
Р О С С И Й С К А Я А К А Д Е М И Я Н А У К 
СИБИРСКОЕ ОТДЕЛЕНИЕ 

А В Т О М Е Т Р И Я 

№ 2 1992 

ФИЗИЧЕСКИЕ АСПЕКТЫ МИКРО-
И ОПТОЭЛЕКТРОНИКИ 

УДК53.01.072: 681.3 

В. И. Абрашин, О. И. Величко, А. А. Егоров, В. А. Лабунов 
(Минск) 
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СРАВНЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 
ОДНО-И ДВУМЕРНЫХ РАСЧЕТОВ 

Разработана модель твердофазной диффузии примесей для случая одновре-
менного переноса примесных атомов посредством вакансионного и межузельного 
механизмов. Проведено одно- и двумерное моделирование процесса перераспре-
деления ионно-имплантированного мышьяка. Определены параметры в эф-
фективном коэффициенте диффузии примеси и лроведено сравнение результатов, 
полученных на основе решения одно- и двумерного уравнений диффузии. Совпа-
дение численных расчетов с экспериментальными данными для двух значений 
длительности отжига позволяет сделать вывод об адекватности разработанной 
модели. 

В настоящее время для формирования активных структур кремниевых 
интегральных микросхем (ИМС) большой степени интеграции используется 
метод ионной имплантации в сочетании с термообработками [1 ]. Конечное 
распределение электрически активных примесей при данном способе 
легирования определяется процессами твердофазной диффузии, протека-
ющими при постимплантационных отжигах. Полученные локальные легиро-
ванные области имеют микронные и субмикронные размеры. Это означает, что 
экспериментальное измерение распределений атомов примесей в данных 
областях практически невозможно. Единственным средством получения 
информации о распределениях примесных атомов является машинное мо-
делирование процессов твердофазной диффузии, сочетаемое с эксперимен-
тальными измерениями профилей распределения примеси на специальных 
тестовых структурах. Точность проведенных машинных расчетов в значитель-
ной мере зависит от адекватности используемых моделей твердофазной 
диффузии примесных атомов. 

Существующие модели термической диффузии примесей имеют ряд 
принципиальных недостатков, связанных с неадекватным описанием микро-
скопических механизмов переноса примесных атомов. Так, предполагается, 
что перенос примесйых атомов осуществляется в результате обмена местами 
атома примеси с вакансией, оказавшейся в соседнем узле решетки вследствие 
миграции по объему полупроводника («простой» вакансионный механизм 
[2 ]). Экспериментально установлено, что при нахождении вакансии в преде-
лах третьей координатной сферы атома примесей элементов 1П и V групп 
образуется вакансионно-примесный комплекс [3 ]. В результате миграции и 
распада этих комплексов происходит диффузия примесных атомов по ва-
кансионному механизму. Кроме того, экспериментально установлено, что ато-
мы элементов П1 и V групп мигрируют в кремнии посредством, как 
вакансионного, так и межузельного механизма диффузии [4 ]. Так, согласно 
[4], доля межузельного механизма в процессе диффузии мышьяка при 
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кг 

(2) 

1090 °С составляет 35 %, т. е. межузельный механизм может играть сущест-
венную роль. В то же время при моделировании рассматривается только ва-
кансионный механизм диффузии [5]. В случае же описания диффузии с 
помощью смешанного механизма [4 ] игнорируются концентрационные 
зависимости эффективных парциальных коэффициентов диффузии примесей 
с помощью вакансий и межузельных атомов кремния [6]. Физически это 
означает пренебрежение зарядовыми состояниями собственных точечных де-
фектов (СТД). В настоящее время установлено, что вакансии имеют зарядо-
вые состояния V~, V", V* 12],ипредполагается,чтомежузельныеатомы 
кремния находятся в зарядовых состояниях 1~ I* [7 ]. Однако не исключа-
ется существование и двукратно заряженных межузельных атомов [2 ]. 

Рассмотрим модель процессов твердофазной диффузии по смешанному 
механизму с одновременным учетом зарядовых состояний как вакансий, так и 
межузельных атомов кремния. 

Используем с этой целью комплексную модель процессов твердофазной 
диффузии [6 ]. В работе [6 ] получено уравнение диффузии атомов примеси в 
результате их взаимодействия с СТД при условии существования локального 
термодинамического равновесия меаду ^томами примеси в положении заме-
щения, СТД и комплексами атом примеси — СТД. Пренебрегая отклонением 
состояния газа электронов (дырок) от идеального, это уравнение можно пред-
ставить в виде 

С, = 2 V V (Cj^'CO + л'с^'' V ( С - V)]} , (1) 
к 

D'^ix) = С?" X 

Г 

c j - c x , о = с ^ ^ с х , o / c f ^ 

X = Г с ' - t f + V ( С - Л^)' + 4п1 1 /2nt, 
h" = C / y / i C ' - N ' f + , A = 1 + Л^ 

Представим функциональную зависимость эффективных коэффициентов 
диффузии (2) следующим образом: 

= д - (3) 

Выражение (3) было получено из (2) с учетом отталкивания атома примеси и 
СТД с зарядами одинакового знака. Учитывая вышеуказанные значения заря-
довых состояний СТД, в правой части выражения (3) можно ограничиться 
членами, пропорциональными 

Упростим теперь уравнение диффузии примеси (1). Как показано в [8 ], 
для широкого класса термообработок не слишком малой длительности распре-
деления нейтральных СТД в объеме полупроводника можно считать примерно 
однородными, т. е. 

