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Resumo

O avango na minituarizagdo dos circuitos integrados depende do entendimento dos
processos eletrdnicos que ocorrem nas escalas nanometricas nas vizinhangas da superficie
dos filmes finos de Si que sd@o o principal material dielétrico da microeletronica atual.
Apesar da alta qualidade com que estes filmes sdo atualmente produzidos, a diminuicdo nas
dimensdes dos componentes tornam cada vez mais critica a agdo dos seus defeitos
estruturais, quimicos e morfolégicos no campo elétrico e consequentemente, na densidade
de injecdo de elétrons. Nesta tese estudamos a simulagéo da distribuicdo espacial do campo
elétrico local em funcdo de diferentes defeitos estruturais e de material, tais como
precipitados metalicos, cargas elétricas, em estruturas de capacitores MOS. As rugosidades
estruturais de interfaces de Si-giforam medidas experimentalmente por Microscopia de
Forca Atomica (AFM) e utilizadas nas simulacdes de tal forma a obter uma distribuicdo do
campo elétrico local bem proximo da realidade. Os resultados da simulagdo sdo comparados
com os valores de campo de ruptura obtidos experimentalmente em capacitores MOS.

Palavras-Chave:Si-SiO,, simulagdo computaciond]OS, filmes dielétricos.

Abstract

Progress in microelectronics requires a better understanding of electronic processes that
occur on the nanoscale on the surfacda§fof SiG,, which is the most important dielectric
material used in microelectronics technology. Despite the present high quality of such films,
the continuous reduction in the dimensions of components implies that structural, chemical
and morphological defects have important effects on the gradient of the electric field and
therefore on the distribution of the electric currents. In this thesis we studied the simulation
of the electrical field distribution in MOS capacitors as a function of the dielectric defects
such as metallic precipitates, fixed charges, roughnesses, and so on. The structural
roughnesses of the Si-Sinhterfaces were experimentally measured using Atomic Force
Microscopy (AFM) and employed in the computer simulations of the MOS capacitors to
obtain an accurate estimate of the distribution of the local electric field. The computer
simulation results are compared with the experimentally determined values of the breakdown
electric field in MOS capacitors.

Key-words: Si-Si0,, computer modeling, MOS, dielectric thin films.
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Capitulo |

Influéncias das Imperfeicbes Estruturais, Quimicas e

Elétricas em Capacitores MOS Nanométricos

1. Avanco da Microeletronica para a Nanoeletronica

O progresso da microeletrénica vem sendo conquistado através de aprimoramentos de
projetos, assim como dos materiais que constituem os dispositivos eletronicos. Atualmente o
"estado da arte" industrial da microeletrbnica esta no nivel de compactacdo deé 1,8x10
dispositivos por cA denominada geracdo VLSI [1] com transistores de dimensdes tipicas

de 0,5um ou menores.

Neste contexto, o estudo refinado da ruptura do dielétrico &S maior relevancia

pois os dielétricos sdo fundamentais na construcao dos dispositivos microeletrénicos. Com a
redugéo das dimensdes, realizadas com determinadas regras de escalonamento [2] tanto no
plano da superficie da lamina quanto nas dimensdes verticais, € necessario garantir que 0s
componentes elementares destes circuitos, tais como capacitores, diodos e transistores
operem em regime de campos elétricos elevados. Nestas condi¢cdes, 0s quatro itens
relevantes na fabricacdo de um dispositivo microeletrénico de alta qualidade, sdo: baixa
injecdo de corrente, baixo ruido, elevada dgtatle térmica e alta rigidez dielétrica. Muitos

dos progressos alcancados estdo relacionados com o0 sucesso na obtencdo de 6xidos de

silicio (SiQ,) ultra-puros, com baixissimas concentracdes de contaminantes e sem defeitos

estruturais.



Nos dispositivos microeletronicos atuais os defeitos estruturais com dimensfes de
micra, como as falhas de empilhamento, sdo eficientemente eliminados com o melhoramento
dos processos de fabricacdo. As impurezas emlisaes, tais como particulados e os ions
moveis K e Na, sdo reduzidas a concentracfes de traco (isto é, a quantidades minimas,
guase que imensuraveis) e neutralizadas através de pos-tratamentos, ou se possivel

completamente eliminadas através de procedimentos preventivos.

Os micro-defeitos tais como as rugosidades nas interfaces do dielétrico, micro-
precipitados e cargas fixas localizadas, sempre estiveram presentes nos dispositivos
microeletronicos, mas como seus efeitos elétricos séo localizados ou de curto alcance,
permaneciam relativamente mascarados pelos outros defeitos maiores e mais detrimentais,
existentes nos dispositivos da era pré-VLSI. Com a elgéin destes defeitos maiores e
mais detrimentais houve a possibilidade de ¢algdo de dispositivos menores, mas em
contrapartida mostrou também a emergéncia de uma nova categoria de defeitos, que se

caracterizam pelo tamanho "nanoscopico” (1 nanémetrd )0

O interesse pela distribuicdo espacial do campo elétrico vetorial numa estrutura MOS é
devido a influéncia deste parametro no mecanismo de ruptura do dielétrico. O campo

elétrico médio de rupturé; era satisfatorio na caracterizagéo do dielétrico. Por exemplo,

um filme de o6xido crescido por oddao térmica seca, a temperatura de IZD0com
espessura de 50 nm, sobre um substrato de silicio tipo-p, tem o campo de ruptura de
aproximadamente 8 MV/cm. No entanto, a evolucao tecnologica vem produzindo Oxidos
cada vez melhores e fez com que os campos de rupturas passassem a ter valores de 12 a 1.
MV/cm! Uma conseqiiéncia deste avanco € que o campo elétrico de ruptura (apesar de
ainda hoje ser tecnologicamente utilizado) deixou de ser caracteristico pois, amostras
nominalmente idénticas porém com "histéricos” ligeiramente diferentes, poderiam produzir
campos de ruptura bastante diferentes. Isto mostrou que a informacdo dada pelo campo
elétrico médio, a respeito das caracteristicas de ruptura dos dispositivos, ndo era mais

suficiente para esta nova categoria de filmes de dielétricos. Obter uncagi@lpara este
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fendmeno foi a forca impulsora da presente tese.

O tamanho tipico destes defeitos é uma fracdo das espessuriimedodef dielétricos
comumente utilizados nos dispositivos microeletrénicos [Figura I.1]. O tamanho destes
defeitos € portanto, inferior a espessura do 6xido, mas o alcance do efeito elétrico destes
defeitos, € comparavel as dimensdes da espessura do dielétrico, como sera mostrado neste

tese.

dc’)x (5-20 nm)
Interface Al - Sig

Interface Si - SiO2

[ k
Si Y0

Figura I.1 - Defeitos nanoscopicos: (a) rugosidades, (b) precipitados, (c) cargas fixas e (d)
cargas moveis.

Com a diminuicdo das dimensdes dos dispositivos microeletrénicos os filmes de
dielétricos passaram a ter espessuras cada vez menores. Os efeitos de superficie, presente
nas duas interfaces dibrfe, passaram a ter um efeito dominante, sendo que em alguns casos
existe até uma interacdo entre as duas interfaces. Uma fonte de efeitos de superficie € a

rugosidade das interfaces do SiO

O significado de rugosidade, assim como 0s parametros utilizados para



guantifica-la é também um dos objetos de estudo desta tese.

2. Objetivos

O objetivo deste trabalho € contribuir para o esclarecimento do mecanismo que rege o
processo de ruptura intrinseca de dielétrico. A ruptura extrinseca do dielétrico foi tomada
como ponto de partida para este estudo, através da determinacdo das influéncias de
rugosidades estruturais, impurezas e precipitados, cargas presentes no volume ("bulk") do
dielétrico e niveis energéticos presentes dentro da banda proibida do dielétrico, na ruptura
deste. A sintese dos efeitos elétricos de todos os defeitos supracitados € resumida em um
anico parametrorugosidade eletrénicaque € definida como a perturbacdo do campo
elétrico local, quando comparado com a distribuicAo dos campos elétricos do capacitor

ideal.

Von Hippel [3] e Frolich [4] foram os primeiros a tentar resolver o problema do
mecanismo de ruptura em dielétricogizaando a idéia de ruptura por avalanche e até hoje
variantes deste mecanismo sao propostos por alguns autores, tais como Klein [5] e
DiStefano [67]. Budenstein [8] abordou o problema da ruptura de dielétricos como sendo
um fenbmeno de erosao. Hararil[y e Wolters [11] estabeleceram a necessidade de uma
guantidade limite (critica) de carga a ser injetada no dielétrico para que haja a ruptura,

conhecida como carga de ruptura Q

Outro objetivo desta tese é fazer um estudo da quantificacdo da rugosidade de

interfaces de SiI/SKDEste estudo procurou abordar dois aspectos da medida da rugosidade:
i) Como a medida da rugosidade depende do tamanho da area de analise.

if) Como a medida da rugosidade depende da posicdo em que sdo obtidos os

dados na amostra.



3. Abordagem do problema
Este estudo consiste de trés partes:

i) Quantificacdo de rugosidades em interfaces Sj-SiO

if) Simulacéo de capacitores MOS com defeitos "idealizados".

if) Simulacdo de capacitores com defeitos "reais" e posterior comparacdo com as

caracteristicas elétricas de capacitores reais com caracteristicas semelhantes.

A primeira parte consistui num estudo de quantificacdo da rugosidade topografica das

interfaces SiQ) utilizando a microscopia de for¢a atomica como técnica para obtengéo da

topografia das interfaces. A parte de simulacdo de defeitos "idealizados" consiste no
modelamento dos defeitos e na simulacdo de um capacitor com estes defeitos modelados,
através do programa simulador de dispositivos MEDICI, para determinacédo dos seus efeitos

elétricos. A terceira parte consiste de medidas da topografia das interfaces, donsi®

substrato de silicio. A partir das topografias medidas dasaioésrfforam construidos
capacitores virtuais com interfaces iguais, e simulados para que fosse determinado a
distribuicAo dos campos elétricos locais. Foram feitos também testes de ruptura
("breakdown") nos capacitores construidos a partir das amostras reais. A partir dos
resultados destas trés etapas foram feitas correlacfes entre as rugosidades das interfaces d«

SiO, e os defeitos estruturais com a rigidez dielétrica dg. SiO

Para atingir este objetivo foi feito inicialmente um levantamento dos defeitos
estruturais, quimicos e elétricos que poderiam influenciar o fendémeno da ruptura dos filmes
de dielétricos ultra finos, de espessuras entre 5 a 20 nm. Para estas escalas, rugosidades
falhas de estequiometrias, cargas fixas, densidades de estados de interface e precipitados
podem influenciar o evento da ruptura do dielétrico. A maneira como estes defeitos podem
influenciar a ruptura do dielétrico foi estudada com auxilio de simulacbes de capacitores

MOS virtuais, construidos a partir de caracteristicas e defeitos citados na literatura. Foi
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utilizado um capacitor-matriz MOS idealizado, que denominamos Capacitor Ideal, onde foi
inserido um unico defeito por vez, e determinada a distribuicdo dos campos elétricos locais,
gue € um parametro fundamental para a determinacdo da rugosidade eletrénica e para o

mecanismo de ruptura.

4. Organizacéo da Tese

Esta dissertacdo esta organizada em treze capitulos, sendo este (Capitulo I) o de

introducéo.

O enfoque tedrico € apresentado nos Capitulos I, 1lI, IV, V e VI. Os procedimentos
experimentais, incluindo as simulacdes, sdo apresentados nos Capitulos VII, VIII e IX. Os
resultados e as discussdes sdo apresentados nos Capitulos X, XI e Xll. As conclusfes foram

apresentadas no Capitulo XIII.

O Capitulo 1l inicia a parte tedrica abordando os diferentes mecanismos de conducéo
em isolantes. O Capitulo Il € dedicado a apreg@t de um resumo dos possiveis

mecanismos de ruptura em dielétricos.

O Capitulo IV trata da apresentacdo dos diferentes modelamentos de rugosidades. No

Capitulo V sdo apresentadas as técnicas de medicdo de rugosidades em interface Si/SiO
O Capitulo VI completa a parte tedrica discutindo o conceito de rugosidade eletronica.

O Capitulo VII inicia a apresentacdo dos procedimentos experimentais com a

introducéo a quantificacdo de rugosidades da interface i-SiO

O Capitulo VIII define os procedimentos das simulacfes de capacitores MOS com
defeitos idealizados. O Capitulo IX descreve o procedimento utilizado na comparacéo de

capacitores reais com capacitores virtuais.

O Capitulo X apresenta os resultados e as discussdes sobre medidas rugosidades em



interface Si/Si@

O Capitulo XI apresenta e discute os resultados das simulacées de capacitores MOS

com estruturas idealizadas.

O Capitulo XllI focaliza e discute os resultados obtidos com a simulacdo de capacitores

com interfaces reais e compara com os desempenhos conseguidos pelos capacitores reais.

O Capitulo Xl apresenta as conclusbes, perspectivas e propostas para futuros

trabalhos.
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Capitulo I

Mecanismos deanducao em isolantes

1. Introducéo.

Em tecnologias de circuitos integrados, sdo amplamente utilizados filmes ou camadas
de isolantes elétricos. Eles podem ser utiizados para passivar superficies [1] ou para
construcédo de dispositivos MOS que funcionam a partir do principio de efeito-de-campo,
como o FED (field-effect diode) e JFET (junction field-effect transistor) [2]. Se esses
isolantes forem perfeitos, eles irdo impedir o fluxo de qualquer corrente ao serem
submetidos a uma diferenca de potencial. Na verdade, varios processos fisicos permitem que
cargas elétricas (elétrons, lacunas e ions) se movam em um isolante, resultando em uma
densidade de corrente que pode até ser consideravel, especialmente quando a espessura d

flme for pequena.

Neste estudo a discussao limitar-se-4 a conducgéo eletronica. Os elétrons que fluem
através do isolante podem setrinsecos(pertencentes ao isolante) extrinsecogserem
injetados por um eletrodo vizinho). No primeiro caso a condu¢cao depende das propriedades

do isolante, no segundo depende da natureza da interface isolante-eletrodo.

Sera utilizada uma estrutura Metal-Oxido-Semicondutor (MOS) para analisar as

condi¢cBes de injecdo, que resumir-se-a a dois casos:

a) conducao limitada pela égao dos eletrodos (efeito Tunel [3,4], efeito Schottky
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b) conducédo limitada pelo volume ("bulk™) do isolante (efeito Poole-Frenkdl [6
corrente limitada pelo efeito de carga espacid@l][&onducdo "Hopping" - por
salto [10]).

Foi estudado como a corrente eletrénica varia com os parametros do isolante (natureza,
espessura), as condicdes de injecdo (natureza do eletrodos) e com as condi¢cdes externas

(potencial aplicado, temperatura).
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O mecanismo de conducdo em dielétricos € analisado neste trabalho devido a sua
importancia no mecanismo de ruptura de dielétricos, assim como, de maneira mais geral, no
funcionamento dos dispositivos MOS. A corrente tem sido considerada como um dos
parametros importantes na caracterizacdo da ruptura do dielétrid@][l1dtravés da

determinacdo da carga de rupturg. @ estudo dos mecanismos de condugdo visa

esclarecer a maneira como a carga € injetada no dielétrico e como estas cargas podem
produzir defeitos ao interagir com o dielétrico, pois é amplamente aceito que a ruptura do

dielétrico ocorre, em dltima instancia, devido aos defeitos. No dielétricg SiO

convencionalmente é assumido que existem apenas 0s mecanismos de canitagéas

pelo eletrodo que sdo o efeito Termoidnico e o efeito Tunel, incluindo neste dltimo o
mecanismo de Fowler-Nordhein. Entretanto, a acdo concomitante da corrente e da criacao
de defeitos no dielétrico, durante o funcionamento do dispositivo sugere uma conducao
paralela através dos defeitos, que vai aumentando gradualmente, até que, momentos antes
do evento da ruptura do dielétrico, esta se torna dominante devido a elevada densidade de

defeitos.

2. Alguns conceitos importantes

Nesta secdo serdo descritos conceitos comumelilieadats na descricdo dos
dispositivos MOS, mais especificamente dos capacitores MOS. Na descricdo destes

conceitos, sempre que possivel, sera analisado o carater macroscopico assim como o carater



microscoépico do parametro envolvido.

2.1 Elétrons de onducéo.

A corrente elétrica, em um isolante, pode resultar de um fluxo de elétrons ou ions. Nesta
analise iremos apenas abordar a corrente eletrbnica (devida aos elétrons). A Tabela I1-2

mostra os possiveis modos de conducédo. Os elétrons poderéo ser intrinsecos ou extrinsecos.

Elétrons intrinsecos: Neste caso, a densidade de portadores € pequena (existem poucos
elétrons de conducéo naturalmente disponiveis em um isolante) e a condugédo € do tipo

6hmico com uma elevada resistividade, veja Tabela II-2.
Elétrons extrinsecos: Dois casos sao possiveis:

1. O eletrodo se comporta como uma fonte ilimitada de elétrons. A corrente € limitada
apenas pelo "bulk" do isolante (efeito Poole-Frenkel, corrente limitada por cargas

espaciais, conduc¢ao por salto -"hopping").

2. O eletrodo limita a iBgdo de carga. O elétron introduzido viaja livremente dentro do
isolante (efeito Schottky se a energia do elétron for suficiente para passar para a banda

de conducéo do isolante, de outro modo, o efeito tunel).

2.2 Homogeneidade do isolante.

Para os diferentes modelos de mecanismos de conducédo, a serem descritos a seguir, seré
assumido que a camada do isolante é totalmente homogénea. Esta condicao é satisfeita para
flmes mais espessos que 50 nm mas, raramente, € satisfeita para filmes mais finos que 10 nm
[13,14]. Quando o isolante ndo é homogéneo, é dificil de introduzir, no modelo matematico,
parametros definidos por consideracdes geométricasA|1®or isso os resultados, obtidos
assumindo a homogeneidade, concordam apenas qualitativamente com o0s resultados

experimentais.
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2.3 Densidade de estados eletronicos no isolante.

A seguir, iremos supor que existe, para fimes isolantes, bandas de energias permitidas e
proibidas, tal como no caso de um material isolante monocristalino com dimensdes infinitas.

Na verdade, estas consideracfes ndo sao aplicadas em fiimes finos desde que:

Isolantes produzidos através de oxidac&do térmica ou anddica ou através de deposicdo em
vacuo ficam no estado amorfo ou policristalino. A distribuicdo de energia da densidade de
estados invade a banda proibida [1]. Esta distribuicdo dependerd muito da tecnologia

utilizada para produzir o filme [1].

Mesmo para monocristais, o conceito de banda de energia tem sentido apenas se o
comprimento de DeBroglie, associado aos elétrons, for pequeno comparado com as
dimensdes do cristal (no nosso caso seria a espessura do filme). No caso de um isolante
amorfo, como o Si¢) os elétrons com energia cinética de 0,1 eV e massa efetiva m* de

aproximadamente 0,42,nim, € a massa de repouso do elétron) [4], o comprimento de

onda de DeBroglie € da ordem de 6 nm. De fato, Schulmann [13] e Caruthers [14]
mostraram que, mesmo em caso de filmes muito fEd$() poder-se-a definir bandas de
energia, mas com parametros que nado estdo associados com o "bulk" do material. Um dos
motivos disto € a ndo existéncia de volume ("bulk") em filmes muito finos pois as duas

interfaces doilines estdo quase se "tocando”.

Esta dltima observacdo explica porque os resultados encontrados na literatura diferem
grandemente entre si, assim como o frequente desacordo entre os valores dos parametros

introduzidos no modelo e os medidos no "bulk" do material [1].

2.4 Diagrama de energia de uma estrutura ndo polarizada.

A seguir sera mostrado o diagrama de energia do capacitor MOS idealizado e utilizado
neste trabalho como capacitor-matriz, que foi sendo modificado através de insersdo de

defeitos estruturais e elétricos para a determinacdo dos seus efeitos elétricos. i Figura
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mostra o diagrama de energia, com 0s correspondentes valores caracteristicos dos materiais

que constituem o capacitor MOS: aluminio (Al), 6xido de silicio {S&Xilicio (Si).

X =0.97 eV ! ”
4o, :@ﬁ T x =417 eV
P T 9510, = 3106V
9, =310 eV i
> ; - %
=1.08eV ¢ &£=0.8¢eV
2 0 Eo=108eV E-
% Eg=9eV By
Q 2F
c
L
4 -
A | ' sitipop@0®ent)
6 ~— SQ, :
1 " M " 1 " 1 " 1
0 10 20 30 40

Y (hm)

Figura 1l-1: Estrutura de bandas do capacitor MOS, com os valores das constantes dos
materiais
A seguir serdo dadas as definicdes de alguns parametros comumente utilizados na descri¢cao

do diagrama de energia da estrutura MOS:

Banda de energia proibidg):

Os elétrons, dentro de um solido, ndo assumem todos os valores energéticos continuos, de
zero a infinito. A mecanica quantica impde restricdo a energia que 0s elétrons podem
assumir dentro do solido. Como decorréncia deste fato ha o aparecimento de bandas
continuas de energia que sdo proibidas para os elétrons, assim como de bandas de energia:

permitidas.
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Um elétron que se propaga no metal com energia E, que vem na direcdo da interface metal-
isolante, cruzara a interface metal-isolante se no isolante o nivel energético E ndo estiver
dentro da banda proibida; caso contrario, o elétron podera "refletir" na interface e voltar a se
propagar para dentro do metal ou, se a espessura do dielétrico for muito pequena, podera

ocorrer o fendmeno de tunelamento do elétron através do dielétrico.

Nivel de vacudE,):

Um elétron no vacuo, em repouso e isolado, possui uma energia potencial que iremos
considerar como nivel de energia de referéncia. Esta energia é chamacsa de vacuoE

a energia minima de escape com energia cinética nula no vacuo.

Funcéo Trabalhég,,):

Em metais o nivel de Fermi[Esta localizado na banda de conducédo. Na temperatura T =0
K, a maxima energia do elétron g BSe queremos extrair este elétron do nivel de Fermi do
metal, e leva-lo para o nivel de vacuo, precisaremos fornecer uma quantidade depgnergia
onde @, € chamadduncéo trabalho do metal o conceito de fungéo trabalho pode ser
estendido para temperaturas maiores que zero Kelvin. O parapeér@aracteristico de

um dado metal. E util na descricdo do diagrama de energia da interface metal-vacuo. Em
semicondutores e isolantes a funcao trabalho nédo € caracteristica do material pois o nivel de
Fermi varia com a dopagem, resultando em diferentes funcdes trabalhos para diferentes
dopagens. Para estes materiais a afinidade eletrbnica, que sera descrita a seguir, € 0

parametro caracteristico.

Afinidade Eletrénicd):

Para um isolante ou um semicondutor, o nivel de Fermi esta localizado dentro da banda
proibida. Esta localizacdo varia com a dopagem e a temperatura. Definimos afinidade

eletrbnica como sendo a energia necessaria para levar um elétron da base da banda de
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condugdo (E) até o nivel de vacuo. E utilizada na descrigdo da interface de isolante e

semicondutor com o vacyg = 4,17 eV para o Sie= 0,97 eV para o Sip

2.4.1 Preenchimento das bandas de energia.

Em cristais, os elétrons se localizam em bandas de energia permitidas, separadas pelas

bandas proibidas. Vamos revisar, rapidamente, como estas bandas sdo preenchidas.

Para T = 0 K, todos os niveis abaixo do(iEvel de Fermi) estaréo totalmente preenchidos.

A probabilidade de um nivel E estar ocupad€)f

E<E f(E)=1

E>E f(E)=0

Para T > 0 K, a probabilidade de um nivel de energia E estar ocupado - assumindo que 0s

elétrons sao férmions obedecendo a estatistica de Fermi-Dirac - é:

f(E)=—

E-u
1+expe - E [11-1]

B

sendo k a constante de Boltzmann, E a energia do elétjom eotencial eletroquimico

gue é dependente do campo elétrico [15] e da temperatura. O potencial eletroguimico
deve ser escolhido de forma tal cue f(E) = N em todas as temperaturas, sendo N o
namero total de particulas no sistema. Para satisfazer esta cqndgdi@a temperaturas
extremamente elevadas, chega a assumir valores negativos, veja referéncia [15] para maiores
detalhes. Porém, no intervalo de temperatura de 0 &tE0'1Bl o potencial eletroquimico

permanece essencialmente constante.

Na Equacadl-1, a parte da curva correspondente as altas energias, oE-gejrk;T, 0
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termo exponencial do denominador domina téo fortemente @)etdma a forma:

_ -E -2
f.(E)=ex kBTE [11-2]

gue é essencialmente a distribuicdo de Boltzmann.

Lo \
——T=300K |
0.8 [N T | Tee 00 K
] N o000
. -~ T=10.000 K
| ]
0.2 B
0,0 .
0 : : : 8 10

E/kg (10' K)

Figura II-2: Fungd@o de distribuicAo de Fermi-Dirac para varias temperaturas. Estes
resultados sdo aplicados a um géas de elétrons tridimensiopal Ef/k; = 5 x 107K.

kg/T da o valor da disperséo dos niveis preenchidos, nas vizinhangasulde k. Quanto

maior a temperatura maior serd a probabilidade de ser encontrado um elétron nos niveis
mais energéticos. Observe, na Figura 1l-2, que quanto maior a temperatura, maior é o nivel
de preenchimento dos niveis acima do nivel de Fermi, as custas do esvaziamento dos niveis
abaixo do nivel de Fermi. Os elétrons que populam os niveis mais energéticos sao

conhecidos como elétrons quentes.

2.5 Interface metal-isolante.
Se colocarmos em contato um isolante e um condutor, logo que o equilibrio termodinamico
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€ atingido, os niveis de Fermi dos dois materiais ficardo equalizados. A equalizacdo dos
niveis de Fermi podera ser realizada as custas de um entortamento das bandas de energia
tudo dependera da relagdo estabelecida entre os valoggsddemetal e a soma + & do

isolante (o valor dg + & € a "funcao trabalho" do isolante.). Dependendo dos valores de

@y eX + &, adiferenca entre Ee E: na interface podera ser maior, igual ou menorégiée

€ a diferenca entre.Ee E no "bulk" do material), originando contatos com diferentes

naturezas. Se houver entortamento de banda havera o aparecimento de um campo elétrico
nas vizinhancas da interface. Pahads de isolantes muito finos, em uma estrutura MOS,

praticamente ndo ha entortamento das bandas do isolante. Neste caso, a equalizacao
energética € feita diretamente entre os niveis de Fermi do metal com do semicondutor; e as

custas do entortamento das bandas do semicondutor.
Podemos classificar os contatos em quatro tipos:

Contato Neutro

Quandog,, = X + &, os niveis de Fermi de ambos os materiais se equalizam sem requerer
gualquer curvatura das bandas de energia do isolante, portanto ndo ha formacdo de campo
elétrico. A altura da barreira de potencial do metal-isolag)e ifto €, a energia necessaria

para que um elétron seja levado do nivel de Fermi do metal para a banda de conducéo do

isolante, € igual a:
®H=@y-X=¢ [1-3]

Este tipo de contato conduz a um tipo de conducao pelo qual a corrente é controlada pelo
eletrodo. Desde que {E- E) seja constante no isolante, proximo a interface, a
concentracdo de elétrons livres permanece baixa (correspondente a concentracao intrinseca
do "bulk" do isolante). Uma corrente significativa ira fluir somente quando o eletrodo
metdlico injetar elétrons no isolante. O fluxo de elétrons ira, entdo, depender da altura da

barreira @, isto €, da natureza da combinagdo metal-isolante e da
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dopagem do isolante.

Contato Schottky

Quando@, > X + &, o alinhamento necessario dos niveis de Fermi nos dois materiais

forcara a curvatura da banda de energia do isolante para cima. Um campo elétrico interno
aparecera de forma a repelir o elétron da interface, criando uma camada depletada de

elétrons. A largura desta camada sera chamada,ge Rara garantir a neutralidade da

estrutura aparecera uma camada de elétrons acumulados no lado metdlico.

Contato Ohmico (Mott Gurney)

Este caso correspondepa < X + &. A equalizacdo dos niveis de Fermi, na interface, forga a

curvatura das bandas de energias no isolante para baixo. Com isso ha a formag¢édo do campo
elétrico nesta regido do isolante, que ira atrair os elétrons para a interface e assim, sera
formada uma camada de elétrons acumulados no isolante. A neutralidade eletrénica requer

gue seja formada uma regido depletada no lado metdlico.

Neste caso, quando temos uma baixa densidade de centro de armadilhamaritogita
da regido acumulada, sera grande (para, N 104 cm3, A =100um) o que implica que
E-(X) € quase constante para longas distancias no isolante. Consequentemente, a densidade

de elétrons € muito maior que a densidade de elétrons livres intrinsecos do "bulk" do
isolante. Este tipo de contato é um ejetor perfeito e é chamado de contato ohmico. O fluxo

de corrente, para este caso, € limitado apenas pelo "bulk" do isolante.

2.6 Efeito forca imagem.

Quando um elétron estiver a uma distangia interface Al-SiQ dentro do SiQ uma
distribuicdo de cargas positivas sera induzida na superficie do aluminio. A forca atrativa
entre o elétron, situado na posi¢dp & as cargas positivas, induzidas na superficie do
aluminio, sera equivalente a forca existente entre o elétron e uma carga positiva de
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igual carga localizado na posicaq.-Esta carga positiva é conhecida por carga imagem. A

forca atrativa, conhecida por forca imagem, é dada por:

fl)=—9_ L [11-4]
arEe & 4X]
sendoi  um vetor unitario na diregdo OX. O sinal negativo mostra que a for¢a imagem é
sempre atrativa; se tivéssemos um buraco ("hole"), no lugar do elétron, no metal seria
induzida uma distribuicdo de cargas negativas, resultando em uma forca imagem tambéem
atrativa. A energia potencial da carga imagem é dada pelo trabalho necessario para trazer a

carga do infinito até o pontq ® é dada por:

_ __ 9 1 ]
G (%)= lfo(x)dx— pr—ey [11-5]

sendo quep,,(X,) € expresso em eV.

2.7 Efeito Schottky:

Ocorre quando ha uma acao conjunta da forca imagem com um campo elétrico cOnstante
veja Figura 11-3; o resultado destgdo conjunta é o abaixamento da barreira de potencial.

A energia potencial resultante € dada por:

2

AX) = 16?15 _ % eS8 (eV) [11-6]

o valor do abaixamento da barreira de potencial e a posicdo onde a barreira € maxima sao

obtidas impondo a condicag()/dx = 0, e sdo dados por:

A@ = (qllaTE)V2= 25X, [1-7]
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Xm = (/167 &)¥2 [11-8]

No caso particular da interface Al-SiGcom um campo elétrico aplicado externamente de

12 MV/cm, teremos um abaixamento da barreira de potenciapde0,67 eV sendo que a

posi¢do da maxima altura da barreira de potencial ficg,em28 nm da interface Al-SiO

A N >fﬂn X
Ly
A <
? / L q’(16mE x)
W @

a?(16TEX) ™ ¢ Ex

Figura 1.3 - Diagrama de energia na interface Al-Si@ funcéo trabalho efetiva do metal &
reduzida pelo efeito combinado da for¢ca imagem e do campo elétrico e¥terno

Existe um campo critic6,; no qual a barreira de potencial é totalmente anulada pelo efeito
do campo elétrico. No caso de uma interface Al;Sd@dde a barreira de potencial € dada
por ¢, = 3,13 eV, o campo com o qual a barreira de potencial & totalmente anulada, € dado

por & = 66,3 MV/cm. Para um capacitor constituido de ALS8Dh& uma ruptura

crit
“intrinseca” do dielétrico pardg = &, =14 MV/cm, ndo atingindo o valor critico, e
atingindo um abaixamento de barreira de potencid@e 0,72 eV, ou seja, 23% do valor

necessario para anular a barreira de potencial.
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2.8 Campo elétrico medio e local.

O campo elétrico médio € dado por:
6M = Vp/déx , [”_9]

gue é o resultado de uma primeira aproximacdo, em qudiz® win capacitor ideal com
placas planas e paralelas, e que em muitos casos vem sendo bastante Gtil. Em um capacitor

real a espessura do oxido ndo € constante e igygl enas variavel, assumindo valores
d,.(x) dependente da posicéo na interface (veja Figura l1-4). Em medidas experimentais, tais

como a técnica C-V (Capacitancia versus Tensdo) ou |-V (Corrente versus Tensdo), a

espessuragd considerada, ou obtida, € uma espessura efetiva, que € uma espécie de media

das espessuras locais. O campo elétrico local, por outro lado, € definido ponto-a-ponto.

O campo elétrico local é decorréncia da ndo idealidade do capacitor MOS, havendo em
sua estrutura defeitos estruturais, como rugosidades e precipitados, quimicos, como falha de
estequiometria e impurezas, e elétricos como cargas fixas no 6xido, cargas moveis, etc.
Atualmente a determinacdo do campo elétrico local, ou das perturbacdes no campo elétrico
local devido a defeitos, vem sendo de importancia fundamental para o avanco da
nanoeletrénica [16], assim como no estudo de ruptura de dielétricos ultra finos, em que o
aumento localizado do campo elétrico pode ser tal que exceda a rigidez dielétrica do

material, havendo com isso a ruptura do dielétrico.

Para ilustrar o efeito dos defeitos citados na perturbacdo do campo elétrico local, pode-
se determinar o efeito da rugosidade no valor do campo elétrico local seria considerar o
capacitor com interfaces rugosas como sendo uma associacdo em paralelo de capacitores
elementares planos, e que ndo interagem um com o outro. Através da Equacéo 11-9, pode-se
determinar uma primeira aproximacao para o valor do campo elétrico local, sabendo-se que

o valor de \{ continuara o mesmo, pois 0 conjunto de capacitores estdo associados em

paralelo e as espessuras locais do dielétrico sera dadg.9r gue varia de capacitor-a-
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capacitor.
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Figura 1l-4: a) Estrutura de um capacitor bidimensional com interfaces rugosas, ¢om
espessura média de oOxido dg,d) A mesma estrutura vista como um conjunto fle
capacitores elementares ligados em paralelo, com espessuras de g doedlargura
de portadx.

Apds a divisdo do capacitor em elementos de capacitores infinintesimais pode-se
constatar, que aqueles capacitores que apresentarem menores espessuras locais de 6xido sa

0S que terdo 0s maiores campos elétricos.

Veja representacdo do campo elétrico local na Fidtsaonde o modulo e a dicao
dos campos elétricos locais foram obtidos através da simulacdo de um capacitor MOS com a

interface Si-SiQrugosa. Nesta simulagéo os efeitos das pontas séo levados em conta.

E importante observar que atualmente ndo existem técnicas para se determinar
experimentalmente o campo elétrico local dentro do capacitor MOS. O'Sheatgrmina
0 campo elétrico de ruptura em uma regido microscoépica, através da utilizacdo do cabecote
do microscopio de forca atébmica como eletrodo de porta. E importante observar neste
trabalho, que apesar do eletrodo de porta ter um tamanho muito pequeno, o campo elétrico
medido continua sendo uma meédia dos campos locais existentes no dielétrico, entre o

substrato de silicio e o eletrodo de aluminio. Outra oaséov/é que o eletrodo de porta,
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neste caso, é praticamente pontual, o que faz com que o campo elétrico vari€ com r

(sendo r a distancia do eletrodo de porta).

i
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Figura II-5: llustracdo dos campos elétricos locais, em um capacitor MOS com rugosidade
na interface Si-SiQ

Neste trabalho o campo elétrico local € determinado teoricamente através de
simulacdes de capacitores MOS com defeitos estruturais, quimicos e elétricos. Os valores
dos campos elétricos locais obtidos por simulacdo sdo uma boa estimativa da distribuicdo
espacial dos campos elétricos dentro de um dispositivo com dimens@es nanoscopicas. O
conhecimento da distribuicdo espacial dos campos elétricos locais, obtida por simulagéo,
enriguece em muito este panorama tecnologico, em que ja estdo sendo construidos

dispositivos com dimensdes nanométricas [16].

3. Correntes limitadas pela injecéo de elétrons pelos eletrodos

As correntes limitadas pela egido de elétrons pelos eletrodos sdo essencialmente de
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dois tipos: termoibnico e tunelamento. O tunelamento se divide em classico e Fowler-
Nordhein. A seguir sera dado um embasamento tedérico partindo de uma estrutura MIM
(Metal-Isolante-Metal), que tem um comportamento funcional equivalente a estrutura MOS
(Metal-Oxido-Semicondutor), quando o mecanismo de condufiitago pela ingcio de

elétrons pelos eletrodos.

3.1 Expresséao geral da corrente.

Vamos considerar a estrutura de sanduiche formada pelas camadas de Mgtél 1 (M
Isolante / Metal 2 (M) conhecida por estrutura MIM. Alguns elétrons fluem da banda de
conducgédo do Mpara a do Me outros do M para o M. Ambos os fluxos de elétrons

dependem da probabilidade de um elétron cruzar a barreira de potencial imposta pelo
isolante. Quando V = 0, ambos os fluxos sdo iguais e a corrente liquida € zero. Quando V >

0, o fluxo de M para M, € maior que de Mpara M, produzindo uma corrente liquida de
M, para M. Para elétrons de Mcom energia E, o fluxo de elétrons em dire¢éo,a&M

proporcional a:
i) Densidade de estados

if) Probabilidade do estado energético E estar ocupado.em M
i) Probabilidade do estado E estar vazio np M

iv) Ao coeficiente de transmissao da barreira.

V) Velocidade do elétron ao longo da direcdo OX (a analise € unidimensional, com a
direcdo do eixo X normal as superficies do eletrodos. A origem do sistema sera na

interface metal-isolante.).
Na andlise sera considerado também que:

* A probabilidade de o estado E estar ocupado € dada pela estatistica de Fermi-Dirac,
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Equacadl-1.

