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Zusammenfassung: Die Simulation technologischer Prozesse im Zuge der Ferti-
gung von Halbleiterbauelementen hat sich weltweit als unentbehrliches Hilfsmittel
sowohl fiir die Verbesserung bestehender als auch fiir die Neuentwicklung von
Herstellungsverfahren etabliert. Der Schwerpunkt des Einsatzes liegt vor allem bei
hochintegrierten Bauelementen, wo es infolge der stetig fortschreitenden Minia-
turisierung unbedingt erforderlich ist, auch bislang als nebensichlich bezeichnete
Phidnomene moglichst genau zu erfassen. Die in Verwendung befindlichen Pro-
grammpakete erlauben im allgemeinen die Simulation simtlicher wichtiger Pro-
zeBschritte wie Lithographie, Ionenimplantation, Ausheilen (Diffusion), Oxidation,
Atzen und Abscheidung. Derzeit stehen zwar noch Simulatoren im Vordergrund,
welche fiir den liberwiegenden Teil der ProzeBschritte nur zwei Ortskoordinaten
beriicksichtigen — der eindeutige Trend geht allerdings in Richtung dreidimensio-
naler Behandlung in allen Modulen. Sowohl parallel zu dieser Entwicklung aber
auch im Zusammenhang mit der Einbindung der dritten Ortsdimension hat nach
wie vor die Entwicklung immer feinerer physikalischer Modelle hohe Prioritit, um
mit dem rasanten Fortschritt in der Technologie Schritt halten zu konnen.

1 Einleitung

Die ProzeBsimulation hat zweifellos eine Schliisselposition innerhalb des gesamten
Gebietes der numerischen Simulation von Halbleiterbauelementen inne, da sie im all-
gemeinen die Ausgangsbasis fiir eine anschlieBende Simulation des elektrischen Ver-
haltens solcher Bauelemente darstellt. Die Aufgabe der ProzeBsimulation ist es, aus der
Angabe von Ausgangsmaterial, dessen Geometrie und der einzelnen technologischen
Herstellungsschritte das daraus resultierende Bauelement moglichst genau zu beschrei-
ben. Diese Beschreibung umfaBt einerseits die geometrischen Abmessungen (,,Topogra-
phie*) und andererseits die Materialeigenschaften (,,Dotierungsprofil“) sowohl an der
Oberfldche als auch im Inneren des Bauelementes.

Die Simulation von Halbleiterbauelementen (,,Bauelementsimulation™) benétigt als
Eingabe das Dotierungsprofil sowie elektrische Randbedingungen an den Kontakten,
um daraus das elektrische Verhalten des betrachteten Bauelementes zu ermitteln. Nur
fiir theoretische Untersuchungen physikalischer Effekte ist es unter Umstidnden sinnvoll,
.kiinstliche*, das heiBt nicht realititsbezogene, Dotierungsprofile zu verwenden -~ fiir



204 Erasmus Langer und Siegfried Selberherr

die Simulation realer Bauelemente, die in den meisten Fillen im Vordergrund steht, wird
jedenfalls eine moglichst wirklichkeitsnahe Beschreibung des Bauelementes benétigt,
welche in Ermangelung einfacher MeBmethoden ausschlieBlich durch die ProzeBsimu-
lation erreichbar ist. Hinzu kommt noch, daB bei der Anwendung der Bauelementsimula-
tion keineswegs die Analyse eines vorhandenen und im Aufbau genau bekannten Halb-
leiterbauelementes von primérer Bedeutung ist, sondern vor allem fiir die Optimierung
des elektrischen Verhaltens beziiglich eines oder mehrerer Parameter — durch geeignete
Variation des Dotierungsprofiles — eingesetzt wird.

Noch vor ein paar Jahren wurden neue Herstellungsprozesse fiir immer komplexer
aufgebaute Bauelementstrukturen vor allem von ProzeBingenieuren aufgrund ihrer Er-
fahrung entwickelt. Viele Testschaltungen waren notwendig, bis mit einem neuen Prozef
funktionierende Bauelemente mit ausreichender Ausbeute produziert werden konnten.
Inzwischen hat sich jedoch die Computer-Simulation der Herstellungsschritte bei der
Entwicklung neuer Prozesse als wichtiges Hilfsmittel etabliert und erleichtert die Ve-
rifikation dieser neuen Herstellungsmethoden. Die friiher benétigten zeitaufwendigen
und teuren Experimente kdnnen dadurch auf ein Minimum reduziert werden, was eine
erhebliche Zeit- und Geldersparnis bedeutet.

Obwohl sich dieser Beitrag ausschlieBlich mit der ProzeBsimulation beschiftigt sei
festgehalten, dafl diese im praktischen Einsatz nicht isoliert von der Bauelementsimu-
lation betrachtet werden kann: erst durch die Kopplung beider Simulatoren entsteht ein
effizientes Werkzeug zum Entwurf und zur Optimierung von Halbleiterbauelementen,
wobet die Schnittstelle durch das Dotierungsprofil gebildet wird.

Im Zuge der rasanten Entwicklung der Prozetechnologie in Richtung immer kleiner
werdender Einzelbauelemente aber zugleich immer groferen integrierten Schaltungen
ergeben sich extrem komplexe Zusammenhinge zwischen den Parametern sowohl inner-
halb eines ProzeBschrittes aber auch zwischen aufeinanderfolgenden Prozefschritten.
Wihrend noch vor einigen Jahren mit zweidimensionalen (manchmal auch nur mit
eindimensionalen) Modellen durchaus das Auslangen gefunden werden konnte, sind
heutzutage aufgrund der hohen Miniaturisierung eine Reihe von Effekten nur mittels
dreidimensionaler ProzeBsimulation zu erkldren. Daher besteht der eindeutige Trend
zu den auch die dritte Ortsdimension erfassenden Programmpaketen, auch wenn diese
infolge des enormen Rechenaufwands die zweidimensionalen Module fiir Standardan-
wendungen kurzfristig nicht verdringen werden.

Die wichtigsten ProzeBschritte bei der Herstellung von integrierten Halbleiterbauele-
menten sind: Maskenherstellung, Lithographie, Atzen, Deposition, Ionenimplantation,
Diffusion und Oxidation. Der wissenschaftliche Zugang, das heiBt die Moglichkeit
der mathematischen Beschreibung der physikalischen Vorgénge, ist allerdings bei den
genannten ProzeBschritten zum Teil recht unterschiedlich: Wihrend es beispielswei-
se moglich ist, allein durch die Angabe von Substrat, Ionenart, Dosis, Energie und
Richtung das Problem der Ionenimplantation ohne genauere Kenntnis der verwendeten
Apparatur zufriedenstellend prizise zu beschreiben, ist eine erfolgreiche Simulation der
Maskenherstellung oder der Lithographie ohne Beriicksichtigung gerdtespezifischer Pa-
rameter nicht sinnvoll durchfiihrbar. Sowohl aus Griinden des Bedarfes als auch aufgrund
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der Portabilitdt beschiftigt sich die ProzeBsimulation vorwiegend mit den gerdteunab-
héngigen ProzeBschritten. Infolge der im Zuge der Miniaturisierung immer kritischer
werdenden Einfliisse steigt jedoch inzwischen der Bedarf, auch die iiberwiegend gera-
teabhingigen ProzeBschritte in die Simulation mit einzubeziehen (,,Gerdtesimulation®).

In diesem Beitrag wird auf die Simulation der ProzeBschritte Ionenimplantation,
Diffusion und Oxidation sowie auf die Topographiesimulation (Atzen und Deposition)
niher eingegangen.

2 Ionenimplantation

Die Ionenimplantation stellt heutzutage das wichtigste Dotierverfahren bei der Her-
stellung von Halbleiterbauelementen dar, wobei hierfiir vor allem die zwei folgenden
Griinde ausschlaggebend sind:

e Die wesentlichen Parameter, die Implantationsenergie und die Dosis — das ist
die Anzahl der Dotierungsatome je Einheitsquerschnitt — konnen sehr genau
gemessen werden. Dadurch ist eine hohe Reproduzierbarkeit der ProzeBparameter
und damit auch des resultierenden Dotierungsprofils gegeben.

¢ Die Ionenimplantation zahlt zu den Niedertemperaturprozessen, weshalb aus vor-
hergehenden ProzeBschritten stammende Dotierungsprofile praktisch nicht be-
einfluBt werden. Dies ist ein groBer Vorteil etwa gegeniiber der Einbringung von
Dotierstoffen mittels der Deposition und anschlieBender Diffusion.

Die einfachste und am wenigsten Ressourcen beanspruchende Methode zur Simula-
tion der fonenimplantation ist die analytische, welche auf der Verwendung von Vertei-
lungsfunktionen basiert [49,54]. Aufgrund ihrer raschen Implementierbarkeit ist diese
Methode in fast allen Prozefsimulatoren, in manchen Fillen sogar als Vorlaufprogramm
in Bauelementsimulatoren enthalten, um auf benutzerfreundliche Weise realistische Do-
tierungsprofile — vorwiegend zu Testzwecken — zur Verfiigung zu stellen.

Fiir héchste Anspriiche in Bezug auf Genauigkeit sowie beim Erfordernis einer drei-
dimensionalen Simulation hat sich die Monte Carlo-Simulation etabliert [2,56,60] und
beispielsweise gegeniiber der Losung der Boltzmann-Transportgleichung [15,65] durch-
gesetzt. Wohl liefert letztere im allgemeinen ,.glattere Dotierungsprofile als die Monte
Carlo-Methode, doch steigt der Berechnungsaufwand im dreidimensionalen Fall, wo
ein fiinfdimensionaler Raum diskretisiert werden muf, erheblich an.
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2.1 Physikalische Grundlagen

Bei der Ionenimplantation [76] werden geladene Teilchen mittels groBer elektrischer
Feldstirke auf eine hohe Geschwindigkeit gebracht und auf das zu dotierende Material
(Target) geschossen. Die Ionen dringen in das Substrat ein, wobei es zu Kollisionen mit
dessen Atomen kommt. Diese Wechselwirkung — Streu- bzw. Abbremsungsprozesse —
zwischen eindringenden Ionen und Atomen des Substrates fiihren letztlich dazu, da8
die Ionen in einer Schicht nahe der Oberfliche zum Stillstand kommen.

Abb. 1 zeigt schematisch den Weg eines implantierten Ions im Inneren des Substrates.
Die Abbremsung erfolgt dabei einerseits durch inelastischen Energieverlust infolge
Wechselwirkung mit Elektronen (electronic stopping) und andererseits aufgrund der
Streuungen an Kristallatomen (nuclear stopping).

Dieser elastische Energieverlust wird im Rahmen der Berechnung des Streuwinkels,
das ist jener Winkel, den die Richtung der Ionenbahn vor der Kollision mit der Richtung
nach dem ZusammenstoB einschlieBt, mitberechnet.

Allerdings bleiben die implantierten Ionen im allgemeinen auf Zwischengitterplitzen
stehen, das heiBt, sie werden nicht in die regulire Kristallstruktur des Substrates ein-
gebunden. Da solche Teilchen aber nicht zur elektrischen Leitung beitragen wiirden,
ist es erforderlich, die eingebrachten Storstellen elektrisch zu aktivieren, was it einer
thermischen Nachbehandlung erfolgt. Eine derartige Temperaturbehandlung ist aber
auch aus einem weiteren Grund erforderlich: Wihrend der Implantation wird der Kri-
stall teilweise zerstort, weil Atome aus dem Kristallverband herausgeschlagen werden.
Mittels eines thermischen ProzeBschrittes werden diese Gitterschiden wieder beseitigt,
wobei dieses Ausheilen so kurz wie méglich gehalten wird, um die dabei auftretende
unerwiinschte Diffusion zu minimieren. Ein derzeit erfolgreich eingesetztes Verfahren
ist Rapid Thermal Annealing (RTA), wo der Halbleiter fiir kurze Zeit sehr hoch erhitzt
wird [18].
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Abbildung 2 StoBvorgang im Laborsystem (links) und im Massenmittelpunktsystem
(rechts)
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Streuvorgang

Die Berechnung eines einzelnen Kollisionsvorganges erfolgt durch Anwendung der
klassischen Mechanik: Das mit der Energie E einfallende Ion mit der Masse M, trifft
auf das ruhende Atom mit der Masse M-, wie der linke Teil der Abb. 2 veranschaulicht.
Der Abstand der Massenmittelpunkte beider Teilchen normal zur Einfallsrichtung ist
der StoBparameter p.

