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Résumé

On présente dans ce travail l'effet de la capacité de blocage (Cg) et I'angle de phase (6) par
une décharge plasma capacitive double fréquence (DF-CCP). Cette étude est réalisée par le
modele particulaire en tenant compte des collisions de Monté-Carlo (PIC-MCC). Les résultats
de la simulation sont confirmés par un modéle semi-analytique, nos résultats montrent que le
couple (Cg,0) contréle la tension d'auto-polarisation (), ou n est la chute de potentiel formé
dans les gaines adjacentes a I'électrode de puissance et de masse. On montre aussi la
possibilité dutiliser le couple (Cg,0) comme parameétres a contréler indépendamment la chute
de potentiel dans la gaine de puissance (®s,) par rapport a celui de I'électrode de masse (D)
(et vice-versa). Cette derniere, nous permet de contrbler, quasi-indépendamment la

distribution en énergie ioniques bombardant chaque électrode.

Abstract

This work investigates the effects of a blocking capacitor (Cg) and a phase angle (6) on Dual
Frequency Capacitively Coupled Plasma (DF-CCP). This investigation is conducted by a
Particle-In-Cell with Monte Carlo Collision (PIC-MCC) model. The simulation results are
corroborated by a semi-analytical model. Our simulations show that the couple of parameters
(Cg,0) allows the control of the DC self-bias, nj ,as well as the potential drop within the
sheaths that form in front of the powered and grounded electrodes. We show, also, that it is
possible to use the parameters couple (Cg,0) such that to control the potential drop within the
sheath in front of the powered electrode, (®s,), independently of the potential drop within
sheath in front of the grounded electrode, (®sg), and vice versa. This latter ability allows us to

control, quasi independently, the ion energy distribution bombarding each electrode.
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Introduction Générale

La fabrication assistée par plasma englobe une vaste gamme d’applications industrielles. Elle
a un impact direct sur I’économie mondiale dans différents aspects de I’industrie des hautes tech-
nologies. Les décharges a couplage capacitive sont les plus utilisées dans la fabrication des semi-
conducteurs et des dépdts de couches minces. Une compréhension globale et quantitative de ces
décharges est requise pour optimiser le procédé plasma. Ces décharges radio fréquences (RF) sont
utilisées dans de nombreuses applications industrielles de traitement de surface[10]. La qualité des
résultats de ces procédés nécessite une maitrise des conditions physique et chimique du plasma.
A titre d’exemple, le challenge dans les dépdts de couches minces est d’obtenir un taux de dé-
pot idéal avec une répartition spatiale uniforme de la couche[11]. Un des avantages des décharges
plasma a couplage capacitif double fréquence (CCP-DF) est 1’éventuelle possibilité de contrdler
I’énergie cinétique ionique pendant le processus[12, 13, 14, 15]. L’un des objectifs dans les dé-
pOts physiques en phase vapeur (PVD) est de pouvoir donner un niveau d’énergie ionique élevé
afin d’assurer un taux de pulvérisation souhaité sur I’électrode cible, tout en limitant 1’énergie io-
nique sur le substrat[16], et cela afin d’éviter I’endommagement du film mince déposé[17]; dans
certaines applications, les distributions angulaires des ions (IAD)[18] et les énergies de bombar-
dement ioniques sont choisis soigneusement afin de contrdler la micro-structure du film minces
déposé. Pour y parvenir, on peut apporter un effet asymétrique électrique a la décharge qui va nous
permettre de contrdler la tension d’auto-polarisation (Vp¢) induite[19].

La superposition d’une fréquence fondamentale f (13,56 Mhz) et son harmonique 2f, peut en-
trainer une asymétrie électrique (EAE) dans une décharge électrique d’un réacteur possédant une
géométrie symétrique sous des conditions particulieres[20, 7, 21]. Cette technique (CCP-DF) est
intéressante, car elle nous permet de contrdler la décharge via un circuit électrique externe, et cela
sans modifier sa configuration géométrique. Heil et al ont montré que 1’utilisation de ’EAE permet
de contrdler la tension électrique d’auto-polarisation. Raizer et Shneider[22] ont montré dans leur

travail que la capacité de blocage a un effet non marginal sur la tension d’auto-polarisation d’une

14



Introduction Générale

décharge plasma a couplage capacitive (CCP) géométriquement asymétrique. Cependant I’effet de
la capacité de blocage sur la tension d’auto-polarisation générée par la méthode de (EAE) dans une
décharge CCP-DF n’a pas encore été traité.

Dans ce travail, les effets de la capacité de blocage (C'z) et de I’angle de phase (f) dans une
décharge CCP-DF, i.e 13,56 et 27,12Mhz sont étudiés par la simulation (PIC-MCC) a 2 dimen-
sions, soumise a une tension de SO0V sous une pression de 20 mTorr. Notre réacteur plan simulé
est constitué de deux électrodes de surfaces identiques 100 cm? et I’espace de travail est de 3 cm.
L’étude s’est focalisée sur le comportement de la décharge a différentes valeurs de la capacité de
blocage (Cp) et d’angle de phase (6), puis sur I’influence du couple de parametres (Cz, 6). On
propose une méthode qui pourrait permettre le contrdle de 1’énergie de bombardement ionique sur
I’électrode cible indépendamment a celle qui va bombarder le substrat via une décharge CCP-DF
reliée a un circuit électrique externe contenant une capacité de blocage C'z.

La these est composée d’une introduction générale et de quatre chapitres ; le premier chapitre
comporte des généralités sur le plasma, les décharges plasma a couplage capacitif soumises a une
double fréquence et des notions sur la pulvérisation et dép6ot de couches minces. Le deuxieme cha-
pitre contient la méthode de calcul choisie a savoir le PIC-MCC, les conditions de stabilité pour
obtenir des résultats fiables et 1’algorithme du code XPDP2. Le troisieme chapitre décrit avec dé-
tails la modélisation physique du probleme, les conditions de la simulation qui ont été prises en
compte dans les calculs et la comparaison du modele semi-analytique avec les simulations obte-
nues. Le quatrieme chapitre expose les résultats obtenus et les discussions qui en découlent. Enfin
pour compléter cette étude, une conclusion générale avec nos perspectives futures est présentée a

la fin de ce document.
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Chapitre 1

Déposition Par Procédé Plasma a Couplage

Capacitive

1.1 Les plasmas

Le plasma est un gaz partiellement ou totalement ionisé et il est macroscopiquement neutre. I1
peut étre aussi composé de molécules ou de gaz neutres, de radicaux et d’especes excitées.
I’émission d’un rayonnement, qui donne au plasma ses couleurs magiques, provient de ces especes
excitées qui retournent leurs états fondamentales.

On distingue deux types de plasmas :
— Les plasmas dits chauds qui sont fortement ionisés.
— Les plasmas dits froids caractérisés par des degrés d’ionisation beaucoup plus faibles (in-
férieur 2 1072)

Les plasmas froids peuvent étre divisés en deux catégories, les plasmas thermiques qui sont
a I’équilibre thermodynamique, et les plasmas hors équilibre thermodynamique. C’est ce dernier
type de plasma (froid hors équilibre) qui va €tre utilisé dans cette étude et dont les caractéristiques
et grandeurs fondamentales vont étre décrites au cours de ce chapitre.

Les applications industrielles des procédés plasma sont multiples, notamment pour le dépot
de couches minces fonctionnelles ou pour la gravure de matériaux[23, 24, 25]. Les procédés
plasmas ont été la base du développement de multiples traitements de surfaces dans de nom-
breux domaines : micro-€électronique[26, 27], métallurgie, textile[28] et polymeres. Les autres
applications des procédés plasma sont 1’éclairage[29], 1a stérilisation[30], les écrans plats[31],

les cellules solaires[32] et la fabrication de revétements biocompatibles[33], hydrophobes[34] ou
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antibactériens[35]. A chaque application lui correspondent des conditions différentes de pression,

de composition, de température et de densités électronique et ionique.

1.2 Grandeurs caractéristiques du plasma

1.2.1 Densités des especes

La densité est le nombre de particules (€électrons, ions, ou neutres) par unité de volume. La

neutralité du plasma impose 1’égalité suivante [36] :
Nit = Ne + M- (L.1)

avec n,, densité d’ions positive, n. densité électronique et n;_ densité d’ions négatifs. On suppose
les ions mono chargés dans la majorité des décharges électriques. En 1’absence d’ions négatifs ou

lorsque n; < n., le taux d’ionisation « est donné par la relation :

a:LgE (1.2)
Ne + Ny ng

ou ngy > n. pour les plasmas froids, n. densité électronique et ny densité des neutres.
Le taux d’ionisation peut varier dans de grandes proportions : de 10~7 pour des milieux faiblement
ionisés, jusqu’a quelque 10~! pour des plasmas fortement ionisés, (dans les décharges plasmas

froids de laboratoire, v est compris entre 10~% et 1073).

1.2.2 Température électronique

Dans un plasma froid, I’ionisation est principalement produite par collisions entre les électrons
de hautes énergies fortement accélérés par le champ électrique, appelés électrons primaires, et des
especes neutres du gaz. De ces collisions, on obtient deux nouvelles especes [36] :

-Les électrons secondaires, dont 1’énergie est inférieure a celle des électrons primaires(quelques
eV).

-Les ions, dont I’énergie est faible (< 1leV).

Il en résulte un milieu hors équilibre thermodynamique (7¢, > 1T; ~ T, ~ 300K).

Avec T, la température des €lectrons primaires, 7; la température des ions et 7;, température

des neutres. A I’état stationnaire, en considérant les distributions de Boltzmann, les températures
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caractéristiques sont liées a I’énergie cinétique par la relation suivante :

1 3
Emjugj = 5]637} (13)

ou I’indice 7 désigne la particule considérée, z/qu désigne la vitesse quadratique moyenne de la par-

ticule 7, m; la masse, kp la constante de Boltazmann et 7; la température.

1.2.3 Fréquence d’oscillation

Si, dans un plasma initialement neutre, on introduit une perturbation locale due a un signal
RF par exemple, celui-ci va tendre a revenir vers 1’état d’équilibre neutre. Cependant, la perturba-
tion initiale engendre généralement une oscillation du plasma autour de son état d’équilibre. Au
cours de ces collisions, les ions, beaucoup plus lourds que les électrons, restent pratiquement im-
mobile ; les électrons se déplacant, sous I’effet d’un champ électrique, provoquent une séparation
momentanée des charges de signe opposé, qui tend a revenir a la position d’équilibre. Ce mouve-
ment d’oscillation des électrons est un mouvement sinusoidal de pulsation w,,. appelée pulsation

plasma :

2
wpe = 4| 2k (1.4)
MmeEo

Ol ¢, = 1.6 x 1071°C, est la charge élémentaire, £y = 8.85 x 1072 F.m~! la permittivité du vide
et n, la densité électronique du plasma.

De maniére générale, on définit la fréquence plasma de I’entité k, f,; telle que :

(1.5)

Ou £ désigne un électron ou un ion.
Le tableau 1.1 représente quelque valeurs numériques de f,. et f,; pour différentes densités élec-

troniques et ioniques, dans un plasma d’argon[37]

n; = ne(cm3) | f,.(GHz) | f,;(MHz)
10° 0.28 1.1
1010 0.9 33
101t 2.8 11.0

TABLEAU 1.1 — Valeurs de fréquences d’oscillations pour différentes densités dans un plasma
d’argon
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Si on pose une fréquence supérieure aux fréquences données dans le tableau 1.1, I’espece

concernée ne pourra pas suivre les oscillations du champ électrique.

1.2.4 Taux d’ionisation, de dissociation, d’excitation

Le degré d’ionisation du plasma est directement donné par le rapport 7; qui est le taux d’ioni-

sation défini par [38]
n;

—(nz T 1r0) (1.6)

T, =

C’est le rapport de la densité des ions a la densité totale (densité des neutres + densité des ions).
Enfin, le taux d’excitation est définit comme le rapport de la densité des particules excitées a la

somme de la densité des particules excitées et la densité des neutres :

"= — 1.7)

1.2.5 Libre parcours moyen

Le libre parcours moyen A d’une espece est un parametre qui résulte de la théorie cinétique
des gaz et représente la distance moyenne parcourue par cette espece entre deux collisions. I est
donné par I’équation(1.8), en considérant une particule immobile par rapport a I’autre et la section

efficace indépendante de 1’énergie des particules [36].

1

njaij

Aij libre parcours moyen parcourue par la particule i entre deux collisions avec les particules j,
n; densité de particules j, et 0;; section efficace de collision entre des particules 1 et j.
Si I’on considere le modele "rigide", considérant les particules cible comme étant immobiles, la

section efficace d’une particule 7 peut se définir par I’équation suivante :
oy = 7(ri +15)? (1.9)

r; et v rayon d’interaction des particules i et j

A partir de I’équation classique des gaz parfaits et de I’équation(1.9), I’équation(1.10) peut s’écrire :

Nj = ——2d (1.10)
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kg constante de Boltzmann en (J. K™Y, T); température des particules j, p pression

1.2.6 Longueur de Debye électronique

La longueur de Debye est la distance parcourue par un électron thermique pendant un cycle de

la pulsation plasma [38]

v
Ap = — (1.11)
b \/§wp
ou v, est la vitesse de [’électron
Elle peut étre aussi donnée par la formule suivante :
€0kBTe
Ap = s (1.12)

Ou T, et la température électronique en Kelvin

La longueur de Debye donne I’échelle des distances typiques sur lesquelles une perturbation
électrostatique s’étend dans un plasma avant d’étre écrantée par la réponse des charges du plasma.
En particulier, du fait de son interaction avec les autres charges, une particule chargée voit son

potentiel coulombien moyen a une distance r devenir :

e 1 T
= - —— 1.1
V(r) P exp ( )\D) (1.13)

Le potentiel V(r) est écranté sur une distance de I’ordre de \p, et de méme les épaisseurs des

gaines sont quelques fois de 1’ordre de la longueur de Debye.

