface de
I'échantillon pour les deux fluences 5 x'i6t 1 x 18%ons/cnf.

a ]
et | 04

i S o

Figure IT - 3 : Images AFM tridimensionnelle§™"%! d'un échantillon InP irradié &
différentes fluences (a) surface non irradié, (k)10 (c) 5.x 183 et (d) 1 x 1&* ions/cnf.
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2.1.2 — L’antimoniure d’'indium (InSb)

Dans le domaine de lirradiation avec des ionsdsuapides, la premiéere étude sur
lendommagement du semi-conducteur l'antimoniurendim (InSb) dans le régime du
pouvoir d’arrét électronique a été effectuée panssg et al>*c°? Cette étude, a été réalisée
avec des ions Pb d’énergie comprises entre 1,88 kteVV/uma, et en utilisant la microscopie
électronique en transmission et en haute résoluéibra rétrodiffusion Rutherford en
canalisation (C-RBS). La premiere technique (TEMg§welée des traces induites par l'ion Pb
d’énergie 1,85 MeV/uma. Le nombre des traces obssretait en bon accord avec la fluence
(figurell-4-(a)). L'observation en haute résolution a momjué I''nSb recristallise dans une
direction différente du cristal original (figuié — 4-(b)). Dans cette expérience, les diametres

des traces déterminés par (C-RBS) sont comprig é0tet 19nm.

Figure II-4 : Micrographie électronique a transmissitit % de I'InSb irradié avec des ions
Pb d’énergie 1, 85 MeV/uma.

(a) Image de déformation

(b) Micrographie électronique haute résolutionng'seule trace
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A. Kamarou et af* %! ont montré de leur part qu’en irradiant I''lnSheinpérature
ambiante avec des ions Au de 573 MeV & une fluelecb x 16° cmi?, des traces latentes
continues ont été observées par microscopie élEqgtre a transmission. Comme il est
montré sur la figurél — 5, les traces d’ions sont visibles soit entarg taches blanches en

champ sombre (figuie5-(a)), ou comme des régions sombres (fijube(b)).

-
+

100 nm

Figure II-5 : Images de microscopie électronique en transmis§i6h®® de I'InSb irradié a
température ambiante avec des ions Au de 593 Manéedluence de5xtbcm?.

(a) Selon la directioi<100>

2.2- Irradiation avec des agrégats €
2.2.1- Pourquoi utiliser des agrégats £ ?

La découverte des fullerenes est trés récentesgt’en 1985, le diamant et le graphite
étaient les seules phases connues du carbone. &n Kéoto et Smalley (prix Nobel de
chimie en 1996) ont réussi a synthétiser une pbktede, celle des fullerenes. Ce sont des
molécules constituées uniguement d’atomes de carbbqui ont la propriété remarquable de
former des cages fermées. Il existe aujourd’husiplurs variétés de fullerénes qui différent
par le nombre d’atomes de carbone les formant.fllesenes utilisés dans cette étude sont
formés de 60 atomes de carbone. En raison de uaenaxceptionnelle des agrégais@ous

avons décidé de présenter ce type d’irradiation.
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Du fait des grandes valeurs de la perte d’énerlgietrénique (dE/dx)que peuvent
atteindre les agrégats, il nous est apparu int@énés$étudier le comportement des semi-
conducteurs tels que le germanium et 'arséniurgadleam lorsqu’ils sont irradiés par de tels
projectiles. En effet, cette perte atteint des wale(jusqu’a 60 keV.ni) que peut étre
envisagée avec des projectiles « classiques»uel$eg ions lourds.

L’'agrégat Go se caractérise par un tres faible parcours (ddrBodu micrométre). De
plus, au cours de son passage dans le matériaffetbgrégat» ne se manifeste pas sur tout
le parcours : le fullerene reste compact pendavitamle quart de son parcours et ensuite, il
se dissocie. L’irradiation se résume alors a unediation classique avec des atomes de

carbone.

2.2.2- Le germanium (Ge) et I'arséniure de galliunfGaAs)
2.2.2. a- Germanium

Les études concernant le comportement du germasaws irradiation remontent a la
fin des années cinquante. Cleland ef5i? 5> *9lont étudié I'effet de l'irradiation avec des
neutrons & température ordinaire, puis GdB8f ¥ celui avec des particules alpha & 4.2 K.
lls ont réalisé des mesures électriques ainsi @seétlides de recuits. Des irradiations avec
des électrons a différentes températures et éseogieégalement été réalisées par Mac Kay
et al™A® %% calcott et al°*- °”, Bourgoin et al®°” "™ et Fukuoka et af"’® ™. La
caractérisation des défauts a été réalisée priecipat grace a des mesures électriques. La
caractérisation et lidentification des défautsesrépar lirradiation avec des électrons,
neutrons et rayonga connu alors un essor important dans les annegseg- vingt. Poulain
et al."°Y 8% Bourgoin et al®°¥8Y, Fukuoka et df’¥ 8% Mooney et alV'©° & 8 Nagesh
et al.NC®l nuis Fourches et dT°Y* ont irradié du germanium ultra-pur avec des nestro
de quelques MeV. Enfin, Marie et BIAR 932 930, 93¢hnt jrradié du germanium avec des ions
lourds rapides allant de I'oxygéne au plomb. ll$ éudié 'endommagement induit par ces
projectiles grace a des mesures électriques ddti#f et en effectuant des études de recuits.

Gréace a toutes ces études, les défauts créésadgasmanium a température ambiante
semblent étre assez bien connus. Enfin, il estitapbde noter que toutes ces irradiations ont
été réalisées a faibles doses pour lesquelles aeffemnspectaculaire de la perte d’énergie
électronigue n'avait été détecté.
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Qu’en est-il des connaissances sur linfluence aepérte d’énergie électronique
(dE/dX): ?Elles restent encore assez fragmentaires et s#eslébouchent pas sur des
conclusions définitives. Izui et dF 8 montrent une recristallisation de films minces de
germanium amorphe sous faisceau d’ions lourds lersia perte d'énergie électronique
dépasse une valeur seuil qui est de l'ordre de \Brke’. Récemment, lirradiation du
germanium par des ions lourds, dont les valeur&lBé&x). sont trés élevées, n'a pas permis
de mettre en évidence un effet de cette derBf&Fe’® . Plus récemment encore, et toujours
pour tenter de comprendre I'influence de la petémetgie électronique, Huber et &8 971
ont irradié avec des ions lourds du germanium cisadti a de trés forts endommagements.
Grace a des observations par microscopie électrenids ont pu mettre en évidence la
présence d’'une zone amorphe contenant des ca@iéi® zone ne se crée pas la ou la perte
d’énergie électronique (dE/dx¢st maximale, elle se situe légérement en amora dene
d'arrét de lion. De plus, pour observer cette zoiesemblerait qu'il faille irradier le
germanium avec des ions plus lourds que le gallRan ailleurs, ces mémes aut&lifs®®
ont également mis en évidence un recuit partielddgémsuts par des mesures C-RBS suite a de
fortes doses lorsque la perte d’énergie électrendgpasse une valeur seuil de l'ordre de 10
keV/nm.

Quelques années aprés, Colder et!“8t°Y ont repris I'étude du germanium en
effectuant des irradiations avec des agrégassl€ 20, 30 et 40 MeV respectivement. Aprés
lirradiation, les échantillons ont été observés pacroscopie électronique en transmission
(TEM) et en haute résolution (HRTEM).

Les résultats des observations en mode haute tiésoinontrent I'existence de traces
continues de formes circulaire et présentent unetstre amorphe. (figure6). Ces résultats
ont suscité une étude plus récente avec des i@msicates Bi et U trés énergétiques, au
maximum de la perte d'énergie électronique (~ 40kewi’) fOM%3l Ce qui a montré
'existence de traces discontinues dans les crstiugermanium, la valeur seuil de perte
d’énergie électronique pour la formation de tracestinues étant estimée entre 46 et 49
keV/nm.
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Figure II - 6: Images HRTEM des trace3"°Y formées dans le germanium irradié, a
température ambiante, avec des agrégats€20 MeV (a), 30 MeV (b) et 40 MeV (c).
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2.2.2. b- L'arséniure de gallium

L’arséniure de gallium est un semi-conductBi4V et de ce fait, il peut se créer deux
types de paires de Frenkel : soit 'ensemble lacot@stitiel d’arsenic soit 'ensemble
lacune-interstitiel de gallium. D'aprés des étudegérieures [Mircea et d"~"® Pons et al.
[PON&S] - stievenard et df 8%, nous savons que la paire lacune-interstitiets#aic est stable
a température ambiante tandis que la paire laciteestitiel de gallium est instable méme a
tres basse température. Ainsi, dans l'arséniurgalleum irradié, il N’y a pas de bilacune.
Comme pour les autres semi-conducteurs, les itiad&ont débuté avec des électrGRE ™!
et se sont poursuivies avec des ions lourds. Johesal.”°" 8 montrent qu'il existe une
recristallisation épitaxiale de l'arséniure de igal amorphe entre 68C et 165°C sous

faisceau d’ions néon.

Toujours grace a des mesures électriques, le caement de l'arséniure de gallium
irradié est assez bien déterminé. Cependant latisituest plus compliquée que dans le
germanium. En effet, il existe beaucoup plus deanx dans la bande interdite associés aux
défauts (notamment a cause de la stabilité de lee dacune-interstitiel d’arsenic a
température ordinaire).

En ce qui concerne la perte d’énergie électronitpseetudes effectuées sur I'arséniure
de gallium dans ce régime en utilisant des ionsd®uapides ont été principalement réalisées
a partir de 1990, par les équipes : Mikou et“4.°®! Komarov et alk°™ %1 %! Szenes etal.
[52€ 02, 11Hida et af™'® %%, Didyk et al!P'® %" %8 Kamarou et af**™ %! Schnohr et af>“" ¥!
et Wesch et alV&S 04 06 07. 12l T tes ces études ont montré qu'aucune trace plu@or
continue n'a été observée dans l'arséniure deugallinais seulement il y a formation de

défauts ponctuels et de défauts complexes.

sr 7

En revanche, des traces cylindrigues amorphes tntréélées dans le cas de
lirradiation du GaAs avec des agrégats €°- °* d’énergies 20, 30 et 40 MeV (figure7).
D’apres les images de cette figure, il est possilgleléterminer les diametres des traces et
leurs densités (nombre de traces par unité deac)tfLes observations montrent que ces
traces sont situées aléatoirement sur toute lacirtles échantillons. Colder et!d" “ont
vérifié que les densités déterminées corresponddiem aux fluences recues par les
échantillons. Par conséquent, chaque agréganh€ident donne naissance a une trace.
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ot =4x10"° Ar.cm™

o =4x10° Ar.cm™

dt =3x10° Ar.em™

Figure II-7 :Images TEM des tradé8-°" formées dans l'arséniure de gallium irradié, a
températureambiante, avec des agrégats @e 20 MeV (a), 30 MeV (b) et 40 MeV (c). La
direction du faisceau d’agrégats est perpendiaiknia surface des échantillons.
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Dans le tableaull-2), nous avons reporté les principales grandesspcées a
chacune des irradiations faites par Colder &t°4l°" t pour chacun des deux semi-
conducteurs Ge et GaAs.

Matériat | Agrégat: | Energi¢ | Parcour | (dE/dX, | (dE/dX), | B= Densité
vic | dénergie
(MeV) | (um) | (keV/nm) | (keV/nm) électronique
CONNENE
(eV.A®)
C2o 13 0,91 17 0.3t 1.0¢ 4.0
Coo 20 0.5¢ 37.< 1.65 0.77 39.2(
Ge Coo 30 0.7¢ 44.€ 126 [0.94] 19.6(
Coo 40 0,91 50.€ 1.04 1.0¢ 12.0(
C2o 13 0.9¢ 17.4 0.3t 1.0¢ 4.1C
Ceo 20 0.5¢ 38.4 1.6¢ 0.77 40.3(
GaAs [ Cq 30 0.7€ 46 127 |09/ 20.AC
Coo 40 0.9¢ 52.¢ 1.0t 1.0¢ 12.3(

Tableau II-2 : Grandeurs caractéristiquéS- °!! des différentes irradiations, a température
ambiante, avec des agrégats.

2.2.2.1- Mécanisme de recristallisation

Comme cela avait déja été relevée dans le siliilth®® la principale difficulté a
laquelle sont confrontés Colder et &P °Y pour déterminer les diamétres des traces du
germanium et de larséniure de gallium a été unnph@ne de recristallisation sous le
faisceau d'électrons du microscope. En effet, ederiraute résolution, ils ont apercu que le
diamétre des traces diminuait au cours du tempslggeesoit le matériau. Cette
recristallisation leur apparue assez surprenanteaison de la faible perte en énergie des
électrons de 200 keV. Celle-ci est en effet inféfnéede 5 ordres de grandeurs a I'énergie
électronique perdue par les agrégats. Cependanflule des électrons et des agrégats sont
aussi radicalement différents. Dans le cas desgatgéle flux est de l'ordre de 5x10
agrégats.cis® alors que pour les électrons délivrés par la soueBs du microscope, ce
flux est de 1x18e.cm?s® (en HRTEM). Par ailleurs, la température de reaftisation dans
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la plupart des semi-conducteurs amorphes est déré¢ale 500C °*™ % mais, en raison de
'environnement cristallin des traces amorphesetes aprés irradiation (la recristallisation
s'effectuant du pourtour de la trace vers son egntiette température doit étre plus basse
dans notre cas. Par conséquent, bien que l'augtimmen température de I'échantillon sous
le faisceau d’électrons (environ 200) soit inférieure & 500C, elle doit étre responsable du
processus de recristallisation observé.

Une question reste cependant en suspens : pousjpoocessus de recristallisation
est-il beaucoup plus rapide dans I'arséniure diéugaljue dans le germanium ? 1l n’y a pas, a
priori, de différences notables entre les valewrslad diffusivité thermique entre les deux
matériaux. D’autre part, I'orientation du crist&a semble pas intervenir puisque, Colder et al.
[COLOY ot pu remarquer que I'orientation n'influait mas la cinétique de recristallisation.

Par contre, une des difficultés majeures pour étutk mécanisme de recristallisation
est sans aucun doute I'épaisseur de I'échantill@g@elle la trace est observée. Or, il est tres
difficile de connaitre avec précision la valeur leipaisseur dans la zone observée. Nous
savons cependant que les observations en micres@pitronique en transmission sont
satisfaisantes pour des épaisseurs de la zonevébsallant de quelques nanometres (au
centre de I'échantillon) jusqu’'a une vingtaine denemetres. Les figureH-8 et I1-9
présentent un processus de recristallisation adees épaisseurs dans de l'arséniure de
gallium irradié avec des agrégats de 40 MeV :

~ 16 min.