Gesucht sind nun der Streuwinkel o, jener Winkel, um den das Ion nach der Kollision
von seiner urspriinglichen Einfallsrichtung abweicht, der Winkel 3 des durch den Sto
beschleunigten Atoms sowie der Energieverlust des Ions. Zur Berechnung dieser Gréen
wird das Problem auf das Massenmittelpunktsystem, wo sich das Koordinatensystem
mit dem Massenmittelpunkt mitbewegt (rechter Teil von Abb. 2), transformiert, wonach
sich fiir den Streuwinkel © die Beziehung

@:71'——2-/ p-dr
rain T2+ /1 =V (r)/E; — pP*[1?

ergibt. V(r) ist das noch zu definierende interatomare Potential und rn, stellt den
minimalen Abstand der beiden Teilchen voneinander dar, welcher aus der Nullstel-
le des Wurzelausdruckes berechnet werden kann. Nach der Riicktransformation vom
Massenmittelpunkt- in das Laborsystem ergeben sich die gesuchten GroBen zu:

@2.1)

tana—M cosﬂ—-sing
T M+ M, -cos©’ )
M- M, . @
=4. —— . —_ .
AE E OO, £ 57 sin ) 2.2)
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Interatomares Potential

Im Prinzip herrscht zwischen den beiden Kernen ein Coulomb-Potential V¢(r), das
jedoch infolge der Abschirmwirkung der Elektronen verringert wird. Diese Abschwi-
chung wird mittels einer Abschirmfunktion $(r) < 1 beriicksichtigt.

|+ 2, €

. . e2
V(r) = Z , V(r) = 212y

T T

é(r) 2.3

Zy und Z; sind dabei die Ordnungszahlen des Ions und des betrachteten Atoms.

Fiir die Abschirmfunktion gibt es eine Reihe von Ansitzen in der Literatur [3,37,59];
im Vergleich mit dem Experiment hat sich am besten das Ziegler-Biersack-Potential [76]
bewihrt, dessen Grundlage durch das Hartree-Fock-Verfahren zur Berechnung der iiber
alle Richtungen gemittelten Elektronenverteilungen der Atome im Festkorper gebildet
wird. Neben dieser Mittelung — ein Erfordernis zum Erhalt eines Zentralpotentials,
welches selbst Voraussetzung fiir die angegebene Beschreibung des Streuvorganges ist
~ wird angenommen, daf} die Elektronenverteilung nicht nur die Kristallatome sondern
auch das implantierte Ion selbst beschreibt. Allerdings wird dabei die Ionisierung des
Ions vernachlissigt. Eine weitere Annahme besteht darin, daB die Elektronenwolken
des Ions und des Atoms einander unverzerrt durchdringen. Beriicksichtigt werden durch
diese Abschirmfunktion folgende Aspekte:

s clektrostatische Wechselwirkungen zwischen Elektronen und Kernen

* Anregungder Elektronen sowie die Austauschenergie infolge der erhohten Dichte
im Uberlappungsbereich der Elektronenwolken

Die bisherigen Voraussetzungen und Uberlegungen liefern allerdings fiir jede Ion-
Target-Kombination eine eigene Kurve &(r), wobei dieses Kurvenfeld einen weiten
Bereich iiberstreicht. Durch die Einfiihrung einer geeigneten Abschirmldnge ar zur
Skalierung von r erhilt man eine geeignete Kompression des Kurvenfeldes und damit
eine hinreichend gut approximierte Abschirmfunktion fiir jede Ion-Target-Kombination
(rqg =1/a1):

0.8854 - a¢

a = 7208 4 798

4
B(ra) = D a;-exp(—bi - Ta) (2.4)

ag ist der Bohr’sche Radius (== 4megfi/mee? = 0.0529166 nm), und fiir die Koeffizien-
ten a; gilt: Z;-Ll = 1. Mit den angepaBten Koeffizienten a; = 0.1818, a; = 0.5099,
a3 = 0.2802, ag = 0.02817, b; = 3.2, b, = 0.9423, by = 0.4028, by = 0.2016 ergibt
sich zwischen Theorie und Experiment eine Standardabweichung von nur 5%.

Bei Verwendung dieser Abschirmfunktion kann Gleichung (2.1) nicht mehr analytisch
gelost werden. Da eine numerische Integration fiir jeden Streuvorgang aus Griinden der
erforderlichen Rechenkapazitit nicht in Frage kommt, bietet sich die Verwendung einer
Tabelle an, in welcher der Streuwinkel © in Abhéngigkeit von einer skalierten Energie
und einem skalierten StoBparameter gespeichert ist [22].
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Elektronische Abbremsung

Dieser Abbremsungsproze8 ist ungleich komplizierter als jener durch die Atomkerne,
da hierfiir eine Reihe von Ursachen zu beriicksichtigen sind:

¢ Kinetische Energieiibertragung durch Elektron-Elektron-Kollisionen

e Anregung oder Ionisierung der Kristallatome durch Anregung von Targetelektro-
nen

e Anregung, Ionisierung oder Elektroneneinfang des Ions

Aufgrund der Komplexitit dieser Vorgiinge gibt es derzeit keine ausschlie§lich auf
physikalischen Grundlagen aufbauende Losung, die mit dem Experiment zufrieden-
stellend bereinstimmt. Das Modell von Ziegler und Biersack [76] ist sowohl durch
Anpassung an eine gro3e Menge von Experimenten als auch durch grundlegende phy-
sikalische Uberlegungen entstanden. Die abgeleitete analytische Funktion liefert die
in Gleichung (2.5) definierte elektronische Abbremsung (Energieverlust je Wegeinheit,
gebrochen durch die Atomdichte NV des Targets) fiir praktisch beliebige Energien und
Ion-Target-Kombinationen.

1 dE

N dz

Bei der Herleitung wird zunéchst vom Energieverlust von leichten Teilchen (Wasser-
stoff und Helium) ausgegangen, weil dafiir die meisten experimentellen Daten vorlie-
gen. Dies fiihrt zunéchst zur sogenannten Proton-Stopping-Power Sep:

Se = (2.5)

1 1 1
E;‘a-Eb—f—c-Ed—F(e/Ef)-ln(g/E+h-E)

(2.6

Die vom jeweiligen Substrat abhéngigen Parameter a bis h sind tabellarisch festge-
halten [76]. Fiir schwere Elemente ergibt sich die elektronische Abbremsung durch
Erweiterung der Proton-Stopping-Power:

Se = Sep'(")"Zl)2
1—q)-v2 2.A. 2
v = q+(—2—_qg—2—“£-ln<1+<————”’l)> @27

F ag - Vo

A = 2'a0'm
VZi-(1-(1-9)/7)
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v ist die relative effektive Ladung des Ions, v - Z; die effektive Ladung des Ions und
g die Ionisierung des Ions, wie sie beispielhaft in Abb. 3 fiir wichtige Dotierelemente
angegeben ist. Fiir ein vollstidndig ionisiertes Ion gilt ¢ = 1, und ¢ = 0 bedeutet
elektrische Neutralitit. Dabei sind vy (=//(meao) = 2.18774 - 10% m/s) die Bohr’sche
Geschwindigkeit, vr die Fermigeschwindigkeit [76], und A die Abschirmlédnge.

Das beschriebene Modell erlaubt unmittelbar nur die Berechnung der elektronischen
Abbremsung in einatomigen Substraten. Fiir zusammengesetzte Materialien — wie bei-
spielsweise SiO; — wird zunichst die elektronische Abbremsung fiir jedes Element
berechnet, und anschlieBend werden gema dem Braggschen Gesetz die einzelnen Wer-
te, gewichtet mit ihrem relativen Vorkommen im Target, aufsummiert.

Bei der Simulation kristalliner Targets ist zu beriicksichtigen, daB es durch die Kri-
stallausrichtung bestimmte Vorzugsrichtungen (,,Kandle™) gibt, in denen sich die Ionen
leichter fortbewegen [70], das heiBt, daB die elektronische Abbremsung solcher Ionen
geringer ist als die Abbremsung sich in beliebiger Richtung bewegender Ionen (Chan-
neling) [23,24].

Freie Wegldnge

Zwischen zwei Kollisionen legt ein implantiertes Ion eine gewisse Strecke, die soge-
nannte freie Wegldnge zuriick, wihrend der die elektronische Abbremsung wirksam ist.
Die relative Lage des Ions zum nichsten Kollisionsatom wird durch den StoBparameter
p und den azimutalen Winkel ¢ bestimmt. Dabei ist es zweckmiBig, einen maximalen
StoBparameter pmax fiir relevante StoBe zu definieren, sodaB mogliche StoSparameter nur
in einem Zylinder mit dem Radius ppax liegen konnen. pmax liegt in der Gré6B8enordnung
des Abstandes benachbarter Atome im Festkorper, das heift, pymax = N -1/3 wobei N
die atomare Targetdichte ist. Wie schon bei der elektronischen Abbremsung ist auch
hier fiir die weitere Behandlung die Art des Substrates — amorph oder kristallin — zu
berticksichtigen.
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In einem amorphen Korper ist die freie Weglinge eine statistische GroBe, da sich ein
Atom an jedem Punkt mit derselben Wahrscheinlichkeit authalten kann. Fiir die mittiere
freie Weglinge gilt aber jedenfalls:

- 1
L-'rr-p,z,m:]—v (2.8)
Das Modell der gleichverteilten Atome im amorphen Target entspricht allerdings nicht
der Realitit, derzufolge es weder zu groBe ,.Hohlrdume™ noch beliebig knapp neben-
einanderliegende Atome im Substrat gibt. Daraus folgt, daB dieses Modell die extremen
(sehr kleinen bzw. sehr grolen) Weglidngen iliberbewertet, weshalb es zielfithrender ist,
mit einer deterministischen freien Wegldnge zu rechnen, wodurch sich aber an der
Giiltigkeit von Gleichung (2.8) nichts dndert. In [76] ist eine in der Praxis bewihrte
Beziehung fiir pmax in Abhédngigkeit von der Energie des Ions, der Abschirmldnge und
dem minimalen, noch zu beriicksichtigenden Energieiibertrag (ca. 5 eV) angegeben.
Diese Formel trigt der Tatsache Rechnung, daB der maximale StoBparameter am Beginn
der Ionenbahn klein ist und mit abnehmender Ionenenerige immer groBer wird.
Nach Berechnung von pp,y erhilt man die freie Weglange aus Gleichung (2.8) und
den StoBparameter p sowie den im Bereich [0, 2] gleichverteilten azimutalen Winkel
¢ aus

P = Pmax - V Rz, ¢=2-7R,, (2.9)

wobei R, eine im Intervall [0, 1] gleichverteilte Zufallszahl ist.

Bei der Betrachtung eines kristallinen Substrates ist der néchste StoBpartner dezidiert
durch das Kristallgitter vorgegeben. Obwohl auch in diesem Fall ein maximaler StoB-
parameter angenommen werden muB (pmax =~ N ~'/3), um die bisher getroffene Voraus-
setzung der reinen Zweikdrperwechselwirkung aufrechterhalten zu kdnnen, ist dieser
ausschlieBlich von der Kristallgeometrie abhéngig.

