Appréhender les processus chimiques en ALD et rationaliser
la sélection des précurseurs par la voie numérique
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Pour décrire et comprendre les processus chimiques impliqués en « Atomic Layer Deposition » (ALD, dépot
chimique en phase vapeur a flux alternés), différentes méthodes numériques sont mises a contribution. Elles
peuvent concourir @ moindre colit a pré-sélectionner des précurseurs sur la base de leurs aptitudes pour
I'ALD. Un bon précurseur doit étre idéalement: stable thermiquement, volatile, et avoir une réactivité adaptée
avec les especes de surface mises en jeu [1,2,3].

Ainsi nous évaluons via DFT et COSMO l'ordre de grandeur de la
tension de vapeur pour une série de précurseurs: Ga(acac)s, GaMes;,
Ga(O'Pr);, Ga(NMe2,); [4], une valeur trop basse étant éliminatoire.
Puis, nous étudions par DFT les profils énergétiques des mécanismes
réactionnels impliquant ces précurseurs. Notre premier objet d'étude
concerne le sulfure de gallium d'abord avec un modéle simple [5] de
réaction avec H2S, puis en utilisant un modéle plus élaboré [6,7] avec
un cluster de Ga,S; recouvert de SH (image jointe).
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