Figure II-8 : Processus de recristallisation d’une tfdte’” due au passage d’un agrégapb Ge 40
MeV dans de l'arséniure de gallium sous l'actionfdisceau d’électrons du microscope (observation
réalisée au bord de I'échantillon correspondameaépaisseur d’environ 7 nanometres).
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10 nm W

16 min. = 28 min.

Figure II - 9 : Processus de recristallisation d’'une tfa¥e’ due au passage d’'un agrégat
Ceo de 40 MeV dans de l'arséniure de gallium soustibacdu faisceau d’électrons du
microscope (observation réalisée a une épaisseaviddn 20 nanometres).

bY

Nous voyons, grace a ces deux séries d’'images,/'épaisseur a laquelle se fait
l'observation est un paramétre primordial pouritetique de recristallisation. Celle-ci est en
effet beaucoup plus rapide lorsque I'épaisseurfaiste. Nous pouvons alors émettre deux
hypothéses. Soit la recristallisation des tracdsuesphénoméne en volume, et lorsque
I'épaisseur est faible, le volume amorphisé estnov@ et par conséquent, la recristallisation
est plus rapide. Soit la recristallisation est henqpmene de surface et lorsque I'épaisseur est
faible, 'énergie nécessaire pour amorcer le pracesle recristallisation est moindre. Nous
n'avons pas d’explication précise sur ce phénonumeecristallisation. Nous savons que,
dans le silicium®“N °8 la vitesse de recristallisation se rapproche ele ®bservée dans
larséniure de gallium. Cependant, I'étude de leristallisation des traces sous le faisceau
d’électrons du microscope nécessiterait beaucaupd# travail.

2.3-Section efficace de création de dommage

Des mesures de rétrodiffusion Rutherford en caatidis (C-RBS) ont été effectuées
sur des échantillons massifs d’arséniure de galiianliés avec des agrégats Ge 30 MeV.
Ces mesures permettent de remonter a une sectimacef expéerimentalese, Pour

larséniure de gallium®® °Y elle est 140 nfa La section efficace déterminée par
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microscopid“®-*Y est de 123 nfll y a donc un trés bon accord entre cette vagéwrelle
déterminée grace aux mesures de C-RBS. Ce réstdate donc que les traces observées en
microscopie électronique ne sont pas un artefgoéréxental lié a la faible épaisseur de la

zone observée mais correspondent a un endommagbieeméel du matériau.

Nous avons reporté dans le tableHu— 3, les valeurs des sections efficaces
expérimentale$”©- ° 6, (déterminées & partir du diaméuledes traces par la relation
(rd?)/4) pour les différentes irradiations réaliséassiaque les valeurs des sections efficaces
totales de déplacement théoriquag, et celles des pertes d’énergie électronique (JE/dx
déterminées par le code SRIM :

Matériat Energie du Gexp Gthéo (dE/dXe
Ceo () (nnP) (keV/nm)
(MeV)
20 28 0.8: 37.2
Ge 30 88 0.64 44.¢
40 12¢ 0.5(C 50.¢
20 28 1.27 38.2
GaAs 30 12¢ 0.9: 46.C
40 177 0.74 52.3

TableauII-3 : Sections efficaces expérimentatrg, déterminées a partir des diametres des traces et
sections efficaces totales de déplacemggidéterminées par SRIM dans les deux semi-condwscteur
et pour les trois énergies d’agrégats/€>-°*1

On observe que les valeurs de la section efficapgéranentaleseyx, Sont environ

de 2 ordres de grandeurs plus importantes quedt®ss efficaces totales de
déplacemensie, De plus, la section efficace expérimentalg augmente

lorsque I'énergie de I'agrégat augmente alors gueettion totale de déplacement

otheodEcroit. Par contre, la section efficace expérimleraugmente lorsque la
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perte d’énergie électroniqgue augmente aussi. Ta@ge®bservations montrent
bien que la création des traces amorphes estuié@oetes valeurs de pertes

d’énergie électronique (dE/ddéposées par les agrégats.

Pour illustrer ce résultat, nous avons représamté@adigurell-10,
I'évolution de la section efficace expérimentadg, dans les deux semi-
conducteurs Ge et GaAs en fonction de la perteedipa électronique (dE/dx)

200
A
A- - Arséniure de gallium
150 #— Germanium
A [
€ 100
=
= e
e
50 |
i
20 30 40 50 60
(dE/dX)e (keV/nm)

Figure II-1C: Evolution de la section efficace expérimentalg, en fonction de la perte
d’énergie électronique (dE/dx) dans du germanium et de l'arséniure de galliumadiés, a

température ambiante, avec des agrégatsl€20, 30 et 40 Mel¥°- 4.

Nous pouvons, en extrapolant ces courbes a unervaldle de la section efficace
expérimentale, déterminer un seuil en perte d'éaa¥gctronique nécessaire a la création des
traces. Ce seuil est d’environ 35 keV-hdans I'arséniure de gallium et dans le germanium.
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L'’ensemble des résultats expérimentaux obtenusdpa&rs équipes de recherches
concernant I'évolution des sections efficaces ddanchagement induites par des agrégats
Co00u Gso dans les semi-conducteurs InP, GaAs et Ge aléséd dans un travail réalisé par
Kamarou et al**%! (figure11-11).

35{' _I III|I III|II II|II LILI | rri I|III T | rrri |IIII | rrri |IIJ T | LI I| IIII-
i A 40 MeV
[ G irradiation at BT P ]
300 | £ ; ]
250 _ G&: irradiation at BT K _
. e [InP o 23 MeV
200 [ F Y GE]n":"LEI ’_.'r ) b
% Ge LV somev &
€ 1s0f ‘ , PR
[ : # 4 # g :
\; [ ’ 30 MeV & ) 40 Me']
& 100f K e ]
- e 30-MeV &7
EID :_ .-.." . " - N
[ 133 MeV o 20 MeV A 4 o0 mev
ﬂ'....l....l...:l....|....|....|.-..n1.., ..... | I T B
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 &5 80
(dE/dx)e (keV/nm)

Figure II-11: Evolution de la section efficace expérimentalg, en fonction de la perte d’énergie
électronique (dE/dx), dans I'nPP"%7 GaAdeCt %2 et GEO U jrradiés, avec des agrégats C
U GygkAM 08]

Cependant, comme en témoigne la figlirel1, I'irradiation avec des agrégats ©u
Cso méne a l'apparition des traces latentes, et quseddion efficace d’endommagement
augmente avec la perte d’énergie électronique ¢JE/d

35



Références Chapitre |l :

[BOU 71]

[BOU 81]

[CAL67]
[CLE 55a]

[CLE 55b]

[CLE 59]
[COL 01]

[COL 02]

[DHA 07]

[DID 07]

[DID 08]

[DRE 74]

[DUN 98]

[FOU 91]

[FUK 74]

[FUK 81]

J. C. Bourgoin, F. Mollot, Phys. Stat. S&8, 343 (1971).

J. C. Bourgoin, P. M.Mooney, F. Poulin, fBets and Radiation Effects in
Semiconductors, edition R. R, Hasiguti, The institwf Physics, London
(1981).

T. A. Calcott, J. W. Mac Kay, Phys. Rev.11&98 (1967).
J.W. Cleland, J. H. Jr. Crawford, J. @gPPhys. Rev. 98, 1742 (1955).

J.W. Cleland, J. H. Jr. Crawford, K. Laforowitz, J. C. Pigg, Phys. Rev. 99,
1170 (1955).

J. W. Cleland, J. H. Jr. Crawford, J. Agphys. 30, 1204 (1955).
A. Colder, Thése de Doctorat de 'Univégsie Caen (2001).

A. Colder, B. Canut, M. Levalois, P. Mari¥. Portier, S. M. M. Ramos, J.
Appl. Phys. 91, 5853 (2002).

S. Dhamodaran, A. P. Pathak, A. Dunlop, Jaskierowicz, S. Della- Negra,
Nucl. Instr. And Meth. B256, 229 (2007).

A. Didyk, F. Komarov, L. Vlasukova, V. Ywhenko, Yu. Bogatyrev, F.
Korshunov, E. Gracheva, Vaccum 81, 1175 (2007).

A. Didyk, F. Komarov, L. Vlasukova, E. Grheva, A. Hofman V. Yuvchenko,
R. Wisniewski, T. Wilczynska, Nukleonika 53, 77 Q3&).

J. Dresner, J. Appl. Phys. 45, 4118 (1974)

A. Dunlop, G. Jaskierowicz, S. Della-Neghucl. Instr. and Meth. B146, 302
(1998).

N. Fourches, G. Walter, J. C. BourginCJ.Bourgin, J. Appl. Phys. 69, 2033
(1991).

N. Fukuoka, H. Saito, Jap. J. Appl. Phi3, 1524 (1974).

N. Fukuoka, H. Saito, Jap. J. Appl. P38, 1519 (1981).

36



[FUK 83]
[GOB 58]

[HER 98]

[HUB 97]

[HUB 98]

[1IZU 86]

[JOH 89]

[KAM 06]

[KAM 08]

[KHA 08]

[KOM 01]

[KOM 03]

[KOM 05]

[MAC 59]

[MAR 93a]

N. Fukuoka, H. Saito, Y. Kambe, Jap. JpAghys. Part 2. 22, 1353 (1983).
G. W. Gobeli, Phys. Rev. 112, 732 (1958).

O. Herre, W. Wesch, E. Wendler, P. |. G&idF. F. Komarov, S. Klaumiinzer,
P. Meier, Phys. Rev. B58, 4832 (1998).

H. Hubert, W. Assmann, S. A. Karamyan,Micklich, W. Prusseit, E. Gazis,
R.Grotzschel, M. Kokkoris, E. Kessionidis, H. D.édkes, R. Vlastou, Nucl.
Instr. and Meth. B122, 542 (1997).

H. Hubert, W. Assmann, S. A. Karamyan, 1. Mieskes, H. Nolte, E. Gazis,
M. Kokkoris, S. Kessionides, R. Vlastou, R.GrotzdchA. Mucklich, W.
Prusseit, Nucl. Instr. and Meth. B146, 309 (1998).

K. Izui, S. Furuno, Proc XlInt. Cong. Electr. Micros, Kyoto (1986).

S. T. Johnson, R. G. Elliman, J. S. Wili® Nucl. Instr. and Meth. B39, 449
(1989).

A. Kamarou, W. Wesch, E. Wendler, A. UngjsVl. Rettenmayr, Phys. Rev.
B73, 184107 (2006).

A. Kamarou, W. Wesch, E. Wendler, A. UngjsVl. Rettenmayr, Phys. Rev.
B78, 054111 (2008).

A. S. Khalil, L. T. Chadderton, A. Yu. Dyk, M. C. Ridgway, A. M. Stewart,
Part. Nucl. Lett. 5, 481 (2008).

F. F. Komarov, P. I. Gaiduk, A. Kamarouatuum 63, 657 (2001).

F. F. Komarov, P. I. Gaiduk, L. A. Vlasuka, A. Yu. Didyk, V. N.
Yuvchenko, Vacuum 70, 75 (2003).

F. F. Komarov, L. A. Vlasukova, V. N. Yulienko, T. V. Petlitzkaya, P.
Yukowski, Vacuum 78, 353 (2005).

J. W. Mac Kay, E. E. Klontz, J. Appl. Phy&0, 1269 (1959).

P. Marie, M. Levalois, J. P. Girard, Gllads, D. Julienne, E. Paumier,
Radiations Effects and Defects in Solids. 126, @BB3).

37



[MAR 93D]
[MAR 93c]

[MIK 96]

[MIR 78]

[MOO 83]
[MOO 84]
[NAG 88]
[PON 85]
[POU 80]

[SCH 10]

[SZE 02]

[SZE 11]
[WEL 52]
[WES 04]

[WES 06]

[WES 07]

[WES 12]

P. Marie, M. Levalois, P. Bogdanski, Jo@\. Phys. 74, 868 (1993).
P. Marie, M. Levalois, J. Appl. Phys. 7852 (1993).

M. Mikou, R. Carin, P. Bogdanski, R. Madel, Nucl. Instr. and Meth. B 107,
246 (1996).

A. Mircea, D. Baolis,
Semiconductors, IOP Conf. proc46, Ed. J. H. Albany. 82 (1978).

International Conferemmn on Radiation Effects in

P. M. Mooney, F. Poulin, J. C. BourginyBhRev. B 28, 3372 (1983).
P. M. Mooney, J. C. Bourgin, Phys. Re\2® 1962 (1984).

V. Nagesh, J. W. Farner, J. Appl. Phys, 5349 (1988).

D. Pons, J. C. Bourgoin, J. Phys. C 18938985).

F. Poulin, J. C. Bourgin, Revue Phys. Adal, 15 (1980).

C. S. Schnohr, P. Kluth, R. Giulian, D. LJewellyn, A. P. Byrne, D. J.
Cookson, M. C. Ridgway, Phys. Rev. B 81, 0752011.(20

G. Szenes, Z. E. Horvath, B. Pecs, F.tiRdszToth, Phys. Rev. B 65, 045316
(2002).

G. Szenes, Nucl. Instr. and Meth. B 26%2(2011).
H. Welker, Z. Naturf. 7a, 744 (1952).
W. Wesch, A. Kamarou, E. Wendler, Nucktinand Meth. B 225, 111 (2004).

W. Wesch, A. Kamarou, E. Wendler, S. Klauzer, Nucl. Instr. and Meth. B
242, 363 (2006).

Wesch, A. Kamarou, E. Wendler, A. Undisk, Rettenmayr Nucl. Instr. and
Meth. B 257, 283 (2007)

W. Wesch, E. Wendler, C. S. Schnohr, Nuestr. and Meth. B 277, 58.
(2012).

38



Chapitre llI

Calcul thermique



1 — Introduction

Dans la formulation du modéle de la pointe thermig@ ° PYF 9% |e matériau-cible
est considéré comme un ensemble de deux systergsgjys continus en interaction : le
systéme des électrons excités et le réseau atontgpue ces deux systemes, il est supposé

gue les températures peuvent étre définies.

- Le systeme électronique est décrit par la distidm de Fermi- Dirac :

fe)= E -1
eprk _l_’u)+1 (-1)

¢ est I'énergie d’'un électrom, le potentiel chimique dont la valeur a 0 K estlégal’énergie
de Fermi et Tla température des électrons.

- Le systéme du réseau atomique considéré comneasemble de phonons est décrit par la
distribution de Bose-Einstein :

fle)=—>—— (1-2)
exp( )-1

kT

a

ha est I'énergie d'un phonon dont la valeur maximedt 'énergie de Debyeduh, T, la

température du réseau atomique.