1.2.7 Potentiel plasma

La distribution des charges dans I’ensemble du plasma donne lieu a une évolution spatiale
du potentiel. La figure 1.1 représente I’évolution spatiale du potentiel du plasma dans un espace
inter-électrode. Cet espace se divise en trois parties : le plasma ou "Bulk" et les deux gaines élec-
trostatiques. Dans les gaines, il y a une chute du potentiel qui va varier dans le temps. Dans la

région plasma régne un potentiel stationnaire dit potentiel plasma (V' p ou Vi)[39].
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VBulk

/ \
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Gaine de puissance

Gaine de masse

FIGURE 1.1 — Potentiel du plasma dans I’espace inter-électrode.

1.2.8 Potentiel flottant

Le potentiel flottant est le potentiel que va atteindre un corps étranger isolé électriquement
plongé dans un plasma. Le potentiel flottant est toujours inférieur au potentiel plasma puisque les
électrons plus rapides que les ions arriveront plus vite a la surface provoquant une accumulation
de charges négatives (différence de mobilité entre les électrons et les ions). Une gaine va donc se
former autour du corps qui va avoir tendance a repousser les électrons et a attirer les ions jusqu’a

I’établissement d’un équilibre entre les flux de ces deux especes [39].

1.2.9 La tension d’auto-polarisation

Sous I’effet d’asymétrie électrique, il est possible d’augmenter 1’énergie de bombardement des
ions traversant les gaines de champ électrique. Cela aura pour conséquence d’améliorer, a titre
d’exemple, la pulvérisation du matériau. Considérons le schéma de la figure 1.2. La surface de
I’électrode de puissance alimentée par le potentiel RF est plus petite par rapport a celle de 1’élec-
trode reliée a la masse. Une capacité de blocage est placée en série avec un générateur RF de sorte
qu’aucun courant de conduction ne s’écoule de 1’électrode vers le plasma et vice versa. Lorsque
la chute de potentiel de gaine est importante, des électrons suffisamment énergétiques sortent du
plasma, ils sont accélérés vers 1’électrode et s’accumulent sur la capacité de blocage. Lorsque la
chute de potentiel dans la gaine diminue, les électrons sont repoussés dans le plasma alors que les
ions affluent sur I’électrode. La mobilité entre électrons et ions étant tres différente, la charge accu-

mulée sur la capacité croit jusqu’a I’égalité des flux d’especes chargées a travers les gaines. Ainsi
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un potentiel continu et négatif dite "tension d’auto polarisation", V¢, apparait a la I’électrode de
puissance et s’ajoute a la tension radio fréquence. La chute de potentiel résultante et par conséquent
le champ électrique dans la gaine de puissance est plus élevé qu’a la gaine adjacente a I’électrode
de masse. La densité de courant a 1’électrode de puissance est également supérieure a celle de
I’électrode de masse. Cette plus grande chute de potentiel moyennée dans le temps augmente la vi-
tesse dirigée des ions a 1’€électrode alimentée (ou de puissance). Ce phénomene est utilisé pour des
applications telles que la gravure et la pulvérisation dont les performances dépendent de I’énergie

des ions [40].

VBulk

Vpuissance =)

Veulk _|| |

A
\%
lon de lon de
fortes faibles
énergies V énergies
< Bulk —>
Vil Vs ] S
rd
'VDC

FIGURE 1.2 — Distribution du potentiel entre les électrodes pour une décharge RF a couplage
capacitif.

La figure 1.3 montre que la tension d’auto-polarisation apparait quand les électrodes ont des
valeurs de surfaces différentes et quand elles sont couplées a une capacité de blocage. Elle est
négative lorsque la surface de 1’électrode alimentée est inférieure a celle a la masse (figure 1.3(a)).
Elle est positive pour la situation inverse (figure 1.3(c)) et nulle lorsque les électrodes ont la méme
surface (figure 1.3(b)). Si la géométrie du systeme est tres asymétrique, la valeur de la tension
d’auto-polarisation peut €tre quasiment égale a celle de la tension appliquée Vpo = Vrp[1].

Il est possible aussi d’obtenir une tension d’auto-polarisation en soumettant notre plasma a une
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double fréquence, cela induira un effet asymétrique électrique méme si les électrodes ont la méme

surface [8]. Les prochains chapitres traiteront le phénomene avec plus de détails.

Capacitively ©ousled

Bmmatrie
[ermali eloctroce
powared)

{lome slectrode
poverad |

FIGURE 1.3 — Représentation schématique du potentiel plasma V() [trait plein], de la tension
RF excitatrice [trait discontinu] et de la tension d’auto polarisation Ve pour trois géométries de
décharge RF a couplage capacitif [1].

1.3 Décharges Radiofréquences Capacitives

Les types de plasmas de décharge sont nombreux. Ils different par le mode de couplage de
I’énergie au gaz, ainsi que par la fréquence d’excitation qui varie du continu au domaine micro-
onde. La majorité des systemes utilisés pour le dépdt ou la gravure en micro-€électronique fonc-
tionnent a 13.56 MHz (RF) ou 2.45 GHz (micro-onde). Le domaine radiofréquence est intéressant
car il se situe entre les deux fréquences propres du plasma a savoir la fréquence plasma ionique et
la fréquence plasma électronique, de sorte que les électrons du plasma vont suivre les variations
instantanées du champ électrique, alors que les ions ne suivront que le champ électrique moyen.
L’extension spatiale de la décharge est limitée par les parois du réacteur(capacitive), qui peuvent
étre conductrices ou isolantes.

Les réacteurs plasma utilisés pour le dép6t ou la gravure sont souvent mis a des fréquences com-

prises entre IMHz et 200MHz (domaine radiofréquence), et en particulier a 13,56MHz qui est
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utilisé pour des applications industrielles et médicales. Le tableau 1.2 [41] donne une classifica-

tion de fréquence pour les différents types de réacteur commune.

Type Rang
DC f < 1IMHz
Radiofréquence | 1 < f < 500MHz, généralement a 13.56MHz
Micro-onde 0.5 < f < 10GHz, généralement a 2.45GHz

TABLEAU 1.2 — Gamme de fréquence pour les sources de plasma

1.3.1 Disposition d’une décharge RF capacitive

La décharge plasma de type capacitive est généralement constituée de deux plaques paralleles
disposées dans une enceinte a vide dans laquelle on peut injecter un gaz d’argon. On génere un
champ électrique, en connectant I’une des électrodes (de puissance) a une source RF qui est placée
en série avec une capacité de blocage, tandis que 1’autre électrode est reliée a la masse (figure 1.4).
Les régions qui composent la décharge capacitive sont le plasma proprement dit (ou bulk) et les
gaines de charge d’espace positive. Ces gaines sont crées par la perte des électrons tres rapides
qui vont étre perdus sur les parois du réacteur. Le plasma étant globalement neutre, son potentiel
moyen doit étre supérieur au potentiel des gaines afin de retenir les électrons. A I’intérieur de la
gaine, il se développe un champ électrique qui est dirigé vers I’électrode, cela va conduire a un
confinement des €électrons dans le plasma et a une accélération des ions positifs vers les surfaces,
cela est une des conséquences de la chute de potentiel dite d’auto polarisation V. Cette barriere
de potentiel se trouvant a I’interface gaine-plasma n’est franchie que par les électrons ayant une
énergie suffisamment élevée et cela pour un court instant du cycle RF chargeant négativement les
électrodes. Les ions vont alors bombarder les électrodes d’une énergie qui va dépendre de la valeur
du champ électrique. Notons que le potentiel au centre du plasma est au dessus du potentiel de

I’électrode la plus positive.
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FIGURE 1.4 — schéma d’une décharge RF capacitive.

1.4 Les principales applications des décharges RF-CCP

Les plasmas RF ont la particularité de produire des especes ionisées et des especes neutres a
des températures relativement basses. Ces particules peuvent interagir ou réagir avec des surfaces
exposées au plasma par des processus physiques ou chimiques. Ils sont largement employés dans
I’industrie de la microélectronique pour la fabrication de circuits intégrés. Le dépot par procédé
plasma est utilisé, par exemple, pour la croissance de couches minces protectrices ou de films
spéciaux, modifiant ainsi les propriétés initiales (mécaniques, optiques, chimiques) des substrats
sur lesquels ils sont déposés. De plus en comparaison a des méthodes classiques de dépdt en phase
vapeur chimique (CVD) ou de dépdt en phase vapeur physique (PVD), la basse température des
particules du plasma RF rend possible, le traitement de substrats sensibles a la température comme
les verres ou les polymeres. Les plasmas RF sont également utilisés comme outils de nettoyage
de surfaces industrielles ou encore comme moyen de stérilisation et dans le domaine de la chimie

analytique pour des diagnostics élémentaires.

1.4.1 Application au traitement de surface

Le substrat peut étre traité en étant disposé sur 1’électrode a la masse. Du gaz est introduit
dans I’enceinte a vide, il peut s’agir de gaz inertes comme 1’argon (Ar) ou bien de gaz réactifs
tels 1’hydrogéne (Hz) ou encore d’un mélange de gaz tel que 1’hexafluorure de soufre (SFs) ou
le silane (S;H,), a basse pression de 1’ordre de quelques dizaines a quelques centaines de mtorr.

Lutilisation d’une tension RF permet de générer et de maintenir un plasma méme en présence
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d’électrode isolants qui sont alors traversés par un courant de déplacement [42].

1.4.2 La gravure ionique réactive

Dans la gravure d’un matériau, il faut produire des gaz volatils a partir des radicaux réactifs
produits dans le plasma et les atomes de la surface. A titre d’exemple, lors de la gravure du sili-
cium avec des gaz fluorocarbonés (C'Fy, CyFg), ce sont les atomes de fluor qui vont réagir avec
les atomes de silicium pour former le radical volatil S7F}. Cette réaction est activée par le bom-
bardement ionique qui fragilise les liaisons Si — S7 de la surface en accélérant considérablement
la formation de S7F}. L’énergie de ce bombardement ionique peut varier de quelques eV jusqu’a
plusieurs milliers eV. Les ions crées par ionisation frappent le substrat avec I’énergie acquise dans
la gaine, la gravure est donc anisotrope. La gravure par plasma est utilisée dans un grand nombre
d’étapes des procédés : gravure de couches isolantes (silice), semi-conductrices, de métaux ou de
résines. Notons que la gravure par plasma est également appelée gravure seche (dry etching) en
référence aux procédés de gravure chimique humide (wet etching). Ces derniers ont été supplantés

car la gravure était isotrope [43].

1.5 Phénomene de déposition de couches minces

1.5.1 Dépot par pulvérisation cathodique

La pulvérisation cathodique permet d’éjecter des particules issus d’un matériau. Lorsque celui-
ci est bombardé par un flux de particule tres énergétiques pour les déloger par collision. Cette tech-
nique présente 1’avantage de pouvoir fournir des especes réactives qui vont permet la déposition
en films minces de toutes sortes de matériaux, notamment les matériaux réfractaires ou les alliages
puisqu’il s’agit d’un processus mécanique.

La pulvérisation est basée sur 1’érosion du matériau par les ions produits par une décharge
luminescente des gaz rares : Ar, Xe ou Kr, les ions Ar™ sont les plus communément utilisés. Le
matériau a pulvériser est porté a un potentiel électrique négatif de quelques centaines de volts, cela
va permettre d’accélérer les particules chargées. Le générateur de puissance utilisé pour une dé-
charge peut étre a courant continu si on pulvérise des métaux. Pour le dépdt des films diélectriques,

la source de puissance alternative, en général a la fréquence de radiofréquence (13,56 MHz) est
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nécessaire pour entretenir la décharge [2].

Les particules pulvérisées sont en général électriquement neutres. Elles sont diffusées dans
toute I’enceinte. Un certain nombre d’entre elles sont recueillies sur un support appelé substrat,
placé en face de la cible, et sur lequel elles forment une couche mince.

Les isolants ne peuvent pas étre pulvérisés a courant continu, puisque les ions incidents s’ac-
cumulent sur la surface de la cible, créant une charge d’espace qui arréte le courant ionique. Pour
surmonter cette difficulté, on emploie un potentiel alternatif a radio fréquence dans le but d’obtenir
un couplage capacitif a travers la cible diélectrique. Pendant le cycle négatif, les ions positifs bom-
bardent la cible et pendant le cycle positif, les électrons neutralisent la charge positive accumulée
(figure 1.5). Puisque la mobilité de 1’électron est beaucoup plus grande que la mobilité d’un ion,
le sommet de la cible di€lectrique acquiert un potentiel de polarisation continu, négatif par rapport
au plasma. Si la cible ne se polarisait pas automatiquement, un courant d’électron circulerait dans
I’isolant pendant chaque cycle, ce qui est impossible car le courant continu doit étre nul. Cette
polarisation négative continue repousse les électrons et crée une gaine d’ions de longueur [ qui dé-
pend du temps. Un ion, pour €tre accéléré vers la cible, doit se trouver dans cette gaine. En général,
il faut plusieurs cycles a I’ion pour atteindre la cible, de sorte que son énergie est plus petite que
celle correspondant a la différence de potentiel maximale.
subsirat

électron ——> = o ¢ OO0
atome d’argon () =

! R

I I | atome éjecté
cible 1solant 1ons accummlés = ! l ! !

Alternance négative Alternance positive
Atraction des ions et pulvérisation Attraction des électrons et neutralisation

FIGURE 1.5 — Principe de pulvérisation cathodique diode radiofréquence [2].

