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Etude de la formation d’agrégats de défauts ponctuels et d’impuretés de

lithium dans le silicium cristallin par méthode Monte Carlo cinétique.
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Les performances des cellules photovoltaiques, des transistors et des
batteries sont entre autres fortement affectées par la présence et
I’agrégation des défauts intrinseques et des impuretés dans le silicium ou
ses alliages.

L’étude de la stabilité thermodynamique, de la stabilité cinétique et de la
diffusion de ces défauts permet de mieux comprendre certains
phénomeénes tels que le bruit télégraphique observé dans les semi-
conducteurs fortement endommagés et I’amorphisation rapide de I’anode
de c-Si lors de la premiére lithiation d’une batterie.

La technique d’activation et de relaxation cinétique (KART ou ARTc) est
utilisée pour I’étude de matériaux variés et est couplée aux potentiels de
Stillinger-Weber et ReaxFF. ARTc est une méthode de Monte-Carlo
cinétique pouvant traiter les systemes hors-réseau en construisant a la volée un catalogue des transitions
accessibles tout en capturant les effets élastiques a longue portée. Cet algorithme explore le paysage énergétique
de maniére approfondie et permet de caractériser la stabilité aussi bien thermodynamique que cinétique des
différentes configurations.

Ainsi a I’aide de ARTc, nous sommes capables d’identifier les différents mécanismes de diffusion des défauts
ponctuels et des impuretés de lithium isolés ou agrégés dans le silicium cristallin. En effet, un des exemples qui
sera introduit est le complexe formé d’un amas deux interstitiels qui présente un comportement super-diffusif
pseudo-1D dans les directions <110> du cristal de silicium.

Nous décrirons, dans cette présentation exposant mes travaux de thése, la méthode ARTc ainsi que ses avantages
et ses limites, puis nous passerons en revue les résultats, en ciblant plus particuliérement les défauts intrinséques
et les impuretés de lithium dans le silicium. Nous montrerons que la cinétique de diffusion des amas de défauts
est trés riche et complexe, malgré la simplicité apparente des systemes étudiés.
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