A la suite du dép6t d’énergie sur les électrons, derniers se thermalisent a travers
l'interaction électron — électron. L’énergie estseite transmise au réseau via l'interaction
électron — phonon. Dans ce cas, la températuréshaun peut atteindre une valeur importante
pour permettre un endommagement. L'élévation degpéeature du réseau va dépendre des
coefficients de diffusion de la chaleur sur lesctens et du temps d’interaction électron —
phonon.

2- Etablissement des équations différentielles da tonduction de chaleur

On découpe la phase amorphe sous forme de cougliedriques d’épaisseur dr.
Chaque couche cylindrique des deux systemes (@egtre et réseau) a la distance r de la

trajectoire du projectile est caractérisée par lsalecr spécifique Cet sa conductivité
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thermique K a la température T. L’équation générale définisskn répartition des
températures en chaque point de la couche cylindri&pbtient en écrivant le principe de la
conservation de I'énergie pour I'élément considéré.

La quantité de chaleur dQ échangée est donné&pgprdssion:
dQ=GdT +1dV=GdT +hdP I1(-3)

a volume constant :dQ =,€T (111-4)

Suite a 'augmentation de la chaleur, I'énergiend’tiranche cylindrique i varie de dQ
pendant l'intervalle de temps dt.

Soient 'axe (Ox) porté par la trajectoire de l'iowident et r la distance par rapport a cette
trajectoire. Suite a I'échauffement, la variatio@retrgie s’écrit alors:

dQ-=CidT 2t r dr dx G est définie par unité de volume
(In-5)
aQ =C, £2ndrdx (111-6)
dt dt

Cette variation d’énergie est due a la variatiorfldy de chaleur, pour la tranche cylindrique

i, donnée par la premiére loi de Fourier.

= -K gradT =99 (111-7)

la tranchei
ri = (i-0.5 )dr
la tranche i-1

Figure Ill =1 : représentation des tranches cylindriques
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Pour déterminer la variation d’énergie au poirdéfini par r = (i-0.5) dr, nous calculons la

variation du flux aux points & dar e 1 e/ PY guantité de chaleur qui entre par unité de

2 2
temps a travers la surface ;dflans la direction Ox est égale &;-grad T dS =
oT. dr
- K. (—+ 2 (r. + —)dx -8
|( ar )r+dr ( i 2 ) ]-U )

2

La quantité de chaleur qui sort de la surfacgeds

0T, dr (-9
- K . ' 2m (r. - dx
(G e 2 (s =)
En utilisant le théoréme de la moyenne :
fx+nax)= f(x)+ 9 ax
0 X (I1EO)
f(x—-Ax) = f(x)—iAx
0x (11-11)
Nous obtenons :
0T, dr 0T, 0% T, dr
—1 (r. + = — + "n—-12
or (r 2 ) ( or ) or ? 2 ( )
OTi(p_dr v (dTiy _9°2Ti g _
ar(r. 2) (ar)r. 'R (- 13)
Donc les relationsI{I —8) et {II —9) s’écrivent :
oT, dr T, 0°T, dr dr
- K. (—+ 2m(r, + —)dx == K. 2/mdx [(—L), + L—](r, + — - 14
|( ar )rl+d7r ( i 2 ) i [( ar )ri arz 2 ]( i 2 ) ( )
oT, dr T, 0°T, dr dr
-K. (—+ 2m(r, — —)dx = -K . 27md —), - —)(r, - — [-15
|(ar )ri—d—r ]T(I 2) X i ITX[( ar )ri arz 2]( i 2) ( )

2

41



En soustrayant I'équatiofl{ — 14) de (lll — 15), nous obtenons :

62
or

T
2

Ki 27ax{[ (- 9T +

T dr _dar 0Ti 0
5 2](r'7)+[(ar )ri+a

-y (el )

27mrdrdx 1 K, i(r ai)r:r, (1 -16)
r or or !

Soit A(r, t) 'énergie déposée sur le systeme ébmijue par le projectile, le bilan d’énergie
s’écrira pour les deux systémes comme :

c,%Te =19 (i (1) 2Ty g(T, - T,)+ A(r,1) (I -17)
ot r or or
0T 1 0 0T
C a - —— (rK T a) + T - T I =18
e 22k (r) Sy e g (T, - T)) (Il - 18)

g (Te—Ta) représente I'énergie d’interaction électron— piranL’élévation de la
température des deux systémes est régie par kensyst'équations différentielles couplées et
non linéaires du fait de la dépendance en tempéraeitous les coefficients.

Du point de vue de la pointe thermique, le tramsfeiénergie des ions incidents vers le
matériau se fait en deux temps :

1) I'énergie des ions incidents est déposée sur éatréhs en un temps de l'ordre d€ 10

155.

2) I'énergie est ensuite transférée des électronslesm@tomes en un temps variant de 10

1354 10°s. Ce transfert est gouverné par le couplagerétecphonon.

Au cours de ce processus, I'énergie diffuse radialt dans les deux sous-systéemes. Le
bilan de transfert d’énergie se traduit par I'agetdes deux équationHI(- 17) et {II - 18).
Ce bilan s’établit dans une géométrie cylindriquatd’axe (Ox) est 'axe de passage des
ions ; r la distance a cet axe et t le temps (&dLr—2).
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L 24

électrons

g(Te-Ta)

résean

Figure III- 2 : Transfert d'énergie entre le gaz délectraisle réseau, en géométrie
cylindrique. Les fleches en pointillés représentantiffusion d’énergie dans les deux sous-
systemes

3 — Application du modele de la pointe thermique axi semi-conducteurs

cristallins

Les mécanismes de transfert de chaleur entredetr@ms, et entre les électrons et le réseau,
dépendent de la structure du matériau. Plusieuestigms se posent quant aux valeurs a
prendre pour certaines caractéristiques thermignesamment le systéme d’électrons.
Cependant, comme il est connu des expériencesdaséévolution temporelle des propriétés
optiques des différents semi-conductefif§®* HUA%. SCHO4l o gap d’énergie diminue et on
observe un comportement métallique si environ 1@%électrons de valence sont excités a la
bande de conduction. Cette condition est veérifiges ple la trajectoire de l'ion lourd rapide.
En outre, comme il a été suggéré par d’autres ejté@s électrons chauds dans la bande de
conduction des matériaux non métalliques se corappit comme des électrons chauds dans
un métaf®AR8 MEFYTl En admettant cette description, nous pouvonsglieeles paramétres
décrivant la relaxation de I'énergie des électrdass la bande de conduction et le transfert
d’énergie aux atomes dans les semi-conducteursepeudtre déterminés comme dans les

métaux.
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4- La version analytique du modéle de la pointe thienique

Une version analytigue du modéle de la pointe tigrenpour les semi-conducteurs a
été élaborée par Sze&*" Dans cette version, I'aspect microscopique dunph&ne de la
pointe thermique n’est pas pris en compte.

Le passage de l'ion incident énergétique induit alévation de la température du
réseau, durant un temps inférieur &3€) donnée par :

T(r, t) = Tyg +AT(r, 1) (Il — 19)

ou T(r, t) est la température du matériau a laadist r de la trajectoire de I'ion incident et a
I'instant t. Ty est la température de la cible/€k(r, t) laugmentation de la température dans
la pointe thermique. A linstant t =Q\T(r, t) peut étre approximée par une distribution

gaussienne donnée par :

AT(r,0) :%exp[—rzlaz(O)]A (111 — 20)

a(0) est la largeur initiale de la distribution gsienne.
(se) =S /N , ou N est la densité atomique glleSpouvoir d’arrét électronique.

k est la constante de Boltzmann.

gSest la fraction de I'énergie déposée dans la paoirenique. En supposant que le rayon de
la trace est le rayon maximal de la zone fondug,éguations suivantes représentent la
variation du rayon de trace effectife Rn fonction du pouvoir d’arrét électronique: S

R? =a?(0)In 2— R.<a(0) (Il - 21)

et

RZ = a’(0)Se  R.>a(0)
2.7 S« (Il — 22)
S est le seuil de création de traces.

_ 370\KkT,a” (0) (Il — 23)
g

S

Dans I'équation II-23), To=T¢ -Ti: ou T; et T; sont la température de fusion et de

lirradiation respectivement.
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Szenes a utilisé son mod&& pour r'analyse des traces latentes observéesldsns
semi-conducteurs cristallins InP, GaAs et GeS és@ar des ions lourds rapides et par des
clusters (figurdlII-3)

100 F

BD

o
4

':r[er'l

2
&

R

20 F

D 1 1 1 1 1 1
2 25 3 3.5 4 4.5 5

o= |'J ~ . I.II
S, (10keV,/nm)

Figure III- 3: Variation du carré du rayon de trace effectft Bn fonction du pouvoir
d’arrét électronique @lans le cas du GE&94S2E08] |nplSZE02, KHAS, DHA0T] ot 59AdC0L02]

De la figure Il - 3, SZENES a déduit les paramgtite formation de traces suivants :
a(0) =11.6+ 0.7nm, g =0.205+0.014 pour I''nP (nr4p
a(0) =11.4+ 0.3nm, g =0.18+0.007 pour le GaAs (- 25)
Les parameétres pour le GeS ont été mesurés a hateteses et sont :

a(0)=11.4+0.7nm, g =0.17+0.014. Il € 26)

Dans cette étude, il a démontré aussi qu’il exiske relation entre I'énergie de gap E
et la largeur initiale de la distribution de tengtére a(0) (figuréll-4)

La figure Il — 4 montre que la valeur minimale a®) des semi-conducteurs est égale
a celle des isolants.
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Figure III- 4 : Variation de la largeur initiale de la distributide température a(0) en
fonction de I'énergie de la bande interditg E

5 — Le comportement du gaz d’électrons a haute ter@pature

Martinenko et Yavlinskit"? 8 ont proposé une description théorique, dans leecad
d'un gaz d’électrons libres pour déterminer lesap@tres thermodynamiques du systéme
électronique. Apres le dépot d’énergie par les ionsds dans le matériau, il en résulte un
rapide échauffement du systeme électronique aempérature Jcomparable a I'énergie de
Fermi B, entrainant une région hors équilibre. Le refissdment du systéme électronique se
fait par le transfert de chaleur au réseau. Le sendgessaire pour la transmission de chaleur
des électrons au réseau est beaucoup plus grarid tpraps d’établissement de I'équilibre a
l'intérieur du systeme électronique. Les électronauds ont donc une distribution de Fermi
avec leur propre températurg. Tes quantités physiques caractérisant les pitégridu gaz
d’électrons sont exprimées sous formes d’intégradeBermi.

© X k+1/2 £
— N _ E
Frerz = j ex4_,7dx oun = T (1M27)
0 B e

Pour le calcul de l'intégrale, nous pouvons utiliseformule approximative suivante :
Fe+12 = ACY?[1+ (Ble) 42 (11-28)
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2r(kB+§) 3 TV
Avec A=~ 2 BxA(k+Y)
3 _3 2
r(5)

kT, . . .
{=—2-2% ;¢ estI'énergie de Fermi
gF

Dans les semi-conducteurs, I'énergie de Fermiiastesdans la bande interdite, dont
la largeur varie selon le matériau de 0 eV a quedV. Les expressions analytiques simples
des caractéristiques thermodynamiques du gaz tféfeca chaque température peuvent étre
obtenues a l'aide de cette approximation.

5.1 — La chaleur spécifique €

La chaleur spécifique {&st définie a partir de 'augmentation d’énerdibrEcessaire
pour porter le gaz d’'une températurealla températurecF dTe.

_du _d % 5 of (&)
Ce= d_Te —Elap(a)f(s)ds = lsp(s)a?ds (n1-29)

e

oup (g) est la densité d’états.

Dans le domaine des basses températures (Eq,Ce €St proportionnelle agl

mk,’ ] o
Ce=7Te avec:y = 5 8 _n.A haute température, @evient indépendante de TC. =
Er

Pour tenir compte de ce comportement, nous avamisiate définir deux domaines de

variation de Gqui se raccordent a la température limijgfigure I11-5).

Te<Ty : G=7Te (11-30)
_ _3
T>T,: Ce= EnekB (11-31)
_3
T,est tel que vT, = EnekB (11-32)
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Figure III-5 : Loi d’évolution de la chaleur spécifique électrareqCen fonction de la

températuréVF °3a

K
5.2 — La diffusivité thermique D, = Ce

e
La diffusivité thermique électronique, due aux isidins électroniques, caractérise

'aptitude du gaz d’électron a propager I'énergieue. Elle est donnée par :

( ) et n sont respectivement la vitesse moyenne edriaig des électrons.est la section

efficace d’interaction électron- électron.
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5.2.1 — Détermination de(v)

(v) =/2m,(E) ot m et (E) sont respectivement la masse et I'énergie moyelese

électrons. L’énergie moyenne du gaz d’électronsiéfnie par :

Té‘p(é‘) f(e)de
(E)=2 (In-33)

[ ote)f(e)ae

La densité d’étatp () du gaz d’électrons libres est donnée par :

Vv (Zme
2n®

31
)282
h? (11I-34)

p(e) =

V est le volume du matériau. €)(est la fonction de distribution de Fermi-Diradid& plus

: £ e L.
haut. Le changement de varialifé = —F— et lutilisation de la formule approximative
B e

précédente conduisent a 'expression suivante :

I:3/2

(E)=kgT, =2 = £, ({2 + 016)"2 (111-35)

1/2

5.2.2 — Détermination de la section efficaoe:

La section efficace pour qu’'un électron d’énergig transmet une énergite a un
électron d’énergie, au cours d’une collision en tenant compte du jpsade Pauli et pour

des faibles transferts d’énergie<< g;, €, est donnée par I'expression suivante :
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F 2
6= 26y (—Y2)2 = ZitrT (11-36)
2F 4, 1+(—2-)2
3&

F

La section efficace différentielle de transpaytpour la collision de deux électrons est
] o I . 3 ; e r
déterminée par l'utilisation du potentiel coulombicrante V(r) —4 exp(—a)
nEO

ou d est le rayon de Debye donné par :

P b (kBTe)z+ﬂ (11-37)

ame*\ & 9

L'expression de la diffusivité thermique peut setneesous la forme :

De = Deo® (C)

ou( est la température réduite définie paf &eret @ est la fonction définie comme :

_ Z_2 2 1/4 _i -1
® Q=7 (" + 019" In(1+2) - =] (111-38)

Avec Z :%(97”)4’3%\/ (7% + 016)(C +g) et Qo= (8/9n) (h/m) = 0.402¢ris

rs est le rayon de la sphére équivalente au voluione dutour d'un électron :
1 4 3

— =§n(aBrS) (@ est le rayon de Bohr (0.529 A))

n

e

La figurelll- 6 donne la variation decen fonction d&. On constate qu’a basse température,
D. décroit en 1/% jusqu’ag = 0.1, puis varie en 14Tt passe par un minimur £1) pour
recroitre a partir dé =2
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Figure W-6 : Loi théorique de la diffusivité thermique électrqué en fonction
de la température réduitepour différentes densités électroniqug® 3.