2.2 Monte Carlo-Simulation der Ionenimplantation

Die Simulation der Ionenimplantation mittels der Monte Carlo-Methode basiert aus-
schlieBlich auf den im vorigen Kapitel besprochenen Grundlagen. Um statistisch ak-
zeptable Ergebnisse zu erzielen, muB} eine hinreichend groBe Zahl von lonenbahnen
berechnet werden. Fiir eindimensionale Strukturen reichen etwa 10000 Teilchen aus,
fiir zweidimensionale Berechnungen sind ca. 100 000 Trajektorien erforderlich, doch fiir
dreidimensionale Anwendungen miissen einige Millionen Teilchen untersucht werden.
Dabei ist jedoch hervorzuheben, daf die Berechnung der Ionenbahnen im Substrat
jedenfalls im dreidimensionalen Raum erfolgen; nur die Geometrieabfragen zur Be-
stimmung des endgiiltigen Aufenthaltsortes eines Ions hiingen von der Anzahl der
gewiinschten Dimensionen ab.
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Obwohl fiir die Berechnung einer einzelnen Ionenbahn mittels der Monte Carlo-
Methode kein Diskretisierungsgitter benotigt wird, ist ein solches selbstverstindlich
einerseits zur Ortlichen Auflésung der zu untersuchenden Geometrie und andererseits
zur Darstellung des Dotierungsprofiles erforderlich. Wie bei allen Simulatoren ist auch
hier eine automatische Gittergenerierung und -adaption wiinschenswert, wie sie bei-
spielgebend in [60] vorgeschlagen ist. Hier wird von einem sehr feinen, dquidistanten
Gitter ausgegangen, dessen Gitterkonstante durch die minimale zu erwartende laterale
Standardabweichung bestimmt wird. Im Zuge des Verfahrens wird das Gitter nach und
nach durch gezielte Weglassung von Gitterlinien bzw. -flichen vergrobert. Als Kriterien
werden der lokale Dosisfehler und der maximale Gradient der Konzentration verwendet.
Eine abermalige Verfeinerung des Gitters ist allerdings nicht sinnvoll durchfiihrbar, da
die Aufteilung der in einem Gebiet befindlichen Ionen auf Teilgebiete nur gleichmaBig
— aber nichtsdestoweniger willkiirlich — erfolgen kann. Ein solches adaptives Gitter
bietet zwei Vorteile: einerseits ergibt sich durch die Vergroberung trivialerweise eine
Reduktion des Speicherplatzbedarfes sowie der Rechenzeit (infolge der Verringerung
der Anzahl der Geometrieabfragen), und andererseits wird das statistische Rauschen
verringert, wodurch ein glatteres Dotierungsprofil resultiert.

Vergleich der analytischen Methode mit Monte Carlo-Berechnungen

Die eigentliche Stirke der Monte Carlo-Methode liegt zweifellos in der Simulation drei-
dimensionaler Strukturen, da hier das analytische Verfahren nicht nur weniger genaue
Ergebnisse liefert sondern dariiberhinaus auch den Vorteil des geringeren Ressourcen-
bedarfes verliert. Doch auch im zweidimensionalen Fall, wo die analytische Methode
durch vergleichsweise sehr kurze Rechenzeiten besticht, liefert diese unzureichende Er-
gebnisse, sobald die gegebene Struktur etwas komplexer ist oder steil abfallende Kanten
aufweist.

Als Beispiel sei die Simulation der Implantation von Bor unter einem Neigungswinkel
von 0° mit einer Energie von 100 keV in einen einfachen, idealisierten Trench in Abb. 4
angegeben. Aus der Isoliniendarstellung (Logarithmus der Borkonzentration/Dosis) ist
zu erkennen, daB es an den Seitenwinden unter Zugrundelegung der analytischen Me-
thode (links) praktisch keine Borkonzentration gibt, weil ab einer bestimmten Tiefe
die Verteilungsfunktion verschwindend klein wird und das angrenzende Vakuumge-
biet keinen Beitrag leisten kann. Bei der Monte Carlo-Methode (rechts) erhédlt man an
den Seitenwinden eine signifikante Konzentration, welche von Ionen stammt, die nach
Reflexion an einer Seitenwand in deren gegeniiberliegende eintreten. Die Werte der
Isolinien in Abb. 4 sind im Bereich 2.5 bis 4.5 im Abstand von 0.5.
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Abbildung4 Trench Simulation (Logarithmus der Borkonzentration bezogen auf die
Dosis) mit analytischer (links) und Monte Carlo-Methode (rechts)

Monte Carlo-Simulation im dreidimensionalen Raum

Die dreidimensionale Simulation der Ionenimplantation ist mit heute zur Verfiigung
stehenden Rechnerkapazititen ohne beschleunigende MaBnahmen als Entwicklungs-
werkzeug nicht sinnvoll einsetzbar. Eine sehr zielfiihrende Beschleunigung bietet die
Superpositionsmethode [60], bei der das Implantationsfenster zunéchst in Teiifenster
aufgeteilt wird, deren GroBe sich aus dem zuvor beschriebenen Anfangsgitter ergibt.
Danach wird eine ,,Modelltrajektorie’ unter der Voraussetzung berechnet, dal das Ion
in einen unendlich ausgedehnten, homogen mit einem Material ausgefiillten Raum
implantiert wird. Alle wesentlichen Daten, wie die Koordinaten der Kollisionspunkte
und die Energie sowie die Richtung nach jedem ZusammenstoB, werden dabei abge-
speichert. AnschlieBend wird je eine Kopie dieser Modelltrajektorie in jedes der anderen
Teilfenster gelegt, wodurch aus einer berechneten Ionenbahn einige hundert effektive
Trajektorien gewonnen werden konnen.

Beim Vorhandensein mehrerer Materialien im Simulationsgebiet eréffnen sich zwei
Moglichkeiten: Entweder werden fiir alle Materialien Modelltrajektorien berechnet,
sodaB beim Ubergang eines Ions von einem Material in das andere auf die entsprechende
Modelltrajektorie ,,umgeschaltet* wird, oder es wird ab dem Punkt, wo die kopierte
Trajektorie das erste Material verl48t, die restliche Ionenbahn konventionell fertigbe-
rechnet. Ob eine Berechnung von Modelltrajektorien fiir alle Materialien lohnt, hiangt
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Abbildung 5 Octree-Diskretisierung (links) und Baumstruktur fiir die
Datendarstellung (rechts)

vor allem von der geometrischen Aufteilung der verschiedenen Materialien ab. Weiter-
entwicklungen dieses Verfahrens der Aufspaltung von Trajektorien (trajectory splitting)
wurden von Bohmayr et al. vorgestellt [2].

Durch die Anwendung der Superpositionsmethode wird zwar die Anzahl der zu
berechnenden Streuvorginge drastisch reduziert, doch miissen die Geometrieiiberprii-
fungen, das heiBt die Feststellungen, ob ein Teilchen eine Materialgrenze iiberschreitet
oder in welchem Gebiet sich das Teilchen befindet (point location problem), auch
fiir die kopierten lonenbahnen durchgefiihrt werden. Im dreidimensionalen Fall bean-
spruchen diese Abfragen — unter der Voraussetzung, mdglichst allgemeine Strukturen
behandeln zu kénnen — bei weitem den Lowenanteil an Rechenzeit, weshalb es von
groBter Wichtigkeit ist, die Geometrieiiberpriifungen moglichst effizient zu gestalten.

Im Vergleich verschiedener Methoden der Strukturreprisentation bewihrt sich bei
weitem am besten die Verwendung eines Octrees. Diese Methode stammt aus der
Bildverarbeitung [11], wo aber zumeist der umgekehrte Vorgang — das Zusammenfassen
von Regionen mit denselben Eigenschaften anstelle der Zerlegung eines groBen Gebietes
— von Bedeutung ist. Bei dieser Methode wird zunichst das gesamte Simulationsgebiet
von einem Wiirfel (dem Ur-Wiirfel) umschrieben. Soferne dieser Wiirfel eine Grenzfla-
che beinhaltet, was im allgemeinen immer der Fall ist, wird dieser in acht Sub-Wiirfel
unterteilt. Dieses Verfahren wird rekursiv fiir jeden Sub-Wiirfel fortgesetzt, bis entweder
keine mehr in dem jeweiligen, gerade behandelten Wiirfel liegt oder bis eine vorgegebene
minimale Kantenldnge erreicht ist. Jedem End-Wiirfel wird zuletzt noch das Material,
aus dem er zur Giinze bzw. iiberwiegend besteht, zugeordnet. Der linke Teil von Abb. 5
zeigt eine Octree-Diskretisierung schematisch.

Programmintern wird fiir die Datendarstellung eine Baumstruktur verwendet (rechter
Teil von Abb. 5): Die Wurzel entspricht dabei dem Ur-Wiirfel, die Knoten stellen
allgemeine Sub-Wiirfel dar, und die Blatter identifizieren die End-Wiirfel. Nach dem
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Aufbau des Octrees kann das Lokalisierungsproblem mittels einfacher Vergleiche an-
stelle von komplizierten und numerisch viel sensitiveren Berechnungen von Schnitten
gelost werden. Um nun den Aufenthaltsort eines Ions zu bestimmen, muB nur festgestellt
werden, ob die Koordinaten des Ions innerhalb der entsprechenden Wiirfelkanten liegen,
was zu einer drastischen Verringerung der Rechenzeit im Vergleich zu anderen Methoden
fiihrt. '

Bei Verwendung einer Octree-Diskretisierung und der Superpositionsmethode ist die
Monte Carlo-Simulation auch unter Beriicksichtigung der heutigen Rechnerkapazititen
ein durchaus geeignetes Werkzeug zur qualitativen und quantitativen Berechnung dreidi-
mensionaler Dotierungsprofile, welche durch Ionenimplantation in amorphe Substrate
erzeugt werden. Die Simulation der Implantation in kristalline Materialien erfordert
aber einen ungleich hoheren rechentechnischen Aufwand, da in diesem Fall die Super-
positionsmethode nicht anwendbar ist: Ionen, deren Bewegung entlang von Kanilen
erfolgt, unterliegen anderen Streumechanismen als jene, die sich in nicht bevorzugte
Richtungen bewegen. Dariiberhinaus bewirkt der Ionenbeschufl lokale Zerstérungen
der Kristallstruktur, indem Targetatome bei der Kollision mit einfallenden Ionen aus
dem Kiristallverband herausgeschlagen werden und in Form einer Kaskade weitere Git-
terschiden (,,Punktdefekte”) verursachen kénnen. Ein Teil dieser erzeugten Defekte ist
allerdings nicht stabil sondern verschwindet wieder zufolge spontaner Rekombination.
Da der Channeling-Effekt durch vorhandene Punktdefekte reduziert wird — eine starke
Zerstorung der Kristallstruktur fiihrt letztlich zu amorphen Eigenschaften —, kommt
der Erfassung der erzeugten Gitterschiden eine zentrale Bedeutung zu. In der Pro-
zeBsimulation erfolgreich eingesetzte Verfahren zur Beschreibung dieser sogenannten
,.,Recoil-Kaskaden“ basieren auf dem Kinchin-Pease-Modell [32,55].

3 Diffusion

Bei der Simulation der Umverteilung von Dotieratomen aufgrund thermischer Einwir-
kung handelt es sich um eines der anspruchsvollsten Gebiete innerhalb der Proze8si-
mulation, sowohl die physikalische Modellbildung als auch die benétigten Rechenlei-
stungen betreffend. Im Gegensatz zur Beschreibung der Ionenimplantation, wo eine
zeitabhingige Betrachtung keineswegs Stand der Technik ist, sind Diffusionsprozesse
trivialerweise nur unter Einbeziehung der Zeitkomponente zu simulieren. Dariiberhin-
aus sind bei integrierten Bauelementen zumindest zwei Ortsdimensionen (vertikal und
lateral) zu beriicksichtigen, wobei infolge der im Zuge der Miniaturisierung stattfinden-
de Reduktion der Bauelementweite eine Erfassung der dritten Ortsdimension mehr und
mehr erforderlich ist. Eine Hinzunahme dieser Dimension 148t sich allerdings nicht nur
auf das Problem des enorm erhdhten Rechenbedarfes reduzieren, da eine Erweiterung
der zweidimensionalen Modelle keineswegs auf einfache Weise erfolgen kann.
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Bei der Untersuchung von Diffusionsproblemen gibt es zwei Ansitze, von denen
jeder seine Berechtigung und Bedeutung hat: Die makroskopische Betrachtungsweise,
welche ein kontinuierliches Material voraussetzt und dessen atomistische Eigenschaften
vernachlissigt, ist nicht nur aus historischen Griinden der Ausgangspunkt, sondern stellt
auch fiir die Simulation nach wie vor die Basis dar. Doch die Grenzen der klassischen
Behandlungsmethode wurden rasch erreicht; als Beispiel sei nur die Anomalie der
Diffusion von Phosphor in Silizium [35] angegeben. Um diese Grenzen zu {iberwinden,
gewann die atomistische, also mikroskopische, Betrachtungsweise mehr und mehr an
Bedeutung ohne aber das grundlegende makroskopische Prinzip in der ProzeBsimulation
zu verdringen: die aus atomistischen Uberlegungen resultierenden Erkenntnisse werden
zumeist zur Modellbildung fiir die Simulationsprogramme verwendet, um die makro-
skopischen Modelle zu verbessern. Eine ausschlieBlich auf der atomistischen Betrach-
tungsweise basierende Simulation der Diffusion — etwa vergleichbar mit der im Kapitel
2.2 beschriebenen Simulation der Ionenimplantation — scheint aus heutiger Sicht noch
in weiter Ferne zu sein.

