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Résumé

Résumé

La spectrométrie de masse des ions secondaires (SIMS) est une importante technique pour la
réalisation des profiles en profondeur. Cependant les développements SIMS ne sont pas aussi
prononcés et rapides que ceux des techniques de fabrication de la microélectronique. De plus,
I’analyse SIMS, de par son principe, implique un élargissement et décalage des profils mesurés
vers la surface. Ce travail est consacré a I’amélioration de la résolution en profondeur de
I’analyse SIMS au moyen d’une technique de déconvolution. La déconvolution des profils
SIMS est un probleme inverse mal posé. La présence de bruit dans la mesure complique les
calculs, et il et faut prendre certaines précautions pour obtenir une solution acceptable.
L’objectif est de premiérement régulariser le probléme mal posé .Ci peut étre réalisé par
I’utilisation d’une technique itérative. De plus, il faut appliquer des contraintes dures pour
forcer la solution obtenue a satisfaire les propriétés physiques connu auparavant sur les mesures
comme la positivité. Les résultats obtenus des profils déconvolués nous a montré une
amélioration tres satisfaisante de la résolution en profondeur, le décalage et I'élargissement des

profils sont corrigés.
Mots-clés : SIMS, profils en profondeur, microélectronique, résolution en profondeur,

déconvolution, semi-convergence.



Résumé

Abstract :

Secondary ion mass spectrometry (SIMS) is an important technique for performing depth
resolution. However, SIMS developments are not as pronounced and rapidas those of
microelectronics manufacturing techniques. Moreover, the SIMS analysis, by its principle,
implies a widening and a shift of the measured profiles towards the surface. This work is
devoted to improving the depth resolution of SIMS analysis by means of a deconvolution
technique. The deconvolution of SIMS profiles is a not well-posed inverse problem. The
presence of noise in the measurement complicates the calculations, and certain precautions
must be taken to obtain an acceptable solution. The objective is to first regularize the not well-
posed problem. This can be achieved by using an iterative technique. In addition, hard
constraints must be applied to force the resulting solution to satisfy previously known physical
properties on the measurements such as positivity. The results obtained from the déconvoluted
profiles showed us a very satisfactory improvement in the depth resolution; more over the shift

and the widening of the profiles are corrected.

Keywords: SIMS, depth profiles, microelectronics, depth resolution, déconvolution, semi-

convergence.
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SIMS : Spectrométrie de Masse des lons Secondaires.

MRI : Modeéle de Hoffman (Mixing-Roughness-Information).

DREF : Fonction de résolution en profondeur (Depth Résolution Function).

RSF : Facteur de sensibilité relatif.

FWHM : Full Width at Half Maximum.

nr : Nombre d’atomes ¢éjectés.

Y, : Taux de pulvérisation de 1’espéce k.

Y : Taux de pulvérisation total.

Rp : Profondeur d’échappement (A)
Ip: Intensité primaire (cps/s).

Aq - La décroissance exponentielle (A).
A, : La montée exponentielle (A).

o, : L’écart-type (A).

Nope: Nombre D'itératios.

a: Parameétre de régularisation.
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INTRODUCTION GENERALE

La miniaturisation des dimensions des dispositifs de la microélectronique nécessite
I’appel a la technologie des couches minces et ultra minces pour leur réalisation. Mais
I’efficacité de ces dispositifs est fortement liée aux techniques de caractérisation accompagnant
ces réalisations. Parmi ces techniques, nous citons la spectrométrie de masse des ions
secondaires (SIMS). Elle s'agit d'une importante technique pour la caractérisation des couches
atomiques minces et aigués a la profondeur nanométrique. Le proche avenir exigeront une
résolution en profondeur en nm ou méme sous-nm, c'est-a-dire la capacité de distinguer
entre des caractéristiques adjacentes dans un profil de concentration qui sont séparees par 1

nm ou moins [1,7].

Les développements de la technique d'analyse par SIMS ne sont pas aussi prononcés et
rapides que ceux des techniques de fabrication de matériaux en microélectronique.
Additionnant a cet effet que la mesure SIMS, de par son principe, implique un élargissement
des profils mesurés méme en utilisant les appareils les plus précis et dans les meilleures

conditions expérimentales.

Pour progresser dans ce domaine, il est nécessaire de dépasser les résultats
expérimentaux bruts en incluant les techniques numériques de traitement du signal. Tout en
ayant a I'esprit que ces traitements ne doivent en aucun cas altérer 1’information contenue dans

le profil mesuré et que les temps de traitement doivent rester raisonnables.

Dans ce contexte, le présent travail est consacré a 1’étude et la simulation des profils en
profondeur de 1’analyse SIMS. La procédure de simulation est trés simple. Elle consiste a
convoluée le profil réel considére par la fonction de résolution en profondeur (DRF) et
additionné ensuite une composante de bruit. La simulation a été faite a haute énergie. Ceci
conduit a I’utilisation des algorithmes de correction pour améliorer la résolution en profondeur
de l’analyse SIMS. L’intérét des profils simulés dans ce cas est la Vérification des

performances des ces algorithmes.
Le reste du mémoire est organisé comme suit :

Le premier chapitre de ce travail décrit tout d’abord les principaux organes de
I’analyseur ionique, il sera consacré a la description de la technique SIMS. Nous allons
présenter donc le principe de cette technique, ses caractéristiques générales, ces performances

et ces limites. Nous donnerons aussi une description de I’analyseur ionique.
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Pour le deuxiéme chapitre on expliquant les mécanismes intervenant dans la
formation du profil en profondeur. Nous nous attacherons en particulier aux caractéristiques de
I’analyse par ions primaires oxygene, largement utilisés en SIMS. Cela nous amenera a définir
la résolution en profondeur ainsi que la réponse impulsionnelle du systéme d’analyse, appelée
fonction de résolution en profondeur, ou depth résolution Function (DRF). En suite nous allons
exposer la procédure utilisée pour la simulation des signaux SIMS. Nous allons voir ensuite
I’application de cette procédure. L’étude de différents profils permettra en particulier de
définir les conditions opératoires que nous utiliserons en fonction des types de profils

expérimentaux possibles.

Le troisieme chapitre présente les principes de la déconvolution, nous nous attacherons
en particulier a son application en SIMS. Nous passerons ensuite en revue différentes méthodes
de déconvolution, et nous terminerons par la présentation d'un nouvel algorithme dans le
domaine de I’analyse SIMS. les performances et les limites de la technique proposée sont
¢évaluées en détail. Ceci est rendu possible grace a ’utilisation des profils SIMS simulés par

nous-mémes. Nous définirons ensuite des critéres d’arrét pour cette méthode.

Nous conclurons enfin par un bilan du travail effectué et les perspectives dans ce

domaine.
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I.1. INTRODUCTION

Les développements récents des circuits intégres a base de silicium conduisent a contréler
des jonctions treés peu profondes par implantation de dopants a trés faible énergie (quelques
dizaines d'électrons-volts), Cependant les développements de I’instrumentation SIMS ne sont
pas aussi prononcés et rapides que ceux des techniques de fabrication des matériaux de la
microélectronique moderne ce qui motivent 1’amélioration de 1’analyse et la recherche d'une
information de plus en plus précise sur les structures extrémes (deltas dopage, interfaces

abruptes, trés faibles concentrations...).

Ce premier chapitre sera consacré a la description de la technique SIMS. Dans ce
chapitre, nous présenterons donc le principe de cette technique, ses caractéristiques générales,
ces performances et ces limites. Nous donnerons aussi une description de I’analyseur ionique.
Enfin, nous conclurons sur la problématique de D’application de 1’analyse SIMS a Ia

caractérisation des matériaux de la microélectronique moderne.
1.2. SPECTROMETRIE DE MASSE D’IONS SECONDAIRES SIMS

1.2.1. Principe

L’analyse SIMS est une méthode de caractérisation chimique destructive. Elle consiste a
bombarder la surface d’une cible (échantillon a analyser) par un faisceau d’ions dit primaires,
émis par une source. Le fonctionnement du SIMS repose sur le régime des cascades linéaires
ou, sous I’effet de I’impact des ions incidents, les atomes de la cible possédent suffisamment

d’énergie pour engendrer des sous cascades avec les autres atomes du matériau [8].

Une pulvérisation est ainsi induite lors du bombardement primaire et des collisions avec

la surface. Si le bombardement est maintenu, 1’échantillon sera alors érodé progressivement et
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trés lentement.

UM res o sons
sccondaires

TONS pruanawrocs

Figure (1-1) : Schéma de principe de ’analyse par SIMS.

Le bombardement continu génére alors 1’émission d’espéces secondaires diverses (Figure

I.1) électrons, photons, atomes et molécules neutres, ions mono et poly atomiques.

L’information recherchée pour I’analyse SIMS est contenue dans les ions secondaires qui
peuvent étre des ions primaires rétrodiffusés ou issus de la cible, voire une combinaison des
deux; IlIs sont accélérés par une tension d’extraction, triés en énergie grace a un champ

électrostatique puis triés en masse par un champ magnétique, et enfin comptés.
1.2.2. Les possibilités et les performances de la technique

L’analyse SIMS permet la détection et la mesure de n’importe quel élément de la
classification périodique dans une matrice donnée. La sensibilité est de 1’ordre du ppm pour la
plupart des éléments, voire du ppb. C’est donc une technique d’analyse treés bien adaptée aux
semi-conducteurs, qui sont maintenant dopes avec des concentrations trés faibles ou trés fortes
sur des épaisseurs toujours plus petites. C’est une analyse dite « semi-quantitative », car on a
besoin d’une mesure de référence pour comparer les concentrations réelles et mesurées. La
résolution est de ’ordre du um latéralement, et du nm en profondeur. On peut ainsi aisément
obtenir une image ionique d’une surface ou un profil en profondeur de la concentration d’une
espece dans une matrice. La résolution en masse de la technique est tout aussi performante,
puisqu’on peut discriminer deux ¢léments de méme masse nominale mais distantes de AM/M

de ’ordre de 10
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1.2.3. Description de I’analyseur ionique

Il existe plusieurs types d’analyseurs ioniques, chacune présente ses propres avantages et
inconvénients. Le choix de I’un ou de I’autre de ces instruments sera fonction de 1’utilisation

principale qu’on désire en faire.