» Coeficiente de transmissdo D(E), de um elétron indo dedva M, € dado pela razdo
da probabilidade de um elétron estar egndeim energia E, pela probabilidade de estar

em M, com energia E.

* A velocidade, ao longo do eixo 0X, de um elétron com energia E, com um componente

de vetor de onda ké dada por: (E)0E/0K, .
A expresséao da corrente eletrénica (J) € dada pela Equiddo

_4mm

J e

[ [f.(E)-1.(E +V)]§D(Ex)dEx§iE [11-10]

sendo que E é a minima energia dos elétrons de conduc@é, &energia do elétron ao

longo da direcdo X, E é a energia total do elétron em eV, e m* a massa efetiva pseudo-

classica do elétron no isolante.

A estrutura analisada neste trabalho é ALS3D) sendo que a analise da estrutura

Metal-Dielétrico-Metal € uma boa aproximacéo [1].

3.2 Corrente termoidnica (Schottky).

A corrente termoibnica, também conhecida por corrente Schottky, é devida aos
elétrons que transitam por sobre a barreira de potencial, isto €, aqueles que tém gnergias E
> @y, como esta ilustrado na Figura I1-6 (figura na gyakpresenta a altura da barreira de

potencial metal-isolante, sem o efeito Schottky). O termo termoibnico € referente a
excitacdo dos elétrons, que a zero Kelvin estdo todos abaixo do nivel de Fermi, mas que a

temperaturas maiores passam a popular niveis mais energeéticos, qoleeiecendo a

distribuicdo de Fermi-Dirac. Quanto maior a temperatura, maior sera a quantidade de
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elétrons com energias maiores que a barreira de potenciap{s e consequentemente, a

corrente termoidnica sera maior. A denominacdo corrente Schottky vem da associacdo da
emissao termoibnica, um efeito predominantemente térmico, com o abaixamento da barreira
de potencial devido a presenca de um campo elétrico aplicado externamente, efeito este
conhecido por efeito Schottky; neste caso, quanto maior for o campo elétrico, maior sera o
abaixamento da barreira de potencial e consequentemente, o limiar energético sera menor
para a emissdo de elétrons por sobre a barreira, e assim maior sera a quantidade de elétron:s
emitidos por sobre a barreira de potencial. Veja na Figura I1-6 que a altura da barreira, sem

0 campo elétrico ,, enquanto que com o efeito de forga imagem a altura pass@.a ser

O coeficiente de transmisséo D, € dada pelas condicoes:

D=0
Ex < @ [11-11]

Ey = O D=1

Neste caso esta sendo desprezada a contribuicdo dada pelos elétrons que conseguernr

passar pela barreira através do efeito tnel, o qual sera analisado no proximo paragrafo.

Integrando a Equacéo 11-10, com,E ¢, e D sendo definido pela Equacéo I1-11,

teremos:
) [11-12]
4rm'gk2.T? @, Bﬁsg;/ b
J=————ex Xp———0
h kg T BkBT E
onde:
12 [11-13]
B, =H- %
nEi
sendo queS,, é o campo elétrico médio, no interior do dielétrico.
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Em um processo termicamente ativado ha um fluxo de corrente, quando o elétron passa
sobre a barreira de potencial e atravessa o isolante. A energia de ativacdo, para este

processo € a diferenca entre a altura da barreira de potencial do metal-iggjaat® (

abaixamento desta barreira pelo efeito Schotﬁg(/éi = 0,67 eV), que para o caso da
M

interface Al-SiQ é dado por:

= @~ Bs € =(3,10-0,67) eV =243 eV, [11-14]

para um campo elétrico aplicado de 12 MV/cm.

L 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 )
10 08 06 04 02 0,0
F(E)
Figura 1I-6 - Diagrama de energia de uma estrutura metal-isolante-metal (MIM). O
"abaixamento” da barreira, devido ao efeito da for¢a-imagem, também é mostrado na

curva preenchida. A direita o grafico da distribuicdo de Fermi-Dirac, e os elétrons
excitados termicamente que passam sobre a barreira de potencial.

Se 0 mecanismo de conducédo nao for conhecido, uma das maneiras de determinar se o

mecanismo € termoidnico € observar se o grafico In (J) vq'/éhs € linear para uma
M
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temperatura constante; se for, sera termoiénico. Do coeficiente angular da reta obtém-se o

valor defs

O valor da barreira de potencial € determinado a partir do coeficiente angular da reta

resultante do grafico log{J?) versusT . Com a variacdo apenas da temperatura, teremos
a variacdo da emissdo de elétrons sobre a barreira devido a excitagcdo dos elétrons,
populando os niveis energéticos acima da barreira de potencial, causado pela elevacdo da

temperatura. A barreira de potencig), € comumente chamada, neste caso, de energia de

ativacao [31].
Para que a Equacdao II-12 fosse estabelecida foram assumidos as seguintes condicfes:
I. O isolante é fino e as interfaces podencsasideradas neutras

il. O livre percurso médio do elétron dentro do isolante € grande, quando

comparado com a espessura do isolante.

Quando estas condi¢cdes nado sao verificadas, o resultado obtido € diferente. O fator pré-
exponencial € modificado se o elétron é espalhado no isolante [18]. Para 6xidos ultra finos,

da ordem de 3 nm, o livre percurso médio do elétron np&da ordem de 0,6 nm [29],

enquanto que para Oxidos espessos é da ordem de 3,5 nm [21]. Para contatos Schottky, a
energia potencial ndo varia da forma mencionada anteriormente e J ndo segue a Equacéo II-
12.

3.3 Corrente de tunelamento.

Um elétron no eletrodo Mcom energia E, menor que a barreira de poteqgiaém
uma probabilidade diferente de zero de chegar no eletrgd® Mlétron podera atingir M
tunelando através da barreira de potencial. A corrente de tunelamento podera ser obtida
pela Equacgadl-10, assumindo F= 0 (observe que com esta condig&o a corrente termidnica

jA vem "embutida" na corrente resultante, pois o intervalo de integracdo em E é
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de 0 &».). Os elétrons que atravessardo a barreira sdo aqueles da banda de condycdo de M

A dificuldade consiste em calcular o coeficiente de transmi3gay).

Em mecanica quantica, a funcdo de odda) associada com o elétron pode ser

calculada através da equacao de Schrddinger:

PU), 20 (e, glohu()=0 115

onde@(x) é a energia potencial e m* € a massa efetiva do elétron.

Uma solucéo analitica € em geral dificil, sem a utilizacdo de aproximacdes. Quando o
comprimento de onda de DeBroglie associado ao elétron é pequeno comparado com a

espessura do dielétricos(J] as propriedades do sistema sédo pseudo-classipgég pode

ser avaliado em toda a estrutura. Para se ter uma idéia das grandezas envolvidas, um elétron

com energia de 0,1 eV e massa efetiva de 04 momprimento de onda de DeBroglie &

da ordem de 6 nm; enquanto que as espessuras dos oxidos tratados neste trabalho s&o d
ordem de 10-20 nm.

Wentzel, Kramers e Brillouin [223] utilizaram esta hipétese (método WKB) e

%, (Ey)
D(E, )= exp%—% J I;’(x]dx% [11-16]
% (Ex

onde P(x)=[2m*q@(x)-E,)]*2 € o momento do elétron no dielétrico, ,€EX) e %(E,)

obtiveram:

sd0 0s pontos onde comeca e termina, respectivamente, a barreira de potencial para o nivel

energético £ ou seja, séo os limites da regido classicameressivel. Esta integral, com

@(x) deformado pelo efeito de for¢a imagem, € uma integral eliptica completa e foi calculada

pela primeira vez em 1923 por Nordhein.
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Esta expressdo tem maior validade quaD@g,) € pequeno. A Equagéao 1I-16 ainda é

dificil de usar, mas alguns comentarios adicionais podem ser feitos:

a) O coeficiente de transmissdo aumenta se a energiatentar.

b) No metal, a uma temperatura suficientemente baixa, poucos elétrons tém energias

superiores a £

Estas consideracdes levaram Stratton [24] a propor que apenas elétrons com gnergia E
= &, (= E--E¢) cruzariam o dielétrico. Isto permite desenvoé¢E,) em fungéo de (E- ¢
). Integrando a Equacéo 11-10, obtém-se:

Aam*qe™  TkgT
v, T)=
v.7) h® ¢ ser(rck,T

)(1— exp(-cV)) [11-17]
onde

b, =ar [ (o) 5,

_a_* X1 _ —}é
& =5 f, (Px)-&,) 72

* 2 }/
a’ :a%g sendoa :@ =10,25 [& °° nm1]

A temperatura influencia a corrente apenas atraves do ferkgl/senfic,k;T), que
tem um valor proximo da unidade quamunk,T << 1. Pode-se verificar que este é quase
sempre o0 caso, 0 que significa que a influéncia deste termo na variagdo de; kamwmc

V, pode ser desprezado.

Consideremos uma estrutura MIM com altura de barreira de potgneialesprezando

o efeito de imagem forca. Quando a estrutura é polarizada, a energia
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potencial do elétron é dada por:
®X) =&; + @y~ EyyX [11-18]

Para pequenos valores de polarizacdes temos a corrente, em T = 0 K, dada por:

[11-19]
J(V,0)=qE L shEp’ E
D4§002

neste caso foi considerado, também, dijed;, << @,. Pode-se observar, desta
equacao:

a) Quandax*d.,V/(4¢@12) << 1, a estrutura MIM tem um comportamento 6hmico.

b) O termo com sh (seno hiperbdlico) vem de 1-exy§-da Equagédl-17, que esta

associado ao fluxo de elétrons de para M, menos M para M. Quando V é

grande ¢ d, /(49,2 >> 1), o fluxo de M para M é desprezivel e a corrente

varia com expf*d., V/(4@,172) ].

3.4 Corrente de Fowler-Nordheim.

A corrente de Fowler-Nordhein (F-N) aparece para polarizacdes elevadas, ou seja, V >

¢, € a Equacéat-17, apos as substituicdes, pode ser escrita como:
J = AE,)* exp(-BIE,,) [11-20]

onde foi considerado o campo elétrico médio, dadocpor Vp/d,. Portanto, a relacéo

In(JiE2) varia linearmente comdy,.

" 8rhg, m, VE
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sendo, para o0 caso da estrutura S0 0s parametros A e B séo dados por:

2
A= 1 _saxige

8rh ¢, 3 (AV 2 )

4"2m° m% = 6,83x107 m% BV |

teme

Na deducédo anterior ndo foi considerado o efeito de forca imagem. Se este efeito for

considerado os coeficientes A e B sofrerdo correcdes dadas por [4]:

Acorr =A t(y)-z
e
Bcorr =B V(y)’

onde t(y) e v(y) séo integrais elipticas tabuladas e ygg)(@if/4E)1/2. Esta correcdo causa
um aumento no coeficiente linear da curva de F-N, enquanto que para o coeficiente angular
ha uma diferenca de aproximadamente 1% para y < 0,23, que correspondem aos casos

tratados neste estudo [31].

Se o efeito da temperatura for considerado, o termo A sera corrigido pelo fator

multiplicativo dado por:tckg Tsent(ticks T), com ¢ = 2(2rm,) V2 (y)/(7ACy,)-

A Equacéoall-20 ndo € completa, pois ndo inclui o efeito das rugosidades eletrdnicas,
gue inclui desde o abaixamento da barreira de potencial, em ndo uniformidade da barreira de
potencial, assim como das rugosidades estruturais. No entanto a Equacéo [1-20 € uma boa
aproximacao para as medidas ou caracterizacdes médias feitas sobre toda a area do eletrodc

de porta; como sao feitas pela técnica I-V em um capacitor MOS [25].
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Corrente de tunelamento clissico Corrente de Fowler-Nordhemn
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Figura II-7 - llustracdo da corrente de tunelamento e da corrente de F-N com a espesgsura
efetiva do oxido (g= Xx,-X;) menor que g: a) Apenas o tunelamento classid);Limiar
do Fowler-Nordheing) Tunelamento por F-N onde a espessura efetiva é mosulapéalN
dominante, para campos superiores a 7 MV/cm.

A rugosidade estrutural das interfaces Al-Si®© SiQ-Si desempenham um papel
bastante importante na intensidade da corrente de F-N, pois o elemento fundamental das
correntes de tunelamento € que as mesmas dependem da espessura da barreira de potencia
em primeiro lugar, e em segundo, como € o caso do mecanismo de F-N, além do afinamento
da barreira de potencial devido ao efeito do campo elétrico, teremos também o efeito de um
afinamento da barreira devido as rugosidades estruturais nas interfaces e
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até mesmo devido a um precipitado metalico dentro do dielétrico; com isso, nas regides
onde a espessura local for menor a corrente de tunelamento sera maior, criando desta

maneira, regides preferenciais de passagem de elétrons.

Observe que até este momento o mecanismo de conducao foi abordado apenas sob um
aspecto unidimensional. Porém, o capacitor MOS real € tridimensional possuindo defeitos

como rugosidades nas interfaces Si-8AI-SiO,, impossiveis de serem descritas em uma

abordagem unidimensional. Uma primeira aproximacdo na determinacdo do efeito da
rugosidade na corrente injetada no dielétrico pelo mecanismo de F-N, seria considerar o
capacitor com interfaces rugosas como sendo um conjunto de capacitores elementares
planos, todos em paralelo. As espessuras desses capacitores planos seriam iguais a espessul

local do oxido ¢l no ponto, veja o paragrafo 2.8.

As rugosidades podem colaborar também, de outra maneira, no incremento da corrente
de tunelamento, pois nas regides onde a espessura do 6xido € menor, 0 campo elétrico &

maior, devido a relacdd,, 0 Vp/ds,. H& também o efeito das pontas, presentes nas

vizinhancas das regides com espessuras pequenas. Segundo a Equacao 11-20 a corrente

depende do produta()? pelo exp€,,), ou seja, com uma pequena variagdo do campo

elétrico a corrente variard exponencialmente, para campos elevados, e quadraticamente, para
campos pequenos, ou seja, € uma dependéncia bastante forte. A Equacao 11-20 é uma
descricdo macroscopica, sendo que o campo elétrico e a espessura do 6xido sdo médias
sobre uma regido bastante grande. Comumente é calculada a média sobre a area da porta dc

capacitor. No estudo de rupturas de capacitores com filmes gel®#&finos, € importante
estimar o valor das correntes locais injetadas, pois estes efeitos locais passam a ser
determinantes nos mecanismos de rupturas de dielétricos. Como exemplo, temos a
importancia da constancia das cargas de ruptyand® mecanismos de rupturas, ja
observada em varios estudos,]P], e o desenvolvimento de uma idéia analoga: constancia

dascargas locais de rupturagjue € uma idéia atraente pois a quantidade de cargas de
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ruptura é uma média sobre toda a area do eletrodo de porta, e assim como foi dito sobre o

Ew» com certeza havera regides, dentro do dielétrico ndo homogéneo, com maiores inje¢éo

de cargas e outras com menores injecao.

Além do afinamento local do dielétrico pode-se mencionar o efeito "ponta”, que é um
efeito que ndo pode ser observado em um capacitor unidimensional. O efeito ponta consiste
num incremento do campo elétrico local devido a geometria da interface, sendo que este
incremento se restringe a uma regiao relativamente pequena. Um campo elétrico maior em
uma regido significa que as bandas de energia irdo se curvar, mais do que em média, nesta
regido. Uma ponta na interface injetora levara a uma inje¢cdo maior de corrente nesta regido

pois a distancia %X,, mostradas na Figura 1l-7, sera menor nesta regido que em outras que

ndo possuirem "pontas”. Continuando com este raciocinio, pode-se generalizar que, para a
corrente de F-N, a rugosidade mais importante serd a da interface de onde é injetado o
elétron, sendo que a rugosidade da outra interface ira participar apenas na componente de

corrente de tunelamento classico, pois ai a espessura local do filme sera menor.

4. Correntes Limitadas pelo volume do Dielétrico.

Quando o eletrodo da interface metal-isolante for injetor a correlin@tada pelo
efeito do volume, ou seja, depende das caracteristicas do interior ("bulk™) do isolante. No
isolante, existem niveis de doadores profundos com algumas unidades de eV abaixo da
banda de conducdo. Existem também armadilhas ("traps") rasas para elétrons, localizadas
alguns décimos de eV abaixo da banda de conducédo. A Figura II-8 mostra a estrutura de

bandas de um isolante com niveis de doadores (enesg& densidade |y e nivel de

armadilhamento (energia e densidade N.

Estes sitios de niveis doadores e aceitadores podem ser resultantes de impurezas

presentes na rede do $j@omo o sédio com o nivel centrado em 2,4 eV, disperso por 0,5

eV abaixo da banda de conducéo,2Z§ ou de irradiacéo de particulas energéticas, como a
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implantacéo iénica, que podem deslocar os atomos da rede, ou mesmo danificar a rede [25].

Uma categoria bastante curiosa de sitios de armadilhamento é o associado a agua
[28,2925], assim chamado pela proporcionalidade da densidade destes sitios com a
concentracdo de &agua incorporada pelo 6xido durante a oxidacdo térmica. A natureza
guimica destes centros ainda € desconhecida, mas ao contrario dos centros convencionais
gue ao capturar e emitir os elétrons permanecem estaveis, estes, ao capturar um elétron,
iniciam uma reacao @mica que terd como produto um centro carregado negativamente
mais um hidrogénio. Esta reacédoimgiga continuara até que todos os sitios associados a

agua sejam consumidos.

E
N C
0 ('DT E;
5
Er
- D

E,

Figura 11-8 - Diagrama de energia do volume de um isolante com niveis de
armadilhamento, com energia,Ee um centro de doadores, com energia E

Na estrutura Al-Si®Si, os elétrons irdo transitar em grandes quantidades pela banda
de conducao do dielétrico quando da ocorréncia do mecanismo de Fowler-Nordhein (F-N),
em que o elétron é tunelado pelo topo da barreira de potencial e aparecera na banda de
conducédo do 6xido, e pela banda de conducéao ir4 se locomover pelo mecanismo de deriva,

até atingir o silicio ou o aluminio.
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Tabela II-1 — Secdo de choque de captura de elétron dos sitios de armadilhamentos
presentes no Si0O

Armadilha o (cnd) ¢r (V) Referéncia
Associada a agua 1,5%x 1017 29
Associada ao Sodio 10 2,4+ 0,25 26
Tungsténio depositado 10t4a 5x 104 27
Tungsténio implantado EL)) 27
Aluminio 105 a 108 27
Arsénio 105 3adeV 27
Fosforo 3 x 107 3adeV 27

Quando um elétron viaja através do Si€le tem grande possibilidade de ser

armadilhado, devido a grande concentracdo de defeitos na rede deste material (veja 0s
valores de secdo de choque na Tabela Il-1). Mesmo assim a conducao eletrénica ainda pode
ser realizada se o elétron puder transitar de uma armadilha para outra vizinha. A altura da

barreira de potencial locap,, apresentada na Figura 11-9, dependera das interacdes

coulombianas (devido aos elétrons ja armadilhados nas vizinhancas), do campo elétrico local
e do intervalo de energia que separa o nivel da armadilha da base da banda de conducédo. O

elétron poderéa vencer esta barreira de duas maneiras:

i. Através do mecanismo termoibnico, quando a energia do eléfraa Bngo
do eixo x, e tal que & @,. Neste caso o mecanismo é conhecido cefeito

Poole-Frenke[30].

. Através do mecanismo de tunelamento, quangdo< Ep., conhecido como
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conducéo por salto§hopping).

—— Efeito termoidnico

|

>

Efeito tunel

X
k armadilhas J

Figura 1I-9 - Diagrama de energia de um isolante com niveis de armadilhamento ("traps").
O efeito termoidnico corresponde a condugdo Poole-Frenkel e o efeito tunel a condugdo por
saltos ("hopping").

Quando os centros de doadores sao neutros e a quantidade de corrente é grande, um

espaco de cargas é construido no isolante devido a:
I. Elétrons da banda de conducéo, quando nado existir armadilha.

il. Aos elétrons armadilhados, quando existirem armadilhas.

4.1 Densidade de carga no isolante.

Considerando um isolante contendo armadilhas rasas e niveis de doadores profundos e
utilizando a estatistica de Fermi-Dirac, dada pela Equacéo II-1, temos que a concentracao

dos doadores ionizados{E< E) é:
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Np* = No [1 - f,(Ep)] ~ Np, exp[(Ep-Er)/ksT], [11-22]
e a concentracdo de doadores neutros é:
Ng° = Np f.(Ep) ~ Ng . [11-23]
A concentragdo de elétrons armadilhados (cem E.) é:
M= Ny ,(Ex) ~ Ny expl(B-Er)/ksT], [11-24]
e a concentracao de elétrons livres no isolante é:
N = Ne exp[(B-E)/kgT] . [11-25]

Para calcular estas concentragfes, sera necessario conhecer as posic@g.dé E

diferenca (E - E-) pode depender (vide Figura 11-10):
a) Das propriedades do "bulk" do isolante quando o filme for espesso.

b) Das propriedades da interface isolante-metal g@e for fino.

NE

(€) (b)

Figura 1I-10 - Estrutura MIM com dois contatos 6hmicos idénti@sisolante espesso 4d
>> A) eb) isolante fino (g, < A).

Vamos a seguir apresentar as solucfes [31] para os casos de isolante espesso e de

isolante fino, com armadilhas e sem armadilhas, respectivamente.

4.1.1 Isolante espesso.
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O isolante esta em um estado de quase-equilibrio e a quase-neutralidade deve ser

satisfeita em todo o volume, entdo:
n+n =Ny . [11-26]

A diferenca entre (E- E;) dependera dos valores relativos de p-eque é dado pelo

parametrd, definido como:

E.-E [11-27]

kg T

0=

_ N¢ eXpD
- SXPO
N, [l

?.|:ﬁ
DQD

Sera considerado que a presenca de armadilhas s6 sera sentidaBgearidoo que

acontece para uma densidade ™\ exp [-(E-E;)/KgT].

a) Isolante sem armadilhas.

A EquacadI-26 reduz a n = |+ . Portanto n e ) poderéo ser calculados por:

n = (NcNp )2 expl- (E-Ep)/2ksT] . [11-28]
e
Np° ONp . [11-29]
As equacdes acima foram obtidas eliminandad#&s equacgodes.
b) Isolante com armadilhas.

A EquacadlI-26 fica reduzida an = N+ (8 <<1), o que resulta em:

Ny = (NeNp )2 exp{ [(Ec-Ey) - (Ec-Ep)] / 2ksT} . [11-30]

n=Ne (N / Ny )2 expl- [(Ec-Ex) + (Ec-Ep)] / 2kgT} . [11-31]
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4.1.2 Isolante fino.

Neste caso a diferenca {E;) é determinada pelo valor @g, veja Figura II-10, e

teremos:
a) Isolante sem armadilhas.
N = Ne exp[(B-E)/kgT] . [11-32]
Ng° ON, . [11-33]
b) Isolante com armadilhas.
N = Ne exp[(B-E)/kgT] . [11-34]
= Ny £,(Er) ~ Ny exp[(E-Er)/kg T], [11-35]

4.2 Expressao geral da corrente limitada pelo volume.

Na primeira parte calculamos a concentracdo eletrénica para diversos tipos de isolantes.
Serdo analisados agora, os diferentes mecanismos de conducdo. Existem duas

possibilidades:

a) O elétron tem energia suficiente para passar sobre a barreira de potencial que separa
os dois sitios por efeito termoiénico. O elétrons viajam pela banda de conducéo

com mobilidadgu,, a qual € dependente do espalhamento da rede. A densidade de
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corrente J pode ser expressa como:
J=qgn(X)M, €. [11-36]

a concentragdo de elétrons n(x) depende da altura da barreira entre os doi§ sitios e
€ o campo elétrico. A mobilidade, depende fortemente do processo utilizado na

fabricacdo do isolante e ndo tem um valor definitivo.

b) O elétron tem energia, Einferior a barreira energética e transita entre sitios

vizinhos através de efeito tlnel. A corrente pode ser expressa por [10]:
J=(gn*D; &)/ KT. [11-37]
onde Db é o coeficiente de difusdo, que depende da freqiiéncia de saltos entre dois
sitios, e n* é a densidade de elétrons nos sitios.

Vamos definir agora, mais precisamente, os parametros da barreira de energia entre
dois sitios e considerar os varios mecanismos do movimento do elétron. A energia potencial
@(x) para um elétron entre dois sitios, separados por uma distadeipende dos seguintes

parametros:
I. Diferenca energética entre os sitios de armadilhamento e a banda de conducéo,

Qs

il. Reducdo da energia potencial em virtude da interacdo coulombiana de um

elétron, armadilhado em um sitio localizado em x = 0.
iii. Reducao da energia potencial devido a um elétron armadilhado em x =
iv. Campo elétricc.

Portanto, o potencigix) dentro do dielétrico € dado por:
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®X) =@s - g/ (4;x) - q/ [47; (a-X)] - € X [11-38]
sendce; a permissividade dielétrica do Sj@ g é a carga do elétron.
A altura da barreira é determinada impondo que:
de(x)/dx =0 [11-39]

Assumindo que os dois sitios estdo suficientemente distantes entre si, e que 0 maximo

do potencial (x = %) esta proéximo de x = 0, ou sejg, X< a, teremos:
Xm = (0 / [4reg; E]) 2 [11-40]
e a altura da barreira de potencial fica:
G =5 - D= @5 -Bpr & [11-41]
sendo
Ber= (a /Te;)¥2 [11-42]

Este calculo é analogo ao da determinacdo da barreira Schottky, mas com um
abaixamento de barreira duas vezes maior. A razdo disto € que a variacdo da energia
potencial com uma interacdo coulombiana € quatro vezes maior que com o efeito de forca

imagem.
A condicdo ¥, <<arequer, para uma densidade de sitigsoNe [31]:
& >> q N.23/ ( 4re;) [11-43]
ou

Ng >> (4 & /q PR [11-44]
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4.3 Efeito Poole-Frenkel.

Neste caso, o elétron tem energia suficiente para transitar sobre a barreira de potencial,
gue € dada pela Equacéo I1-41. Para calcular a corrente, iieadaia Equacédo 11-36. O
problema é determinar n(x). Pode-se considerar os casos de filme fino ou espesso, com ou

sem sitios de armadilhamento [1].

4.3.1 Isolante espesso sem sitios de armadilhamento.
A expressdo de n(x) é dada pela Equacéo I1-28. A diferenca Ef) é igual a ¢, -

Ag), veja Figura 11-10, e a corrente € dada por [31]:

J=0a (N, / Ny )¥2 expf- @ / 2ksT} exp{ Bpe E2/2/ 25T} €. [11-45]

4.3.2 Isolante espesso com sitios de armadilhamento.

A expressao de n(x) € dada pela Equagéo 11-31 qorE: = @; (a energia de um sitio
de armadilhamento é neutro e a energia potencial ndo é abaixada)E E @, - Ap. A

corrente pode ser representada como [31]:

J=q N (Np/ N2 pexpl- (@ + @) / 2ks T} exp{ Bpr €12/ 2k;T} &.  [l1-46]

4 .3.3 Isolante fino com e sem sitios de armadilhamentos.

Neste caso n(x) é dada pela Equacéo 11-34, cgm E- = @,, sendog, a altura da

barreira de potencial. Consequentemente:

J=q N pexp{- @,/ 2k T} exp{ Bpr E12/ 2k T} &. [11-47]
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4.3.4 Como a densidade de corrente varia com 0 campo elétrico.

Em todos os casos a quantidade &)(J/aria linearmente condl2. O coeficiente
angular é igual @, / 2k;T para um isolante espessoBg- / k;T para isolante fino.

Podemos notar que a variacadmgilar ao observado no efeito termoidnico com coeficiente

angular de3g / kgT = Bpr / 2k T se supusermos que o valoralépermissividade dielétrica

relativa) é igual para ambos os casos (altas ou baixas frequéncias). Assim é dificil distinguir

entre o efeito de superficie (Schottky) e de volume (Poole-Frenkel).

4.4  Corrente de Hpping

Neste caso, a energia dos elétrons é inferior ao maximo da barreira de energia potencial
existente entre dois sitios. Os elétrons ainda podem transitar através do efeito tlunel. A
corrente pode ser expressa pela Equacédo 1I-37. O coeficiente de difusdo (D) associado a

este mecanismo é dado por [1]:
D=lga? [11-48]

ondel ¢ é a freqiiéncia média de saltos entre dois sitios separados por uma distanctia

elétron localizado em um poco de potencial ocupa um nivel de energia bem definido o qual
se divide em dois se houver dois pocos vizinhos. Um salto de um poco para outro é

possivel. A frequéncia de saltos € dada por [31]:
s =exp{-2m*q,a/h} T, [11-49]

onde m* € a pseudo massa efetiva do elétron no isokgpté, a altura da barreira de

potencial local &, € uma constante temporal da ordem de 7&%0

A corrente correspondente é dada por [31]:
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J =g a2 n* & exp{-2m* @, a/n} ( T, kgT) [11-50]

Quando, no isolante, ndo existirem sitios de armadilhamento, p*e=adNcondugéo é
fracamente dependente da temperatura. Quando houver sitios de armadilhamento teremos

n* = N* exp{@* / kgT}, sendo N* constante @* a energia de ativacdo. Neste caso a

conducdo € fortemente dependente da temperatura. Em todos os casos o valor de J é

proporcional & polarizacéo V.

4.5 Corrente limitada pelo espaco de carga.

Nas andlises das correntes de Poole-Frenkel e Hopping foi feita a hipétese de que o
campo elétrico era constante. Quando a injecdo € intensa, esta hipétese perde a validade e &

energia potencial deve ser determinada através da equacao de Poisson:
2@/ dxe =-p(x) / (€) = q Ny / () - [11-51]
Vamos calcular a expressao da corrente em funcao do potencial aplicado V [31].
a) Injecdo muito fraca.

Quando a injecdo for muito fraca, a densidade de carga no isp(@hté nula e o
campo elétrico é constante. Este modo 6hmico é dominante enquanto o isolante for quase-
neutro, isto €, enquanto todos os centros doadores ndo estiverem preenchidos. Portanto, a

corrente podera ser escrita como:
J=qgn(X)uV/dy. [11-52]
onde ¢, é a espessura do dielétricp € a mobilidade do elétron no dielétrico.
b) Injecdo Forte.

Durante a injecdo forte os sitios de armadilhamento sdo preenchidos e aparece um
espaco de cargas. A razdo da densidade de elétrons livres e a densidade de sitios
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preenchidos, aqui definida pBy pode ser expressa como:

11-53
0= E—NC %Xp%— L E , [ ]
N, 0 keT[O

com N; sendo a densidade de sitios de armadilhamepta,d¢nsidade de estados na banda

de conducdog; a diferenca de energia entre a banda de conducéo e o nivel dos sitios de

armadilhamento. Deste modbg¢ independente de V.

A densidade de carga € iguap&) = - g - = -q n(x) /0 (n, € a quantidade de
elétrons armadilhados nos; éitios). Podemos agora integrar a equagdo de Poisson e

utilizar a Equacadl-36 para obter:
J=9g n0OV2/[8(d) . [11-54]

J varia quadraticamente com V (Lei de Child) [31]. Este comportamento é tipico em

conducao pelo modo de espaco de cargas.

Para determinar o potencial de transicgoe¥tre a condugéo pelo modo de espaco de
carga para o modo 6hmico, basta igualar as Equacdes 11-52 com [1-54 pagaque é a

densidade de elétrons livres no volume do isolante no equilibrio. Isto resulta em:
V,=8qnd,2/(%6) . [1I-55]
¢) Injecdo muito forte.
Quando os sitios de armadilhamento estiverem totalmente preenchidos, o espaco de
carga é devido a uma conducédo de elétrons com uma densidade g&)x)arga n(x).

J=9¢ pV2/[8 (d)d . [11-56]

Integrando a equacdo de Poisson quix) = - g N;, podemos determinar{y,
definido como o limite entre a @gao forte e a injecdo muito forte que dinate de
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preenchimento dos sitios de armadilhameheremos:
Vie = a Np dg 2 /(2) . [11-57]

A Figura llI-11 apresenta as regides de uma curva caracteristica de J(V) de um isolante.
Podemos notar a descontinuidade para V7 .MNo modo de injecéo forte, o potencial
atinge V¢, 0s sitios sdo saturados gradualmente o que pode significar que o nivel de Fermi
fica proximo da base da banda de conducdo. Isto resulta num aumento no numero de

elétrons livres, explicando assim o aumento de corrente para;y, = V

Injec&o muito forte com /\/'

armadilhamento

Injecé&o forte com
armadilhamento

Regido Ohmica {\

Figura 11-11: Variacdo de In(J) com V no caso de corrente limitada por espago de carga.
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Tabela II-2: Sumario dos varios modos de conducdo em filmes de isolantes.

Origem dos| Natureza | Magnitude da| Energia do | Natureza | Condi¢des de
elétrons de | dos densidade elétron no | do modo de| observacao
conducdo | contatos eletrénica no | isolante conducao
isolante
Intrinseco | Nao Baixo e E>q, Limitado Isolantes
importa independente pelo volume| espessos e
da injecéo e Ohmico | baixa injecéo
Extrinseco Significativo | E > @, Limitado Presenca de
pelo volume| elétrons
e "Poole- | armadilhados
Frenkel" no isolante
Significativo | E <@, Limitado Presenca de
Ahmico ou pelo volume eletroqs
e por salto | armadilhados
“Mott- no isolante
Gurney"
Muito E>q, Limitado Injecéo
elevado pelo volume| intensa
e por
espaco de
carga
E>q, Limitado Alta
pelo temperatura e
eletrodo, elevado
termoibnico| campo elétricq
Bloqueado ou Schottky]
ou Schottkyj
E<q, Limitado Baixa
pelo temperatura e
eletrodo ou| filmes
Tanel extremamente
finos &15
nm)
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5. Como reconhecer experimentalmente o tipo de conducéo.

Tabela II.3 - Tipos de conduc¢do e o comportamento funcional das mesmas
TiPOS DECONDUCAO I (V) I (T)
TERMOIONICO % _(Cte0.
|DGG(B'V2) |DT2e(T)
TUNEL CLASSICO 10V, paraV <, Nenhuma
FOWLER-NORDHEIN , _C\t/il | O cte2T
| OV e YV, paraV >, —ser(cteZT)
SUPERFICIE DECARGAS | OV 2 | O g, a mobilidade do
elétron no dielétrico

6. Comentarios finais.

Neste capitulo foram apresentados os diferentes mecanismos possiveis de condugcdo em
um dielétrico, que foram divididos em duas categorias com objetivo didatico. No entanto,
esta divisdo € apenas didatica: em um capacitor real, na maior parte das vezes, existe uma
coexisténcia de mais de um tipo de mecanismo conducdo. Para exemplificar, o capacitor
MOS ao ser submetido a uma rampa de potencial, possui trés mecanismos basicos de
conducao: deslocamento, tunelamento classico e F-N. Em campos baixos o mecanismo de
deslocamento domina, em campos médios e altos o mecanismo de F-N é que domina, e em

capacitores com 4d muito pequenos (<5 nm) o tunelamento classico € o mecanismo

dominante.

Durante o evento da ruptura total do dielétrico o valor da corrente que flui através do
dielétrico € fundamental, pois ela fara com que a ruptura térmica ocorra, por efeito Joule,
destruindo totalmente o dielétrico. Na ruptura térmica ha uma enorme
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guantidade de energia dissipada que faz com que haja a fusdo dos trés materiais: metal,
oxido e silicio. Para que isto ocorraetessario uma grande quantidade de corrente fluindo
pelo capacitor e esta corrente ndo pode ser atribuida somente aos trés mecanismos ja
mencionados. Muito provavelmente, 0 que ocorre em um capacitor, momentos antes da
ruptura do dielétrico, € o aparecimento de um quarto mecanismo de conducdo, que €&
limitado pelo volume do dielétrico, e que agrar devido a criacdo de defeitos nas interfaces

e dentro do volume do dielétrico durante a aplicacdo de um potencial no eletrodo de porta
do capacitor. No capitulo seguinte serdo discutidos alguns mecanismos de ruptura de

dielétricos existentes.

7. Bibliografia

1 VAPAILLE, A. and BORBOTTIN, G. Instabilities in Silicon Devices, North Holland,
Amsterdam (1986)

2 SzE, S.M. Physics of Semiconductor Devices, John Wiley & Sons, New YO&1].

3 SIMMONS, J.G. J. Appl. Phys., Vol.34(6), p.1793 (1963).

4 LENZLINGER, M.; SNow, E.H J. Appl. Phys., Vol.40(1), p.278 (1969).

5 LiLLy, A.C.; McDOWELL, J.R. J. Appl. Phys., Vol.39(1), p.141 (1968).

6 HARTMAN, T.E;BLAIR, J.C.; BAUER, R. J. Appl. Phys., Vol.37(6), p.2468 (1966).

7 PULFREY, D.L.; WILCOX , P.S.; YOUNG, L J. Appl. Phys., Vol.40(10), p.3891 (1969).
8 LAMPERT, M.A Phys. Rev., Vol.103(15), p.1648 (1956).

9 LiLLy, A.C.; LowiTz, D.A. J. Appl. Phys., Vol.39(9), p.4360 (1968).

10 BOTTGER H.; BRYKSIN, V.V. Phys. Stat. Sol. B, Vol.78(1-2), p.9 (1976).

11 HARARI, E. J. Appl. Phys., Vol.49, p.2478 (1978).

50



12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

WoOLTERS D.R. Growth, Conduction, Trapping and Breakdown of ,;Si@yers on
Silicon, (Tese de Doutorado) IMEC - Eindhoven, Netherlab@88.