3.1 Physikalisches Ausgangsmodell

Die Grundlage fiir die Beschreibung von Diffusionsprozessen stellen die empirischen
Fick’schen Gesetze aus dem Jahre 1855 dar [12]. Im Gleichgewichtszustand werden
die Dichten aller vorhandenen Atomarten als gleichverteilt angenommen; bei einer
inhomogenen Ausgangsverteilung erfolgt eine Umverteilung der Atome, bis die Gleich-
gewichtsbedingungen hergestellt sind. Der Flul der Atome J, das heiBt die Atomstrom-
dichte, wird dabei rein phdnomenologisch in Relation zum Gradienten der Dichte C
gesetzt (erstes Fick’sche Diffusionsgesetz):

J=—-D gradC (3.10)

Diese Gleichung stellt eine makroskopische Definition fiir den in dieser Betrachtungs-
weise konstanten Diffusionskoeffizienten D dar, welcher zwar im allgemeinen ein Ten-
sor zweiter Stufe ist, aber infolge der Symmetrieeigenschaften bei kubischen Kristallen
und Diamantstrukturen zu einem Skalar entartet.

Durch Kombination der Kontinuititsgleichung (3.11) mit dem ersten Fick’schen
Gesetz (3.10) ergibt sich unter der Annahme, daf8 keine Quellen und Senken (G steht
fiir Generation und R fiir Rekombination) vorhanden sind, das zweite Fick’sche Gesetz
(3.12), welches die zeitliche Konzentrationsiinderung beschreibt.

%%=—divf+G—R (3.11)
oc
)

f = div(D - grad C) (3.12)
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Im einfachsten Fall eines ortsunabhingigen Diffusionskoeffizienten [dBt sich dieser vor
den Divergenzoperator ziehen. Dieser Fall ist allerdings in der Praxis kaum interessant,
da der Diffusionskoeffizient im allgemeinen nicht nur von der Temperatur, sondern
auch von ortsabhéngigen Gréen wie Ladungstrigerdichte, Punktdefekte, mechanische
Spannungen und Verzerrungen des Kristalls abhéngig ist. Aufgrund experimenteller
Untersuchungen kann die Temperaturabhingigkeitdes Diffusionskoeffizienten in vielen
Fillen durch eine Beziehung nach Arrhenius

D= D() - €Xp (-‘-k—-> (313)

beschrieben werden, wobei Ea die Aktivierungsenergie, & die Boltzmannkonstante
(= 1.38 - 1072 J/K) und T die absolute Temperatur ist.

3.2 Diffusion von Ionen

Bei der Diffusion geladener Teilchen (Dopanden) spielt der EinfluB des elektrostatischen
Feldes eine bedeutende Rolle, da die Diffusionsgeschwindigkeit infolge der gegensei-
tigen AbstoBung beeinfluBt wird. Die durch das erste Fick’sche Gesetz (3.10) beschrie-
bene Teilchenstromdichte wird dabei durch einen Feldterm erginzt:

f=—D-gradC+c-u-C’-E (3.14)

Die Giiltigkeit dieser Gleichung setzt voraus, da8 alle Dotierteilchen ionisiert sind; ¢ hat
den Wert —1 fiir negativ geladene Akzeptoren bzw. +1 fiir positiv geladene Donatoren.
Der Proportionalitiitsfaktor p ist die Beweglichkeit, die sich gemaB Nernst [41],
Einstein [7] bzw. Wagner [73] aus dem Diffusionskoeffizienten errechnen 148t:
q D
p=D TS O (3.15)
In dieser als Nernst-Einstein- oder auch als Einstein-Relation bezeichneten Gleichung
bedeuten ¢ (= 1.6021-10~'° C) die Elementarladung und Ur (= k-T'/q) die sogenannte
Thermospannung.

Die durch die geladenen Ionen vorhandene Raumladung wird durch die dritte Max-
wellsche Gleichung div D= p beschrieben, derzufolge sich die Raumladung p aus der
Divergenz des elektrischen Verschiebungsvektors D ergibt. Nach dem Einsetzen der
Beziehungen D=¢-EundE = — grad v und dem Aufspalten der Raumladung p in
die Beitridge der einzelnen Teilchenarten — gekennzeichnet durch den Index ¢ — erhélt
man schlieBlich die folgende Poissongleichung:

div(e - grady) =¢- (n—p—-Zci-C,) (3.16)
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Die elektrische Permeabilitit € — naturgeméaB eigentlich ein Tensor zweiter Stufe —
kann fiir alle im Bereich der Halbleiterfertigung verwendeten Materialien als Skalar
angenommen werden. In Gleichung (3.16) bedeuten 1 das elektrostatische Potential,
n die Elektronendichte, p die Locherkonzentration und C; die Dichten der einzelnen
Dotierstoffe, wobei diese als beweglich und vollstindig ionisiert angenommen werden.

Infolge der wesentlich groBeren Beweglichkeit der Ladungstréger gegeniiber jener
der Ionen sowie unter der in der Praxis erfiillten Bedingung, da wéhrend des Diffu-
sionsvorganges kein elektrisches Feld von auen wirkt, konnen Elektronen und Locher
als im thermischen Gleichgewicht befindlich angenommen werden. Weiters kann bei
der ProzeB8simulation — im Gegensatz zur Bauelementsimulation — die Giiltigkeit der
Boltzmannstatistik angenommen werden; zumindest stellt sie auch fiir hohe Dotierungs-
konzentrationen noch immer eine sehr zufriedenstellende Anniherung dar. Dadurch
lassen sich die Dichten der Elektronen und Licher durch die intrinsische Konzentration
der Ladungstriger n; und dem elektrostatischen Potential 4 ausdriicken:

n =N, - eXp (#—) , p=n;exp <__[}_b_> 3.17)
T T

Der méglichst genauen Modellierung der intrinsischen Ladungstragerdichte n;
kommt hohe Bedeutung zu. Dennoch existieren dariiber bis heute fiir Silizium nur
die experimentellen Ergebnisse von Morin und Maita [39], die den elektrischen Wi-
derstand von Silizium iiber einen weiten Temperaturbereich gemessen und folgende
Formulierung vorgeschlagen haben:

E T\’
L1016, g . 3
3.87- 10" - exp <2-k-T) (K) cm

. -3
E, = 121 ev—7.1-10—’°-\/f‘—‘§°/ﬂK— eV (3.18)

Um die implizite und damit numerisch aufwendige Formulierung zu vermeiden — in
der Formel fiir die Energieliicke £; kommt selbst die intrinsische Dichte n; vor - haben
Fahey et al. {8] folgende ,.gefittete” Formel angegeben:

3/2
n; =1.01-10"7. (%) - exp (—%Y) cm™3 (3.19)

ng

Bei der bereits in der Poissongleichung (3.16) vorhandenen und in der Praxis wich-
tigen gleichzeitigen Betrachtung mehrerer Spezies von Dopanden ergibt sich fiir jede
Teilchenart je eine Kontinuitiitsgleichung (3.11) und eine Stromgleichung; letztere lassen
sich unter Einbeziehung der Einstein-Relation (3.15) in folgender Form anschreiben:

J,=-D;- (grad Ci+eci- % -gradw) (3:20)
T
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Wie schon in der Poissongleichung (3.16) kennzeichnet der Index ¢ € 1... N auch
hier den gerade betrachteten Dopandentyp. Diese Nomenklatur wird im weiteren Verlauf
beibehalten, um Verwechslungen mit anderen Konzentrationen, wie beispielsweise jener
von Vakanzen und Zwischengitterplitzen, zu vermeiden.

Unter der Annahme lokaler Ladungsneutralitit (div D= 0), welche dann gerechtfer-
tigt ist, wenn die Diffusionsldnge der Dopanden groB gegeniiber der Debye-Liénge ist
[26], wird die Poissongleichung von den Stromgleichungen entkoppelt:

U
grad'w: —C—'% -;ci-ci 3.21)
- Ci Ci
Ji=-D;- (1 + 6—;) -gradC; — D; - ¢; - -5; . ;Cj -gradC’j 3.22)

2
Cy = (2 . n,;)z -+ (Z c; - C,) (3.23)

3.3 Hochdotierungseffekte

Schon sehr frith wurden die Grenzen der Fick’schen Gesetze zur Beschreibung der
Diffusion von Dotierstoffen erkannt, wobei die Anomalie der Phosphordiffusion bei
hohen Konzentrationen einen Meilenstein in der Entwicklung adidquater Modelle dar-
stellt [67]. In spéterer Folge wurden alle Effekte, die unter Beibehaltung konstanter
Diffusionskoeffizienten nicht beschreibbar waren, als Anomalien der Diffusion bezeich-
net.

Das unterschiedliche Verhalten von Phosphor (kink and tail) gegeniiber beispielswet-
se Bor und Arsen 4Bt sich zwar rudimentér dadurch beschreiben, daB der Diffusions-
koeffizient von Phosphor bei Konzentrationen jenseits von 10%° cm™3 stark ansteigt.
Doch fiir dieses Verhalten gibt es bis heute trotz ausfithrlicher atomistischer Untersu-
chungen keine wissenschaftlich eindeutige Erklarung, welche die ,Normalitat* anderer
Dotierstoffe miteinbezieht.

Ein bei heutigen Prozefisimulatoren weit verbreitetes makroskopisches Modell ist
jenes von Fair und Tsai, demzufolge das Profil in eine Hochdotierungsregion, ein Uber-
gangsgebiet und in die Schwanzzone mit niedrigerer Konzentration eingeteilt wird.
Der Diffusionskoeffizient wird in den drei Regionen mit unterschiedlichen Modellen in
Abhangigkeit von der Phosphor- und der Elektronendichte berechnet [9].

Abb. 6 zeigt Augenblicksdarstellungen wihrend der Diffusion von Phosphor in Silizi-
um, welche nach dem Modell von Fair und Tsai unter Aufrechterhaltung einer konstanten
Oberflichenkonzentration berechnet worden sind. Wie ebenfalls aus Abb. 6 ersichtlich
ist, wird zwischen der totalen und der aktiven Ionenkonzentration unterschieden, wobei
diese Differenz allerdings nur bei sehr hohen Dichten zum Tragen kommt. Dies bedeu-
tet, dal bei Dotierungen iiber der Loslichkeitsgrenze fiir jeden Dotierstoff zumindest
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Abbildung 6 Phosphorprofile in Silizium zu bestimmten Zeitpunkten
aufgrund der Diffusion bei 1000 °C

zwei Formen beriicksichtigt werden miissen: die aktiven, geladenen und mobilen Ionen
mit der Konzentration C? und die inaktiven, unbeweglichen, in Form eines Clusters
oder eines Prezipitates verbundenen Teilchen mit der Dichte C¢!, welche in Summe die
totale Konzentration C? ergeben. Die Clusterformation bewirkt eine drastische Redukti-
on des Diffusionskoeffizienten, da der Gradient der Konzentration der aktiven Teilchen
nahezu verschwindet und die gruppierten Dopanden nicht diffundieren. Wiahrend sich
die inaktiven Teilchen bei Bor und Antimon zu den relativ groflen Prezipitaten zusam-
menschlieBen, formieren inaktive Phosphor- und Arsenatome Gruppen (Cluster) von
typisch zwei bis sechs Atomen. In der Reaktionsgleichung

C,=m;A; +1;e” (3.24)

reprasentiert die linke Seite einen Cluster Cl;, welcher m; Atomen A; und [; Elektronen
e~ entspricht. Der Formationsproze8 erfolgt nicht instantan, sondern es sind einige
Stunden bei 800 °C und einige Minuten bei 1000 °C erforderlich, bis sich ein Gleichge-
wichtszustand einstellt [58].

