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Рассмотрены физико−
математические модели и чис-
ленные алгоритмы, позволяющие 
достаточно точно моделировать 
современные технологические 
процессы, такие как низкоэнер-
гетическая ионная имплантация 
и быстрая термообработка. 
Разработанный на основе этих 
моделей программный комплекс, 
интегрированный в систему 
сквозного моделирования про-
цессов и приборов интегральной 
электроники Silvaco ATHENA, 
дает возможность использовать 
модели и методы расчета, аль-
тернативные реализованным в 
известных программных продук-
тах, главным образом в решении 
задач с малой глубиной форми-
руемых легированных областей.
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Введение

При создании локальных леги-
рованных областей элементов крем-
ниевых СБИС основными техноло-
гическими процессами являются 
низкоэнергетическая (с энергиями 
0,5—50 кэВ) ионная имплантация 
атомов примесей с последующими 
быстрыми термообработками. Со-
четание такого рода имплантации 
и быстрого термического отжига 
(БТО) позволяет изготавливать при-
боры со сверхмалыми размерами 
переходов. При таких технологиях 
характерно образование профилей 
примесей сложной конфигурации 
[1, 2]. Экспериментальный подбор 
технологических режимов произ-
водства СБИС — дорогостоящий 
и длительный процесс, поэтому 
математическое моделирование 
является необходимым инструмен-
том разработки и исследования ис-
пользуемых процессов, в частности 
ионной имплантации и диффузион-
ного переноса имплантированных 
атомов при постимплантационных 
термообработках. Необходимость 
получать расчетные профили рас-
пределения примесей, адекватных 
реальным, предполагает высокий 
уровень физико−математических 
моделей низкоэнергетической ион-
ной имплантации и БТО. Но даже 
последние версии программного 
обеспечения, предназначенного для 

сквозного моделирования производ-
ства изделий микроэлектроники, не 
позволяют достаточно точно прогно-
зировать распределение легирую-
щих примесей при быстрых высоко-
температурных термообработках. 
У поверхности полупроводника рас-
четные данные, полученные при ис-
пользовании таких программ, могут 
существенно отличаться от экспери-
ментальных результатов [1—3]. В то 
же время точная информация о рас-
пределении атомов примесей во всех 
участках области моделирования 
необходима для эффективного рас-
чета электрических характеристик 
полупроводниковых приборов.

Ниже рассмотрены физико−
математические модели и численные 
алгоритмы, позволяющие достаточ-
но точно моделировать современные 
технологические процессы создания 
элементной базы СБИС. Приведен-
ные методы и результаты иссле-
дований основаны на более ранних 
публикациях [4—11].

Моделирование процесса 
низкоэнергетической ионной 

имплантации

Модель базируется на числен-
ном решении обратных кинетиче-
ских (транспортных) уравнений 
Больцмана. Обратное кинетическое 
уравнение описывает эволюцию 
функции F(r, n, E) распределения 
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ионов по энергиям E и направлениям движения n в 
точке r. Для описания изменений функции распре-
деления используем концепцию сечений рассеяния. 
Если частица движется со скоростью v = (2E/M1)1/2, 
то вероятность рассеяния в состояние, соответствую-
щее сечению dσ, за время δt будет равна Nvδtdσ, где 
N — концентрация атомов мишени, которая может 
зависеть от r. Интеграл рассеяния должен включать 
в рассмотрение процессы, приводящие как к удале-
нию частиц из состояния (E, n, r), так и к пополнению 
данного состояния (E, n′, r) за счет рассеяния [11]. 
Уравнение для функции распределения F получаем 
с учетом баланса вероятностей до и после продвиже-
ния иона на некоторое, достаточно короткое расстоя-
ние δr (δr параллельно n). После прохождения ионом 
расстояния δr существует вероятность столкновения 
fn = N|δr|dσn′, характеризующегося переданной энер-
гией Tn и появлением двух ионов: одного с энергией 
(E − Tn) и углом n′, другого (атома отдачи) с энергией 
Tn и углом n″. Кроме того, существует вероятность 
fe = N|δr|dσe(Te, E) того, что ион передает энергию 
электронам мишени.