1.5.2 Caractéristiques liées a la pulvérisation
1.5.2.1 Seuil de pulvérisation

Leffet de pulvérisation n’est sensible qu’a partir d’un certain niveau d’énergie de I’ion inci-
dent appelé seuil de pulvérisation. Ce niveau d’énergie dépend de 1’ion incident et du matériau

bombardé (voir tableau 1.3), [44, 45, 9].
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Eléments(eV) | Ne | Ar | Kr | Xe
Al 13 13| 15| 18
Ti 22 (20| 17 | 20
Cr 22 120 | 18 | 20
Fe 22 120 | 25| 20
Ni 23 121 |25 |20
Cu 17 | 17 | 16 | 15
Mo 24 | 24 | 28 | 27
Ag 12 | 15 | 15 | 17
Au 20 [ 20 | 20 | 18
Ta 25 [ 26 | 30 | 30
W 35 133 |30 |30

TABLEAU 1.3 — Seuils d’énergie de pulvérisation (eV) [9].

1.5.2.2 Rendement de pulvérisation

Le rendement de la pulvérisation ou encore le taux de Sputtering S est le parametre important
caractérisant le processus de pulvérisation. Il est défini comme le nombre d’atomes pulvérisés (Ne)

par particules incidentes (Ni)[46].

Ne

S:Ni

(atome/ion incident)

La figure 1.6 représente la variation typique du rendement de pulvérisation en fonction de

I’énergie des ions incidents.

Plateau (E entre 10et 100 KeV)

S«E(E>100eV)

Vitesse de pulvérisation

S oE (E <1008V)

Seull Energie des ions

FIGURE 1.6 — variation du rendement de pulvérisation en fonction de 1’énergie des ions
incidents[3].

Sur la figure 1.6, le rendement de pulvérisation est représenté en fonction de I’énergie des ions

incidents. Au voisinage de I’énergie de seuil, on peut constater que le rendement de pulvérisation
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S et proportionnel a S o< E?, puis passera a S o< E vers 100 eV.

Cette relation se maintiendra vers 10 keV. Dans cette plage d’énergie les ions incidents entrent
en collision avec des atomes de surface de la cible et le nombre d’atomes €jectés par ion incident
sera proportionnel 2 I’énergie de ces ions. A des énergies plus élevées (10 keV- 100 keV) le rende-
ment de pulvérisation reste constant et lorsque 1’énergie dépasse 100 keV les ions incidents vont
s’implanter sous la surface et le rendement va diminuer.

Le rendement de pulvérisation S varie en fonction de la nature de la cible, du type de I’ion
incident et de leurs énergies. Il dépend de divers autres parametres tels que I’angle de incident de
I’ion par rapport a la cible, I’ orientation cristalline du solide bombardé, et 1a température. La figure
1.7 suivante montre 1’évolution du rendement de pulvérisation pour différents solides bombardés

par des ions Ar™ :

2,6 [T T T T——T—T—T—T—
24 |
22 |
20 |
18 |
16 |
14 |
12 F
10 |
08 |
06 |
04 |
02|
0,0

S (atomes/ion)

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
E (eV)

FIGURE 1.7 — Rendement de pulvérisation suivant la nature de la cible (pour Ar™ d’énergie com-
prise entre 0 et 600 eV)[3].

1.5.3 Parametres de dépot
1.5.3.1 Puissance

Dans un réacteur RF a couplage capacitif, le courant de conduction issu du plasma étant nul,
c’est la tension d’auto-polarisation qui augmente avec la puissance, et par conséquent 1’énergie des
atomes pulvérisés seront tres énergétiques, jusqu’a plusieurs dizaines d’électron volts. La consé-
quence immédiate de ce dépdt d’énergie sur la couche de depot est la formation, au niveau du

substrat, de cristaux de taille importante d’oll une rugosité importante. Cela présente un incon-
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vénient majeur dans le cadre de dépots d’épaisseur nanométrique. Une autre conséquence d’une
puissance élevée est I’augmentation de I’énergie de la population d’électrons qui bombardent le

substrat une période sur deux [47] .

1.5.3.2 Pression et distance cible-substrat

Les particules éjectés de la cible vont devoir traverser le plasma RF qui est composé majo-
ritairement d’atomes neutres d’argon avant de se condenser sur le substrat. Pendant la traversée,
elle vont subir des collisions avec les atomes du gaz. Ces chocs induira une diminution de leur
énergie et une modification de leur trajectoire, ce qui modifiera les conditions de croissance. Si le
nombre de collisions est tres important, on dit alors que les atomes sont thermalisés. Pour que les
atomes restent en régime balistique, il faut donc estimer la distance parcourue par un atome éjecté
de la cible entre deux chocs successifs. Ce parametre appelé libre parcours moyen (\,,), sera donc

totalement corrélé au produit (pression X distance cible-substrat)[47].
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La Méthode PIC-MCC

La simulation particle-in-cell (PIC) est un outil d’étude puissant pour les plasmas, il possede
un certain nombre d’avantages comme la description cinétique d’un plasma de grande dimension,
la capacité d’intégrer les atomes complexes et aussi les interactions plasma-surface.

Les simulations PIC sont utilisées pratiquement dans toutes les branches des laboratoires des phy-
siques des plasmas. Les premieres approches particulaires se développerent dans les années 1950
par Buneman [48] et Dawson [49], ils simulerent le mouvement de 100-1000 particules, y compris
les interactions entre eux. A présent les codes PIC peuvent procéder 2 la simulation de plus de 10*°
particules, les codes PIC dites "auto-cohérentes"”, pour lesquels a chaque instant champs et distri-
butions de particules sont en équilibre, ont été standardisés par Birdsall et Langdon[50], Hockney

et Eastwood|51].

2.1 Le modele PIC

2.1.1 Schéma général d’une simulation PIC-MCC

Les modeles mathématiques appliqués pour les méthodes particulaires, peuvent étre formulées
comme un ensemble de particules chargées qui interagissent avec un champ auto-cohérent. Ces
particules ont un certain nombre de caractéristiques constantes comme la charge (g) et la masse
(m), et d’autres variables comme la position et la vitesse.

L’essence des simulations PIC, est que le deplacement des particules chargées suivent les équations
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du mouvement de Newton en présence de la force de Lorentz :

dzr

— = U 2.1
i U (2.1)
— = —(F+4+vxB 2.2
dt m( +9xB) (2:2)

ol E estle champ électrique et Ble champ magnétique, ils sont calculés sur la maille a I’aide
des équations de Maxwell.
Les phénomenes collisionnels dans la modélisation d’un plasma sont réalisés par 1’adjonction d’un
module Monté-carlo (MCC) aux schémas de résolution de type particle-in-cell.
En pratique le nombre de particules chargées dans le systeme est tres grand (> 10'2), il est donc
impossible d’effectuer des simulations de particules en utilisant les particules réelles, méme sur les
ordinateurs les plus rapides. Par conséquent les modeles PIC traitent avec des particules de calcul,
dite "super particules", qui sont des ensembles de milliers de particules réelles. Sachant que le
rapport charge-masse pour les super particules reste le méme que pour les particules réelles, en

effet ils obéissent a la méme équation de mouvement, équations (2.1) et (2.2).

Intégration des équations Modélisation Monté Carlo
— du mouvement des collisions -

F,=V; =X, électrons, ions et neutres

Interpolation du champ a la At
position des particules
Ej—= F;
Résolution de I'équation de Interpolation de la
Poisson sur le maillage chargesurlesnceuds [
pj = E; Xi—pj

FIGURE 2.1 — Organigramme d’une simulation PIC

La figure 2.1 indique les différentes étapes d’une itération de type PIC-MCC. En premier lieu,
la charge et les densités de courant sont interpolées a partir de la position des super particules sur
les noeuds de la maille, afin de déterminer le champ E via les équations de maxwell, ensuite les
valeurs du champ sont interpolées a la position des super particules, et enfin ces super particules

sont déplacées suivant les équations de mouvement.

32



Chapitre 2 : La Méthode PIC-MCC

2.1.2 Equation de mouvement

Dans les simulations PIC, 1’algorithme le plus couramment utilisé est connu sous le nom de
saute-mouton (leap-frog), ou la position et la vitesse des particules y sont intégrées sur un pas de

temps suivant la figure 2.2.

n n+1/2 n+l n+3/2 n+2 (Temps)

X, F \' X, F \' x, F  (Variables)

FIGURE 2.2 — Schéma de I’ algorithme Leap-frog

La position des particules et le champ électrostatique sont définis au pas de temps ¢; et sont
utilisé pour calculer la force de Lorentz agissant sur les particules (voir équation 2.2). cette force
est interpolée a la position de la particule a partir des valeurs obtenues sur la maille.

La position des particules ¢, se fait en connaissant les vitesses calculées au pas de temps ¢, 1

Le schéma Leap-frog est donné par les relations suivantes :

Tt T, + Uti+% At

141 -

2.3)
+ AL F,

v = v
ti+% ti—

[N

Ou F, est la force interpolée a la position de la particule au début du pas de temps t;, At
correspond a I’intervalle de temps compris entre ¢; et ¢, 1 et x et v sont respectivement la position

et la vitesse de la particule.

2.1.3 Interpolation de la densité de charge

Les particules chargées sont assignées dans une maille a chaque itération temporelle dans le
but de calculer la distribution spatiale de la charge. L’ objectif consiste a interpoler la charge des
particules sur les noeuds de la maille. La charge de chaque particule dans une cellule est alors

distribuée sur les quatre noeuds définissant la cellule (voir figure 2.3).
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(1,7 +1) (i+1,7+1)

Ay

(i, ] )e——= (4 1,5)
Ax

FIGURE 2.3 — projection des charges dans une maille 2D

La densité de charge sur chaque point de la maille est calculée en pondérant les particules

chargées :

. qi - o
p; = Z o AyS(xj 7) (2.4)

Ou p; est la densité de charge au point de la maille avec les coordonnées 7, ;.

q; est la charge de la particule ¢, Ax /Ay est la taille de la cellule.

2.1.4 Résolution de I’équation de Poisson

Le calcul du champ é€lectrostatique se réduit a la résolution de 1I’équation de Poisson. Un champ

électrique peut €tre généré par des charges :

V.E(r) = 6—’; (2.5)

Ou le champ électrique peut étre exprimé comme suit :
E=-V¢ (2.6)

Ces deux équations (2.5) et (2.6), nous conduit a 1’équation de Poisson :

V2= L 2.7
€0

Ou la forme dérivée a deux dimensions s’écrit :

Po(x,y) | oz, y) p(z,y)
| dp 4 2.8)

Les conditions aux limites sont définies comme suit, soit x = 0, x = L,ety = 0,y = L, ou (z,y)
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sont les coordonnées cartésiennes et L la taille du domaine de simulation.
Le potentiel électrique est fixé a I’'une des électrodes comme étant égal a ¢ = 0, potentiel aux fron-
tieres de type Dirichlet, et d’une distribution de densité de charges, le potentiel dans la décharge

est enticrement défini par la résolution de I’équation de Poisson.

Pour un maillage simple dans 1’espace (2D), I’équation (2.8) est évaluée a partir de la formule

des différences finies :

Pi—1,5 — 20i5 + it n Pij—1 = 20i; + Gij+r1 _ Pij

A2 A2 T 9
Ou I’on note A le pas constant de 1’espace de la grille et
Gij = ¢z, y;)
et ¢; ; le potentiel au point (z;, y;) de la maille, avec
T, = xo + 1A 1=0,1,...,. N
yj =yo +JA j=0,1,...,.N
Alors I’équation (2.7) peut s’écrire :
Gi—1j + ig1j + Gij—10ij+1 — 40 = —%AQ
Ou
Gij = éll (%Az + (pic1j + Git1; + Gij—1 + (/5z',j+1)) (2.10)

Les composants du champ électrique dans un systeme a 2 dimensions sur la maille sont calculés

avec le schéma des différences finies :

(¢i71,j - ¢i+l,j)

(B,),, = a1 — bigt1) .
- 2y

ot les indices (i, j) correspondent aux points discrets de la maille illustrés sur la figure 2.4
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2.1.5 Interpolation des champs (E et E)

Les valeurs des champs (E et B) sont obtenues spatialement sur une grille discréte de point.
En supposant que le courant généré dans le plasma est suffisamment faible, le champ magnétique
peut étre négligé.

L’équation de Maxwell-Faraday :

. . OB
VxE= 5 (2.12)
devient alors :
VxE=0
E=-V¢
; B dp 0¢ 09
Elayz = (%7 5’ %> (2.13)

Dans un systeme a deux dimensions, la résolution des équations différentielles (2.13) est obtenue
a l’aide des différences finies et permet de trouver la valeur du champ électrostatique en chaque

noeud du maillage, équation (2.11).

Le champ vectoriel dans la maille est donné par les valeurs aux noeuds n; ; de cette maille. La

force électrostatique s’exercant sur la particule p de coordonnées (x, y) est donnée par :

Fluy = Eij— K, Pry) (2.14)

Ni,j

Ou K est la fonction d’interpolation linéaire, et [7; ; correspond a la valeur du champ électrique

calculé sur le noeud i, j. Soit a 2 dimensions, la force interpolée aux coordonnées (x, ) donné par :

Flog) = 2 (Xip1 — 2)(Yigr — y) + ~—L(z — X)) (Vir —9)+
Vxy X,y
Eij Eit11
(X —2)(y - V) + ——— (= Xi)(y - ¥;) (2.15)
Vxy Vxy

ouV,,(= A;A,) estle volume de la maille, (X;,Y;) les coordonnées de la maille aux noeuds

(1,7) et (z,y) les coordonnées de la particule figure 2.4.
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¢,_,+2 ¢‘+1\;+2
‘ Ei.j+b .Ei+1.j+]
‘ (D; 1.;+l 43,,,” ¢1+1,)+1
Y.
i E 2 dEi
(DI 1.)| ¢‘4_) Tq)wl.]

FIGURE 2.4 — Discrétisation de la maille pour le calcul du champ E et interpolation a la position
de la particule.