Le schéma de principe de I’analyseur ionique La figure (I-2) représente le schéma de
principe de 1’analyseur ionique CAMECA IMS4/5/6f. On peut distinguer cinq parties

importantes :

e La colonne d'ions primaires : elle produit sur I'echantillon a analyser une sonde d'ions
primaires. La colonne primaire peut étre équipée de deux sources, produisant
respectivement des ions d'éléments chimiques électronégatifs (Oxygéne) ou
électropositifs (Césium). Les ions primaires sont transportés de la source a 1’échantillon
grace a une optique de transfert ionique.

e La colonne secondaire : elle améne les ions secondaires de 1’échantillon au systéme de
tri.

e Le secteur électrostatique trie les ions secondaires en énergie. A la sortie de ce secteur,
on peut discriminer les ions monoatomiques des ions polyatomiques.

e Le secteur magnétique trie en masse les ions sortis du secteur électrostatique.

e Le systeme de détection des ions secondaires (une cage de Faraday pour les forts
courants ioniques et un multiplicateur d’électrons pour des faibles intensités)

Le lecteur intéressé par plus des détails pourra consulter les références [9, 10,11].
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mource d'ion 2:

Source d'ions | Cesium
Duoplasmatron

Spectrometre

Aimant primaire

Colonne Primaire

Détection

Fente | quantitative
de sortig
| v (@) /0 B S \
. , —— [Fetartilon
Introduction Echantillon l [-E]
Image
ionique

Figure (1-2) : Schéma de I’analyseur ionique CAMECA IMS 6f

Surce d’ions primaires.

Les ions primaires utilisés habituellement en analyse SIMS peuvent étre des ions
d”’Oxygeéne ou de Césium, mais on peut aussi prendre d’autres types d’ions comme I’Azote
(N2™) ou le Xénon (Xe* ).

Une source d’oxygéne peut produire des ions O*,07,0,",et O, . C’est un duoplasmatron
a cathode froide qui les crée, ce qui permet, en changeant la bouteille d’oxygéne par une
bouteille d’argon, d’obtenir des ions Ar’ , également employés en SIMS. L’ utilisation
extensive d”ions O, tient au fait que le faisceau d’oxygéne est réactif et provoque une
modification de la composition des premieres couches atomiques de la cible. Cette

modification se traduit principalement par une augmentation du taux d’ionisation des éléments
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électropositifs qui améliore fortement la dynamique du signal (le nombre de décade entre le

maximum et le minimum du signal).

L’analyse par SIMS des éléments de la microélectronique (Arsenic, phosphore...) peut
étre également conduite sous faisceau de césium. Les ions Cs = sont obtenus a partir d”’un

compose solide et non gazeux comme dans le cas du duoplasmatron.

Le bombardement par des ions Cs “exalte 1”’émission ionique secondaire des éléments
électronégatifs. Leur utilisation connait un regain d’intérét grace a ses vertus dans le domaine
de la quantification des profils en profondeur. Dans certains cas, l’utilisation des ions en
détection MCs *, ou M est 1”espéce étudiée, minimise les effets de matrice (le
rendement d’’ionisation d’un élément peut varier de plusieurs ordres de grandeur d’une matrice
a l'autre), qui handicape la quantification des profils SIMS [12]. Les ions en détection MCs;"

sont aussi utilisés et présentent des avantages par rapport 8 MCs" [13, 14].

1.3. CARACTERISTIQUES GENERALES

1.3.1. Une analyse élémentaire ou isotopique

L'analyse se fait par spectrométrie de masse: toutes les espéces sont détectables de

I'nydrogéne (H) a I'uranium (U). On peut également realiser des analyses isotopiques.

Il s’agit d’'une méthode trés sensible car contrairement aux techniques spectroscopiques,
la détection des ions ne s’’accompagne ni de rayonnement parasites, ni de fond continu. La
sensibilité est de I’ordre du ppm pour beaucoup d’éléments, et méme du ppb dans certains cas
(Bore). C’est donc une technique trés bien adaptée au domaine des semi-conducteurs ou la
détection de dopants, donc d’éléments présents en faible concentration dans une matrice
donnée, est cruciale. La résolution en masse de la technique est tout aussi performante : on

arrive a des pouvoirs de séparation (M/AM) supérieurs a 10*
1.3.2. Analyse de surface

La profondeur d’échappement des ions secondaires ne dépasse pas les trois premieres
couches atomiques sous la surface de 1’échantillon. On peut donc obtenir des images ioniques
de la surface, en balayant le faisceau primaire sur celle-ci. La résolution latérale est

généralement meilleure que le pm.
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1.3.3. Analyse en profondeur

Il s’agit de la collection des ions secondaires en fonction du temps pour obtenir le profil
de concentration en profondeur. Ce dernier est donc un découpage plan par plan du volume de
I’échantillon couplé & une mesure dans chaque plan de concentration de I’espace voulu. C’est

un aspect trés important qui se place au centre de notre travail.
1.3.3.1. Relation Temps-Profondeur

Moyennant I’hypothése de vitesse d’érosion constante, la conversion temps
d’analyse-profondeur peut étre faite en mesurant la profondeur du cratere final au
moyen d’un profilométre. La calibration en profondeur peut étre aussi faite au moyen d’un
étalon de profondeur (une structure multi-deltas par exemple). Dans ce dernier cas, on peut
déterminer la vitesse d’érosion pour un réglage de I’appareil donné, et I’on pourra I'utiliser pour

calibrer le profil d’intérét acquis dans les mémes conditions d’analyse [15].
1.3.3.2. Relation Intensité-Concentration

Comme il n’existe pas de modeéles théoriques fiables pour estimer la constante de
proportionnalité entre intensité ionique et concentration, pour faire la conversion intensité
concentration, on fait généralement usage d’un échantillon étalon (de dose connue) analysé

dans les mémes conditions que I’échantillon considéré.

1.3.4. Analyse en masse

Il est possible de faire une analyse en masse des ions secondaires de 1’échantillon étudié
sur un large spectre de masse, on distingue donc tout d’abord tous les ions simples relatifs au
substrat avec des intensités dépendant de la composition mais aussi des différents taux
d’ionisation et comportant tous les isotopes. Il apparait également un grand nombre d’ions
moléculaires formé a partir des atomes du substrat et des combinaisons ions primaire- substrat,

ou encore des ions relatifs au gaz rares absorbés, simple ou combiné avec le substrat.

L’interprétation des spectres de masses est en général compliquée et le résultat est plutot

de type qualitatif. Trois types d’analyse en masse sont possibles :
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1.3.4.1. Type basse résolution

Facile a mettre en ceuvre, tout le spectre de masse est balayé puis 1’analyse se fait par
observation des intensités détectées a la sortie du spectrometre de masse. Dans de cas la

résolution en masse Rp(Rp = M /AM) est inférieur a 500.
1.3.4.2. Type moyenne résolution

Moins facile a mettre en ceuvre, on sélectionne un intervalle de masse assez réduit a fin
de séparé entres autres les isotopes. On obtient alors un spectre de masse avec un Rpcompris
entre 500 et 2000.

1.3.4.3. Type haut résolution
Trés difficile a mettre en ceuvre en pratique, on sélectionne un intervalle beaucoup plus
petit qu’en moyenne résolution afin de lever les interférences en masse principalement. On

obtient alors un spectre haute résolution avec un Rp supérieure a 2000.
1.4. DIFFERENTS TYPES D’ANALYSE

1.4.1. Spectrométrie de masse

Le but est de repérer la présence de certains éléments dans un échantillon donnée. Le
spectromeétre de masse est donc réglé de maniere a balayer une plage précise de valeurs du
rapport masse/charge des ions secondaires et de repérer I’intensité ionique détectée

correspondant a chaque valeur.
1.4.2. Imagerie ionique et SIMS statique

Ce type d’analyse est appelé SIMS statique, la profondeur d’échappement des ions
secondaires ne dépasse pas les trois premieres couches atomiques sous la surface de

1’échantillon.
1.4.3. Profil en profondeur et SIMS dynamique

C’est le mode qui nous intéresse, il est tres largement utilisé en microélectronique ou la
distribution en profondeur des dopants ou des éléments majeurs est une information tres

importante.
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1.4.3.1. Dynamique du signal

La dynamique du signal est determinée par le nombre de décade entre le maximum et le
minimum du signal pour un profil d’un élément implanté dans une matrice donnée. C’est une
caractéristique essentielle de I’analyse en profondeur (en SIMS dynamique), qui est utilisée

pour valider les performances de I’analyse [16].

1.4.3.2. Sensibilité

L’un des manieres d’exprimer la sensibilité est de donner la concentration minimale d’un
élément donné détectable par le systéeme. Ce parameétre est étroitement lié a la transmission de
I’instrument mais il variera d’un élément a un autre en fonction de la capacité de 1’élément a

s’ioniser et a se pulvériser.
1.4.3.3. Résolution en profondeur

La résolution en profondeur dans la SIMS n’est plus la dynamique du signal; un profil qui

présente une bonne dynamique du signal peut avoir une mauvaise résolution en profondeur !

La résolution en profondeur peut étre théoriquement de quelques nanometres [16, 17].
1.5. DIFFERENTS PROCESSUS DE L’ANALYSE SIMS

1.5.1. Le taux de pulvérisation

Lors du bombardement ionique, la partie des cascades de collisions localisée vers la
surface engendre I’¢jection d’atomes hors de 1’échantillon. Au bout d’un certain temps, tous les
atomes sont bien sOr pulvérisés, mais il est intéressant de comparer le nombre d’atomes éjectés
par rapport au nombre d’ions incidents. On définit pour cela le taux de pulvérisation qui
correspond au nombre d’atomes de la cible pulvérisés par 1’arrivée d’un ion primaire. Si la

cible contient plusieurs espéces atomiques, auxquelles on associe I’indice k, on a :

Ye =2k Y (1.1)

Ou Yy est le rendement de pulvérisation spécifique a I’espece k, t Y est le taux de
pulvérisation total. De plus, les atomes éjectés sont susceptibles de provenir de differentes
profondeurs, si bien qu’on définit un rendement de pulvérisation différentiel en profondeur, y;

tel que[15] :
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Yk:fooo}’k dz (1.2)

A partir de la fonction y (z) «, on peut définir une profondeur moyenne d’échappement.
Une expérience a permis de déterminer sa valeur, dans le cas du silicium : Elle est de I’ordre de
2A[18].

Le taux de pulvérisation pour un matériau donné parfaitement homogéne, dépend
principalement des paramétres du faisceau primaire : masse, énergic d’impact, angle
d’incidence.

On note que les atomes de la cible ne sont pas forcément pulvérisés proportionnellement
a leur concentration dans la matrice, c’est ce qu’on appelle la pulvérisation preférentielle. Ce
phénomeéne provoque pour I’espéce pulvérisée préférentiellement un appauvrissement de la
surface. L’appauvrissement d’une espece, et donc 1’enrichissement d’une autre a la surface de
I’échantillon va initier un régime transitoire des concentrations locales jusqu’a ce qu’un certain
rapport de concentration entre les deux especes soit atteint[11]. Le régime permanent pour la
pulvérisation est alors installé. Ce phénomene complique trés sérieusement la quantification des

profils .
1.5.2. Le taux d'ionisation

La sensibilité du SIMS dépend directement des taux d’ionisation des différentes especes
pulvérisées. Le taux d’ionisation représente en fait une probabilité d’ionisation d’une espece
apres sa pulvérisation. Il est noté an+ et représente le rapport du nombre de particules ionisées
n fois sur le nombre total d’atomes pulvérisés pour cette espece. De la méme fagon que le taux
de pulvérisation, il est spécifique a un élément donné dans une matrice donnée et variera avec

la composition de la matrice et les conditions expérimentales.
1.5.3. Le facteur de transmission

Les atomes pulvérises puis ionisés seront achemines vers le détecteur. Comme dans tout
appareillage, la transmission n’est pas idéale. L’instrument ne détecte qu’une fraction des ions,

puisque une partie seulement des ces ions est transmise a travers I’appareillage.