Die derzeit in Simulationsprogrammen verwendeten Modelle fiir die Clusterbildung
stellen sicher nicht der Weisheit letzten SchluB dar. Fiir Arsen scheint aber jedenfalls
neben der Verwendung eines statischen Modells auch die Beriicksichtigung der dyna-
mische Clusterbildung essentiell zu sein, wie sie beispielsweise im Simulator PROMIS
verwendet wird [74].

ace!
Bt

=m;-k{-nk. (C)™ - k¢ CY (3.25)

1 k3
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In obiger Gleichung bedeuten § die Cluster-Generationsrate und k§! die Rate fiir die
Cluster-Aufiosung. Die bei Arsen dominanten Clusterformen bestehen aus drei Arse-
natomen und einem Elektron [16] (Ias = 1 und mas = 3). Die Arsencluster sind bei
tiblichen Diffusionstemperaturen aktiv und bei Raumtemperatur elektrisch neutral [71].
Es gibt zwar bereits Modelle fiir die dynamische Clusterbildung bei Bor, z.B.[57]; da
diese aber noch nicht ausreichend verifiziert sind, ist es durchaus sinnvoll, die dynami-
sche Clusterbildung zunéichst nur fiir Arsen zu beriicksichtigen:

C; . i
%— — div (Di . (grad Ci+c- —g— : grad1[1>> =0 (3.26)

T

a a

a—g—?-s— — div (Df,is . (grad Cas + cis - %‘;—S - grad d!)) +
+3- kS, n-(C3) -k, -CL = 0 (327)
80.2}5 c a \3 d cl

7‘—3‘]‘:AS'TL'(CAS) —kAS'CAS=O (328)

Gleichung (3.26) reprisentiert die Kontinuitétsgleichungen fiir alle Dopanden mit Aus-
nahme von Arsen, und die Gleichungen (3.27) und (3.28) sind die Kontinuitétsgleichun-
gen der aktiven Arsenionen bzw. der Arsencluster. Der Ladungszustand eines Arsenato-
mes innerhalb eines Clusters cf{s ergibt sich infolge der anfangs getroffenen Annahme
tiber die dominante Clusterform zu 2/3.

Zur Erfassung der stationdr vorhandenen Cluster, wo deren Bildung bereits einen
Gleichgewichtszustand erreicht hat, werden derzeit zumeist nur die Elemente Bor und
Arsen in Betracht gezogen [47], wobei Borcluster als aus sechs Atomen (mp = 6)
und sechs Elektronen (Ig = 6) bestehend angenommen werden. Mit dieser und der
zuvor beim dynamischen Modell fiir Arsen getroffenen Annahme ergeben sich folgende
Gesamtkonzentrationen:

3. kS
t _ a As (e 4
Ch=C3+6-kg-(C3)"? (3.30)

Unter Beriicksichtigung der allgemein etablierten Annahme, daf die innerhalb von Clu-
stern gebundenen Dopanden unbeweglich sind (ffl = 0), erhilt man schlieBlich die
Kontinuititsgleichungen ( € 1... N, wobei IV die Anzahl der beteiligten Dopanden-
arten ist) sowie die Gleichung fiir das elektrostatische Feld (E = —grad ¢¥):

aC!

a a
rale div (Di . <gg’t -gradC} +¢; - —5,—; -grad1,[1)> =0 (3.31

i

UT ac'net
V(2 1) + Cley 2,: oC;

Chet = Z Ci- (C’? + mi— b (cy - C;’*)) (3.33)
i

grady = - grad C} (3.32)

m;
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3.4 Diffusion in nicht inerter Umgebung

Im Zuge des in der Siliziumtechnologie stattgefundenen Ubergangs von der Verwendung
(111)-orientierter Substrate auf den Einsatz jener mit (100)-Orientierung stelite sich
heraus, daB der Diffusionskoeffizient von Bor unter inerten Bedingungen unabhingig
von der Kristallrichtung ist, nicht jedoch in einer oxidierenden Umgebung. Spéter wurde
dieses Verhalten auch fiir andere Dotierstoffe nachgewiesen. Die ersten Ansitze zur
Beriicksichtigung der bei den Elementen Bor und Phosphor beschleunigten Diffusion
(OED: Oxide Enhanced Diffusion) bzw. der bei Antimon verzigerten Diffusion (ORD:
Oxide Retarded Diffusion) basierten auf einer ausschlieBlich phinomenologischen Mo-
dellierung des Diffusionskoeffizienten in Abhidngigkeit von der Zeit (3.34) oder der
Oxidationsrate (3.35).

D=Dg- (1 +k -t™") (3.34)
ks
D=Dy- <1+k3- (d::*) ) (3.35)

Wohl wurden und werden derartige empirische Modelle in der ProzeB8simulation
erfolgreich eingesetzt, um Diffusionsprofile ohne direkte Riickkopplung mit dem Expe-
riment zu berechnen. Doch alleine schon die beachtlichen Schwankungen in der Literatur
betreffend die Koeffizienten k;und k4 zeigen, daB diese Modelle eine wenig befriedigen-
de Losung darstellen. Der eigentliche Zugang zu diesem Problem liegt zweifelsfrei in der
atomistischen Betrachtungsweise, derzufolge die sogenannten Punktdefekte (Storungen
in der Kristallstruktur), im besonderen die Vakanzen, eine Diffusion von Dopanden
erst ursichlich ermdglichen. Solche Punktdefekte kénnen sein: Vakanzen (unbesetzte
Gitterpldtze), von Dopanden besetzte Zwischengitterplitze (interstitials), freie Sub-
strat-Atome (self-interstitials), ein im Kristallgefiige eingebauter Dopand (substitutional
impurity), sowie eine Reihe von Kombinationen, wie beispielsweise Dopand-Vakanz-
Paare oder unmittelbar benachbarte Vakanzen.

Der bisherigen makroskopischen Betrachtungsweise der Diffusion liegt die Voraus-
setzung zugrunde, daB sich die Konzentrationen der Punkdefekte im thermodynami-
schen Gleichgewicht befinden. Durch eine oxidierende oder nitrierende Umgebung
wird jedoch dieses Gleichgewicht gestort: Durch Oxidation werden massiv freie (das
heiBt interstitielle) Siliziumatome erzeugt, wodurch die Diffusionsgeschwindigkeit jener
Atome erhdht wird, welche vorwiegend mittels Zwischengitterplatze diffundieren, wie
z.B. Bor, Arsen und Phosphor. Umgekehrt wird die Diffusion von Antimon durch die
Oxidation verzogert, weil dieses iiberwiegend iiber Vakanzen diffundiert [1,27].

Aufgrund der Erkenntnis, daB die Diffusion der Dopanden vorwiegend tiber zwei
verschiedene Mechanismen erfolgt, liegt es nahe, auch die Konzentrationen der Va-
kanzen und Zwischengitterplitze in die ProzeBsimulation miteinzubeziehen. Wenn ein
Dopand ¢ mit der Wahrscheinlichkeit fi, interstitiell diffundiert, so diffundiert er mit
der komplementidren Wahrscheinlichkeit fy, = 1 — fj, liber Vakanzen.
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Ci C
Di_—Dq‘g. _..__1_+ L=V 3.36
' <fl. CIGlg e Cg‘“) ¢ )

In dieser Gleichung bedeutet der hochgestellte Index ,,Glg* den jeweiligen Gleich-
gewichtswert beziiglich der Punktdefekte, C} ist die Konzentration der freien Silizium-
atome und Cvy die Dichte der Vakanzen.

Zur Berechnung der Konzentrationen der Punktdefekte stehen zwei Moglichkeiten
zur Verfiigung: die Verwendung eines statischen Modells, welches auf analytischen
Niherungen beruht, und die Losung zusitzlicher Diffusionsgleichungen. Beide Vari-
anten benétigen jedoch als Voraussetzung die Kenntnis des Oxidwachstums, genauer
gesagt, die Geschwindigkeit jedes Punktes an der Si/SiO;-Grenzschicht sowie deren
Form miissen zu jedem Zeitpunkt bekannt sein. Hier soll als Losungsansatz das rigo-
rosere — wenngleich auch wesentlich ressourcenintensivere — Modell der gekoppelten
Diffusion von Punktdefekten und Dopanden besprochen werden, welches die simultane
Losung aller Kontinuitétsgleichungen der Dopanden einerseits und der Diffusionsglei-
chungen fiir ,,Self-interstitials” (3.37) und Vakanzen (3.38) andererseits erfordert.

%% = div (Dy - grad Cy) - k¢ - (Cy - Cv - O - CF*) (3.37)
59% = div (Dy - grad Cy) — k¢ - (cl Cy - Cr®. cﬁ'g) (3.38)

In diesen Gleichungen bedeuten Dj und Dy die Diffusionskonstanten der Siliziumatome
und der Vakanzen, und k¢ die Rekombinationskonstante im Substratinneren (Frenkel-
Paar-Mechanismus).

Als Randbedingungen an der Si/SiO;-Grenzschicht ist Oberflichenrekombination
fiir beide Punkdefektarten zu beriicksichtigen; weiters wird in Gleichung (3.39) ange-
nommen, daB die Generierung von freien Siliziumatomen (auf Zwischengitterplitzen)
proportional zur Oxidationsrate ist.

o= Co -y (19 7) - k- (C1 - ) (3.39)

Jy 7= —k (Cv - cf}]‘g) (3.40)

Csi (= 5-10% cm™3) ist die atomare Dichte von Silizium, k?®f und kQ*f sind die
Oberflichenrekombinationsgeschwindigkeiten der Punktdefekte, und v bestimmt den
Anteil jener Siliziumatome, welche in das Substrat injiziert werden.

Die Tab. 1 faBt die relevanten Parameter fiir die gekoppelte Diffusion von Punktde-
fekten und Dopanden zusammen, wobei sich die modellierten physikalischen GroBen
mittels des Arrhenius-Gesetzes a = aq - exp[— Eo/(k - T)] ergeben. Die Werte fiir freie
Siliziumatome (Interstitials) sind von Bronner und Plummer [4], jene fiir Vakanzen von
Tan und Gésele [66] entnommen.
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Tabelle 1 Parameter fiir die gekoppelite Diffusion von Punktdefekten und Dopanden in
Silizium

a @ Ey
co 5.0-102 cm™3 2.36 eV
o 2.0- 102 cm™3 2.00 eV
Dy 0.1 cm?/s 2.00 eV
Dy 600.0 cm%/s 2.44 eV
kObf 1.76 - 104 cm/s 0.06 eV
kO 7.0 108 cm/s 4.08 eV
ks 3.16-107¢ cm/s 2.44 eV

5 221077 —-0.902 eV

3.5 Postimplantative Diffusion

Schon sehr bald nach der Anwendung der Ionenimplantation zur Erzeugung seichter
pn-Ubergiinge wurde die Anomalie einer verstirkten Diffusion von Bor in Silizium
im Zuge des Ausheilungsvorganges beobachtet [25]. Doch erst im Zuge der Verwen-
dung der raschen thermischen Ausheilung (RTA: Rapid Thermal Annealing) zu Beginn
der Achzigerjahre konnten detailliertere Untersuchungen mit entsprechender zeitlicher
Auflosung durchgefiihrt werden, welche allesamt die transient verstirkte Diffusion von
Bor und Phosphor nach der Ionenimplantation bestitigten [42]. Zwar wurde auch berich-
tet, daB} dieser Effekt auch bei Arsen vorkomme [40], was aber von anderer Seite nicht
dem Phiénomen der verstirkten Diffusion nach der Ionenimplantation selbst sondern
einer ungeniigend genauen Kontrolle der Temperatur wihrend des RTA-ProzeBschrittes
zugeschrieben wurde [53]. Unabhingig von dieser kontroversen Interpretation der be-
obachteten verstirkten Arsendiffusion ist festzuhalten, daB bei der raschen thermischen
Ausheilung der EinfluB des Temperaturprofiles auf die Dopandendiffusion essentiell ist
[10].

Bei der Simulation der transient verstirkten Diffusion haben die Paar-Diffusions-
Modelle weite Verbreitung gefunden [18,44). Die grundlegende Idee der paarweisen
Diffusion liegt darin, daB ein in das Kristallgefiige eingebautes Dotieratom nicht alleine
sondern nur durch Paarbildung mit einem Punktdefekt diffundiert. Dabei werden sub-
stitutionelle Dopanden D, Punktdefekte P (Interstitials I und Vakanzen V) sowie Paare
von Dopanden und Punktdefekten (DI, DV) separat betrachtet, sodaB insgesamt drei
Spezies von jedem Dopandentyp und zwei Arten von Punktdefekten zu beriicksichtigen
sind. Gleichung (3.41) zeigt die dabei moglichen Reaktionen, wobei der hochgestellte
Index den Ladungszustand des jeweiligen Teilchens angibt: beispielsweise setzt sich ein
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Punktdefekt mit dem Ladungszustand j + 1 aus einem Punktdefekt mit dem Ladungs-
zustand j und einem Loch 17 zusammen.