2.2 Le modeéele MCC

2.2.1 La méthode des "collisions-nulles"

La méthode de Monté-Carlo est une méthode tres utilisée en simulation numérique. Cette mé-
thode est basée sur le tirage des nombres aléatoires dans le but de trouver une solution statistique
a un probleme donné. Dans notre simulation le plasma est supposé collisionnel. Cela signifie que
notre modele PIC doit inclure non seulement les mouvements des especes chargées qui baignent
dans un champ électrique, mais doit également tenir compte des différentes collisions que ces es-
peces rencontrent dans la décharge. Cela est nécessaire afin de représenter les processus physique
atomiques tel que la dissociation, la recombinaison, I’ionisation par impact électronique, les colli-
sions élastique... Par conséquent, pour obtenir des fonctions de distribution ionique auto-cohérente
précise, on ajoute au code PIC les collisions de Monte carlo (MCC). Ce modele MCC a été déve-
loppé par le groupe de I'université de Californie a Berkley [52, 4], le package MCC considere un
pas de temps constant et inclus la méthode de "collision-nulle" [53].

2
i et sa

Considérant que la ieme particule chargée est connue par son énergie cinétique £; = —

vitesse, avec une magnitude g = |v; — V;|, et une densité locale n,(X;), la fréquence de collision

Veoll €St -

Veoll = nt(Xi)U(Ei)g (2.16)

ou o(FE;) est la section efficace de collision.
La probabilité de collision P; est calculé en fonction de la distance parcourue a chaque étape (v;/At)
[4].

P, =1—exp(—v; Ator(E;) ny(X;)) (2.17)
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La collision est effectuée si le nombre aléatoire R distribué uniformément dans 1’intervalle [0,1]
est inférieure a la probabilité P;.
Cependant ce n’est pas évident de calculer la probabilité P; pour toutes les particules a chaque pas

de temps. Pour cela la constante de fréquence de collision v,,,,, est définie par [4] :

1/2
Umaz = m}c{m(nt(X)) mazx <0T (@> > (2.18)

mp

ou m,, est la masse de particule chargée. Cette fréquence est obtenue au début de calcul. L’équa-
tion (2.17) signifie qu'un autre processus collisionel, ie. "collision nulle" est introduit. Lorsque
sa fréquence de collision est ajouté a la fréquence de collision totale n.(X )or(E)v, cela donne
une valeur constante sur tout X et E. Ce processus collisionel est appelé "collision-nulle" puisque
aucune interaction réelle n’a lieu.

La probabilité P,,,; déterminée par la méthode des "collision-nulle" pour chaque pas de temps est :

P = 1 — exp(— Ve A) (2.19)

Si Npert €st le nombre de particules totales des especes, alors le nombre maximum de particules

qui subit les collisions N, est :

Ncoll - Npartpnull - Npart(]- - exp(_ymaacAt)) (220)
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v T e LT
max) g ‘«H\jlnull collision _|
e N Ay

L e i

I / //’}/ collision type 1 |

|lIIIIII|E T T T TTTT

Energie

FIGURE 2.5 — Représentation graphique de 1’addition du processus des collision-nulle. Ce qui se
traduit par une fréquence de collision constante sur toutes les énergies [4].

Les particules qui entrent en collision sont choisies de facon aléatoire. Chaque particule est

sélectionnée pour un type de collision par un nombre aléatoire R entre [0 et 1] :

R < el ), collision typel
Vmaa:
n(E) <R< n(E) + v ), collision type2 (2.21)
Vmax Vmax

Z;V:1 vi(E;)

Vma:v

< R, collision — nulle

En général N, << Np,r+ ce qui favorise la méthode des collisions-nulles. Typiquement £,,,;; est

de I’ordre de 1072, ce qui signifie un gain important de calcul.

2.2.2 Types de collision dans I’argon

Le modele de collision pour I’argon décrit ci-dessous est utilisé par Vahedi et al [54] dans les
décharges RF a couplage capacitif. Les différentes réactions dans ce modele sont :

(1) e + Ar — e + Ar (Elastique)
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(2) e+ Ar — e + Ar* (Excitation)

(3) e+ Ar — e + Ar* + e (Ionisation)

4) Art + Ar — Ar + Ar™ (Echange de charge)
(5) Art + Ar — Art + Ar (Elastique)

On assume que le gaz d’argon (espece neutre) est maintenu uniformément dans 1’espace.

2.2.2.1 Les collisions électron-neutre
Collision élastique

L’angle de déviation y d’un électron incident peut &tre obtenu par inversion de la section effi-
cace différentielle de collision o (e, x)[5], les sections efficaces électrons-neutres du modele sont

représentées dans la figure 2.6

10-I9

a [m?]

10%%

lo-:l i i
107 10! 10" 10" 107

Energy [eV]

FIGURE 2.6 — Section efficace électron-neutre dans I’argon [5].

Une expression empirique de la section efficace différentielle de collision élastique proposée

originalement pour I’argon par Surendra et al.[55] est :

o(e, x) _ €
o(e)  Ar [1+e sin*(x/2)] In(1 +¢)

(2.22)

Ou ¢ est I’énergie de 1’électron incident en eV'. La fonction de répartition associée a 1’équation

(2.22) est :
S o(e, x) siny dx

R= T B
fo o(e,x) sinx dx

(2.23)

Moyennant un changement de variable u = cos() et I’expression (2.22) de la section efficace
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différentielle de collision, I’intégration de 1’équation (2.23) conduit a :

_ Ln [1+ £(1 = cos(x))]
Ln(1+¢)

R (2.24)

Ou R est un nombre aléatoire (R € [0, 1]), I’angle de déviation peut alors étre exprimé sous la
forme :
2+e—2(1+¢)"

cosx = 5 (2.25)

L’équation (2.25) détermine 1’angle de déviation des électrons pour tous types de collisions
électron-neutre.

On calcul via I’angle y déterminé, I’énergie des électrons perdues [56] :

2
Ne = ﬁm(l — cos ) (2.26)

Ou m, M sont respectivement la masse d’un électron et d’un atome d’argon .

Processus inélastiques

Excitation  L’électron incident perd une énergie de 11,55 eV, et il est diffusé suivant I’angle

X déterminé par I’équation (2.25).

Ionisation Une paire électron-ion est créée, I’équation du bilan des énergies est :

Ediff t €ej T € = Einc T EN T Eion (2.27)

Ou e4iff , €ej » Eine sont I’énergie de diffusion, éjection et incidente respectivement.

i , €n sont les énergies des ions créées et des atomes neutres.

Eion €St ’énergie de seuil d’ionisation.

Par le large rapport de masse des ions sur les électrons, on assume que le moment des électrons

incident est inférieur a celui des atomes neutres, 1I’équation (2.27) se réduit a :

Ediff + €ej = Einc + Eion (228)
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€ = EN (2.29)

2.2.2.2 Les collisions ion-neutre

La différence majeure entre les processus électron-neutre et ion-neutre réside dans la diffé-
rence existant entre la masse d’un é€lectron et celle d’un ion. En effet, les ions ayant une masse
similaire a celle des atomes neutres. les équations de chocs ne conduisent plus aux méme pro-
priétés. la figure 2.7 montre les sections efficaces ion-neutre utilisées dans le modele[6]. Lors des
collisions d’échange de charge, 1’énergie de 1’ion initial et les particules neutres sont transférées a

la production paire ion-neutre.

%10 : .
s Charge Exchange
&
E
b Scattering
10? 10° ilig 10 Sx10'
Energy [eV]

FIGURE 2.7 — Section efficace ion-neutre dans I’argon [6].

Collision élastique Un modele de sphere dures est utilisé pour représenter les collisions

élastique ion-neutre, dans lequel I’énergie de I’ion diffusé est déterminée par :

caiff = (1 — ap)eine (2.30)
oy, est le facteur de 1’énergie de perte, il est donné par :

2m1m2

TN (1 — cos ©) (2.31)

ayp =

my et mo sont les masses respectives de I’ion et les neutres.

O est I’angle de déviation au centre de masse, il est donné par :

cos® =1-2R (2.32)
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Ou R est un nombre aléatoire compris entre (0, 1)

Echange de charge La prise en compte des phénomenes d’échange de charge consiste a la
création d’un neutre avec les propriétés (vecteur,vitesse) de 1’ion incident, et que 1’ion est ré-émis
d’un angle (x € [0,7/2]) avec une énergie déterminée par une distribution maxwelliene ayant
pour température celle du gaz. L’énergie de I’ion diffusé étant égale a 1’énergie du neutre incident,
I’énergie est bien conservée au cours de la collision. Le neutre rapide créé par ce processus est

alors suivi de maniere tout a fait analogue que ceux des ions et électrons.

2.3 Emission secondaire

Le code est destiné a la modélisation d’un plasma existant dans une enceinte, il est important
de pouvoir rendre compte des effets induits par I’impact des particules du plasma sur les parois de
cette enceinte, ces derniers étant isolantes ou conductrices soumises a un bombardement ionique
émettent des électrons appelés "électrons secondaires"”. Le coefficient v correspond au nombres
d’électrons émis par ion incident, v varie entre 0.1 et 0.4 [57, 58]. v dépend de la distribution en
énergie des ions (elle méme définie par la distribution du champ dans la gaine), de la nature du gaz

et du matériau qui compose les électrodes.

2.4 Application au modele PIC-MCC

2.4.1 Description du code xpdp2

xpdp2 (2 dimensional planar electrostatic device), est un code en langage C'++ qui simule le
plasma couplé avec un circuit externe, ce code opere en deux dimensions de coordonnées spatiales
(x,y) et de vitesses (v, vy, v,), dont les caractéristiques tels que les super particules et le champ

électrostatique sont spécifiés par I’utilisateur en utilisant un fichier d’entrée (figure 2.8)
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argon . inp: Argon BF diacharge

—nap———noH——noy-——ncZp——dt [3] ——xlengthlm] —ylength[m] ——zlengthlm] ——epailonr-
Z 200 200 5e4 3.£008%e-11 0.03 0.1 0.1 1.0

—lhs--length [m] —dc[V]| Amp] -—-ac[V] Amp ] ——£0 [Hz] ——thetal [D] —extC [F] ——gapaize [nc] -
1 . a.a 500 13 _5&ed a.a 1.e-10 a

—rha--length [m] ——dec[V]| 2mp ] -—--a2c[V] &mp ] --£0 [Hz] ——theta0 [D] ——extC [F] ——gapaize [nc] -
1 0.1 0.0 0.0 0.0 0.0 10 .0 a

—rhoback [C/m~3] —bmag[T]--btheta [D] —bphi[D] —nfft-—aflag—tol_pois—strc max-—
a.0 a.a a.o a.a 2048 1 le-& a

—& collisional--i_collisiconeal--ion species—CGpressurel[Torr] —Glemp [eV]-——...
1 Z 2 0.005 0.03
FIGURE 2.8 — Fichié d’entré.

La simulation procede en temps réel et on visualise les divers diagnostics spécifiés a chaque

pas de temps (voir figure 2.9) On définit parmi les parametres les plus important :

Control Panel

il

FIGURE 2.9 — Interface graphique du programme xpdp2.

nsp :nombre des especes.

ncx :nombre des cellules suivant la direction x, la largeur de la cellule est calculée par :

A — longeur(x)

ncr

nc2p :la proportion entre les particules simulées sur les particules réelles. elle est définie par la

relation suivante :

N — Ninitn. aire. Longeur(x)

ne2p
dt : le pas de temps(s).
x length,y length : 1a longueur suivant I’axe (x) et (y) respectivement en (m).

ac :source de courant alternatif (V ou A).
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theta0 : 1a phase de la source (Degré).
extc : capacité de blocage (F).
Gpressure : pression du gaz (Torr).
Gtemp : température du gaz (eV).

q : charge de I’espece (c).

m : masse de I’espece (kg).

Ninit :Densité initiale (m3).

2.4.2 Condition de stabilité

Le code PIC demande un choix judicieux de la taille des mailles, que I’on note Az et Ay,
ainsi que le pas de temps At de la simulation ; ces parametres jouent sur la stabilité ainsi que sur la
vitesse de convergence du code numérique, plus les valeurs sont petites et plus le temps de calcul
augmente. De plus une statistique précise sur un maillage plus fin demande plus de particules, ce
qui augmente aussi ce temps.

On peut montrer, en raisonnant sur un simple oscillateur harmonique de pulsation wy [59], que le

schéma classique d’avancement des superparticules dit de "saute mouton" est stable lorsque :

(A)()At <2

Une condition assurant d’une part la stabilité du schéma pour des oscillations simples telles

que les oscillations plasmas est :

At < 02w, (2.33)
Ou w,, est la pulsation plasma :
n e?
Wy = | —
P Eom

D’autre part pour le critére spatial, la taille des mailles Az (et Ay) doit vérifier la relation :

Ax < 3.4\p (2.34)

Ou \p est la longueur de Debye.

La derniere condition numérique relie le pas de temps /At a la dimension caractéristique du maillage
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Az et Ay.

Il est communément choisi de limiter le pas de temps de sorte que les super-particules ne traversent

pas plus d’une cellule du maillage au cours d’un pas de temps :

= <1 2.
UA$< (2.35)

Ou v est la norme de vitesse d’une superparticule.

Conditions Expression

-Résolution de la fréquence plasma At < 0.2w, !

-Résolution de la longueur de Debye Ax < 3.4\p
-Limite d’avancement des superparticules U% <1

TABLEAU 2.1 — Tableau récapitulatif des conditions de stabilité a la modélisation particulaire com-
munément utilisées.
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Chapitre 3

Modélisation et Simulation d’une Décharge

DF-CCP

3.1 Modele physique

3.1.1 Origine de I’asymétrie électrique dans une décharge DF-CCP

L’origine du modele de I’effet de 1’asymétrie électrique (EAE) a été proposé par Heil [8], il
peut étre appliqué a une décharge capacitive double fréquence (DF-CCP) dotée d’une géométrie
asymétrique ou symétrique (figure 3.1). Les gaines peuvent devenir asymétriques en appliquant
une double fréquence, ie. la fréquence fondamentale et une de ses harmoniques. Une conséquence
de cette asymétrie électrique est qu’un potentiel d’auto-polarisation se développe dans 1’'une des
électrodes.