On definit donc un facteur de transmission Ty qui caractérise le nombre d’ions
effectivement détectés par rapport au nombre d’ions créés a la sortie de 1’échantillon. Il est noté

avec indice k car il peut également varier selon 1’espece considérée.
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1.5.4. L’équation ionique SIMS
A partir des taux de pulvérisation et d’ionisation, ainsi que du facteur de transmission, on
peut comparer le nombre d’ions de I’espéce analysée avec le nombre d’ions primaires

bombardés sur I’échantillon. En 1’absence de pulvérisation préférentielle, on peut écrire:

Iy = Ip C Y, 0 Ty, (1.3)

Ou Ipet I, sont respectivement les intensités ioniques primaire et secondaire, k C étant le
profil de concentration de I’espéce K.

L’équation (1.3) est dite « équation SIMS de base ». Elle est utilisée dans la quantification
de I’analyse SIMS [11]. Nous la donnons pour mémoire. Dans ce travail, I’accent sera mis sur

la résolution en profondeur plutét que sur la quantification.
1.6. LE BRUIT DANS L'ANALYSE SIMS

II” existe deux théories de la source de bruit dans I’analyse SIMS :

les spécialistes du traitement du signal considerent que le bruit résulte du systéme de mesure
des ions secondaires : nature statistique de I’émission ionique secondaire (phénoméne
aléatoire), bruit électronique dans la chaine de mesure. En effet, le signal SIMS étant recueilli
au moyen d’un compteur d’événement discret, on peut penser que le bruit qui se superpose a la
mesure est un bruit de comptage de type Poissonien. Ce bruit de comptage pur (erreur du au
non détection, ou au contraire a la détection erronée d’un ion) doit étre trés faible, mais il existe
également un bruit, souvent rencontré en fin de profil, correspondant a la détection aléatoire
d’un atome d’impureté présent « accidentellement » dans la matrice, ou provenant de la

répulvérisation d’atomes d’impuretés présents sur les lentilles, ce bruit est additif [19] .

Alors que les spécialistes de I’analyse SIMS (physiciens) considerent, en plus, une autre
source de bruit intervenant avant ’entrée du systéme de mesure liée aux variations du courant
primaire. L’influence de la variation du courant primaire est plus difficile a situer, car le
courant primaire agit a la fois sur la densité de dommages déposée et sur la quantité d’ions
pulvérisés. La concentration de la surface instantanée est le résultat d’une intégration de
I’énergie (les variations du courant primaire ont donc peu d’influence), alors que le nombre
d’atomes pulvérisés est proportionnel au courant primaire quasi-instantané. Donc la

fluctuation du courant primaire est introduite dans la forme de la DRF [17] .
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Figure (I1-3) : Schéma montrant 1’élargissement et le décalge des profils aprés leurs analyse

par SIMS A) Delta dopage B) profil rectangulaire (créneau.
1.7. LES LIMITES DE LA TECHNIQUE SIMS

Plusieurs limitations résultent du procédé de la mesure elle-méme. Tout d’abord,
I’analyse est destructive, puisque I’échantillon est soumis a une pulvérisation au cours de son
analyse. A chaque analyse, il faut donc sacrifier une partie de la surface de 1’échantillon
(environ 500 pmx500 pm). Il faudra donc effectuer les analyses avec circonspection si

I’échantillon s’avére rare ou précieux.

Par ailleurs, la petitesse du cratere analysé ne permet d’obtenir qu’une étude locale de
I’échantillon, et I’étude d’un échantillon hétérogene ou de structure latérale complexe n’est pas
possible avec une seule mesure. On peut cependant accumuler des images a différentes

profondeurs.

L’inconvénient majeur de 1’analyse SIMS est la difficulté concernant la quantification des
résultats obtenus. En effet, la complexité de chaque processus de la mesure ne permet pas de
modéliser totalement I’analyse, et encore moins de la quantifier. Comme nous avons déja vu,
pour connaitre une concentration, on a besoin d’un échantillon étalon mesuré dans les mémes
conditions expérimentales que 1’échantillon a analyser. L’analyse est donc « semi-quantitative
». En microélectronique, on fait appel a des échantillons standards préparés par implantation

ionique pour calibrer les mesures.
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1.8. AMELIORATION DE LA RESOLUTION EN PROFONDEUR PAR
DECONVOLUTION

Un probléme inverse est un probleme qui consiste a déterminer des causes connaissant
des effets. Ainsi, ce probléme est ’inverse de celui appelé probleme direct, consistant a déduire
les effets, les causes étant connues. La déconvolution consiste a déterminer le profil réel (signal
d’entré) a partir des donnés du profil mesuré (signal de sortie) et de la DRF. Elle est donc un

probleme inverse .
1.9. CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons premiérement exposé brievement les principes et les
caractéristiques de 1’analyse SIMS. Malgré les nombreux avantages de l'analyse par SIMS, les
majeurs inconvénients de la technique sont la destruction de I'échantillon et I'altération du profil
réel de concentration recherché. En effet le profil en profondeur n’est pas une image fidéle du
profil existant réellement dans I’échantillon. Les phénomeénes physiques qui gouvernent
I’analyse SIMS conduisent a deux problemes : Elargissement et décalage des profils mesurés
par SIMS. L'amélioration de la résolution en profondeur est possible par la I’utilisation d’une

opération de déconvolution.

Le chapitre suivant sera consacré a la description de 1’analyse en profondeur, I’aspect ou

I’accent sera mis dans ce travail.



Chapitre 11

Analyse et simulation des
profils SIMS



Chapitre 11 Analyse et simulation des profils SIMS

11.1. INTRODUCTION

L’analyse par spectrométrie de masse des ions secondaires, comme toute technique de
caractérisation en profondeur, est un systeme que s’identifie par la réponse impulsionnelle que
représente sa fonction du transfert. Ce chapitre traite en premier temps I’importance de
compréhension de la philosophie de la convolution, ce que nous amenera a définir la réponse
impulsionnelle du systéme d’analyse, appelé fonction de résolution en profondeur (DRF) . La
modélisation de cette fonction par une forme analytique sera également examinée dans ce

chapitre.

11.2. RAPPEL SUR LA CONVOLUTION
11.2.1. Définition

La convolution joue un role fondamental en traitement du signal. Elle est étroitement liée
a la réponse impulsionnelle d’un systéme linéaire et invariant dans le temps[20]. Elle est

caractérisée par I’équation 1’intégrale suivante :

y(®) = [T h(t - Dx(x)dr (11.1)
ou

y(t) = h(t) * x(t) (11.2)

y(t) est le résultat de convolution de la fonction h par la fonction x. Supposons les fonctions h

et x connues, alors 1’équation (I1.2) est dite équation de convolution.

11.3. RESOLUTION EN PROFONDEUR
11.3.1. Définition

L’une des utilisations les plus importantes de 1’analyse SIMS en microélectronique est la
réalisation de profils de concentration en profondeur.

Nous allons définir la résolution en profondeur plus en détail dans ce qui suit, mais on
peut dire pour fixer les idées qu’elle est reliée a la largeur d’une couche supposée infiniment
fine d’un élément dans une matrice donnée apres analyse en profondeur. Elle fixe également la
distance minimale entre deux couches contenant un élément donné pour qu’elles soient

distinguées par la mesure[11].
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11.3.2. Profil en profondeur

Lors d’un profil en profondeur, en collecte I’intensité ionique d’un élément donné en
fonction du temps. Si la vitesse d’érosion est constante, 1’échelle des temps pourra étre
convertie facilement en échelle des profondeurs a partir de la mesure de la profondeur du
cratere final. Pour transformer ’intensité ionique en concentration on utilise le facteur de
sensibilité relative (RSF)[21].

Ce mode d’analyse est trés largement utilis€é en microélectronique ou la distribution en

profondeur des dopants une information trés importante.
11.3.3. Les mécanismes essentiels gouvernant la résolution en profondeur

Il est fondamental de bien comprendre les mécanismes qui gouvernent la résolution en
profondeur de I’analyse par SIMS afin d’espérer I’améliorer, tant par des moyens
instrumentaux que par des moyens numériques. En effet, le processus d’analyse n’est pas
parfait, et les paramétres mis en jeu lors de la pulvérisation de 1’échantillon ont tendance a

dégrader la résolution en profondeur.

Dans des conditions idéales, les ions pulvérisés proviennent tous de la couche la plus
superficielle, et 1’érosion de 1’échantillon se fait monocouche par monocouche et permet de
tracer la concentration d’un élément donné en fonction du nombre de monocouches érodées.
Dans ces conditions, les interfaces abruptes et les couches tres fines semblent inchangées apres
analyse. En réalité, outre que les ions pulvérisés ne proviennent pas tous de la premiere couche
atomique, les ions primaires déclenchent des cascades de collisions sur une épaisseur
significative en dessous de la surface d’une part, et s’incorporent dans la cible d'autre part.
Pendant I’analyse, on a donc dans les premicres couches atomiques de la cible un mélange
composé du mixage de ces couches et des ions primaires. Le profil de concentration réel est
modifié par ce mixage et le profil mesuré par I’analyse SIMS n’est pas rigoureusement

identique au profil réel.

Par ailleurs, I’impact des ions primaires et leur interaction avec les ions de la cible
provoquent d’autres phénomenes, qui dégradent également la résolution en profondeur:

ségrégation, apparition d’une rugosité au fond du crateére...etc.

D’une maniére générale, les phénomenes dégradant la résolution en profondeur
contribuent a I'élargissement des profils. Une couche supposée infiniment fine par exemple,

parait lors de 1’analyse avec une largeur Az, cette largeur sert de référence pour caractériser la
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résolution en profondeur. Il en résulte qu’une interface treés abrupte, une couche trés fine, ou
encore deux couches trés peu éloignées ne puissent étre analysées avec une précision suffisante

pour les caractériser entierement.

11.3.3.1. Le mixage collisionne

Le mixage collisionne est par définition un phénomene totalement indissociable de la
mesure elle-méme, et résulte du transfert de I’énergie cinétique des ions primaires aux atomes
de la cible. En effet, I’énergie cinétique des ions incidents transférée a I’intérieur de la cible
sous forme de déplacement d’atomes. Il en résulte une nouvelle distribution locale des especes.

