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De nos jours, la synthèse de couches minces fonctionnelles à partir d’un dépôt en incidence oblique 
(OAD) jouit d’une popularité croissante, car elle permet de façonner l’architecture des films et de 
contrôler leurs propriétés, telles que la microstructure, la texture, la porosité et l’anisotropie. Dans 
le cas des nitrures de métaux de transition, le dépôt par pulvérisation cathodique conduit à la 
formation de films minces colonnaires, mais l’évolution des propriétés microstructurales, en 
fonction des paramètres de dépôt reste difficile à prédire. 

Dans ce cadre, une étude multi-niveau couplant expérience, simulation numérique par Monte Carlo 
cinétique (kMC) et calculs ab initio (DFT) a été réalisée afin de mieux comprendre et maitriser les 
processus spécifiques de la croissance de nitrures métalliques du groupe 4 (TiN, ZrN et HfN). 

Les films minces ont été déposés par pulvérisation magnétron réactive à 0.3 Pa et à 300°C sur des 
substrats Si (001) inclinés selon différents angles d’inclinaison α=5°, 35°, 65°, 75° et 85° par rapport à 
la normale à la surface du matériau cible. 

L’évolution morphologique des films, en particulier l’évolution de l’angle d’inclinaison des colonnes 
β par rapport à α, sera discutée pour ces trois systèmes et comparée aux lois empiriques existantes 
et à celle simulée par kMC en utilisant le code MODENA [1]. Ce dernier a été spécifiquement 
développé pour simuler la croissance de couches minces de nitrures de métaux de transition 
déposées par pulvérisation magnétron réactive. L’importance de la distribution angulaire du flux de 
particules incidentes et de la diffusion de surface sera illustrée, en fonction des conditions de dépôts 
(pression de travail et température du substrat). Les résultats issus des simulations kMC 
reproduisent fidèlement les tendances expérimentales, voir Figure 1.).  L’évolution de l’inclinaison 
des colonnes présente un phénomène de saturation pour α > 65° dans le cas de TiN, et une 
augmentation de +10° est observée lorsque la température augmente de 25° à 500°C. Enfin, une 
étude DFT des paysages énergétiques que rencontrent les particules incidentes (métal et azote) lors 
de leur adsorption sur les surfaces de ces matériaux a été réalisée pour trois orientations différentes 
– (001), (110) et (111) afin de prendre en compte l’anisotropie de diffusion de surface dans le code 
MODENA. 
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Figure 1 : Comparaison des morphologies de croissance de films minces de TiN déposés à 0.3 Pa et à T=300°C 
obtenues par simulation kMC (à gauche) et par microscopie électronique à balayage (à droite). 