SCHULMAN, J.N.; McGILL, T.C Phys. Rev. Lett., Vol. 39, p.1680 (1977).
CARUTHERS E; LIN-CHUNG, P.J. Phys. Rev. B, Vol. 17, p.2705 (1978).
KITTEL, C. Introduccion a la fisica del estado sglideverté, S.A, Espanha (1976).

BALASINGAM, P.; ROYCHOWDHURY, V.P Nanoelectronic Functional Devices,
Technical Reports, TR-EE 94-24, School of Electrical Engineering, Pardue
University, July (1994).

O'sHEA, S.J; et al. J. Vac. Sci. Technol. B, Vol.13,945 (1995).

SIMMONS, J.G. Phys. Rev. Lett., Vol. 15, p.967 (1965).

LEwICKI, G.; MASERJIAN, J. J. Appl. Phys., Vol.46(7), p.3032 (1975).

ZAFAR, S.; LIU, Q.; IRENE, E.A. J. Vac. Sci. Technol. A, Vol.13(1), p.2995).
BERGLUND, C.M.; POWER, R. J. J. Appl. Phys., Vol.42, p.573 (1971).
LANDAU, L.D; LIFSHITZ, E. Fisica teodrica, Vol. 3.1, p.214, Mir, Moscou (1974).
FOWLER, R.H; NORDHEIN, L.W Proc. Roy. Soc. (London),1A9, p.173 (1923).
STRATTON, R. J. Phys. Chem. Sol., Vol.23, p.1177 (1962).

NICcOLIAN, E.H.; BREwWS J.R. MOS Physics and Technology, John Wiley & Sons, New
York (1982).

WiLLIAMS , R. Phys. Rev., Vol.140, A569 (1965).
DIMARIA, D.J. The Physics of Siand its Interface, Chap. 4, p.160, Pergamon, New
York (1978).

NICOLLIAN, E.H.; GOETZBERGER A.; BERGLUND, C.N. Appl. Phys. Lett., Vol. 15,
p.174 (1969).

NICOLLIAN, E.H.; BERGLUND, C.N.; SHIMIDT, P.F.; AADREWS J.M. J. Appl. Phys.,
Vol.42, p.5654 (1971).

51



30 FRENKEL, J. Phys. ReyVol.54, p.647 (1938).

31 CASTAGNE, R.; HESTOP.; VAPAILLE, A. Thin Solid Film, Vol.17, p.253 (1973).

52



Capitulo Il

Possiveis Mecanismos de Ruptura de Dielétricos

1. Introducéo.

A interacdo do dielétrico com o campo elétrico, aplicado externamente, é sempre no
sentido de anular o campo no interior do dielétrico. Este fendbmeno esta associado ao
principio da minimizagdo da energia do sistema. A eficiéncia com que o dielétrico

minimizara o campo elétric6 no seu interior dependera do valor de sua permissividade

dielétrica €).

A permissividade dielétrica € uma grandeza macroscopica que da informacdo da
capacidade de rearranjo espacial do dipolo elétrico das moléculas ou das ligacdes (para
redes) em resposta a um campo elétrico aplicado externamente. Microscopicamente, esta
resposta pode vir na forma de uma rotacéo do dipolo de formangizamo campo elétrico
resultante local Figura Ill-1 ou pode vir como uma deformacéo da distribuicdo das orbitas
eletrénicas, resultando em uma diminuicdo da intensidade do dipolo elétrico. Cada material
tem uma capacidade diferente de resposta a um campo elétrico aplicado externamente.

Alguns tém pouca capacidade de opor resisténcia, como 0s gases (ou vacuo), outros tém

uma alta capacidade de rearranjo, como 0s metais. O vaorailde€, para o vacuo, até
infinito, que € o valor correspondente ao de um condutor perfeito.

Ainda que os atomos sejam bastante rigidos com respeito as forcas elétricas, existe um

ligeiro deslocamento liquido dos centros de cargas, através da deformacdo da
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coroa eletrénica, resultando na inducdo de um momento dipolar. Neste caso, as Orbitas dos
elétrons se deformam Figura lll-1la fazendo com que o centro de gravidade das cargas

negativas nao coincida mais com o das cargas positivas. Esta configuracdo neutra de cargas
€ equivalente, em primeira aproximac¢do, a um pequeno dipolo. Para campos elétricos

pequenos, a magnitude do deslocamento, ou momento dipolar, é proporcional ao campo

elétrico. O deslocamento da distribuicdo de elétrons, que produz esta classe de dipolo

induzido, € conhecida como polarizacdo eletronica [1]. Para se ter uma idéia, ao serem

submetidos a um campo detMcm, este deslocamento entre 0s centros de carga negativa

e positiva no atomo, o enxofre,(Ftem um deslocamento de1®06 A, enquanto que no

iodo (lg;) € de 16 A,

Existem materiais que séo formados por moléculas com polarizagéo intripssrag
€ 0 caso da molécula de agua ou dos eletretos. Na auséncia de campo elétrico a orientacao
dos dipolos é aleatéria. Assim, 0 momento dipolo macroscépico € nulo, vide Figura Ill-1b.

Quando é aplicado um campo elétrico neste tipo de material, ocorrem dois fenébmenos:

I. inducdo de um momento de dipolo (polarizacao eletronica) devido ao efeito do

campo elétrico sobre a distribuicdo de elétrons e,

il. alinhamento dos dipolos intrinsecog, produzindo um momento de dipolo

resultante por unidade de volume.

Se todos os dipolos permanentes de um material se alinhassem, haveria uma
polarizacdo macroscépica muito grande, mas isto ndo ocorre. Em temperaturas e campos
convencionais, as colisdes das moléculas impedem um alinhamento maior. Existe um certo

alinhamento resultante e, portanto, uma polarizacao.

O campo elétrico resultante que atua em uma molécula, ou atomo, € devido ao campo
elétrico aplicado externamente mais o campo devido aos dipolos induzidos em todas as

outras moléculas vizinhas.
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E interessante notar que o campo elétrico, em escala microscépica, € bastante intenso

préximo ao nucleo atémico e relativamente pequeno entre os atomos.

Quando analisamos macroscopicamente o campo elétrico dentro de um dielétrico, ou
guando ha a coexisténcia de varios dielétricos em um sistema, as deformacdes e

alinhamentos dos atomos e moléculas sao tratados pela seguinte equacao:

—

B5=c& . [i-1]

A permissividade dielétrica& corresponde a facilidade com que o campo elétrico
desloca os centros de cargas ou alinha os dipolos intrinsecos, ou seja, depende do tipo de

atomos que constitui o material.

POLARIZAGAO ALINHAMENTO DOS DIPOLOS

ELETRONICA INTRINSECOS

€ =0 b=
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Figura lllI-1: Inducdo de um momento dipolo em um &tomo e alinhamento dos dipolos,
associados a moléculas e ligacbes, devido a aplicagdo de um campo elétrico externo

—

<.

Um comentario interessante a ser feito a respeito da Equacéo IllI-1 € que ela é apenas
uma boa aproximacdo para descrever uma propriedade da matéria. Mas a matéria &

extremamente complicada e esta equacdo ndo € rigorosamente correta [1]. Por exemplo, se
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o médulo de€ for muito grande, a Equacéo lll-1 deixa de ser correta.

O limite de deforracdo da distribuicdo eletrénica esta associado a rigidez dielétrica do
material. A rigidez dielétrica € uma grandeza macroscopica com dimensdo de campo
elétrico, que da a informacdo da intensidade do campo elétrico que um dado material
suporta. Conforme o campo elétrico aplicado externamente vai aumentando, a distribuicao
das cargas ao redor da molécula, ou ligacéo, vai sofrendo uma crescente deformacdo. Esta
deformacao tem unimite, e quando este limite de defagdo € atingido, a ligacdo e

rompida e um ou varios elétrons sao liberados.

i.t;
T
1

(@ (b) (© (d)

Figura I1lI-2: Deformacao da distribuicdo de carga de uma molécula resultante de campos
elétricos aplicados externamente. As figuraad@éd mostram uma seqiiéncia de campos
elétricos crescentes até atingir o campo de ruptura, que ioniza a molécula.

O mecanismo de ruptura intrinseca, por definicdo, € aquele que depende apenas dos

parametros intrinsecos do material, tais como energia de ligacdo, parametro de rede, etc..

Quando outros fatores participam do processo de ruptura, tais como impurezas,
precipitados, defeitos estruturais e elétricos, o mecanismo € conhecido como ruptura
extrinseca. Atualmente, estes defeitos sdo 0s principais responsaveis pela ruptura dos
dielétricos pois, apesar do grande avanco atingido nas técnicas elmliende purificacao
de materiais, as impurezas ainda estao presentes em quantidades tao infimas, que podem nac
ser mais detectaveis, mas que tém efeitos no desempenho dos dispositivos microeletrénicos,

principalmente no campo de ruptura dos dielétricos.

A ruptura intrinseca, quando comparada com a ruptura extrinseca, no sentido restrito,

56



carece de sentido pois a ruptura intrinseca supbe uma estrutura ideal. Mas quando é

observada a rede de Siffode-se constatar sua estrutura amorfa, assim como a presenga de

atomos de oxigénio e de silicio intersticiais, sem contar as liga¢cdes livres ("dangling bonds")
necessariamente existentes em estruturas amorfas. Quando as interfaces sdo levadas en
consideracdo, ha o aparecimento de mais defeitos, e portanto, mais longe da estrutura
idealizada. Nas interfaces do dielétrico existem rugosidades estruturais, existem tensdes
mecéanicas resultante do casamento de duas estruturas difeiigitesristalino com oxido

amorfo, existem ai também as ligacdes livres. Além do que ja foi dito neste paragrafo, é

importante lembrar que os filmes de $i€Ao extremamente finos, algumas dezenas de

monocamadas, sendo os efeitos elétricos dos defeitos todos de primeira ordem. Todos estes

defeitos, citados anteriormente, estéo tdo intimamente ligados a rede,dp&igbde-se

dizer que sao intrinsecos.

Von Hippel 1937 [2] e Frolich 1937 [3] foram os primeiros a tentar resolver o
problema da ruptura em dielétricos utilizando o mecanismo de avalanche e, até hoje, este
mecanismo € considerado por alguns autores, tais como DiStefahoe [Klein [6].
Paralelamente foram considerados outros mecanismos, como 0 proposto por Budenstein [7]
e posteriormente modificado por Wolters [8], baseado em erosé&o do dielétrico através de

alta injecao de corrente e elevados campos elétricos.

Atualmente, os mecanismos desenvolvidos tém como elementos principais a alta injecéo

de elétrons no dielétrico e altos campos elétricos.

2. Caracterizacdo empirica da ruptura.

Falster [9] fez uma classificacdo empirica dos modos de ruptura correlacionando

parametros estatisticos, com defeitos encontrados em capacitores MOS.

a) Modo I: de zero a 8 MV/cm. Associado com contaminacdes de metais de transicao.
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b) Modo II: de 8 a 12 MV/cm. E obtido apenas com capacitores com areas menores
gue 1 cnt [9], dai o seu carater extremamente localizado. Tem alguma relacéo

com rugosidades na interface Si-S¥®concentra¢do de oxigénio no substrato de

silicio. Esta associado com um recozimento pos-reatdio inadequado.

c) Modo IlI: maior que 12 MV/cm. Conhecido também como modo intrinseco e esta
associada as imperfeicbes intrinsecas do material dielétrico. Tem um carater

aleatorio.

E interessante observar que o trabalho realizado por Falster é um trabalho dedutivo,
gue parte de geral, que sdo os parametros estatisticos, e a partir dai faz inferéncias do
particular, que seria um capacitor com contaminacao metalica, por exemplo. Por outro lado,
o trabalho desenvolvido por nés ja tem um cardtéutivo, ou seja, parte de efeitos de
alguns defeitos elementares, inseridos em um capacitor-ideal, e faz inferéncia de como seria
o efeito se houvesse uma concentracao de defeitos, ou defeitos maiores, ou entdo defeitos

de outra categoria.

3. Resumo dos modelos fundamentados no processo de avalanche.

Os principios basicos dos modelos dos mecanismos de avalanche baseiam se nos

modelos de Stratton, DiStefanos e Shatzkes.

3.1 Modelo de Stratton.

Stratton resumiu a ruptura em solidos por meio do mecanisnmutigplicacdo de

elétrons[10] da seguinte forma:

"Quando um elevado campo elétrico € aplicado a um dielétrico sélido, uma certa

guantidade de trabalho € realizado sobre os portadores de corrente - usualmente elétrons
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livrest - os quais, por sua vez, transferem parte desta energia para a rede, aumentando
assim a temperatura, i.e., provocando aquecimento por efeito Joule. E possivel também
gue o numero de elétrons livres seja aumerita@wido a aplicagcdo do campo elétrico que

ird incrementar a energia transferida para a rede. A ruptura do dielétrico ocorre quando a

temperatura T atinge um valor critico J ocorrendo entdo uma mudanga permanente na

rede. O numero de diferentes teorias de rupturas de dielétricos tem aumentado devido as
diferentes condi¢cbes que podem governar a transferéncia de energia do campo elétrico
para a rede, via portadores de corrente. Para campos que excedem um campo critico, um
estado ndo estacionario ocorrera. Neste contexto, a corrente aumentara continuamente em
funcdo do tempo. Isto causara um aumento decisivo de temperatura em algum ponto,
excedendo o valor ;T quando entdo, uma ruptura irreversivel tera inicio. No caso de
ruptura intrinseca, é assumido que a distribuicdo de elétrons depende diretamente do
campo elétrico aplicadd. O namero total de elétrons também pode aumentar, devido a
aplicacdo de &, causando ionizacdo por colisdo e emissdo por campo. Entdo a
condutividade e a taxa com a qual os elétrons fornecem energia para a rede sao
necessariamente funcdes explicitas do campo elétrico. Portanto, o problema basico da
ruptura intrinseca é o calculo do nimero de elétrons livres e a sua distribuicdo em energia

e momento, quando é aplicado um campo elétrico.”

1 os elétrons livres, presentes dentro deste dielétrico, poderdo advir tanto dos elétrons intrinsecos do
dielétrico, que tem uma densidade muito pequena, como podem ser injetados pelo catodo.

20 aumento de elétrons com o0 aumento do campo elétrico pode significar tanto mais elétrons ejetados
pelo catodo, como mais colisdo com a rede de silica e maior nUmero de elétrons ionizados...



3.2 Modelo de DiStefano e Shatzkes

DiStefano [4] supde uma estrutura em estado de equilibrio termodindmico em que ha
ionizacao por impacto e a recombinacaoilzaia para determinar as caracteristicas J-V do

flme de SiQ. A ruptura ocorrera no limiar da resisténcia negativa, onde dv/dJ=0.

I. Ha uma forte inje¢do de elétrons do catodo para ¢, 8itaves do mecanismo

de Fowler-Nordheim.

il. O elétron injetado ganha energia do campo elétrico e a perde para a rede de

SiO,, primariamente por emisséo de fonons.

iii. Em cada evento de emissdo de fénon o elétron perde uma quantidade de energia

de 0,153 eV.

iv. Assume se uma distribuicdo de Poisson para o espalhamento por elétron-fonon,
no qual a probabilidade de emissédo € de fior unidade de comprimento na

direcdo normal a superficie dos eletrodos, senda duadepende da energia.

V. A distribuicdo de Poisson impde que a energia do elétron dependera da

distancia do catodo

4, Resumo dos modelos fundamentados em regides fracas ("weak

spots").

Os modelos baseados em regides fracas sdo bastante promissores pois quando o
dielétrico € analisado, localmente, pode-se constatar que ele sempre apresentara
inomogeneidades, sendo que em Ultima analise apresentarda inomogeneidade em escala
atdmica, ja que ele possui uma rede amorfa (rede vitrea). Um outro elemento que mostra a
forca destes modelos de regibes fracas € a melhoria das qualidades elétricas,

60



mais particularmente o do campo de ruptura, com a alf@on de defeitos estruturais,

guimicos e elétricos, ou seja, com a elagéo das regides fracas.

Por outro lado, regides fracas sempre existirddme tle SiQ-amorfo, com espessura

de algumas dezenas de monocamadas, pois além dos defeitos intrinsecamentes existentes na

redes amorfas, existem também os defeitos das interfaces dcoBi@\ e Si.

4.1 Modelo de Budenstein

No modelo de Budenstein [7] a alta condutancia do dielétrico durante o processo de

ruptura é associada ao desenvolvimento de canais gasosos através do dielétrico.

I. Ha um periodo formativo durante o qual a energia é adicionada ao dielétrico

pela acdo do campo externo.

il. A energia é armazenada através de rearranjo local das cargas do dielétrico
através de polarizacdo, ionizacdo por colisdo, criacdo de sitios de

armadilhamento e deslocamento atémico.

iii. O resultado € o desequilibrio localizado de carga e a quebrac&oli§i-O e a

formacao de microplasma.

iv. O plasma se expande pelo dielétrico na forma de arvore, criando passagens com
elevada condutividade dentro do dielétrico, que se originam dos locais onde o
campo elétrico local € maior, tais como em irregularidades do dielétrico,

concentracdo de cargas superficiais, eletrodos com pontas.

V. Assume-se que 0 excesso de carga local é suficientemente elevado para
modificar a estrutura de bandas de energia, possibilitando a existéncia de
atomos em estados energéticos ndo ligados, e com esses atomos o sistema de

plasma em arvore cresce rapidamente.

Vi. O estagio final da conducdo ocorre quando o sistema
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de plasma em arvore cruza todo o dielétrico, curto-circuitando o anodo com o
catodo, e descarregando o dielétrico. A violéncia desta descarga, que ocorre
rapidamente, alarga as passagens criadas pelo sistema de plasma e ha uma forte

emissao de luz.

4.2 Model de Harari

Harari foi um dos pioneiros a propor modelos de ruptura baseados em criagcédo de sitios
de armadilhamentos de elétrons,]P]. Seus primeiros trabalhos nesta area ja sugeriam que
a carga de ruptura era um dos parametros fundamentais no mecanismo de ruptura em

dielétricos. O mecanismo proposto por Harari pode ser resumido da seguinte forma:
i) capacitor € polarizado de forma a obter alta injecéo de corrente e altos campos.

if) h&a a criacdo de defeitos nas vizinhancas da interface injetora, catodo, de forma

gue eles funcionem como sitios de armadilhamentos de elétrons.

iif) estes defeitos vdo aumentando de densidade, e com isso ha um aumento do

campo elétrico local.

iv) havera um sitio onde a concentracdo de campos elétricos locais excedera um
valor critico, que € de 30 MV/cm [13], e ionizara a ligacdo Si-O, iniciando o

processo de ruptura irreversivel.

O modelo de Harari € um esboc¢o de uma solugcdo para o0 mecanismo de ruptura de

dielétrico, pois 0 que ocorre apos a ruptura local ndo é descrito.

4.3 Modelo de carga de ruptura.

Wolters, ao longo de alguns anos, prop6s varios modelos de ruptura de dielétricos, um

dos quais bastante engenhoso, que supde a criacdo de microplasma [14], que é uma variante
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do modelo de Budenstein [7]. Para um maior aprofundamento nos trabalhos de Wolters as
referéncias [8,15] podem ser consultadas, sendo a referéncia [8] praticamente um sumario

de seus trabalhos.

Foi observado por varios autores (8] a importancia das cargas injetadas na
degradacéao do dielétrico, bem como a relacdo da ruptura do dielétrico com uma quantidade

de carga critica (Q a ser injetada. O efeito da passagem destas cargas pelo dielétrico se

relaciona com um aspecto macroscopico, que é a formacdo de uma passagem de baixa
impedancia pelo 6xido que permitira a descarga abrupta da energia armazenada no capacitor
(CVZ?/2), descarga esta que € o evento da ruptura. A criacdo destas passagens € atribuida a

energia dissipada pelos elétrons ao passarem da banda de condug¢dppdwaSiCanodo,

dando um salto energético igual a barreira de potencial existente nesta interface. Este salto é
dado as custas da emissédo de um féton, com energia entre 3 eV a 4 eV, que corresponde a
um comprimento de onda de DeBrdglie dez vezes maior do que a espessura do dielétrico.

Portanto, qualquer uma das interfaces podera absorver esta energia e criar defeitos na rede

de SiQ, que se manifestardo como sitios de armadilhamentos nas interfaces. A formacéo da

passagem de baixa impedancia é descrita em cinco etapas:

I. Quando o foton for absorvido pelo catodo, a rede de P@de ter suas

ligacbes quebradas em uma regido de 1 nm a 2 nm do catodo. Os niveis
energéticos gerados por estes danos podem ser observados por tunelamentos

através destes sitios.

. Quando os danos criados distarem mais que 3 nm do catodo, 0S niveis
correspondentes poderdo ser preenchidos permanentemente e irdo formar uma

regido de cargas espaciais negativas, que inibira a injecdo de mais elétrons.

il Quando o defeito criado for no anodo, o defeito podera ser um centro de
doadores, que podera estar carregado positivamente. Este centro, carregado
positivamente, atraira o0s elétrons injetados no dielétrico que
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estiverem nas suas vizinhangas, 0s quais irdo dissipar suas energias nestas
vizinhancas. Isto confinara a destruicdo da rede as vizinhancas dos defeitos
iniciais. Esta regido ira evoluir em direcéo ao interior do dielétrico, criando um
sistema de canais, a qual atraird mais elétrons e assim por diante. Se esta regiao
se estender por mais de 3 nm do anodo, poderdo ser formadas cargas fixas
positivas. As cargas armazenadas no capacitor poderdo ser transportadas entre

os dois eletrodos se houver sitios suficientes de armadilhamento no dielétrico.

iv. Transporte de cargas, via canal, até locais mais profundos no dielétrico causara
perdas em altas frequéncias. Se o canal aumenta em comprimento, a frequéncia
de ressonancia ird diminuir. Estados lentos seréo criados. Os canais mais longos
irdo atrair mais eficientemente os elétrons devido as suas pontas positivamente
carregadas e isto confinard mais ainda a dissipacdo de energia e a degradacéo

do dielétrico.

V. Quando o canal, que contém um grande numero de estados, evoluir mais para
dentro do dielétrico a sua quantidade de carga podera aumentar em presenca de
um campo elétrico elevado. O campo elétrico € particularmente grande quando
o canal estiver proximo ao eletrodo oposto. O nivel de saturacédo das armadilhas
se torna dependente do campo elétrico e da regido de cargas espaciais do
dielétrico, que ndo pode ser rapidamente mudada, causando um efeito de

histerese.

Vi. Finalmente o canal atinge uma distancia do catodo em que o tunelamento entre
0 canal e o catodo torna-se significativo e a energia armazenada, €ra
abruptamente descarregada. Este processo adiabatico rapido ira fundir uma

regido do capacitor.

Esta descricAo macroscopica simples podera resultar na liberacdo de luz, como

observado em alguns trabalhos, e que até agora nao foi explicati® 1B20].
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Neste trabalho Wolters tenta uma variacdo do trabalho do Harari, acrescentando a
criacdo das cargas fixas no volume do dielétrico, que irdo evoluindo do anodo para a
direcdo do catodo, até que uma passagem (ou canal) seja estabelecida e toda a carga
armazenada seja descarregada através desta passagem. A outra inovacao é a proposta d
estabelecimento de uma carga critica (carga de ruptura) necessaria para que ocorra a

ruptura. Esta idéia ja estava esbocada na teoria de Harari mas nao foi desenvolvida.
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Capitulo IV

Modelamento de Rugosidades

1. Introducéo.

A demanda continua de aumento de velocidade e de densidade de dispositivos para 0s
circuitos integrados microeletrénicos conduz a um intenso esforco de miniaturizagdo. A
previsdo da espessura dos fimes de Oxido de porta, para transistores MOS de efeito de
campo (MOSFETS), é para ser da ordem de 5 nm e os chips para armazenarem uma
quantidade de 5 bilhGes de portas [1], até o ano de 2004. Em estruturdsiesmie SiQ

destas espessuras, rugosidades interfaciais da ordem de nanémetros passam a ser uma fracga
significativa da regido eletricamente ativa do dispositivo. A rugosidade pode resultar em
efeitos detrimentais na mobilidade dos portadores de carga e em incremento do campo
elétrico local causando uma ruptura do dielétrico [2-9]. Consequentemente, o rendimento e
o desempenho desta nova geracéo de dispositivos requer um rigoroso controle da qualidade

7

das superficies e interfaces diimé de SiQ. Para tanto, € necessario quantificar a

rugosidade, o que ndo é uma tarefa simples, como ser visto a seguir.

A rugosidade atualmente tem sido muito citada e comentada na literatura cientifica. Na
maior parte das vezes ela é colocada como a vild da estoria: € a responsavel pelo mau
rendimento dos dispositivos microeletronicos, pelo aparecimento de turbuléncias em

sistemas de circulacdo de fluidos, pelo aumento do atrito entre duas superficies, etc.

Antes de fazer as medidas de rugosidades, por uma técnica qualquer, sera feita a

seguinte pergunta: o que € a rugosidade de uma superficie? Serdo as alturas das pontas



presentes nesta superficie? Seria uma combinacdo de todos estes aspectos da superficie’
Como seria possivel quantificar a rugosidade de uma dada superficie de maneira univoca, e
gue esta quantificacdo fosse como a "impressao digital" desta superficie? Na busca de
respostas a estas perguntas serdo descritos, nos paragrafos seguintes, diferentes modelo:
para quantificar a rugosidade de superficies. Discutiremos também os aspectos das

rugosidades topoldgicas e das rugosidades eletronicas.

2. Modelos de quantificacdo da rugosidade.

Além da dificuldade de associar um parametro a caracteristica de rugosidade de uma
superficie, ha também o fato de a rugosidade ter efeitos diferentes, para diferentes
fendmenos. Na ruptura de dielétricos a altura das rugosidades € importante, mas agudeza
desta rugosidade também é importante. No caso de atrito entre duas superficies a area de
contato entre as duas superficies € mais importante do que a altura dos picos. Quanto mais

rugosas forem as superficies maior sera a area de contato e portanto maior o atrito.

Para fins praticos, um dos cinco parametros a serem descritos nos proximos paragrafos
poderao ser correlacionados com os diferentes fenbmenos em que a rugosidade participa. A
seguir, serdo descritas as definicbes dos principais parametros associados com a rugosidade

de uma superficie.

Consideremos um conjunto de N pontos igualmente espacados, correspondentes aos
valores de um parametsg que poderdo ser estabelecidos por medidas experimentais ou
simulagéo, dados pok, Yo, Vs Vg -0 Vi - Yy O parametrey € genérico e pode assumir
valores de alturas, como € o caso da rugosidade topografica, ou de campos elétricos, para o

caso de rugosidade eletronica, ou de correntes, de potenciais, de habitantes, etc.

2.1 Valor médio.

O valor médio ) de um parametrp é determinado atraves da relacao:
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y=

Y
N

[IV-1]

J’y(x)dx

V= b-a

[IV-2]

onde N é o numero total de pontos. Se tivenpadsfinido por uma funcdo continyé&) o
valor médio sera dada pela Equacao V-2, com “a” e “b” definindo os intervalos em x que se

guer determinar o valor médio ge

O valor médioy é uma medida do valor central da varidgeém torno da qual os
varios valoresy, estardo distribuidos. Ele da uma idéia de como a maioria dos pontos

analisados se comporta, e € conhecido também como primeiro momento.

F(%

Particula Superficie da
lamina de silicio
Superficie da Particula
[amina de silicio /A
et Mt el AT RV (] i o 2m
(a) (b)

Figura IV-1: a) Superficie rugosa com uma particula de dimensdes muito maiores que as da
rugosidade eb) histograma das alturas da topografia correspondente a superficie
apresentada enaj.

O valor médio é um parametro importante, mas somente com o desvio padréao ele passa
a ter maior preciséo. Isto porque o desvio padrao da a informacéo de quéo dispersa estédo os

dados ao redor do valor médio.

Um problema do valor médio € que ele € muito sensivel a valores extremos. Imagine,

por exemplo, duas populacdes diferentes coexistindo em um mesmo conjunto de pontos.
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Por exemplo, no histograma mostrado na Figura 1V-1b, a primeira populacdo representa
90% do total dos pontos e tém valores da ordem de 10, 9, 11, etc.; enquanto que a segunda
populacdo, com 10% do total de pontos, e com valores da ordem de 1000, 1001, 999, etc..
Suponha-se que a primeira populacao tenha um valor médio de 10, enquanto que a segunda
tenha o valor médio de 1000. Se este conjunto de pontos for encarada como uma unica

populacéo o valor médio seré igual a:

y =10x0,9 + 1000x 0,1 =9 + 100 = 109.

O valor médio resultante do conjunty, = 109, ndo representa nem a primeira

populacdo nem a segunda. Experimentalmente este caso pode ser exemplificado por uma
superficie de silicio, com rugosidades da ordem de angstrons, com uma particula com

dimensao de um micron, cujo perfil seria similar a rugosidade apresentada na Figura IV-1b.

2.2 Desvio padréo.

O desvio padraoo() ou “root-mean-square”, do parametro genéycquantifica a

dispersao do conjunto de pontos em relacdo ao valor médio e é definido como:

. Z@’ -y ﬁ [IV-3]
A BN

v ea-v0y'e "
v b-a

sendo que a forma de somatdria € aplicada para o caso de um conjunto de pontos com
valores discretos, enquanto que a forma de integral é para um conjunto com valores

continuos. O valor do desvio padrdo nunca podera ser negativo, jsﬂ-(ﬁl@ £ 0, 0 que
faz com que cada termo da somatoria contribua com um nimero ndo negativo. Quanto mais
espalhados estiverem os valoresydem torno dey, maior sera o valor de,. Portantog,

mede a dispersdo dos valoigsem torno dey .
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O desvio padrdo é associado ao segundo momento, que € a variancia. Existem outros dois
momentos importantes: o terceiro e 0 quarto, que estdo respectivamente associados a

assimetria e ao achatamento do histograma de frequéncias, quando comparada a curva
normal.

[IV-5]

m“=—g(ﬁ‘__1ﬁ

[IV-6]

1oy o
-

b-a

O terceiro momento, dada pela Equacgéao V-5 com n =3, da um valor nulo quando a
distribuicdo € simétrica em relacdo ao valor médio, pois os ter\mq;s)3(da somatoria
poderdo assumir valores positivos ou negativos; se a distribuicdo for simétrica os termos

negativos anulardo os positivos. Se a distribuicdo for assimétrica, o terceiro momento sera

diferente de zero:

a) maior que zero se a soma dos termos positivos forem maior que 0S negativos,

fazendo com que a distribuicdo fique mais "alongada” para valores maiorgs que

b) menor que zero se a soma dos termos positivos forem menores que 0S negativos,

fazendo com que a distribuicdo fique mais "alongada” para valores menones que

O comentério feito a partir da Figura IV-1 para a interpretacdy déambém é
importante para o desvio padrédo: se houver duas ou mais populagdes coexistindo em um
mesmo conjunto de pontos o desvio padrao da totalidade dos pontos ndo correspondera a
nenhuma das populagdes. Se no caso ilustrado pela Figura IV-1, as popula¢gdesotiverem
1 eo,= 10 o desvio padréo sera calculado a partir do valor médio de todo o conjunto de

pontos, 109; isto dard como resultado a dispersao das duas populacées em torno do valor

médio e o valor de, resultante nao correspondera a nenhuma das duas populacdes!
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O desvio padrdao quantifica a dispersdao dos dados. Se os dados analisados

corresponderem a uma distribuicdo bem definida, como a Gaussiana por exemplo, pode-se-a
afirmar que 67% dos dados analisados estardo no inteﬁ/at%,[;’f o,]. No caso de uma

distribuicdo Lorentzeana, ou binomial, haveriam outras relagdes, também completamente

definidas.

2.3 Valor de pico-a-pico.

O valor do parametro pico-a-picg,X € dado pela diferenca do maximo valor da

variavely (Ymax Pelo minimo valor dg (ymi). ou seja:

Yo = Ymax ~ Ymin - [IV-7]

O valor dey, pode ser definido teoricamente a partiragese a forma da distribui¢éo
de frequéncia for conhecida. Por exemplo, se a distribuicao for gaussiana o ygleerde
de aproximadamente&,. Esta relacao entg e o, so6 ocorre se a distribuicao € muito bem

definida, o que ndo € comum em experimentos reais.

No caso de campos de rupturas de dielétricos, este parametro é bastante importante
pois sera ele que definird a regido fraca do material analisado. Nesta regido o campo elétrico
local tera a maior intensidade, devido ao afinamento local do 6xido, resultando num

tensionamento local maior do dielétrico e sendo, portanto, a regido mais propensa a ruptura.

2.4 Sintese dos trés parémetrog', o, ey,

Nos primeiros estudos de rugosidades [10-13] o parangtrera considerado,

sozinho, o parametro mais importante da caracterizacdo da rugosidade de uma superficie.

Atualmente [4] concorda-se que para uma melhor caracterizagao da rugosidadegléem de

sd80 necessarios também  o0s paréme}resoyp [14].
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Se for considerado a equacao genérica, dada por:

3

y=y(x) = Z a cosk;X) , [IV-8]

sendo quejaassume valores, & 100, 3 = 50 e g= 25 para as trés curvas com diferentes
valores k a serem descritas na Figura IV-2. Apesar das trés curvas terem aspectos
totalmente diferentes, o valor dg sera exatamente igual para as tigs 81,009). As
unidades consideradas sao todas arbitrarias sgrtigerminado pela aplicacéo da Equagao

V-5, com o intervalo de integracao de [0rg.2

(a) ki= 2, 8, 15
200

150
100

-50
-100
-150 4

T T T T T
0 2 4 6

(b) ki= 1, 10, 80
200

V) 19
0
-100
-200 — T T T T T T
0 2 4 6
(c) ki= 5, 7, 40
200
100
0
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-200 " 1 " 1 L 1 " 1 L 1 " 1 L 1 " ]
-1 0 1 2 3 4 5 6 7

Figura IV-2: Trés curvas diferentes com 0 mesmo valoarchsl,OOQ u.a.).

Os trabalhos citados nas referéncias [2-4] mostram a diferenca dos efeitos elétricos de

duas topografias diferentes mas com mespno

Um outro problema com o parametm, quando utilizado isoladamente para

guantificar a rugosidade, é que em alguns casos ele pode assumir valores
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totalmente diferentes em diferentes areas de analises, tanto no que se refere as escalas
(tamanho da area de analise) como em posicdo na amostra. Isto € muito comum se a

amostra analisada for heterogénea. A Figura IV-3a ilustra uma situagdo onde o @lor de

tem uma variacado de quase 100% ao ser analisada diferentes regides de uma curva gerade

por simulagcdo de um movimento Browniano.

Diferentes areas de analises produzem diferentes valotgs Alpartir de uma curva,

gerada por simulacdo de um movimento Browniano, de 0 até L, foram obtidos diferentes
valores deo, quando a quantificacéo € feita em escalas diferentes (area de analise) e em

regides diferentes, veja Tabela I1V-1.

Intervalo o, (u.a.)

0 até L/2 0,5

deOaté L 0,3
de L/2 até L 0,2

Tabela IV-1: Valores deo, para diferentes areas de analises. As unidades s&o arbitrarias.
Observe também, na Tabela 1V-1, que quando o tamanho da regido analisada varia o
valor deo, também varia. Isto € devido ao fato da amostra analisada ndo ser homogénea e

uniforme. Casos de superficies ndo uniformes e heterogéneas podem ocorrer em

microeletrénica nas interfaces do $iQcom particulados), nos silicetos e no silicio

policristalino.

O fato do valor dw, ser diferente para diferentes areas ndo compromete o parametro

guanto a sua significacdo, quando isto ocorre ele mostra exatamente o que a amostra é:

heterogénea.

No caso de superficie de silicio, a area de andlise influencia bastante a medida de
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o, Isto € um dos motivos por que uma mesma amostra analisada por diferentes técnicas
resulta em diferentes valores dg E o que ocorre com as medidas de elipsémetria e de
perfilometria. O elipsometro tem a area de andlise dada pelo tamanho do foco do laser,
enquanto que a do perfilbmetro € dada pelo tamanho e forma do cabecote, com o qual &
feita a varredura da superficie na amostra. Além disso deve-se levar em consideracdo que o
elipsometro interage eletromagneticamente enquanto que o perfildbmetro interage

mecanicamente com a superficie da amostra.

s ok

sen (X) 0 2 4 6 8 10

0 L2

X (u.a.) t

.0.0 0.1 0.2 0.2 0.3
X (2 )

(@ (b)

Figura 1V-3: Curvasa) obtida por simulacdo de movimento Brownianb)e funcéoy =
sen(x) "vista" em varias escalas diferentes

A Figura IV-3b mostra que uma curva simples, representada pela fgrgaosen(x),
pode apresentar diferentes aspectos ao ser visualizada através de diferentes "escalas”, ou

intervalos, e podendo com isso resultar em uma diferente quantificacdo da rugosidade.

Os trés exemplos anteriores mostram que além do cuidado necessario na analise dos
dados estatisticos € necessario também definir a posicdo na amostra em que foi feita a

medida, assim como o tamanho da area de andalise.
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Figura IV-4: Trés histogramas com caracteristicas diferentg¢ssimétrica,b) assimétrica &)
totalmente assimétrica.

Os trés parametrog, g, €Y, tém diferentes relacbes quando se referem a
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diferentes distribuicbes de frequéncia. A Figura V-4 mostra trés histogramas de freqiéncia

onde as relacdes entre os trés parametros ndo sdo as mesmas.

O histogramad) corresponde as medidas das alturas (Z) da topografia tri-dimensional

(XYZ) da superficie de siliciolQ0) virgem. O valor médio de Z) foi de 0,156 nmg, de
0,033 nm, Z = 0,323 nm, o terceiro momentonj) de 0,0079 nm e o quarto momento

(m}) de 0,0448 nm. O terceiro momento com valor préximo de zero sugere que a

distribuicdo de alturas esta espalhado simetricamente em torno do valor meédio.