6 - La répartition spatio-temporelle du dépot d’énegie A(r, t)

Le dépbt d’énergie de l'ion sur le systeme éledtpom s’étend radialement a partir de
l'impact de l'ion par I'éjection d’électrons printas et secondaires.

Matiere

T : dépot d’énergie

T : trajectoire de l'ion
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Le dépét d’énergie Sen keV/A) sur cette tranche est une donnée dudai. Or ce
dépbt n'est ni instantané, ni ponctuel. Il convieioinc de modéliser sa répartition sur la
surface et dans le temps. Nous supposons quedait@&m surfacique ne dépend que de r et
que les variables r et t sont indépendants. Aurrayet a l'instant t, A(r, t) peut s’écrire sous
la forme :

A(r, ) = B S Dao(r) X (t) (111-39)

B est déterminé a partir de la condition de norsadithn :

e

o !_‘3"

jA(r,t)det =S
0

ou Iy est le parcours projeté maximum des électronst Bexpression sera donnée par la

suite.

6.1 - La dépendance en temps

D’un point de vue physique, il semble réaliste deléliser X (t) sous la forme d’'une
gaussienne centrée a l'instagt t

__ 1 ~(t-t)° 111-40
X(t) Umex 02 } ( )

6.1.1 - Détermination de §

Dans le cas des ions lourds, I'énergie moyenneétesrons est de I'ordre de 500 eV,
Gervais!®®R %l a montré qu’un électron de 500 eV peut étre rafeant interaction avec les
électrons pour atteindre I'énergie de Fermi enampts de l'ordre de 19 s. Nous supposons
gue ce temps correspond au temps de dépb6t d’énsugi¢ensemble des électrons. Les
expériences lasers femtoseconf@Y % M-8l montrent que ces électrons interagissent entre
eux en un temps de l'ordre de™0s beaucoup plus court que le temps du dépét. @n pe
penser que I'énergie déposée sur les électrons thiesmalisée enIsecondes. Pour ces
raisons, nous prenons la gaussienne centrég saot’ s. Afin d’éviter que le calcul d’'une
exponentielle ne rallonge le temps de calcul fiaathaque itération, la gaussienne est
tronquée /a (/a est la largeur a mi- hauteur) définie par :

fa= 20+/In2
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1 —(t-t,)?
= exp 5
09820+ 21T 20

X(t) pour t <L/a (111-41)

X@®=0 ailleurs (111-42)

6.2 — Dépendance spatiale

Comme mentionné précédemment, les ions lourds rgéindes électrons secondaires
gu'on appelle rayonnement deltd).( L'importance du réle des électrons secondaires
(rayonnemen®) dans la détermination de la structure des trddess a été soulignée par
Katz et al."*T ! qui ont utilisé la distribution de la dose du ragements pour analyser
lendommagement. En se basant sur des calculs aeen@arlo de la distribution de dose
dans l'eau liquide qui traite les interactions gesticules primaires et tous les électrons
secondaires qui accompagnent le passage de l'mdeimt et en combinant des formules
semi- empiriques, utilisées dans les calculs déndarie de traces, Zhang et &" ! ont
développé une formulation analytique, de la distidn radiale de I'énergie déposée.

6.2.1- Développement analytique de la distributiomadiale de la dose

Elle est développée en comparant deux calculs. Damsemier, les électrons du
milieu sont supposeés liés avec un potentiel d'mtios |. La relation qui lie leurs parcours a
leur énergie est linéaire. Dans le second, legréles sont supposés libres. La relation qui lie
leurs parcours a I'énergie est une loi en puissal@ns les deux cas, les électrons
secondaires (rayonnemeaitsont supposés éjectés suivant la normale etaaddt en ligne
droite. Le nombre de rayonnemeénémis par unité de parcours avec des énergies EEapr
entre & et a +da est donné par la formule de Rutherford pour uriemicontenant N

électrons par unité de volume.

_2Ne'Z”  dw (111-43)

=g (wrn?

Z": la charge effective de I'ion incident.

B :la vitesse relative de I'ion incident
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c :la vitesse de la lumiére
me:la masse de 'électron

| :le potentiel d’'ionisation pris arbitrairemegdgal a 10 eV

6.2.1.1-Cas 1

Comme mentionné plus haut, la relation qui lie &cpurs des électrons a leurs

énergies est linéaire dans ce cas.
da 1

p =ka—>—=K (11-44)
dp

Le parcours d’'un électron aprés avoir pénétré pagseur r du matériau est :

1 da)r 1
w =K(p —r)I:>d—:—k (111-45)
r

w, est I'énergie de I'électron aprés avoir pénétrgdigseur r. Pour une couche cylindrique de

rayon r d’épaisseur dr dont I'axe est le parcoar$idn, la dose déposée est donc :

w

1 dw dn 111 -46)
Do (r) = -——)dr—dw (
o (") 2rrar (;[ ( dr ) dw

T

w = 2mc?BA(1-p%) est I'énergie maximale que peut avoir un électidimtégration de Il -
46) donne :

Ne'Z? 1 1
mc?B r+0 R-6 (LI -47)

Do (r) =

Avecr=ka ; kl=0:kw=R

Si on compare cette expression & la dose calpufEg@demment par Butts et K&t
ol | = 0, on constate que l'effet du potentiel digation réside dans le fait de remplacer r
et R par r 40 et R+0 respectivement.
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6.2.1.2-Cas 2

Dans ce cas, la relation qui lie le parcours dtexténs a I'énergie est de la forme :

p = ko
dou:
Pl ok = (p-1)
P w
g = (P2 = a @ don -9 =2
k p da ap

En prenant | = 0 dans I'équatioril(-43), nous tirons :

D ()= —a-)

Ne®Z™ Tl M\ (@ dw
am.c*f* . p P w

En substituantl{l -47), D(r) devient :

Ne‘z™? ¢ g d
D(r) = a-Lyr ®

a’*mcc?Br

L) (@*-1)
p

(LI -48)

(L1 — 49)

L’équation {II — 49) est facilement intégrable en posant%ﬂz
p

Ne‘z? | @ TR
D)= ——
am,.c”SB°r r

Du cas 1, nous notons que la transition des élestibres aux électrons liés se fait en
remplacant r et R a l'intérieur des parenthéses par et R +6 respectivement. Nous faisons
la méme substitution dans D(r) pour obtenir I'édgura(lll -51) bien que cette derniere ne se

(L1 — 50)

déduit pas directement de l'intégration de I'éipraflll -49)

(_r+9)l/a

4=7*2

Dy(r) = e Z R+0
am,.c-B°r r+6
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Il est a noter que la relation qui lip (la distance parcourue par les électrons) a leur
énergie est déterminée par la simulation des denegeerimentales effectuée par Kobetich et

Katz “©B ¢8l et Iskel et al'**8% sous la formep = kaw?, ot k = 6.10 g cntkeV*®

a=1.079 pour w kel
a=1.667 pour w >elk

Cette distribution de dose radiale reproduit latmadu pouvoir d’arrét des protons.
Pour ces raisons, WaligorSKi- 8! a déterminé une correction de I'équati@ii-22) sous la
forme Dy(r) = Da(r) (1+k(r)) en posant :

k() = A(%) exp- (%)

apres des ajustements semi- empiriques, il ab@ligkpression :

Pourr>B =0.1nm k(r) :A(%) exp- (%) (111-52)

c=1.5nm +5nm % ; B est la vitesse relative.
A= 8 B pourp < 0.03 ; A= 193 pour § > 0.03
Pourr<B =0.1nm k(r)=0

La formule D(r) se réduit a 'expression de Zhang et4" 2 pour r grand. BXr) est
interprétée comme la dose déposée par le rayonnheteka. La quantité [Jr) k(r) caractérise
la contribution a la dose radiale des excitation®eisations primaires. Ces deux quantités
sommées donnent la dose radiale totale.

D, (r) = Dy (1+ k (1)) (IN-53)
A (r, t) peut s’écrire sous la forme :

1 —(t—t,)?
exp 5
09820+ 21T 20

A(r,t)=B SD2 (n) pour t< Za

(111-54)

Afrt)=0 ailleurs
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B:—1 ;

J D, (r)2rmrdr
0

L'intégrale est déterminée par la sommation deg®lds énergies déposées sur les rayens r

i=ry,/dr

(0.5) dr <1 [ D, (r)27rdr = )" D, (r, )27r;
0 i=1

fm = %[w]“ W = 2mc?(1 )

p est la densité du matériau considérét k sont définis par : k = 6 .2@ cnfkev®
a =1.079 pour w < 1keV

a=1.667 pour w> 1keV

7 — L’interaction électron — phonon

Le mécanisme fondamental, a la base de I'intenadlectron — phonon, est décrit par
le phénomeéne de polarisation locale. Le phononmeshode de vibration du réseau atomique.
Sion se place a un endroit donné du réseau,deseatne sont pas a leur position d’équilibre.

Il apparait donc une polarisation locBled’ot un champ électrique loc& induit, qui agit

sur I'électron par la force classigiie= —-eE. Le traitement complet de cette interaction

21,2

nécessite la prise en compte de la populatiod’déectrons d’énergiex = et de la

e

population N de phonons d'énergienh ( § vecteur d’onde du phonon). Un électron de

vecteur d’ondé interagit avec un phonon pour arriver dans unfitalk " .

Les vecteurs vérifient les relations de consermadie I'impulsion :

k+g=k : absorption d’un phonon

I
ey

K=K +§ : émission d’un phonon.

7.1- Détermination de I'élément de matrice de I'inéraction électron- phonon

Nous déterminons la forme gM: I'élément de matrice de linteraction électron-

phonon dans le cas de I'émission d’un phorior Kk + §
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Comme constaté plus haut, l'interaction électrdrenon est gouvernée par le phénoméne de
polarisation définie par :

P=nael(r)
ou n, est la densité atomique du réseau
e : la charge électronique

4a(r) : le vecteur déplacement du réseau

7.1.1- Détermination du vecteur déplacement du réae

Le mouvement du réseau est décrit selon I'apprabiimaharmonique par un systéme

de vibrations normales non couplées. La forme gdaétu déplacement, Wu ™ atome

peut étre écrit comme une superposition des dépleces élémentaires correspondant a

toutes les branches de vibrations et toutes lesivsbossibles du vectegr:

Un :§ , [m@i[&n expign+asq; exp—iqn] (11-55)

m, est la masse d’'un atome
N : le nombre d'atomes vibrants
€q; . le vecteur unitaire dans la direction |

La dépendance temporelle du déplacement est endmss les coefficientg;a

da

q; _

a - @ilaa, (I11-56)

L’'obtention de l'opérateur déplacementsiobtient, en remplacant les amplitudgs a
et aq par les opérateurs de création et d'annihilatien pthonon®* !, Dans ce cas

l'opérateur de déplacement peut étre mis soustagfo

h 1 . .
U, =.]—— ) & |——(a, expign+a’q exp-ign) 11-57
\thg%qu)% i (H-57)
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Le changement de lopérateur de déplacementdli atome dans le réseau a un

opérateur de variable continue s’obtient en éctivan

G(r)=> U 5(r-n) (111-58)

L’écriture finale du vecteur déplacement du résestu

G(r)=v2> & /m(am expigr +a;, exp-iqr) (I11-59)
qj

Du fait de la présence des ondes optiques longiales, nous n'aurons pas de sommation sur
j-

1(r)= V2 Y 8y [ (aqexpior +agexp-iqr) 11-60
0(0= VY 8 @) (11-60)

Le vecteur de polarisation s’écrit alors :
D(r) = 1/2 h a \ar +a:+ i
P(r) = neV’ Zq: /2manaw(q) &(auexpiqr +agexp-iqr) (111-61)

La polarisation conduit & une charge de poladsatégale & di? , L'énergie
d’interaction d’un électron avec cette charge esinge par :

Ein = -€ [Q(r —r)divP(r)dr (11-62)

Les électrons forment un écran a l'interactiomedieux d’entre eux. Cela signifie que
ces électrons peuvent effectivement interagir sdst suffisamment proches 'un de l'autre.
Nous pouvons décrire cette interaction par le pakeapprochd®VF *3?: Q(r-r) = & 5(r-r) our
a est de l'ordre de quelques distances interatagsiqu

= B = 22 h iyt iAar '—a+ —iar "' ' -
Hint = Eint |naeazq /mjd(r rYq(asexpiqr '—agexp—igr ')dr (111-63)

L’élément de matrice M- est donné par :
Mk = <\|1knq|Him|\|1k‘nq-1> (111-64)

lwi> = u(r) exp (ikr) qui est la fonction de Bloch décritde mouvement de I'électron,
uk(r) : une fonction périodique qui a la périodiaité réseau.
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[na : le ket propre de I'hamiltonien harmonique.

expi(q+k—-k)ri{n,la,|n_u, (r')u.(r)dv

A :iezazz L + < q‘ Q| kl> k k (I1-65)
7\ 2n.m.e(@)| 7 - [(n,[a; | ney Ui (r)uy (rav

Le produit U(r) u(r) se compose des parties périodiques des fosctierBloch. 1l a

donc la méme périodicité du réseau. Ainsi les iatieég figurant dandlf —65) sont nulles, a

moins que :

G: désigne un vecteur du réseau réciproque. Onudit’qn a affaire & un processus
Umklapp ou processus U. La classification en essas normal ou umklapp dépend du
choix de la zone de brillouin. Par vecteur du résegiproque, nous entendons un vecteur

dont l'origine et I'extrémité sont situées en dguoints du réseau réciproque. Dans notre cas,
nous nous limitons au processus N. Pour simplifieys assimilon%.de(r)u&(r) a l'unité.
Dans le cas de I'émission d’un phonon ; en conaitéle deuxiéme terme de lintégral@l{

65) avec <nq|aq+:\/a nq-1| et en utilisant I'approximation de Deby®, = sq (s est la

vitesse du son dans le matériau considéré), nciesofs :

= yl2 2220 Gd g h 12 }
Mie = -iV 2 a’n, “tnd (2namaa)q) (111-66)

L’interaction électron—phonon est I'échange d'émemntre les électrons et les phonons,

exprimée par :

_ v “F AN q
Uen= 53 l plwa)=grhwed w (11-67)
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p(w,) est la densité d'états. Elle est proportionnaite; .