Ce phénomene est le phénoméne le plus problématique dans I’analyse SIMS, puisqu’il est
inhérent de la mesure elle-méme. Il se rencontre quel que soit la nature du solide étudié. Il sera
toujours possible de le minimiser en optimisant les paramétres du bombardement, mais pas de
I’éliminer totalement. Il est peut étre classifié en deux types:

* Le mixage par choc direct (Recoil mixing): il concerne uniquement le premier choc de
I’atome incident avec un atome de la cible. Ces chocs sont trés énergétiques et fortement
anisotropes : les atomes frappés par les chocs directs sont projetés de préférence vers I’intérieur
du matériau.

* Le mixage par cascades (Cascad mixing): produit par I’ensemble des chocs secondaires
entre les atomes de la cible. Ces chocs sont trés nettement moins énergétiques que les
précédents mais infiniment plus nombreux. Un seul atome incident provoque ainsi un nombre
considérable de chocs par cascade jusqu’a ce que 1’énergie transférable d’un atome a un autre
devienne inférieure a 1’énergie de déplacement des atomes de la cible, c'est-a-dire une vingtaine
d’eV environ. Aprés un nombre de choc relativement faible, la cascade de collisions perd la
mémoire de la direction initiale de 1’ion incident et devient pratiquement isotrope. L’énergie
cinétique restant aprés extinction des cascades de collisions se dissipe sous forme de
phonons[22].
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Figure (11-1) : principe du mixage collissionell[9].
11.3.3.2. Développement de rugosité

On désignera par « rugosités » le relief ou le phénoméne conduisant a ’apparition d’un
relief sur la surface d’un matériau initialement plan et soumis a un bombardement ionique[15],

elle est induite sous deux formes :

» Une rugosité induite par le faisceau primaire.

» Une rugosité induite a la surface de 1’échantillon.
11.3.4. Evaluation de la résolution en profondeur

La résolution en profondeur est un parameétre essentiel de toute méthode d’analyse en

profondeur. Elle est nécessaire pour quantifier ’aspect fidélité de la reproduction au profil réel.

Pour pouvoir comparer les performances de divers appareils et de divers
expérimentateurs, on a besoin de pouvoir mettre des chiffres concrets sur la résolution en
profondeur. Cela peut étre fait de plusieurs facons, selon le processus de dégradation dont on
veut rendre compte, ou bien selon le type d’échantillon analysé : on définira ainsi des
résolutions adaptées a I’analyse d’interfaces, de couches minces rapprochées, ou de delta-

dopages.
11.3.4.1. Evaluation par front montant ou descendant

Certains auteurs ont 1’habitude de mesurer la résolution en profondeur directement a

partir du profil mesuré d’une marche de concentration montante ou descendante supposée
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parfaitement abrupte. Dans ce cas, la résolution en profondeur Az est couramment définie
comme I’intervalle ou I’intensité du signal chute de 84 % a 16% du signal maximum, pour un
front descendant. Ces bornes ne sont pas absolues : elles proviennent de 1’hypothése que
I’interface posseéde apres l'analyse par SIMS [D’allure d’une fonction erreur, résultat de la

convolution d’une interface abrupte avec une gaussienne d’écart-type o. Dans ce cas, la

distance 4z% =20 (figure I1-2)
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Figure (11-2) : Définition de la résolution en profondeur a partir d’une interface

abrupte.

D’autres critéres en relation avec la fonction erreur sont aussi utilisés dans la littérature :
(90%-10%) du signal maximum, ce qui correspond a Az = 2.564 o, ou (95%-5%) pour
Az = 3.29c.
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11.3.4.2. Evaluation sur un delta-dopage

Un delta-dopage est par définition la plus petite structure géométrique qui puisse exister

pour un couple impureté-matrice, c'est-a-dire une seule couche atomique contenant une

impureté, a I’intéricur d’une matrice. La mesure d’un delta-dopage donne donc directement une

idée de la plus petite largeur qu’il est possible d’obtenir lors de 1’analyse SIMS. La courbe

obtenue peut alors étre considérée comme le résultat de la plus petite structure mesurable, et

permet des comparaisons directes par 1’un de ses paramétres caractéristiques.
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Figure (11-3) : Evaluation de la résolution en profondeur a partir du profil mesuré d’un delta-

dopage.

» Parameters exponentiels et partie arrondie

Comme le montre la figure (I1-3), la mesure d’un delta-dopage par SIMS conduit a une

courbe asymetrique possédant un front montant de montée rapide et une traine exponentielle

décroissante beaucoup moins rapide. On se focalise généralement sur la pente exponentielle

décroissante, puisque c’est elle qui refléte en grande partie la perte de résolution en profondeur

due au mixage collisionnel.

» Largeur a mi-hauteur
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Ce type de courbes peut étre aussi caractérise par la largeur a mi-hauteur FWHM (pour «
Full Width at Half Maximum »). Ce paramétre est simple a obtenir et assez intuitif, mais il faut
I’utiliser avec précaution étant donné la nature asymétrique de la courbe. Dans le cas d’une

gaussienne, la FWHM est donnée par la relation :

FWHM =2.335¢ (I1.1)

Ou o représente 1’écart type de la gaussienne.
» Moments
S’il existe une forme analytique qui s’ajuste de manicre satisfaisante a la mesure, une
maniere précise d’évaluer la résolution en profondeur est de calculer le moment centré d’ordre
2 de cette forme analytique (dispersion de la fonction autour de sa valeur moyenne).
L’avantage de ce moment est son objectivité, c'est-a-dire le fait qu’il prenne en compte la
totalit¢ de la courbe, ce qui n’est pas le cas ni pour la FWHM, ni pour les paramétres

exponentiels.

11.3.5. La fonction de résolution en profondeur (la réponse impulsionnelle en
SIMS)

Nous allons maintenant nous pencher sur le moyen de quantifier la résolution en
profondeur au niveau analytique. Avant de chercher a approfondir les techniques de résolution
de problémes inverses, il est nécessaire de bien définir les éléments faisant l'interface entre les
phénomeénes physiques réels, la modélisation de ces phénomeénes, et leur intégration dans les
équations de traitement du signal.

Quelles que soient les méthodes de résolution que nous utiliserons dans ce probléme
inverse spécifique, nous aurons besoin de connaitre une certaine quantité d'informations sur le
systeme étudié. Comme la plupart des systemes, il est en grande partie caractérisé par sa réponse
impulsionnelle, ou fonction de transfert, transformant le signal d'entrée - ici le profil réel de
concentration - en signal de sortie (le profil mesureé).

La reponse impulsionnelle en SIMS

Par définition, la réponse impulsionnelle d'un systéme est la réponse de ce
dernier a un signal d'entrée égal a un Dirac. Le Dirac est une fonction théorique d'épaisseur
nulle, d'amplitude infinie et dont l'intégrale sur R est égale a 1. Il va de soi que dans le
domaine de la physique, un tel signal n'existe pas, et il est remplacé par un signal fini

d'épaisseur non nulle ("pseudo-Dirac").
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Si on se place dans le domaine continu, le "pseudo-Dirac” pourra typiquement étre
une fonction nulle ou quasi nulle sur tout son domaine de définition, sauf sur un intervalle
trés petit autour de 0. Son intégrale devra aussi étre égale a 1. Voici quelques exemples de
fonctions assimilées a un Dirac et souvent utilisées :

- créneau d'épaisseur d, de hauteur 1/d.

- gaussienne de paramétre et d'amplitude 1/v/2mo.
- fonction "triangle"”, de base a et de hauteur 1/ (2a).

Dans notre cas, il ne s'agit pas de signal électrique ou optique, mais de successions de
plans atomiques. La plus petite structure existante sera alors une couche atomique, ce qui veut
dire que dans la réalité, et comme dans tout systeme réel, on n’obtiendra jamais la vraie
réponse impulsionnelle, mais au mieux la réponse a une couche atomique, que l'on peut
assimiler a un créneau d’épaisseur égale a la distance moyenne inter-atomique.

Dans toute la suite de ce travail, la réponse a ce « pseudo-Dirac » sera donc assimilée a
la vraie réponse impulsionnelle SIMS. En outre, étant donné que c'est elle qui donne la
mesure de la plus petite structure existante, elle fixera une limite : la résolution en profondeur
maximum sera donnée par la mesure d'un "Dirac” ou delta-dopage. On appellera cette réponse
impulsionnelle "Fonction de Résolution en Profondeur”, ou DRF, pour "Depth Résolution
Function™.

La réponse impulsionnelle est par définition normee :

ioh() =1 (11.3)

Le signal de sortie doit donc posséder la méme aire que le signal d’entrée.
11.3.5.1. modélisation de la RDF
Il y a plusieurs avantages a modéliser la DRF :

e Suppression du bruit : on considére que le bruit n’est pas propre a la DRF mais
vient s’y ajouter de maniére aléatoire. Le fittage effectue un lissage local de la courbe
représentant la DRF et permet de supprimer le bruit qui s’ajoute a la fonction de
résolution lors de la mesure. De ce fait, les calculs seront plus justes et plus précis
lorsque une forme analytique de la DRF est utilisée, et non la DRF telle qu’elle est
mesurée. En particulier, L’existence d’une forme analytique permet de donner des
chiffres précis pour la résolution en profondeur, grace au moment centré d’ordre 2 dont

nous avons déja parlé.
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Echantillonnage adaptable : lorsque qu’on mesure un profil par SIMS, I’appareil
effectue des acquisitions regulierement espacees d’un intervalle de temps dt. Ce laps
de temps dt correspond a une profondeur érodée dz. Selon la vitesse d’érosion de
I’échantillon, a dt fixé, dz pourra varier de plusieurs fois sa valeur (en particulier en
fonction de I’intensité ionique primaire). Lorsqu’on veut effectuer un traitement
numérique sur un profil, on a souvent besoin de la DRF. Si on la mesure a partir d’un
delta-dopage situé sur un autre échantillon, il y a toutes les chances pour que le pas
d’échantillonage soit différent de celui du profil a traiter (& cause de la variation de la
vitesse d’érosion). La déconvolution est dans ce cas impossible, a moins d’effectuer un
ré-échantillonnage, qui peut étre source d’imprécision. La connaissance de la DRF par
une forme analytique permet d’échantillonner cette derniere avec la bonne valeur pour la
déconvolution.

Calculus de profils : avec une « bonne » fonction de fittage pour la DRF, on peut
prévoir de maniére analytique le profil SIMS d’une structure particuliére supposée
connue. La comparaison avec le ou les profils mesurés de cette structure permettra
éventuellement de déterminer les performances de I’appareil ou de vérifier que
I’échantillon a été bien fabriqué.

La DRF est caractérisée par trois parties remarquable : parties exponentielles les deux

zones de faible signal, c’est-a-dire de part et d’autre de la partie arrondie de DRF.