O histogramalf) corresponde a superficie de um siliceto de titanio. O valarfdiede
19,65 nmg, = 4,37 nm, Z = 40,23 nmt’ = -3,1 nm em;’ foi de 5,99 nm. Observe que o
terceiro momento diferente de zero indica uma assimetria do histograma em relacéo ao valor

medio; e o sinal negativo de que o histograma esta deslocado para valores maiores de Z.

O histograma d) corresponde a superficie de silicio ap0s passar por uma etapa de

processo de corroséo por plasmaz @i de 17,67 nm, @, foi de 7,83 nm, ¢= 38,87 nm,

o n? = 7,47 nm e an’ foi 10,28 nm.

Uma sugestao seria, ao invés de utilizar os trés parametros, utilizar o histograma de
frequéncias Rf. A partir do histograma os trés parametros podem ser obtidos e,
adicionalmente, os momentos da distribuicdo de frequéncia dardo informacoes
complementares das caracteristicas da rugosidade da superficie. O conhecimento do

histograma de frequénciayr(implica uma completa informacéo a respeito da distribuicdo

de valores da variavgl O conhecimento de alguns momentos, tais cpme af, implica

somente um conhecimento parcial, embora util, das caracteristicas da distribyic&» F(
conhecimento de alguns momentos da distribuicdo ndo € suficiente para determinar
completamente a distribuicdoyl;,(a ndo ser que sejam conhecidos todos 0s n momentos,

veja Equacdo IV-5. Portanto, o histograma de frequéncia das alturas pode substituir

perfeitamente bem 0os trés parametnps O, € Y,, com a vantagem de
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trazer os trés parametros ja embutidos, mais a informacédo dos momentos relacionados com
a assimetria e o achatamento da distribuicdo. A informacdo da posicdo na amostra, onde foi

realizada a medida, e o tamanho da area de analise também é importante.

2.5 Rugosidade fractal

As dimensdes da geometria euclidiana sdo dadas como inteiras 0, 1, 2 e 3
correspondendo a ponto, reta, plano e volume, respectivamente. No entanto, esta classifi-
cacao simples € inadequada para formas irregulares de numerosos objetos naturais e
artificiais. Pode-se intuir valores de dimensdes intermediarias para tais objetos. Uma reta
tracejada, por exemplo, pode ter uma dimenséo entre 0 e 1, enquanto que uma linha dentada
uma dimensdo entre 1 e 2 pois, preenche parcialmente um plano. Estas dimensfes
fracionadas, conhecidas como dimensdes fractais (DF), foram inventadas por Mandelbrot
[15] para descrever texturas de objetos com formas irregulares, referenciados como objetos

fractais.

Se o perfil de uma montanha for comparada com o perfil de um edificio sera facil
perceber que a montanha € a que tem o perfil mais rugoso. No entanto, se forem
comparados os perfis de duas montanhas a resposta podera nao ser tdo Obvia. Neste caso,
dimensao fractal (DF) podera indicar qual das duas montanhas é a mais rugosa. A dimensao
fractal da informacdo do niumero de sucessao de maximos e minimos relativos existentes em

um certo comprimento arbitrario.

A justificativa para aplicar o conceito de dimensédo fractal na determinacdo da
rugosidade da topografia de uma montanha, assim como nas topografias das interfaces do

SiO,, vem da propriedade de auto-afinidade que as mesmas possuem. No sentido estrito, a

propriedade de auto-afinidade significa que se for tomada uma pequena parte da montanha e
amplificada por algum fator vertical e horizontal, a resultante tera que ser exatamente igual a
totalidade da montanha. No sentido mais amplo, a propriedade de auto-afinidade significa

gue a pequena parte da montanha e a totalidade da montanha terdo que ter, em média,
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a suas dimensdes verticais e horizontais relacionadas por uma lei de poténcia [16].

E importante deixar claro que para que esta analise tenha validade na interfage Si-SiO

esta ndo tera que ser necessariamente um fractal, assim ndo existe a necessidade de um

simetria em escala, ou seja, a dimensdo fracial rfdo sera constante para diferentes

escalas, como ocorreria com um fractal auto-similar, que se auto-repete em todas as escalas,

e a consequente constanciamfanestas diferentes escalas. Para a interface SiaSiQ

pode ter diferentes valores para diferentes escalas: em uma escala arbitraria podera ser

exatamente dois, em uma outra escala, maior que dois, e assim por diante.

Um método utilizado para a determinacdo da dimenséao fractal envolve o uso de caixas
dimensionadas [15,17]. Em poucas palavras, para uma curva irregular, este método consiste
em cobrir a topografia da curva com um malha quadrada (a forma dos objetos que irdo
cobrir a curva € arbitraria: pode ser circular, retangular, etc.) de JaaorLvalor inicialb.

Na sequéncia é feita uma contagem de caixas nao-vazias N [Figura IV-5]. A seguir o
tamanho das caixas € dividido por 2, ou seja, Lb/2, (ou simplesmente variado
arbitrariamente) e a contagem de caixas ndo-vazias € refeita. Depois de um numero
conveniente de repeticdes obtém-se uma tabela de N x L. Finalmente, as contagens N e o
tamanho das caixas L sdo plotados em um grafico com escala bi-log, resultando em uma reta

[veja Figura IV-6]. O coeficiente angular desta reta é a dimensédo fragjatlg curva

irregular e, consequentemente, a quantificacdo do grau de irregularidade da mesma. Se ao
invés de uma curva irregular, contida no espaco bidimensional, o objeto analisado fosse uma
superficie tridimensional irregular o procedimento seria 0 mesmo, tomando o cuidado de

substituir as caixas bidimensionais por tridimensionais (cubos).

Em uma curva perfeitamente linear, o nimero de caixas necessarias para cobri-la,

aumenta linearmente com a diminuicdo do tamanho das caixas, ou seja:
NOL™ [IV-9]
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Figura IV-5: llustracdo do algoritmo da contagens de caixas para a obtencdo da dimensao
fractal: A taxa na qual o nimero de caixas ndo vazias (N) aumenta com a diminui¢cdo da di-
mensao das caixas (L) € a medida direta da dimenséo fragjal (

Para uma superficie rugosa, o0 numero de caixas necessarias para cobri-la aumentara
mais rapidamente com a diminuicdo do tamanho das caixas, sendo que a taxa deste aumento

sera dada pav:

NOL® [IV-10]

onde 1 <D.< 2, para 0 caso de uma curva descrita no espac¢o bidimensional. Para uma

curva extremamente rugosatendera a 2.

A dimenséo fractal de um objeto contido dentro de um espaco bidimensional, pode
assumir também valores entre 0 e 1, que € o caso de pontos discretos contidos dentro de
uma reta, mas representado no espaco tridimensional. Isto € decorréncia do fato de que um
objeto com dimenséao k (K N) contido em um espaco com N dimensdes, podera ter a

dimensao fractal maxima de N e minima de zero.
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Figura IV-6: Grafico de N versus L, criado a partir da curva arbitraria mostrada na Figura
IV-2.0. O valor deo. foi de 1,59.

A aplicacdo do algoritmo de contagem de caixas em um objeto ndo-fractal resultara em
uma nao constancia do coeficiente angular, ou seja da dimenséo fractal, para as diferentes
escalas consideradas. No entanto, no que se refere a quantificacdo da rugosidade de uma

superficie arbitraria, a tangente da curva In(N) versus In(L) num pgrgodera quantificar

a rugosidade da topografia na escala L

Existem alguns trabalhos onde o algoritmo para a determinacédo da dimenséao fractal €
tratada, tais como as referéncias {14]. Trabalhos sobre rugosidade fractal também foram
feitos [14].

A quantificacdo da rugosidade pela dimensdo fractal da uma idéia da forma da

rugosidade da superficie. A rugosidade existente na interface SigB@hdo observada em

um intervalo de amplificacdo, apresentam a propriedade de auto-afinidade.

O cuidado que deve ser tomado quando a rugosidade da interface, S-SiO

guantificada através da dimenséo fractal € que esta superficie ndo tem a propriedade de
auto-afinidade em todas as escalas. Pode ser facilmente mostrado observando visualmente

gue a superficie € planar (dimenséo 2); ao ser observado por microscopio 6ptico a superficie
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continuara planar (dimenséo 2); a superficie continuara tendo um aspecto planar até que o
microscopio utilizado tenha resolugcédo suficiente para detectar estruturas da ordem de
dezenas de Angstrons; a escala de amplificacio em que a rugosidade comecar a se
manifestar, fara com que a dimenséo fractal assuma valores maiores que dois, mas menores
gue trés, pois por mais rugoso que esta superficie venha a ser nunca poderda ter dimensao
maior que o volume, que corresponde a dimensédo 3; se a estrutura for amplificada muito
mais a estrutura discreta dos arranjos atdbmicos da interface comecardao a serem observados,
resultando em uma dimensdo fractal entre 0 e 3. Portanto, a faixa das escalas de
amplificac6es da superficie em que a rugosidade interessara para este trabalho seréo aquelas

em que as dimensdes fractais forem maiores que 2 e menores que 3.

Uma limitacdo da quantificacdo da rugosidade por dimenséo fractal € que a dimensao
fractal € um nuamero adimensional, ndo dando nenhuma informacdo do tamanho das
rugosidades. Assim, junto ao valor da dimenséo fractal € importante associar sempre a

escala em que foram feitas as medidas.

2.6 Razao das areas.

A razéo das areas gRre a medida de rugosidade dada pela razéo da area total de uma

superficie pela area projetada, ou seja:

Ra — Gotal
Apro [IV-11]
R4 assume valores positivos maiores ou iguais agl>@, pois a area projetada é

sempre menor ou igual a area total. Quanto mais proximo for de 1 mais plana, ou menos

rugosa, sera a superficie. Por outro lado, quanto maior for o valgy d&@R rugosa sera a

superficie. A Figura IV-7 ilustra esta idéia, onde em um intervalo derf0de2x (area de

analise), sdo plotados senos com diferentes periodos, produzindo com isso curvas com
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diferentes rugosidades.

Y (x) (u.a.) ) \
) Ry
y(x)=sen(10x) [~ Sen(X) 1,21601
Sen(4X) 2,80567
T\ /N 7\ 7N _Sen(10X) 6,49942 ]
/ \ \ Y(X)=sen(4x)
N/ N/ \_/ \_/
y(x)=sen(x)
i n 2n

X
Figura IV-7: llustracdo da rugosidade dada pela razdo das "areas". Acima esta a tabela com
os valores de Rpara as diferentes fungdes.

O conceito de Rpode ser generalizado para superficies multidimensionais:

a) Curva bidimensional: Comprimento total da curva sobre a projecdo da curva no

eixo X.

Para este caso, em particular, pode-se utilizar a relacéo:

J’|y'(x)| dx

v [IV-12]

R,

ondey(x) € a derivada da funcdo que descreve a superficie rugosa e a e b sédo os

intervalos da funcéo considerada.

b) Superficie tridimensional: A area total da superficie sobre a area projetada no plano

arbitrario XY.
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c) Objeto multidimensional: O hipervolume sobre a projecdo deste hipervolume sobre

um hiperplano qualquer.

Uma limitacdo da quantificacdo da rugosidades através da razdo das areas é que ela,
assim como a DF, é adimensional, ndo dando idéia do tamanho das rugosidades; assim a

informacéo da area de analise é importante.

3. Conclusoes

Apoés a descricdo de cinco maneiras diferentes de quantificar a rugosidade de uma
superficie pode-se voltar a pergunta original: 0 que é a rugosidade de uma superficie? Esta

pergunta ndo tem resposta, da maneira como esta formulada!

Quantificar a rugosidade de uma superficie irregular com apenas um numero €
impossivel. Para caracterizar completamente um superficie, de forma mais precisa, €
necessario fazer uma combinagcédo dos cinco parametros, 0s quais sdo complementares e nac
competitivos, e associar a escala em que foi feita esta quantificacdo. Portanto, para termos a
assinatura da superficie, € necessario fazer uma combinacdo destes cinco parametros mais &

informacéo da escala.

A quantificacdo da rugosidade pode ser feita a partir de varios parametros, tais como,
valor medio, desvio padrae,), pico-a-pico, dimensdo fractal e razéo das areas. O valor de
cada um deles, em si, ndo tem um significado absoluto, ou seja, dependera do efeito elétrico
a ser considerado: um elevado valorajdem menos importancia do que o pico-a-pico se
for considerado o processo de ruptura de dielétricos; por outro lado, se for considerado a
guantidade de cargas fixas na interface, a ordem das importancias sao invertidas. Portanto, o

significado do valor de um destes parametros dependera do fenbmeno estudado.

E interessante observar também que a quantificacio através da dimens&o fractal e da

razado das areas, que dado como resultados nimeros adimensionais, dao informacao apenas
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da forma da rugosidade, ndo de seu tamanho. Por outro lado, os parépetios médio

e pico-a-pico dao informacdo do tamanho das rugosidades e informagdes incompletas da

forma da rugosidade.

Existem alguns casos em que superficies geradas matematicamente, ou obtidas
experimentalmente, apresentam rugosidades diferentes em diferentes escalas em que séo
medidas. Neste caso, uma curva contendo as quantificacdes em funcéo da escala em que

foram obtidas podera caracterizar melhor esta superficie.
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Capitulo V

Técnicas de Medicdo de Rugosidades

1. Introducéo.

As técnicas de medida da rugosidade sdo bastante diversificadas, sendo que cada uma
delas permitira o acesso a informacdes diferentes, todas com a sua devida importancia.

Algumas técnicas de determinag@o da topografia das interfaces gs&diQlescritas a

sequir.

2. Perfilometria mecanica

A perfilometria utiliza o contato mecéanico de uma ponta, geralmente com formato

semi-esférico, com a superficie do material para a medida da altura.

v / ’
7 - ////////////,.////////////A

' p 7
-

9

7
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Figura V-1: llustracdo da limitacdo imposta a resolucdo das topografias medidas devido ao
diametro do cabecote D

A Figura V-1 ilustra a lim&écdo imposta a resolucdo das medidas obtidas por
perfilometria. Conforme o diametro do cabecote diminui, a resolucdo das medidas aumenta
(sdo inversamente proporcionais). A lmgfio desta técnica de medida esté na "eletrénica”,
gue a partir de uma certa escala de variagdo na altura o equipamento nao téichasensib

para detectar, mesmo que o diametro do cabecote seja reduzido.



3. Microscopia de tunelamento.

A microscopia de tunelamento tem como idéia fundamental o efeito tunel. O efeito
tunel ocorre entre o cabecote do microscopio e a superficie da amostra. Nao existe contato
entre o cabecote e a superficie medida, como € o caso do perfildmetro; a deteccao sera feita
pela corrente de tunelamento entre o cabecote, polarizado com um potencial elétrico, e a
superficie. Como existe uma relacdo funcional entre a intensidade da corrente de
tunelamento e a distancia entre o cabecote e a superficie, a distancia entre os dois &

determinada.

Existem basicamente dois modos de operacdo do AFM (Atomic Force Microscope):
com altura constante e com corrente constante. No primeiro caso, uma altura arbitraria é
fixada e nesta posicdo o cabecote faz a varredura de toda a superficie, variando X e Y; neste
caso toda a variacdo da corrente de tunelamento € devido a estrutura da superficie medida.
No segundo caso, a corrente de tunelamento € fixada, o que levara a uma constancia da

distancia entre a superficie medida e o cabecote do microscopio

4. Microscopia de forca atbmica.

A microscopia de forca atbmica € uma associacdo do perfildmetro com o microscopio
de tunelamento [1], porém o cabec¢ote do microscopio interage por repulsdo nuclear com a

superficie do material medido.

Neste caso existem trés modos de operacdo: longa, média e curta distancia. Na longa
distancia, a distribuicéo eletréonica do cabecote "vera" a distribuicéo eletrénica da superficie
medida, 0 que resultara em uma interacao repulsiva. A média distancia, o cabecote penetrara
na "coroa eletrénica” da superficie e a distribuicdo eletrénica do cabecote "vera" o nucleo

positivo do atomo, o que resultard em uma interacao atrativa. No terceiro caso, o cabecote
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se aproximara ainda mais do nucleo dos atomos da superficie, neste caso havera uma

interacdo repulsiva, pois a interacao nuclear € sempre repulsiva.

5. Elipsometria.

A elipsometria [2-3] mede a diferenca de caminho (fase) entre dois raios de luz
polarizados, um que reflete na superficie do filme e um outro que reflete recatinie-
substrato. A interferéncia entre estes dois raios darad a diferenca de caminho que esta

associado a espessura do dielétrico.

Portanto a técnica de elipsometria mede a espessura média do dielétrico na regidao em
gue incide o foco do laser, tipicamente com area de 4 Anopografia € obtida fazendo-

se medidas de espessura ao longo de toda a superficie da amostra.

6. Espalhamento de luz.

A medida de espalhamento analisa a variacdo da intensidade da luz espalhada em torno
do feixe refletido [4]. Quanto mais rugoso for a superficie refletora, mais a luz sofrera

espalhamento.
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Figura V-3: Esquema do arranjo experimental do rugosimetro a) macroscopicamente e b)
localmente

A guantificacdo da rugosidade é feita através da comparacéo da intensidade da luz, em

um certo angulo em relacao ao feixe refletido, com a intensidade do feixe incidente.

7. Conclusodes

A andlise da quantificacdo de rugosidades, foi feita pensando principalmente nas
superficies existentes entre as interfaces do-SiG SiQ-Al, sendo estas superficies
representadas no espaco tridimensional, pelas variaveis X, Y e Z. A rugosidade topografica
a ser considerada neste trabalho, sera aquela em que as variaveis estdo associados ac

espaco. A rugosidade topografica € aquela puramente geométrica. Seria o relevo da
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superficie de silicio considerando as formas e as amplitudes presentes na superficie

analisada.

A rugosidade geométrica, por si sO, é capaz de produzir efeitos de perturbacdo do

campo elétrico local e, dai, resultar na ruptura do dielétrico [5-7].
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Capitulo VI

A Rugosidade Eletrénica

1. Introducéo.

Assim como a rugosidade topografica esta associada ao grau de "desordem" que uma
superficie apresenta, podemos definir a rugosidade eletrbnica como um parametro associado
também a "desordem", mas do campo elétrico. Pode-se dizer que uma superficie é
totalmente plana quando ndo tem rugosidade. O equivalente para a rugosidade eletronica

nula seria quando uma distribuicdo espacial de vetor campo elétrico € uniforme e paralela.

Na rugosidade eletrbnica o parametro genéyjcdescrito no item quantificacdo de
rugosidades, ao invés de estar associado ao espaco (ou alturas), esta associado ao valor dc

campo elétrico local.

A rugosidade eletrbnica € a medida da perturbacdo do vetor campo elétrico. Esta
perturbacdo é definida a partir da distribuicdo do vetor campo elétrico do capacitor MOS

real em relacdo a do Capacitor Ideal.

Capacitor MOS ideal € um capacitor com as interfaces Si<SEBIQ-Al planas (sem
rugosidades) e paralelas, sendo que a espessura do dielgtr&ondito menor que as

dimensdes do eletrodo de porta W, veja Figura VI-1; enquanto que o capacitor real é aquele

com interfaces rugosas, com cargas fixas, com precipitados, impurezas, etc..

Em um capacitor ideal os vetores campos elétricos sdo todos paralelos entre si e
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perpendiculares as superficies das interfaces, havendo, nas bordas, uma ligeira perturbacao
gue é considerada desprezivel, veja Figura VI-1 e VI-2. Ja, num capacitor real a distribuicao
espacial do vetor campo elétrico pode ser totalmente diversa daquela do capacitor ideal e
esta diferenca pode ser atribuida a varios fatores, tais como: precipitados no interior do

dielétrico ou nas vizinhangas, cargas fixas, rugosidade topografica das interfaces.

déx Sio2

Figura VI-1: Capacitor com
placas planas e paralelas e a
distribuicéo do campo

elétrico.

A Figura VI-2 mostra um histograma de frequiéncia de intensidades dos campos

elétricos locais no interior e nas vizinhangas do dielétrico em um capacitor idegls@a d

nm, no qual foi aplicado um potencial de porta de 24 V. Neste histograma podemos
constatar duas "populacfes” distintas: uma com campos de baixas intensidades, que vai de

zero a 2 MV/cm, e uma outra com altas intensidades, proxima a 12 MV/cm.

Neste histograma podemos observar que a populacdo referente a campos com baixas
intensidades é relativamente grande, aproximadamente 30%, esta associada ao campo
elétrico local dentro do silicio ja& que os campos elétricos nas vizinhancas do dielétrico
também foram considerados na construcdo do histograma. A porcentagem referente a esta
populacédo esta relacionada ao niumero de pontos na regidicid@®s reacdo ao numero

total de pontos.

A populacédo referente aos campos elevados é atribuida aos campos elétricos locais no
meio dielétrico. Neste caso, em que o capacitor € ideal, a dispersdo dos elementos desta

populacdo é praticamente nula, pois os valores estdo concentrados no valor 11,7 MV/cm,
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resultando em uma distribuicdo delta de Dirac, com desvio padréao zero.

O desvio padrdo, da populacdo referente ao campo elétrico local no dielétrico, € uma
guantificacdo da rugosidade eletronica. Na populacdo referente aos campos elétricos no

silicio podera ser definida também uma rugosidade eletrénica analoga.

60+

204

Porcentagem (%)

T T T
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

Campo Elétrico Local (MV/cm)

Figura VI-2: Distribuicdo das intensidades dos campos elétricos no dielétrico e nas
vizinhancas em um capacitor MOS ideal.

Na Figura VI-2 o valor do campo elétrico dentro do dielétrico foi de 11,7 MV/cm, ao

inves de 12 MV/cm, que seria de se esperar devido a re’gtéeé“ = Vpldg,. Esta

diferenca € explicada pela diferenca da funcéo trabalho do aluminio e do atiei@d com

que a haja um campo elétrico adicional, mesmo quandoforViulo!

Na Figura VI-3 € mostrado um histograma de frequéncia dos campos elétricos locais de
um capacitor simulado com precipitado, cargas fixas e rugosidades nas interfaces. O valor
medio para a populacao referente aos campos no dielétrico foi de 13,0 MV/cm, o desvio

padrao foi de 1,9 MV/cm e o maximo valor do campo elétrico encontrado no capacitor foi
de 23,4 MV/cm.
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A rugosidade eletrdnica, como foi definida acima, podera ser determinada atraves de
simulacdo do capacitor MOS, como foi feito acima, ou através de um arranjo experimental
em que é utilizado o microscopio de tunelamento ou de forca atbmica. Neste caso teremos

um eletrodo com dimensdes atémicas, podendo assim determinar o campo elétrico local
com resolucéo de Angstrons.

36
33
30
27
24
21
18
15

Porcentagem (%)

o w o ©

0 4 8 12 16 20 24
Campo Elétrico Local (MV/cm)

Figura VI-3: Distribuicdo das intensidades dos campos elétricos no dielétrico e nas

vizinhancas em um capacitor MOS simulado: com precipitados, cargas de interface e
rugosidades.

Este novo parametro, a rugosidade eletrénica, pode vir a ser bastante importante na
determinacdo do rendimento de dispositivos microeletrénicos, assim como na andlise de
testes de rupturas de dielétricos através da correlacdo dos defeitos estruioraiss gu

elétricos presentes no dielétrico com as caracteristicas elétricas do dispositivos construidos a
partir da mesma.

2. Uma definicdo matematica

O campo elétrico local € dado pela seguinte relacéo:
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& =-0¢ [VI-1]

Considerando um sistema bi-dimensional teremos:

é:-%n%";% [VI-2]

que podemos escrever como:

~ R R VI-3
e=fPe%i. 25 vi-3
oy ox oy
colocando em evidéncia o fat@gp/dx teremos:
= A VI-4
s T [vi-4]
dox L

Para o caso de um capacitor MOS com potencial de posta ednsiderando que as

duas interfaces SiAl e SiQ-Si sdo equipotenciais, poderemos fazer as seguintes

aproximacoes:
dp0Ap= -V,
e
dy UAy = d,

onde ¢, € a espessura local do 6xido. Teremos, a partir da Equagdo VI-4, a seguinte

relacao:
~ -~ A VI-5
go-22¥: ,iF V-]

ou seja,
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Y A [VI-6]
&0+
dloc % * J E]

A equacao anterior € referente a um capacitor metal-isolante-metal ideal. Veja no

capitulo 1l secdo 2.8 a discussao abordando a definicdo da espessura local do 6xido.

A distancia ¢, que separa as duas interfaces,$i0e SiQ,-Si é a espessura local do

oxido. A diferenca de potencial entre as duas interfaces, que sdo equipotenciais, € fixa e &

igual a -V,. O fatordy/dx da a derivada local da curva que descreve a interfaceSgiO

considerado, neste caso, a outra interface,-8iOplana.
A Equacéo VI-6 pode ser analisada como sendo influenciada por dois fatores:

a) Afinamento local do 6xido dado pelo fatoydy,. .

b) Efeito ponta que é dada pela derivada, ponto a payitx,

3. Ruptura intrinseca e a rugosidade eletronica.

O valor do campo de ruptura intrinseca do ,Si€m aumentado com o avango

tecnoldgico. Os principais motivos foram:
a) melhores salas limpas: clag§®0, 100, 10 e 1 (Jap&o).

b) maior controle dos processos, obtendo estruturas sem defeitos como "stacking

fault”, precipitados...

€) maior pureza da matéria prima empregada na producdo dos dispositivos, tais como:

gases e produtos quimicos de elevadissima&zaulaminas de alta qualidade,

d) desenvolvimento de métodos de eleqi#io, ou neutralizacdo, de defeitos e

impurezas presentes no dispositivo, tais como: recozimento, sinterizacdo e
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limpezas.

e) o afinamento das espessuras dos filmes de Oxido de silicio resultou também numa
melhora das qualidades de ruptura do dielétrico. Em parte, isto pode ser um

resultado da elimacéo dos defeitos de volume pelo afinamento do éxido.

Todos os fatores citados anteriormente tem contribuido para a diminuicdo da

rugosidade eletronica. Poderiamos ate dizer que este campo de ruptura intrinsega do SiO

gue na literatura varia a cada aperfeicoamento tecnoldgico, e que "teoricamente" deveria

depender apenas das caracteristicas intrinsecas do materigl [i0e ser

microscopicamente redefinido. O campo de ruptura microscopico seria fixo e dependeria

apenas das caracteristicas intrinsecas do materig{dgi®ligacbes Si-O).

4. Rugosidade eletronica versus rugosidade topografica

A partir da Equacéo VI-6 podemos obter o modulo do vetor campo elétrico, que sera

R [VI-7]
&=[¢] =% @%g 1

usando esta equacéo e considerando a curva mostrada na figura segyjptes.de, d

dado por:

obtemos as derivadalg/dx = dd,,J/dx, substituindo, ponto a ponto, na Equagéo VI-7 e com
Ve = 24 V, teremos 0s campos elétricos, como mostram os graficos da Figura-4. Nesta

simulacdo estamos supondo que a uma certa distapaia thterface rugosa existe uma

linha de equipotencial perfeitamente horizontal.
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Figura VI-4: Campo elétrico{), espessura local do ¢xido,{d) e dy/dx em funcéo de X, d
foi obtido por AFM, dy/dx é a derivada da curvg.dversus X & foram obtidos a partir da
Equacéo VI-7.

4.1 Estatistica e distribuicéo de frequéncia do campo elétrico local.

Estatistica

40

] &=12,08145
oz = 0,33438
£ "] 7 Emax = 13,15323
] E.in = 11,68592
. 14244, et
10,0 10,5 11,0 11,5 12,0 12,5 13,0 13,5 14,0 Npontos =78
E (MV/cm)

Figura VI-5: Distribuicdo de frequiéncia das intensidades dos campos elétricos ao longo da
interface Si-SiQ
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O grafico da Figura VB mostra um histograma de valores de campos elétricos locais

obtidos a partir da interface mostrada na Figura 4 e assumido que:

d@dy O- V,/d [VI-8]

loc.

ou seja, que o gradiente de potencial é constante em todos o0s pontos da interface. Na
verdade o gradiente do potencial ndo € constante, sendo maior perto das pontas,
incrementando ainda mais o efeito das pontas, que ja foi verificado considerando apenas o

gradiente do g..

5. Possiveis efeitos elétricos resultantes de defeitos estruturais.

Os principais defeitos estruturais do oOxido de silicio {Si€apazes de induzir

perturbacdes na distribuicAo do campo elétrico, numa estrutura MOS, podem ser

classificados em duas categorias:

a) Rugosidades topograficas nas interfaces-Si@ SiQ-Al.

b) Falha de estequiometria (§)3 impurezas (metalicas).

5.1 Rugosidades topogréficas.

As rugosidades topograficas causam:

a) Estreitamento local da espessura do 6xido de silicio, aqui chamado de rugosidade

positiva: aumento do campo elétrico nas vizinhancas.

b) Alargamento local da espessura do 6xido, aqui chamado de rugosidade negativa:

perturbacdo do campo elétrico nas vizinhancas.

c) Provavel concentracdo local de cargas positivas: incremento da intensidade do

campo elétrico nas vizinhangas.
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5.2 Falha de estequiometria e impurezas.

A existéncia de falhas de estequiometria e de impurezas no Oxidticide asaba

induzindo a formacéao de:
a) Regides com rigidez dielétrica inferior a do _SiO

b) Regides com diferentes permissividades dielétriegsc(iando perturbacbes na
distribuicAo do campo elétrico local, com possibiidade de originar um campo
elétrico superior a rigidez dielétrica de um dos materiais que constituem o dielétrico

e, assim, gerar a ruptura do dielétrico [1-3].

c) Regibes com diferentes larguras da banda de energia proibida - "band gap" (E

gerando elevado gradiente de potencial o que resultara num campo elétrico que
podera, novamente, exceder a rigidez dielétrica de um dos materiais, provocando a

ruptura do dielétrico [1-3].

6. Validade das equacdes de Maxwell na escala microscopica.

Reitz [4] mostra a aplicacdo das equacdes de Maxwell para meios microscopicos. A
aplicacao é referente a polaritidbde de atomos, aplicavel também as moléculas e ligacbes
em uma rede amorfa, como € 0 nosso caso. Lembremos que a polarizacdo em excesso € que
causa a ruptura do dielétrico. O campo elétrico aplicado sobre a ligacdo € tdo intenso que
"arranca” o elétron do atomo, quebrando, assim, a ligacdo e iniciando, desta forma, o
processo de destruicdo do dielétrico a nivel macroscopico, com alta injecdo de corrente e

aumento de temperatura (efeito Joule).

Jackson [5] aborda o problema da polarizacdo em escala microscopica de uma forma
bem mais rigorosa. O autor discute a necessidade de consideracfes de natureza quantica
para um tratamento completo e rigoroso mas afirma que, em casos simples como um

material isotropico e sem polarizacéo intrinseca, como é o caso do Oxitlcajeas
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abordagem a partir de um modelo classico é suficiente.

Quanto a continuidade do vetor campo elétrico na escala subatdmica, esta é uma

decorréncia da aplicacdo das equactes de Maxwell:

a) O campo elétrico resultante em cada ponto, que ira polarizar o &tomo (ou a ligacao
Si-O, como 0 nosso caso), é resultante de duas componentes: i) campo elétrico
aplicado externamente; ii) campo elétrico resultante da polarizacdo de todos os
atomos (ou ligacbes Si-@xcetoa do atomo no ponto considerado. Isto resultara

em um campo elétrico continuo em todos os pontos do meio dielétrico.

b) O oxido de silicio pode ser considerado um meio homogéneo e isotropico, exceto
guando préximo as interfaces e defeitos. Neste caso, a aplicacdo da continuidade do

vetor deslocamento dielétridd, dada pela Equacao VI-9, resolve o problema:
D=¢& [VI-9]

N&o foi mencionado explicitamente, nas analises e nos gréaficos, a presenca de campos
extremamente elevados no interior da camada eletr6nica, proximo ao nucleo do atomo,
porque esta componente do campo elétrico ndo acrescenta nada a descricdo. Ele foi
introduzido na analise implicitamente, através do valor do campo elétrico de ruptura que
esta relacionado com a coesdo do atomo, ou das ligacbes, sendo que esta esta associada &

intensidades e distribuicdes espaciais destes campos elétricos no interior do atomo.
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Capitulo VII

Procedimentos para a Medida da Rugosidade da Superficie
de Si/SiQ

1. Introducéo.
Objetivo deste capitulo foi de:

a) Analisar a rugosidade da interface Si/S&n diferentes escalas, ou seja, com

diferentes areas de analise.

b) Observar como se correlacionam os diferentes parametros utilizados para

quantificar a rugosidade nas diferentes areas de andlise.

¢) Analisar a evolugéo da rugosidade com o aumento da espessura do filme do 6xido

de silicio.

d) Comparar a diferenca de rugosidade, para um mesmo tempo de oxidagcédo, em

laminas com orientagdes cristalinas diferentes ((100) e (111)).

2. Método de analise

Foram utilizadas seis laminas tipo p com dopagem Hech@. Quatro laminas tinham

orientacao (100) e duas orientagdo (111). Destas seis laminas, uma (100) foi mantida
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Microscopio de forca atémica

o

Medida da
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Figura VII-1: Procedimento utilizado nas medidas e andalises das rugosidades das
interfaces Si/SiQ
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virgem, duas ((100) e (111)) foram oxidadas durante 20 minutos, duas ((100) e (111))

foram oxidadas durante 40 minutos e uma (100) foi oxidada durante 70 minutos.

Apos a etapa de oxidacdo, cada uma das seis laminas foi analisada pela microscopia de
forca atbmica (Figura VII-1). Suas topografias foram determinadas a partir de diferentes
areas de analise: 5x5 Arb0x50 nrA, 100x100 nrhe 500x500 nin

A partir da superficie tridimensional (X,Y,Z) foram obtidos 0s seguintes parametros:

a) Parametros da rugosidade: (altura média),0, (desvio padrdo da alturad.

(dimenséo fractal) e Rrazéo das areas).

b) Histograma de frequéncia da altura Z.

Secao transversal ao longo da direcdo X. A Figura VII-1 apresenta o esquema deste

procedimento.

Com este procedimento sdo obtidos as medidas de rugosidades, histograma de
frequéncia de Z, e a secao transversal de cada uma das seis amostras estudadas, em quatr

areas de analises diferentes.

3. Oxidacéo das laminas
Inicialmente as laminas foram submetidas ao seguinte processo eeatimp
a) limpeza Piranha
b) banho por 100 segundos em HF (2,3% Vol.),
c) RCAe

d) banho por 100 segundos em HF.
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A limpeza Piranha consiste em: fervura durante 15 minutos em uma solugdo de
H,SO, : 1 H,0.

A limpeza RCA desenvolvida Kern [1] e consiste de duas etapas:

) Banho durante 10 a 15 minutos na solucag®HfH,O,/H,O com proporgéo

volumétrica de 1:1:5 na temperatura dé@@ 90C.

1)) Banho durante 10 a 15 minutos na solu¢cdo H@WH.,O com proporcéao

volumétrica de 1:1:5 a uma temperatura d&C78 90C.

Apoés a limgza, as laminas foram submetidas a oxidagcéo térmica seca em um forno

convencional, na temperatura 8080 O tempo de oxidacao foi diferente para que existisse

uma diferenca de espessura entre as diferentes amostras. Os tempos adotados foram 0 min.

(virgem), 20 min., 40 min. e 70 min.

A oxidagéo e dita seca quando a concentra¢éo,@end ambiente for menor que 1

ppm, e e&midaquando for maior que 25 ppm [2].

4. Medidas de microscopia de forga atdmica

As laminas foram clivadas em quadrados de 1*%] pois este € o tamanho maximo do

porta-amostra do microscopio de forga atdomica utilizado. A amostra teve o filme de SiO

decapado, ilizando HF (&cido fluoridrico - 1.25 M), para expor a superficie do silicio. Na

decapagem do SiCa topografia da interface Si/Si@&o € alterada [3-6] porque o HF
ataca apenas o SjOdeixando a superficie do silicio intacta e permitindo assim medir a

topografia da interface Si/SjO
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O tempo de imerséo da lamina com Si@ solugdo de HF depende da concentragédo da
solucdo. Na pratica a decapagem completailche de SiQ é verificada mergulhando a

lamina em recipiente com agua. Se a secagem for completa (sem nenhuma goticula de agua)
significa que a decapagem foi feita. A fundamentacéo deste teste € que a supetitie do s

é hidrofébica, enquanto que a do $i® hidrofilica: enquanto houver Sida lamina

haverdo algumas goticulas de agua molhando a lamina, apos a emersédo da lamina da agua
[7, 8].

Posteriormente foi feita uma lirapa tipo RCA, com a finalidade dimenar agregado
de particula de fragmentos nanoscoépicos de silicio, resultantes da clivagem, assim como das

particulas resultantes do processo da decapagem d@@i®IF. Toda esta etapa foi feita

dentro de uma capela quimica classe 100 (100 particulas3p@ @0 término a amostra,
decapada &mpa, foi acondicionada em um déssdor a vacuo. O acondicionamento em um
recipiente a vacuo € importante para que durante o transporte da lamina, da capela (onde foi
feita a limpgeza) até o local onde é feita a medida por AFMilidosndo volte a oxidar ao

entrar em contato com o oxigénio da atmosfera. Este 6xido, formado espontaneamente
devido a reacao entre a superficie altamente reativdicdo 8 o oxigénio da atmosfera, é

dada a denominacdo de Oxido nativo. Esta reacdo espontanea cessa ap0s o Oxido atingir a
espessura de aproximadamente 2 nm [9], pois o proprio 0xido passiva as ligacdes expostas
da superficie do silicio, ndo permitindo acesso de outras moléculas de oxigénio a

superficie do silicio e interrompendo o0 processo deagiol.