Kaganov et al*“® >l ont montré & partir de I'évolution de la populati, de phonons,

que aa'\,:q s’exprimait en fonction des températures du galedigon et du réseau.
ONa = M 1 L 8(ex ~eic -
= k-t -haw,) (11-68)
o o191 (epn@-1)

En observant l'expression a intégrer, nous conssatqu’elle est proportionnelle a

4
q

(exp( Ve ) 1)

w

. L’expression définitive de 4}, en fonction de la température de

Debye T est :

e4nqgh? |_ Tors OfT x%dx

Tp [/Ta 4
= 5 _(Ta 5 _
Veor = 16 szasmare| (107 ) (o)~ (707" ) (eX—l)} (11-69)

Avec x = ha /KT ; Tp est la température de Debye
Kaganov et a“° >’ ont montré que cette expression peut se mettre ladorme:
Ue-ph =0 (Te —Ty) g est la constante de couplage.

Pour les semi-conducteurs, la valeur de g peatd&terminée en utilisant la formule
pour les métaux, dont on peut donner I'expressmmsde cas pratiquement rencontré. La

température Jdu réseau est trés inférieure a celle du gazréldque T:

_ 712 MeS?Ne
9= (T (111-70)
1(Te) est le temps d’interaction électron-électron atdenpérature & Pour les semi-

conducteurs, on peut considé(@k) constant, est égale a10-10"° M3,
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En utilisant I'expression de la conductiviié= , g peut étre réécrit sous la forme :

712 née?s?
= "= -71
9 6 Oele ( )
Les mesures de conductivités électrigues font aijparquece suit une loi en 1/ En
conséguence g est quasiment indépendant de la riziomeé La constante de couplage g est

liée au temps moyen d’interaction électron-phongopar la relatiornr, = GJ/g. Toulemonde et
al.l™Y %I gnt lié la constante de couplage électron- phantanlongueur de diffusioh par la

relationA= De% . Le paramétré définit le rayon du cylindre dans lequel I'énerdi&posée

sur les électrons va étre transmise aux atomesa @éle. Plus B ou t, sont grands, plus
I'énergie sera déposée sur un grand rayon. La ternpé atteinte par le réseau sera donc
moins élevéel englobe donc l'effet des deux interactions (étatitlectron) et (électron-

phonon).

8 - La résolution numérique des deux équations diérentielles

La résolution numérique de ces deux équations :

oT, 10 T
e == (rK (T.)==) - g(T. - T,) +A(r,t
50 = 1o KT =9~ 9T ~T)+ArY
0T, _ 19 oT
Co—2 == (rK (T,)=2)+9g(T.-T

est rendue difficile par I'évolution avec la temgigire de 'ensemble des parameétres et la

présence de changement de phase. La transfornsdlate-liquide se fait a température
constante. Dans un premier temps, nous suppos@noqe les parametres de I'équation de
diffusion de I'énergie sur les électrons ne dépangas de la température. Cette premiére
éguation peut étre résolue analytiguement, cegjuimgpossible si nous voulons tenir compte
de la distribution spatiale et temporelle de lasiténd’énergie des électrons d’ou l'utilité de la
résoudre numériqguement. L’équation de diffusion'deergie sur le réseau est résolue
numériquement pour prendre en compte I'évolutios denstantes physiques en fonction de
la température et les changements de phase. L&l satplifié [Toulemonde a paraitre] a été

développé pour les matériaux amorphes dans lesduelst généralement accepté que

62



l'interaction électron- phonon est supérieure adecelu méme matériau dans sa phase
cristalline. Ce calcul s'est inspiré du développenanalytique détaillée'™ ! conduisant a la
détermination de la différence de températurg T,) en fonction du couplage g et des
parametres du gaz d’électrons (diffusivité therrai@ua et chaleur spécifiquedC:

2

r
. exp(- ) 2

2
g(Te _Ta) = SeC—exp(—Cit)—él'za- avec 02 = Det +W (|||-72)

4o

e e

L est la largeur de la distribution spatiale du dépénergie sur les électrons. Elle est
tirée d’un calcul Monte Carl"*-8 : L varie entre 2 nm et 5 nm.

8.1- La résolution mathématique

Deux méthodes sont généralement utilisées pourudésonumériquement ces
équations : la méthode explicite et la méthode ititpl "V 8. Nous allons donner
brievement le principe de discrétisation de la mééhexplicite. Nous détaillerons ensuite la
méthode implicite. Pour résoudre ces équationss rivisons lintervalle ¢, f] en n+l
intervalles de paar et nous choisissons un paspour le temps. Les conditions aux limites

sont :
T(r=0, t) = Ta (t)
T(r=p, ) = TR ()
T(r, t=0) = B(r)

8.1.1- La méthode explicite

Sil'indice i repére la variable r et I'indice jlariable t, on obtient les températures T
a linstant j+1 (c'est-a-dire tit) comme une combinaison deg,TT; et Ti.;a l'instant j (c'est-
a-dire t). L'inconvénient principal de cette méthodst qu’elle impose une condition de
stabilité basée sur des considérations mathématigee convergence. Le choix du pas
d’espaceAr et de tempat doit obéir a I'équation suivante :

Ar?

—>D oubD=
2At KCs
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Cependant, il ne suffit pas de satisfaire a la t@mmdde convergence pour obtenir un
couple Ar, At) judicieux. Dans la pratique, nous constatongnamivais choix du couple\(,
At) lorsque nous observons :

- des oscillations de T(r, t) en fonction de r
- que I'énergie totale apportée par I'ion et cellsabée par le réseau different
A cause de ces contraintes, nous avons opté pougtlzode implicite.

8.1.2 — La méthode implicite

Cette méthode consiste a faire apparaitre les t@twés connues a l'instant j (c'est-a-
dire t) comme combinaison linéaires des températimennues ik, T, Ty a l'instant j+1
(c'est-a-dire tAt). Cette méthode tres efficace pour ce type dses aboutit a une écriture
matricielle simple. La progression du calcul pdatsaétre schématisée de la facon suivante :

j+1

Solution connue
jusqu’en

-1

i-1 i i+1

Le systéeme peut donc s’écrire sous la forme d'wupit de matrices que I'on résout
par la méthode du double balayage de Choleski. Bargii suit, Tet T, seront remplacées
par T dans les équationgl¢10), (1I-11) qui se discrétisent de la fagon suivante :

En utilisant les différences a droite pou%% devient :

OT _ (Ti,j+1—Tij)
ot At (IM-73)

et en utilisant les différences centrées sur glaient :
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%_I_(Rl,ﬁzzri—l,jﬂ) (I1-74)

T

i+1,j+1 Ti—l,j+l)

0 oT 0
— (K. —)=—(K.
( 'ar) ar( ' 2Ar

or (111-75)

En remplacant le symbole de dérivée par le symbete différences finies a droite,

nous obtenons :

i T+ j+ _-ri— j+ -I_i+ j+ _-I_i— j+
UK (ki 1 l)+KiD( 1j+1 Li) (11-76)

Ar 2Ar 2Ar?

0 oT
— (K. —) =
ar( 'ar)

_._Ki+" Kicj  Tijsr = Ticaje K,
e (o ~T) = o (g ) o (g =20+ Towy)

Ces relations appliquées au systeme d’équatioférelitielles permettent d’écrire les

deux équations sous la forme :

& Tig,jr2 + B Tijea +G Tivzjra = d (I-77)

ou les coefficientsia b, ¢ et d sont définis en fonction des résultats du caldihatant j.

1 K

== (K A K 1-78
% 2Ci,jAl’2( ! Y ("0-5)) ( :
C 1
) == E"‘W(Kim +2K;; +Kiy)) (IN-79)
1 Ki|
— ) (111-80)

c=———— (K., +K  +—
' 2c”.Ar2( M (- 05)

Ces expressions sont valables aussi bien pourhiesops que pour les électrons, en
remplacank;; parKe (Tei, ) ou Ka (Tai,j) et G par G (Tei,) ou G (Tai,)

Taij g(Tei,j_Taij)

d = - - ’ -
i At C. ] pour les phonons 11-§IL)

Teij g(Teij_Taij) 4
SSLLB , oA pour les électrons (11-82)
At Cdyj Y

Les pas d’espactr et du tempat définissent les rayons et les instants considérés
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r, = (i—0.5)Ar
tj= JAt

L’indice i varie de 1 a N valeur maximale qui définit le rayon du cylindneploré par
le calcul et l'indice j varie de 1 aNPour simplifier les écritures, posons=yT; j+1. Nous

obtenons I'expression suivante :
a Yiath yi +G yie1 = d (183)

Par conséquent, il s'agit d’'un systeme d'équatidaanant la valeur de; yui est
connue a l'instant j, comme combinaison dgs ¥, Yi+1 inconnues a l'instant j+1.Le systéme

peut donc s’écrire sous la forme d’'un produit déricedu type :

b, C, : : Y1 d,
a, b, C, : Yo - d,
' ' ' 111-84
an bn yn dn ( )

gue nous résolvons par la méthode du double badagad_holeski qui permet de tirer
les températures inconnues a linstant j+1 en fonaies températures connues a linstant j.
On se rend compte que les termeg, &t Gyn+1 N'apparaissent plus dans le calcul car
'équation (II-20) n'est pas valable pour le cas i = 1 et i = Ges deux cas seront traités
ultérieurement.

La premiére équation du systéme permet d’écrire :

by1 +Cly2 =ch = y, = w (I11-85)
1
La seconde équation du systeme permet décrgeya + b y» +¢ y3 = &
— Y, = (d, - azgl —C,Y3) (I11-86)
2

En injectant [II-85) dans la deuxieme équation du systéme, aprapliitation, nous
obtenons yen fonction d’'y3 :

(I11-87)
C2b1 + b1d2 - dla‘Z

bb,-ca, °° bb,-ca,

Y,
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Et ainsi de suite, nous exprimons chaque inconnuerection de la suivante. D’une maniére
générale, il est facile de montrer par récurrengempur tout i supérieur ou égal a 1, il existe

Ai et B tel que :
Yi = Ayi+1+B; (111-88)

En partant de cette équation au rang i-1 et eerglacant dans I'équatiofl{-83),

nous obtenons :
a (Aiwyi +Bia) +hy; +ayiv = d (111-89)

C
aA

i’ i1

_y +GaBy (I11-90)
+h aA; t+h

soit:y, =-—

or, nous savons que JAjyi+1 +Bj donc :

C

Ai = _A—I-l-b (”l-gl)
a'i i-1 1

B, :% 1(1-92)
i’ i1 1

Le but du premier balayage consiste a détermmes les éléments des suiteseAB.
Reste a traiter les conditions aux limites (i=1li=efN;) qui vont déterminer 'ensemble des
températures;yar un " balayage " effectué dans le sens deseadidécroissants.

i = N; correspond a la limite extérieure du cylindre erplpar le calcul. Pour que le calcul
puisse s’arréter, il faut éviter l'utilisation d'umdice supérieur a Npour les yd'ou :

Anv=0 soit =0

Bnr st connue par la relation de récurrence et dégertgl. Pour i =1, I'équation de
diffusion provenant du bilan énergétique vu plusthéest plus valable. En effet pour le coeur
du cylindre (figurelll-7), il n’y a diffusion de chaleur qu’a travers useule paroi. Ce qui
n'était pas le cas pour une tranche cylindrique’dpparait donc pas de dérivée seconde par

rapport a r (coordonnées radiales). Le bilan estiieant :

- Variation d’énergie du coeur de raybn: C%—-tr T ArPAX
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- Transfert d’énergie par conduction thermiqueasdrs la paroi de surface dS :

Ka—T 2nTArAX
or

Le transfert d’énergie par couplage électron phoab I'apport d’énergie par lion
incident gardent la méme forme que celle des att@maeshes cylindriques.

. . o
axe de la trajectoire de l'ion A(0.5r,t)

ri=0.5r

electrons 3 I Perte par conduction thermique

g (Te(1,)) =Ta(1,)))

résea ‘ \
[

Figure III- 7 : Bilan d’énergie pour le cceur de la trace

Le systétme s’écrit maintenant, en raisonnant paritéunde volume:

oT. 2K_oT
C € = e —qg(T.-T.)+A(,t -
* 5t - Ar or 9(T. —T,) +A(r,t) (111-93)
oT 2K_ dT
C a — a a+ T _T III' 4
"t - Ar or 9(T. - To) (I1-94)

En remplacant les dérivées spatiales et tempongdietes expressions ci-dessous :

OT _ Taju— T,

ot At (I11-95)

a_T ~ T2,j+l _Tl,j+l

(1I1-96)
or Ar

nous déduisons :
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2K, . 1 2K, .
a=0, = - Li -— C = L)
' = A T "7 car?

d; est définie de la méme maniere que pour les atrameshes d’ou :
A1 =-c/by; By =di/by

Les équations (I11-26) et (111-27) nous permettelat calculer aisément de proche en
proche les couples ¢AB,), (A, Bi), etc....Le calcul des coefficients,AB; est donc rendu
possible, en un premier balayage de i=2.a N

Le second balayage s’effectue dea\L. Ce qui va nous permettre de calculer lesnimges
yi. Il suffit de constater que :

anr Ynr-1 + Baryne = Or et Wr-1 = Anr-1Ynr +Bnr1

dNr _aNrBNr—l —
aNrANr—l +bNr

soit aprés calcul :ny = N (111-97)
Bnr ayant été déterminé lors du premier balayage, awoss ainsi la valeur de gherchée.
Nous déduisonsyy.; = Anr-1Ynr +Bnr -1 PUiS W 2 jusqu’a y de proche en proche.

Apres ce double balayage, les températures sontiesra l'instant j +1.