Cette auto polarisation est ajustée en manipulant la forme du signal appliqué. On suppose V;
la tension totale au sein de la décharge qui est la somme des tensions dans les gaines adjacentes a

I’électrode de puissance V, et de masse Vg :
Vi(wt) = Vip(wt) + Vig(wt) (3.1)
Si on décompose V; en termes de série de Fourier, on aura :

Viwt) = > te™! (3.2)

Ou w = 27 f, t,, est la composante complexe de Fourier, et NV est ’ordre de I’harmonique la plus
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¢élevé dans la tension V.

Blocking  Vc
Capacitor I I I‘uf'sp

|
Ce

A

FIGURE 3.1 — Schéma de la simulation d’une décharge DF-CCP

On décompose de la méme maniere V, et Vg :

o0

‘/sp(Wt) _ Z pneinwt

n=—oo

Et
V;g(Wt): Z gneinwt

n=-—00
Ou p, et g, sont les composantes complexes de Fourier.

En examinant les équations précédentes, pour |n| < N on aura :

La condition pour que les deux gaines soient électriquement symétriques est que :

Vep(wt) = =Vig(wit + )

En substituant I’équation (3.3) et (3.4) dans (3.6), on aura :

oS 0o
Z pneznwt _ Z gnezn(wt+7r)

n=—oo n=—oo

De I’équation (3.7), les gaines seront électriquement symétriques si :

Pn = —gn€""
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Ou

T =1, sin pair

nT— 1, sinimpair
A partir de ’équation (3.8) et (3.5) on peut conclure que la décharge est électriquement symétrique,

et que:

0, n=0,2,4... avec |n|< N
t, = (3.9)
2p,, n=1305..

En se basant sur I’équation (3.9), il apparait que 1’amplitude fondamentale et ses harmoniques
impaires auront une gaine électriquement symétrique. Si I’harmonique est paire, les gaines seront

électriquement asymétriques.

3.1.2 Modélisation physique

On se propose d’étudier I’effet d’asymétrie électrique en utilisant le modele théorique introduit
par Heil et Czarnetzki [8, 7] tout en ajoutant 1’effet de la capacité de blocage via son potentiel V,
[60]. Notre étude met en évidence la relation entre la tension d’auto-polarisation,?, et la chute de
tension dans les deux gaines (gaine de puissance et de masse). Le modele est basé sur la résolution
d’un circuit électrique équivalent typique a une décharge DF-CCP. Le circuit est constitué¢ d’une
source de tension (générateur RF) en série avec la capacité de blocage C'z. La décharge se compose
de deux condensateurs non linéaires représentant les gaines adjacentes aux deux électrodes et d’une
inductance (inertie d’électron) en série avec une résistance (collisions électron-neutre) représentant
le plasma (ou Bulk) (figure 3.2). Le courant dans le plasma est un courant de conduction tant que
Wrr << Wpe OU Wrp = 27 f et wy, est la fréquence du plasma électronique.

Le bilan des tensions normalisées décrivant la décharge RF sera :

Var(t) = Vo(t) + Vip(t) + Vaun(t) + Vi (t) (3.10)
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=

collision  ;
élastique §

VBuH{

inertie

FIGURE 3.2 — Circuit électrique équivalent d’une décharge DF-CCP [7]

Ou V() est la chute tension de la capacité de blocage (Cg); Vi, (t) et Vi, (t) sont les chutes
de tensions des deux électrodes de puissance et de masse respectivement. Vi (t) la tension RF
appliquée tel que Vzp(t) = VRVLO(U et Vy la somme des amplitudes des harmoniques appliquées.
Quant 2, Vg, (t), la chute de tension au centre du plasma est supposée négligeable par rapport
aux différentes tensions impliquées dans I’équation (3.10), cette hypothese est réaliste dans notre
cas, (ie. décharge électropositive a basse pression, cette hypothese a été validée dans plusieurs
travaux de recherche [8, 61]). Cependant les valeurs de VBulk (t) deviennent significatives dans des
décharges a haute pression ou dans des plasmas électronégatifs [62]

Si ¢(t) est la charge d’espace positive normalisée dans la gaine adjacente a 1’électrode de puissance

qui varie d’une valeur minimale a une valeur maximale 0 < ¢(¢) < 1 pour une période de la

fréquence fondamentale appliquée :
Q)
Qo

Ou (t) est la charge d’espace dans cette gaine en fonction du temps et

QO = Ap \/ 2650ﬁsp%/jsp (3.12)

q(t)

(3.11)

Avec :

(o : constante de normalisation.
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e : la charge élémentaire.
go : constante diélectrique.
Ny : densit€é moyenne des ions dans la gaine de I’électrode de puissance.

I, : I'intégrale de gaine de I’€lectrode de puissance, elle est exprimée comme suit :

1
Iy = 2/ ps(y)ydy (3.13)
0

Avee y = /sy, et pa(y) = ni(x) /Tip.

Ou s,, est la largeur maximale de la gaine de puissance, n;(z) est la densité des ions en fonction
de sa position par rapport a I’électrode de puissance. Selon le profil de densité d’ion dans la gaine
1 < I, < 2, dans notre cas [, = 1.

Diftérentes études de simulations et des résultats expérimentaux [20, 63], ont montré que la carac-

téristique charge-tension de la gaine est quadratique :
Vip(t) = —q(t)? (3.14)

Cette relation quadratique (charge-tension) traduit 1’analogie de la gaine a une capacité non-
linéaire. Cette non-linéarité est provoquée physiquement par la distance modulée dans le temps

entre les plaques de la capacité, (ie. largeur de la gaine).

La charge d’espace positive dans les gaines des deux €lectrodes est liée par une charge totale

non-compensée normalisée :

_ @

= 3.15
0o (3.15)

qt

On aura :

G (t) = q(t) + qsq(t) (3.16)

¢sq(t) est la charge d’espace positive normalisée dans la gaine de masse.
La tension de la gaine de I’électrode de masse est exprimée en fonction du parametre de symétrie

e [8]

Veg(t) = (g — q(t))? (3.17)
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Ou ¢ est donné par le rapport de tensions de gaines normalisées :

¢sg

~

¢sp

e = (3.18)

¢sq €t @y sont les chutes de tensions maximales de la gaine de puissance et de masse respective-
ment, elles sont obtenues par simulations.

La tension de la capacité de blocage V, est exprimée comme suit :

ot CsVo CpVy Ot '
Avec :
_ 5 94()
I(t) = Qo—p~ (3.20)
I(t) est le courant de conduction, en intégrant I’équation (3.19) on obtient :
Ve(t) = —aq(t) =7 (3.21)

Ou 7] représente physiquement la tension d’auto polarisation et « = 0.613.69.A/(cp.s,,) ol &g est
une constante diélectrique (permittivité du vide), A 1’aire de 1’électrode et s,,, la largeur maximale
de la gaine.
Finalement le bilan des tension en fonction de la charge d’espace décrivant la décharge RF
sera[64] :
Vrr(t) = —aq(t) — 7 — q(t)* + (@ — q(t))? (3.22)

La tension d’auto-polarisation 7] et la charge d’espace ¢(t) sont calculées en considérant I’équation
(3.22) en deux temps distincts pour une période RF (ie. tension maximale ¢,,; et minimale ¢,
)[64] :

Gm1 — Vel(t) = ¢, + sy (3.23)

Gz — Ve(t) = &L, + 04 (3.24)

¢£p et <b£g sont les potentiels flottant a 1’électrode de puissance et de masse qui correspondent
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au potentiel minimum des gaines. Des équations (3.23) et (3.24), on obtient :

_ (bml + 8<bm2 ¢£p + €¢£g

Velt) = =115 (1+29)

(3.25)

Le potentiel flottant est trés petit comparé a la tension appliquée, le second terme est donc négli-

geable, I’équation (3.25) devient :

_ ¢m1 + 5QZSmQ

Vi) = = (3.26)

L’équation de la charge d’espace positive ¢(t) obtenue en résolvant 1’équation (3.22), sera alors

[60] :

—eq +V/eqt — (1 — ) (Var(t) — Ve(t))
1—c¢

q(t) = (3.27)

Ou ¢, est la charge totale non compensée dans une décharge normalisée, elle est donnée par :

o (bml - ¢m2
Y (3.28)

La forme du signal RF appliqué sur 1’électrode de puissance est présentée dans 1’équation (3.29)
ou f = 13.56 M hz est la fréquence fondamentale, V;, et V; sont les amplitudes associés a f (basse
fréquence) et 2f (haute fréquence), respectivement. § est ’angle de phase entre les deux formes
du signal RF.

Vip(t) = Vi cos(2n ft 4 0) + Vi cos(4n ft) (3.29)

La figure 3.3 nous renseigne sur le comportement de la tension RF appliquée a la décharge pour
2 périodes RF en fonction du déphasage . On remarque que le profil de la courbe s’inverse de
0 =0°a60=90°.

Dans notre travail, on suppose que les amplitudes V, et V; sont égales telles que Vo = Vi, + Vi,

I’équation (3.29) devient :
- Vo
Vrr(t) = 5} [cos(27 ft + 0) + cos(4m ft)] (3.30)

La résolution analytique de 1’équation (3.30) a été proposée par Heil[8]. On définit p = 27 ft

53



Chapitre 3 : Modélisation et Simulation d’une Décharge DF-CCP

et on normalise par Vj la tension appliquée Vi, on a alors :

Vip) = %cos(gp +0) + %cos(Qcp) (3.31)

15 T T T T T T
—=— 0=0°
—e— 0=30°
1,0 —a— 0=60°

Tension RF appliquée (normalisée)

0,0 0,5 1,0 15 2,0

FIGURE 3.3 — V/(t) = 250 cos(2m ft + 6) + 250 cos(4r ft) pour différentes valeurs de I’angle de
phase 6 pour 2 périodes RF (2TxF).

La tension totale a travers la décharge sera :

1
V =0+ =cos(p+0)+ 5 cos(2¢p) (3.32)

N —

Les extremums de 1’équation (3.32) sont calculés en dérivant par rapport a ¢ :

sin(gm, + 60) + 2sin(2p,,) =0 (3.33)

Le résultat de I’équation (3.33) est de la forme :

— Oy + arcsin(—2 sin(2¢,,
0= ( ( ) (3.34)

— m — arcsin(—2sin(2¢,,)) £ 7
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[Radians]
°

)
'm

=

N A

© [Radians]

FIGURE 3.4 — Solution de 1’équation (3.33)[8].

La figure 3.4 montre les solutions de 1’équation (3.33). En examinant celle-ci, les solutions

pour ¢,, sont :
s

| < 5 avee n=0,+1,+2 ... (3.35)

|90m_n

NN

En substituant pour ¢,,, dans I’équation (3.31) on aura :

1
O = 5(0089 +1) lorsque ¢, =0 (3.36)

1

Om = 5(— sinf — 1) lorsque ¢, = g (3.37)
1, . T

Om = §(sm€ —1) lorsque @, = ) (3.38)
1

Om = 5(— cos +1) lorsque @, =m (3.39)

A partir de ces quatre équations, on trace la tension maximale ¢,,; et la tension minimale ¢,,,»
illustré dans la figure 3.5.

La tension maximale est :

1
5(1+cos€), —ggegg

Pm1 = 1 - (3.40)
5(1—0059), §§(9§7T
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Et la tension minimale est :

%(—1—81119), 0<o<m
Oma = 1 (3.41)

| =

& (rad)

FIGURE 3.5 — Variations de ¢,,,1 et ¢,,,» a partir des équations (3.36) a (3.39)[8]

3.2 Simulation d’une décharge DF-CCP

Le schéma de la simulation de la décharge DF-CCP est donné par la figure 3.1, ou le plasma
est généré dans un gaz d’argon pur a une pression de 20m7T'orr sous température ambiante, entre
2 électrodes paralleles identiques.

L’électrode de puissance est situé a x = Ocm, et I’électrode de masse est situé a z = 3cm,
I’aire de 1I’électrode est de 100cm?. Nos simulations sont réalisées en utilisant le code €lectro-
statique(XPDP2) développé par Verboncoeur [65] et Vahedi [66] décrit précédemment (section
2.4.1), en tenant compte des processus collisionnels de Monté Carlo, ie. excitation électronique,
ionisation, diffusion élastique pour les collisions électron-neutre, I’échange de charge et la diffu-
sion isotrope pour les collisions ion-atome.

Afin de résoudre le cycle RF, le pas de temps de la simulation est 1000 fois plus petit que la période
de la fréquence caractérisant la tension injectée, ie. dt = 3,60107!!s, sachant que dt est 100 fois
plus petit que I’inverse de la fréquence plasma.

Le domaine de simulation est discrétisé sur des cellules de 180x600 cellules, ainsi le segment dé-

fini par deux nceuds successifs est inférieur a 0, 8\ p. le poids statistique des macro-particules est
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choisi de maniere a obtenir dans le plasma plus de 80 macro-particules par cellule.

La densité du gaz est supposée uniforme et fixée, elle dépend de la pression et de la température
ambiante du systeme. Les densités de particules chargées sont calculées en intégrant les trajec-
toires d’ions et d’électrons ; et qui sont simulées par la méthode PIC-MCC. Les particules (ions et
électrons) sont traquées dans la simulation de 1’instant ou elles sont créées, par ionisation, jusqu’a
ce qu’elles rencontrent une paroi ou une électrode du domaine de la simulation.

Notons que le flux de particules chargées est neutralis€ sur les surfaces des électrodes et les parois
de la chambre a vide. La contribution sur la charge de la capacité de blocage des flux d’électrons
et d’ions atteignant I’électrode de puissance est prise en compte.

