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Par "défaut ponctuel" ncus entendons toute rupture lccale de

-

périodicitédu réseau-eristallin, excluant ainsi tout défaut & une ou

ou substituticnnelles) ou

combinaison de ¢ S dques et ext ques (défauts complexes).
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(incluant la distortion du réseau gui 1'entoure), lesquelles ne sont

ndantes.
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tuels est importante parce que toutes les proprié

conducteur sont uwngno antes de la précence de ces
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plusieurs dimensions. Il s'agit de défauts intrinséques (lacune ou intersti-




Nous discuterons principalement le cas des dféfszuts dans le silicium
parce que c'est dans ce matériau qu'ils cnt &té le plus étudié et qu'ils
sont le mieux connu. Lorsque nous trouvercns un manque d'information dans
le cas du silicium, l'argument aura enccre plus de force pour les autres
semiconducteurs.

Pour consulter des revues récentez sur les défauts ponctuels

z

dans le silicium, le germanium, le diasmant ot les semiconducteurs composés

e ; i .
2-6 et 3-5, voir les références 1 & 5 resresctivement.

II - Structure électronique

La détermination de la structure £lectrcnigue d'un défaut dans

. SN - 4
un semiconducteur est tC‘J‘_:C‘.LlI‘S un propleme non rresclu.

de la =ffective et son extension peut rendre compte avec succés

de la structure 8lectronigue des centres peu profonds, hydrogénoldes,
que sont les impuretds substitutionnelle:z (des groupes III et V dans les
semiconduc du groupe IV) et les in .- ~tés isoélectroniques.

S ne peuvent

masse effective. Les thécries

présente deux avantages :

avec celles qui sont obtenues expérimentz_ement; il permet le calcul de

, e . g ; : » .
l'énergie totale du systéme, c'est-d-dire gu'il rend possible la détermi-
nation de la configuration atomique du d€lzat, c'est-2-dire le distortion

165 s

seau autour du défaut (en minimisant 1'€nergie totale par rapport

1x positions atomiques).
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La méthode LCAO a &té utilisée Zzns l'approximation de Hiickel
etendue” d'abord dans le cas du diamant (t-re et azote substitutionnels,

lacune et interstitiel), puis dans le cas fu silicium (lacune et intersti-

impuretfz interstitielles). On peut penser

s o] 15 1 Ty , « mAb e -
tiel, dilacune, toutes sortes 4'
ey Fyon s 11 N o 6% 751 \in 3 & 4 3 A 3
ju'une telle mcthode, lorsqu'on lui aura zgporté un certain nomtre de
s s 2 - | & a3 %2 3 b o 3 A4 =Y .
perfectionnements , tels que : utilisatics de la self~consistance, €tablis-

iirectement comparables




sement de conditions aux limites (potentiel de surface pour tenir compte
du fait que 1'ammas d'atomes considdré n'est pas un cristal infini), calcul

moins approximatif de 1'énergie totale (c'est-3-dire n'approchant pas 1'é-

nergie de Roothaan-Hartree-Fock par la somme des (rergies 4 un Clectron)

pourra donner des résultats plus quantitatifs.

rimental les renseignements sur la structure
électroniques des défauts sont cbtenus par différentes technigues. Les
mesures flectriques (résistivité, effet Hall) et optiques (abscrpticn,

e charge possibles, lz position des

luminescence, photoconductivité) renseignent sur la concentration des
L
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défauts, leurs différents &

niveaux d'énergie dans la bande interdite. Les expériences de réscnance
paramagnétigue €lectronique permettent de faire une cartographie de la

de 1'électron associé au défaut et donnent la symétrie
du défaut. L'utilisation d'une contrainte uniaxiale et/ou d'une lumiére