En procédant ainsi, I'évolution des températuregazid’électrons et du réseau, dans
le temps et dans I'espace est réalisée. Notonsogsgue la température de fusion est atteinte
et que le calcul de l'instant ultérieur donne uempérature supérieure a la température de
fusion, nous transformons I€T observé en quantité de chaleuAT que I'on stocke dans
une variable test. Tant que cette variable n'attgas la chaleur latente de fusion, la
température reste égale a la température de fulsiopalier de température étant franchi, le
calcul continu de maniére analogue a la premieapeéten utilisant les coefficients
thermodynamiques du liquide. Signalons aussi gueéthode implicite n’est pas adaptée au
changement de phase. Pour cela, nous utilisonsaloulcpar la méthode explicite pour
déterminer la chaleur recue et perdue lors desgements de phase. Comme nous l'avons
vu, la méthode implicite discrétise I'équation cdésée a linstant t At. Le terme de
couplage g[Tr, t+At) —Ty(r , t+At)] est ici inexploitable car {r, t+At) et Tyr ,t+At) sont
encore inconnues. Pour cela, nous l'avons pris @ga[Tg(r, t) — Ty(r,t)]. Ce qui revient a
faire le méme raisonnement que pour la méthodeaciepl
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Chapitre IV

Résultats et interprétation



1 — Introduction

Deux grandes familles de semi-conducteurs ont’fdifet de cette étude. D’'une part,
les composéslil-V, représentés par I'antimoniure d’indium (InSkE,phosphure d’indium
(InP) et l'arséniure de gallium (GaAs). Tous cedériaux possedent comme la plupart des
semi-conducteurdIl-V une structure de type « zinc blende», c'esr@é-deux mailles
cubiques faces centrées (cfc). L’atout majeur des-sonducteur$lI-V et leur gap direct qui
en fait des composants de choix pour les dispssiptoélectroniques ; ensuite le germanium
(Ge) au titre des compos®¢, qui cristallise dans la structure diamant. Lenggmnium est
principalement utilisé dans les fibres optiques, gut révolutionné le secteur des
télécommunications (I'ajout de Ge au verre augmesur indice de réfraction). Cette

application représente 30 a 50% de la demande alendi

Ces matériaux semblent étre des trés bons candidatsla description de la pointe

thermique et ce pour les raisons suivantes :

i) Le choix des composés a étudier s’est porté swrdeposés binaires, (InSb, InP,
GaAs) et sur le germanium cristallin en tant quigétaire en regard de certaines
études antérieurs. Ce qui nous permet de fairerdgaraison entre notre modéle

et les résultats expérimentaux publiés par de nemxbauteurs.

i) L’évolution des parametres du réseau en fonctiola dempérature, la température
de fusion et la chaleur latente de fusion, de ca®naux sont disponibles dans la
littérature

iii) La densité de ces matériaux liquide est supériauwrelle du solide. L'apparition
d’'une éventuelle phase fondue au sein d’un voluntidesest rendue possible dans

la mesure ou elle se fait avec une diminution derve.
iv) Il N’y a pas, a notre connaissance, des travawonuuéterminé les valeurs de la

constante de couplage électron — phonon des matériadiés. Dans ce travail, on

va les déterminer pour la premiére fois.
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Les parametres thermodynamiques du réseau desianatétudiés sont donnés, dans le
tableaulVv-1.

Propriété /matériau InSb InP GaAs Ge
Conductivité thermiqu(W/cm K) 0.1¢ 0.7z 0.5¢ 0.5¢
Chaleur spécifique /g K) 0.2C 0.31 0.3: 0.31
Température de fusion ( 80C 133t 151z 121C
Chaleur latente de fusion (J 23C 575 668.5¢ 465
Température de vaporisation 287: 310:
Chaleur latente de vaporisati(K) 2244 455¢ 374¢ 451¢
Masse volumique (g/c®) | Solide 5.77 4.7¢ 5.32 5.32

Liquide 6.4¢ 5.1 5.71 5.€

TableaulV-1: Paramétres thermodynamiques des matériaux éf®!™ 82 KAM 08l

2- Parameétres utilisés pour la solution numérique

Plusieurs questions se posent quant aux valeursresmdq@ pour certaines
caracteéristiques thermiques, notamment celles diesye d’électrons. Par analogie avec des
travaux antérieur§c 76 YAV 8l ot ne disposant que de trés peu de données ssereais
conducteurs, nous avons supposé que la diffudividmique électroniquBe (De =KJ/Ce) et
la chaleur spécifiqu€. sont constantes et égales respectivemdit 2 2 cnfs® et Ce= 1 J
cm®K ™. Ainsi, en connaissafi et D, la conductivité thermiquié. est égale a 2 J ¢ *s™

La constante de couplage électron-phonon g eshime dans les semi-conducteurs.
Elle est liée au libre parcours moyen de diffusam I'énergie sur les électrois du a
linteraction électrons-atomes, par la relation gpzCd/ 1%

3- Résultats bruts : Evolution des températures étgronique T(r, t) et

atomique Ty(r, t)

En tenant compte, d’'une part de la dépendancengmétature de la chaleur spécifique
Ca. et de la conductivité thermique, Klu réseau et d'autre part des transitions de ghase
«solide-liquide» et «liquide - vapeur». Le calcuhmérique nous donne I'évolution des
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températures électronique et atomique en fonctiotedchps t et de la distance r a I'axe de la
trajectoire de lion incident. Les figured\W1), (IV-2), (IV-3), et (V-4), illustrent les
réponses des distributions en température en @mchii temps pour différentes valeur de r
pour les matériaux InSh, InP, GaAs, et Ge. Pourvdésurs de constante de couplage g de
0.25 x 102 3.16 x 16% 3.20 x 16%et 1.8 x 16° W cm*K™ respectivement et pour des ions
incidents d’énergie 4, 1.01 et 3.39 MeV/uma.

Nous remarquons que les différentes distributioleténiques en températures
calculées (figure$V-1a, 2a, 3a, 4a) ont la méme allure. Ceci régliitdait que nous avons
utilisé les mémes parameétres thermodynamiques@fegties pour les quatre matérias
1J.cn®K ™, De = 2 cnds™).

La réponse en température du systéme électronegtelrés rapide. Cette derniére
augmente durant un temps équivalent au temps desitiép de I'énergie par l'ion incident
(10™ s). La température du réseau augmente, alorigalement a cause de Iinteraction
électron-phonon (figureld/-1b, 2b, 3b, 4b). Nous constatons que, la monééla température
du réseau est interrompue au point de fusip(Tl température de fusion) ou nous avons
lapparition d’'un palier qui correspond & la trarshation de phase solide-liquide. Dans ce
cas, les électrons apportent toujours de I'énergas celle-ci est absorbée par le réseau pour
permettre le passage solide-liquide. Une fois langement de phase effectué, le réseau
continue a recevoir de I'énergie et sa tempéraaugmente jusqu’a atteindre la température
de vaporisation I A ce moment, nous avons un autre palier liétéalasition liquide-vapeur

Quand I'équilibre entre le systeme électroniquéeaéseau est atteint, le terme de couplage
g(TeTo) devient nul. Les températures des deux systéimasuknt.

En comparant les résultats présentés dans lese$iglv-1b, 2b, 3b, 4b), nous
remarquons d’une part, que les paliers de changsndenphase liquide-vapeur sont absents
pour I'InSb et I'InP (figuredV-1b, 2b). Ceci est d0 a lindisponibilité de larieérature de
vaporisation pour ces deux matériaux dans la dittgée. Pour faire nos calculs, on a donc
indiqué une température de vaporisation au dela température susceptible d’étre atteinte.
D’autre part, nous observons que, la températurémade du réseau atteinte dans le cas de
'InP et du GaAs est plus grande que celles desblret du Ge. Ceci résulte du fait que la
constante de couplage électron- phonon g de I'infueGaAs est plus grande que celle des

deux autres matériaux
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Figure (IV-1a) : Variation de la température électronique en fomctio temps dans I'InSb,
pour différentes distances r a 'axe de l'ion irgitl irradié avec un ion Pb d’énergie
4MeV/uma et pour g= 0.25x¥W cmi® K-
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Figure (IV-1b) : Variation de la température du réseau en fonatiotemps dans I'InSb,
pour différentes distances r a 'axe de l'ion iraitl irradié avec un ion Pb d’énergie
4MeV/uma et pour g= 0.25x¥W cmi® K™,
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Figure (IV-2a) : Variation de la température électronique en fomctio temps dans I'InP,
pour différentes distances r a 'axe de l'ion irait irradié avec un ion Au d’énergie 1.01
MeV/uma et pour g= 3.16 x}dW cm® K™.
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Figure (IV-2b) : Variation de la température du réseau en fonctiotechps dans I'InP, pour
différentes distances r a I'axe de l'ion incidamdié avec un ion Au d’énergie 1.01 MeV/uma et
pour g= 3.16 x1& W cm® K™,
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Figure (IV-3a) : Variation de la température électronique en famctiu temps dans le

GaAs, pour differentes distances r a I'axe de liimsident, irradié avec un ion Bi d’énergie
3.39MeV/uma et pour g= 3.20x¥W cmi®K™
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Figure (IV-3b) : Variation de la température du réseau en fonctiotethps dans le GaAs,

pour différentes distances r a 'axe de l'ion iraitl irradié avec un ion Bi d’énergie 3.39
MeV/uma et pour g= 3.20 x}dW cm® K*
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Figure (IV-4b) : Variation de la température du réseau en fonctiotechps dans le Ge, pour
différentes distances r a 'axe de l'ion incidamiadié avec un ion Au d’énergie 3.39 MeV/uma et
pour g= 1.8 x1& W cm® K™,
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4- Calcul des rayons et des seuils de création dades a partir des résultats

du modele

Dans le modele de la pointe thermique, I'énergipoaige aux électrons est d’abord
dispersée par thermalisation avec les électrorsngdans un temps caractéristique d’environ
10*°- 10 s puis transmise aux atomes du réseau par coudllegteon-phonon en quelques
1013 1012 S[Tou 96]

L'élévation locale de la température du réseau patrainer I'apparition d'une phase
liquide, voire méme vaporisée dans certains cassara ensuite gelée par la trempe qui suit.

La région cylindrique de matiere amorphe ainsierést connue sous le nom de trace.

Les calculs de pointe thermique nous permettentoleservant les températures
atteintes par le réseau atomique, de déterminenayon de trace. Le rayon maximal pour
lequel la température du réseau a dépassé la temperde fusion du matériau et/ ou la

U 00]

température de vaporisatifi au cours du temps est appelé rayon de trace.

4.1- Comparaison avec les résultats expérimentaux

Les résultats expérimentaux aujourd’hui a notrepaligion concernant les semi-
conducteurs cristallins InSb, InP, GaAs et Ge, rmuarsnettent une comparaison directe avec
les résultats du calcul de la pointe thermique.

Dans nos calculs, pour retrouver les rayons deesrdéduits des expériences et pour
déterminer la valeur du constante de couplagerélect phonon g des matériaux étudiés,
ainsi que le pouvoir seuil de création de tracel@gsous duquel il n'ya pas de trace, c’est a
dire pas de fusion ou de vaporisation du matéilangus fallait établir un critére pour la

formation des traces.

Dans cette étude, nous allons exposer les résuatsalculs en fonction de deux

critéres : critére de fusion ou critere de vapoiosa
4.1. a- Détermination de la constante de couplag&étron-phonon g

La constante de couplage g est un parameétre claadléle de la pointe thermique.
Pour le déterminé, nous avons appliqué deux méshdd&rentes. La premiere méthode

consiste a utiliser une constante g originalemeiivéle pour les métaux, donnée par la
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ﬂ;(aneU)z

formule de Kaganov ¢ 8K (Ty)

ou K, (Ty) et v représentent, respectivement, la

conductivité thermique et la vitesse du son damedtériau.

Notons que, cette méthode a été utilisée par Kameral.“*" ®®/dans une étude sur I'InP,
invoquant l'argument voulant que les semi-condustese comportent comme les métaux

lorsque leurs électrons sont suffisamment excités.

La deuxieme procédure a été d'utiliser la relagomlie la valeur du libre parcours moyen et
I'énergie du gaf(Eg), qu'on va I'expliciter dans le cas de I'InP.

4.1.1- L'antimoniure d’indium (InSb)

Szenes et al®?F % ont étudié par la technique de rétrodiffusion Rdfbrd en
canalisation (C-RBS) le dommage produit dans I'ln8adié avec des ions Pb d’énergie
comprise entre 1.85 et 10 MeV/uma. lIs ont obseeg&traces latentes d’un diameétre de 17,2
a 10, 4 nm.

En utilisant le modéle de la pointe thermigue naxmns fait des calculs pour retrouver les
rayons de trace de I'InSb cristallin déduits degéeiences réalisés par Szenes €f4i.°

en prenant en compte seulement le critere de fietioa pour les raisons suivantes :

a) Latempérature de fusion de I'lnSb est relativeniaifitle, ainsi que sa chaleur latente
de transformation solide-liquide, il faut donc mkénergie pour fondre ce matériau.

b) La densité de I'InSb liquide est supérieure a caliesolide. L'apparition d'une phase
fondue au sein d’'un volume solide est rendue plessib
Pour I'InSb tous les parameétres étaient donnés lsanbnstante de couplage g, que nous
faisions varier entre g et gnax de telle sorte que la valeur calculée par la féende
Kaganov se situe au milieu de cette plage. En adapette méthode utilisée par Duf§tf
%1 Nous avons trouvé pour I''nSb une plage de valgassibles pour g : entre (0.25%16t
5x10"W cnmi*K™).

Pour un ion incident de 10 MeV/uma, et en utilisphisieurs valeurs de couplage
(entre 0.25x1H et 5x13°W cmi*K™), pour déterminer celle qui donne les résultassples
proches des rayons expérimentaux, contenue dansfdeence>F %2 La figure (V-5),
montre I'évolution du rayon des traces en fonctionpouvoir d’arrét électronique (dE/dXx)
Les valeurs du pouvoir d’arrét électronique onta&tiéulées par le code de calcul SRIM.

80



D’aprés la figure IV-5), nous remarquons que, le rayon de trace auggrem fonction du
pouvoir d’arrét électronique, et que l'accord entrecalcul et I'expérience est satisfaisant
pour une valeur de couplage g de 0.23%18 cm®K™. De plus, la courbe correspondant a g
= 0.25x106% W cmi*K™, obtenue par calculs, permet de déterminer urd deucréation de
trace dans l'antimoniure d’indium égale a 17 + gMkm.

20
® Exp

184 ® g=0.25x10" wWem*K*
16 g= 0.5x10" Wem K™
] v g= 1x10” wem*K™
144 g= 2x10"% Wwem* K™
] 5x10" Wem K

1

12 4

Rayons de trace (nm)

. { . T . T . T .
0 10 20 30 40 50
Pouvoir d'arrét électronique (keV/nm)

Figure (IV-5) :Evolution des rayons de trace calculés déduitsrifére de fusion de I'InSb
en fonction du pouvoir d'arrét électronique pouffélentes valeurs de g, et pour une
irradiation avec des ions d’énergiel0 MeV/uma. pesits expérimentaux sont tirés de la
référence [SZE 02].

4.1.2- Le phosphure d’'indium (InP)

Le phosphure d’indium, InP, est 'un des semi-caeursIIl-V qui a été le plus

étudié a la suite d’'une excitation électroniqueipadiation aux ions lourds rapid€&F °2VEs

04 WES 07.KHA 08, WES 121 & principal intérét de ce matériau est qui sEstélé facilement

caractérisable par les différentes techniques tJaaat les informations a son égard sont

donc les plus nombreux. Récemment, Dhamodaran B8’ ont montré que rlirradiation

hY

de I''nP avec des clusters despCont permis d'observer a l'aide de la microscopie
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électronique a transmission des traces cylindriguesrphes le long de la trajectoire de l'ion.
Le tableau IV-2), résume les valeurs des rayons de trace ewpétales déterminés par la
Rétrodiffusion Rutherford en canalisation (C-RB$)par la microscopie électronique en
transmission (TEM) utilisées dans cette étude.