Le potentiel plasma est calculé par la résolution numérique de 1’équation de Poisson, nous utili-
sons la condition de Dirichlet pour résoudre cette équation. L’ électrode de puissance est alimentée
par une tension alternative ie. Vzp(t) — V.(t), tandis que 1’autre électrode est reliée a la masse. La
chute de potentiel aux bornes de (C'z) est V.(t), elle est calculé sur la base de la charge électrique
stockée dans la capacité de blocage.

Le bombardement ionique des €électrodes induit une émission d’électrons secondaires, pour simu-
ler ce flux d’électrons on considere le coefficient d’émission secondaire v = 0.2, toutefois ce
coefficient joue un role marginale dans la simulation, puisque la puissance fournie au plasma est
principalement dissipée par chauffage ohmique et stochastique, ces mécanismes de chauffage sont
simulés d’une maniere auto-cohérente dans la méthode PIC-MCC.

Les conditions de simulation, telles que 1’amplitude, la pression, la capacité de blocage et I’angle
de phase sont considérées comme étant des données d’entrée. Les résultats obtenus sont moyennés

sur une période RF et ont atteint 1’état stationnaire. (~ 80us)

P(mTorr) | Tg(eV) | dt(s) | x(m) | y(m) | ncx | ncy
20 0.03 3,610~ | 0.03 0.1 180 | 600

TABLEAU 3.1 — Parametre de simulation utiliser dans le code (XPDP2)

Le tableau3.1 résume nos parametres physiques de simulation tel que P et 7, qui sont la pres-
sion et la température du gaz d’argon, dt est le pas du temps dans la simulation, x est la distance
entre les deux €lectrodes, et y la distance suivant I’axe (y), nc, et nc, sont les nombres de cellules

suivant les axes (x) et (y).
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FIGURE 3.6 — Comparaison de 7 en fonction de # calculé par la simulation et le modele analytique
pour :(a) Cg = 50pF, (b) Cg = 100pF et (c) Cp = 500pF’, en considérant V;, = Vi = 250V et
Vo = VL + Vg =500V

Dans la figure 3.6, on compare la simulation (PIC-MCC) a la méthode semi-analytique pour
différentes capacités C'z = 50pF, 100pF’ et 500pF. Le potentiel d’auto-polarisation est calculé a
partir de 1’équation (3.29) et elle a pour solution approximative les équations (3.40) et (3.41). La
comparaison du potentiel d’auto-polarisation, n, montre un bon accord entre la simulation obtenue
par le potentiel moyen distribué pour une période RF | < ¢y, > — < ¢, > | et la méthode
analytique, ie. n = —V.(t) + a« < ¢(t) > Vj. Notons que, ’évolution de la tension d’auto-
polarisation illustrée dans la figure 3.6, ne montre pas le comportement décrit par Donko et al
[19]. Ceci est expliqué par le fait que Donko et al supposent que le diametre des électrodes est
nettement plus grand que I’espace entre €lectrodes. Cela permet de simuler par la méthode PIC a
une dimension (1D3V). En d’autre termes, la surface de la paroi de la chambre a vide en contact
avec le plasma est supposé négligeable par rapport a la surface de 1’électrode. Ainsi, du point
de vue géométrique, cette décharge est toujours symétrique. Dans nos calculs, les électrodes ont
10em de diametre, le domaine de simulation est de 10 x 3¢m? on utilise alors la simulation PIC a 2
dimensions (2D3V). Dans ce cas, les parois du réacteur vont, eux aussi, jouer le role d’électrode de

masse. Ainsi dans notre cas, et généralement dans les réacteurs a plasma, la surface de I’électrode
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alimentée est plus petit que 1’électrode de masse qui inclut les parois du réacteur et I’électrode de

masse. Cela induit a une configuration géométriquement asymétrique.
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Chapitre 4

Reésultats et Discussions

Dans ce chapitre, les résultats présentés ont été obtenus par la simulation d’une décharge DF-
CCP d’un plasma d’argon confiné entre 2 électrodes. Lutilisation du modele particulaire (PIC-
MCC) décrit dans le chapitre deux, nous a permis d’étudier les propriétés physiques de notre
décharge plasma a savoir le profil spatial du potentiel et ceux des densités ioniques. Nous pré-
senterons ainsi I’effet de la capacité de blocage (C'p) et ’angle de phase (f) en tant que couple
de parametres de commande sur la distribution des énergies ioniques bombardant 1’électrode de

puissance et de masse.

4.1 Représentations des fonctions de distributions des énergies
ioniques

Les figures 4.1(a-f) montrent I’'influence de 1’angle de phase sur la fonction de distribution des
énergies ioniques (IED) pour différentes valeurs de C'z (50pF', 100pF" et 300pE’). On constate que
I’effet du déphasage () sur I’énergie de bombardement est trés significatif. Il est important de
mentionner que les énergies des ions traversant les gaines vont quasiment doublées ; et que le flux
ionique va varier en fonction de 6, en effet il est réduit d’un facteur d’environ trois pour 6 allant
de 90° a 0°. Par ailleurs on peut considérer qu’a 6 = 90°, le rdle de chaque électrode est inversé,

cela est dii au fait que la tension d’auto-polarisation dépend en premier lieu de la tension appliquée

Vrr(6).
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FIGURE 4.1 — Fonction de distribution ionique (a-f) a different angle de phase calculée par PIC-
MCC a differentes valeurs de C'z pour (Vg = 500V, p = 20mT orr, d = 3cm).
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Les figures 4.2(a-d) présentent 1’effet de la capacité de blocage (C'z) sur la fonction de distri-
bution des énergies ioniques d’argon pour différentes valeur de 6 (0° et 90°). La forme générale
des IED est constituée de deux pics a des énergies élevées, dues aux deux fréquences appliquées,
sans subir de collisions dans la gaine, et une large distribution a des énergies inférieures causées
par les éventuelles collisions au niveau de la gaine. On constate que la forme de la distribution
des énergies ioniques est sensible a la variation de la capacité de blocage (Cg), elles sont plus
importantes quand la valeur de C'p est plus élevée sur I’électrode de puissance. Ce changement de
comportement des IEDs est dii au potentiel d’auto-polarisation qui augmente avec la capacité de

blocage reliée a I’électrode de puissance.
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FIGURE 4.2 — Fonction de distribution ionique(a-d) a différentes capacité de blocage C'p calculée
par PIC-MCC a differentes valeurs de ¢ pour (Vy = 500V, p = 20mTorr, d = 3cm).

Les résultats de la simulation des fonctions de distribution des énergies ioniques (IED) a dif-
férentes tensions d’entrée sont reportés sur la figure 4.3. On remarque que la tension Vip a une
influence significative sur 1’énergie de bombardement et sur le flux ionique traversant les gaines.

En effet la tension d’auto-polarisation augmente avec la tension Vzr , ce qui se traduit par un

Energie (eV)

déplacement des pics vers des énergies plus élevées.
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FIGURE 4.3 — Fonction de distribution des énergies ioniques a différents tensions d’entrées (a)
électrode de puissance, (b) électrode de masse (p = Smtorr, f = 13,56 M Hz et 27, 12M H z)
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4.2 Profil de potentiel

La figure 4.4 représente la distribution spatiale du profil de potentiel en fonction de la posi-
tion pour différentes capacité de blocage, on remarque une importante chute de potentiel dans la
gaine de puissance, elle est sensiblement proportionnelle a la capacité de blocage Cp ; la chute de

potentiel est quasiment identique au niveau de la gaine de masse, et nulle au niveau du plasma.
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FIGURE 4.4 — le profil de potentiel calculé en fonction de la distance inter électrode pour différents
capacités de blocage C'z a 6 = 0°.

La distribution spatiale du profil de potentiel pour différents angle de phase (6), est tracée
dans les figures 4.5(a-c) ; on remarque qu’il est possible de changer le signe de la tension d’auto
polarisation. Celle-ci peut varier de ~ —225V a ~ +30V pour = 0° et § = 90° respectivement
a Cg = 100pF. La chute de potentiel est nulle au niveau du plasma (neutralité électrique) et
augmente en fonction de 1’angle de phase dans la gaine de masse, de ~ 60V pour § = 0° a

~ 145V pour 6 = 90°.
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FIGURE 4.5 — le profil de potentiel calculé en fonction de la distance inter électrode pour différents
angle de phase (¢), (a) C'g = 100pF’, (b) Cz = 300pF, (c) Cg = 500pF

4.3 Parametre de symétrie

Dans la figure 4.6(a), le parametre de symétrie (¢) est représenté en fonction de la capacité
de blocage (C'p) pour deux valeurs de 6, a savoir § = 0° et ¢ = 90°. Tandis que dans la figure
4.6(b), le parametre de symétrie (¢) est en fonction de 1’angle de phase (#) pour trois valeurs de C'z
(b0pF', 100pF et 300pF’). On remarque que la capacité de blocage n’a pas d’effet sur le parametre
de symétrie i.e. sur le rapport entre les maximums des chutes de tension dans la gaine de masse et
celle de puissance (figure 4.6(a)) toutefois comme on peut le vérifier sur les graphes (4.2 et 4.4)
les chutes de tension dans les gaines de masse et de puissance varient en fonction de C'g, tout en
conservant une valeur de ¢ ; en d’autre terme le rapport (:2—:’)) ne change quasiment pas. Par contre,
on note I'influence significative de I’angle de phase () sur le parametre de symétrie (¢) comme
indiqué sur la figure 4.6(b). En effet plus le déphasage () augmente et plus I’effet d’asymétrie

diminue, i.e la décharge est plus électriquement asymétrique quand 1’angle de phase diminue.
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FIGURE 4.6 — Parametre de symétrie (¢) en fonction de : (a) la capacité de blocage C'z pour 6 = 0°
et & = 90° et (b) en fonction de I’angle de phase () pour C'z = 50pF’, 100pF et 300pF
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4.4 Profils des densités
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FIGURE 4.7 — Profil de la densité d’argon en fonction de 1’angle de phase obtenu par la simulation
PIC/MCC pour C'z = 100pF, a I’électrode de puissance (en noir), et a I’électrode de masse (en
rouge).

Le profil de densité d’argon est illustré dans la figure 4.7 en fonction de I’angle de phase
(f) pour les deux gaines : de puissance (en noir) et de masse (en rouge), on remarque que les
densités d’argon dans la gaine de masse sont inversement proportionnelles a 1’angle de phase (6),
par contre les densités au niveau de la gaine de puissance augmentent avec (¢). On en déduit que le
role des électrodes a tendance a s’inverser avec 1’angle de phase (#). L’asymétrie électrique n’est
pas totalement inversée cela est due a la présence des parois latérales qui s’ajoutent a I’électrode
de masse impliquant une géométrie asymétrique.

La figure 4.8 représente la distribution spatiale des densités d’argon au centre de la décharge calculé
par la simulation PIC/MCC, on remarque qu’a # = 0°, la gaine de puissance est plus élargie,
exprimant une chute de potentielle plus importante que celle de la gaine de masse cela s’explique
par Ieffet d’asymétrie électrique. A 6 = 90°, I’écart diminue par I’inversement des roles des
électrodes. On note que les densités des particules sont plus importantes au centre du plasma et
plus particulierement a ¢ = 90°, sachant que les flux ioniques sont moins importants et les électrons

et les ions ont moins tendance a disparaitre lors de leurs collisions sur les parois comme I’indiquent
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les figures 4.1(a) et 4.1(b).
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FIGURE 4.8 — Distribution spatiale des densités d’argon entre 1’électrode de puissance et 1’élec-
trode de masse calculé par la simulation PIC/MCC a 6 = (0° (a gauche) et a 6 = 90° (a droite).
(p =20mTorr, Vg = 500V, d = 3cm) .

4.5 Influence du couple de parametres C'p et 6

Les figures 4.9 de (a-c) représentent la distribution ; du potentiel d’auto-polarisation (7)) et de
la chute de potentiel des gaines adjacentes aux €lectrodes de puissance (¢, ) et de masse (@)
en fonction de la capacité de blocage (C'g) et de ’angle de phase (), obtenue pour les conditions
de simulation résumées dans le tableau 3.1. Ces figures montrent que les deux parametres C'p et
6 controlent les valeurs 7, ¢4, et ¢ ,. Cependant ce qui est intéressant a savoir, est que pour la
méme valeur de 7 , il est possible de définir différentes valeurs de ¢, et ¢ ,. A titre d’exemple
N = Qg — ¢sg = —150V, on contrdle ¢y, de ~ 210V a ~ 270V et ¢, de ~ 70V a ~ 100V
Une autre idée intéressante, est la possibilité de choisir le couple (Cp, ) comme des parametres
de contrdles, de telle maniere a controler indépendamment, d’une part la chute de potentiel dans

chaque gaine et d’autre part I’énergie ionique bombardant chaque électrode.
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FIGURE 4.9 — distribution (en Volts) de (a) potentiel d’auto-polarisation 7, (b) chute du potentiel
de la gaine adjacente a I’électrode de puissance ¢y, et (c) chute du potentiel de la gaine adjacente
a I’électrode de masse ¢, en fonction de la capacité de blocage C' et de ’angle de phase 6 pour
les conditions résumées au tableau 3.1.

La figure 4.10(a) exprime la superposition de la chute de potentiel des gaines adjacentes aux
électrodes de masse (lignes pointillées) et de puissance (lignes solides) en fonction du C'p et  pour
les conditions résumées dans la tableau 3.1. On peut prédire a partir de cette figure que les leviers
de contrdles C'p et 6 vont permettre a 1’opérateur de choisir, quasi-indépendamment, la chute de
potentiel dans chaque gaine. Par exemple, 1’opérateur peut varier C'z et 6 de facon a maintenir
¢sp constant, tout en variant le ¢, et cela jusqu’a 50% de sa valeur maximale, et vice versa. Ceci
permet a I’opérateur de contrdler I’énergie ionique bombardant I’électrode sans affecter 1’énergie

des ions bombardant I’autre électrode.