> Zr 3 : . .
avec les méthodes optigues est aussi un moyen d'obtenir

e e = 1 o . TR L (S I " ; S n A % a1 19
psr exemple la méthode dite "deep level transient spectroscopy'), qui

se développent en ce moment, vont donner les sections de capture et
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devraient permetire d'étudier les méeanismes de recombinaison non radia
o', Tr el 1 *% 10 arianctian A M matrer Hoamlyans ~anos o
Lve. général; 11 faut la conjonction de plusieurs techniques pour
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defaut. es les techniques ne marchent pas & tous les coups : la
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résonance paramagnétique €lectronique qui a permis d'identifier un tres

rien donné dans le germanium
¥y scnt trop courts) et

& - m =
rop de centres paramagne-

ésence - aui se superposent)
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On a ainsi d'énergie ascocifs & un certain
v ¥ 3o b e Al ¥ Anyie 3
cubre d'impuretés d 1), le germanium et dans une
moindre mesure re utionnels) el les
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semiconducteurs composés. On & i1dentifie un grand nombre de défauts crees

par irradizticn dans le gilieiwm : lacune, associations de lacunes entre

. & 16l P . & N ”, %
elles (dilacune, etc), associations de lacunes svec des impuretés (fig. 2),
C—
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Al=Al, Ga-Ca). Daps le germanium et le diamant trés peu d'identification
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il y a maintenant un non
b,5 e S - :
, en particulier dans les composés 2-6 (lacunes de métal ocu de

re raisonnable de défaute qui ont
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chalcogénure, la paire lacune interstitiel dans Zn Se et une grande
- L = 2 - 2 - - - , 2 1
variété de conplexes lacune métal avec des impuretés) pour lesquels

la réseonance paramegnétique se révéle &tre un outil de choix.

'd présent une 1dée assez claire des défauts

0

On a donc jusqu

d
et de leur comportement gue dans le cas du silicium, bien que toutes

les caractéristiques de ces défauts ne soient pas encore cconnues. Il

y & pourtant une cxception de taille :

liquide implique la mebilitd de L'interstitiel

au meins sous irradiation. (Le probléme

e
de defauts sans
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wetivation therm
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electron—-trou ou

nombre d'expériences en cours pour essayer

sur cet interstitiel.
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s d'impuretés pour

qul permette de comprendre les résultats

tats pour les impure
contentons de donner dans les
des mesures de solubilité ont été faites
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travail qui reste & faire dans ce
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gont encore dans 1'enfance n & cald




{
|
{
|

classique (on prend un potentiel de Morse pour représenter les forces
1

de liaison Z), soit une approche gquantique (d'erbtitales mol€culaires ou
de bande). Vu les approximations faites dans de tels calculs, les résul-
tats ne peuvent au mieux 8tre considérés que comme des estimations gros-—
s. Par exemple le calcul a base de potentiel de Morse postule une
répartition particuliére des liaisons; il ne tient pas compte des effets

Erie 1'a m & eont vrénend
Erience l'a montre, socnt prepond

mentalement. On peut d'ailleurs s'étonner que toutes ces approches si
différentes les unes des autres, appliquées & la lacune, donnent des

L be

résultats semblables et qui sont ceux auxquels on s'attend d'aprés

1'expérience.

L'énergie E, peut aussi €tre obtenue en calculant la variation
M1
de 1'énergie totale avec la position du dffaut. (C

on calculées au point de selle et dans la position
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équilibre). On a ainsi calculé Ey pour la lacune en utilisant le poten-

el de Morse et pour un certain nombre d'interstitiels dans le diamant

et le silicium en utilisant la méthode de Hiickel éiendue (ds

~

mation ol l'énergie totale est la somme des énergies 4 un &lectron, c'est-

d-dire en supposant que les répulsions électron - €lectron com

les répulsions neyau - noyau). Il y a enfin une autre approche

~
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alWediser 3, qul permet le calcul de E

., pour des interstitiels
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La connaissance du coefficient de diffusion nécescite aussi le

des variations d'entropies S, et S

modifie le désordre vibrationnel. Le calcul de la variation

fréquence de vibrationdue & la présence d'une impureté interstitielle ou

substitutionnelle, ou d'un défaut, est difficile et n'a &t

P ‘ ‘
€ entrepris que

quelgues cas .