Energie Rayor
Projectile (dE/dX): (keV/nm) Techniquesg Référence

(MeV) (nm)
Kr 15C 12.5 0 C-RBS [WES 04]
Au 79 13.E 1 C-RBS |[WES 04
Au 20C 21.2 4 TEM | [KHA 08]
Pt 38E 27.2 3.E C-RBS | [SZE 02
Au 59¢ 28.€ 3 C-RBS | [WES 04
Pk 208( 29.1 3.0¢ C-RBS | [SZE 02
Au 592 29.2 1.7 TEM [WES 07
Pt 118¢ 30.81 3.4 C-RBS | [SZE 02
Pt 832 31.1 3. C-RBS | [SZE 02
Cso 23 36.¢ 8.€ TEM [DHA 07]
Cso 30 41.¢ 9.€ TEM [DHA 07]
Cso 40 48./ 10.z TEM | [DHA 07]

Pour estimer ces rayons et déterminer la valeuil seucréation de traces, nous avons

appliqué le modéle de la pointe thermique a IR 2.

Vu que le choix du critére de formation de tradesussi important que la constante de
couplage g lorsqu’on détermine le seuil de créatie traces. Nous allons dans le cas de I'InP
exposer les résultats de calculs en fonction dedees critéres : température de fusion ou
température de vaporisation, cette derniere esiimee pour I'lnP. Pour faire cette étude on
peut I'a considéré comme un parametre libre dasd&uls.
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Dans une premiéere étape la température de vapornisast estimée a 100000K, au-
dela de la température susceptible d’étre atteliremsemble des résultats des calculs obtenus
pour I'lnP a T, = 100000K est résumé dans la figure€-6), qui représente I'évolution du
rayon des traces en fonction du pouvoir d’'arréctémique (dE/dX) pour une énergie
incidente de 5.7 MeV/uma et pour une valeur deajeég 3.16x18% W cmi*K™. Cette valeur

a été déterminée de maniere empirique. En effatptstante de couplage g est liée au libre

parcours moyen des électrons par la relatkfn%aved(e: 2 cm*W K. Meftah et alM&F %!

ont montré qu’il existait une relation empiriquetren’énergie du gap d'un matériau et la
valeur du libre parcours moyex(Egy), d'aprés cette relation une valeuridégale a 7.95 nm a

été extraite pour I'InP, & partir de cette valéwrst possible de déterminer la valeur de g
donnée précédemment. Notons que lorsque nous $aioier g pour ajuster I'évolution des
points expérimentaux en fonction du pouvoir d’aré@ctroniqgue comme dans le cas de
'InSb nous trouvons la méme valeur de g trouvéédemment pour I'InP. Ceci montre

clairement la validité de nos résultats

149 = Calc. agrégats C  (T>T)

® Calc. 5.7 MeV/uma (T>T )
12 4 Exp.agrégats C
v Exp.ionlourd

=
o
1

(0]
1

Rayons de trace (nm)

0 10 20 30 40 50
Pouvoir d'arrét électronique (keV/nm)

Figure (IV-6) : Evolution des rayons de trace calculés déduitsritére de fusion de I'lnP en
fonction du pouvoir d’arrét électronique pour g2@x10? W cm® K*, T, = 100000 K et
pour une irradiation avec des ions d’énergie 5. %Mma et des agrégatsd{CLes points
expérimentaux sont tirés des référeregs’? PHAY7]
La divergence apparue dans la figuM-6) entre nos résultats de calculs en prenantitiere
de fusion comme critere de formation de traceg®trésultats expérimentaux, nous a mené a
pensé au critere de vaporisation, on a donc effedas calculs avec différentes valeur de

température de vaporisation jusqu’a obtenir un may® zone vaporisé similaire a celui obtenu
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expérimentalement. On arrive en fin de compte avateur de température de vaporisation
égale a 2600K. Cette méthode ne nous donne paaldarvexacte de la température de
vaporisation, mais une valeur de méme ordre dedgtan Un bon accord a été trouvé entre
nos résultats de simulation et les résultats expgriaux comme lillustre la figurd\(-7).
Les seuils d’endommagement théoriques estimésta garcritere de vaporisation de I'InP
irradié par des agrégatgd@t des ions lourds rapides sont respectivemebt-Qf keV/nm et
24,5+3,1keV/nm. Pas loin de ceux déterminés exmérialement par Kamarou et/ %!
dans le cas de I'irradiation de I''nP par des agté@so(14keV/nm), et par Gaiduk et &f'
dans le cas de l'irradiation par des ions lourgsdes (20keV/nm).

®  Calc. agregatsC  (T>T)
129 e calc. agrégatsC o (T>T)
1 Calc. 5.7 MeV/amu (T>T )
104 Vv Calc. 5.7 MeV/amu (T>T )
Exp.agrégats C
4 Exp.ionlourd

Rayons de trace (nm)

Pouvoir d'arrét électronique (keV/nm)

Figure (IV-7) : Evolution des rayons de trace calculés déduitsritiere de fusion et de
vaporisation de I''nP en fonction du pouvoir d’dréectronique pour g= 3.16 X0V cm?®

K™, T, = 2600 K, et pour une irradiation avec des iodeigie 5.7 MeV/uma et des agrégats
Cso. Les points expérimentaux sont tirés des réfégrice’® PHA]

4.1.3- L’arséniure de gallium (GaAs)

L'arséniure de gallium est 'un des semi-conducdill-V les plus résistants au

bombardement d’ions lourds. Récemment, les irradiatavec des agrégats ont permis

[COL 02

d’observer la création des traces amorphes dari3afes ] Afin de pouvoir confronter
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les résultats expérimentaux avec ceux issus de ddélisation, nous avons pris en
considération les deux criteres de formation deesaCeci permet d’estimer leur influence
sur les résultats du calcul. La figurB/{8), montre les variations du rayon de traces en
fonction de (dE/dx) pour le GaAs irradié avec des ions d'énergie 3V&d//uma et des
agrégats €, et pour une valeur du constante de couplage 8x30% Wcm® K™ | cette
valeur a été estimé par la méme méthode que emldoyé pour déterminer la valeur g de
'InP. D’'apres cette figure, nous remarquons quenddlleur ajustement entre les rayons de
traces expérimentales et théoriques est obtenaramtt compte du critére de vaporisation et
dans le cas de lirradiation du GaAs avec des agséGo. En effet avec ces, la densité
d’énergie déposée sur les électrons est beaucogpqualisée que celle induite par les ions
lourds rapides. Avec les agrégats, cette grandsitdetiénergie favorise le transfert rapide de
'énergie entre les électrons et le réseau doni@nt des traces amorphes. Ainsi, le seuil de
création de traces déterminé théoriguement eneterae pouvoir d'arrét autour de
13,5+2,5keV/nm correspond a I'apparition de laorégation dans I'arséniure de gallium. Le
dommage peut alors étre interprété comme un dépassale I'énergie de vaporisation du
matériau, suivi d’'une trempe ultrarapide de la phagporisé ainsi générée.

Notons que pour le GaAs irradié par des agrégaislaCdivergence observée entre la
valeur seuil de pouvoir d’arrét électronique cadeuselon le modele de la pointe thermique et
la valeur déterminé expérimentalement (31 keV/nen) amarou et af"™ % peut étre
expliquée de diverses facons :

a) L'absence de détermination expérimentale pour icedadonnées concernant
notamment les parametres thermodynamiques tels lauehaleur latente de
vaporisation et la conductivité thermique au paiatvaporisation nous a mené a
effectuer plusieurs approximations. Ceci peut awwme influence sur le calcul
numérigue avec le modele de la pointe thermique.

b) Le calcul du seuil d’endommagement induit par latgel’énergie électronique
dépend de la valeur du couplage électron-phononte@ee n’est pas connu
expérimentalement pour le GaAs.

c) L’interaction d’'un projectile rapide avec les at@me GaAs peut produire des
électrons balistiques non- thermalisés, tres rapieir chauffer le cristal. La perte
d’énergie électronique effective pour chaufferristal n’est alors plus (dE/d¥)Il
existe un certain pourcentage entre la perte dgmeffective du réchauffement et
la perte d'énergie totalé=" %!,
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Figure (IV-8) : Evolution des rayons de trace calculés déduits ritere de fusion et de
vaporisation du GaAs en fonction du pouvoir d’aé@ctronique pour g= 3.20 xXXON cmi®
K™?, et pour une irradiation avec des ions d'éneBy@® MeV/uma et des agrégats.d.es
points expérimentaux sont tirés de la référéridd?

4.1.4- Le germanium

Tous les semi-conducteurs ne sont pas sensiblesatgére identique au dépot
d’énergie électronique. Parmi les semi-conductelgrssilicium et le germanium semblent
insensibles a toute déformation résultant du passfgn ion isolé, laissant croire qu’ils
échappent au phénomene. Cependant, la découvertaads dans le silicium suivant le
passage d’agrégats de 30 MBY! °® remet en question leur exclusion.

Contrairement aux irradiations avec des ions, pggats qui ont une énergie de
l'ordre de 0.05MeV/uma et des (dE/gx)30keV/nm, créent des traces latentes dans le
germanium cristallift®" °. Les agrégats ont lavantage qu'on peut atteirdze pertes
d’énergie électronique, bien supérieures a cellenus avec les ions. Pour confirmer les

|01]

résultats expérimentaux obtenus par Colder &t% des calculs ont été réalisés dans le

cas du germanium. Sa température de fusion et te K2t sa température de vaporisation
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est de 3103 K. Pour une constante de couplagelg #da8x1& W cmi® K*, la figure {V-9)

dévoile les meilleurs accords que nous ayons obtenwe les valeurs des rayons
expérimentaux et ceux calculés par le modéle dmoiate thermique en prenant les deux
criteres de formation de trace. Nous constatonsmjptenant le critére de vaporisation, les
valeurs des rayons calculés sont plus prochesllds dé&terminées expérimentalement. Donc,
le critere de vaporisation est mieux adapté popligxer la formation des traces dans le
germanium. Le seuil de création de trace dans seesh25,5+6,5 keV/nm. Toutefois, en
tenant compte des incertitudes sur le modele etrestitudes expérimentales cette valeur

peut étre considéré proche de la valeur expérinee(88 keV/ nm) déterminée par Colder et
gl coLo2]

1 ™ Calc. agrégats C  (T>T)
14+ e Calc. agrégats C _ (T>T)
1 Calc. 3.39 MeV/uma (T>T )
129 w Calc. 3.39 MeV/uma (T>T )
A Exp

Rayons de trace (nm)

60

Pouvoir d'arrét électronique (keV/nm)

Figure (IV-9):Evolution des rayons de trace calculés déduits diere de fusion et de
vaporisation du Ge en fonction du pouvoir d’arféc&onique pour g= 1.8 xdwW cmi® K, et

pour une irradiation avec des ions d’énergie 3.3®VMma et des agrégatsoCLes points
expérimentaux sont tirés de la référence [COLO1].
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5- Effets des parametres du modele sur les résuisades calculs

Afin d’approfondir notre étude, nous analysons jjamt sur nos résultats de certains
parametres. Aussi, ces variations permettent dibtées informations supplémentaires

notamment concernant la formation des traces kdatdns les semi-conducteurs.

5.1- Effet de la constante de couplage électron-phon g

La constante de couplage électron — phonon g, nege du transfert d’énergie
thermique des électrons vers le réseau, donnengligafion sur la sensibilité ou non d'un
matériau aux excitations électronique. Pour idemtifimpact de ce paramétre, nous avons

effectué des simulations avec différentes valearg.d

5.1.1- Influence de g sur les rayons de traces

Dans le but de connaitre l'influence du parametrsug les rayons de traces. Nous
avons fait une série de calculs sur les matéria®b,| GaAs et Ge irradiés avec des ions
lourds rapides et des agrégats. C

En faisant varier le paramétre g de 0.25 & 5%Y0 cm® K™ pour I''nSb, de 0.8 &
9.6x102 W cmi®* K™ pour le GaAs et de 1 & 9xXf@vem® K™ pour le Ge, autour de la valeur
obtenu par la formule de Kaganov pour chacun ddériaax étudiés, la figurdV-10a, 10b,
10c), résume I'ensemble des résultats obtenus. @onoms pouvons le voir sur cette figure,
a mesure que le paramétre g augmente, le raytmackeaugmente d’abord rapidement, puis
devient graduellement de plus en plus stabiliséatttint finalement la saturation. Cela
signifie, qu’ a partir d’'une certaine valeur du stamte de couplage électron- phonon g , le
rayon maximal pour lequel la température a dépdaséempérature de fusion ou de
vaporisation (rayon de trace ) cesse d’augmenteci G’explique par le fait qu’une
température supérieure a la température nécessharteision ou a la vaporisation du matériau

sur le passage d’un ion n'entraine pas plus de finatlons de la structure
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Figure (IV-10) : Evolution des rayons de trace calculés (a) dédlutcritere de fusion de I'InSb
irradié avec des ions Pb d’énergie 10 MeV/uma,efbjc) déduits du critere de vaporisation du
GaAs et du Ge respectivement irradié avec desgatpés, en fonction de la constante de
couplage électron-phonon g.
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on (KEV/NM)

Pouvoir d'arrét électronique seuil S

5.1.2- Influence de g sur le pouvoir seuil de créian de traces

L’influence du parameétre g sur le pouvoir seuilodéation de traces est illustrée dans
les figure§lV-11a, 11b) et les figurg$V-12a, 12b). Chaque point représente le pouvoill seu
déduit des calculs en prenant en compte le criiereaporisation pour le GaAs et le Ge
irradiés avec des agrégatgso {figures {V-11a, 11b)) et le critére de fusion pour I''nSb e
'InP irradiés par des ions Pb d’énergie 10 etMel//uma respectivement (figurebB/f12a,
12b)). Les résultats de simulation montrent quemesériaux étudiés ont un comportement
semblable, c’est a dire : lorsque la constanteadmlage g croit le pouvoir seuil décroit. Ce
qui est en accord avec le résultat obtenu par Osetaal. °>™ * dans le cas du silicium
cristallin. Ceci résulte du fait que si la constade couplage g est grande, I'énergie initiale
déposeée sur les électrons du matériau est tréederapint transférée au réseau, menant ainsi, a
une grande densité d’énergie déposée sur le ré€&mit. la raison pour lequel méme a une
faible valeur du pouvoir d'arrét électronique, yrtease fondue ou vaporisée peut étre crée
dans le matériau.

b
164 —~
@ = (o)
14 3 ¥ \
é
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[ 1]
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Pouvoir d'arrét électronique seuil S
B
1 1 1 1 1 1
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Cosantececopae  g(10° WK Corstatececogage g(10° WemKY)

Figure (IV-11): Evolution du pouvoir darrét électronique seuilnSdéduit du critere de
vaporisation (a) du GaAs et (b) du Ge irradiés alecagrégatsdg en fonction de la constante de
couplage électron-phonon g.
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Figure (IV-12) : Evolution du pouvoir d'arrét électronique seuinSléduit du critere de
fusion (a) de I''nSb et (b) de I'InP irradiés avdes ions Pb d’énergie 10 et 5.7 MeV/uma
respectivement, en fonction de la constante delageglectron-phonon g.