Les parties exponentielles de la DRF peuvent aisément étre fittées par une famille de

fonctions appelées double exponentielle. Une double exponentielle est définie comme suit :

exp( _/1 ) z < z0
(11.4)

Cette fonction seule n’est pas suffisante pour étre assimilée a la DRF, car la zone

autour de zp n’est pas arrondie (par rapport aux profils expérimentaux), et il y a un point

anguleux en zq. Pour corriger ce probleme, on utilise 1’astuce de convoluer cette 15€ fonction

avec une autre, de préférence symetrique, afin « d’arrondir » la partie anguleuse.

Gauss(z)= (B/(V2mo)) exp (-z3/26%gauss) (1.5)
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h(z)= Dexp(z)*Gauss(z) (11.6)

Comme toute réponse impulsionnelle d’un systeme, la DRF doit étre normalisée. Les
amplitudes relatives A et B sont donc éliminees. En rappelant que : erf(z)zZ/nfOZe‘tzdt, le

résultat final est :

he)=1/200 1) {exn (52) + 755 « 1+ +ere (CE2S - 220

+exp (-(z-20)/ha + o2 /2073) X [1 + erf((z-z,)l\/20g - og/N2d )] (11.7)

z, représente 1’abscisse du point anguleux de la double exponentielle. Il faut noter que cette
valeur n’a pas de signification physique réelle, contrairement a ce que 1’on pourrait croire, et se
borne & autoriser le positionnement correct du fittage sur la DRF mesuré.

Comme nous allons le voir, I’expression analytique de la DRF obtenue ici (nommeé:
Analytical Résolution Function (ARF), par Wittmaack [23]), conduit a un tres bon fittage des

données expérimentales.

Dexp(z) " Gauss(z) = h(z)

Figure (11-4) : Dessin schématisant I’obtention de la DRF a partir de la convolution

d’un double exponentiel avec une fonction gaussienne.
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11.4. BRUIT SIMS

Comme tout signal expérimental, les profils SIMS contiennent une composante de bruit.
En effet, toute mesure physique, quel que soit sa nature (électronique, optique, etc...), est
entachée de divers signaux parasites, constitués ensemble le bruit de mesure.

Il faut cependant différencier entre deux types de signaux « parasites » qui viennent
s’ajouter au signal utile. Le bruit est considéré comme un signal aléatoire, c’est a dire qu’on ne
peut pas prédire sa valeur au temps t2 a partir de celle relevée au temps t1. Les autres signaux
parasites, comme par exemple un signal sinusoidal ou une composante continue, ne seront pas
considérés comme faisant partie du bruit, puisqu’on peut parfaitement les distinguer et donc les
éliminer du signal mesuré [11].

Le bruit de mesure est a I’origine de la plupart des difficultés de la déconvolution. En
effet, la séparation entre le bruit et le signal utile est trés difficile, et ces difficultés seraient
résolues si cette discrimination pouvait étre effectuée de maniére certaine.

Avant de parler du cas particulier du bruit SIMS, nous allons tout d’abord exposer les

différentes caractéristiques d’un bruit.
11.4.1. Différents types de bruit

11.4.1.1. Caractéristiques fréquentielles d’un bruit
Le bruit fait certes partie des signaux aléatoires, mais ceci ne signifie pas qu’on ne peut
pas distinguer certaines caractéristiques déterministes, notamment dans le domaine des
fréquences .
v" Le bruit blanc

Par souci de simplification, I’hypothése de bruit blanc est la plus répondue en traitement
du signal. Un bruit blanc est un signal aléatoire dont la densité spectrale de puissance DSP (la
DSP est la transformée de Fourier de la fonction d’autocorrélation) est constante sur un
intervalle de fréquence infini. Autrement dit, ce bruit contient toutes les fréquences de _oo a ,o0

avec une proportion égale.
v" Le bruit rose

Le bruit rose ou « blanc a bande limitée » est défini de la méme maniére que le bruit
blanc, mais sur un intervalle de fréquences fini. Ce cas est plus réaliste que celui du bruit blanc

puisqu’aucun signal physique ne posséde un spectre a support infini .
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11.4.1.2. Caractéristiques probabilistes d’un bruit

Le bruit est un signal aléatoire pour lequel il n’existe pas de description temporelle, mais

il est possible de le caractériser par sa densité de probabilité p(P)dP , qui est toujours normée

[*2pP)dP =1 (11.8)

v" Bruit Gaussien

On dit qu'un bruit est Gaussien si sa densit¢ de probabilité prend la forme d’une
gaussienne. Si on désigne par Pc le centre de cette gaussienne, et par o sa dispersion, la loi de p
s’écrit :

_(P=Pc)?

702 (1.9)

1
p(P) = ==e

P, et 62 sont respectivement la valeur moyenne et la variance de ce bruit. L hypothése de
bruit Gaussien est tres souvent prise en traitement de signal, et ceci pour les raisons suivantes:

e Tous les moments de la variable aléatoire peuvent étre calculés a partir des moments
du premier et de second ordre

e théoreme central limite, trés connu en statistique, affirme que lorsque plusieurs
processus aléatoires de types quelconques s’ajoutent, le résultat tend vers un processus
gaussien sans que le nombre de processus aléatoires n’ait besoin d’étre trés important
(5 ou 6 processus suffisent [24]).

e lorsque plusieurs processus gaussiens de paramétres différents s’ajoutent, le résultat
est encore une gaussienne.

v" Bruit Poissonien

La densité de probabilité d’un bruit Poissonien est donné par:

_A
P(K)="e7KEN (11.10)

ou A est la variance.
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Dans le cas d’un bruit Poissonien, la probabilité d’avoir n impulsion de bruit pendant

une durée T est :
_ &KD" _kr

Ou K est le parametre de Poisson. 1/K est le nombre d’événements moyen par unité de
temps. Il faut noter que la loi de Poisson tend vers une loi de Gauss lorsque le parametre K

devient grand.

Les variables aléatoires poissoniennes sont typiquement rencontrés dans tous les

phénomenes de comptage.

11.5. SIGNAUX-TYPES UTILISES POUR LES SIMULATIONS

Nous avons choisi de simuler des signaux typiques, rencontrés en traitement de signal
ainsi qu’en SIMS :
11.5.1. Gaussienne

Les profils gaussiens peuvent étre rencontrés dans le cas des implantations de dopants
dans une matrice ou des diffusions Fickiennes : Un delta-dopage subit un recuit aboutit en

principe a un profil parfaitement gaussien.

La fonction gaussienne est 1’un des cas analytique les plus simples et les plus intéressants.
Elle présente 1’avantage d’étre entiérement caractérisée par son écart-type o qui définit une

largeur a mi-hauteur FWHM (pour «Full WidthatHalf Maximum ») égale a 2.335 o.

11.5.2. Créneau
Le créneau se retrouve freqguemment dans les échantillons a analyser, avec des fronts
montant et descendant plus ou moins abrupts. Dans nos simulations les fronts sont supposés

parfaitement abrupts.

11 .5.3. Delta-Dopage
Les deltas-dopage sont les profils les plus affectés par la mesure lors de 1’analyse SIMS.

Ils constituent donc des structures idéales pour évaluer les méthodes de déconvolution.
11.6. PROCEDURE DE SIMILATION

La simulation des profils SIMS est basée sur 1’approche suivante : un « profil réel » est

construit analytiguement. Ce profil est convolué ensuite avec une DRF également analytique
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dont les parametres sont tirés a partir d’'une mesure expérimentale, pour aboutir dans un
premier temps & un « signal parfait », c'est-a-dire sans bruit ajouté. Enfin, une composante de
bruit est ajoutée au résultat de la convolution. Le profil résultant de cette procédure sera appelé

« profil mesuré ».

Pour simuler le bruit qui s’ajoute au signal, nous avons construit un bruit gaussien de
valeur moyenne nulle par rapport au signal (ce qui veut dire que la variation du signal due au
bruit, par rapport au signal analytique parfait, peut étre positive ou négative avec une
distribution de probabilité gaussienne autour de la valeur parfaite). L’écart type de ce bruit est
assujetti a la relation empirique utilisée par Allen et al [25]. (cf. chapitre 2) : o ~ 1.7/M ,00

M est la valeur moyenne du signal parfait .

Comme nous avons vu dans le chapitre 2, le modéle Poissonien est également proposé
pour le bruit SIMS. Cependant, nous avons preféré introduire un bruit de type gaussien pour

nos simulations, et ceci pour les raisons suivantes:

e A partir de I’étude de Makarov [26], on pourrait penser qu’utiliser un bruit Poissonien
est plusen conformité avec le mode de comptage de l’acquisition du profil de
concentration. Cependant, la référence [11], le bruit de comptage doit étre considéré
comme Poissonien uniquement dans le cas d’une analyse « parfaite », c'est-a-dire ou le
bruit de mesure proviendrait exclusivement de la détection des ions secondaires. Dans
la réalité, le bruit est le résultat de plusieurs composantes aléatoires : variation de
I’intensité des ions primaire, nature statistique de la pulvérisation et de l’ionisation,
espéces préexistantes dans 1’appareil (effet mémoire), etc... et d’aprés le théoréme
central limite, lorsque plusieurs processus aléatoires de types quelconques s’ajoutent le
résultat tend vers un processus gaussien.

e Il a été vérifie que le type de bruit (Poissonien ou Gaussien) n’avait aucune influence
sur le résultat des déconvolutions [10]. Ceci est confirmé par une autre étude [27]. Cette
étude montre que les méthodes basées sur la méthode des moindres carrées (donc
comme les méthodes utilisees dans ce travail) sont relativement insensibles a la nature
du bruit (Poissonien ou Gaussien), bien qu’elles résultent de 1’hypothése d’un bruit
Gaussien.

e Le bruit Poissonien est beaucoup plus long a construire numériguement.
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La relation utilisée ici pour construire le bruit n’est valable que pour les valeurs du signal
non nulles. Pour simuler le comportement des profils quand le signal devient tres faible, nous
avons procédé de la méme maniere que la référence [10]: Lorsque le signal est inférieur a 1
coup par seconde, alors la valeur moyenne de bruit ne suit plus celle de signal mais est

conservée a 1 coup par seconde.

Les profils utilisés dans nos simulations seront construits avec un pas d’échantillonnage
de 1 nm. lls seront, dans la plupart des cas, présentés sur quatre décades : le maximum de
profils simulés est situé autour de 104 coups par secondes. Dans la majorité des cas le rapport
signal sur bruit (SNR) a été fixé a 40 dB.

La programmation a été effectuée sous MATLAB selon 1’organigramme ci-dessous :

Construction la DRF Construction du profil

|

Signal parfait

|

Addition du bruit

l

Profil mesuré

Figure (11-5) : Procédure de simulation sous MATLAB.

Ce chapitre est consacre a la simulation des profils SIMS. La déconvolution de ces profils

sera effectuée dans le chapitre suivant.

v Positionnement des profils simulés
Suivant la référence [28], pour simuler correctement un profil SIMS, il faut le
décaler vers la surface avec une distance Az = z, — z; , OU z, est la profondeur du delta dopage

utilisé pour calculer la DRF du modéle MRI et zi la profondeur du premier point de ce DRF.