DP = D+P

Pi=1 =2 Piter

pitl = Piglt (3.41)
DP’~! = DP’ +e”

DP*! = DP’+1*

Gleichung (3.42) gibt die Gesamtkonzentrationen fiir Punktdefekte Cp und Dopand-
Punktdefekt-Paare Cpp an; Gleichung (3.43) stellt die Dichten der Teilchen mit unter-
schiedlichen Ladungszustidnden dar, wobei diese auf die Konzentrationen der neutralen
Teilchen C2 und C2p bezogen werden.

Cp=> Ci, Cop=) Chp (3.42)
J J
n\~7 ) . n\"J
Ch=kp-Cp- (;;) . Cbp =kbp - Chp - (;;) (3.43)

Die Stromgleichungen fiir die Paar-Diffusion (3.44) und (3.45) beinhalten noch die
verschiedenen Ladungszustdnde der Punktdefekte und Punktdefekt-Dopand-Paare; cp
kennzeichnet den Ladungszustand substitutioneller Dopanden. Die Dopandenstrom-

dichte selbst verschwindet aufgrund des Paar-Diffusions-Modells (JY) = 0).

- , ) C’-"
Jip =—Dlp- <grad Clp +(j+cp)- UD - grad w) (3.44)
A . bor
=-DL - |gradCL + 3 - U—P grad v (3.45)

Durch Einsetzen der Beziehungen (3.42) und (3.43) ergibt sich schlieBlich die Strom-
gleichung (3.46) fiir beide betrachteten GroBen (x steht fiir DP bzw. P) unter Ver-
wendung mittlerer Diffusionskoeffizienten (3.47) und mittlerer elektrischen Ladungen
(3.48).

Jy=-Dy- (gradC + Qs Ca gradz,b) (3.46)
n -3 ; n -7

Y ilep+7)  kbp - (nl)_J
Kpp ’

sk (=)

Qpp = s

Qp =

(3.48)
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Die Niherung der lokalen Ladungsneutralitit (3.49) bestimmt in Verbindung mit
den Beziehungen fiir die Ladungstrigerdichten zufolge der Boltzmannstatistik (n =
n; - exp(¥), p = n, - exp(—)) in der Gleichung fiir das elektrostatische Feld (3.50)
die rechte Seite. Durch diese Annahme werden allerdings jene, durch Punktdefekte und
Punktdefekt-Dopanden-Paare verursachten, Ladungen vernachlissigt; dies ist nur dann
gerechtfertigt, wenn die Dopanden vorzugsweise substitutionell in das Kristallgefiige
eingebaut sind, was allerdings eine Priimisse fiir das beschriebene Paar-Diffusions-
Modell darstellt.

Z Cp; - CDi + Z(CDi +-7) : (CIJ)I + ClJ)V) +
J

i

+3 i (i +C{)~n+p = 0 (3.49)
J

Ur
grady = —————eeee— - cp, -gradCp, , Che = cp, -Cp, (3.50)
oL - =2
In der Kontinuititsgleichung fiir Punktdefekt-Dopanden-Paare (3.51) sowie in jener
fiir die Dopanden selbst (3.52) wird der Reaktion D + P<= DP durch den Generations-
/Rekombinationsterm Gpp Rechnung getragen. In der Kontinuitétsgleichung fiir Punkt-
defekte (3.53) ist zusitzlich noch der Frenkel-Paar-Mechanismus I+ V+ 0 zu beriick-

sichtigen.
0Cpp

o = —div Jop + Gpp (3.51)
8Cp
2 == Z Gor, (3.52)
aC =
—a-tﬂ = —divJp — Z Gp,p + Gr (3.53)

Das Modell fiir den Generationsterm Gpp (3.54) ergibt sich aufgrund des Massen-
wirkungsgesetzes, wobei die Raten kgeq und krex die Bedingung erfiillen miissen, da8
die Kinetik zwischen den Gleichgewichtskonzentrationen C3,, Cp und C8 korrekt
wiedergegeben wird. Kp bzw. Kpp wurde bereits in Gleichung (3.47) als K definiert.
Die Frenkel-Paar-Konstante k¢ in Gleichung (3.55) ist jene Reaktionsrate, mit der die
Interstitial-Konzentration C; und die Vakanzdichte Cv ihre Gleichgewichtswerte Clc'lg

und C’Slg erreichen.

kge Krex
Gpp = 22 .Cpn-Cp — —X.( 3.54
pp = 7 Cp- Cr— £~ - Cor (3.54)
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Abbildung 7 Simulierte und gemessene Bor-Profile in Silizium nach einer Ausheilzeit
von 35 min bei 1000 °C (links) und bei 1100 °C (rechts)

Gp = —k; - (CI Cy - Y. cf;"g) (3.55)

Abb. 7 zeigt einen Vergleich zwischen dem Experiment und der Simulation aufgrund
des beschriebenen Paar-Diffusions-Modells fiir zwei RTA-ProzeBschritte. Das in der
Abbildung ebenfalls dargestellte Ausgangsprofil wurde durch Ionenimplantation mit
einer Dosis von 10'* cm~2 und einer Energie von 70 keV erzeugt. Die RTA-ProzeBschrit-
te sind durch eine Ausheilzeit von 35 Minuten und einer Temperatur von 1000 °C (linker
Teil der Abbildung) bzw. von 1100 °C (rechte Darstellung) gekennzeichnet. Die exzel-
lente Ubereinstimmung von Messung — die Daten stammen von [57] — und Simulation
soll jedoch nicht vortiduschen, daB alle bei der Diffusion auftretenden Phiinomene bereits
wissenschaftlich fundiert geklirt sind.

4 Oxidation

Der durchschlagende Erfolg der auf Silizium basierenden Halbleiterbauelemente ist
nicht zuletzt auf die hervorragenden Eigenschaften von Siliziumdioxid zuriickzufiihren,
wobei vor allem die Stabilitit sowie die isolatorischen und dielektrischen Eigenschaften
zu nennen sind. Die schon friihzeitig begonnenen Untersuchungen iiber die Oxidation
planarer Siliziumscheiben (Wafer) gipfelten bereits im Jahre 1965 in dem eindimensio-
nalen Modell fiir das Oxidwachstum von Deal und Grove [5], welches noch heute fiir fast
alle ProzeBsimulatoren die Basis zur Behandlung von Oxidationsvorgingen darstellt.
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Dem Modell von Deal und Grove liegt die Hypothese zugrunde, daB die oxidierenden
Molekiile — Sauerstoff oder Wasser, je nachdem, ob es sich um trockene oder nasse
Oxidation handelt — durch die bereits bestehende Oxidschicht bis zur Si/SiO,-Grenz-
schicht transportiert werden, um dort mit Siliziumatomen zu reagieren. Diese Uberle-
gungen fiihren letztlich zu folgendem linear-parabolischen Wachstumsgesetz:

A 4.-B
d°x=5' <—1+\/1+"Zz—"(t+to)) (4.56)
Ig i
A=2‘Dox'<kl+%) , B=2‘Dox'C°GTx, to:M;.@

Dabei bedeuten D,, die Diffusionskonstante der oxidierenden Molekiile in SiO, und
Cg(‘g deren Gleichgewichtsdichte an der Oxidoberfliche, k; ist der Reaktionskoeffizient
an der Si/SiO;-Grenzschicht, h bedeutet den Massentransportfaktor, NV ist die Dichte
der oxidierenden Molekiile im wachsenden Oxid (= 2.2 - 10% O;-Molekiile/cm?® bzw.
4.4 - 1022 H,0-Molekiile/cm?®) und doyg ist die Oxiddicke zum Zeitpunkt ¢ = 0.

Fiir sehr groBe Oxidationszeiten, das heift fiir £ 3> to und ¢ > A%/(4 - B) entartet
Gleichung (4.56) zum parabolischen Oxidwachstum: dox = v/ B - t. Im anderen Extrem-
fall kurzer Oxidationszeiten und damit sehr diinner Oxidschichten (¢t + to < A2/(4- B)
und d,x € A) ergibt sich nach Durchfiihrung einer Taylorreihenentwicklung von Glei-
chung (4.56) unter Vernachlissigung der Terme hoherer Ordnung die lineare Beziehung
dox = doxo + (B/A) - t.

Wihrend das Modell von Deal und Grove fiir den nassen Oxidationsvorgang erfolg-
reich anwendbar ist, gibt es das Wachstum sehr diinner Schichten (= 20 nm) mittels
trockener Oxidation nicht richtig wieder. Schon die Autoren selbst haben seinerzeit er-
kannt [5], daB zu Beginn der trockenen Oxidation ein verhéltnismiBig rasches Wachstum
zu beobachten ist. Als einfachste Korrektur kann zur Anwendbarkeit dieses Modells fiir
geringe Schichtdicken angenommen werden, daB sich bereits auf der gereinigten, noch
nicht dem OxidationsprozeB unterworfenen Siliziumscheibe eine Oxidschicht von etwa
10 nm befindet. Im Zuge der rasanten technologischen Entwicklung werden inzwischen
sehr diinne Oxidschichten verwendet, welche die Funktionsweise des Bauelementes
nachhaltig beeinflussen, wie beispielsweise das Gate-Oxid im MOS-Transistor, wes-
halb es eine Vielzahl von Untersuchungen und Modellbildungen fiir das anfanglich
rasche Oxidwachstum gibt (z.B. [28,36,50,75]), welches unter anderem nicht nur von
der Kristallorientierung sondern auch von der Art der Vorbehandlung der Siliziumschei-
be abhingig ist.

Mit der Einfithrung nichtplanarer Strukturen hat das eindimensionale Modell von
Deal und Grove seine unmittelbare Anwendbarkeit verloren. Das in diesem Zusammen-
hang wohl bedeutendste Beispiel ist die Ausbildung des sogenannten Vogelschnabels
(bird’s beak) bei der Erzeugung des isolierenden Feldoxids bei MOS-Strukturen mit-
tels des LOCOS-Prozesses (LOCal Oxidation of Silicon). Die dabei infolge des groBen
Unterschiedes in den Dicken von Gate- und Feldoxid entstehende zweidimensionale
Struktur wurde in den meisten ProzeBsimulatoren auf analytischem Wege mittels der
Fehlerfunktion erfa3t {33,46].
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Fiir neuere Technologien mit nichtplanaren Strukturen oder Polysiliziumschichten
sind analytische Modelle nicht mehr zielfithrend anwendbar. Das Oxidationsmodell von
Deal und Grove dient jedoch auch fiir die zwei- bzw. dreidimensionale Simulation als
Grundlage, indem die Diffusionsgleichung der oxidierenden Molekiile (4.57) mit den
entsprechenden Randbedingungen (4.58) gelost wird.

div (Dyy - grad Cox) =0 (4.57)
= o ke Cu an der Si/SiO,-Grenzschicht
Jox - 1L = { h-(Cox — CS'8)  an der SiOy-Oberfliche (4.58)

Wihrend der Oxidation treten mechanische Spannungen und damit auch Verzerrun-
gen im Oxid auf, welche bei einem inhomogenen Wachstum beriicksichtigt werden
miissen. Die mechanische Beschreibung eines elastischen Korpers basiert einerseits auf
den Bewegungsgleichungen (4.59) sowie auf den Beziehungen zwischen mechanischer
Verzerrung € und mechanischer Verschiebung u, welche in Gleichung (4.60) in linea-
risierter Form angegeben ist. Die Anwendbarkeit der Linearisierung ist durch die in
der Praxis durchaus erfiillte Bedingung gegeben, daB nur kleine Verformungen im Ver-
gleich zur Volumseinheit auftreten.

3
doij O%u; .
k K,=p - —2, firj=1.23 4.
;:1 Bz, +K;j=p 52 @ urg (4.59)
1 6u,- 8‘U.j .. .
o= . — { = V1= ,2, .
Eij 5 <3mj + 62:1-) , firi=123;7=1.23 (4.60)

Die Schreibweise der beiden Gleichungen beinhaltet die Tensornotation, derzufolge
sich die Indizes auf die Ortskoordinaten beziehen (z1=z, 2=y, £3=2, 023=0y;). ¢
bedeutet den mechanischen Spannungstensor zweiter Stufe, p die Massendichte und
K eine duBere, auf das jeweilige Volumselement angreifende Kraft (beispielsweise die
Gravitation), welche fiir die Simulation ebenso wie die Beschleunigung der Volumsele-
mente vernachldssigbar ist. Bei der Reduktion dieser dreidimensionalen mechanischen
Beschreibung auf zwei Ortsdimensionen ist zu beachten, daB dadurch zwar die Verzer-
rungen in der dritten Dimension verschwinden, nicht jedoch im allgemeinen auch die
mechanischen Spannungen.