5.1.3- Influence de g sur la température maximaleellong de la trajectoire de I'ion

Pour un rayon r donné, la température maximale é&heau est atteinte quand le
systéme électronique et le systéme réseau somjudibee.
Nous avons testé linfluence du parameéetre g sutetapérature maximale le long de la
trajectoire de l'ion des semi-conducteurs : In31R,1GaAs et Ge, en utilisant une plage de
variation de g que l'on ajuste dans une plage audeula valeur théorique calculée par la
formule de Kaganov et &° *". Les figures(IV-13a, 13b)montrent I'évolution de la
température maximale du réseau le long de la tjeade I'ion en fonction de la constante
de couplage g pour I'InSb et I'InP irradiés par dms Pb d’énergie 10 MeV/uma. Comme
attendu, plus la constante de couplage est graplls, la température maximale est
importante. Ceci est du au fait que plus la conetg est grande, plus I'énergie sera déposé
sur un volume étroit ; la température maximaleiatiéepar le réseau sera donc plus élevée. Ce
résultat est valable pour le GaAs et le Ge irradiéx des agrégatsd&figuregIV-13c, 13d).
Cequi prouve que la température du réseau dépeyl eepar conséquent la formation de
trace latente.
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Figure (IV-13) : Evolution de la température maximale du réseaarg tle la trajectoire de 'ion (r= 0)en
fonction de la constante de couplage électron-pmanda) de I'InSb et (b) de I'InP irradiés aves dens
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Fraction de I'énergie déposée

5.2- Effet de la distribution radiale de I'énergiedéposée sur la formation des traces

latentes

Jusqu'a présent, 'endommagement induit dans kes-@mnducteurs irradiés par les

ions lourds rapides a toujours été corrélé a lauratiu pouvoir d'arrét électroniglf®™ %

WESO7. 10N 10lsans se préoccuper de la distribution radialeétergie déposée [7,8] autour du

trajet de l'ion. L'influence de cette distributi@nété observée dansF&0;:, par Meftah et al.

[MEF 93]

. Il existe des calculs numériques de type MonteloCat des simulations semi

empiriques qui ont estimé la distribution radiat [é&nergie D(r)déposée dans le réseau de

I’échantillon soumis a [lirradiatio

{WALB6]

. Waligorski et al. ont proposé une formule

analytique du D(r) qui décrit les simulations Mor@arlo. Si on integre D(r) dans une

géométrie cylindrique, la fraction d’énergie démodans un cylindre de rayon R est calculée.

Lafigurg(IV-14a, 14b) présente la fraction de I'énergie dépagans un cylindre en fonction

de son rayon dans le cas d’une irradiation de BleSde I'InP avec un ion Pb d’énergie 1.85

et 10 MeV/ uma. D’apres cette figure, nous consiatjue le volume dans lequel I'énergie de

lion incident est déposée augmente avec la vita@ssiale. C'est-a-dire que I'énergie est

déposée sur un rayon d’autant plus grand que dssat de l'ion est grande. Dans le cas de
'InSb irradié par un ion Pb d’énergie 1.85 MeV/aita figure(IV-1 4a) indique que 40% de
I'énergie est déposée dans un cylindre de rayami gt 60% pour 3nm.

11
1,0—-
0,9—-
0,8—-
0,7—-
0,6—-
0,5—-
0,4—-
0,3—-

0,2

— 1.85 MeV/uma
— 10 MeV/uma

@

Faction de I'énergie déposée

T T
100 1000

Rayon (nm)

1,0

0,8 1

0,6 1

04

0,2 1

1.85 MeV/uma
10 MeViuma
()
LR | T LI | T LRI |
1 10 100 1000
Rayon (nm)

Figure (IV-14): Fraction de I'énergie déposée en fonction de ltadee radiale de I'axe de trajectoire
de I'ion incident dans le cas d'une irradiationda)'InSb et (b) de I'InP avec un ion Pb d’énergji85et
10 MeV/uma respectiveme
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6- Effet de vitesse sur les rayons de traces latest

A notre connaissance, jusqu’a présent, aucune éxpkrimentale n’avait été réalisée
sur l'effet de vitesse dans les semi-conducteuais.c@ travail, nous sommes les premiers a
faire une étude théorique sur I'effet de vitessasdas semi-conducteurs cristallins.Cet effet a
été observé expérimentalement par Meftah 8{%1°¥! dans le ¥Fe;01. Ainsi, Meftah et al.
IMEF 93] ot montré que pour un méme pouvoir d'arrét éetue le rayon de trace déduit des

expériences a faible énergie, est supérieure adeduexpériences a haute énergie.

Afin d'étudier l'effet de vitesse dans nos semi-@docteurs, nous avons pris comme
exemple, 'antimoniure d’indium, vue que les étudeérimentales sur ce matériau ont
montré une large dispersion des rayons de tracespwe méme valeur du pouvoir d'arrét

électronique, obtenue par deux valeurs d'énergielémtes différentes.

Pour faire cette étude, en utilisant le modeleadgointe thermique nous avons fait une
série des calculs pour déterminer les rayons degsreréés dans I'lnSb en prenant en compte
le critere de fusion. La figur@V-15) montre I'évolution du rayon de traces en tiw des
vitesses de l'ion pour (dE/dxF 28, 33 keV/nm. Nous remarquons que le rayorespond a
la méme valeur du pouvoir d’arrét électronique diéaquand I'énergie de I'ion croit, c'est-a-
dire que le rayon de trace déduit a faible énemgesupérieur a celui a haute énergie. Ceci est
di au fait que plus I'énergie incidente sera failpllis la densité d’énergie déposée sera
importante et ainsi plus le rayon de la trace semaortant. Donc pour la méme perte
d’énergie, le dommage est plus important avec ales de faible vitesse qu’'avec des ions de
grande vitesse. Ce phénomene appelé effet deevibssdié a la densité d’énergie déposée.

En tenant compte des erreurs expérimentales naewams un bon accord entre les

résultats théoriques et les résultats expérimentankernant I'lnSb (figur@Vv-15)), ce qui

mit en évidence l'effet de vitesse dans ce matériau
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Figure (IV-15) : Evolution des rayons de trace en fonction dess@s de I'ion dans I'InSb
pour (dE/dx) = 28 et 33keV/nm. Les points expérimentaux soéstile la référende= °2

7- Evolution de en fonction de I'énergie de la bande interdite
Le paramétre. représente le libre parcours moyen d’interacti@ectéon-réseau, c'est-a-dire
la distance radiale par rapport au parcours da Bidaquelle les électrons vont communiquer
leur énergie aux atomes du réseau.
Dans ce travail, I'étude d'un certain nombre de isssnducteurs a permis d’obtenir une
représentation unifiée de ce parametre, a conditofaire les hypothéses suivantes :

» Lacréation de traces dans I'InSb correspond &usien.

e La création de traces dans I'InP, GaAs et Ge cpomas a une vaporisation.
Des travaux antérieuf&?V %2 MEF 055, g'autres matériaux ont permis de relier la wakiu
parameétré. a celle de I'énergie de la bande interdigeEn utilisant cette relation des valeurs
de) ont été extraite pour I'lnP, GaAs et Ge. PourSlnla valeur d& est déterminée a partir

de la valeur de g suivant la relation/D.C./g .
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Le tableau IV-3), donne pour les différents matériaux étudiéadrgie de la bande interdite

Ey et lesk calculées correspondant.

Matériau g (eV) A (nm) éférence

InSb 0,17 24,1+4,1 Présent travail, déduit
du modéela pointe
thermique

Ge 0,66 10,5+0,5 Présent travail A[X14]

InP 1,34 7,95+0,05 Présent travalil

GaAs 1.42 7,910,1 Présent travail [KAB]1

Tableau (IV-3) : L’énergie de la bande interditg Et les valeurs de libres parcours moyen
A calculées pour les semi-conducteurs étudiés.

Il est clair quéel diminue rapidement dans le cas de faibles vakeil&nergie de gap,
et une diminution lente dans le cas des hautesingml€ette évolution apparait en accord avec
les prédictions de Haglung et Kel*® °3! qui ont suggéré que tous les semi-conducteurs

sont relativement des bons matériaux résistantsectexcitation électronique élevée.

L’évolution deA pour ces matériaux en fonction de I'énergie deaade interdite g
est représentée sur la figuid/{16). Nous constatons une décroissance monotorie afe
fonction de Eg c’est-a-dire gueest d’autant plus grand que la largeur de la bameedite
est faible. Cette figure met ainsi en évidence coeélation entre la largeur de la bande
interdite et le parametbe

La connaissance denous permet d’accéder au temps d’interaction &egbhonon
en utilisant la relation’=Det, avec la valeur de 82cnf/s pour les électrons chauds. Les
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valeurs det, sont de I'ordre de 3x18s pour I''nSb, de 0.6xItfs pour le Ge, et de 0.3x1%

pour I'InP et le GaAs.

Lamda (nm)

Figure (IV-13) : Evolution del en fonction de I'énergie de la bande interdigg&ur les
matériaux étudiés

T T T T T
0.4 0.8 12
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Conclusion Générale

Ce travail nous a permis de faire un état des desmiaces sur la formation des traces
latentes dans les semi-conducteurs l'antimoniuieddim (InSb), le phosphure d’indium
(InP), l'arséniure de gallium (GaAs) et le Ge iiémdpar des ions lourds rapides et des
agrégats 6. Pour retrouver les rayons et les seuils de aéatie traces déduits
expérimentalement dans ces semi-conducteurs, naus appliqué le modéle de la pointe a
ces matériaux. Nous avons étudié I'évolution dgmma de traces en fonction du pouvoir
d’'arrét électronique (dE/dx) pour différentes valeurs d’énergie. Des effets hméaires ont
été observés.

En tenant compte des incertitudes expérimentaldssincertitudes sur le modeéle, les
résultats obtenus avec I'antimoniure d’indium iiéaplar des ions lourds rapides montrent que
pour une valeur de la constante de couplage étegotmnon g égale & 0.25 x 3@V cm® K™
un bon accord a été trouvé entre les rayons de tmaEsurés expérimentalement et ceux
déduits de la simulation. Ce qui a permis de dédgmaphiquement une valeur seuil de
création de trace égale a 17 + 2 keV/nm.

Pour I'InP, le GaAs et le Ge irradiés par des ionsds rapides et des agrégatg, &s
rayons calculés a partir du critere de vaporisabionété déterminés en prenant une constante
de couplage g égale & 3.16 X4AW cm*K™, 3.20x16* W cm® K™ et 1.8x14* W cm?® K*
respectivement. Nous avons constaté qu'avec o&reriles valeurs des rayons calculés sont
plus proches de celles déterminés expérimentaleatante les valeurs seuils d’apparition de
traces dans I'InP, GaAs et Ge irradiés par desgagsésgosont 16,5 + 0,5, 13,5 + 2,5 et 25,5
+ 6,5 keV/nm respectivement. D’aprés ces résultatsjodele de la pointe thermique semble
bien décrire la formation des traces dans I'InFG#As et le Ge irradiés par des agrégats C

en utilisant le critére de vaporisation.

Comme la constante du couplage électron-phonasi greparamétre clé du modeéle.
Nous avons étudié l'influence de ce dernier surrdssiltats des calculs, en le faisant varier

dans une plage de valeurs extrémes. Nous avonsimatiat montré la dépendance des rayons

10C



de traces, le seuil du pouvoir d’arrét électrorigti de la température maximale le long de la
trajectoire de l'ion avec la constante de coupklgetron- phonon g.

Nous avons également mis en évidence, pour la prerfais un effet de vitesse dans
InSb irradié par des ions lourd rapides et unerdéation entre la largeur de la bande
interdite des matériaux étudiés et le paranietre

Ce travail, montre I'importance des effets therregjet du couplage électron- phonon
ainsi que le choix de critére de formation de tsat@&ns I'amorphisation des semi-conducteurs
induite par des ions lourds rapides et des agré@Geis Et confirme que le processus
conduisant a la formation de traces est attribleffat de pointe thermique qui provient de la

dissipation de I'énergie des électrons secondawoas forme de chaleur.

Enfin, I'application du modéle de la pointe thermégaux semi-conducteurs étudiés
dans cette thése, se doit d’étre approfondie etdétea d’autres semi-conducteurs afin de

comprendre encore mieux le comportement de cegimatéoumis a des irradiations.
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Résumé :

Les ions lourds rapides et les agrégags €n pénétrant dans les semi-conducteurs,
déposent leur énergie essentiellement par interaetvec les électrons de la cible. Ce dép6bt
conduit au dessus d’une valeur seuil du pouvoirrétaélectronique a la formation de traces
latentes. Dans ce travail, nous avons déterminé réig@ns de traces et les seuils
d’endommagements en appliquant le modéle de laetiermique a deux grandes familles
de semi-conducteurs pour lesquelles des résuliqudrimentaux sont disponibles dans la
littérature, les composés -V représentés partitaoniure d’'indium, le phosphure d’'indium
et l'arséniure de gallium, et le germanium au titles composés IV. Les résultats de la
simulation ont été confrontés aux mesures expétamen L'effet de vitesse sur la création de
traces mis en évidence dans ces matériaux mongenomvelle fois que le pouvoir d'arrét
n'est pas l'unique paramétre a prendre en congdidéra

Mots clefs : Irradiation, lons lourds rapides, Aggés, Traces latentes, Semi-conducteurs,
Pointe thermique.

Abstract:

Swift heavy ions and 4g clusters, penetrating into matter, deposit theergn
mainly by interaction with the target electronsisTieposit leads above a threshold value of
the electronic stopping power to the formationaieht tracks. In this work, we determined
the tracks radius and the thresholds of damageplyiag the model of the thermal spike to
two families of semiconductors for which experinanesults are available in the literature,
compounds IlI-V represented by the indium antimenithe indium phosphide and gallium
arsenide, and germanium for the compounds IV. Eiselts of simulation were confronted
with experimental measurements. The effect speecteation of tracks highlighted in these
materials shows once again that the stopping pasvaot the single parameter to be taken
into account.

Key words: Irradiation, Swift heavy ions, Clustekstent tracks, Semi-conductors, Thermal
spike
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