Chapitre 11 Analyse et simulation des profils SIMS

La DRF utilisé dans nos simulations est calculée avec z, = 7 nm et zi = 0 nm

(mémes valeurs que réf. [28]). Les profils simulés sont donc décalés vers la surface avec Az = 7

nm.

Les parametres de la DRF utilisé dans ce travail sont tirés de la référence [29]. Ces
paramétres sont typiques pour un profil en profondeur SIMS analysé a2 keV / Cs+:w =23
nm, o = 1,4 nm, A = 0,3 nm. Cette DRF est représentée sur la figure (11-5). Elle est normalisée
al.

oz

s

ams

s

intensité normalisée

0005
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Zn s 1 12
profondeurinmy)

Figure (11-6) :DRF analytique du modéle MRI tracé pour :w = 2.3nm,
o = 1.4nm,A = 0.3nm, z, = 7nm et z; = Onm.

11.7. SIMULATION DES PROFILS SIMS

Nous allons simuler analytiqguement les trois structures, mentionnés ci-dessus: gaussien,
créneau et delta-dopage.

» Simulation des profils gaussiens
Les figures (11-7) et (11-8) représentent la simulation de deux profils gaussiens
d’écart-types o = 12nm et ¢ = 22.5nm, pour deux valeurs du SNR, 30dB et 40dB.
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Figure (11-7) :simulation d’un profil gaussien de 6 = 12nm. A)SNR = 30dB.

B)SNR = 40 dB.
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Figure (11-8) :Simulation d’un profil gaussien de 0 = 22.5nm. A)SNR = 30 dB.
B)SNR = 40 dB.

A partir des figures (11-7) et (11-8), on peut constater que lorsque la largeur du gaussien
est de plus en plus grand par rapport a celle de la DRF, le profil obtenu par simulation est de
plus en plus proche du profil réel. On remarque aussi que la diminution du SNR conduit a un

signal plus bruité.
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» Simulation des profils créneaux

Les figures (11-8) et (11-9) représentent la simulation de deux profils créneaux

o = 12nm et o0 = 22.5nm, de largeur, pour deux valeurs du SNR, 30 dB et 40 dB.
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Figure (11-9) :Simulation d’un profil créneau de 0 = 12nm. A)SNR = 30dB.

B)SNR = 40dB.
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Figure (11-10) :Simulation d’un profil créneau de 0 = 22.5nm. A)SNR = 30 dB.
B)SNR = 40dB.

La simulation des profils créneaux représentée par les figures (11-9) et (11-10), permet

de tirer, le profil obtenu est presque plat au sommet. On obtient des signaux plus bruités pour

une valeur du SNR plus faible.

» Simulation d’un profils delta-dopage
Les figures (11-11) représentent la simulation d’un profil d’un delta-dopage de

o = 22.5nm. pour deux valeurs du SNR , 30 dB et 40 dB.
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Figure (11-11) :Simulation d’un profil delta-dopage de o = 22.5nm.

A)SNR = 30dB. B)SNR = 40 dB.

En simulant un profil d'un delta dopage, au lieu d'obtenir un profil de 22.5nm nous

avons obtenu un profil assez élargi et bruité aux niveaux bas. Une déconvolution est

indispensable afin de restituer le profil réel.
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11.8. CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons simulé des signaux typiques rencontrés en SIMS. Nous

avons conclu :
e On obtient des signaux plus bruités pour une valeur du SNR plus faible.

e Lorsque la largeur de la gaussienne est plus grande, le profil simulé est plus

proche du profil réel.

e Un créneau de petit largeur, nous donne un profil simulé assez élargi avec une
diminution considérable de son amplitude par rapport au profil réel, par contre

quand la largeur et plus grande, on obtient un profil avec un sommet presque plat.

® Dans le cas d’un profil constitué par deux deltas-dopage séparés d’une distance d,
pour une tres faible distance les deux deltas-dopages sont indiscernables dans les
profils simulés, par contre pour une distance plus grande, les deux deltas dopages
sont presque totalement séparés. La distance d entre les structures influe donc

beaucoup sur les résultats obtenus par SIMS.

e La déconvolution est indispensable pour restituer les profils réels.
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Chapitre 111 Déconvolution des profils simulés

111.1. INTRODUCTION

Nous avons montré dans le chapitre précédent la nécessité de I'utilisation des techniques
de traitement numérique pour 1’amélioration de la résolution en profondeur de I’analyse SIMS.
Parmi les techniques de traitement du signal les plus utilisées dans de nombreuses disciplines,
la déconvolution. Dans ce chapitre, nous allons donc déconvoluer les signaux trouvés dans le
chapitre précédent. Ceci permet d’étudier sa efficacité. En effet, I’utilisation des profils simulés
permet de bien vérifier les performances de 1’algorithme en termes de qualité¢ de restauration
des profils réels. Dans ce cas, les profils réels sont construits par nous-mémes, ce qui permet de
verifier la qualité de restauration par une simple comparaison visuelle entre le profil
déconvolué et le profil réel et /ou par le calcul de I’erreur entre le profil réel et le profil
déconvolué (I’erreur vraie). De plus, I’évolution de I’erreur vraie en fonction des itérations

permet d’étudier la convergence de la technique.

Dans ce chapitre, nous allons exposer les principes de la déconvolution, nous nous

attacherons en particulier a son application en SIMS.

111.2. GENERALITES SUR LA DECONVOLUTION

111.2.1. Définitions
On propose en général les définitions suivantes :
— La déconvolution est la résolution de 1’équation de convolution.

— La déconvolution se présente comme étant le probléme inverse de la convolution.

Dans les sciences appliquées 1’équation de convolution donne lieu a deux problemes inverses

de grande importance [30].

a. L’identification : c’est la détermination des parametres d’un systéme dont on connait le
signal d’entrée et sa mesure.
b. Le filtrage inverse : c’est la reconstruction d’un signal a partir de sa mesure via un

systeme caractérisé par une réponse impulsionnelle parfaitement connue.

La déconvolution peut étre un filtrage inverse ou une identification.
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111.2.2. La déconvolution : un probléme inverse mal posé

Un probléme inverse est un probléme qui consiste a déterminer des causes connaissant
des effets. Ainsi, ce probléme est I’inverse de celui appelé probléme direct, consistant a déduire
les effets, les causes étant connues. La déconvolution consiste a déterminer le profil réel (signal
d’entré) a partir des donnés du profil mesuré (signal de sortie) et de la DRF. Elle est donc un
probléme inverse. Dans un livre célébre, Hadamard[31]. a introduit dés 1923 la notion de

probléme bienpos¢. Il s’agit d’un probléme dont:

e Lasolution existe.
e Elle est unique.

o Elle est stable : une petite variation des entrés entraine une petite variation des sorties.

Les problémes qui ne satisferont pas a ces exigences sont dits mal posés.
Malheureusement, les problémes inverses ne vérifient souvent pas I’'une ou ’autre de ces
conditions, voire les trois ensembles. En utilisant le formalisme matriciel, et en supposant un
cas idéal ou le bruit n’existe pas, 1’équation de convolution s’écrit tout simplement par :
y = Hx. La division des deux membres de cette équation par H conduit directement a une

solution formelle :

x = H™ 1y . En pratique, il est impensable de vouloir effectuer une mesure physique sans que le
résultat ne soit entaché d’une part plus ou moins importante du bruit, et I’équation de

convolution devenu donc : y = Hx + b.

Si on applique la méme méthode que précédemment a cette équation, on aura une

solution estimée x,,,qui aura I’expression :

H b
Xest :%:;x—i_ﬁﬁ:sxest :x+H_1b (Ill'l)

Pour que la solutionx,s.existe, il faut que la matrice H soit inversible. Cependant,
Lamatrice H n’est pas une matrice carrée, elle est donc non inversible. L’une des maniéres
derésoudre ce probleme est d’utiliser la convolution circulaire, ou la matrice de Toeplitz de h
estcarrée et donc inversible. Dans ce qui suit, seule la convolution circulaire est utilisée.
Onrappelle, que le résultat obtenu dans les deux cas (convolutions linaire et circulaire) est

identique.
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La matrice H est trés mal conditionnée. Cela signifie qu’elle peut avoir des valeurs propres

tres petites. Soit A, €t Anmax 12 plus petite et la plus grande des valeurs propres de H,

leconditionnement est alors défini par cond(H) = +/|Amax!/|Aminl- Plus ce nombre est grand

devantl, moins le probléme est conditionne.

Méme si la solution x4 existe, elle n’est pas stable, car lors de I’inversion, les petitesvaleurs
propres de H donneront des valeurs extrémement grandes, ce qui a pour effet d’amplifier
considérablement le bruit, au point de rendre méconnaissable le résultat obtenu (Ceci est
expliqué par la présence du terme H™1b qui s’ajoute au signal réel (x). Dans ces conditions, il
est encore possible que 'unicité de la solution du probléme de déconvolution soit impossible a

garantir.

Une autre fagon d'expliquer le probléme peut étre faite en effectuant les calculs dans 1’espace

de Fourier. La relation (3.1) s’écrit :

Xest(f) = X(f) + HY(HB(f) (1n.2)

On voit que X, (f)est composé du profil réel X (f) auquel s’ajoute le termeH™1(f)B(f).
On constate que le spectre est principalement constitué de basses fréquences. Ses composantes
chutent rapidement de plusieurs décades a partir d’une certaine fréquence de coupure. H(f) est
donc un filtre passe-bas, son inverse X ~1(f)agit comme un amplificateur hautes fréquences, et
le bruit sera fortementamplifié par ce terme. Il en résulte une solution X, (f)qui a un spectre «
saturé » de bruit dansles hautes fréquences, et dont I’image x4 (f)dans le domaine temporel

est un signal fortement oscillatoire et inutilisable.
111.2.3. Solution du probléme de déconvolution par la méthode des moindres Carreés

Une solution estimée x. du probléeme de déconvolution peut étre obtenue par
minimisation d’un critére au sens des moindres carrées. Dans ce cas, on cherche une solution
estimée x,,; telle quey = Hx,4Soit le plus proche que possible de y au sens de moindres
carrés. On part donc de 1’idée que la présence de bruit dans les profils mesurés ne permet pas
d’accéder a la solution exacte x, mais il existe une solution estimée x, redonnant le signal

mesuré apres avoir été convolué par h (au bruit prés). Nous devons minimiser le terme :

ly — Hxege|l? (1. 3)
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Ou Hx,, représente le signal reconstruit. Ce signal va nous permettre de vérifier si la
convolution de x,; par h donne bien le signal mesuré y. on effectue une minimisation de (111.3)
par rapport a x,g; en utilisant les propriétés des produits scalaires et des dérivees, que nous

avons présenté au debut de ce chapitre, on obtient:

H'Hx,,, = HTy (111.4)

d’ou

Xest = (HTH)_lHTy (111.5)

L’équation (II1.5) est appelée équation normale et x,,; solution des moindres carrés [32].
Cette solution assure la plus grande fidélité aux données mesurées. Cependant, elle n’est pas

acceptable, et ceci pour les raisons suivantes :

e Elle n’est pas nécessairement unique : La condition de proximité du signal reconstruit et
du signal mesuré peut étre satisfaite par plusieurs solutions.
e Nous avons vu que la matrice H est mal conditionnée. Si H est mal conditionnée, H'H

I’est encore plus et cette solution pourra donc n’avoir aucune signification physique.