Bei ProzeBtemperaturen iiber 950 °C wird das Oxid im allgemeinen als viskos an-
genommen [31]; der langsame Oxidflu wird — unter der Voraussetzung, da das Oxid
inkompressibel ist (div ¥ = 0) — durch Gleichung (4.61) beschrieben, in der u die Vis-
kositdt und ¥ die Geschwindigkeit des Oxids sowie P der hydrostatische Druck sind.
In heutigen ProzeBsimulatoren hiufig eingesetzte Modelle fiir die physikalischen Pa-
rameter k., Dox und u unter Beriicksichtigung mechanischer Deformationen sind den
Beziehungen (4.62) angegeben [48, 64].

div (p - grad¥) — grad P =0 (4.61)
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h:k?.exp(—an'vk> , D0x=Dgx.exp<_P‘VD)

k-T k- T
p=u’ exp(ap-P), firP<O0 (4.62)
0 T/oc . 2.kT ¢
— — to. = =—, fir P
L= Sinh (/o) mit o, v fir P> 0

Dabei bedeuten o, die mechanische Spannung normal zur Oberfliche, 7 die Scher-
spannung und o, eine kritische Spannung: fiir 7 > o, verschwindet die Viskositit und
das Oxid befindet sich im Bereich der plastischen Verformung, wihrend fiir Scher-
spannungen unterhalb der kritischen Spannung viskoelastisches Verhalten festzustellen
ist. Die Koeffizienten Vi, Vp, V. und ap in den Relationen (4.62) stellen geeignete
Anpassungsparameter dar.

S Topographiesimulation

Obwohl die Simulation der Verdnderungen der geometrischen Struktur wihrend be-
stimmter ProzeBschritte erst relativ spit — im Vergleich beispielsweise zur Ionenim-
plantation und Diffusion — Einzug in ProzeBsimulatoren gefunden hat, liegen die ersten
Ansitze bereits fast zwei Jahrzehnte zuriick {43]. Die Ursache fiir die spite Beriick-
sichtigung liegt vor allem darin, daB erst bei der durch die Hochintegration gegebene
Miniaturisierung eine idealisierte Darstellung der Strukturen sich als eine mehr und mehr
unzureichende Voraussetzung herausstellte. Nachdem sich in der ersten Phase die mei-
sten Untersuchungen in ihrer Anwendung nur mit der Lithographie beschiftigt haben
(z.B. [20,21,29,52]), existieren mittlerweile auch viele Publikationen iiber Methoden
fiir die Simulation von Atz- und Depositionsprozessen (z.B. [45,63,68,69]). Heutzutage
gibt es bereits eine Reihe etablierter Programme zur Topographiesimulation, wobei in
den letzten Jahren der Schwerpunkt auf der Entwicklung von Werkzeugen zur dreidi-
mensionalen Simulation lag [13,34,51].Im folgenden werden die wichtigsten Methoden
zur Topographiesimulation besprochen.

5.1 String-Algorithmus

Der von Jewett et al. [30] bereits im Jahre 1977 vorgeschlagene sogenannte String-
Algorithmus hat ohne Zweifel die groite Verbreitung in der Topographiesimulation
erfahren. Bei diesem Verfahren wird der Rand des Simulationsgebietes mittels Anei-
nanderreihung von Punkten (string) approximiert, indem sich jeder Punkt entlang einer
vorausberechneten Richtung bewegt. Wie in Abb. 8 zu sehen ist, stellt der sich durch
Verbindung der neuen Punkte ergebende Polygonzug die Randkurve der Geometrie zum
neuen Zeitschritt dar.
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Abbildung 8 Schematische Darstellung des String-Algorithmus

Die Richtung des Bewegungsvektors eines Punktes (Va) ergibt sich aus dem arith-
metischen Mittel der Normalvektoren der angrenzenden Liniensegmente (1\7' 1 und ]Vz),
und der Betrag errechnet sich aus dem Produkt von Zeitschritt und Atzrate. Das Vorzei-
chen der Atzrate bestimmt die Richtung der Punktbewegung und unterscheidet damit
zwischen Atzen und Deposition.

So einfach der String-Algorithmus vom Prinzip her zu sein scheint, ergeben sich
bei dessen Anwendung doch eine Reihe von Problemen. Zunéchst ist zu bemerken,
daB die alleinige Information iiber die Punktkoordinaten unzureichend ist, da eine ge-
ordnete Folge von Punktkoordinaten oder eine Zusatzinformation iiber die Richtung
der Liniensegmente vorhanden sein muB, um die Richtung der Punktbewegung korrekt
bestimmen zu konnen: Infolge der Bewegung der Randkurve riicken Punkte entweder
derart eng zusammen, daB Punkte in geeigneter Weise entfernt werden miissen, oder
die Randpunkte entfernen sich zu weit voneinander, sodaB ein Einfiigealgorithmus an-
gewendet werden mufl. Weiters ist besonderes Augenmerk auf Bereiche der Berandung
zu legen, wo diese durch eine starke Kriimmung gekennzeichnet ist. Ohne zusitzliche
MaBnahmen, wie beispielsweise die Entfernung von Punkten bei konkaven Ecken sowie
die Punkt-Korrektur (Anderung der lokalen Atzrate) bei konvexen Ecken, wiirden bei
strikter Anwendung des String-Algorithmus intolerable Fehler entstehen.

Ein schwerwiegendes Problem tritt an konvexen Ecken des Simulationsgebietes dann
auf, wenn sich die Punkte des Randes wihrend eines Zeitschrittes zu weit bewegen.
Dies hat ndmlich das unrealistische Verhalten zur Folge, daB Liniensegmente einander
iiberschneiden und sogenannte Oberflichen-Schleifen (Loops) gebildet werden. Die
Abb. 9 illustriert im linken Teil das Entstehen einer derartigen Schieife schematisch; im
rechten Teil ist das Ergebnis der Simulation einer Photolackentwicklung mit SAMPLE
[51] bei einer Entwicklungszeit von 15 Minuten ohne Entfernung der Oberflichen-
Schleifen zu sehen. Da eine Vermeidung der Bildung solcher Schleifen aus Griinden der
Effizienz nicht moglich ist — dies wiirde sowohl eine extrem feine ortliche Auflésung als
auch kiirzeste Zeitschrittweiten bedingen —, werden als KorrekturmaBnahme wihrend
der Simulation die entstandenen Schleifen eliminiert. Diese Auflésung von Schleifen
mu$ allerdings moglichst frithzeitig erfolgen, weil sonst im allgemeinen iiberaus kom-
plizierte Gebilde entstehen, deren Korrektur zunehmend aufwendiger wird.
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Abbildung 9 Bildung von Oberflichen-Schleifen: schematische Darstellung (links) und
Simulationsergebnis (rechts)

Bei der Betrachtung von drei Ortsdimensionen stellt sich der bislang eindimensionale
,otring® als zweidimensionales Oberflichengitter dar, wobei Dreiecksgitter als Oberfli-
chensegmente verwendet werden. Wie schon beim zweidimensionalen Fall ergibt sich
auch hier die Forderung nach einem geordneten Oberflachengitter zwecks eindeutiger
Bestimmung der Richtung der Punktbewegung. Allerdings besteht nun ein geordnetes
Gitter aus Dreiecken, deren Punkte in aufsteigender Reihenfolge angeordnet sind, sodaB
sich die Orientierung der Oberflichensegmente und damit die Richtung des Normalvek-
tors eines Dreiecks bestimmen 148t _

Wihrend die selbstversténdlich auch im dreidimensionalen Fall auftretenden Proble-
me mit zusammenriickenden bzw. auseinanderlaufenden Punkten in dhnlicher Weise
losbar sind wie in zwei Ortsdimensionen, stellt die Aufldsung von Oberflichenschieifen
unvergleichlich héhere Anforderungen nicht nur an die Methodik sondern vor allem
auch an die erforderlichen Rechnerressourcen. In der dreidimensionalen Simulation
muB jedes Dreieck des Oberflichengitters dahingehend untersucht werden, ob es eines
der iibrigen Dreiecke schneidet. Die einander schneidenden Dreiecke miissen entspre-
chend ihrer Schnittlinie modifiziert werden, und anhand der angrenzenden Dreiecke ist
dann der Oberflichen-Schleifen zu lokalisieren, wonach zugehdrige Punkte, Linien und
Dreiecke aus dem Gitter zu entfernen sind [19)].

5.2 Ray-Trace-Algorithmus

Beim Ray-Trace-Algorithmus, welcher von Hagouel [17] im Jahre 1976 vorgestellt
worden ist, werden die Punkte der Simulationsgeometrie entlang der Trajektorien von
Strahlen bewegt, welche durch ein inhomogenes Geschwindigkeitsfeld wandern. Bei der
gegebenen Problemstellung entspricht die Ausbreitungsgeschwindigkeit der zugehéri-
gen Wellen der Atz- bzw. Depositionsrate. Die Bewegung der Trajektorie ist durch
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Abbildung 10 Schematische Darstellung des Ray-Trace-Algorithmus
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der Trajektorie und v(7) das skalare Atzratenfeld bedeuten. Nach Verwendung der

Umformung grad (IT(%)) = er’)" -grad v(7) und Diskretisierung nach dem Wegelement
s ergibt sich:
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As ist dabei der Weg, den ein Punkt der Trajektorie zwischen den Punkten P, und P
mit einer mittleren Geschwindigkeit vy (7) zuriicklegt. Unter der Annahme, dal die
Anderung der Atzrate zwischen den beiden Punkten klein ist, gilt Gleichung (5.65),
welche schlieBlich zusammen mit der Beziehung As = vn(F) - At zur endgiiltigen
Formulierung (5.66) fiihrt, welche die Richtungsdnderung der Trajektorie vom Punkt
P, zum Punkt P; in Abhingigkeit vom Gradienten der Atzrate beschreibt.

1 1 1 1
w5 (5t w) 09
52-51 =—E%t—(—?—-gradv(ﬂ-m+§x- (%—1) (5.66)

Wie Abb. 10 veranschaulichen soll, sind die einzelnen Trajektorien voneinander un-
abhdngig, weshalb dieser Algorithmus keine vollstindige I.6sung des Topographiepro-
blemes beschreibt: Am Ende der Simulation liegt nur eine Punktverteilung als Resultat
vor, aus der erst die tatsichliche Simulationsgeometrie rekonstruiert werden mu8, was
dann nur unzureichend erfolgen kann, wenn das Auseinanderdriften von Trajektorien
zu unverhéltnismaBig groBen Gebieten ohne Informationen iiber die Lage von Punkten
fithrt. Durch Uberschneidung von Trajektorien kommt es bei der Rekonstruktion der
Geometrie auch bei diesem Verfahren zu Oberflichen-Schieifen. Diese verhalten sich
jedoch wesentlich harmloser als jene beim String-Algorithmus, da die Punktbewegung
ausschlieBlich von der gegebenen Atzratenverteilung und nicht von der méglicherweise
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schon inkorrekten Geometrie abhingt. Aus diesem Grund wachsen Oberflichenschlei-
fen nicht in alle Richtungen, sodaB deren rechtzeitige Entfernung keine Bedingung fiir
das Erzielen eines zweckdienlichen Simulationsergebnisses ist.

Der wohl gravierendste Nachteil des Ray-Trace-Algorithmus ist in der Topographie-
simulation wohl dadurch gegeben, daB damit nur isotrope Atzvorginge (chemisches
NaBitzen) behandelt werden konnen, da die Atzrate v(7) in Gleichung (5.63) durch ein
skalares, also richtungsunabhiingiges Feld festgelegt ist. Umgekehrt ist eine Erweiterung
auf die Erfassung der dritten Ortsdimension im Gegensatz zum String-Algorithmus
vollig unproblematisch, da keine aufwendige Uberpriifung und Beseitigung von Ober-
flichenschleifen wihrend der Simulation erforderlich ist.

Eine interessante Erweiterung stellt der sogenannte Ray-String- Algorithmus dar [38],
welcher die Vorteile von Ray-Trace- und String-Algorithmus verbindet. Dabei wird
die Geometrie durch eine Aneinanderreihung von Punkten, die durch Liniensegmente
verbunden werden, wie beim String- Algorithmus approximiert, doch die Bewegungs-
vektoren werden nicht in Abhéngigkeit von der Orientierung angrenzender Linienseg-
mente, sondern wie beim Ray-Trace-Algorithmus in Abhiingigkeit von einer gegebenen
Atzratenverteilung berechnet. Durch diese Kombination ergibt sich einerseits das we-
sentlich gutmditigere Verhalten des Ray-Trace-Algorithmus beziiglich der Oberflichen-
Schleifen, und andererseits liegt zu jedem Zeitschritt eine vollstindige Beschreibung
der Geometrie vor, wodurch nicht nur dessen Rekonstruktion entfillt sondern wie beim
String-Algorithmus Punkte bei Bedarf eingefiigt und entfernt werden koénnen.