С̂ С̂Х, О » €^"(0. (4) 
Подставляя (4) 

в (1) и учитывая (3), получим искомое уравнение 
диффузии атомов примеси с помощью смешанного (вакансионного и меж-
узельного) механизма диффузии: 

C, = V[D(x,t)hWa] - V [ D(x, t)h' V , (5) 

D(y Л = U{x, t) - D,{t) + , (6) 
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Д(0 = + Dfd^i t ) , (7) 

= ^ГС + M + + Pi) 

Pit) = Dl'd^^t)/[DfCl^t)]. (10) 

в выражениях (7)—(10) индексы F и / относятся к вакансиям и межузель-
ным атомам кремния соответственно. 

Из выражений (5), (6) видно, что уравнение диффузии (5) имеет форму, 
удобную для моделирования процессов легарования в производстве ИМС. Так, 
из (6) следует, что хотя (5) описывает диффузию одновременно и ва-
кансионным, и межузельным механизмами, при выполнении условия (4) эф-
фективный коэффициент диффузии имеет ^юрму, сходную с коэффициентом 
диффузии при чисто вакансионном механизме. Однако для смешанного ме-
ханизма ди(}^узии значения параметров в (6) зависят от времени термообра-
ботки, согласно выражениям (7) —(10). Как следует из (7) —(10), эти 
величины постоянны только тогда, когда неизменна доля межузельного ме-
ханизма. Значения параметров в выражениях (6)—(10) можно определить из 
контрольных экспериментов на одномерных тестовых структурах. Приведем 
в качестве примера результаты расчетов процесса перераспределения ионно-
имплантированного мышьяка. Рассмотрим случай имплантации большой до-
зы ионов примеси, когда при отжиге имеет место высококонцентрационная 
диффузия. Для определения параметров диффузии используем эксперимен-
тальные данные [9 ]. Эти данные представлены на рис. 1. Имплантация мышь-
яка проводилась с дозой 10" ион/см^ и энергией 50 кэВ в кремниевые подложки 
ориентации (111) р-типа проводимости с удельным сопротивлением 
0,5 Ом • см. Для предотвращения испарения примеси на поверхность под-
ложки осаждался слой двуокиси кремния ЗЮг. Термообработка проводилась в 
среде азота при температуре 1000 °С и длительности 20 и 60 мин. Здесь же 
представлены результаты численного моделирования процесса одномерной 
диффузии ионно-имплантированного мышьяка. Проведенные расчеты пока-
зали, что для данных условий термообработки функции Д(^) и p{t) слабо 
зависят от времени и их можно считать постоянными Д(<), p{t) = const в 
диапазоне 20 -f- 60 мин. Поскольку D,{t) не зависит от времени обработки, 

А(0 = = Д (Д — коэффициент диффузии мышьяка в собственном 
кремнии). Из выражений (8), (9) видно, что эффективные коэффициенты 
Piit) и/32(0 в этом случае также не зависят от времени. Так как коэ^ициенты 

постоянны, значение /3i определено из литературных данных 
фх = 100 [5]), а значение уЗг — из условия наилучшего согласования 
рассчитанных кривых с экспериментальными данными для двух значений 
длительности термообработки (^2 = 5). 

Для описания процесса кластерообразования также используем литера-
турные данные. Согласно [9 ] 

С = 

= 7 • 10-'^ехр[1,05эВ/(/(:вТ)], 

если С'выражена в cм"^ 
Как видно из рис. 1, рассчитанные с использованием разработанной ме-

тодики профили распределения мышьяка хорошо согласуются с эксперимен-
тальными данными, причем для разных времен термообработки. Сравним 
теперь полученную нами концентрационную зависимость эффективного ко-
эффициента диффузии мышьяка D(x, t)h с концентрационной зависимостью, 
предложенной в [ 10 ]: 

69 



Рис. I. Распределение ионно-имплантированного мышьяка после 
термообработки: 

экспериментальные данные ооответтвуюг дпнтелыюстям отжиг» 20 ( • ) и 

60 мин (X), сплошные линии - рассчитанные распределения полной концентра-
ции примесиьп атомоа 

Dir = hDt + гогсЧп,. (11) 

Сравнение показывает, что рассчитанные концент-
рационные зависимости ко^фициента диффузии 
примерно совпадают в диапазоне концентраций до 

а^мкм 2 . ю'мкм"^, затем значения D(x, t)h превышают 
значения Df, причем при С = 2 • 10* мкм"^ превы-

шение составляет 190 %. Последнее означает, что использование модели [ 10 ] 
не даст согласования с представленными экспериментальными данными. 
Отметим, что выражение (11) не отражает реальной концентрационной 
зависимости, так как по определению коэффициент диффузии в собственном 
кремнии Di = D* + D~, тогда как из (И) следует Di = D*. 