Nous nous trouvons donc face a un probleme de stabilité du systeme. Les solutions,

quand elles existent, sont inutilisables car multiples et/ou physiquement inacceptable.

Il est alors nécessaire de régulariser le probléeme en faisant un choix d’une solution
physiqguement acceptable parmi celles mathématiquement possibles. Ce choix se fait en
imposant a la solution de veérifier certaines propriétés selon les connaissances a priori dont on
dispose, comme la régularité. Cette modification du cahier des charges du probléme de la
déconvolution est tres utiliséeen traitement du signal, et est désignée sous le nom de

régularisation.
111.2.4. Régularisation d’un probléme mal posé
111.2.4.1. Introduction a la régularisation

Comme nous venons de voir, la déconvolution de signaux SIMS fait certes partie des
problemes inverses mal posés. Les seules données, de la mesure et de la réponse impulsionnelle

du systéme, ne permettent de définir qu’une classe de solutions mathématiquement possibles,
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contenant les solutions physiquement acceptables et celle qui ne le sont pas. Pour choisir parmi
les solutions possibles celle que nous aurons jugé la plus acceptable, il faut donc inclure une
connaissance préalable concernant la solution cherchée dans le processus de résolution du
probleme, ceci est appelé régularisation. Cette information a priori sera par la suite formulée

par un autre critére couplé au critére des moindres carrés (équation I11.3).

L’idée principale de la régularisation est donc d’abandonner 1’espoir d’obtenir la solution
exacte a partir des données bruitées, de définir une classe des solutions admissibles, et de
sélectionner a partir de cette classe la solution qui sera considérée comme acceptable, dans le

sens qu’elle est compatible avec une certaine information a priori.

On note que I’apport d’information par la régularisation constitue un choix subjectif et
dépendra des caractéristiques que 1’opérateur souhaite privilégier pour la solution recherchée.
La solution obtenue n’est donc pas la seule solution possible, mais une de celles qui sont
acceptables.

111.2.4.2. Formulation géneérale de la régularisation

La solution régularisée est généralement définie par [33]:
x(y, a) =arg min{J; (v, Hx) + aJ,(x)} (111.6)

Ou « argmin » signifié ’argument qui minimise 1’expression entre crochet. Le
terme/; (v, Hx) :est consacré a la minimisation de la distance entre la solution convoluée par H
et le profil mesuré, dans le but d’assurer, a un certain degré, la fidélité de la solution aux
données.aj,(x)est le terme de régularisation désigné pour favoriser certains propriétés
désirables qui résumentles connaissances a priori sur la solution.o. ) 0 est le paramétre de

régularisation.

La sélection de/;(y, Hx) et aJ,(x) est un choix qualitatif qui détermine comment la
régularisation est faite. Adeux sources d’informations. Une fidélité parfaite aux données
mesurées y est obtenue pour o= 0 , alors qu’une fidélité parfaite a 1I’information a priori est
obtenue pour o = oo , sans forcément avoir une solution correspondant aux données mesurées.
La régularisation consiste a trouver une solution intermédiaire, en ajustant le parametre de

régularisationoqui fixe uncompromis entre ces deux solutions.

Différentes formes de régularisation sont proposées dans la littérature, chacune étant plus

ou moins adaptée selon le domaine d’application. Nous nous sommes intéressé, a la
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régularisation de Tikhonov-Miller, la méthode la plus connue, et la plus utilisée. Le terme

aj,(x) sera appelé terme de régularisation.

111.2.5. Contraintes dures appliquées a un signal

Nous avons vu que la régularisation est indispensable pour garantir I'unicité et la
stabilité de la solution. Cependant, le fait de régulariser le probléme ne suffit pas encore a
obtenir une solution acceptable physiquement. En particulier, la solution peut contenir des
valeurs négatives, ce qui est génant pour un profil SIMS. En effet, les données mesurées lors de
I’acquisition d’un profil SIMS représentent la concentration relative d’une espéce dans un
échantillon en fonction de la profondeur, et les profils en profondeurs, sans aucun doute, ne
contiennent pas des valeurs négatives. Il est tres intéressant donc de pouvoir introduire cette
connaissance (la positivité) dans la procédure de déconvolution. On peut penser aussi a
introduire d’autres connaissances Si 0n a d’autres informations supplémentaires sur la solution

recherchée.

Ces connaissances prendrant le nom de contraintes dures, par opposition aux contraintes
imposées par les méthodes de régularisation : contraintes douces. Une contrainte dure se définit
par une transformation du signal x de maniére a ce qu’il vérifie les propriétés demandées par un

opérateur C spécifique.
111.2.6. Méthode de déconvolution en SIMS sans terme de régularisation

En utilisant 1’algorithme de Van Cittert avec régularisation de Tikhonov-Miller et
contraintes dures, au cours de notre étude, nous avons observé dans des essais de déconvolution
des profils constitués par des deltas-dopage qu’il est possible d’obtenir des résultats tres
satisfaisant en prenant tout simplement o. = 0 . Nous avons au début attribué ce bon résultat aux
faibles valeurs généralement obtenues pour o lors de I’utilisation de la régularisation de
Tikhonov-Miller. Nous avons ensuite négliger totalement ce paramétre, et décidé de faire une

étude complete du comportement de I'algorithme obtenu dans ce cas.

En prenant o =0, ceci conduit a la suppression du terme de régularisation aD”D dans
I’expression précédente de 1’algorithme de Van Cittert avec régularisation de Tikhonov-Miller

etcontraints dures, et I’obtention de 1’algorithme suivant :

{xn+1 = an + HT[y - chn]

"7
Xg = HTy ( )
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Il est trés important de noter que la suppression du terme de régularisation aD” D dans le
cas de I’inversion directe conduit directement a la solution par les moindres carrée qui est
inacceptable (équation 111 .5). Ce terme garde toute son importance ici, et il ne faut pas perdre
de vue qu’il a été ajouté au terme des moindres carrés afin de transformer le probleme mal posé
en un probléme bien posé. L’algorithme donné par 1’équation (II1.7) ne constitue finalement
qu’une méthode itérative pour la résolution du probleme des moindres carrés avec introduction
des contraintes dures. Au contraire de 1’opération de 1’inversion directe, cette procédure permet
I’obtention des résultats stables, et constitue une autre maniére de régularisation ou I’indice
d’itération lui-méme joue le réle de parametre de régularisation. Nous allons voir ceci en détail

dans ce chapitre .

Dans une premiere vue, il apparait que cet algorithme possede les avantages suivant

parrapport a I’algorithme de base :

e Gain de temps de calcul : le calcul de a et D est évité.
e Simplicité : La déconvolution d’un profil mesuré est possible par la seule connaissance
de la DRF.

Une étude détaillée de performances de cet algorithme sera présentée dans ce chapitre

Pour terminer, mentionnons que nous avons abouti a I’expression (3.7) en se basant sur
I’algorithme de Van Cittert avec régularisation de Tikhonov-Miller et contraintes dures.
L’expression (3.7) est finalement équivalente a celle de 1’algorithme de Landweber projeté
(Projected Landweber Algorithm) [34], qui est basé sur 1’algorithme de Landweber [35], un

algorithme tres connu dans le domaine de traitement des images.

Pour des raisons de rapidité, la plupart des calculs dans ce travail sont effectués dans
I’espace de Fourier, bien qu’il soit parfaitement possible de les effectuer dans le domaine
matriciel. L’introduction des contraintes dures non linéaires comme la contrainte de positivité
ou d’amplitude n’étant pas possible dans 1’espace de Fourier, il faut 1’effectuer dans le domaine
temporel. A chaque itération on aura donc besoin de deux FFT, une transformation de Fourier

inverse avant la contrainte et une transformation directe apres.
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111.2.7. Calcule des erreurs
Pour mesurer la qualité d’une déconvolution, il est trés intéressant de calculer les erreurs.
On a deux types d'erreur, I’erreur vraie, commise entre les profils réel et déconvolué, et I’erreur

de reconstruction, entre les profiles mesuré et reconstruit [36, 10, 11].

111.2.7.1. Erreur vraie

L’idéal dans une opération de déconvolution serait de disposer de I’erreur vraie (I'erreur
exacte). Malheureusement, elle n’est accessible qu’en simulation. Dans des conditions réelles,
le profil réel est bien slir inconnu, et c’est lui-méme qu’on cherche a estimer par 1’opération de
déconvolution. Par contre, sera une donnée précieuse lors des simulations, ou elle permet de
veérifier les performances théoriques d’une méthode de déconvolution. Elle peut étre exprimée

sous deux formes :

e Sous forme d’un vecteur :

La différence point a point entre le profil déconvolué a I’itération n (x,,) et le profil réel (x) :

epp= Xp—X (111.8)

111.2.7.2. Erreur de reconstruction

Cette erreur est accessible dans le cas de la déconvolution des profils simulés et méme

expérimentaux. Comme dans le cas de I’erreur vraie, elle peut étre exprimée sous deux formes :

e Sous forme d’un vecteur :

La différence point a point entre le profil mesuré (y) et le profil reconstruit (Hx,,) :

E,,=y — Hx, (111.9)
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111.3. PROCEDURE DE DECONVOLUTION

Le principe de la simulation de ce probleme de déconvolution consiste a choisir une
réponse impulsionnelle h et a lui rajouter une composante de bruit. En fait, le profil simulé est
équivalent a celui que I’on aurait fabriqué en convoluant un Dirac numérique avec la réponse
impulsionnelle, dont les paramétres sont tirés a partir d’une mesure expérimentale, pour aboutir
dans un premier temps & un « signal parfait », puis en rajoutant du bruit. Le profil résultant de
cette procédure sera appelé « profil mesuré ». Puis, on applique a ce dernier la technique de
déconvolution pour a voire le profile reconstitué[11].

La procédure de convolution/ déconvolution est défini par I’organigramme ci-dessous :
Debut

Construction d’une structure typique (x)

Construction la fonction de résolution DRF (H)

La convolution:y = H x

\Vi
Bruitage: Y =y + b

Déconvolution de profil simulé ()

y
Résultat de la déconvolution

Fin

Figure (111-1) : Organigramme de déconvolution.
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111.4. DECONVOLUTION DES PROFILS SIMULES

Dans cette section, nous allons examiner les performances de la technique de

déconvolution en I’appliquant aux profils précédement simulés dans le chapitre II.
111.4.1. semi-convergence

Le comportement de I’erreur vraie (Figure (I11-2)) indigue que lI'algorithme de Landweber
présente une semi-convergence. Les meilleurs résultats de déconvolution sont bien sir obtenus
apres n,,, itérations ou l’erreur vraie atteint sa valeur minimale. Dans ce travail, les profils
deconvolués, dans le cas des signaux gaussiens et créneaux, sont obtenus en utilisant 7,

itérations.