Используя предположение о взаимной незави-
симости процессов ядерного рассеяния и электрон-
ного торможения, обратное кинетическое уравнение 
можно записать в виде

  

(1)

где ∂/∂r — производная по направлению δr.
Последний интеграл в уравнении (1), описы-

вающий вклад неупругого торможения, можно 
упростить. Учитывая, что масса электрона намного 
меньше массы налетающего иона и передаваемая 
электрону в одном столкновении энергия Te намного 
меньше E, разложим подынтегральное выражение 
в ряд по Te:

где Se(Е) = ∫Tedσe — полное сечение неупругого тор-
можения; Ωe

2(Е) = ∫Te
2dσe — страгглинг электронно-

го торможения. Вывод транспортного уравнения (1) 
приведен в работе [11]. 

Численное решение уравнения (1) позволило 
получить пространственные моменты распределе-
ния ионов бора, фосфора, мышьяка, сурьмы, BF2 и 
углерода при имплантации с энергиями от 500 эВ 
до 1 МэВ в материалы, применяемые в современной 
кремниевой технологии изготовления интеграль-
ных схем. Полученные пространственные моменты 
распределения имплантированной примеси исполь-
зуются для расчета концентрационных профилей 
распределения имплантированных примесей. Для 

построения двухмерных распределений примесей 
в многослойных непланарных структурах приме-
няют методы построения профилей, изложенные в 
работах [12—15].

Модель диффузии примесей в кремнии

В соответствии с современными представле-
ниями диффузия примесей замещения в полупро-
водниках осуществляется с участием точечных 
дефектов — вакансий (V) и собственных межузель-
ных атомов (I), которые с атомами примеси образуют 
подвижные примесно−вакансионные и примесно−
межузельные пары. Как показано в работах [4, 16, 17], 
диффузионный поток примеси можно представить 
в виде

 
 (2)

Здесь χ — общая концентрация носителей заряда, 
нормированная к собственной концентрации носи-
телей ne:

  (3)

Из закона сохранения частиц

и условий (2) и (3) получаем следующее нелинейное 
уравнение диффузии:

 

 (4)

p = 1, 2, 3, 0 < t ≤ T,

где 

В уравнениях (2)—(4) приняты следующие обо-
значения: 

CT = C + СAC — полная концентрация примеси; 
C — концентрация примеси в положении за-

мещения;
СAC — концентрация примесей, связанных в 

кластеры (в частности, для мышьяка 4 2,AC
DC KC C= χ  

где K — характерный параметр кластеризации; 

DC  — нормализованная концентрация дефектов, 
участвующих в кластерообразовании);

N — концентрация примесей противоположного 
типа проводимости;
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CV — концентрация вакансий, нормированная на 
термически равновесную концентрацию;

CI — концентрация собственных межузельных 
атомов, нормированная на термически равновесную 
концентрацию;

DE — эффективный коэффициент диффузии 
атомов примеси в поле внутренних упругих на-
пряжений по механизму образования примесно−
вакансионных комплексов,

где
 

E
iD  — собственный коэффициент диффузии ато-

мов по указанному вакансионному механизму; E
1β  

и E
2β  — параметры, описывающие относительный 

вклад в процесс переноса примеси однократно и дву-
кратно заряженных вакансий соответственно; 

DF — эффективный коэффициент диффузии 
примеси в поле внутренних упругих напряжений по 
механизму образования комплексов с собственными 
межузельными атомами, 

где F
iD

 
— собственный коэффициент диффузии ато-

мов примеси по механизму образования комплексов 
«атом примеси — собственный межузельный атом»; 

F
1β  и F

2β  — параметры, описывающие относитель-
ный вклад в процесс переноса примеси однократно и 
двукратно заряженных собственных межузельных 
атомов соответственно.

Уравнение (4) рассмотрим в одно−, двух− или 
трехмерной области G с границей Г и применим для 
него граничные условия общего вида:

 

 (5)

где n — вектор нормали к границе моделирования Г; 
параметр α1 принимает значение 0 либо 1; α2, α3 — 
функции, зависящие от учитываемых физических 
явлений на границе области моделирования. В част-
ности, при α1 = 1, α2 = α3 = 0 на границе Г имеют место 
условия отражения

Начальные условия можно записать как

  (6)

где значения C0(x) (x = x (p = 1), x = (x1, x2) (p = 2), 
x = (x1, x2, x3) (p = 3) задаются имплантационным 
распределением.