Cas 112134 5 6 70819 10| 11
0(°) 0 (24 |37]46| 55 | 60 |70 | 60|53 | 42 | 38
Cp(pF) | 32|41 |56|85]| 168 | 500 | 30 | 41 | 53 | 161 | 500

TABLEAU 4.1 — Parametres de contrdles utilisé€s dans différentes cas de simulations.
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FIGURE 4.10 — (a) distribution de la chute de potentiel de la gaine adjacente a 1’électrode de
puissance (lignes solides) et de masse (lignes pointillées) en fonction de la capacité de blocage C'z
et I’angle de phase ¢ pour les conditions résumées au tableau 3.1. Les symboles en cercles (1-11)
représentent les 11 cas de simulations dans le tableau 4.1. (b) le profil de potentiel moyen calculé
pour les conditions résumées dans le tableau 3.1 et pour les cas de 1 a 6 (voir tableau 4.1). (c) le
profil de potentiel moyen calculé pour les conditions résumées dans le tableau 3.1 et pour les cas
de 7 a 11, voir tableau 4.1.

Afin de mettre en évidence cet effet, on simule la décharge en considérant 11 valeurs du couple
de parametres (C'g et 6 ), (voir les cercles rouge illustrés dans la figure 4.10(a)), choisies le long
des courbes rouge et bleu. Les 6 premiers cas simulés visent a maintenir ¢, constant ( de I’ordre
de ~ 210V), et de faire varier ¢, entre [~ 50V et ~ 120V], (courbe bleu en pointillée). Les 6
autres cas simulés ont pour but de maintenir ¢,, constant ( de I’ordre de ~ 100V’) tout en variant
¢sp entre [~ 110V et ~ 270V] (courbe en rouge).

Les figures 4.10(b) et 4.10(c) représentent le profil de potentiel du plasma sur une période pour les
conditions résumées au tableau 3.1. A titre d’exemple dans la figure 4.10(b), on a fixé le potentiel
de la gaine adjacente a I’électrode de puissance, ¢, est de ~ 210V, et on a vari€ le potentiel dans
la gaine adjacente a I’électrode de masse, ¢, entre [~ 50V et ~ 120V]. Tandis que dans la figure

4.10(c), on a fixé le ¢,, a ~ 100V et on a varié ¢, entre [~ 110V et ~ 270V].
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FIGURE 4.11 — Fonction de distribution des énergies ioniques (IEDF) a I’électrode de puissance et
de masse pour les cas résumés dans la figure 4.10(a). (a) et (c) a I’électrode de masse. (b) et (d) a
I’électrode de puissance.

La figure 4.11(a) exprime la fonction de distribution des énergies ioniques (IEDF) sur I’élec-
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trode de masse pour les cas présentés dans la figure 4.10(c), les parametres de contrdles C'g et 0
sont définies de maniere a obtenir une chute de potentiel d’environ ~ 100V dans la gaine adjacente
a I’électrode de masse, il en découle des fonctions de distribution des énergies ioniques centré a
~ 100eV. On remarque que la forme des IEDF varie 1égerement, en raison des changements dans
I’évolution temporelle des caractéristiques de la gaine, (baisse de potentiel, courant au bord de la
gaine, largeur de la gaine ... etc.). La fonction de distribution des énergies ioniques (IEDF) sur
I’€électrode de puissance pour les différents cas présentés dans la figure 4.10(c), est représentée sur
la figure 4.11(b). Par exemple dans les cas (8,4 et 11) correspondant aux chutes de potentiels de
la gaine adjacente a 1’électrode de puissance, les chutes de potentiels sont ~ 140V, ~ 210V et
~ 270V respectivement.

Les figures 4.11(c) et 4.11(d) expriment la fonction de distribution des énergies ioniques a 1’élec-
trode de masse et de puissance respectivement pour les cas (1 a 6) présentés dans la figure 4.10(b).
Pour ces cas, la valeur de la chute potentiel dans la gaine adjacente a 1’électrode de puissance est
fixé a ~ 210V. En revanche la chute de potentiel a 1’électrode de masse va varier de ~ 60V,
~ 90V et ~ 120V pour les cas (2,4 et 6) respectivement. Et les IEDF correspondant a 1’électrode
de masse seront centrés a ~ 60eV, ~ 90eV et ~ 120eV pour les cas (2,4 et 6) respectivement,

tandis que les IEDF sur I’électrode de puissance, sont pratiquement identiques (~ 210eV).
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La décharge plasma a couplage capacitive est tres utilisée en industrie pour la fabrication des
couches minces et dans le traitement de surfaces. Les techniques de procédés pour la fabrication
des couches minces que I’on peut citer sont : le dépot, la gravure et la pulvérisation. Quant au
traitement de surfaces, il a pour conséquence de modifier 1’aspect ou la fonction de la surface
des matériaux afin de 1’adapter a des conditions d’utilisation données ou a la préparer a un dépot.
Les procédés de traitement de surfaces peuvent aller de la stérilisation du matériel biomédical au
nettoyage et activation d’une surface pour recevoir un dépdt d’un constituant particulier. Il est im-
portant de mentionner que ce type de procédé, a savoir une décharge plasma a couplage capacitive
(CCP), est parmi les procédés les moins couteux et les plus utilisés dans 1’industrie. Toutefois,
dans un premier temps, la décharge plasma a couplage capacitive ne permettait pas de privilégier
le bombardement d’une électrode par rapport a I’autre excepté pour des électrodes métalliques ol
I’on imposait une tension continue. La proposition d’appliquer une double fréquence au plasma a
donné naissance a I’effet d’asymétrie électrique qui a engendré une tension continue auto-polarisée
au sein de la décharge. Cependant le contrdle total de I’énergie de bombardement et du flux ionique
est resté une problématique jusqu’a I’introduction de 1’angle de phase [8] qui a permis d’avoir un
certain contrdle sur I’énergie de bombardement ionique. Notre objectif dans cette these a été de
trouver un compromis qui pourrait nous permettre d’avoir un contréle quasi-complet sur 1’énergie
de bombardement des ions sur les électrodes, cela a été possible en utilisant le couple de para-
metres (Cp, 0).

Ce travail a été consacré a 1’étude de I’effet de la capacité de blocage (Cg) et de ’angle de
phase (6) entre la fréquence fondamentale 13,56MHz et sa premiere harmonique 27,12MHz sur
une décharge plasma a couplage capacitive. La tension RF appliquée traverse une capacité de blo-
cage (C'g) qui est placé dans un circuit qui relie I’électrode de puissance et le générateur a double
fréquence.

Nos calculs et résultats montrent d’une part que la capacité de blocage (Cz) et I’angle de phase
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(f) ont un effet significatif sur la génération d’une tension d’auto-polarisation et sur le parametre
de symétrie (¢). i.e le rapport entre les maximums de chute de tensions formées dans les gaines
de masse et de puissance. Et d’autre part, on a démontré que 1’utilisation de la capacité de blo-
cage (Cp) et de I’angle de phase (), en tant que couple de parametres de commande, permet de
contrdler quasi-indépendamment la distribution des énergies ioniques bombardant 1’électrode de
puissance et de masse, a travers la génération d’un potentiel d’auto-polarisation désiré. En d’autres
termes, elles permettent a I’opérateur de choisir la chute de potentiel a I’intérieur de chaque gaine.
Cela nous permet de controler 1I’énergie ionique bombardant 1’'une des électrodes sans affecter
I’énergie des ions bombardant la seconde électrode. Cela pourrait faciliter la mise en place en pra-
tique de procédés de pulvérisation et de dépot avec un bon rendement sur le colt et sur la qualité
des couches déposées, si on arrive a reproduire 1’influence de la capacité de blocage a travers la
boite d’accord se trouvant reliée au réacteur plasma et utilisée pour adapter I’impédance du plasma.

Nous comptons nous pencher sur cette problématique dans le futur proche.
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Abstract. This work investigates the effects of a blocking capacitor Cz and a phase angle 6 on Dual Frequency
Capacitively Coupled Plasma (DF-CCP). This investigation is conducted by a Particle-In-Cell with Monte
Carlo Collision (PIC-MCC) model. The simulation results are corroborated by a semi-analytical model. Our
simulations show that the couple of parameters (Cp, 0) allows the control of the DC self bias, 1, as well as the
potential drop within the sheaths that form in front of the powered and grounded electrodes. We show, also, that
it is possible to use the parameters couple (Cp, 0) such that to control the potential drop within the sheath in
front of the powered electrode, ¢,, independently of the potential drop within sheath in front of the grounded
electrode, ¢, and vice versa. This latter ability allows us to control, quasi independently, the ion energy

distribution bombarding each electrode.

1 Introduction

RF discharges are involved in many industrial surface
processing applications [1]. The process quality might
require the control of several plasma parameters. The
challenge in plasma deposition of thin films, for example, is
to achieve a high deposition rate with a good uniformity in
layer thickness [2]. One of the advantages of Dual
Frequency Capacitively Coupled Plasma (DF-CCP) is
consist in the possibility of adjusting of ionic kinetic energy
during the process [3-6]. One of the worry in Physical
Vapor Deposition (PVD) of thin films is to ensure a high ion
energy on the target electrode such that to insure a high
sputtering rate [7] while limiting the ion energy on the
substrate holder to avoid the damage of deposited thin film
[8]. In some applications the ion energy bombarding the
deposited thin film is chosen carefully such that to control
the micro-structure of the deposited thin film, e.g. Ion
Assisted Deposition (IAD) [9]. To achieve this, one can
provide an asymmetry effect to the discharge in order to
control the induced DC self bias [10]. In this work we
propose to control, independently, ion energy on both
target electrode and substrate holder through a DF-CCP
discharge.

® Also at Unité de Recherche des Matériaux et Energies
Renouvelables, Université Abou-Bekr Belkaid, 13000 Tlemcen,
Algeria.

*e-mail: rafik.benallal@gmail.com

Electrical asymmetric effect (EAE), which consists in
the superposition of two even harmonics frequency, e.g.
13.56 and 27.12MHz, can also lead to an asymmetry on
plasma and ion flux characteristics [11-13] even in
geometrically symmetric reactor. This latter technique,
DF-CCP, is attractive since it allows the user to control
the reactor asymmetry via an external electrical circuit
and without changing its geometrical configuration. Heil
et al. demonstrate that the use of EAE allows the control
of self-bias electrically by driving one electrode with
fundamental frequency fin addition to its even harmonic
2f [14]. Raizer and Shneider [15] demonstrate that the
blocking capacitor has a non-marginal effect on the DC
self-bias for a geometrically asymmetric CCP discharge.
However, the effect of blocking capacitor on the self-bias
generated via the EAE in a DF-CCP discharge has not yet
been studied.

In this work, the effects of the blocking capacitor Cp
and phase angle 6§ on DF-CCP discharge, i.e. 13.56 MHz
plus 27.12MHz, are investigated by the use of a two-
dimensional Particle-In-Cell with Monte Carlo Collision
(PIC-MCC) simulations. Our results show, from one side,
that the blocking capacitor Cz and phase angle 6 have a
significant effect on the self-bias voltage and on the
symmetry parameter &, i.e. ratio between the maximum
potential drops across the sheaths of the grounded and
powered electrodes. From the other side, we demonstrate
that the use of blocking capacitor Cz and phase angle 6 as
control parameters allows us to control, quasi-indepen-
dently, the ion energy distribution bombarding the
powered and grounded electrodes.
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Fig. 1. Schematic of the simulation of the parallel-plate DF-CCP
discharge.

2 Physical model

In this section, we describe briefly the theory model
introduced by Heil et al. [14] considering the blocking
capacitor effect via its potential V' .. This model highlights
the relationship between self bias, n, and potential drop
within the sheaths that form in front of the powered and
grounded electrodes, ¢, and ¢, The driving voltage
waveform on the powered electrode used in this work is
given by equation (1), where f=13.56MHz is the
fundamental frequency, V;, Vy are the amplitudes
associated to the frequencies f, low frequency, and 2f, high
frequency and 6 the phase angle between the two
waveforms.
V(t) = Vi cos (2mft +6) + Vi cos (4n ft). (1)
The electric circuit is composed of an ideal voltage
source placed in series with a blocking capacitor. To insures
plasma quasi-neutrality, sheaths form in front of the
powered and grounded electrodes. These sheaths screen the
electric field within the plasma bulk and limit significantly
the potential drop within the said region. As consequence,
the injected voltage (see Eq. (1)) divides on the blocking
capacitor, the sheaths and the plasma bulk as illustrated in
Figure 1. Then the voltage balance, that describes CCP-RF
discharge, normalized by Vo=V, + Vyis:

V() = Ve(t) + Vip(t) + Vgy(t). (2)

Note that equation (2), implicitly, assumes that the
potential drop within the plasma bulk, i.e. V g, has a
negligible quantity relatively to the different voltages
involved in this equation. This assumption is realistic in
our case, i.e. in low pressure electropositive discharge, and
have been used in several published works [14,16].
However, we emphasize that the values of V g, might
be significant in high pressure discharges or in electroneg-
ative plasmasll?%.

Vsp(t) andV t) are the voltage drop across the sheath
adjacent to the powered and grounded electrode,
respectively, and ‘_/c t) the normalized voltage drop
across the blocking capacitor of capacitance Cp. We
highlight that, from one side, the matching networks is not
taken into account in our simulation. From the other side,

the blocking capacitor represented in Figure 1 is external
to the matching-boxes used to adapt the plasma
impedance and external to the circuit used to insure
the superimposition of the voltage waveforms with the
frequencies 13.56 MHz and 27.12 MHz. Thus, the decom-
position of the voltage V(t) on Vi(t) and V(i)
components corresponds to voltage decomposition up-
stream the blocking capacitor, represented in Figure 1,
and not to what is initially generated by the generators.
This means that the voltages delivered by the generators,
i.e. Vi (t) and Vi (t), might be different from the Vi(?)
and Vi(t), respectively. In view of the impedance
adaptation capability of the matching networks, the
capacitance value of the blocking capacitor should be
chosen, reasonably, with respect with the plasma imped-
ance and the matching networks. We highlight that the
capacitance range studied in this work, i.e. from 50 pF to
500 pF, corresponds to the blocking capacitor used in
literature [15,18]. Note that the effects inherent to the
presence of the matching-boxes are beyond the scope of
the present work.