Cwnevtmantal emoert aeule rwout atre Lte o 5
Lxperimentalement, seule peut etre obtenue direc-

tement : en produisant les défauts hors d'équilibre (par irradiation ou

lLes énerries Pryped aions e A TH annd Tk mosrnis  ms N S wA
Leg energies de formation (de lacunes/ ne sont obtenues gqu'indi

5 . 7 Y s i, Y ) " A = :
(scus la forme E,, 4+ L.} par différentes techniques : autodiffusion,




Les résultats obtenus dans le silicium et le germenium ne

ucteurs #

1

sont pas compris du tout; c'est encore pire dans les semicon

composés. Considérons d'abord les expériences d'autodiffusion. Celles-—

ci sont résumées dans le silicium. On constate une

variation du ccefficlent = E., + EM (typiquement de

r
3 5,1 eV) qui conduit & un fecteur d'entropie de 1l'ordre de 15 k

- Ml . A .
beauccup plus grand que ce que les tnfories laissent prévoir (de 1'ordre

de 1 & b k). I1 est & noter aussi gue ces résultats ne s'accordent pa
avec les veleurs de E,, et E. (pour lz lacune) obtenues par le calcul si
M 44y -
- b o . 2 T
on prend pour E, la valeur mesuree, & basse température, par Watkins
M

ussi nombreuses que peu

ndu 5 }‘;'Lil‘(.‘

par leumisatieon; eke. . 11

€
diffusion - bien que non p=z - soit 1ié a un artefact :

la fixée par

=
©

rs. Pour schématiser, ncu:z considérerons deux types de

intertitiel. Nous pouvons

ter de

y 3 > A 3
i'activatior pouva etre ¢

coup pius faible pour des ions de grande
ions de petite taille (le lithium
4, de masse jouent un réle négli-

ut €tre qu'un effet &lectrostatique

Les effets de charge jouent sussi un




réle - par 1'intermédiaire du niveau de Fermi - dans la diffusion
d'impuretd substitutionnelle, mais ce réle est moins grand que dans

le cas d'une diffusion interstitielle par le fait méme que 1'énergie
d'activation est cette fois la somme de 1'énergie de migration de 1'im-

pureté et de 1'énergie de formation de la lacune.

- . 3 B « 2 o g 4, ’ .
Le rdle de l'effet de charge du défaut sur sa migretion est

2 : : , A b b
maintenant qualitativement compris : la position d'égquilibre et la

la barridre pour la migration dépendent de la charge du

e charge peut entralner des situaticns

o
o)

faut. Un changement a'état
a diffusion est simplement accélérée (diminution de la hauteur de

jusqu'd des situations ol le diffusion

~

- e - ! e
la barriere a& la migration
n'est plus thermiquement stimulée (changement du point de selle en
: oy il R L S
position d'équilibre et vice-versa) socus ionisation ~. Mais il reste
. . -~ .
i trouver une théorie plus satisfaisante gue celle proposée par Weiser

qui prenne en compte ces effets de charge dans le calcul des &nergies

de formation et de migration.

2

L'état des comnaissances sur les défauts dans le silicium est
suffisant pour pouvoir utiliser la technologie de la diffusion, commencer
développer la technologie pay implantation d'ions et réver d'utiliser
le technologie par diffusic

s par une irradiation ou

diation - par des particules

augmenter le taux de guérison

11 faudra encore beaucoup de travaux fondamentaux pour en arriver au
néme stade de connaissances dans les semiconducteurs autres que le

ade il pareit évident

«

ceut faire svancer les

ition sont maintenant

. ”
1ivement aisenment

les informations

2s et done progregser dans la compréhension des

- <
phénomenss,
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1'association avec une lacune a &té observée dans le silicium.
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