Распределения концентрации точечных дефек-
тов CV и CI в кремнии описываются квазилинейными 
параболическими уравнениями

  (7)

Здесь dV,I(C) — коэффициент диффузии;  — 
функция, зависящая от эффективной скорости дрей-
фа дефектов в поле внутренних упругих напряже-
ний;  — в этом слагаемом учтены средняя 
длина диффузионного пробега дефектов и среднее 
время их жизни;  — функция, зависящая от 
скорости генерации дефектов. Более подробно эти 
функции описаны в работе [10]. В частности, функ-
ция ψ1 определена через скорость дрейфа точечных 
дефектов, вычисляемую в виде

где vB — масштабный коэффициент.
Уравнение (7) замыкаем на границе Γ условием 

общего вида

 
 (8)

где α1 принимает значение 0 либо 1; α2 — коэффи-
циент рекомбинации; α3 — поверхностная длина 
рекомбинации.

Значения концентрации точечных дефектов в 
начальный момент времени CV,I(x, t)|t=0 могут быть 
рассчитаны при моделировании процесса ионной 
имплантации явно или согласно модели «+1» [18].

Численное решение нелинейной системы урав-
нений (4)—(8) основано на разностном методе [19]. 
Построим алгоритм для трехмерной задачи (p =
= 3) в случае, когда область G = [0, l1] × [0, l2] × [0, l3] ×
× [0, T]. Воспользуемся локально−одномерным ме-
тодом в целых шагах [19], дающим возможность су-
щественно сократить общее число арифметических 
операций по сравнению с прямыми методами. 

Введем сетку по времени ωτ = {t0 = 0, 
1

,
j

j k
k

t
=

= τ∑  
j = 1, 2, …, j0 , τk > 0}. 

Поставим в соответствие уравнению (4) цепочку 
одномерных уравнений 

 

 (9)
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 (10)

 

 (11)

tj−1 ≤ t ≤ tj; (x1, x2, x3) ∈ G, 

каждое из которых дополняется граничными усло-
виями отражения на соответствующих участках 
границы Г.

Уравнения (9)—(11) связаны следующим обра-
зом:

 
j = 2, 3, …, j0;

 
j = 1, 2, …, j0; 

(12)

Система дифференциальных уравнений (9)—(11) 
аппроксимирует трехмерное уравнение (4) в сум-
марном (интегральном) смысле. Уравнения (9)—(11) 
решаются совместно с уравнениями для дефектов 
(7), в соответствие которым, согласно локально−
одномерному методу, также ставим цепочки одно-
мерных уравнений

 
 (13)

 

 

(14)

 

 

(15)

Здесь  

Уравнения (13)—(15) дополняются условиями 

 j = 1, 2, 3

на соответствующих участках границы Г.

Уравнения (13)—(15) на временном слое tj 

0( 1, )j j=  связаны соотношениями, аналогичными (12). 
В качестве приближенного решения задачи (4)—(8) 
для t = tj, j = 1, 2, …, j0, в соответствии с теорией 
локально−одномерного метода [19] берем функции 

(3),
TC  (3)

VC  и (3) .
IC  

Задача (9)—(15) решается разностным методом 
[20]. Разностные уравнения для соотношений (9)—(15) 
на сетке строятся интегроинтерполяционным мето-
дом [20].

Уравнения диффузии примеси в SiO2 и условия 
сопряжения на границе раздела кремний—оксид 
были формализованы методом, изложенным в рабо-
те [21]. Этот численный метод позволяет корректно 
строить алгоритм без традиционно вводимого на гра-
нице раздела сред искусственного параметра — ко-
эффициента массопереноса. Выбор этого параметра 
весьма затруднителен для различных сред, приме-
сей и температур процесса. Данные по его значениям 
в различных источниках существенно отличаются. 
Предлагаемый подход моделирования профилей 
примесей можно использовать и для других, не на 
основе кремния, сложных структур.

Как было показано в работе [22], длиннопробеж-
ная миграция неравновесных межузельных приме-
сей, в частности бора и индия, является основным 
фактором в формировании «хвостов» распределений 
в области малой концентрации примеси как в случае 
ионной имплантации в кристаллический кремний, 
так и в случае внедрения примесей в предваритель-
но аморфизованные слои кремния. В соответствии с 
этим, приведенная выше модель была усовершен-
ствована: введен дополнительный поток диффузии 
неактивной межузельной примеси.

