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\\ Umvmne Détermination de la résistance thermique d'une interface
e Lille1 cristal/amorphe a l'aide de la dynamique moléculaire classique

L'histoire du silicium cristallin cSi et de sa forme oxydée (silice aSiO,) est intimement liée au
développement des transistors depuis les années 1960. La miniaturisation de ces composants au fil
du temps, permettant d'améliorer la puissance des ordinateurs avec une régularité proche de celle
prédite par la loi de Moore, nécessite aujourd’hui une compréhension de la physique de ces
systéemes a I'échelle nanométrique. Face aux colts nécessaires pour réaliser des expériences a de si
petites échelles, la simulation numérique — et plus particulierement la dynamique moléculaire (MD)
est un outil de premier choix.

Nous appliquons ainsi, dans cette thése, la MD classique au cas des transistors silicium-sur-isolant
(SQI), afin de determiner la résistance thermique de I'interface cSi-aSiO,, qui peut se révéler étre un
facteur limitatif de la dissipation thermique dans les transistors ultrafins. Apres avoir exposé le
principe de la MD classique (chapitre 1) et présenté des pistes pour optimiser la recherche des
voisins (chapitre 2), nous proposons dans le chapitre 3 les étapes que nous avons suivies pour
former nos systéemes silicium-silice, ainsi qu'une maniere de caractériser l'interface pour de tels
systemes. Enfin, dans le chapitre 4, nous développons une méthode — I'approach-to-equilibrium
molecular dynamics (AEMD) -, qui nous permet d'obtenir une valeur de la résistance pour
l'interface cSi-aSiO; estimée & 3,6.10™° m?. K.W™.
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