Durante as medidas das topografias das interfaces do S¥&I@FM a superficie do

silicio teria que ficar exposta ao ambiente atmosférico (com oxigénio), propiciando com isso
0 reaparecimento do 6xido nativo. Em testes com laminas virgens, realizados antes do inicio

das medidas de topografia da interface S§Si@i observado que depois de

aproximadamente cinco minutos de exposicdo da superficie do silicio ao ambiente
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atmosférico comeca a aparecer ilhas de 6xido nativo, que vado evoluindo até formar uma

monocamada.

Para que o processo de crescimento de 6xido nativo ndo atrapalhasse a determinacéo

da topografia da interface Si/SiQoi feito o seguinte teste: foi aplicado um jato de

nitrogénio na superficie da lamina desde o momento em que esta foi retirada do dissecador
até o final das medidas (intervalo de tempo em que a lamina fica exposta ao oxigénio da
atmosfera). A idéia da aplicacdo do jato de nitrogénjp éNdiminuir a pressao parcial do
oxigénio na superficie reativa do silicio, diminuindo assim a taxa degaxid[9-14]. O
resultado deste teste foi uma diminuicdo sensivel na taxa dacwndo 6xido nativo. O
procedimento de aplicar um jato dg ha superficie do silicio, enquanto estivesse exposto

ao ambiente atmosférico, foi mantido em todas as medidas posteriores. Além do jato de
nitrogénio, as medidas eram realizadas com a maxima rapidez, diminuindo a probabilidade

do 6xido nativo vir a influenciar as medidas de topografia.

Um outro teste realizado foi a decapagem dg D HF imediatamente antes de fazer

as medidas de topografia por AFM (ou seja, ndo passou pela etapaeata IRPA). O
resultado ndo foi satisfatério porque havia uma grande quantidade de particulados
resultantes da clivagem e dos residuos da solu¢do de HF. Isto comprovou a necessidade da

etapa de limpza RCA, que é a etapa quienma os agregados de particulas.

|:| Figura VII-2: llustracdo das posicdes
relativas das diferentes areas de analise,
utilizadas neste estudo.
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As areas de andlise, em que foram medidas as topografias, foram padronizadas para
possibilitarcomparac¢des quantitativantre os diferentes conjuntos de amostras analisados.
As areas padronizadas utilizadas na varredura das amostras foram: 500%5000R&00
nm?, 50x50 nrm e 5x5 nm. Durante a analise da amostra, foi possivel escolher um grande
namero de regides para realizar a captura da imagem representativa da amostra. As areas de
analises eram sempre escolhidas dentro das medidas tomadas anteriormente, ou seja, as
topografias com areas de analises menores estdo contidas dentro das maiores, veja a Figure

VII-2 ailustracéo das posicOes relativas das areas de analises.

5. Analise matematica

O armazenamento da imagem tridimensional (topografia) capturada pelo microscopio
foi feito na forma de arquivos que podem ter duas resolucdes diferentes: 160.000 ou 40.000
pontos. O arquivo € constituido de duas partes: o cabecalho e o corpo. O cabecalho contém
informacdes de como os dados do corpo do arquivo devem ser interpretados; e o corpo €
constituido de uma sequéncia de numeros em bingtie sao os valores codificados (X, Y,

Z) da topografia.

Os dados obtidos por este microscopio consistem em uma matriz quagfadaoiv

N = 200 ou 400. A superficie 3D, com seus pontos (X, Y, Z), € obtida através da matriz

M através das seguintes regras de conversao:
Zij = Mij * z_factor X =1i0dxy Y = j oxy [VII-1]

sendo M o elemento de matriz da linha i e coluna j. Observe que da matriz de numeros

binarios M, resultara, apos a aplicacéo da regra de conversdo, a matriz da numeros

1 havia uma opcéo de armazendamento em ASCII, que foi utilizada apenas para testes.
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racionais £,. O valor de z_factor, assim como d¢/ vém no cabecalho do arquivo de

dados.

Foi desenvolvido unsoftwarepara interpretar as informacfes contidas nos arquivos,
obter a medida da rugosidade, determinar o histograma de frequéncia das alturas (Z) e obter
cortes transversais da topografia. Este programa foi adaptado para maquinas de grande
porte, como estacdes SUN e SILICON GRAPHICS, para facilitar a obtencdo de imagens e

de alguns parametros que exigiam maior capacidade de CPU ou de recursos gréficos.

Atraves deste software foram obtidas as topografias da interface , /830, em

forma de uma superficie tridimensional (X, Y, Z). A partir destes pontos (X, Y, Z) foram

obtidos histogramas de frequéncia das alturas Z, cortes transversais (X, Z) e a quantificacao

das rugosidadesZ( 0,, DF, R). Veja na Figura VII-1 um diagrama esquematico dos

procedimentos utilizados nesta etapa.

5.1 Medida da rugosidade

O valor médio Z) e o desvio padrdo, das alturas sdo obtidos através das seguintes

relacoes:

7= 15" 7 vil-2
onde N € o numero de pontos na matriz (a matriz € N x N) €44 os valores das alturas
dadas pela relacao [VII-1].

O desvio padréaao, € obtido por:

1T o o [VII-3]
0, = \/NZ _1Zi‘j=1(zij Z)
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A obtencéo dos parametrbse R, estéo descritas na se¢do 2.5 e 2.6, do capitulo IV.

As espessuras dos oxidog Jdoram medidas pela tecnica de elipsometria.

5.2 Histograma de frequéncia

Foram construidos também os histogramas de frequiéncia a partir das matrizes de dados
digitalizados £, sendo N igual a 200 ou 400, resultando em 40.000 ou 160.000 pontos,
respectivamente. Os histogramas construidos a partir de amostras com diferentes areas de
analise e/ou diferentes nimeros de pontos apresentaram dificuldades de comparacédo direta

pois:

a) os intervalos de contagem (larguras das barras do histograma) para L igual a 500

nm sdo muito diferentes dos referentes ao L igual a 5 nm; e

b) os histogramas construidos a partir de amostras com diferentes nimeros de pontos
resultardo em contagens diversas para um determinado intervalo de contagem

(larguras das barras do histograma).

Para que os histogramas com numeros de pontos e intervalos de contagem diferentes
pudessem ser comparados, foram feitas normalizacbes nas frequéncias de contagem. A
normalizagdo consistiu em multiplicar os valores de frequéncia por um fatqy), (e
forma tal que a area sob o histograma fosse igual a unidade. A Figura VII-3 mostra o perfil

tipico de um histograma construido a partir da topografia de uma superficie de Si/SIO
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Histograma de Frequéncia
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A grande maioria dos histogramas obtidos, a partir da superficie da interface, Si/SiO
podiam ser ajustados por uma funcdo distribuicdo normal. O ajuste dos pontos do
histograma por uma funcao distribuicdo normal permite a elgamda influéncia de valores

extremos (ruidos) na obtencdo dos parametros estatisticos. A funcao distribuicdo normal é

He-2y
F(2 =F,,¢€ E(?H [VII-4]

sendo quek,,, é dado por:

definida como:

F = 1 [VII-5]

Na Figura VII-3 € mostrada a interpgefio geométrica para cada um dos parametros

estatisticos associados ao histograma de uma distribuicdo normal. O valor de Z

correspondente a frequiéncia maxima do histogrdmg)(é igual ao valor médio de Z).
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Na distribuicdo gaussiana a moda € igual ao valor médio. O desvio padrdo é dado pela
metade da largura do histograma quando o valor da frequéncia for igual a freqiéncia

maxima multiplicada pelo fator 1é - sendo &’ o nimero neperiano que €é igual a 2,7183 -

(F C0,6065F,,). Com o objetivo de eliminar valores extremos (ruidos), foi definido que o
valor de pico a pico de Z é igual a largura do histograma quando a frequéncia for 1% da
freqiéncia maxima (E 0,01 F,,,), veja a ilustracdo da idéia na Figurd-¥. A maioria dos

histogramas foram satisfatoriamente ajustados por uma distribuicdo normal.

5.3 Sec¢0es transversais

Os cortes transversais foram obtidos a partir da ma{gjzEstes cortes poderéo tanto

corresponder a uma linha como a uma coluna da matriz. Outra possibilidade seria obter
cortes ao longo das diagonais da matriz, ou até mesmo numa direcdo arbitraria. Neste

trabalho, os cortes utilizados foram ao longo das colunas da matezygralmente a linha

foi tomada exatamente no meio da matriz, ou seja, na coluna N/2.

A utilidade da represemtdo bidimensional da topografia da superficie € que com esta
representacdo ha um maior contraste entre as diferentes topografias obtidas, permitindo uma

melhor visualizacdo das diferencas nas rugosidades.

Este cortes foram colocados na forma tabular permitindo a exportacdo desta tabela
para outros aplicativos.
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Capitulo VIII

Procedimentos para a simulacao de capacitores MOS com

defeitos idealizados

1. Introducéo

Para a realizacédo das simulagdes do funcionamento dos capacitores M@iZafto ut
o simulador de dispositivos MEDICI [1]. Foi adotado um capacitor-matriz, que ser&
denominado neste trabalho de capacitor ideal. Este capacitor-matriz foi modificado através
de insercdo de diferentes defeitos estruturais, elétricos e de material, visando obter
capacitores virtuais com caracteristicas muito préximas aos capacitores reais. A fim de
compreender melhor o efeito elétrico individual de cada um dos diferentes defeitos
estruturais que coexistem em um capacitor real, estes defeitos estruturais foram inseridos
isoladamente nos capacitores-matriz. O efeito elétrico de dois ou mais defeitos estruturais
coexistentes em um mesmo capacitor podera ser estimado utilizando o principio de

superposigao [2].

2. Estrutura do capacitor ideal

O capacitor ideal, ou capacitor-matriz, tem o substrato de silicio do tipo p com
concentracdo de dopagem déslém3 e o Oxido de porta com largura (W) de 50 nm e

espessura (@ de 20 nm. As interfaces Si/Si@ SiQ/Al séo planas (sem rugosidades) e

paralelas. Os dois eletrodos, o de porta e o de aterramento da lamina, sdo de aluminio, veja



Figura VIII-1. Para maiores detalhes, veja discussdo do capacitor ideal na parte tedrica

(secéo 1 do capitulo VI).

Como o MEDICI simula dispositivos com no maximo duas dimensdes, 0s capacitores

simulados neste trabalho sdo bidimensionais. O sistema de referéncia tem a sua origem no
canto superior esquerdo do capacitor (veja Figura VIII-1), sendo que ¥' €xoormal a
superficie dos dois eletrodos e tem o sentido crescente em direcdo ao subsiliato. de s
Com isso, o eixX' fica sendo paralelo a superficie dos eletrodos, crescendo da esquerda

para a direita. Pode-se observar na Figura VIII-1 o sistema de eixos e a posicdo da origem

dos eixos de coordenadas (0,0).

' (0,0) \Y
X *Vp
0 |
SiQ 1 dox
Y si
Figura VIII-1:  estrutura

w esquematica do capacitor

MOS ideal, ou capacitor-

Al iy matriz.

Si

Na maioria das simula¢des realizadas, o potencial aplicado no eletrodo degpfmita V

fixado em -24 V, de modo que o capacitor sempre operasse em regime de acumulagcdo. As
simulacdes foram feitas em regime de acumulacdo porque, neste caso, todo o campo elétrico
recai quase que exclusivamente sobre o dielétrico, enquanto que nos regimes de deplecao e
inversdo o campo elétrico recaird também na regido depletada do silicio, o que pode criar
incertezas na determinacdo do valor do campo elétrico no interior dielétrico (tanto nos
testes experimentais como nos simulados o objetivo principal € determinar o campo

elétrico). O modulo de Yfoi escolhido igual a 24 V porque essa diferenga de potencial,

aplicado num capacitor com dielétrico de espessura 20 nm, provoca um campo elétrico

medio (161‘: &) de 12,0 MV/cm, sendo este campo inferior ao campo elétrico de ruptura
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intrinseca do SiQdeterminado experimentalmente [3,4], que € de 13,25 MV/cm, porém

suficientemente proximo ao campo de ruptura do dielétrico para possibilitar uma analise do

funcionamento do capacitor durante o prenuncio do colapso final do dielétrico.

Na Figura VIII-2 € mostrada a estrutura das bandas de energia [5,6] do capacitor ideal

construido virtualmente através de uma parametrizacdo conveniente do simulador MEDICI.
Os valores adotados para a permissividade diel@r&c@ara o g foram de 11,7 eV e 1,1

eV para o silicio e 3,9 eV e 9 eV para o S[@. A altura da barreira de potencial do
Al/SiO, foi de 3,10 eV, enquanto que da interface Si$iDde 3,20 eV. Veja no apéndice

A os valores utilizados na parametrizacdo do capacitor ideal, assim como notas explicativas

de como foram parametrizados os capacitores virtuais com defeito.

Energia (eV)

/‘ E
A tqy=407ev X=0097¢eV T X=4,17 eV
°l T ¥sigysi = 3,20 eV
r @®=310eV B EC
EG = 9,00 eV EV
ot
4+
Al Y Sitipop (1 015 _
| tIpO om
— SI0; e (
O ’ - 30 40
Y (nm)

Figura VIII-2: Esquema da estrutura das bandas de energia do capacitor MOS ideal.

Um elemento bastante importante na parametrizacdo é a definicdo de uma malha de
nodos que se adeqie a estrutura espacial do dispositivo simulado. Para isso,
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foram definidos ao longo da estrutura simulada malhas com no minimo 1700 nodos,
distribuidos preferencialmente ao longo de regides com maiores gradientes de potencial, ou
seja, proximos as interfaces e aos defeitos. Veja na Figura VIII-3 a distribuicdo dos nodos

proximo a um defeito na interface Si/SiO

O numero de nodos foi escolhido de modo tal que o aumento do mesmo nao
acarretasse numa mudanca nas solu¢cdes obtidas, sendo este um critério de confiabilidade das
solucdes obtidas por simulacdo. A invariancia da solugdo com o aumento do namero de
nodos é uma condicdo necessaria, mas nao suficiente, para que a solucdo obtida por

simulacéo seja a solucao verdadeira.

B N

e \

g J . o
N Figura VIII-3: Distribuicao
g de nodos nas vizinhancas de
i [ ; um precipitado localizado na
= 2 {  interface Si/SiQ

2.10 2.20 2.30 é4d 2.50 ‘260‘ 2.70 2.80 2.90
Distance (Microns) *107-2

S0 nos nodos que sao calculados os potenciais, campos elétricos, correntes, densidade
de corrente, etc. Portanto, o que o simulador "vera" durante a simulacéo serdo os nodos; se
o simulador tiver que obter o valor de algum parametro fora destes nodos ele utilizara a

interpolacéo ou extrapolacéo.

3. Simulacéo de capacitores com rugosidades positiva e negativa

A presencga de rugosidades nas interfaces dg &@ largamente documentada na

literatura, como as obtidas pela técnica de microscopia eletrénica de alta resolucdo HRTEM
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[8,9], microscopia de for¢ca atbmica AFM [10-12] e microscopia de tunelamento STM [13].
A influéncia da variacdo da espessura local do oxido, resultantes das rugosidades das
interfaces do dielétrico, na perturbacdo do campo elétrico local (Que chamamos nesta tese

P

s

asicas, que sera

chamada nesta tese de rugosidade positiva e negativa. A classificacdo da rugosidade em
positiva e negativa foi feita a partir da relacdo existente entre a espessura local do Oxido

(doo) com a espessura media do oxidg)(dA rugosidade é considerada positiva quando a
espessura local do dielétrico for menor que a espessura do Oxido; por outro lado, se a

de rugosidade eletrdnica), foi analisada partindo-se de duas rugosidades b
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espessura local for maior que a espessura media, a rugosidade sera considerada negativa.
representada por uma protuberancia convexa do Si em dire¢do,agssirugosidade foi
deformidade concava do substrato de Si em relacadmaode SiQ. A forma tamb

idealizada, e tem o formato semicircular de raio 1 nm.

semicircular de raio 1 nm.
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Figura VIII-4: Estrutura da interface Si/SiQpara o caso de rugosidade (a) positiva e (i)
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Os centros destes dois semicirculos sao iguais. No sistema de referéncia do simulador

20

negativa. A rugosidade consiste numa ponta com formato semicircular de raio 1 nm.




MEDICI, mostrado na Figura VIII-1, & = 25 nm eYy' = 20 nm. Este ponto esta

exatamente sobre a interface Si/sSgha metade da largura do 6xido de porta (W/2).

Com excecao da rugosidade, os dois capacitores (com rugosidade positiva e negativa)

tém exatamente as mesmas caracteristicas do capacitor ideal, mostrado na Figura VIII-1.

4. Efeito da curvatura de uma rugosidade topografica na rugosidade

eletronica

A fim de determinar o efeito da curvatura de uma rugosidade topografica na rugosidade
eletrénica, foram feitas simulacdes de capacitores MOS com uma rugosidade positiva na

interface Si/SiQ com formato semicircular, de raio R variavel. Como o objetivo € apenas
observar o efeito da curvatura da rugosidade, a espessurgondhiina foi mantida fixa

em todas as estruturas.

O valor de R foi variado conforme mostra a Tabela VIII-1 e as Figuras VIII-5a, VIII-

5b, VIII-5c¢ e VIII-5d mostram as intex€es com os diferentes raios de curvatura.

Tabela VIII-1: Tabela com os diferentes valores assumidos pelo raio de curvatura R, da
rugosidade positiva, e da espessura local minima do dielétgjco d
Capacitor R (nm) 6L minimo (nm)
a 0,50 19,00
b 0,75 19,00
C 1,00 19,00
d 2,00 19,00

A ponta (uma semicircunferéncia de raio R) foi centralizada na posicdo X = 25 nm
(veja Figura VIII-5). Ja no eixo Y, o centro da semicircunferéncia foi posicionado de forma
tal que, mesmo variando-se o raio R, a espessura minima do Oxido é mantida fixa em 19,00

nm. A manutengdo do valor minimo de.cem 19,0 nm, em todas as estruturas
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simuladas, tem como objetivo minimizar a participacdo da variacdo da espessura local do

oxido na variacdo do campo elétrico local.

18 18
Y (nm) Y (nm)
19+ 19+
/Rb Sio,
. 20.
20
21+ 214
2 24 25 26 27 % 24 25 26 27
X (nm) X (nm)
€) (b)
18 18
Y (nm)
194 194 so,
20 20 R
Y (nm)
214 214
2223 24 25 26 > 2223 24 25 26 27
X (nm) X (nm)
(©) (d)
Figura VIII-5: Ponta positiva com um formato semicircular de ré&d 0,5 nm, (b) 0,75
nm, (c) 1,00 nm e (d) 2,00 nm.

Nesta série de simulacdes, onde foi estudada a influéncia da curvatura da rugosidade na
perturbacdo do campo elétrico local (rugosidade eletrdnica), ndo foi modificada nenhuma
caracteristica elétrica ou de material do capacitor-matriz, apenas a estrutura da interface

Si/SiO..

5. Influéncia do potencial de porta na rugosidade eletronica

Com o objetivo de analisar o efeito do potencial de porta na rugosidade eletronica
foram feitas simulacées a partir de um capacitor com uma rugosidade positiva, igual ao
descrito no item 2 deste capitulo (veja Figura VIII-6), no qual foram aplicados seis
potenciais de porta diferentes: 0V, - 5V, -10V, -15V, -20V e -25V.
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Interface Si/SiQ com

rugosidade positiva de um capacitor

Figura VIII-6:

simulado aplicando

foi
diferentes potenciais de porta.
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A idéia é observar se nas "pontas” o incremento do campo elétrico local se dara da

lanas, que é dada por:

mesma maneira que nas regiées p

[VIII-2]

€|\/| = VP/dc')x ,

lana o campo elétrico local em funcdo do potencial de porta tem um

ou seja, na regido p

comportamento linear, que para um 6xido de 20 nm de espessura resultara em:

[VIII-3]

Ev = 0,5\, (MVicm).

6. Precipitados

A influéncia dos nano-precipitados na perturbacdo do campo elétrico local foi analisada

inserindo na estrutura do capacitor-matriz um precipitado. O precipitado foi posicionado em

diferentes locais dentro do capacitor-matriz:
a) Na interface Si/SiO

b) Exatamente no meio do filme de SiO

¢) Na interface SiQAl
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d) No volume do silicio.

A forma do precipitado inserido no capacitor-matriz foi inicialmente semicircular nas

interfaces e circular no interior do Si®do Si. O raio foi sempre igual a 1 nm.

O material do qual era constituido o defeito foi definido a partir da permissividade
dielétrica relativag) e do valor da banda de energia proibigaeEforam fixados em fungéo
dos valores estabelecidos na literatura para ,0,ASi0O, e os materiais metalicos. Os
valores dos parametrosgEe €, utilizados na caracterizacdo dos precipitados estdo

resumidos na Tabela VIII-2.

Tabela VIII-2: Valores assumidos pelos paramet®s E, para os diferentes materiais
associados aos defeitos considerados na simulacéo.
MATERIAL PERMISSIVIDADE DIELETRICA GAP DE ENERGIA (V)
RELATIVA (X &)

Al,O, 9 9

SiO, 3,2a45 8,5a9,5
“Metal” 900 0,05

Si 11,7 11
Sio, 3,9 9

A Tabela VI1II-2 mostra um resumo dos valores de permissividade dielétrica relativa
da banda de energia proibidg, Etilizados para caracterizar os precipitados nos capacitores
MOS simulados nesta se¢do. Os valores ndo mencionadaes efora do precipitado séo

idénticos aos do capacitor-matriz, ja descritos na se¢édo 1 deste capitulo.

O material “Metal’ foi considerado para observarmos a influéncia de um defeito
constituido de um material com uma permissividade dielétrica muito grande e um “gap” de

energia préximo de zero. Se inserirmos as caracteristicas de um metal o
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diferenca entre o capacitor ideal (capacitor refer

-

virtuais simulados foram construidos a partir do capacitor-matriz, que
, a unica

Os capacitores

26

ST
SEL

foi modificado através da insercdo de apenas um dos possiveis precipitados mostrados na
capacitor-com-precipitado € a presenca do precipitado. A Figura VIII-7 mostra as
geometrias dos precipitados inseridos em diferentes locais do capacitor-matriz.

simulador ndo consegue convergir.

Figura VIII-7. Portanto
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Figura VIII-7: Estrutura do precipitado localizado: (a) na interface Si/5i{®) no volume

X (nm)
A Figura VIII-7 mostra as geometrias dos precipitados simulados. O restante da

do SiQ, (c) no volume do Si e (d) na interface Al/Si@ regido circular do precipitado

tem raio de 1 nm.
estrutura do capacitor permaneceu idéntico ao do capacitor-matriz (capacitor ideal). A

Figura VIlI-7a mostra o precipitado na ineé Si/SiQ, a Figura VIII-7b mostra o




precipitado no meio do filme de SiOa Figura VIII-7c mostra o precipitado dentro do
silicio, a 5 nm da inteate Si/SiQ e a Figura VIlI-7d um precipitado semicircular agregado

a interface Al/SIQ.

A forma dos precipitados inseridos nas interfaces Si/8i@/SiQ, inicialmente foram

circulares, mas na regido onde os trés materiais se encontram € criado um problema de
singularidade, o que impossibilitou a obtencdo de convergéncia dacgimuAssim, foi

feita uma suavizacdo da geometria circular do precipitado, de forma tal que a espessura
local do Oxido variasse mais suavemente nesta regido. A estrutura geomeétrica dos

precipitados no meio do dielétrico e do silicio tém o formato circular.

Na simulacdo dos capacitores com precipitados metalicos forbradas as trés

geometrias de precipitados mostradas nas Figuras VIII-7a, VIII-7b e VIII-7c. Os valores da
permissividade dielétrica relatigae o da banda de energia proibida éstabelecidos para

0s precipitados metalicos foram 900 e 0,05 eV, respectivamente. Com excecao das regides
mostradas nas figuras, todo o resto do capacitor simulado foi mantido igual ao do capacitor-

matriz.

Os capacitores-virtuais construidos com o precipitado de fi@Gm simulados
utilizando a estrutura geomeétrica mostrada na Figura VIII-7b. Conforme ilustrado, a forma
do precipitado é circular, com o centro posicionadoXem 25 nm ey'= 10 nm, que é
exatamente no meio do filme de $i® também no meio da largura do eletrodo de porta
(W/2). Foram simulados diferentes capacitores fazendo uma combinagcéo dos valores 3,2 e

4,5 pareEgo, € 8,5 e 9,5 eV paragEpara a regido delimitada pelo precipitado.

O capacitor com precipitado de,@); foi simulado utilizando a estrutura geométrica

mostrada na Figura VIII-7d. O precipitado tem o formato semicircular de raio 1 nm e esta

anexo a interface AlSIO Os precipitados de AD, sdo resultantes do processo de
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sinterizagéo da interface Al/Sj@ estéo localizados nas vizinhancas da interface AlisO

forma de agregados [14].

7. Estrutura com precipitado real

Aléem das estruturas mencionadas anteriormente, foram analisadas outras, menos
idealizadas, que foram obtidas por Honda [15] em um estudo da influéncia de contaminacao
por ferro no campo de ruptura do dielétrico. Honda mostrou algumas microfotografias,
obtidas por microscopia eletrénica de alta resolucédo (XTEM), em que precipitados de ferro

se localizavam no interior do dielétrico, na interface Sy&i@entro do silicio. A partir da

digitalizacdo da microfotografia mostrada na Figufd-8a, que mostra um precipitado de

ferro localizado na interface Si/SiOfoi construido um capacitor-virtual contendo este

precipitado. A Figura VIII-8b mostra a interface Si/S@® capacitor-matriz apds a insergao

do precipitado.

O-. Y nmy) I:LO nm

Sio
10- 2

207 % Precipitado de Fe S

30

40-

4 TR % .
-

60 T T T T T T
220 230 240 250 260 270 280 290
X (nm)

@) (b)

Figura VIII-8: (a) Imagem de um precipitado de ferro obtida pela técnica |de
microscopia de varredura de alta resolucdo (XTEM) e (b) estrutura geométrica
utilizada para simular este precipitado no programa MEDICI.

A Figura VIII-8a mostra a microfotografia, obtida por Honda [15], de um precipitado
de ferro com dimens@es aproximadas de 60x40emmuma estrutura Si/SiOcontaminada

propositalmente com Fe (dose dé#1D0!> cm2), por implantacdo i6nica. O 6xido tinha a
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espessura média de 30 nm.
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Capitulo IX

Procedimentos para a comparacao de capacitores reais com

capacitores virtuais

1. Introducéo

Como objetivo de estabelecer o impacto da rugosidade na interface, S¥&O
caracteristicas elétricas dos capacitores MOS foi feito um estudo comparativo entre a
distribuicdo dos campos elétricos locais e as caracteristicas elétricas dos capacitores com

diferentes rugosidades na interface SitSiO

No capacitor MOS a correlagéo entre suas caracteristicas eléfkica3:( ¢, e D)

com a distribuicdo espacial do campo elétrico local dentro do capacitor ainda nao foi
definitivamente estabelecida devido a uma égéio técnica: o campo elétrico local ainda

nao pode ser acessada pelas atuais técnicas de medidas experimentais. No entanto, se ¢
estrutura do capacitor, assim como de seus defeitos, forem conhecidos a distribuicdo

espacial do campo elétrico podera ser determinada através de simulacoes.

Para que esta correlacdo seja estabelecida foram construidos dois conjuntos de

capacitores com rugosidades das interfaces deg @i@litativamente diferentes, veja o
resumo explicativo na Figura IX-1. Foram determinadas as caracteristicas eléi;ics (

¢, € D) destes dois conjuntos de capacitores. As topografias das interfaces, SiffSiO

130



dois conjuntos de capacitores, foram obtidas por microscopia de forca atémica. A partir das
topografias dos dois conjuntos de capacitores foram construidos dois capacitores virtuais,
gue tém caracteristicas de rugosidades de interfaces semelhantes aos do capacitor real. As
distribuicdes espaciais do campo elétrico, dos dois capacitores, foram determinados por
simulacdes. Finalmente, foi feita a correlagdo das caracteristicas elétricas do capacitor real
com a distribuicdo espacial do campo elétrico local dentro do capacitor virtual. O diagrama

de blocos do procedimento utilizado neste experimento é mostrado na Figura 1X-1.

Um ponto importante a ser enfatizado neste experimento € que a rugosidade eletronica,
a ser determinada pelas simulacdes, sera resultante apenas da rugosidade da interfaces dc
Si/SiQ,. Portanto, na parte experimental € fundamental garantir uma "receita" de processo
em que a Unica diferenca entre os dois conjuntos de capacitores fabricados seja apenas a
rugosidade da interface Si/SiCEsta condicao foi obtida através da utilizagdo do mesmo
processo de fabricacdo, com uma Unica excecdo na etapa de resfriamento, para os dois

conjuntos de capacitores.

A taxa de resfriamento € que sera a responsavel pela diferenca de rugosidade nos dois
conjuntos de capacitores fabricados [1]. A obtencdo de Oxidos tendo apenas a rugosidade na

interface Si/Si@Q como diferenca foi conseguida a partir de trés ingredientes:
a) Duas laminas com caracteristicas idénticas.
b) Oxidacé&o térmica rapida para obter ume de espessura 20 nm.

c) Diferentes taxas de resfriamento para as duas laminas para que tenham diferentes

rugosidades na interface Si/SiO

Sendo que apenas na etamss histéricos das duas amostras foram diferentes.
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A Figura IX-1 mostra o diagrama esquematico onde esta resumido este experimento.
Inicialmente temos as duas laminas de silicio que serdo submetidas ao processamento

térmico quase idéntico.

As duas laminas sdo oxidadas nas mesmas condicbes de tempo, temperatura e

ambiente. Veja a descricdo detalhada na secéo 2.

A etapa seguinte é o processo de resfriamento. E nessa etapa que as rugosidades nas
interfaces Si/Si@das duas laminas se diferenciam. A primeira laminas é resfriada por um
processo de resfriamento lento e resultard na amostra RRL. A Segunda lamina foi resfriada
utilizando o processamento térmico pulsado, dai chamarmos esta amostra de PTP. Veja a

descricdo do processo de resfriamento na secéo 2.1.

A seguir, cada uma das duas laminas oxidadas foi clivada em duas partes: uma maior
para construir os capacitores MOS (veja sec¢do 3) e uma outra melizaglaupara a

determinagdo das topografias das interfaces dg $&a descricdo na secéo 5.

Nos capacitores MOS foram realizadas medidas elétricas I-V (curvas de corrente em
funcdo da tensdo de porta) e I-t (curvas de corrente em funcdo do tempo) para a
determinacdo das seguintes caracteristicas elétricas dos capacitores: campo elétrico de
ruptura €r), carga de ruptura @ altura da barreira de potencigh)(e a densidade de
estados de interface (P Veja a descricdo das medidas de caracteristicas elétricas na secao
4.

Das topografias da interface Si/gi@edidas a partir das amostras PTP e RRL, foram
construidos capacitores virtuais. Estes capacitores foram simulados através do programa
simulador de dispositivos MEDICI, para a determinacédo da distribuicdo espacial dos campos

elétricos locais, veja o procedimento utilizado na sec¢éo 6.
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2 LAMINAS DE SILICIO:

TipO: P
ORIENTACAO: (100)
Dor: 10t5cm3

DIAMETRO: 100 mm

v N
OXIDACAO TERMICA RAPIDA:
O meeme O
T =1150°C
FornoRTPo o t=60s FornoRTPo o

| |

FornoRTPo o FornoRTP o o
TAXA DE RESFRIAMENTQO TAXA DE
-2 °Cls RESFRIAMENTQ-50 °C/s

J J
e b Cugesa)
| i} i} |

FORAM CONSTRUIDOS MEDIDAS DE || MEDIDASDE || FORAM CONSTRUIDOS
CAPACITORESMOSE TOPOGRAFIA || TOPOGRAFIA || CAPACITORESMOSE
CARACTERIZADOS (AFM). (AFM). CARACTERIZADOS
ELETRICAMENTE. ELETRICAMENTE.

A partir das topografias medidas forgi partir das topografias medidas foram
construidos e simulados capacitores virtjjaisnstruidos e simulados capacitqres
com as mesmas caracteristicas de interfgpertuais com as mesmas caracteristicas de

interface.

Figura IX-1: Diagrama esquematico do procedimento utilizado na comparacdo das
caracteristicas elétricas com distribuicdo dos campos elétricos locais para capacitores com
diferentes rugosidades.
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2. Oxidacéo das duas laminas

Laminas de silicio CZ (Czochralski) tipo p com diametrol8@ mm, resistividade

entre 10 a 2@cm (10° cm3) e orientacdo (100), que foraimpas de acordo com o

seguinte procedimento:
a) limpeza Piranha: fervura durante 15 minutos em uma solucéo ¢&Gj:H H,0,
b) banho por 100 segundos em DHF (1 HF (49%)+ ZD)H
c) RCAe

d) banho por 100 segundos em DHF.

2.1 Processo de oxidacéao

1400 1400 .
G 1200f 1150 °C, 60 | 6 1200 1150°C, 60s | Lampadas desligadas
° 000 o 1050° C, 40s
< ! — 1000 ‘
o © Lampadas
% 800 5 800 50°Cl/s desligadas
5 600 IS | 50°Cls
g 5 600 770°C,20s | \
5 40 £ 400% [=—so°c/s | 800°C,60s
200 0, | N, o |

0 & ~ 200 0, | N,
0 50 100 150 200 250 300 0

0 50 100 150 200 250 300
Tempo de processamento (S)

) (b)

Tempo de processamento (s)

Figura IX-2: Processamento térmicos das duas lamirgstampa de resfriamenttenta
(RRL) eb) processamento térmiqulsado (PTR)

Depois da limpza, as laminas foram introduzidas em um forno de lampadas Heatpulse

410T (Rapid Thermal Processor - A.G. Associates) e oxidada.,esed® (menos que 5
ppm de HO) a uma temperatura de 1280durante 60 segundos, o que resultou em um

oxido de espessura aproximada de 20 nm. Veja na Figura IX-2 o processo térmico de

oxidacao para as duas amostras.
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Comparando os historicos térmicos das amostras PTP e RRL, na Figura 1X-2, até o
tempo de 90 segundos 0s processos térmicos das duas amostras sdo rigorosamente iguais
Durante este intervalo de tempo as amostras sairam da temperatura ambiente, que era de
aproximadamente 2Q, e foram aquecidas até a temperatura déC7, #luma taxa de 5C
s*. As amostras permaneceram 10 segundos na temperatt@a [BI0 é feito para garantir
uma uniformidade da temperatura em toda a lamina. A seguir as amostras foram aquecidas
até a temperatura de 128) numa taxa de 5@ s' e permaneceram nesta temperatura por

60 segundos, quando ocorre efetivamente 0 processo de oxidacao.

2.2 Processo de resfriamento

Ao final do processo de oxidagcdo a camara se encontra a temperatura d€ £150
entdo comeca a etapa de resfriamento da camara do forno. Nesta etapa é que o

processamento térmico das duas laminas se diferenciam:

* Rampa de Resfriamento Lento (RRL): para a primeira lamina, o fluxo de oxigénio é
substituido pelo de nitrogénio, e comeca o processo de resfriamento, a uma taxa de
-2 °C s' até a temperatura de 8@) onde as lampadas do forno s&o desligadas.
Com o desligamento das lampadas, a taxa de resfriamento passa a s8CdH& .-50

Veja a Figuras 1X-2a.

* Processamento Térmico Pulsado (PTP): para a Segunda lamina, as lampadas do
forno sdo desligadas e o resfriamento comeca, a uma taxa aproximad£@s'-50
até atingir a temperatura de 800 A amostra permaneceu nesta temperatura por
60 segundos, sendo que apos transcorridos 30 dos 60 segundos, o fluxo de
oxigénio foi substituido por nitrogénio. A seguir, a amostra foi aquecida novamente

até a temperatura de 108) a uma taxa de 50Cs’, onde permaneceu por 40
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segundos. Neste ponto, as lampadas sdo desligadas, e a amostra € resfriada até a

temperatura ambiente, a uma taxa de*@&. Veja a Figuras 1X-2b.

A lamina que sofreu o Processamento Térmico Pulsado sera chamado, de agora em
diante, amostra PTP. A outra lamina, que foi submetido a Rampa de Resfriamento Lento
sera chamado de RRL. A diferenca nas interfaces Sit8i@ origem neste processo de

resfriamento diferenciado.

O resfriamento rapido de 80D até a temperatura ambiente, impede a formacao de

doadores térmicos no volume do silicio e nas vizinhangas daegesf/SiQ [2,3].

Veja nas Figuras 1X-2alX-2b os gréaficos da temperatura em funcéo do tempo para o

processo térmico de oxidacédo e resfriamento das amostras RRL e PTP, respectivamente.

Em experiéncias realizadas por oxidacéo térmica convencional [2,4] foi observado que
o resfriamento lento, entre as temperaturas X180800C, pode melhorar a planicidade da
interface Si/SiQ em escala nanométrica. No caso do resfriamento rapido, € importante
notar que o pulso térmico a 108G em nitrogénio (B) permite obter uma melhora

substancial das caracteristicas do 6xido, no que diz respeito as cargas fixas e de interface,

armadilhas de elétrons associados a moléculas de agua e armadilhamento de lacunas [5,6].

A determinacéo da espessura do Oxido foi feita através da técnica de elipsometria (Auto
EL II, Rudolph Research) utilizando um comprimento de onda de 405 nm e indice de

refracdo fixo de 1,47.

As duas amostras foram clivadas em duas partes, sendo uma das partes (3/4 da lamina)
foi utilizada para construir capacitores MOS (veja secdo 3), e uma outra parte (1/4 da

lamina) para medidas de topografia das interfaces dp(%{a sec¢édo 5).
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3. Preparacéao dos dois conjuntos de capacitores.