5.3 Cell-Removal-Algorithmus

Bei dem im Jahre 1975 von Dill et al. [6] prisentierte Cell-Removal-Algorithmus wird
das gesamte Simulationsgebiet in rechteckige oder quadratische Zellen unterteilt, wobei
jede dieser Zellen entweder als vollstindig gedtzt, nicht geiitzt oder teilweise geitzt
charakterisiert ist. Die Oberfliche des Simulationsgebietes besteht aus nicht gedtzten
oder teilweise gedtzten Zellen, deren Nachbarzellen vollstindig gedtzt sind. Im Zuge
der Simulation werden nun einzelne Zellen in Abhiingigkeit von der lokalen Atzrate
sowie von der Anzahl der freiliegenden Zellseiten entfernt (Cell-Removal), wobei der
Zeitschritt jeweils genau so groB zu wihlen ist, daB die am schnellsten geiitzte Zelle
gerade zur Giénze entfernt wird.

Der urspriinglich nur fiir isotrope Atzverfahren vorgeschlagene Algorithmus 138t sich
prinzipiell auch auf anisotropes Atzen erweitern, indem man bei der Berechnung der
erforderlichen kiirzesten Atzzeit zur Entfernung einer Zelle die Anisotropie durch eine
entsprechende Gewichtung der freiliegenden Zellseiten beriicksichtigt.

Bei der Anwendung des Cell-Removal-Algorithmus auf ein Gebiet mit konstanter
isotroper Atzrate tritt ein essentielles Problem auf: Wie die in Abb. 11 dargestellten Atz-
fronten deutlich zeigen, weist das Verfahren bestimmte Vorzugsrichtungen auf, indem
entlang der Koordinatenachsen sowie in Richtung der Zelldiagonalen rascher geitzt
wird als in den iibrigen Ausbreitungsrichtungen. Die Ursache fiir dieses Verhalten liegt
nicht etwa in einer zu groben zeitlichen oder 6rtlichen Diskretisierung, sondern darin,
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daB bei der Untersuchung einer Zelle nur dessen vier unmittelbare Nachbarzellen — das
sind jene, die mit der betrachteten Zelle gemeinsame Kanten aufweisen ~ Beriicksich-
tigung finden, wodurch sich die Atzfront von Zeitschritt zu Zeitschritt nur in wenige
auserlesene Richtungen fortbewegen kann. Eine Verbesserung dieses unerwiinschten
Verhaltens wire durch Beriicksichtigung von mehr Nachbarzellen zu erreichen, da dies
eine Erh6hung der Anzahl der Vorzugsrichtungen mit sich brichte — allerdings um den
Preis eines wesentlich echdhten Rechenaufwands.

Der Cell-Removal-Algorithmus 148t sich ohne Schwierigkeiten auf die Erfassung
der dritten Ortsdimension erweitern, indem anstelle von Rechtecken oder Quadraten
nunmehr Quader oder Wiirfel als Zellen beniitzt werden. Die Berechnung der Zeitschritt-
weite ist zwar naturgemiB aufwendiger aber nichtsdestoweniger kein grundsitzliches
Problem [21]. Gerade in der dreidimensionalen Simulation kommt die Stirke des Cell-
Removal-Algorithmus, ndmlich dessen Stabilitdt, voll zum Tragen: im Gegensatz zum
String- und zum Ray-Trace- Algorithmus wird das Entstehen von Oberflichen-Schleifen
inhdrent vermieden.

5.4 Allgemeine Methode der fortschreitenden Oberfliche

Dieses erst in den letzten Jahren von Strasser et al. [62,63] entwickelte Verfahren kann
wohl zurecht als Meilenstein in der Topographiesimulation bezeichnet werden, da es die
meisten Nachteile der zuvor beschriebenen Algorithmen bereits im Ansatz unterdriickt.
Die grundlegende Idee stammt — wie auch die Octree-Diskretisierung in Kapitel 2.2
— aus einem vollig anderen Fachgebiet, ndmlich der digitalen Bildverarbeitung, wo
grundlegende Bildoperationen verwendet werden, um digitale Bilder zu beschreiben und
zu modifizieren. In dieser auch als Mathematische Morphologie bezeichneten Disziplin
{14,72] werden sogenannte ,strukturierende Elemente” verwendet, um ein gegebenes
digitales Bild in geeigneter Weise zu manipulieren. Die dortigen Verhiltnisse werden
nun auf die gegebene Problemstellung tibertragen, indem die Simulationsgeometrie als
digitales Bild aufgefafit und die Bewegung der Oberfliche mittels Bildverarbeitungs-
operationen beschrieben wird {61].
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Abbildung 13 Schematische Darstellung des isotropen Atzvorganges (links); strukturie-
rendes Element fir anisotrope Fortschreitung der Oberfliche (rechts)

Die Simulationsgeometrie wird wie bei der Cell-Removal-Methode mittels quadrati-
scher bzw. kubischer Zellen diskretisiert, wobei jede Zelle entweder als geiitzt (,,Vaku-
umzelle™) oder nicht geitzt (,,Materialzelle') charakterisiert ist. Wie in Abb. 12 zu sehen
ist, wird jeder Zelle somit zu jedem Zeitpunkt genau ein Materialindex (0 entspricht dem
Vakuum) zugeordnet. Aufgrund dieser zelluldren digitalen Beschreibung der Geometrie
ist eine hichst effiziente Anwendung der Bildverarbeitungsoperationen méglich, da sich
diese auf eine Summe logischer Verkniipfungen zuriickfiihren lassen.

Die Oberflache der Simulationsgeometrie besteht aus Materialzellen, deren Nachbarn
Vakuumzellen sind. Der Atz- oder Depositionsvorgang greift an diesen Oberflichenzel-
len an, da dort zumindest eine der vier Zellseiten gegeniiber dem Atzmedium bzw. der
Depositionsquelle freiliegt. Der linke Teil von Abb. 13 veranschaulicht die Bewegung
der Oberflache wihrend eines Zeitschrittes aufgrund eines isotropen Atzvorganges. Bei
kontinujerlicher Betrachtungsweise ist die Oberfliche zum Zeitpunkt ¢ der Ort aller
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Mittelpunkte fiir das strukturierende Element — in diesem Fall ein Kreis bzw. eine Kugel
—, und die Einhiillende dieser unendlich dicht aneinandergereihten Elemente stellt die
Oberfliche zum Zeitpunkt ¢ -+ d¢ dar. Im diskretisierten Fall bestimmen die Mittelpunk-
te der an die Oberflache angrenzenden Vakuumzellen die Lage des strukturierenden
Elementes (Abb. 12).

Obwohl grundsitzlich keinerlei Einschrankungen beziiglich der Wahl der geometri-
schen Form des strukturierenden Elementes bestehen, hat sich fiir die Simulation von
Atz- und Depositionsprozessen eine elliptische bzw. ellipsoidale Form als zweckmiBig
herausgestellt. Aus dem rechten Teil der Abb. 13 ist fiir den zweidimensionalen Fall zu
entnehmen, daB zum Zeitpunkt ¢ an jedem Punkt der Oberfliche eine Ellipse definiert
wird, deren Achsenlingen a und b durch die lokale Atzrate gegeben sind und deren
Richtung, also der Winkel a, durch die Oberflichennormale bestimmt wird. Wihrend
der Simulation eines Zeitschrittes werden bei einem Atzvorgang all jene Materialzellen,
deren Mittelpunkte innerhalb des strukturierenden Elementes zu liegen kommen, mar-
kiert (siehe die dunklen Zellen mit dem Materialindex 1 in Abb. 12 innerhalb der Kreise).
Erst wenn der Markierungsvorgang fiir den betrachteten Zeitpunkt abgeschlossen ist,
wird der Materialindex der markierten Zellen auf 0 gesetzt. Durch dieses Markierungs-
verfahren — anstelle der naheliegenderen sofortigen Ricksetzung des Materialindex —
wird erreicht, daB das Ergebnis von der Reihenfolge der untersuchten Zellen unabhingig
1st.

Wenn die Atzfront wihrend der Simulation eine Materialgrenze erreicht, dndert sich
am Prinzip des Verfahrens nichts, doch ist das strukturierende Element in geeigneter
Weise zu modifizieren. Dieses setzt sich — um beim zweidimensionalen Fall zu bleiben
-~ nunmehr aus zwei Ellipsenteilen zusammen, welche durch die Materialgrenze vonein-
ander getrennt sind. Infolge dieser Aufteilung ist gewihrleistet, daB auch beim Ubertritt
der Atzfront von einem Material in ein anderes die unterschiedlichen Atzraten und deren
Anisotropien korrekt erfaBt werden.

Die einzige mégliche Fehlerquelle bei der allgemeinen Methode der fortschreitenden
Oberfliche liegt in der Diskretisierung: Wenn ein strukturierendes Element zu wenige
Zellen beinhaltet und daher 6rtlich unzureichend aufgeldst wird, entstehen nicht mehr
korrigierbare Positionsfehler der bewegten Oberfliche.

In Abb. 14 ist das Ergebnis einer dreidimensionalen Simulation des Atzens eines
Kontaktloches zu sehen. Im ersten Schritt wurde mit einer isotropen Atzrate von
0.03 pm/min und einer Atzdauer von 1000 s eine 0.5 pm dicke Schicht entfernt,
und anschlieBend erfolgte die Durchatzung des Materials mit einer richtungsabhéingi-
gen Atzrate von 0.04 sm/min sowie einer isotropen Atzrate von 0.008 xm/min und einer
Atzdauer von 800 s. In der Simulation wurden je vier Zeitschritte bei einer értlichen
Diskretisierung von 100 Zellen/um in allen drei Ortsdimensionen verwendet.
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Abbildung 14
Simulation des
Atzens eines Kontakt-
loches

6 Zusammenfassung

Die Prozefisimulation umfafit heutzutage alle wichtigen technologischen ProzeBschrit-
te in der Fertigung von Halbleiterbauelementen, wie Lithographie, lonenimplantation,
Diffusion, Oxidation, Atzen und Deposition, und stelit ein nicht mehr wegzudenkendes
Hilfsmittel fiir die Verbesserung bestehender sowie die Entwicklung neuer Herstellungs-
verfahren dar. Stand der Technik ist zwar durchaus die Simulation unter Erfassung aller
drei Ortsdimensionen, doch wird diese - hnlich wie beim seinerzeitigen Ubergang von
der eindimensionalen auf die zweidimensionale Simulation - im allgemeinen nur dann
eingesetzt, wenn Effekte zu analysieren sind, deren Ursprung gerade in der Dreidimen-
sionalitidt der Problemstellung liegt, oder wenn die zweidimensionale Modellbildung
unzureichende Ergebnisse liefert.

Die Ursache fiir den zum Teil noch recht spirlichen Einsatz dreidimensionaler Si-
mulatoren ,,im tiglichen Gebrauch® liegt in erster Linie im enormen Ressourcenbedarf
derartiger Werkzeuge, welcher auch von modernen Rechnersystemen nur schwer zu
decken ist. Obgleich der numerische Aspekt auch in der Vergangenheit keineswegs ver-
nachldssigt worden ist, sind in nichster Zukunft besondere Anstrengungen beziiglich
der Entwicklung besonders effizienter Losungsverfahren erforderlich, wobei vor allem
auf eine mogliche Parallelisierung der Algorithmen besonderes Augenmerk zu legen
ist.

Dariiberhinaus stehen nach wie vor die Weiterentwicklung der physikalischen Mo-
delle und deren Implementierung im Vordergrund, da eine Fiille von Phinomenen noch
keineswegs wissenschaftlich fundiert geklirt sind. Hier mu8 allerdings die ProzeBsimu-
lation anldBlich des wachsenden Bedarfes dreidimensionaler Untersuchungen trotz der
rasant steigenden Rechnerleistungen mehr denn je die Balance zwischen dem prinzipiell
Machbaren und dem in der Praxis effektiv Einsetzbaren wahren.
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