Модель была откалибрована с использованием 
экспериментальных данных для диффузии раз-
личных примесей в кремнии и оксиде кремния при 
равновесных и быстрых термообработках.

Результаты и их обсуждение

Продолжающееся уменьшение глубины 
p—n−пе реходов и поперечных размеров МОП−
транзисторов приводит к широкому использова-
нию низкоэнергетической ионной имплантации и 
быстрого отжига в КМОП−техпроцессах. На рис. 1 
(см. третью страницу обложки) приведен пример 
расчета распределений активных примесей в двух-
мерной области в результате процесса, исполь-
зующего p−HALO−легирование для подавления 
эффекта короткого канала: имплантация ионов As 
(2 · 1013 см−2, 40 кэВ), имплантация ионов бора (2 ×
× 1013 см−2, 2 кэВ), имплантация ионов бора (1 · 1014 см−2,
4 кэВ), отжиг 10 с при 1000 °С.

Для оценки корректности рассмотренной модели 
также сравнивали результаты расчетов с экспери-
ментальными данными из работ [23] и [1]. На рис. 2 
и 3 приведены результаты моделирования процессов 
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низкоэнергетической имплантации бора и мышьяка 
с последующими быстрыми термообработками.

На рис. 2 результаты расчета сравниваются с 
данными эксперимента [23], в котором бор имплан-
тировали в кремний с дозой 1 · 1014 см−2 и энергией 
2 кэВ, а затем проводили отжиг при 1000 °C в течение 
10 с. Параметры модели: β1 = 0,7, β2 = 0; в граничных 
условиях (5) для бора на границе оксид—воздух α1 =
= 1, α2 = 5 · 102 мкм−4, α3 = 0; для дефектов (собствен-
ных междоузлий кремния) в выражении (8) на грани-
це кремния α1 = 1, α2 = 1014 мкм−4, α3 = 0; νB = 10−14.

На рис. 3 приведены результаты, соответствую-
щие имплантации ионов As+ в кремний с энергией 
5 кэВ и БТО с температурами 850 и 950 °C, а так-
же результаты моделирования с использовани-

ем предложенных авторами моделей. В работе [1] 
имплантацию ионов мышьяка с дозой 1 · 1015 см−2 
в кремниевую подложку проводили при комнат-
ной температуре при различных энергиях: 5, 10 и 
15 кэВ. Далее образцы подвергали БТО в азотной 
среде в диапазоне температур 650—950 °C и вре-
мени 10—30 с. Затем с помощью метода вторичной 
ионной масс−спектрометрии (ВИМС) были полу-
чены профили распределения. Параметры модели: 
толщина слоя SiO2 — 0,01 мкм, параметры ГУ (5) на 
границе оксид—воздух: α1 = 1, α2 = 5 · 10−6 мкм−4, 
α3 = 0; для точечных дефектов на границе Si/SiO2: 
α1 = 1, α2 = 1014 мкм−4, α3 = 10−9 мкм−3, νB = 10−20, β1 =
= 3,67, β2 = 1,34.

Результаты расчетов с достаточной точностью 
соответствуют измеренным методом ВИМС про-
филям, включая приповерхностную область, где 
наблюдается «восходящая диффузия» и формирова-
ние локального максимума вблизи границы SiO2/Si. 
У поверхности кремния происходит рекомбинация 
собственных межузельных атомов, что приводит к 
появлению дополнительного потока примеси.

Заключение

Разработаны модели процессов низкоэнергети-
ческой ионной имплантации и БТО. На основе этих 
моделей создан программный комплекс, который по-
зволяет использовать эти модели и методы расчета 
в решении задач с малой глубиной формируемых 
легированных областей. С помощью разработанного 
программного обеспечения проведено моделирова-
ние различных процессов, в том числе имплантации 
ионов B, BF2, P, As, Sb, C в кремниевые структуры, 
соответствующие типичным сильнолегированным 
активным областям элементов современных СБИС, и 
последующего БТО. Результаты моделирования хо-
рошо согласуются с экспериментальными данными, 
полученными методом ВИМС.
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