A preparacado dos capacitores MOS consistiu na deposicado de aluminio, nas amostras

RRL e PTP, para a definicdo dos eletrodos de porta e do substrato.

A forma e o tamanho do eletrodo de porta foram definidos utilizando uma mascara
mecanica. Esta mascara tinha um formato circular e area dé éw#,Oatraves da qual foi

evaporado o aluminio, dando a mesma forma e tamanho ao eletrodo de porta.

O eletrodo do substrato foi implementado depositando aluminio nas costas da lamina

por evaporacao, apos a remocao do 6xido nativo ali presente.

A mascara utilizada permitia a producdo de 100 capacitores para cada evaporacgao.
Foram fabricados 100 capacitores a partir da amostra PTP e 100 a partir da amostra RRL.
Foram fabricados mais 20 capacitores para a realizacdo das medidas de carga de ruptura e

densidade de estados de interface.

A sinterizacdo dos contatos foi realizada na temperatura ¢€4p0r 30 minutos, em

ambiente de N

4. Caracterizacao elétrica dos capacitores MOS

As caracteristicas elétricas dos capacitores MOS foram obtidas atraves das técnicas I-V
e I-t, sendo que os parametros determinados foram o campo de ruptura do diglgtrao (
carga de ruptura (), a altura da barreira de potenci@l) (e a densidade de estados de
interface (R). Os procedimentos, assim como uma rapida explanacdo da fundamentacao

tedrica das medidas, serdo descritas a seguir.
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4.1 Medidas de campos de ruptura.

A determinagcdo do campo de ruptura do dielétrfig ém cada um dos capacitores
MOS é feita através da aplicacdo de uma rampa de potencial constante dé nd Vs
eletrodo de porta. Simultaneamente a aplicacdo da rampa de potencial, monitora-se a
corrente que flui pelo capacitor, criando-se assim um grafico de corrente em funcédo do

potencial, conhecida por curva I-V, veja a Figura 1X-3.

Corrente (A)

0,001

0,0001 [

0,00001 Fowler-Nordhein

156 \
1E7

Corrente de Deslocamento

Ruptura do Dielétrico

1E8 Figura IX-3: Curva |-V de
um capacitor MOS
submetido a uma rampa de

potencial constante. A

1E-9

1E-10

1E-11 Potencial de

Ruptura V., ruptura ocorre quando a
e K corrente  apresenta uma
e descontinuidade.

Potencial de Porta (Volts)

Da curva I-V sao extraidos alguns parametros importantes, tais como o potencial de
ruptura \; que, dividido pela espessura do oOxigg, dlara o campo médio de ruptura do
dielétrico. Este método de determinacdo do campo de ruptura do dielétrico € destrutivo, ou

seja, quando ocorre o evento de ruptura o Bédde as suas propriedades dielétricas.

A curva |-V acusa o evento da ruptura do dielétrico com um aumento abrupto de
corrente. No exemplo mostrado na Figura IX-3 houve um salto de mais de duas ordens de

grandeza. O potencial correspondente ao ponto onde houve a descontinuidade na corrente,
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€ denominado potencial de rupturg Yo exemplo dado pela Figura IX-3 o valor defvi

de 19,5 V.

E interessante observar também, na Figura I1X-3, que ha dois regimes de conduc&o
neste grafico, a corrente de deslocamento e a corrente de Fowler-Nordhein (F-N), para
baixos e elevados campos elétricos, respectivamente. Neste exemplo, a ruptura ocorreu nos
dominios da corrente de F-N (altos campos). Quando a qualidade do Oxido € ruim, a ruptura

pode ocorrer nos dominios da corrente de deslocamento.

A determinacdo da curva |-V e do campo de ruptura sédo feitos para todos os
capacitores dos conjuntos da amostra RRL e PTP. Com isso sédo obtidos dois conjuntos de
valores de campos elétricos de ruptuta}{ um associado a amostra RRL e outro a

amostra PTP.

A partir dos conjuntos de valores de campo de ruptura sdo construidos dois

histogramas de frequéncia, associados as amostras RRL e PTP.

4.2 Determinacao da barreira de potencialg,)

Na parte tedrica desta tese (secédo 3.4 do capijuioi mostrado que a corrente de

Fowler-Nordhein tem o0 seguinte comportamento:

B [1X-1]
J=A&E%e é'g@

Experimentalmente € mais facil analisar uma reta do que uma curva composta de uma

parte exponencial e de uma parte parabdlica, como é o caso da equacdo IX-1. Por isso esta

equacao sera linearizada, a partir de algumas manipulacdes algébricas, que resultard em:
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IX-2
In%@z In A—g [ ]

sendo In o logaritmo natural. Portanto, se for feita uma redefinicio Y&NEIX=E, a

equacao resultara numa reta:
Y=InA-BX [IX-3]
com coeficiente linear igual a InA e coeficiente angular de -B.

O grafico mostrado na Figura 1X-4 € o resultado final da conversédo da curva I-V,
mostrada na Figura IX-3, considerando apenas a regido onde ha o predominio da corrente
de Fowler-Nordhein (\> V,>14V). Conforme a linearizacdo mostrada na Equagéo 1X-3, o
coeficiente linear desta curva € InA e o coeficiente angular é -B, sendo A e B relacionados

com a barreira de potencial e com a massa efetiva do elétron.

Ln(J/ E 2)

Figura IX-4: Curva In(J£?
versus &' de um capacitor
com Oxido de porta de
espessura 20 nm e com
interface Si/SiQrugosa.

009 010 011 012 013 014 015 0,16
1/E

Observe na Figura 1X-4 que para valores&femaiores que 0,14 cmVos pontos

deixam de seguir o comportamento linear. Veja mais detalhes no capitulo Il, secdo 3.4.
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4.3 Determinacédo da carga de ruptura.

A determinagdo da carga de rupturgX@ feita através da aplicagdo de um campo

elétrico constante em um capacitor MOS. Monitora-se a corrente em funcdo do tempo
(Figura I1X-5) até que haja o evento da ruptura, que € verificada quando a corrente apresenta

uma descontinuidade. A carga de ruptura € igual a area sob a curva I-t.

100107

Figura [IX-5: Curva da
corrente em funcdo do tempo
de um capacitor com o6xido
de porta de espessura 20 nm
e com interface Si/SiO

rugosa.

8.0x1 0%
Ruptura do SiC,
6.0x10°

400 0%

200 0%

A corrente ndo é constante no tempo porque ha o armadilhamento de elétrons dentro
do dielétrico, que criara um campo repulsivo para as cargas negativas subsequentes,

diminuindo assim a intensidade da corrente que flui pelo capacitor.

5. Medidas das topografias das interfaces Si/Sj@or AFM.

As medidas das topografias das interfaces do Si/&® amostras RRL e PTP foram

feitas através da técnica de microscopia de forca atdmica (AFM), conforme o procedimento

descrito no Capitulo VII.

As areas de andlise, em que foram medidas as topografias, foram padronizadas para

possibilitar sempre comparacfes quantitativas entre os diferentes conjuntos de amostras
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analisados. As areas padronizadas, utilizadas na varredura das amostras foram: 500x500
nm?, 100x100 nrh e 50x50 nrh Durante a andlise da amostra, foi possivel escolher um

grande namero de regides para realizar a captura da imagem representativa da amostra.

Foram obtidas as topografias das interfaces Sj/®@ forma de uma superficie

tridimensional (X, Y, Z). A partir destes pontos (X, Y, Z) foram obtidos cortes transversais
(X, Z2) (veja Figura 1X-6) que foram utilizados como entrada (INPUT), no simulador de

dispositivos MEDICI, para simular o efeito de diferentes rugosidades da interfacg 8&SiO

rugosidade eletrénica [7] de um capacitor MOS.

REFERENCIAL DA TOPOGRAFIA(3D) REFERENCIAL DOMEDICI (2D)

Figura IX-6: Conversdo do sistema de referéncia 3D das topografias para o sistema de
referéncia 2D do MEDICI.

A Figura IX-6 mostra a transformacadlishda para passar do sistema de referéncia

tridimensional (X, Y, Z), da topografia das interfaces medidas por AFM, para o sistema
bidimensional X', ¥') do simulador de dispositivo MEDICI. A passagem do sistema 3D para
2D foi feito adotando um corte bidimensional, ao longo do plano ZX, da superficie

tridimensional e fazendo com gq¥e= X ey' = -Z.

6. Capacitores virtuais

Para a simulacdo dos capacitores virtuais as propriedades elétricas dos material ndo

foram alteradas mas apenas as caracteristicas estruturais da interface B3O
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modificadas. Veja no Capitulo 8 a descricdo mais detalhada das simulacdes utilizando o

MEDICI.

Foram construidos dois capacitores virtuais, conforme esta mostrado na Figura I1X-7, a

partir das topografias medidas das interfaces Sj/&S amostras RRL e PTP.

Para os dois capacitores virtuais, a interface Si/&i§osa inserida era posicionada de

forma tal que as espessuras medias dos oxiggsetdm sempre iguais a 20 nm.

Os capacitores mostrados nas Figuras 1X-7a e 1X-7b correspondem aos obtidos a partir

das amostras RRL e PTP, respectivamente.

16.0Y (nm) 164 Y(nm)/
187 sio, 184 Sio,
A A
20 / 7 20 4 7 /ﬁ g/ v J ,4
(¢ ‘
" f {4 i 1’/!‘
(
224 22
0 20 40 60 80 100 0 20 4 60 80 100
X (nm) X (nm)
(@ (b)

Figura IX-7: Estrutura da interface Si/Si(para amostrag) RRL e ) PTP.

O capacitor-matriz, na qual foram inseridos as interfaces rugosas e que resultaram nos
dois capacitores virtuais mostrados nas Figuras 1X-7, tem as mesmas caracteristicas do
capacitor-matriz descrito na secado 2 do capitul, A Unica diferenca é a largura do

eletrodo de porta (W) que neste caso é de 100 nm.

O simulador de dispositivos MEDICI determinava as intensidades dos campos elétricos

locais. A partir desses dados as analises foram feitas de trés maneiras:
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a) distribuicdo das intensidades dos campos elétricos,
b) distribuicdo espacial dos vetores campos elétricos e
c) histograma de frequéncia das intensidades dos campos elétricos locais.

As regides analisadas foram principalmente nas vizinhancas da interface rugosa.
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Capitulo X

Resultados e discussdes: rugosidades da interface Si/SiO

1. Introducéo

A morfologia atbmica de uma interface € uma propriedade importante, pois é a
interface que determina as propriedades elétricas do dispositivo. A grande maioria das
interfaces existentes nos dispositivos microeletrbnicos possuem estruturas meta-estaveis, e
portanto suas estruturas finais sdo determinadas pelo historico do processamento. A
presenca destas estruturas acarreta alteracdo nas propriedades elétricas da interface, en
virtude das suas propriedades eletronicas, por isso sdo considerados defeitos. Estes defeitos
estruturais podem ser de natureza geométrica (rugosidades) ou de material (compostos

guimicos diferentes do Si e do 90O

Este capitulo analisa o problema da medida da rugosidade da interfacg, Si¢SiO

varias amostras com diferentes processamentos. O procedimento utilizado para a confeccao

das amostras esta descrito em detalhes no Capitulo VII.

2. Resultados das oxidacoes

A Tabela X-1 mostra os valores das espessuras dos 6xidos estimados [1] a partir dos

tempos de oxidagao,(}).



pxidos

Tabela X-1: Tempos de oxidacdo e estimativas dos valores das espessuras dos
correspondentes.
AMOSTRA ORIENTACAO TEMPO(MIN) ESPESSURANM)
A-02 (100) 20 5,7
A-04 (100) 40 8,1
A-07 (100) 70 11,7
A-12 (111) 20 8,1
A-14 (111) 40 13,1

A Tabela X-1 também relaciona o0 nome das amostras com a orientacdo do substrato de

silicio e o tempo de oxatéo utizado para crescer o SiO

3. Medidas das

rugosidades

Foram estudadas seis amostras com histoéricos diferentes, sendo que cada uma delas foi

analisada a partir de quatro areas de analises diferentes. As areas de andlises tém o formatc

guadrado, como decorréncia direta da forma da area de analise do AFM. Neste trabalho

foram utilizados quatro tamanhos diferentes de areas de analise, ou seja, quatro quadrados

com lados (L) de: 5, 50, 100 e 500 nm, que sdo denominadas V-5, V-50, V-100 e V-500,

respectivamente.
Tabela X-2: Densidade superficial de pontos em funcdo da area de analise (LxL) ¢ do
namero de pontos das topografias obtidas por microscopia de forca atdmica.
VVARREDURA AREA DE ANALISE DENSIDADE DE PONTOS
(V-L) LxL (nnT) 200x200 PONTOY | 400x400 PONTOY
V-5 5x5 1.600 pontos/ni | 6.400 pontos/nin
V-50 50x50 16 pontos/nm 64 pontos/nih
V-100 100x100 4 pontos/nrh 16 pontos/ni
V-500 500x500 0,16 pontos/nin 0,64 pontos/ni

Na etapa de digitalizacado da topografia tridimensional, para posterior analise numerica,

poder-se-ia escolher uma matriz quadrada de 200x200 pontos (baixa resolugdo) ou

400x400 pontos (alta resolucéo), resultando num numero total de 40.000 pontos e de

160.000 pontos, respectivamenteq,A Tabela X-2 relaciona a area de analise com a



densidade de pontos por unidade de area (pemo¥), utiizando baixa e alta resolucéo.

As topografias digitalizadas tinham dois parametros: area de analise e numero de
pontos. O lado L do quadrado da area de analise sera chamado de “comprimento de
analise”.

A maioria dos histogramas foram satisfatoriamente ajustados por uma distribuicdo
normal. A Figura X-1 mostra a interpretacdo geométrica para cada um dos parametros

estatisticoso,, Ze Z,, associados ao histograma de uma distribuicdo normal. Veja mais

detalhes no Capitulo VII, secéo 5.2.

Histograma de Frequéncia

Figura X-1: Perfil tipico dos
max histogramas de frequéncia das
alturas Z da interface Si/SIiO A
interpretacdo  geométrica  dos
z parametros estatisticos,, z e Z,,

/€ sao ilustrados no histograma.
0,01F _
max -
Z
. z
— PP
Eixos tridimensionais
X (nm)

L Figura X-2: Eixos X, Y e Z dos
graficos tridimensionais e o0s
intervalos de valores adotados para

Z (nm) cada eixo. O intervalo em Z foi
184 mantido fixo entre 0 nm a 1,8 nm

para todas as topografias.

=Y (nm)
L

Os histogramas foram construidos fixando-se o intervalo dos valores do eixo Z entre

[0; 1,5]. O motivo deste procedimento € viabilizar a comparacdo dos histogramas de
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topografias com diferentes areas de analises e diferentes nimeros de pontos.

Os graficos tridimensionais de todas as amostras foram representados fixando-se o
valor do intervalo do eixo Z entre [0; 1,8] (nm), para que os diferentes graficos pudessem
ser comparados entre si. Os intervalos nos eixos X e Y variaram de zero até o comprimento
de andlise (L) da topografia analisada. A Figura X-2 mostra os eixos X, Y e Z, dos graficos
tridimensionais, com seus intervalos de valoRes. Para evitar redundancia de informacao nos

graficos tridimensionais, 0s eixos sdo omitidos e sdo mostrados apenas os valores de L.

As topografias V-500 da amostra A-07 e V-5 da amostra A-14 foram perdidas,
restando 22 topografias. A perda destas duas topografias ndo acarretou nenhum prejuizo

para a concluséo do trabalho.

As Figuras X-3, X-4 e X-5 mostram os histogramas e os graficos tridimensionais das
superficies das seis amostras estudadas, obtidas a partir das quatro areas de analises

consideradas.

Os graficos mostrados na Figuras X-6 representam 0s cortes transversais das
topografias das seis amostras analisadas. Os cortes foram obtidos ao longo de uma linha que
passa pelo meio da topografia tridimensional. A Figura X-7 mostra todos os histogramas de

freqUéncias normalizadas das seis amostras analisadas.
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Figura X-3: Histogramas e graficos tridimensionais para diferentes areas de anadlises
das amostras A-00 (virgem) e A-02 .
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Figura X-4: Histogramas e graficos tridimensionais para diferentes areas de analises das
amostras A-04 e A-07.
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Figura X-5: Histogramas e graficos tridimensionais para diferentes areas de anadlises

das amostras A-12 e A-14.
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comportam com a variacdo areas de analises e com diferentes superficitmacdaite
diferentes tempos no processo de oxidacéo teve a funcédo de obter amostras com superficies

de diferentes rugosidades.

Os valores dos diferentes parametros de rugosidades, obtidos a partir das topografias

tridimensionais digitalizadas das seis amostras, mostradas nas Figuras X-3, X-4 e X-5, estdo
listados na Tabela X-3. Os parametros obtidos foram: valor médio das altlZa)s valor
de pico-a-pico de Z (), desvio padrao de Zf), desvio medio de ZNZ), dimensé&o

fractal (D) e razéo das areasjR

Na Figura X-8 sao plotados, em funcdo do tempo de oxidacdo e do comprimento da
area de analise (L), os diferentes parametros associados a rugosidade das amostras corr
orientacdo (100), listados na Tabela X-3. Todos os graficos tém a orientacdo dos eixos X e
Y semelhantes. O eixo Z do gréfico da dimensdo fractal e da razdo das areas foram
invertidos, com o objetivo de evidenciar as semelhancas entre os graficos de medida de

rugosidade.
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Tabela X-3:Resumo dos parametros associados a rugosidade, obtidos para cada uma das
amostras em diferentes areas de analises.

AMOSTRA | L (nm) | Z (nm) | Zpp ("M) | o, (nm) AZ (nm) | Dg* R,

A-00 5 0,08386| 0,18189 0,01569 0,08387Y 2,67 1,430536
A-00 50 0,25159| 0,54795 0,05975 0,2516 2,71 1,102491
A-00 100 0,15634| 0,30756 0,03318§ 0,1563p 2,71 1,006[174
A-00 500 0,38848| 0,82624 0,06693 0,4384P 2,68 1,001040
A-02 5 0,09985| 0,30307 0,02797 0,12151 2,66 1,793621
A-02 50 0,10895| 0,2292 0,02195 0,12622 2,70 1,009601
A-02 100 0,62688| 1,21265 0,1473 0,7424 2,56 1,027664
A-02 500 0,44041| 0,85616 0,10894 0,5270[L 2,48 1,000665
A-04 5 0,14002| 0,30304 0,03257 0,166 2,69 2,274%97
A-04 50 0,71653| 1,22978 0,10455 0,79215 2,5b 1,049870
A-04 100 0,75975| 1,35047 0,14139 0,8673p 2,50 1,011904
A-04 500 0 O O 0 0 0
A-07 5 0,10918| 0,3015 0,02968 0,13219 2,68 2,006096
A-07 50 0,10008| 0,20684 0,0244 0,11952 2,67 1,008047
A-07 100 0,24707| 0,55686 0,09312 0,3232f 2,5p 1,004391
A-07 500 0,97279| 1,79477 0,15365 1,0900p 2,48 1,001{170
A-12 5 0,1367 | 0,36369 0,0389 0,16686 2,6187197
A-12 50 0,21267| 0,40266 0,05458 0,25607 1,026903
A-12 100 0,60238| 1,18256 0,14684 0,7132 1,014260
A-12 500 0,26051| 0,72008 0,06103 0,3046} 2,4b 1,000R00
A-14 5 0 O O 0 0 0
A-14 50 0,21528| 0,49858 0,05037 0,25489 1,033844
A-14 100 0,16235| 0,33656 0,04155 0,19534 1,004159
A-14 500 0,30297| 0,81988 0,10488§ 0,38134 2,58 1,000822

* O erro tipico na quantificagéo de- i de +0,04, e € dado pela dispersédo no ajuste

da reta por minimos-quadrados.
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Figura X-8: Graficos tridimensionais dos diferentes parametros que medem a

rugosidade em funcao do comprimento de analise (L) e do tempo de oxidacdo das
amostras com orientacéo (100).

O que pode ser notado, de imediato, quando os graficos da Figura X-8 sdo

observados é que, dada uma amasfra nao existe um valor Unico para qualquer um dos



seis parametros de medida de rugosidade: o parametro dependera da area de analise
considerada. Para exemplificar a idéia consideremos a amostra A-02 e o parametro desvio

padréo ¢,): os valores sédo 0,028 nm, 0,022 nm, 0,15 nm e 0,11 nm para as areas de analises

V-5, V-50, V-100 e V-500, respectivamente. Se considerarmos como o “valor verdadeiro”

0 desvio padrdo 0,028 nm, da varredura V-5, teremos uma variacdo percentual de —21%,
425% e 289% para os desvios padrées 0,022 nm, 0,15 nm e 0,11 nm, respectivamente. Por
outro lado, se considerarmos a média dos quatro desvios padrées (0,077 nm) como o “valor
verdadeiro” teriamos uma variacao percentual de —63%, -71%, 92% e 42% para 0s desvios
padrées 0,028 nm, 0,022 nm, 0,15 nm e 0,11 nm, respectivamente. Neste Ultimo caso temos
uma dispersdo menor nos valores de rugosidade quando comparado com 0 primeiro caso,
porém continuou bastante grande. Se repetirmos esta comparacdo para as outras amostras

e/ou outros parametros da Tabela X-3, constataremos o mesmo resultado.

A pergunta que se impde a partir desta primeira observacéo é: qual dos quatro nimeros

medidos deve ser considerado o valor do desvio padrdo da amostra?

A segunda observacdo importante € que os parametros de medida de rugosidade
também nao tém relacdo de proporcdo com as areas de analises, ou seja, conforme a area d
analise aumenta o parametro de rugosidade ndo aumentard necessariamente. Tomemos
como exemplo a amostra A-12 e o parametro desvio padrdo: as medidas sdo 0,04 nm, 0,05
nm, 0,15 nm e 0,06 nm para as areas de andlises V-5, V-50, V-100 e V-500,

respectivamente. @, da varredura V-100 (0,15 nm) foi a que apresentou o maior valor,
enquanto queo, da maior varredura (V-500) apresentou o segundo maior valor (0,06 nm).

Por outro lado, podemos observar pelos graficos da Figura X-8 que, em média, 0s

parametros que medem a rugosidade tendem a aumentar com o aumento da area de analis

(L).

A esta segunda observacdo surgem as perguntas: existe mesmo esta tendéncia? Se ¢
resposta for afirmativa, qual é o tipo de relacdo que existe entre as medidas de rugosidade e

as areas de analises.
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As respostas para estas perguntas serdo desenvolvidas na secdo seguinte. O desvio

padrao foi escolhido como o parametro de medida de rugosidade, mas os outros parametros
estatisticos Z Ly € AZ) apresentardo comportamentos analogos, ja que os histogramas

podem ser ajustados pela distribuicdo normal.

4. Medida do desvio padrao em diferentes posi¢cdes e tamanhos de areas de

analises

Retomemos o0 exemplo da amostra A-02, para ilustrar a dispersdo do valor do desvio
padrdao para diferentes areas de analise em uma mesma amostra. A Figura X-9a mostra o
grafico do valor do desvio padrdo das altura em funcdo do comprimento de analise (L),
obtida para a amostra A-02. A Figura X-9b mostra os tamanhos relativos, em escala, das

guatro areas de analises quadradas com lados (L) de: 5, 50, 100 e 500 nm.

0.15- “‘ ~<—L =100 nm Tamanho relativo das areas de analises
a,(nm) |

0.101 /' < <+ L=50nm

/ _ L =500 nm
005{ | L =500 nm <1 =100 nm
& <« L=50nm

L=5nm® T s |

0.004

100 200 300 400 500
L (nm)

(@) (b)

Figura X-9: (a) Desvio padrdao da amostra A-02 em funcdo do comprimento de
analise. b) Tamanho relativo das diferentes areas de analises, comparadas a
partir de uma mesma escala.

Ao compararmos as Figuras X-9a e X-9b tentariamos imaginar como uma area de
analise menor, como a V-100, poderia conter uma rugosidade maior que a da V-500. Ou
seja, a varredura V-500 contém a estrutura obtida pela V-100 e no entanto a sua rugosidade

€ menor.

Com a idéia de observar o comportamento do desvio padrdao, quando

medido em diferentes areas de analses e diferentes posicbes na amostra, foram



construidos gréaficos bidimensionais mapeando os valores dos desvios padrdes locais. O
procedimento consistiu em esquadrinhar a topografia da amostra A-02 em pequenas micro-

regides quadradas, de lado L, dentro das quais o vatsldeal foi determinado. O mapa
com os valores da, local foi representado utilizando um grafico bidimensional, onde a
posicdo da micro-regido é representada pelos valores de X e Y, enquanto que oazalor do

local é associado a uma cor, segundo uma tabela de coRes.

A Figura X-10a mostra a topografia da amostra A-02 para uma area de analise de 500
500 nm, sendo que as alturas sdo dadas em tons de cinza. As cores mais claras
correspondem a valores maiores de Z, enquanto que as mais escuras aos menores (veja C
grafico tridimensional desta superficie na Figura X-3g, para L = 500 nm). Esta topografia foi
dividida em pequenos elementos quadrados, de lado (L) 5 nm, e o desvio padrdo de Z foi
calculado para cada um dos elementos e seu valor associado a uma cor segundo a tabela d

cores, mostrada na Figura X-10b. O mapa dos valores, tiecal, para L= 5 nm, esta

representado na Figuras X-10c.

Este procedimento foi repetido para mais trés tamanhos diferentes de micro-regioes

quadradas, com lados 13,8 nm, 27,5 nm e 55 nm, e 0s mapas dos vatpriesaeestdo

representados nas Figuras X-10d, X-10e e X-10f, respectivamente.

155



(a)  A-02(V

A0 1

-500) | (b}

Tabela de conversiio de cores para
valores de o (nin).

400
Bo.175 - 0,200
1o B o, 150 - 0,175
[ 0,125 - 0,150
o100 - 0,125

0D
0,075 - 0,100
0,050 -- 0,075
oo P 0,025 - 0,050

o000 - 00250

o 100 kel oo 400 A0D

0 100 200 300 400

(e L=27,5nm

400

300

200

0 = . 0
0 100 200 300 400 0 100 200 300 400

Figura X-10: Valores do desvio padrdo determinados em micro-regides de area
LxL dentro da topografia com varredura de 500x500%rtdta amostra A-02.

Podemos observar a partir dos quatro graficos (Figuras X-10c, X-10d, X-10e e X-10f)
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que:

a) Se mantivermos o tamanho da area de analise fixa e variarmos a posicao da area de

analise na amostra, existira uma disperséo nos valoresloeal. A variabilidade

nas cores dos quatro graficos demonstra este fato.

b) Para cada tamanho de area de anakke éxistird uma cor predominante. Ou seja,

os valores de, local se concentrardo em torno de um valor médm, tecal ().
¢) O valor médio de, local (0,) aumenta com o tamanho da area de analise.

d) Conforme a area de analise aumenta, comeca a prevalecer apenas uma cor no mapa.

Ou seja, o valor médio de, local (0,) comega a ficar uniforme em todas as

posicdes da amostra.

40 —a—L=5nm 0.1
—e—L=14nm

L=28nm -
= Ly
—v—L=55nm

(nm)
®

z
[]

Contagem Normalizada
o,

015 020 10 100
L (nm)

€) (b)

Figura X-11: Histograma de frequéncia dos desvios padrdes para diferentes dreas
de andlises (LxL) e o grafico da media dos desvios padrbées em funcdp do
comprimento de analise.

A Figura X-11a mostra os histogramas de frequéncia normalizads, tasis para os

qguatro gréficos representados nas Figuras X-10c, X-10d, X-10e e X-10f. A Figura X-11b

mostra o grafico di-log do desvio padrdo meédm)(em fun¢do do lado L do quadrado, que
define a area de analise local na qual é quantificarjdozal. Estes dois graficos ilustram as
conclusdes listadas nos itens a, b e ¢ descritos nos paragrafos anteriores, ou seja:
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a) Para uma area de analise fixa em L=28 nm, temos uma dispersdo no \@lor do

local que vai desde 0,05 nm até proximo de 0,2 nm. Para L=14 nm a dispersao de

o, local vai de 0,02 nm até 0,15 nm.

b) Para cada histograma pode-se observar que os valarelpdal se concentram em
torno de um valor mediod,): para L=5 nm os valores dp local se concentram
em torno de 0,03 nm; para L=28 nm os valores,docal se concentram em torno

de 0,08 nm.

¢) Conforme aumenta o tamanho da area de analise (L) o valor mégitwdal (0,)

também aumenta, conforme mostra o grafico da Figura X-11b.

d) Nos histogramas, podemos observar que conforme aumenta o valor de L a

disperséo dos valores delocal (largura do histograma) também diminui.

Observe no grafico da Figura X-11b quatro pontos, que foram destacados com

circunferéncias pontilhadas, que sdo os valoreg ddos quatro graficos mostrados na

Figura X-10. Além dos quatro valores de L descritos até aqui, outros quatorze valores de L

também foram considerados. Os dezoito valoreg denedidos estdo representados no

grafico da Figura X-11b.

O grafico da Figura X-11b mostra uma outra informacédo importante: a partir de um

valor de L os valores de, ficam praticamente constantes com o aumento de L.

A Figura X-12 mostra o grafico di-log genérico do comportamento das medidas de

em funcdo de L, obtidas para as seis amostras analisadas. Podemos observar as seguinte:

caracteristicas:

a) Para valores pequenos de L, existe um comportamento linear com um coeficiente

angular igual a.

b) Para L acima de um valor criticolo valor deg, fica constante e
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igual a0 4,
c) Existe uma regido de transicdo entre estes dois comportamentos.

O comportamento linear observado no item (a) é verificado quando representamos 0s

dados no gréfico di-log. Isso implica numa relagdo dodip@.) [] L .

%

“a Figura X-12: Grafico di-log genérico
de oL e a interpretagdo
( ¢ geomeétrica dos parametros & a.

Yoshinobu [2,3,4] fez um modelamento da evolugdo da interface SifSi€ o caso

da oxidacéo da superficie diicito, que tinha as seguintes caracteristicas:

Lo para L <,

az (L’ tc')x) |:| [X_l]

(ts)? paral >l .
sendo queyt € o tempo de oxidagéo. O valor encontrada dieou entre 0,3 a 0,6. & o

comprimento de correlacéo, determinado experimentalmente a partir da area milirpa (L

a partir da qual o valor o desvio padrédo permanece constante. Para cada tempo de oxidacao

(ts,) existird uma area de analise criticax(l), tal que a quantificacéo de, permanecera

constante ¢.,,) para areas de analises maioRes.

Kardar et al. [5] propds um modelo de crescimento de interface, modelo KPZ, com

condi¢cdes semelhantes aos obtidos por Yoshinobu.

A Figura X-13 mostra os graficpgy, do desvio padrao médio em fungdo do



comprimento de analise para as diferentes amostras analisadas. Os coedficientas

obtidos a partir do coeficiente angular da parte linear crescente da curva.

A determinacéo do parametrq hdo tem uma boa precisdo, pois 0s eixos estdo em

escalas logaritmicas e 0 ponto exato onde a curva passa a ser constante ndao € bem definido

devido a regiao de transicéao.

O gréfico @), da Figura X-13, mostra a curva @e x L para a amostra virgem com a
varredura V-500. Pode-se observar neste grafico uma constancia do valpemetorno

de 0,06 nm para valores de L maiores que 100 nm. No entanto, o comportamento linear

observado nos outros graficos, para L <rido esta evidente nesta curva (nem para as areas

de analises menores). Uma possivel explicacdo para a nado linearidade seria o fato da
superficie nao ter sofrido o processo de oxidacdo, e portanto, ndo obedecer as regras

mostradas na equacao [X-1].

Os graficoslf), (c) e d) da Figura X-13 representam os valoresgem fungéo de L

para as amostras com orientacdo (100) oxidadas, com os tempos de 20 minutos, 40 minutos
e 70 minutos, respectivamente. Podemos observar nesses graficos que o comportamento

linear crescente e a saturagdoodgara L > | esta bem claro.

Os graficosd) e () da Figura X-13 representam os valoresgem fungéo de L para

as amostras com orientacéo (111) oxidadas, com os tempos de 20 minutos e 40 minutos,
respectivamente. Nesses dois graficos pode-se observar o padrdo de comportamento linear

para valores pequenos de L, enquanto que para loxvalor deg, fica invariante.

A Tabela X-4 mostra os valores deLc e o, obtidos a partir dos graficos da Figura

X-13.
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Figura X-13: Grafico do desvio padrdo (meéedio) em funcdo do comprimento| de
analise para todas as amostras analisadas.

Os valores deog, ficaram em 0,108 nm, 0,14 nm e 0,15 nm para os tempos de
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20 minutos, 40min. e 70 minutos, respectivamente. Este resultado corrobora a previsdo do
modelo o modelo de KPZ [5] (veja as regras mostradas na equacao [X-1]) onde o valor de

0. tende a aumentar em fungdo do aumento do tempo de oxidgiao (t

Tabela X-4: Valores do comprimento de correlagdo.)(le a obtidos a partir das
topografias das amostras estudadas neste trabalho.
Amostra L. (nm) 0 O e (NM)

A-00 100 0 0,06

A-02 55 0,54 0,11

A-04 50 0,36 0,14

A-07 55 0,57 0,15

A-12 165 0,40 0,58

A-14 500 0,28 0,10

No estudo de Yoshinobu [2] o valor @&, ficou em 0,3 nm para o caso de um fime
de oxido de 16 nm. A espessura estimada para o A-07 € de 11,7 nm, e o va|oficia

em 0,15 nm. Comparando estes dois resultados, a regra da equacéao [X-1] continuou sendo

verificada.

Os valores deg, para as duas amostras com orientagéo (111) tiveram valores que
corroboraram a regra da equagdo [X-1]: o valorodg aumentou para um tempo de
oxidagdo maior. E interessante observar que os valor@g,dpara as amostras com o

mesmo tempo de oxidacdo e orientacdes diferentes, (100) e (111), tiveram valores bem

diferentes. As amostras com orientac¢éo (111) registraram os menores valpggs de

Para as amostras com orientagéo (100) o valor, diedu praticamente constante em

aproximadamente 50 nm. Por outro lado, as duas amostras com orientacédo (111) tiveram

valores bem diferentes para [L65 nm e 500 nm. Os valores depara as amostras com

orientacdo (111) tiveram os maiores valores de L

Conforme podemos observar na Tabela X-4, os valores encontrados [&H@

compativeis com os encontrados por Yoshinobu [2]: de 0,3 a 0,6.

Mandelbrot [6,7,8,2] demonstlrgl2 gue esta relacionado com a dimenséo fractal



(Dg) da seguinte maneira:
D.=3-qa. [X-2]

Utilizando os valores dea, mostrados na Tabela X-4, na relacdo X-2 sdo obtidas as
dimensdes fractais, que sdo mostradas na Tabela X-5. Nesta tabela sdo mostrados também c

D¢ obtidos pelo algoritmo de contagem de caixas, veja Capitulo 1V secéo 2.5.

Tabela X-5:Comparacao dos valores de dimenséao fractal obtidos pelo métodp de
Yoshinobu e pela contagem de caixas.
Amostra D¢ = 3-a (Yoshinobu) D¢ (contagem de caixas)
A-02 2,46+0,01 2,48+0,04
A-04 2,64+0,01 2,50+0,04
A-07 2,43+0,01 2,43+0,04
A-12 2,60+0,01 2,45+0,01
A-14 2,72+0,01 2,53+0,02

E importante observar que a Dbtida pelo método de Yoshinobu monitora o desvio

padrao médio enquanto que o da contagem de caixas monitora o valor do pico-a-pico

dentro da area de analise.

5. Resumo das medidas de rugosidades

E importante lembrar também que as rugosidades das interfaces, dgugi@lo s&o

analisadas em diferentes escalas apresentam caracteristicas variaveis. Quando esta interface
€ observada em uma escala de ampliacdo do microscopio Optico ela é praticamente plana,
veja Figura X-14a. Conforme as ampliagdes vao sendo feitas, a interface continuara plana,

até que, em uma escala critica, aparece a rugosidade. Apds esta escala critica, quando sac
feitas as amplificacdes seguintes o que pode ser observado sédo sucessdes de rugosidade
gualitativamente diferentes (veja Figura X-14b e X-14c) que dependerdo da escala e da

posicdo em que foram observadas. Pode-se dizer que a rugosidade da interface é bastante

complexa, e vai se modificando conforme vao se sucedendo as ampliacoes,
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passando de uma morfologia planar para rugosa, e depois para uma estrutura discreta, onde
a idéia de fronteira entre dois materiais desaparece dando lugar a atomos distribuidos no
espaco (veja Figura X-14d). Obviamente entre a escald podera existir uma variedade

maior de complexidade que as que foram representadas nesta sequéncia de figuras.

c)

Figura X-14: Interface do Si/Si©

observadas a partir de diferentes
areas de analises.

d)

A Figura X-14 pode ser considerada um sumario das rugosidades observadas nas
interfaces do Si/Si© Ao observarmos a interface a partir de uma escala suficientemente
grande teremos uma superficie homogénea e uniforme, como mostra a Figura X-14a. Por
outro lado, se observarmos em uma escala suficientemente pequena teremos apenas uma
distribuicdo discreta de atomos, como esta representado na Figura X-14d. As Figuras X-14b

e X-14c representam as escalas onde as rugosidades podem ser observadas.

A Figura X-14a representa as escalas onde o valor da rugosidade é uniforme e
homogéneo. No nosso caso, podemos associar a essas escalas um valor de rugosidade

constante e igual a_,., como mostram os graficos da Figura X-13.

cter

A area de analise kL representa a escala onde € observada a transi¢cédo entre a

superficie uniforme e homogénea (Figura X-14a) para uma superficie desordenada (Figura

X-14b).