At two distinct times within the RF period, i.e.
maximum applied voltage, ¢,,;, and minimum applied
voltage, ¢,,2, one sheath voltage is maximum and the other
sheath voltage is minimum:

¢m1 - Ve(t) = (}Absga (3)

D2 — Vc(t) = &)sp' (4)

Here, we have not considered the floating potentials
which are small compared with the applied voltage, then:

¢m1 + 8¢m2
t) = 2mL T *m2
v () T+

(5)

where the symmetry parameter, ¢, is given by the
normalized sheath voltage ratio:

b5y
&sp

: (6)

&=

Here asg and asp are the maximum sheath voltages and
they obtained by the simulation and used in this model.

V(1) = —ag(t) — 7 @)

where 7 is introduced as the normalized DC self bias and
a=0.613 (egA/(Cp.5m)), here, & is the dielectric constant,
A the electrode area and s,, the maximum sheath length.
While ¢(¢) is the normalized positive space charge in the
sheath adjacent to the powered electrode who changes from
a minimum value to a maximum value as function of time
within one period of the fundamental applied frequency, i.e.
0 < ¢(t) S 1, and is defined as [14]:

eq; — (1 —e)(V(t) = Ve(t)
1—¢ ’

—&q; +

(8)

q(t) =
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Fig. 2. Comparison of n as a function of 0 resulting from the PIC-
MCC simulations and the analytical model for Cz= 100 pF and
Cp="500 pF, considering equal amplitudes V ;= V ;=250 Vand
Vo=V i+ V=500 V.

where ¢; is the normalized total uncompensated charge in
the discharge is given in the following form:

ml ¢m2
q; = 1+e (9)
It is pointed out that the applied voltage V(t) changes
with the angle phase 6 and the voltage drop across the
blocking capacitor V,(¢) with its capacitance Cp and
consequently these parameters, i.e. (Cp, 6) will play an
important role on the DC self bias value, n, as will be
presented in Section 4.

3 Particle-in-cell simulation

The schematic of simulated DF-CCP discharge is shown in
Figure 1. The plasma is generated, in 20 mTorr pure argon
gas at ambient temperature, between two identical parallel
electrodes. The left electrode, located at z=0 cm, is
powered and the right electrode, located at =3 cm, is
grounded. The area of these electrodes is 10 cm?.

Table 1. The simulation parameters performed using
PIC-MCC code (XPDP2).

P (mTorr) T, (eV) dt(s) z(m) y(m) ne

0.1 180 600

Ny

20 0.03 3.6x 107" 0.03

The behavior of the plasma is simulated by a bounded
electrostatic PIC-MCC code “XPDP2” developed by
Verboncoeur [19] and Vahedi [20]. We emphasize that
“XPDP2” simulates, through a Monte Carlo routine, the
collisional processes characterizing an argon discharge, i.e.
electronic excitation, ionization and elastic scattering for
electron-atom collisions and charge exchange and isotropic
scattering for ion-atom collisions. In order to resolve the
radio-frequency cycle of both frequencies, the simulation
time step is 1000 times smaller than the period character-
izing the injected voltage, ie. dt=3.60x10 ' s. We
emphasize that this time step is ~100 times smaller the
inverse of plasma frequency. The simulation domain is
discretized over 180 x 600 cells. Thus, the segment defined
by two successive nodes is smaller than the 0.8Ap. The
macro-particle statistical weight is chosen such as to
obtain, within the plasma bulk, more than 80 macro-
particles per cell. Gas density is assumed uniform and is
fixed according to the operating pressure and an ambient
temperature. While charged particle densities are calcu-
lated by integrating ion and electron trajectories. These
trajectories are simulated, self-consistently, through a PIC
method. Tons and electrons are followed within the
simulation domain from the instant where they are
created, by ionization, until they reach any border of the
simulation domain. These borders represent electrodes or
vacuum chamber walls. Note that we assume here a full
neutralization of charged particle flux on the surface of the
electrodes or vacuum chamber walls. The contribution of
the electron and ion fluxes that reach the powered electrode
to the electric charge of the blocking capacitor is taken into
account. Plasma potential is calculated by numerically
solving Poisson equation. We highlight that we use
Dirichlet condition to solve this equation. The boundary
corresponding to powered electrode is biased with an AC
voltage, i.e. V(t) — V.(t), while other boundaries are
grounded. The potential drops between the bounds of the
blocking capacitor,i.e. V(t),is calculated on the basis of the
electric charge stored within the blocking capacitor and its
capacitance. Electrode ion bombardment induces an
emission of secondary electron. To simulate this flux of
electrons, we consider a secondary electron emission
coefficient of y =0.2. However, wehighlight that the value
of y playsamarginal role in the simulated discharge, since the
power delivered to the plasma is mainly dissipated by Ohmic
and stochastic heating. These latter heating mechanisms are
self-consistently simulated in PIC-MCC method.

The simulation conditions, such as voltage amplitude,
pressure, blocking capacitor and main harmonic phase
angle, are considered as input data. All results presented in
this paper are averaged over one RF period after the
simulation reaches the steady state ( ~80 us).
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Fig. 3. Distribution (in V) of (a) self bias 5, (b) potential drop
with the sheath in front of the powered electrode ¢, and (c)
potential drop with the sheath in front of the grounded electrode
¢, as function of blocking capacitor Cp and phase shift 6 for
condition summarized in Table 1.

Table 1 summarizes our parameters of simulation,
where P, T, are the background neutral gas pressure and
temperature, dt the time step, x electrodes spacing, y
distance along Y -axis, n¢,, 1., the number of spatial cells
along X-axis and Y-axis.

4 Results

The generation of a DC self-bias is a characteristic feature
of asymmetric discharges regardless whether this asymme-
try is induced geometrically [1,21-23|, electrically
[11,14,16], or both [17]. In this work, the EAE is
investigated in a coupled capacitive plasma with dual-
frequency voltage waveform containing the fundamental
frequency, i.e. 13.56 MHz, and its first harmonic, i.e. 27.12
MHz, separated by a phase angle 6. we focus on the
behavior of this discharge when a blocking capacitor is
inserted between the RF generator and the powered
electrode. In Figure 2, the PIC-MCC simulations are
compared with semi-analytical method, where self bias can
be found by taking the derivative of the equation (1)
normalized and setting the result to zero:
sin (27 ft 4 0) + 2sin (4w ft) = 0. (10)
It can be shown that equation (10) has the following
approximate solutions:

d)ml =
¢m2 =

(14cosh), 0<6<x/2

(11)

| =D | =

(1+sind), 0<60< m/2

2

Calculation of the absolute extremes of the applied
voltage waveform, ¢,,; and ¢,,2, is described in detail by
Heil et al. [14]. The comparison of the self bias, 1, between
simulation, |¢p,,| — [¢,,| obtained from distribution of
potential averaged over one RF period, and analytical
method calculated by equations (5) and (7), where
n=-V.t)+aq(t)Vy, shows a good agreement. For
example, the results presented in Figure 2 are performed
for blocking capacitor Cz=100 and 500 pF.

We draw the reader’s attention to the fact that the trends
of DC self-bias illustrated in Figure 2 does not show the
behavior described by Donko et al. [10]. This can be
understood as follow. Donko et al. used a one dimensional
(1ID3V) PIC simulation to investigate, among other, the
behavior of DC self-bias relatively to the phase angle. In such
model the diameter of the electrodes is assumed infinitely
larger than the inter-electrode space. In other words, the
vacuum chamber wall area in contact with the plasma is
assumed negligible in comparison to the electrode area. Thus
and from geometrical point of view, such discharge is always
symmetric. While, in our simulation we use a two
dimensional (2D3V) PIC simulation. In the studied
configuration we consider electrodes with a diameter of 10
cm, while the simulation domain is 10 x 3 cm?. Thus in our
case, and generally in plasma reactors, the area of the
powered electrode is smaller than the area of grounded
surfaces, i.e. grounded electrode and vacuum chamber walls.
Thus the studied configuration is geometrically asymmetric.
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Fig. 4. (a) Distribution of potential drop within the sheath in
front of powered electrode (solid lines) and grounded one (dashed
lines) as function of blocking capacitor Cp and phase shift 6 for
condition summarized in Table 1. The circle symbols 1-11
represent 11 simulated cases summarized in Table 2. (b)
Averaged potential profile calculated for conditions summarized
in Table 1 and for cases 1-6 (see Table 2). (c¢) Averaged potential
profile calculated for conditions summarized in Table 1 and for
cases 7-11 and 4 (see Table 2).

Figure 3, panels a—c, shows the distributions of DC self
bias n, potential drop within the sheaths in front of the
powered and grounded electrodes ¢, and ¢,,, respectively,
as function of blocking capacitor Cz and the phase shift 6

Table 2. The control parameters used in different cases of
simulations.

Case 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

0 (%) 0 24 37 46 55 60 70 60 53 42 38
Cp (pF) 32 41 56 85 168 500 30 41 53 161 500

values for simulation conditions summarized in Table 1.
The panels a—c shows that both Cz and 6 control the 7, ¢,
and ¢, values. However, what is interesting to emphasize
here is that for the same value of 5 it is possible to set
different value of ¢,, and ¢,, For example for n=¢,, —
¢s,=—150 V, the user might control ¢,, from ~210 V to
~270 V and ¢, from ~70 V to ~100 V. Another interesting
insight is the possibility to choose Cp and 6 as a couple of
control parameters such that to control independently the
potential drop within each sheaths and the ion energy
bombarding each electrode.

Figure 4a shows the superposition of potential drop
within the sheathsin front of the grounded (dashed lines) and
powered (solid lines) electrodes as function of Cg and 6 for
condition summarized in Table 1. It is shown that the control
levers Cp and 6 allow the operator to choose quasi-
independently the potential drop within each sheath. For
example, the operator might vary Cp and 0 such that to
maintain ¢, constant while varyingg,, up to ~50% of its
maximum possible value and vice versa. This latter, allows
the operator to control the energy of ions bombarding one
electrode without affecting the energy of ions bombarding
the second electrode.

In order to highlight this effect we simulate the
discharge with eleven cases of (Cp, 0) (see the magenta
circles illustrated in Fig. 4a) chosen along the thick red
solid and blue dashed lines. These simulated cases aim to
keep ¢, constant, ~210 V and to vary ¢,, in the range [~50
V, ~120 V] for six cases (see the blue dashed line). Also, six
of the simulated cases aim to keep ¢,, constant, ~100 V,
while varying ¢, in the range [~110 V, ~270 V] (see the red
solid line). Figure 4b and ¢ shows the time averaged plasma
potential profile calculated at along a line perpendicular to
the electrodes and located at the center of the discharge for
condition summarized in Table 1. For instance, in
Figure 4b we set up the potential with the sheath in front
of the powered electrode to ¢, ~210 V and we vary the
potential drop within the grounded electrode ¢, from ~ 50
V to ~120 V. While in Figure 4c we fix ¢, ~100 V and we
vary ¢, from ~110 V to ~270 V.

Figure 5a shows Ion Energy Distribution Function
(IEDF) at grounded electrodes for different -cases
summarized in Figure 4a. For these cases, the control
parameters Cp and 6 are set such as to fix the averaged
value of potential drop within the sheath in front of the
grounded electrode to ~100 V. As expected,the obtained
IEDF is centered at ~100 eV for all simulated cases.
However, the shape of the IEDF might vary slightly due to
changes in the temporal evolution of sheath character-
istics, e.g. potential drop, current at sheath edge, width,
etc. Figure 5b shows the IEDF at powered electrodes for
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Fig. 5. Time averaged Ion Energy Distribution Function at

grounded (IEDF) and powered electrodes for cases summarized in

Figure 3a. (a) and (c¢) At grounded electrode. (b) and (d) At

powered electrode.

different cases summarized in Figure 4a. For example, the
cases 8, 4 and 11, corresponds to a potential drop within
the sheath in front of the powered electrode of ~140 V,
~210 V and ~270 V, respectively. Thus, the IEDF at this

. Boudghene Stambouli et al.: Eur. Phys. J. Appl. Phys. 80, 10802 (2017)

electrode is centered at ~140 eV, ~210 eV and ~270 eV
respectively for the cases 8, 4 and 11. Figure 5c and d
shows IEDF respectively at grounded and powered
electrodes for cases 1 to 6 summarized in Figure 4b.
For these cases, the averaged value potential drop within
the sheaths is fixed to 210 V in front of the powered
electrode and ~60 V, ~90 V and ~120 V respectively for
cases 2, 4 and 6 in front of the grounded one. Thus the
IEDF at grounded electrode is centered at ~60 eV, ~90 eV
and ~120 eV respectively for cases 2, 4 and 6 and kept
almost unchanged at the powered electrode.

5 Conclusions

This paper is devoted to study the effects of a blocking
capacitor Czand a phase angle 6, between the fundamental
frequency 13.56 MHz and its first harmonic 27.12 MHz, on
coupled capacitive plasma discharge. RF voltage is driven
through a blocking capacitor Cp which is placed in the
circuit between the powered electrode and the dual
frequency generator.

This work demonstrates that the couple (Cp, 6) controls
the DC self bias,n, the potential drop within the sheaths in
front of powered grounded electrodes, respectively ¢, and
¢s,- It is shown that the control parameters Cp and 6 allow
the operator to choose quasi-independently the potential
drop within each sheath. This allows us to control the
energy of ions bombarding one electrode without affecting
the energy of ions bombarding the second electrode.
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