Проведем теперь сравнение полученной нами концентрационной зависи-
мости с зависимостью 111 ], также определенной из экспериментальных дан-
ных. С этой целью зависимость коэффициента диффузии от полной кон-
центрации примеси [11] представим в виде зависимости от С . Пересчитанная 
зависимость имеет вид полинома второй степени, т. е. согласуется с (6) и ка-
чественно не согласуется с (11). Отметим, что наличие квадратичного члена 
свидетельствует об участии в переносе атомов мышьяка и двукратно заряжен-
ных СТД. Количественно коэффициенты диффузии совпадают в области 
С ' < 2 • Ю^мкм"^, а при более высоких концентрациях значения, определен-
ные нами из данных [9 ], превышают значения пересчитанной зависимости 
[11 ] не более чем на 35 %. Это расхождение вполне объяснимо неточностью 
приближенного метода, использованного в 111] для определения концент-
рационной зависимости коэффициента диффузии. 

Полученное совпадение с экспериментом позволяет использовать предло-
женную модель для двумерного моделирования процесса перераспределения 
ионно-имплантированного мышьяка при формировании эмиттера биполярно-
го транзистора. Характерное сечение (Армируемой структуры изображено на 
рис. 2. Соответствующее двумерное распределение мышьяка после термообра-
ботки представлено на рис. 3. При расчетах учитывался процесс сегрегации 
примеси на границе раздела фаз. Значение коэффициента сегрегации выбрано 
по литературным данным = 0,01 [12 ]). 

Двумерное решение диффузионного уравнения осуществлялось конечно-
разностным методом, предложенным в [13]. Данный метод позволяет по-
лучить решение требуемой точности на равномерной сетке с небольшим 
числом точек дискретизации (20 х 30) и небольшим числом шагов по времени 
(20). 

Полученные результаты двумерного моделирования позволяют оценить 
погрешность, возникающую при одномерном моделировании технологи-
ческих процессов. Такие расчеты осуществляются с целью уменьшения «за-
трат» машинного времени и выполняются, как правило, по центральному 
сечению исследуемой области прибора. На рис. 4 приведены результаты рас-
четов распределений полной концентрации мышьяка для двух значений 
длительности термообработки, выполненные с использованием одно- и дву-
мерной моделей. Соответствующие распределения концентрации электри-
чески активной примеси представлены на рис. 5. Как видно из рисунков, 
значения концентраций примеси, рассчитанные с использованием двумерной 
модели, существенно отличаются от аналогичных значений одномерных рас-
четов. Это особенно касается значений полной концентрации примеси в высо-
коконцентрационной области. В то же время видно, что значения глубин 
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Рис. 2. Характерное сечение эмиттерной об-
ласти биполярного транзистора на стадии им-

плантации ионов мышьяка: 
на поверхность двуокиси кремния нанесен слой фото-
резиста, в котором вытравлено «окно* для локального ле-

гирования 

Рис. 3. Двумерное распределение ионно-им-
плантированного мышьяка после термообра-

ботки: 
характерный размер «окна» имплантации d = 0,1 мкм, 

длительность отжига 20 мин 

С , МКМ - Л 

10 

Ю'Л 

О 0,2 0,4 0 0,2 аг^мкм 

Рис. 4. Рассчитанные профили распределения 
полной концентрации мышьяка: 

1 - одномерная диффузия в тестовой ст>укгуре; 2 -
двумерная диффузия при характерном размере «окна» 
</ = ОД мкм; 3 - двумерная диффузия при d = 0,1 мкм. 

Длительность отжига: о - 20; » - 60 мин 

10' 

\ 
-1—г 

г> 

хг 

• х\ 

• \ 

X 
1 1 1 1 

О 0,2 0,4 0 0,2 я,мкм 

Рис. 5. Рассчитанные профили распреде-
ления концентрации электрически активного 

мышьяка: 
I - одномерная диффузия в тестовой структуре; 2 -
двумерная диффузия при характерном размере «окна» 
</ = ОДмкм; 3 - д в у м е р н а я д и ф ф у з и я при 
d « 0,1 мкм. Длительность отжига: в — 20; b — 60 мин 

залегания р—«-переходов в области центрального сечения, рассчитанные с 
применением одно- и двумерных моделей, мало отличаются друг от друга. 

выводы 

Разработана модель диффузии примесей для случая одновременного пере-
носа примесных атомов вакансионным и межузельным механизмами. 

Проведены численные одно- и двумерные расчеты высококонцентраци-
онной диффузии ионно-имплантированного мышьяка и идентифицированы 
параметры в эффективном коэффициенте диффузии. 

Показано, что при субмикронных размерах легированных областей 
приближенные расчеты распределений полной концентрации примеси, вы-
полненные с использованием одномерной модели диффузии, существенно 
отличаются от результатов, полученных для двумерной модели. В то же время 
соответствующие значения глубин залегания р—/t-переходов в области цент-
рального сечения эмиттера биполярного транзистора в некоторых случаях 
близки друг другу. 
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