As Figura X-13b e X-13c representam as escalas onde as rugosidades tém o comportamento
desordenado. As Figuras X-10d e X- 10e ilustram o grau de hetorogeneidade da

medida da rugosidade nessas esaalas. Nesse caso o valor da rugosidade dependera d:



posicao e da escala em que for medida, mas respeita a seguinte regra [6]:

o,=kLa [X-3]
onde o, € o desvio padrdo médio, medido a partir de uma area de analise quadrada de lado

L. O valor dea é que ira caracterizar uma dada topografia da interface Si/SiO

Os valores d@,, L. e dea dependerdo de varios fatores, tais como os parametros de

cter
oxidacdo (§) e a orientacdo da superficie diici®. A Figura X-13 mostra os valores de

O4e L. € dea para amostras com diferentes condicdes de crescimento de oOxido e de

orientacdo de superficie di#cio.

Das analises de rugosidade de uma amostra em diferentes escalas pode-se concluir que

o0 comprimento de correlagéo jlde uma dada rugosidade € um limite tecnologico para a
largura do eletrodo de porta (W) a ser construido no conjunto Si/Si@notivo desta
afirmacdo € que a medida da rugosidade em areas de analises menoresLgue L

fortemente dependente da posicdo em que a area de andlise é tomada dentro da amostre

analisada, conforme mostram os graficos das Figura X-10 e X-13.

A resolucao vertical do equipamento de medida é muito importante na determinacao

das topografias das interfaces Si/sifois as varia¢gdes de alturas sdo muito pequenas. Na
Figura X-8 pode-se observar que o maior valor do pico-a-pico de Y. @éntre todas as
amostras medidas, foi de 1,8 nm, o que da aproximadamente trés parametros de rede do

silicio. Isto significa que a altura variou trés parametros de rede [9, 10], ou sete atomos, ao

longo de um percurso lateral de 1000 parametros de rede (500 nm).

No que se refere ao incremento do campo elétrico local devido as rugosidades, um dos
aspectos mais significativo da rugosidade € o valor do pico a pico, pois esta intimamente
relacionado com o estreitamento do dielétrico e 0 aumento do gradiente de potencial, e o

consequente aumento do campo elétrico local.

165



6. Bibliografia

1 VAN DER MEULEN, Y.J J. Electrochem. Soc., Vol.119, p.530 (1972).

2 YOSHINOBY, T. et al. Jpn. J. Appl. Phys., Vol.33, p.383 (1994).

3 YOSHINOBU, T. et al. Mat. Res. Soc. Symp. Proc., Vol.367, p.329 (1995).

4 YOSHINOBY, T. et al. J. Vac. Sci. Technol. B, Vol.13 (4)30 (1995).

S KARDAR, M; PARISI, G.; ZHANG, Y. Phys. Rev. Lett., Vol.56 (9), p.889 (1980).

6 MANDELBROT, B.B. The Fractal Geometry of Nature, Freeman, New York, (1982).
7 MANDELBROT, B.B. Phys. Scripta, Vol.32, p.257 (1985).

8 FEDER, J. Fractals, Chap. 10-14, Plenum, New York (1988).

9 KITTEL, C. Introduccion a la Fisica del Estado S¢lRleverté, S.A, Espanha (1976).

10 MuLLER, R.S; KamINs, T.I Device Electronics for Integrated Circuits, Wiley&Sons,
New York (1986).

166



Capitulo XI

Simulacao de Capacitores MOS com Diferentes Estruturas

1. Introducéo

Os resultados obtidos das simulagbes com diferentes estruturas sdo apresentados da
seguinte maneira: grafico 3D da intensidade dos campos elétricos, histograma das
intensidades dos campos elétricos locais, grafico mostrando a distribuicdo espacial dos
vetores campos elétricos, e das curvas equipotenciais, nas vizinhancas do defeito simulado.

Em alguns casos, quando necessarios, serdo mostrados graficos e tabelas adicionais.

2. Capacitor MOS ideal

A distribuicdo dos campos elétricos para o capacitor ideal foi obtida para ser utilizada
como referéncia na comparacdo com outras estruturas, que apresentardao defeitos estruturais

e elétricos.

O resultado da simulagdo do capacitor ideal € mostrado na Figura XI-1, que € um
gréfico da intensidade do campo elétrico em funcdo da posicdo x e y. Neste gréafico a
intensidade do campo elétrico local apresenta um comportamento bastante uniforme dentro
do dielétrico, com valor de 11,7 MV/cm. No lado do semicondutor apresenta um campo

elétrico relativamente elevado proximo a interface Si/Si®caindo exponencialmente para

valores despreziveis para profundidades maiores que 5 nm.

O valor estimado do campo elétrico méc{@,(‘: &) que recai sobre o
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oxido para esta configuracéo, € obtido pela relacéo:
Ev = Vpldsy [XI-1]

sendo \, = -24 V e ¢, = 20 nm, teremo§,, = - 12 MV/cm.

*1077

(V/cm)

Figura XI-1: Campo elétrico
local em um capacitor MOS
ideal. No dielétrico o campo
> elétrico foi uniforme e igual a
s ¢ 11,7 MVicm.

E

A Equacao XlI-1 ndo leva em conta a diferenca da funcéo trabalho entre o aluminio e o

silicio, que fara com que o equilibrio termodinamico do conjunto AJ/SiGeja obtido as
custas da criacdo de um campo elétrig)(dentro do SiQ O campo elétricd,, é devido

apenas a equalizacao das funcdes trabalho do Al e do Si, e é dado por:
Carr = (E+X)-O)/dsy [XI-2]

substituindo os valores teremaS;, [0 0,46 MV/cm. Como o valor dé depende da

dopagem do substrato de silicio, o valor&e também dependerd. Observe dug é

independente depV
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Para uma estrutura ideal, a Equacéo XI-1 pode ser corrigida consid€ggndo
6M = VP/déx + €str [X|'3]

O potencial que ira "recair" sobre o dielétrico ndo sera exatamgnpmig parte desta

diferenca de potencial estara no substrato de silicio, que tem uma resistividade diferente de
zero. Se houverem cargas fixas no dielétrico ou cargas nas interfaces do dielétrico, também
havera perturbacdo adicional na diferenca de potencial que ira "recair" no dielétrico.

Experimentalmente, o problema € resolvido considerando o potencial de bandagplana V

gue é um potencial aplicado na porta e que faz com que as bandas de energias figuem planas

("flat band"), compensando os efeitos das cargas do dielétrico e o efeitg,.d®

argumento da compensacdo € de um ponto de vista macroscopico e uma aproximagao
unidimensional, pois se for analisado em duas dimensbes algumas geometrias de
distribuicdes de cargas nédo poderiam ter o seu efeito anulado apenas com a aplicacdo de um
potencial de porta conveniente. Assim, o potencial que ira recair sobre o dielétrico sera a

diferenca: \4-Vgp, € teremos:
Em = (Vp-Vgp)/dgy - [X1-4]

A Equacao Xl-4 se torna uma aproximacdo melhor quanto maior for a regido sob a
gual o campo elétrico estiver aplicado, como € o caso de determinacéo de caracteristicas I-V
de um capacitor. Neste caso o valor do campo elétrico obtido por esta equacéo é bastante
bom para ser utilizada na relacdo de Fowler-Nordhein para determinacdo da corrente. A
adequacao deste campo meédio e macroscopico para a determinacdo da corrente de F-N

pode ser explicada pelo fato desta corrente ser medida em uma area macroscopica.

A Figura XI-2 mostra que tanto o vetor campo elétrico (XI-2omo as linhas de
equipotenciais (XI-B), dentro da estrutura do capacitor ideal, sdo paralelos e néo

apresentam perturbacfes, como prevé a aproximacao de capacitor ideal.
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Figura XI-2: Distribuicdo espacial dos vetores campo elétried ¢ das curvas
equipotenciaisk) no capacitor ideal.

A Figura XI-3 mostra o histograma dos campos elétricos locais no dielétrico e no

silicio, nas vizinhancas da intace Si/SiQ (correspondente a Figura XI-1). Neste

histograma € possivel constatar a existéncia de duas populacbes distintas de campos
elétricos locais: campos "baixos" e "elevados”. A populacdo referente aos baixos campos
elétricos locais corresponde aos campos dentro do substrato de silicio (nas vizinhancas da

interface Si/SiQ), enquanto que os elevados correspondem aos campos dentro do dielétrico.

V.,

< 7 . . . .~

E’\E« L/‘E Figura XI-3: Distribuicdo das

%4‘)' 7 intensidades dos campos elétricos
V., . . , . gs

g o) 2 locais no Q|eletr|c9 e no silicio. O

g ;/ Z valor mais provavel dentro do

V., v . 7
. .WH.W. I SiQ, € de 11,7 MV/cm.
0O 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

E oc (MVIcm)

Na Figura XI-3, o valor médio para os campos correspondentes ao do dielétrico foi de
11,7 MV/cm, desvio padrao foi nulo e o valor maximo do campo elétrico, em todo o

capacitor, foi de 11,7 MV/cm, ou seja a distribuicdo correspondente aos altos
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campos, em um capacitor ideal, € uma funcao delta de Dirac.

Dentro do silicio, nas vizinhancas da irked Si/SiQ, o campo elétrico local variou de
zero a 1,9 MV/cm, nas vizinhancas da interface, como mostra o histograma das intensidades
dos campos elétricos locais, na Figura XI-3. O valor maximg.gdentro do silicio € dado

pela continuidade do vetor deslocamento dielétrico na interface Si/SiO

)

Si

= Eox * Séx / Esi [X|_5]

substituindo os valore§,; = 3,9 MV/cm. Este valor vai decrescendo exponencialmente [1],
conforme aumenta a distéancia da interface SyStQuma distancia de 2 nm da interface, o

valor dec ja é menor que 1 MV/cm, como mostra a Figura XI-1.

3. Rugosidade Geomeétrica

Nesta secdo serdo analisados os resultados das simulacdes de capacitores MOS com

rugosidade estrutural na interface SilsiGue foram classificados em dois tipos: rugosidade

positiva e negativa. Rugosidade positiva € considerada como sendo aquele ocasionada por
uma protuberancia (ponta) de Si apontando 0xido adentro, ocasionando um afinamento local

do dieletrico (¢, < d.,); por outro lado, a rugosidade negativa € aquela resultante de uma
protuberancia (ponta) de Si@pontando em direcdo diticso, causando um alargamento

da espessura local do oxidg {c d;).

Na Figura XlI-4a € mostrado o grafico das intensidades dos campos elétricos locais nas
vizinhancas de uma rugosidade (ponta) positiva. A ponta tem formato semi-circular de raio
1 nm; com isso, teriamos um afinamento local de até 1 nm no filme de 6xido, que ao invés
de 20 nm de espessura, teria 19 nm nesta regido. Se for considerado apenas o efeito de
afinamento local do 6xido o campo elétrico local seria de 12,6 MV/cm, estimado a partir da
Equacédo XlI-4, na regido onde o oxido é mais fino. No entanto, na estrutura simulada o

campo elétrico nas vizinhancas da ponta atinge um valor de até 21,8 MV/cm,
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um valor significativamente maior que o valor ndo perturbado, que € de 11,7 MV/cm, e
maior também, em aproximadamente 70% do estimado pela Equacdo XI-4, se apenas 0
efeito do afinamento local do O0xido fosse considerado. Este efeito adicional de incremento

do campo elétrico local € associado a forma da rugosidade (ponta).

(a) (b)
Figura XlI-4: Intensidade dos campos elétricos locay rfas vizinhancas de uma
ponta positiva elf) nas vizinhancas da ponta negativa.

A Figura XI-4b mostra o grafico das intensidades dos campos elétricos locais nas
vizinhancas de uma ponta negativa. Neste caso ndo houve um incremento muito acentuado
do campo elétrico local, atingindo um valor maximo de 15,0 MV/cm na regido onde a
interface deixa de ser plana para se tornar curva. Por outro lado, a regido da ponta negativa
propriamente dita, ndo apresentou o incremento de campo elétrico observado na ponta
positiva. Se a Equacao XI-4 fossdlizdda neste caso para a determinacdo dos campos
elétricos locais, o valor maior que 0 nao perturbado, que chegou a 15 MV/cm, ndo poderia

ser explicado, pois na ponta negativa ha valores da espessurg,agabtlou maior que a
espessura medig,d Portanto, haveria apenas valores iguais ou menores que 11,7 MV/cm.

A Equacéao XI-4 € uma equacado unidimensional e apenas uma boa aproximacao para valores

de campos elétricos macroscopicos (medios).

Este incremento no campo elétrico local, devido a rugosidade estrutural,
174



podera ser atribuido a dois fatores: afinamento local do dielétrico e ao formato geométrico

da ponta, que chamamos aqui de efeito ponta. Em resumo:

a)

b)

O efeito de curvatura da interface, que € praticamente uma equipotencial, impde
uma certa distribuicdo do potencial no espaco compreendido entre esta interface e a
outra, SIQ/Al. A distribuicdo de potencial ira resultar num gradiente de potencial

variavel nas regides onde a interface é muito acidentada, ou seja rugosa. Como o
potencial varia bastante nas vizinhancas da ponta havera também um campo elétrico

elevado nesta regido, resultante da equacédo de Maxwell:

g = Ao [XI-6]

O afinamento local do dielétrico terd um efeito bastante interessante: o espaco

disponivel, entre as duas interfaces do dielétrico, para que o potencial vage de V

sera menor na parte mais fina, resultando em um maior gradiente de potencial

aumentando o campo elétrico local.

Veja na Figura XI-5b e XI-6b as linhas de equipotenciais nas vizinhancas da ponta

positiva e negativa.

No caso da rugosidade negativa, o segundo fator, acima mencionado, nao participa do

incremento do campo elétrico local: o fator curvatura € que levou ao incremento do campo

na regido de transi¢éo plano-curvo da interface Sy/SiO
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Figura XI-5: (a) Vetor campo elétrico nas vizinhancas da porfiggura XI-6: (a) Vetor campo elétrico nas vizinhancas
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A Figura XlI-5a mostra a distribuicdo espacial dos vetores campo elétrico locais,
enquanto que na Figura XI-5b estdo representadas curvas de equipotenciais, sendo a
diferenca de potencial entre duas curvas consecutivas de 0,2 Volts. Pela distribuicdo espacial
do vetor campo elétrico podemos constatar que o campo elétrico, nas vizinhancas da
interface Si/SIQ, tende a ser perpendicular a esta interface. As maiores intensidades estéo
préximas a regido em que as espessuras locais sdo menores. O grafico das equipotenciais
mostrou uma concentracédo espacial (gradiente elevado) de linhas de equipotenciais sobre a
ponta positiva, 0 que pode ser traduzido como maior campo elétrico local. Dentro do silicio,
na regido da ponta, pode-se observar que houve um aumento da distancia entre duas
equipotenciais sucessivas, 0 que significa menor campo elétrico local. Na regido onde a
interface passa de plano para curva, no lado do dielétrico, h4 um aumento da distancia entre

duas equipotenciais, e a consequente diminuicdo do campo elétrico local.

A Figura Xl-6a mostra a distribuicdo espacial dos vetores campos elétricos locais nas
vizinhancas de uma ponta negativa. Temos um campo elétrico local bastante intenso na
regido de transi¢éao plano-curvo da interface SySM@ regido da ponta propriamente dita,

0 campo elétrico é bastante pequeno, comparado com o campo elétrico ndo perturbado. A
Figura XI-6b mostra as curvas equipotenciais, sendo que a diferenca de potencial entre duas
curvas consecutivas é de 0,2 V. Podemos notar que a maior concentracdo de curvas
equipotenciais ocorre na vizinhanca da regido da interface em que esta deixa de ser plana
para se tornar curva induzindo um estrangulamento das linhas de equipotencial. Podemos

notar também que dentro do semicondutor o gradiente de potencial € bastante pequeno.

Se for feita uma analise comparativa entre as duas estruturas na regido de transicao
plano-curva da interface pode-se observar que no caso da rugosidade positiva, 0 campo
elétrico nesta regido é a menor de todo o dielétrico, enquanto que para a rugosidade

negativa esta regido é a que apresenta o maior campo elétrico dentro do dielétrico.

A rugosidade positiva tende a estrangular as linhas de equipotenciais, fazendo com que

o gradiente de potencial nesta regiao aumente e, consequentemente, também o
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campo elétrico local. Enquanto isso, no lado do silicio o que foi convencionado chamar de
rugosidade positiva, tende a aumentar as distancias entre duas curvas equipotenciais,
diminuindo o campo elétrico local nesta regido. Para a rugosidade negativa, o
estrangulamento das linhas equipotenciais € no lado do silicio, mas, devido a pequena
variacdo do potencial neste meio, a perturbacdo criada por este "estrangulamento" é
pequena. No lado do 6xido, nesta mesma regido, ha um alargamento das faixas entre duas

equipotenciais consecutivas, e a diminuicdo do campo elétrico local na regido.

E interessante analisar as condicdes de contorno que sdo verificadas no dispositivo real,
durante seu funcionamento, e que também foram adotadas na simulac@o: o potencial de

porta \,, = -24V € aplicado no eletrodo de porta, e um potencighMo € aplicado ao

substrato de silicio, no eletrodo de aterramento na base da lamina (a aproximadamente 1 mm

da interface Si/SiQ). As implicacdes destas condi¢cbes de contorno séao que:

a) As interfaces dos dois eletrodos de aluminio.,/8iG Si/Al, sédo equipotenciais, com

potenciais de Ve Vg, respectivamente.

b) A interface Si/SiQné&o é necessariamente uma equipotencial.

Tabela XI-1: Valores estatisticos dos campos elétricos locais nas duas estryturas:
Positiva e Negativa.
RUGOSIDADE VALOR MEDIO DESvIO PADRAO | MAXIMO VALOR DE CAMPO
(MV/cwm) (MV/cwm) (MV/cwm)
POSITIVA 12,66904 2,05219 21,775
NEGATIVA 10,97134 1,4666 15,007

Na Figura XI-7a € mostrado o histograma de freqiiéncia do campo elétrico local para
um capacitor com uma ponta positiva. O valor médio dos campos elétricos correspondentes
ao dielétrico foi de 11,9 MV/cm, desvio padrao de 1,4 MV/cm e valor maximo de
intensidade de campo foi de 21,8 MV/cm. Neste ponto podemos constatar a diferenca entre
considerar o efeito ponta e ndo o considerar. Se apenas o0 efeito do
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afinamento local do 6xido fosse considerado, teriamos, pela Equacdo XI-4, 12,63 MV/cm

nas vizinhangas da ponta. Existe uma diferenga de aproximadamente 70% entre estes dois

valores.
Porcentagem (%) Porcentagem (%)
50 50
l POSITIVO I— NEGATIVO I»
40 40
30 30
20 20
10 10
0 01
6 20 22 16 18 20 22
E |oc(MV/cm) E oc (MV/cm)
(a) (b)
Figura XI-7: Histograma dos valores dos campos elétricos locais para 0s capacitores com
rugosidades positivag] e negatival).

Se for comparado o histograma do capacitor com rugosidade positiva e o da negativa
com o do capacitor ideal, Figura XI-3, pode-se constatar a existéncia de uma disperséo para
os valores dos campos elétricos locais para a estrutura Positiva e Negativa de 2,05 MV/cm e
1,47 MV/cm, respectivamente. O valor médio dos campos elétricos locais para a estrutura
Negativa foi menor, 10,97 MV/cm, que a da estrutura ideal, 11,70 MV/cm, enquanto que a

da estrutura Positiva foi maior, 12,67 MV/cm.

4. Campo elétrico dentro do silicio

A Figura XI-8a mostra o campo elétrico dentro do silicio, nas vizinhancas da ponta
positiva, e a Figura XI-8b, da ponta negativa. O campo elétrico, nesta regido, atinge valores
de 1,9 MV/cm, muito superior ao campo de ruptura do silicio em uma juncdo P-N, que € de
0,3 MV/cm [2-4].

Isto suscita uma questéo: serd que a ruptura do dielétrico ndo teria inicio no silicio, que
ao atingir um campo elevado, para o silicio, de 1,9 MV/cmgcarma ter um elevado fluxo
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de corrente local, seguido de um aquecimento local (efeito Joule)? A resposta seria negativa

porque 0 mecanismo de ruptura elicis € por avalanche, e para que haja avalanche sdo

necessarios, no minimo, dois elementos:

a) Um campo elétrico suficientemente elevado para acelerar o elétron, durante o seu

livre percurso médio, para atingir energia igual ou maior que a energia de ligacao
atomo(s)-elétron.

b) Que a regido de campo elétrico elevado seja suficientemente grande para que o

elétron efetue um numero significativo de colises (n) com quebras de ligacdes,

para que o processo de avalanche se reali2@ €létrons).
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Figura XI-8: Intensidades dos campos elétricos locais no silicio nas vizinhancas de
(a) uma ponta positiva ) uma ponta negativa.

Numa juncéo P-N, em regime de avalanche, teriamos um campo de 0,3 MV/cm ao

longo de uma regido depletada, ou seja, com campo elétrico elevado, com largura
aproximada de 1000 nm [5].

No caso analisado nesta secdo, um campo elétrico de 1,9 MV/cm (seis vezes superior
ao da ruptura de uma juncdo P-N) na interface Sj/8li€zai exponencialmente com a
distancia, para aproximadamente 0,3 MV/cm para uma distancia de 3 nm da interface. Isto

inviabiliza a ocorréncia do processo de avalanche, pois o livre percurso médio do
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elétron no silicio é de aproximadamente 6,2 nm [4,6]. A condicdo de campo elétrico elevado
é verificada, mas a regido abrangida pelo campo elétrico elevado € muito pequena, 3 nm,
guando comparado com o livre percurso médio do elétron no silicio e com a area em que

ocorre avalanche, observada experimentalmente, que é de aproximadaremte 10

Ruptura de silicio em capacitores MOS também € observado em regime etgalepl
profunda, que é obtido através da aplicacdo de um potencial de porta com uma frequéncia
elevada (> 10 Hz) e uma rampa de potencial de porta também elevada, de forma a ndo
permitir a criacdo de uma camada de inversdo. Assim, a largura da regido depletada vai
aumentando até a ocorréncia de uma ruptura por avalanche no silicio. Rustea BORO

[7] determinaram o valor teérico de 60 Volts, pafaW.,, para um g de 50 nmd&,, 08,3
MV/cm) e dopagem de substrato dés1€ms. A largura da regido depletada, neste caso, é

da ordem de 1am.

5. Efeito da curvatura de uma rugosidade topografica na rugosidade

eletronica

Nesta secdo foi analisado o efeito da curvatura da rugosidade da interfacg r&i/SiO

perturbacdo do campo elétrico local, ou rugosidade eletronica. E interessante observar que a
espessura minima do oxido € de 19,0 nm para as quatro estruturas. A diferenca nos raios de
curvaturas é obtida as custas do posicionamento conveniente do centro do semicirculo para
as quatro estruturas, veja ilustracdo e detalhes no Capililjosécdo 3. Portanto, os

diferentes valores obtidos para o campo elétrico maximo, para as quatro estruturas, podem

ser atribuidos apenas a diferenca nos raios de curvaturas.

As Figuras Xl-9a, b, ¢ e d mostram as intensidades dos campos elétricos locais nas
vizinhancas de uma ponta positiva com raios de curvaturas diferentes: 0,50 nm, 0,75 nm,
1,00 nm e 2,00 nm, respectivamente. A ponta tem o formato geométrico semi-circular, e é

constituida de uma reentrancia do silicio para dentro do filme de dielétrico (rugosidade
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positiva). O valor maximo do campo elétrico local € encontrado dentro do dielétrico e nas

regides proximas a ponta, ou seja, na regido onde a espessura local dg O&ideedor.

2.00
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Figura XI-9: Intensidades dos campos elétricos locais nas vizinhancas de uma ponta
com raio de curvatura R dadas p@) 0,5nm, ) 0,75 nm,€) 1,0 nm ed) 2,0 nm.
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Figura XI-10: Vetor campo elétrico nas vizinhangas de uma ponta com raio de curvatura de (a) 0,5 nm, (b) 0,75 nn, (c) 1,00
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Os resultados obtidos para o maximo valor do campo elétrico local estao representados
na Tabela XI-2. e na Figura XI-12.

Tabela XI-2: Estatistica feita em relacdo ao campos elétricos locais, em umg area
vizinha da ponta.

RAIO VVALOR MEDIO DESvVIO PADRAO | MAXIMO VALOR DE CAMPO

(nm) (MV/cm) (MV/cm) (MV/cm)

0,50 12,3003 2,04449 25,376

0,75 12,4395 1,92462 22,961

1,00 12,62522 1,83921 21,184

2,00 12,94878 1,50479 18,705

A Figura Xl-12a mostra os valores médios dos campos elétricos I({)@%is)(em
oc

funcdo do raio de curvatura da ponta. Os trés primeiros pontos estdo praticamente sobre
uma reta de coeficiente angular de 0,16 e linear de 11,7, enquanto que o quarto ponto,
correspondente ao raio de curvatura 2,0 nm, escapa do comportamento linear. Este
comportamento linear vem da tendéncia dos valores médios dos campos elétricos serem

obtidos pela seguinte equacao:
Ew = (Vp-Vep)lds + f(R) [XI-7]

gue é a Equacéo XI-4 com um fator de correcao f(R), associado a rugosidade eletronica.

Como mantivemos a espessura loggl fika na ponta (em 19 nm) e variamos o raio de

curvatura da ponta, nas regides vizinhas a ponta, onde foram obtidos estes valores médios, a
espessura deixou de ser 20 nm para variar conforme o raio de curvatura da ponta. O
coeficiente linear de 11,7 é o valor do campo elétrico sem o efeito da perturbagcdo da ponta;
ou para um raio de curvatura nula (ou infinita) ou ainda, para uma area de analise muito

maior que a da regido que cobre a ponta.
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O grafico da Figura XI-12b mostra o desvio padrdo dos campos elétricos @gai} |para

diferentes raios de curvaturas. Podemos observar que quanto maior o raio menor sera a
dispersao do valores do campo elétrico local. O coeficiente linear tem relacdo com a area em

gue foi feita a amostragem dos valores do campo elétrico local.

Eloc(MV/cm) O-E (MVicm)
- loc
11,951 . 219
11,901 207 \\
11,851 - . \
18] '\\
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264
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Figura XI-12: Resumo estatistico das \ .
valores médios,b) desvios padrdes €)( 221
maximos dos campos elétricos locais pos
capacitores de interfaces com diferentes
raios de curvatura. ol
" 04 08 12 16 20
1R (nr)
(©)

O grafico da Figura XI-12c é o maximo valor do campo elétrico Idﬁ@J (Maximo)
em funcdo do inverso do raio de curvatura da ponta. Podemos observar que o0 maximo valor

de 6]00 € maior quanto menor for o raio de curvatura, isto €, quanto mais aguda for a ponta.

A Figura XI-13 mostra o grafico da intensidade do campo elétrico local para as quatro
estruturas analisadas mais a da estrutura ideal ao longo de um corte transversal passandc
pelo meio da rugosidade. Na Figura XI- 13a, que mostra as intensidades dentro
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do dielétrico, podemos observar que os valores dos campos elétricos locais proximo a

interface SIQ/Al, que ndo apresentou rugosidades, tendem a um unico valor: 11,48 MV/cm,

para as quatro estruturas. Podemos observar, também, que a perturbacéo criada pela ponte

se estende até a distancia aproximada de 10 nm da interface,, S33i@o esta distancia

igual para as quatro estruturas analisadas. Esta coincidéncia, muito provavelmente, esta

associada ao "casamento" das influéncias da interface plangdAlS€om a da interface

rugosa, Si/SiQ e a posicdo geométrica central € a solu¢cdo mais trivial. Podemos constatar
também que as quatro curvas, correspondentes aos campos elétricos locais, se separam um:
da outra a distancia de 2,0 nm da interface Si/SiDo que sugere que o incremento do

campo elétrico devido ao fator curvatura atua em uma regido muito pequena, enquanto que

o fator afinamento local do dielétrico tem um alcance maior.

261
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cul ur: I .
z —o—0.50 nm r 16 —*—0.75nm
g * 4)7%2 m gLy E 14 N ' e ;88 nm
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Figura XI-13: Corte transversal do grafico do campo elétrico local em funcap da
profundidade, dentro do dielétrica)(e dentro do siliciok).

Na Figura XI-13b, sdo mostradas cinco curvas de intensidade do campo elétrico local
no silicio para as quatro estruturas analisadas, e uma para a estrutura ideal. Podemos ver que
atenuacdo do campo elétrico local é bastante semelhante para as quatro estruturas
analisadas, enquanto que para a estrutura ideal, a atenuacdo € maior, muito proximo a
interface, mas que para distancias maiores que 2,2 nm, as cinco curvas praticamente

coincidem.
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A Figura XI-10 mostra as distribuicdes espaciais dos vetores campo elétrico nas quatro
estruturas consideradas. O que pode ser observado, de imediato, é que a menor area em qu
0s vetores campo elétrico estdo perturbados corresponde a da estrutura com raio de
curvatura menor (R = 0,50 nm); porém esta estrutura é também a que apresenta 0 maior
incremento da intensidade do campo elétrico local (25,4 MV/cm) Veja Tabela XI-2. Em
contrapartida, a estrutura com raio de curvatura maior (R = 2,00 nm) € a que apresenta a
maior area em que o vetor campo elétrico € perturbado e, das quatro estruturas analisadas, a
que tem o menor incremento da intensidade do campo elétrico local (18,7 MV/cm). E
interessante observar que este efeito "compensativo", entre incremento de intensidade e area
em que o vetor campo elétrico é perturbado, se manifesta apenas quando a andlise é feita enr

uma estrutura com no minimo duas dimensoes.

A Figura XI-11 mostra as distribuicdes espaciais das curvas equipotenciais para as
guatro estruturas analisadas. A diferenca de potencial entre duas equipotenciais consecutivas
€ de 0,1 V. O que pode ser observado em todas as estruturas € que a distancia entre dua:

linhas equipotenciais (gradiente de potencial) € bem maior no lado dad&igue no lado

do silicio. Isto decorre da eagéo:

e - [XI-8]

™D

ou seja, como a permissividade dielétrica do silieig) @ maior que a do SiDe a

distribuicdo de carga) € a mesma, o gradiente sera menor na regido do silicio.

Pode-se observar também que a localizacdo das maiores concentracées de linhas
equipotenciais ocorrem nas vizinhangas da ponta. Por que esta perturbagédo ndo se propags

até a outra interface? A resposta € simples: porque na outra interfagfAl(S#3

equipotenciais sdo planas, pois esta condicdo de contorno foi imposta ao aigtéona
Portanto, a solucdo do problema consistiu em casar equipotenciais planares com as

equipotenciais curvas, causadas pela ponta, resultando com isso a concentracdo das
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equipotenciais apenas nas vizinhangas da ponta.

Um outro ponto importante a ser observado na Figura XI-11 é que a estrutura com
ponta mais aguda (R = 0,50 nm) é a que apresenta a maior concentracdo das linhas de
equipotenciais nas vizinhancas da ponta. Isto pode ser entendido pelo fato de que na
estrutura com raio de curvatura menor existe menos "espacgo" para que a transicdo
perturbado ndo-perturbado se realize. Na estrutura com raio de curvatura maior, a transi¢cao

é feita suavemente, quando comparada com a de raio menor.

Se forem comparados as Figuras XI-10 com XlI-11 pode se observar também que o
campo elétrico local é maior na estrutura com maior concentragdo de linhas equipotenciais

(R =0,50 nm), o que esta de acordo com a equacado de campo elétrico local:

E(x.y) =0p(x, y) [X1-9]

A Figura XI-14 mostra os histogramas de frequéncia das intensidades dos campos
elétricos locais nas quatro estruturas analisadas. O histograma foi construido utilizando
valores dos campos elétricos locais nas vizinhancas da ponta, que em X que vaida?2,1 10
2,9 102 um, e de Y de 1,5 1até 2,2 16 um. Veja na Figura XI-10 a distribuicdo espacial
do vetor campo elétrico nesta regido. Em todas as quatro estruturas o intervalo de campo

elétrico local que apresentou a maior frequéncia foi entre 12,0 a 12,5 MV/cm.

Na Figura XI-14 é possivel também observar que a dispersdo dos valores do campo
elétrico local € maior conforme o raio vai aumentando. As Figuras Xl-10a e XI-10d
mostram a distribuicdo espacial do vetor campo elétrico para os raios 0,50 nm e 2,00 nm,
respectivamente, permitindo assim a verificagdo de uma maior area de campo elétrico

perturbado na estrutura com raio de curvatura 2,00 nm.

No capacitor com raio 0,50 nm o campo elétrico é afetado localmente e atinge valores
muito elevados mas a uma distancia relativamente pequena este campo € atenuado para

valores proximos aos do equilibrio. Por outro lado, nas vizinhancas da ponta com raio maior
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(2,00 nm) o campo ndo atinge valores tao intensos mas a area de abrangéncia deste campc

elevado é bem maior.

Nos quatro histogramas, mostrados na Figura XI-14, pode-se observar que conforme o

raio de curvatura vai diminuindo, apesar da dispersao também diminuir, alguns intervalos de

campos elétricos elevados, maiores que 19 MV/cm, passam a ter uma porcentagem

significativa, e que ndo é observado em raios de curvaturas maiores.
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(©) (d)
Figura XI-14: Histograma dos valores dos campos elétricos locais para regiao
préximo a ponta circular.

Armstrong 1957 [8,4] estudou o efeito de curvaturas nas bordas de juncdes planares,
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devido a anisotropia na difusédo de dopantes, que apresentavam curvaturas de @aio X
estudo mostrou que campo elétrico na regido curva € significativamente maior que na parte
plana da juncéo, ocasionando uma ruptura da juncdo a baixos potenciais, pois na regiao
curva o campo elétrico local € bem maior que na regido plana. A reducdo do potencial de
ruptura da juncdo € mais drastica em jungBes rasas porque o raio de cury&umandr

nestas estruturas, aumentando mais o campo elétrico local.

Groetzberger 1966 [1,9] iieando um capacitor MOS para medir potencial de ruptura
de silicio por avalanche, observou que em substratos de silicio com baixas dopagens (alta
resistividade) ha um aumento do campo elétrico na regido depletada, proxima as bordas do
eletrodo de porta, diminuindo o potencial de ruptura do silicio. Este efeito é essencialmente
um efeito de curvatura das equipotenciais no silicieerfdo com que as equipotenciais
sejam estranguladas, criando um campo elétrico local maior que o existente nas regides

planas.

O'Shea 1995 [9], lizando microscopia de forca atdmica, realizou medidas de campos
de rupturas locais utilizando a ponta de prova do microscépio como elétrodo e obteve, para
0 Oxido de silicio, um campo de ruptura local de ¥)B MV/cm. Este valor ndo difere
muito do campo elétrico macroscopico deste material, que € de 13,25 MV/cm, para uma
espessura de dielétrico de 20 nm [10]. A Figura XI-13 sugere uma explicacdo, quando
mostra o campo elétrico nas vizinhangas da interfacg/BiQuase igual ao campo elétrico
ndo perturbado. A area do eletrodo de porta, que era o cabecote do microscopio, era de 500

nme, uma area significativamente grande.

6. Rugosidade eletronica para diferentes potenciais de porta

A Figura XI-15 mostra os histogramas de frequéncia das intensidades dos campos
elétricos locais nas vizinhancas de uma rugosidade positiva (raio de curvatura 1,00 nm) para
diferentes tensdes de porta: 0V, -5V, -15V e —25V. Observe que os valores dos campos
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elétricos séo diferentes para os quatro graficos. Veja no Capitulo &d#ip €1, a descricéo

detalhada desta experiéncia.
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Figura XI-15: Histograma dos valores de campo elétrico local para diferentes potenciais
de porta em uma estrutura com rugosidade positiva.

Se considerarmos o desvio padréo das intensidades dos campos elétricog Jocgis (
como sendo a medida da rugosidade eletrbnica podemos constatar, pelos histogramas da
Figura XI-15 que conform¥, aumenta, de um histograma para outro, a largura dos picos
dos histogramas vao ficando também maiores. Veja o grafied.deversusV, na Figura

XI-16b.
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Os valores médios dos campos elétricos locjs. X das populages referentes ao

campo no Si@ também vdo aumentando, conforme aumenta o potencial de parfa (

aplicado no capacitor MOS. Veja o grafico ch versusV, na Figura XI-16a.
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Figura XI-16: Grafico da estatistica do valor médio, desvio padrdo e maximo valor do
campo elétrico local para uma estrutura com rugosidade positiva de raio = 1,0 nm e com
diferentes valores de potencial de porta.

A Figura XI-16a mostra o grafico da média dos campos elétricos Iogggs) em

fungéo do potencial de port&{). Podemos observar um comportamento linear com um

coeficiente angular de aproximadamente 0,5 e unidade denib Este nimero é igual ao

inverso da espessura do 6xido gl/d 1/(20 nm) = 0,05 ni), conforme a equacdo que
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relaciona o campo elétrico com o potencial de porta da Equacao XI-3.

O coeficiente linear negativo tem a ver com o potencial de banda plag)a X
Equacgédo XI-3 ela € representada pilg e nesse caso vale -0,278 MV/cm. Este é um boa
estimativa para o valor parady, pois substituindo na Equacédo XI-3 e considerando um
potencial de porta de 24 V teriamos o campo elétrico médio obtido pelo capacitor ideal
simulado, que foi de 11,7 MV/cm. E bom lembrarmos que no grafico da Figura XI-16a
estamos trabalhando com o médulo do campo elétrico local, e que o potencial de banda
plana para esta estrutura MOS considerada sempre sera no sentido de Cijaquen

diminui o campo elétrico méditl,, portanto eles sempre terdo sinais opostos.