(ol g

E rmin |-
|

1
1] " 20 & & 1')? 120 140 160 18 2
or Mombre ditérations (n)

&

Figure (111-2) :Comportement de semi-convergence.

» Déconvolution des profils gaussiens
les figures (111-3) représentent la simulation de deux profils gaussiens d’écart-types
o = 12nm, pour deux valeurs du SNR= 30dB et SNR=40dB.



Chapitre 111 Déconvolution des profils simulés
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Figure (111-3) : Déconvolution d'un profil gaussien de 6 =12 nm. A) SNR =30 dB.
B) SNR = 40 dB
e Les valeurs de n,,, dans le cas de la déconvolution des profils gaussiens sont citées

dans le tableau suivant:

SNR Largeur Ngpe
12nm 13

30dB
22.5nm 18
12nm 18

40dB
22.5nm 18

Tableau (I11-1): Nombre optimal des iterations n, .. Cas des profil gaussiens.
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Figure (111-4) : Déconvolution d'un profil gaussien de ¢ = 12nm., A) SNR = 30 dB.
B) SNR = 40 dB.
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Figure(111-5) : Déconvolution d'un profil gaussien de ¢ = 22.5nm,. A) SNR = 30 dB.

B) SNR = 40 dB.

La figure (I11-4) et (I11-5) représente des résultats de la déconvolution des profils
gaussiens.obtenu dans le cas de : ¢ = 12nm, 0 = 22.5nm.et SNR = 30dB,SNR = 40dB.

La liaison gaussienne par DRF n’entraine pas de perte d’information en filtrant les

hautes fréquences. Par conséquent, 1’enveloppement gaussien par DRF n’a pas d’effet

significatif sur la partie principale du spectre DRF.

Ceci expligue également la faible différence observée entre le profil mesuré et le profil réel.
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v" Erreurs

Les courbes des erreurs, dans le cas du profil gaussien de o = 12nm (SNR = 30 dB)
sont représentées sur les figure suivantes:

0.1 \\

o
o
)

Erreure vraie(u.a)
o
o
S

0.04

\

I —

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
iterations

Figure (111-6) : Evolution de I’erreur vraie en fonction du nombre d’itérations. Cas du profil
gaussien.

La figure (l11-6) représente la variation de 1’erreur vraie en fonction du nombre
d’itération n,,,. On observe que I’erreur diminue avec I’augmentation du nombre des itérations

jusqu’a atteindre sa valeur minimale, puis augmente de nouveau.
» Déconvolution des profils créneaux

les figures (I11-7) représentent la simulation de deux profils créneaux d’écart-types
o=12nm, pour deux valeurs du SNR= 30dB et SNR=40dB.
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Figure (111-7)

tableau suivant :

400

500 600 700 800 1000
Profondeur(nm)

: Déconvolution d'un profil crénaux de 6 = 12 nm. A) SNR = 30 dB.

B) SNR = 40 dB.

Les valeurs de n,,, dans le cas de la déconvolution des créneaux sont citées dans le

SNR Largeur L
12nm 1193

30Db 22.5nm 760
12nm 3806

40dB 22.5nm 3269

Tableau (111-2): Nombre optimal des iterations n,,, . Cas des profils créneaux.
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Figure (111-8) : Déconvolution d'un profil créneaux de 6 = 12 nm. A) SNR = 30 dB.

B) SNR = 40 dB.
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Figure (111-9) : Déconvolution d'un profil créneaux de 6 =22.5 nm. A) SNR = 30 dB.

B) SNR =

D'apres les figures (111-8) et (111-9), on o

40 dB.

bserve :

Apres déconvolution, les fronts montant et descendants des profils créneaux sont

pratiqguement restaurés. Les pentes expenentielles, visibles dans les profils mesurés

disparaissent. Cepenadant, il y a apparition d'oscillations sur les plateau des

créneaux.

Aux niveaux bas, il y apparition des artéfacts de déconvolution assez négligeables.
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v" Erreurs

Les courbes des erreurs, dans le cas du profil créneau de 12nm de largeur ( SNR =
30dB), sontreprésentées sur la figure (111-10). D’apreés la courbe de I’erreur vraie , on observe

que la propriété de semi-convergence est moins prononcée par comparaison avec le cas de la
déconvolution des profils gaussiens.

0.3

0.24

0.22

Erreure vraie(u.a)

0.2

0.18 \
0.16

I —

500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
iterations

Figure (111-10) : Evolution de I’erreur vraie en fonction du nombre d’itération. Cas du
profil créneau.

La figure (I11-10) représente la variation de 1’erreur vraie en fonction du nombre

d’itération n_opt. On observe que l'erreur diminue avec 1’augmentation du nombre des

itérations jusqu’a atteindre sa valeur minimale, puis augmente de nouveau.

» Déconvolution d'un profil delta-dopage

les figures (I11-11) représentent la simulation de deux profils delta-dopage d’écart-types
pour deux valeurs du SNR : A) SNR= 30dB et B)SNR=40dB.
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Figure (111-11) : Déconvolution d'un profil delta-dopage de 6 =22.5 nm. A) SNR = 30 dB.
B) SNR =40 dB.
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v" Erreurs

La figure (111-12) représente I’erreur vraie. On peut voir clairement que 1’erreur vraie

décroit toujours, et ceci quelque soit le nombre d’itérations effectué.

0.35¢

0.3

0.25

0.2

0.15

Erreure vraie(u.a)

0.1 \\

0.05 =

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
iterations

Figure (111-12) : Evolution de I’erreur vraie en fonction du nombre d’itérations. Cas d'un profil
delta dopage.

Lors de la déconvolution, nous avons observé que le profil déconvolué obtenu est
tronqué sur les bords. Ici ’opération de la déconvolution cherche a restaurer un profil réel
composé par un seul point. A chaque itération le profil déconvolué s’approche de plus en plus
du profil réel. L opération de déconvolution doit normalement conduire finalement a un profil
déconvolué composé aussi par un seul point. Or on sait que la déconvolution n’est pas supposée
restaurer completement le profile réel. Le profil déconvolué sera, dans tous cas, intermédiaire

entre le profil mesuré et le profil réel .

Les résultats de la déconvolution sont représentés sur la figure (111-11). Le profile
déconvolué nous montre une nette amélioration de la résolution en profondeur : On observe une
réduction notable de la largeur de &-dopage avec une suppression compléte des pentes

exponentielles de part est d’autre du pic.

Cet effet de la décroissance de I’erreur vraie figure (111-12) peut étre expliqué par le
grand écart qui existe entre le profile mesuré et le profile original, puisque les deltas-dopage
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sont des structures tres affectées par la convolution. En effet, au cours des itérations, le profil

déconvolué s’approche de plus en plus vers le profil original.

111.5. CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons essayé de donner une vision claire sur le principe de la
restauration des donnés perdue, par I’application d’une technique de déconvolution ot nous

avons mis en place une procédure de déconvolution pour Profilage en profondeur SIMS.

Nous avons tout d’abord commencé parévaluer les performances de 1’algorithme en
I’absence du terme derégularisation proposé dans ce travail. Cette évaluation est effectuée sur
des profils simulés, en particulier les trois signaux-types : Gaussien, créneau et delta dopage.
Nous avons observé que 1’algorithme sans terme de régularisation, est capable de produire des

solutions réguliéres, avec une convergence plus rapide.

Nous nous sommes attachés ensuite a la technique de déconvolution traitée dans ce

travail.

e La déconvolution des profils gaussiens et en créneaux nous a montré que 1’algorithme
est semi-convergent. Il s’agit donc d’une méthode de régularisation par critére d’arrét.
e |l a été observé également, que dans le cas de deltas-dopage 1’algorithme converge

toujours, au moins dans la gamme étudiée.
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CONCLUSION GENERALE

Les travaux présentés dans cette these portent sur 1’amélioration de la résolution en
profondeur dans 1’analyse SIMS, et plus généralement sur la restauration d’information aux

caractéristiques de profondeur avec des techniques de déconvolution.

Notre approche du probléme a débuté par une description de la technique d’analyse par
SIMS ainsi que des mécanismes responsables de la dégradation de la résolution en profondeur.
L’observation des profils de concentration mesurés, en particulier les deltas dopage, a conduit a
une modélisation semi-empirique mais simple du mixage collisionnel, considéré comme
principal responsable de la dégradation de la résolution. La fonction de résolution trouvée
devient ainsi la réponse impulsionnelle du systéme de mesure, dont la connaissance est
essentielle a la mise en ceuvre de la déconvolution. Nous avons ensuite expose les bases des
techniques de restauration d’informations. Les profils dégradés par 1’analyse SIMS font partie
des grandes familles de problemes mal posés pour lesquels la solution de 1’équation de
convolution bruitée n’est pas stable. Nous avons donc un moyen de stabiliser la solution et de

la rendre compatible avec ce que nous devrions attendre du signal de I’analyse SIMS.

Notre étude s’est poursuivie par la déconvolution de profils simulés de différentes formes
et plus ou moins dégradés. L’étude des deltas-dopage simulés nous a permis de cerner les

performances ultimes de notre méthode de déconvolution.
Les principaux éléments auxquels ce travail a aboutit sont:

e Malgré ses performances (sa sensibilité et ses performances en matiere de résolution en
profondeur) le profil en profondeur mesuré par SIMS n’est pas une image fidele du profil
original (profil dit «réel ») existant réellement dans échantillon avant I’analyse. Ceci
conduit a ’utilisation des algorithmes de déconvolution pour améliorer la résolution en
profondeur de I’analyse SIMS.

e La procédure de déconvolution peut conduire a une nette amélioration de la résolution en
profondeur de I’analyse SIMS.

e [’algorithme traité constitue finalement une méthode de régularisation par critére d’arrét, ce
qui nous a conduit a présenter quelques techniques pour stopper les itérations avant
I’apparition de la divergence. Il a été remarqué cependant que la convergence est tres lente
dans le cas des structures tres abruptes. Dans ce cas, I’arrét de I’algorithme lors de la

déconvolution ne constitue donc pas un vrai probleme.



Conclusion générale

Notre perspective est d’appliquer cette technique de déconvolution & des profils
expérimentaux, ce qui nous a permis de tester ses performances dans des conditions ou les
facteurs expérimentaux entrent en jeu. Aussi la possibilité d’introduire I’intelligence artificielle
(Les méthodes méta-heuristiques) dans le processus de restauration d’information et la comparé

avec la méthode utilisée dans ce travail.
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