O ponto correspondente g ¥ 0 V, € o Unico ponto fora da reta, dos potenciais
considerados neste gréfico, pois para este potencial o regime de funcionamento do capacitor
ndo é mais de acumulacdo, onde todo o campo ira recair no dielétrico. Rady b
capacitor esta operando em regime de deple¢do, com isso haverd uma pequena regido
depletada dentro do silicio, "consumindo” parte do potencial.

No grafico da Figura XI-16b € mostrado o desvio padrdo das intensidades dos campos
elétricos locais @ ) em funcdo do potencial de portd;(). Neste caso também foi
verificado um comportamento linear. O coeficiente angular foi de 0,05 fad) e o
coeficiente linear foi de —0,1 MV/cm. Observe que o coeficiente angular do grélf'(a;;C de
versusV, é dez vezes maior que o do graf@g_ vesusV, . Com isso, podemos afirmar
gue conforme o potencial de porta aumenta o campo elétrico médio aumenta e a rugosidade

eletrénica também aumenta, mas numa proporcdo bem menor, de dez para um.

O grafico da Figura XI-16c mostra o campo elétrico maximo encontrado para cada
potencial aplicado. O gréafico é linear com coeficiente angular de 0,95 fa0) e

coeficiente linear de —1,1 MV/cm. Este coeficiente angular quase igual a 1 indica que se o
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potencial de porta variar de 5V a intensidade do campo elétrico maximo ir4 variar em quase

5 MV/cm.
Tabela XI-3: Tabela com os valores estatisticos do campo elétrico local nas vizinhancas
da ponta positiva com raio de curvatura 1 nm.
VP goc 0 6 6|oc MAXIMO
(V) (MV/cm) (MVicm) (MV/cm)
0 0,01724 6,2E-4 0,02281
5 2,25509 0,16079 3,6584
10 4,77132 0,41101 8,3894
15 7,29837 0,66608 13,175
20 9,8292 0,9213 17,956
25 12,36194 1,17623 22,729

O grafico da Figura XI-16d mostra a superposicédo dos trés gréaficos anteriores e d4 uma
idéia das variacdes relativas dos trés parametros em funcdo do potencial de porta aplicado

no capacitor MOS.

A Tabela XI-3 mostra os valores de trés parametros estatisticos valor igdio (
desvio padrao@¢_ ) e maximo valor €. Maximo) do campo elétrico local em fungéo do
potencial de porta\{ ).

A perturbacdo causada pela ponta positiva teve impacto nos graficos do desvio padrao
e do méximo valor do campo elétrico local, Figuras XI-16b e XI-16¢ respectivamente. No
gréfico da média dos campos elétricos locais em funcdo do potencial de porta, Figura XI-
16a, teriamos um valor de 11.8 MV/cm para um potencial de 24V, enquanto que para a

estrutura ideal obtivemos o valor de 11.7 MV/cm, uma diferenga menor que 1%.
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7. Precipitados

Os precipitados de diferentes materiais inseridos na interface SM$i@ SiQ/Al tém

a forma uma composicao de duas sindides, apresentando duas pontas laterais, a ponta tem
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Figura XI-17: Intensidade dos campos elétricos locais nas vizinhancag dos
precipitados & metalico na interface Si/SiD(b) metalico no meio do volume do
SiQ,, (c) ALLO; na interface SigAl e d) SiQ, no volume do SiO

formato semi-circular de raio 1 nm. A forma e tamanho dos precipitados nas duas interfaces
sdo idénticas, permitindo assim uma andlise comparativa dos efeitos de
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diferentes materiais que constituem o precipitado na rugosidade eletronica. Os precipitados

metalico e de SiQ inseridos dentro do SiOtém exatamente a mesma forma de dimenséo:

uma circunferéncia de raio 1 nm. Veja detalhes do procedimento no Capitulo VIII.

E importante também notar, nesta simulacdo, que o formato dos precipitados das

interface Si/SIQ e SIOQ/Al ndo eram exatamente semicirculares, mas uma composicao de

duas sindides, que apresentam duas pontas laterais. Veja na Figura XI-18a que as pontas
laterais do precipitado sdo consideravelmente agudas e que, mesmo assim, ndo foram as
regibes com os campos mais intensos (veja Figura XI-17a). A explicacdo é que a ponta deve
ser paralela, ou ter pelo menos uma componente na direcdo do campo elétrico para que haja
acumulacao de cargas e, consequentemente, o efeito ponta, que é o que acontece com
ponta esférica do precipitado, sendo bem menos aguda que a ponta lateral, apresenta o

maior valor de campo elétrico local.

Na Figura XI-17a, podemos notar que o campo elétrico dentro do precipitado € menor
gue no silicio enquanto que no histograma, mostrado na Figura XlI-20a, temos campos
elétricos de até 4 MV/cm no silicio. Como ja foi discutido na secdo 4 deste Capitulo, o
campo elétrico é suficientemente intenso para ocorrer o evento da ruptura, porém a area
coberta por este campo intenso € muito pequena, comparado conmuos rHHEEessarios

para o evento de avalanche no silicio [5].

O precipitado de Oxido de aluminio (8i) é formado durante o processo de
sinterizac@o [11], que éilitzado freqlientemente para melhorar o contato do elétrodo do
substrato de silicio eter o recozimento das densidades de estados na interfacg. 3/SiO
perturbacdo dos campos elétricos locais, devido a presenca deste precipitado, é grande
podendo atingir no SiQ nas vizinhangas da interface,®})/SiO,, valores proximos a 17
MV/cm [Figura XI-17c], enquanto que dentro do precipitado, atinge valores proximos de 7
MV/cm. O histograma da Figura XI-20c apresenta duas populacfes distintas: a de baixos

campos, centrado em torno de 7 MV/cm, correspondente aos campos dentro do
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Al, O, e uma segunda populagdo, com valores em torno de 11,5 MV/cm, correspondente
aos campos elétricos locais no Si@ interessante observar que a posigdo onde é maximo o
valor do campo elétrico, para,8, e SiQ, estédo lado a lado, na "ponta” do precipitado e

sdo 17 MV/cm e 7,5 MV/cm, e que a razao destes dois valoregl2,8eque € o valor da

s

raz8o das constantes dielétricas dos dois materiais. Isto € esperado, pois o vetor

deslocamento dielétric® deve ser constante nos dois lados da interface:

D=c€€

O &A|203 'SAIZO = €5.Cg [XI-10]

3
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Figura XI-18: Distribuicdo espacial dos vetores campo elétrico local |nas
vizinhancgas de precipitadog)(metalico na interface Si/Si@b) metalico no volum

do dielétrico, €) A,O; na interface Al/SiQe (@) SiQ, no volume do dielétrico.
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A presenca de Oxido com estequiometria ligeiramente diferente dg j&i@i
determinada através de varios estudos [12,13]. Neste caso, conforme as Figuras XI-17d e
X1-18d, os campos elétricos locais sofrem uma pequena perturbacdo na intensidade e
dire¢é@o, incrementando o campo elétrico no meio, &i® 12,5 MV/cm. Este resultado
mostra que os precipitados de Si€@mumente encontrados em silicio crescido pela técnica

Czochralski (CZz), ndo afetam diretamente as caracteristicas elétricas do capacitor MOS pelo
incremento de campo elétrico local. Estes precipitados, por outro lado, podem funcionar
como centros de armadilhamentos para metais, passando entdo a atuar como precipitados
com caracteristicas metalicas. Neste caso ele passa a ser altamente prejudicial, como ja foi
discutido no caso de precipitados metalicos.
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Figura XI-19: Curvas equipotenciais nas vizinhancas do precipit@jlongetalico na
interface Si/SiQ (b) metalico no centro do dielétricoc)(de ALO; na interface
SiG/Al e d) de SiQ dentro do dielétrico.

No histograma mostrado na Figura XI-20c, correspondente a estrutura com precipitado
metalico no volume do dielétrico, pode-se constatar a grande dispersédo dos valores para 0s
campos elétricos locais referentes a populagcédo no lado do dielétrico. O valor médio para os
valores correspondentes aos altos campos foi de 11,9 MV/cm, com desvio padrdo de 1,4

MV/cm, enquanto que o maximo valor do campo elétrico local foi de 23,8 MV/cm e foi

obtido préximo a interface precipitado/$j@o lado do SiQ
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Figura XI-20: Histograma das intensidades dos campos elétricos locais
vizinhancas dos precipitadosa)( metalico na interface Si/SiO(b) metalico no

volume do dielétrico,cf Al,O; na interface Al/SiQe (@) SiQ, no do dielétrico.

A presencga de precipitados metalicos, ou semi metdlicos, assim como o0s seus efeitos

nas caracteristicas elétricas dos dispositivos eletrénicos ja foram apresentados em varios

trabalhos [14, 15, 16,17].

Honda 1995 [14], ao fazer um estudo do comportamento de impurezas de Fe durante a

oxidacdo em HCI obteve imagens XTEM bastante interessantes de precipitados de Fe dentro

nas

do SiO, na interface Si/SiQe dentro do volume do Si. A forma do precipitado é de um

poliedro irregular com dimens@es tipicas

de 40x58 wendo que a espessura do
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oxido crescido foi de 30 nm. Em uma das imagens, onde foi mostrado o precipitado na

interface Si/SiQ, pode-se notar que apesar da espessura nominal do 6xido ser de 30 nm, nas

vizinhangas do precipitado, a espessura local foi reduzida a aproximadamente 10 nm. Neste
caso houve um afinamento local do 6xido juntamente com presenca de um precipitado
metalico, o que resultara em um campo elétrico local extremamente elevado e possivel
ruptura, quando este capacitor for colocado em funcionamento. Foi feita uma simulagéo
deste defeito, conforme a geometria mostrada na microfotografia, veja Figura VIII-8, mas a
perturbacdo do campo elétrico local foi tdo grande que a convergéncia ndo foi possivel. Isto
indica que os capacitores contendo estes defeitos devem romper a baixos campos, ou até

mesmo nem funcionar.

Takiyama 1994 [17] em um trabalho detalhado sobre efeitos elétricos de impurezas de
Fe e outros metais pesados, sugeriu que as amostras que apresentavam maiores indices d
deterioracdo foram aquelas com precipitados de Fe na interface, ®i/8&dtro do SiQ
Esta sugestdo estd de pleno acordo ao estabelecido pelas simulac6es dos precipitados
metalicos. Teremos uma perturbacdo maior do campo elétrico local nos casos em que o
precipitado se localiza na interface Si/s&dentro do SiQ Para isso veja 0s histogramas
dos campos elétricos locais nas vizinhangas dos precipitados metalicos, mostrados na Figura
XlI-20a e XI-20b, sendo que no caso do precipitado "agregado” goaSif®a da regido
perturbada é maior do que a de um precipitado localizado na interface, $@¢&itpare a

Figura XI-17a com XI-17b).

O SiQ, e encontrado principalmente na interface Siy§i3,19] e é uma transi¢éo
entre uma estrutura cristalina (do Si) para uma desordenada (vitrea),d® SiQ, (sub-

estequiométrico) tem um largura de banda proibida extremamente sensivel ao valor de
[20]. O valor da constante dielétrica relativa para o SiO esta entre 3 a 6, e o valor do campo

de ruptura € de aproximadamente 3 MV/cm [21].

Nas vizinhangas da interface (a aproximadamente 0,2 nm dentro do
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SiO,) existe uma mistura de silicio com oxigénio, que tem uma estequiometria média de
SiOyuoo A constante dielétrica desta fase, obtida pela técnica de elipsometria

espectroscopica foi de 30,5 [22-23].

Em Oxidos crescidos por forno convencional (6xido térmico) foi observado o
aparecimento de birrefringéncia. Taft [24] mostrou que esta esta diretamente relacionada
com o stress compressivo, que por sua vez deriva da ndo uniformidade do coeficiente de
expansdo térmica [25]. A origem da diferenca dos indices de refragdo ndo esta clara. Para
temperaturas de oxidacao abaixo de 1@0éxiste a possibilidade de existéncia de diferentes
"politipos" de SiQ [24].

A presenca de precipitados de oxigénio no substrato de silicio foi detectado
experimentalmente [26] com dimensdes de 4 a 9 nm e espessura de 0,3 a 0,6 nm. A

distribuicéo espacial destes precipitados, nas vizinhancas da interfacg, &ild&toria, e a

densidade numérica destes precipitados tende a aumentar com a temperatura em que 0 0xido

é crescido. Estes precipitados séo bastante comuns em laminas Czochralski (CZ).

Os precipitados de oxigénio dentro do substrato de silicio, e fora da regido
eletricamente ativa do dispositivo, tém o papel benéfico de armadilhar impurezas metélicas
[27-28]. Um dos motivos deste fendmeno € que as impurezas tendem a acumular nas regides

tensionadas [1].

Krivalek e Blanc [29,30] encontraram aglomerados cristalinos de silicio (densidade de

6x10* cm?) dentro do SiQ e nas vizinhangas da interface Si/Si@ tamanho destes

aglomerados variavam entre 10-50 A [1].

A presenca de AD, ja foi detectada por varias técnicas, tais como espectroscopia de

raios X (XPS) [31, 32], espectroscopia de elétrons Auger [33,34,35] e microscopia

eletronica de transmissdo (TEM) [33,32]. Q@) fica na interface Al/SiQ e em alguns

casos chega a formar um fime de espessura de até 2,5 nm, envolto entre o
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aluminio e o oxido de silicio [33]. A constante dielétrica relativa d@Atristalino esta
entre 8,6 a 10,6 [36] e do amorfo é de 8,81 [37]. O campo de ruptura pay@,ce Ale
0,098 MV/cm [36].

8. Precipitado Metalico dentro do Si

A presenca de um precipitado metalico esférico (raio igual a 1 nm) dentro do substrato
de silicio mostrou que ha um incremento significativo na intensidade do campo elétrico

local.

O campo elétrico local passou de um valor abaixo de 0,1 MV/cm, referente a uma
estrutura MOS ideal, para 6 MV/cm nas vizinhancas de um precipitado metdlico. O
incremento do campo elétrico local dependera da distancia do precipitado metalico a
interface Si/Si@Q A uma distancia de 1nm da interface o campo elétrico maximo é de
aproximadamente 6 MV/cm. Se essa distancia aumentar para 4 nm da interface o campo

elétrico maximo passaré a ser de apenas 3 MV/cm.

E interessante observar que a presenca do precipitado metalico resultar num incremento
do campo elétrico local para valores bem acima do campo elétrico de ruptura de uma juncao
P-N, que é de aproximadamente 0,3 MV/cm, este incremento ndo acarretara na ruptura do
dielétrico. Isto € justificado pelo fato de que no caso de uma juncdo P-N o mecanismo de
ruptura € o de avalanche. Neste caso a avalanche nao ocorre porque a regido em que o
campo elétrico assume valores elevados € confinado a uma regido muito pequena, ao longo

de um raio de aproximadamente 3 nm do precipitado. Fora desta regido o campo cai
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Figura XI-21: Intensidade do campo elétrico, o vetor campo elétrico e as linhas de
equipotenciais nas vizinhancas de um precipitado metalico dentro do substrato de
silicio, (a-b) proximo a interface Si/Si (c-d) longe da interface Si/SO

exponencialmente para zero. Com esta distancia o elétron ndo consegue ganhar energia do
campo elétrico para iniciar o processo de avalanche, onde sdo necessarios aproximadamente

uma regido com fim com campo elétrico acima de 0,3 MV/cm.
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9. Sumaério das simulacbes das estruturas idealizadas

O afinamento local do dielétrico € um fator importante para incrementar o valor do
campo elétrico local dentro do dielétrico, mas além deste fator a forma da ponta (raio de
curvatura) também é muito importante. Pode-se afirmar que o afinamento local do campo
elétrico induz uma perturbacdo de longo alcance, porém de baixa intensidade, no valor do
campo elétrico local. Por outro lado o raio de curvatura da rugosidade induz uma

perturbacao de curto alcance mas de elevada intensidade, no campo elétrico local.

A presenca de precipitados dentro do dielétrico dependeré da natureza de seu material.
Se for de natureza metalica sera extremamente prejudicial. No entanto, se for de um material
com constante dielétrica préxima ao do Oxido, a perturbacdo serd pequena, como no caso
do SiQ e do ALOs,.

Na presenca de uma ponta, ou rugosidades, quanto maior o campo elétrico médio
maior serd a perturbacdo do campo elétrico local (rugosidade eletrénica). Esta constatacao
foi obtida observando a razdo do campo elétrico perturbado sobre o campo elétrico médio,

gue aumenta (quase que linearmente) com o aumento do campo elétrico médio.
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Capitulo XII

Simulacao de Capacitores com Interfaces Reais

1. Introducéo

Estes resultados sdo referentes a experiéncia em que o campo elétrico local de duas
amostras com diferentes rugosidades nas interfaces Sifi@eterminada utilizando
simulagdo numérica. As caracteristicas elétricas de ruptura das amostras PTP
(Processamento Térmico Pulsado) e RRL (Rampa de Resfriamento Lento) também s&o

determinadas e a sua correlacdo com o campo elétrico local é discutida.

O procedimento para a confeccdo das amostras, medidas das topografias e das

caracteristicas elétricas das amostras estdo descritas no Capitulo 1X.

Os resultados obtidos estédo divididos em trés partes. A primeira parte sdo as medidas

das rugosidades da interface Si/Sias amostras PTP e RRL, se¢éo 2. A segunda parte é o
resultado das simulagbes dos capacitores virtuais com interfaces, Sit8i@res as das

amostras RRL e PTP, secdo 3. A terceira parte sao os resultados das medidas das
caracteristicas elétricas dos capacitores construidos a partir das nas laminas PTP e RRL,

secao 4.

2. Medidas das rugosidades das interfaces Si/SIO

As medidas das topografias, através de microscopia de forca atbmica, das interfaces
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Si/SiQ, nas amostras RRL e PTP foram realizadas conforme o procedimento descrito no

Capitulo 1X.

A Figura XII-1 mostra o grafico do desvio padrdo médio das alt@#a3 ém funcdo

do comprimento de analise (L) para as topografias das amostras PTP e RRL com area de

analise de 500x500 fmA medida das rugosidades foi feita usando apenas o método de

Yoshinobu, conforme as conclusdes do estudo de medidas de rugosidades, no Capitulo X.

0,1}

it

0,J10,50 nm f\
L —

'2 [10,45 nm

Gcte

L =40 nm L =100 nm

.

71

L (nm)

10

100

1000

Figura XlI-1: Gréfico do desvio padrdo médio das altura€,() em fungdo do
comprimento de analise (L) para as amostras RRL e PTP.

Pela Figura XlI-1 podemos observar que para uma escala pequena, 1 nm < L <80 nm,

o valor de0, para a amostra RRL é sistematicamente menor que o da amostra PTP.

Conforme o comprimento de andlise (L) vai aumentand@,o das duas amostras

também vao aumentando mas, a da amostra RRL aumenta a uma taxa 4ffaen:’f?

para a amostra PTP e RRL, respectivamente. O valdf dela amostra RRL passa a ser

maior que a da PTP para L maior que 8020 nm.
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A Tabela XlI-1 mostra os valores dos parametros do método de Yoshinobu, obtidos a

partir do grafico da Figura XII-1.

Tabela XlI-1: Valores do comprimento de correlagidq)(LO«e, a € DF obtidos g

partir das topografias das amostras RRL e PTP para varredura de5500nm.

Amostra le (nm) O cte (NM) a DF=3q
PTP 40 0,45 0,48 2,52
RRL 100 0,50 0,65 2,35

A amostra PTP tem o valor d&, praticamente constant@(,) para L maiores que

40 nm, e seu valor fica em torno de 0,45 nm. \@ja na curva referente & amostra PTP na
Figura XII-1.

A amostra RRL passa a ter o valor @¢ constante s6 a partir de L = 100 nm e seu

valor fica em torno de 0,50 nm. Vefd.. na curva referente & amostra RRL na Figura XII-
1.

A dimensao fractal (DF) obtido a partir do parametrambém atribui a amostra PTP

a maior rugosidade.

A Figura XlI-2 mostra os graficos da altura Z em funcdo de X, ao longo de um corte
transversal da superficie tridimensional das interfaces Sitlsi©amostras PTP e RRL, para
uma varredura de 58600 nn. Neste corte transversal podemos observar que a amplitude
das alturas (Z) das amostras RRL e PTP estdo igualmente confinadas entre os valores de

alturade -1 nm<Z<1nm.
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Figura XlI-2: Corte transversal da superficie da interface SifSi@s amostras RRL e
PTP.

No entanto, podemos observar que a amostra PTP também tem uma estrutura rugosa
de curto alcance, fazendo com que uma ponta de altura 1 nm e largura de 50 nm se
apresente associadas a outras pontas menores. Em outras palavras podemos dizer que
amostra PTP apresenta um numero maior de pontas e também que é a amostra com as

pontas mais agudas.

2.1 Sumario das rugosidades

Nas amostras analisadas, as espessuras nominais dos 6xidos foram de aproximadamente
20 nm, enquanto que as amplitudes das alturas medidas na interfacg, S@&Si@uas
amostras, foram de 1 nm. Com isso, a espessura do 6xido varia localmente em até 5%

devido a rugosidade na interface Si/SIiO

Podemos observar que os valoresdig das duas amostras sdo bastante proximas, ou

seja, para uma andlise de desvio padrdo em uma escala da ordem de 500x868mus

medidas deJ, bastante proximas. Por outro lado, quando analisands em uma escala

de 50x50 nmo gréfico da Figura XIl-1 ,,; mostra que &, da amostra PTP &



maior que a da amostra RRL. O corte transversal comparando as interfacesd3g%ias
amostras, Figura XlI-2, ilustra bem este resultado. A amostra RRL tem as irregularidades de
grande amplitudes, mas a da amostra PTP apresenta esta irregularidade e uma rugosidade

adicional, com amplitudes menores e de curto alcance.

3. Campo elétrico local dos capacitores simulados

Nesta secdo serdo mostrados os resultados das simulagbes dos capacitores virtuais

cujas estruturas foram descritas na se¢do 6 do Capitulo 1X.

A Figura XlI-3 mostra a distribuicdo espacial das intensidades dos campos elétricos
locais, nas vizinhancas da interface SifSifas amostras RRL e PTP. A Figura XlI-3a e
XlI-3c mostram as intensidades dos campos elétricos locais para a amostra PTP e RRL,
respectivamente. Podemos observar que os campos elétricos para a amostra PPL, a mais
rugosa, apresenta uma perturbacdo maior nas intensidades dos campos elétricos, enquantc
gue para a amostra RRL, a menos rugosa, apresenta uma distribuicdo mais regular e em
torno de 12 MV/cm.

A Figura XlI-4 mostra a distribuicdo espacial dos vetores campo elétrico local nas
vizinhancas da interface Si/Si@as amostras RRL e PTP. Ele € o complemento ao grafico

das intensidades dos campos elétricos locais, mostrados na Figura XII-3.

Podemos observar que o vetor campo elétrico € normal a superficie da interface
Si/SiO;,, conforme as leis de Maxwell. Conforme o aumento da distancia da interface rugosa

o vetor tende a um ordenamento uniforme e paralelo.

A superficie mais rugosa, PTP, é a que apresenta a maior perturbacdo da distribuicdo

espacial dos vetores campo elétrico.

A Figura XlI-3b e XlI-3d mostram uma ampdificdo da regido com o campo elétrico
local mais intenso para as amostras PTP e RRL, respectivamente. Podemos observar que o

campo local € mais intenso para a amostra PTP, a mais rugosa, que atinge uma
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intensidade de até 20 MV/cm. A amostra RRL atingiu um valor maximo de 16 MV/cm. Veja
na Tabela XlI-2 o resumo estatistico das intensidades dos campos elétricos locais para as

duas amostras.
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Figura XlI-3: Intensidade dos campos elétricos locais nas vizinhancas de uma
interface PTP &) e ©) e RRL ¢ e d), assim com o a amplificacdo nas regides
correspondentes aos maiores campos elétricedy.

Podemos observar também que na amostra mais rugosa, PTP, as regiées com campos
elevados sédo mais frequentes, podendo ser observado na Figura XlI-3a quatro regides com

campos maiores que 15 MV/cm.
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O desvio padraod_ ) e o valor médio @loc) dos campos elétricos locais foram

contabilizados utilizando apenas a populacdo dos campos elétricos do lade. do SiO

Tabela XlI-2: Valores estatisticos dos campos elétricos locais para 0s
capacitores construidos a partir das interfaces Si)Si@ amostras RRL|e
PTP.
CAPACITOR gloc 6 &, . MAxIMO
(MV/cm) (MV/cm) (MV/cm)
PTP 11,53851 0,94371 20,164
RRL 11,62121 0,54179 16,159

A Figura XII-5 mostra os histogramas de freqiéncia das intensidades dos campos

elétricos locais representados nos graficos da Figura XlI-3. Cada histograma tem duas

populacdes distintas. A primeira, a baixos campos, é referente ao campo elétrico local nas

vizinhancas da interface Si/Si@as dentro do Si. A segunda, a campos elevados é referente

ao campo dentro do SiO
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Figura XlI-5: Histograma de frequéncia das intensidades dos campos elétricos

locais nas vizinhangas da interface Si/Si@bs capacitores virtuais criados g

partir das amostrasa) RRL e lp) PTP.

A Figura XIl-5a,

concentrada nos valores de 11,7 MV/cm,
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outro lado, no silicio 0 campo se concentrou mais em valores proximos a 0,5 MV/cm.

A Figura XlI-5b mostra o histograma da amostra PTP, a rugosa, e podemos observar
gue ha uma dispersdo maior das intensidades dos campos elétricos locais nas vizinhancas do
valor mais frequente, 11,7 MV/cm. A distribuicdo do campo elétrico dentro do silicio
também tem uma dispersao significativa e apresenta uma concentragcdo maior em torno de
1,2 MV/cm.

E importante observar que a aplicacdo de uma diferenca de potencial de 24V em um
capacitor com um o6xido de espessura de 20 nm produzira um campo elétrico estimado em
12 MV/cm. No entanto, adicionando algumas imperfeicdes na interface podemos observar
gue localmente havera uma perturbacdo nos campos elétricos, passando a assumir valores

altos como 20 MV/cm em algumas regides e de 8 MV/cm em outras.

4. Medidas de campos de ruptura para as amostras RRL e PTP

As medidas de campo elétrico de ruptura foram realizadas utilizando uma populacdo de
100 capacitores fabricados em laminas RRL e 100 fabricados em laminas PTP. Cada
capacitor foi submetido a uma rampa de potencial e o campo de ruptura foi medido

conforme a descricdo do experimento no capitulo IX.

A Figura XlI-6 mostra os histogramas de frequéncia dos campos de ruptura dos
capacitores MOS construidos nas laminas RRL e PTP. Nas duas amostras, o intervalo de
campo de ruptura com maior freqiéncia foi o de 12 MV/cm a 13 MV/cm, sendo que para a
amostra RRL a frequéncia para este mesmo intervalo foi de 80%, enquanto que para a PTP

foi de apenas 20%.

A amostra PTP apresentaram rupturas a baixos campos, entre 1 MV/cm a 5 MV/cm,
em uma frequéncia de 8%, enquanto que a campos médios, entre 7 MV/cm a 11 MV/cm,

teve uma frequéncia de 30%, e a altos campos, acima de 11 MV/cm, apresentaram uma
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frequéncia de 60%.

Os capacitores construidos na amostra RRL ndo apresentaram rupturas em baixos
campos. Em campos médios verificou-se poucas rupturas, 15%, enquanto que para os altos

campos obteve-se uma alta freqiiéncia de rupturas 80%.

% Falha % Falha
50—t 50 L[]
RRL —+ PTP
40 40
30 30
20 20
10 10
0 iz U, ‘ O,%W = /%%é .
0 2 4 6 8 10 12 14 16 0 2 4 6 8 10 12 14 16
Eruptura (MV/cm) Eruptura (MV/cm)
€) (b)
Figura XllI-6: Histograma de freqiéncia dos campos de ruptura para as amaayras (
RRL e lp) PTP.

Os testes de ruptura, realizados nos capacitores construidos a partir das amostras PTP
e RRL, mostraram caracteristicas de rupturas bem distintas. A amostra PTP apresentou uma
dispersao bastante grande nos valores de campo elétrico de ruptura, indo de 1 MV/cm até
valores de 14 MV/cm, o valor médio, contabilizando todos os 100 capacitores foi de 10,37
MV/cm e o desvio padréo foi de 2,89 MV/cm. Por outro lado, a populacéo de capacitores
referente a amostra RRL teve seus valores de ruptura bastante concentrados em altos
campos elétricos, sendo que o intervalo de campos elétricos de ruptura foi de 8 MV/cm até
14,5 MV/cm. O valor médio foi de 12,41 MV/cm e o desvio padrdo foi de 1,02 MV/cm
(veja Tabela XII-3).

E interessante observar que o nimero de capacitores com os valores de campos de
rupturas maiores que 13,25 MV/cm, para espessura de 20 nm, foi surpreendentemente

grande, pois a técnica de crescimento de oxido OTR néo é a que produz os oxidos
215



com melhores caracteristicas de ruptura. No entanto, as caracteristicas de ruptura foram

comparaveis aos dos melhores oxidos térmicos.

Tabela XII-3: Tabela dos valores estatisticos dos campos elétricds de
ruptura das amostras RRL e PTP.
AMOSTRA ER O 6R MAXIMO
(MV/cm) (MV/cm) (MV/cm)
PTP 10,37 2,89 14,03
RRL 12,41 1,02 14,36

E importante observar que o valor do campo de ruptura do dieléfkiycé (obtido
experimentalmente dividindo a diferenca de potencial aplicado nos eletrodos pela espessura
do 6xido. Portantd&r pode ser interpretado como sendo uma média dos campos elétricos

locais presentes dentro do dielétrico.

Os capacitores construidos a partir das laminas RRL apresentaram campos elétricos de
ruptura significativamente maiores que o0s construidos a partir da lamina PTP. No entanto, a
amostra PTP também apresentou em alguns casos campos de rupturas tdo elevadas quantc

as obtidas nas amostras RRL.

Tabela XlI-4: Carga de ruptura @ densidade de estados de interfageelltura da
barreira de potencialg, medidos para os capacitores construidos a partir [das
amostras RRL e PTP.

AMOSTRA Qx (Clcn®) D, (10t eVi/cn®) @ (eV)
RRL 3-25 <1 3,3+0,2
PTP 01-6 5+3 3,1+ 0,2

4.1 Carga de ruptura

A carga de ruptura Q€ um dos parametros fundamentais nos modelos atuais de

ruptura [1,2] e € mostrada na Tabela XlI-4 para 0s capacitores construidos a partir
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das amostras RRL e PTP. Pode-se constatar que os valores obtidos para a amostra RRL Sac
guase sempre maiores que as da PTP, havendo um pequeno intervalo nos valores que Sac

comuns: 3 a 6 C/cin

Como a amostra RRL difere da PTP apenas na topografia das interfaces, resultando dai
um incremento do campo elétrico local maior na amostra PTP, e com isso uma maior
injecdo local de elétrons nas regides onde o campo elétrico local € maior, a amostra PTP ira
injetar localmente (microscopicamente) mais elétrons, enquanto que macroscopicamente a

guantidade de elétron injetada ndo chegou a ser tdo grande quanto a da amostra RRL.

A amostra mais rugosa, PTP, apresenta nano-regides em que o campo elétrico local
bastante intenso coexiste com nano-regides com campos elétricos baixos. Com isso, havera
uma injecdo bem maior de elétrons no ;Sias nano-regides onde o campo elétrico é
intenso, em contraposicdo as nano-regibes com campos baixos. Isso terd como
consequéncia uma maior erosao nessas nano-regides devido a elevada ejecdo de elétrons ¢

resultando em uma ruptura precoce do dielétrico nestas regides.

Na amostra com interface menos rugosa, RRL, havera também um injecéo de elétrons
nas nano-regides com 0s campos elétricos mais elevados mas estas nano-regides serédo en
menor numero e 0s campos elétricos envolvidos serdo menores aos observados nas amostras
PTP. Nestas amostras podemos afirmar que o fluxo de elétrons se dara de maneira mais

“uniforme” ao longo de toda a interface Si/SiO

E interessante observar que a carga de ruptura € obtida aplicando uma diferenca de
potencial entre os eletrodos de forma tal que o campo elétrico fica constante dentro do
dielétrico. A corrente e o tempo da ruptura € monitorada criando um grafico densidade de
corrente versus tempo. A area sob a curva é a carga total que fluiu pelo capacitor até a
ruptura (@). Com isso o fato da amostra PTP, a mais rugosa, apresentar maior injecdo de
elétrons e a0 mesmo tempo ter menor carga de ruptura pode ser justificada pelo tempo de

ruptura. As amostras rugosas tém um tempo menor de ruptura. As amostras RRL tém uma
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injecdo de elétrons menores mas com eles demoram mais para romper eles tém uma carga de

ruptura maior.

Os capacitores construidos em laminas PTP injetam mais cargas durante o tempo de
ruptura k, apés o qual rompem e ndo conduzem mais. Por outro lado, os capacitores
construidos em laminas RRL injetam menos carga no intervalo de tgmpast eles nao
rompem nesse intervalo de tempo. Passado esse tempo eles continuam a conduzir por
muitas unidade de; taté que rompem. No cémputo final as amostras RRL conduzem mais

carga pelo dielétrico até o evento da ruptura.

4.2 Barreira de potencial

A diferenca na barreira de potencial para as amostras RRL e PTP, mostrada na Tabela
XlI-4, pode ser atribuida a maior egfo de elétrons na interface com maiores campos
elétricos locais. Veja na equacdo de Fowler-Nordhein no Capitulo Il, secdo 3.4, que a
densidade de corrente depende do quadrado do campo elétrico multiplicado pela

exponencial do campo elétrico.

Na amostra PTP, que apresentou 0s maiores campos elétricos locais, portanto com
maior injecao local dos elétrons, dando um resultado macroscopico de um abaixamento da
barreira de potencial. Na amostra RRL, que tinha os menores campos elétricos locais, a

barreira de potencial foi maior.

DiStefano [3] também fez um mapeamento da barreira de potencial entre og SSiO

laminas contaminadas com concentracdes diferentes de Sédio (Na), através de medidas de
fotoemissédo interna: obteve uma distribuicdo heterogénea no valor da barreira, onde havia a

contaminacao metalica a barreiimituia.

A barreira de potencial, que é a diferenca das funcdes trabalho dos dois materiais, € um
parametro macroscopico intrinseco ndo podendo ser mudado, 0 que ocorre neste caso € que

0 modelo Fowler-Nordhein nédo leva em conta o fator rugosidade, o que faz com
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gue a determinacdo da barreira de potencial apresente valores diferentes em amostras com
diferentes rugosidades. Neste caso poderiamos dizer que a barreira de potencial obtida é

uma barreira de potencial efetiva.

4.3 Densidade de estados de interface

A densidade de estados de interfagerBostrada na Tabela XlI-4, apresentou valores

maiores para a amostra PTP. Do ponto de vista das rugosidades podemos dizer que nas
regibes com pontas e consequente campo elétricos elevados, havera maior injecdo de carga
nessas nano-regides. A injecdo maior de carga levara a uma maior deterioracdo dessas nano-
regibes que vao da ponta na interface SYySi@ a interface Al/SiQ Essa deterioracdo se

manifestara pela criacdo de defeitos, tais como a densidade de estados de interface.

4.4 Medida das contaminacodes

Foram feitas medidas de TXRFA (Total Reflection X-Ray Fluorescence Analyse) [4]

para determinar a concentracdo de contaminantes na interface, SKSi&nica TXRFA

consegue detectar concentracfes de elementos com numeros atébmicos que vao desde o K
até o uranio. A Tabela XII-5 mostra os contaminantes encontrados, assim como suas

concentracfes em atomosfcm

A amostra PTP foi a que apresentou maiores concentracdes de contaminacdes e 0s
elementos com maiores concentracbes foram K, Zn e Fe, em ordem decrescente de
concentragfes. Na amostra RRL as maiores concentragfes foram encontradas para o0s
elementos K, Zn e Cu. A origem destes contaminantes, muito provavelmente, € o HF (acido
fluoridrico) que foi utilizado na pendltima etapa de @ da lamina. Na literatura, as
concentracbes em que a contaminacdo por estes elementos sdo prejudiciais sdo muito

maiores que as obtidas nestas amostras.
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Tabela XII-5: Concentragdo de contaminantes na interface SySiO
medidas através da técnica TXRFA, nas amostras RRL e PTP.
ELEMENTOS PTP RRL
(100 atomos/cry) (100 atomos/cry)

K 7,4+ 0,6 5,6+ 0,5

Ca 2,10+ 0,07 1,20t 0,05

Ti 2,3+ 0,5 1,1+ 0,4

Cr <0,3 <0,1

Mn <0,23 < 0,09

Fe 55+£0,2 2,0£0,1

Co <0,19 < 0,07

Ni 0,26+ 0,04 <0,01

Cu 2,10+ 0,03 3,00t 0,05

Zn 6,8+ 0,1 4,30+ 0,06

Falster [5] obteve campo de ruptura de 11,5 MV/cm para a concentracdo de5,0x10
atomos/cra de F, 1,5x18 atomos/crh de Cu, 2,8x18 atomos/crhde Zn (obtidos por
TRFA).

Honda [6] utilizando implantacdo ibnica para contaminar intencionalmente e
controladamente, obteve um campo de ruptura de 9,7 MV/cm, para uma concentracao de
1,0x104 atomos/cra 7,0 MV/cm para 1,0x20 atomos/cride Fe. Em outro estudo Honda
[7] obteve 7.5 MV/cm e 4.5 MV/cm para concentracoes dé &a0LG> atomos/crh de

Cobre, respectivamente.

Portanto, as concentragcdes dos contaminantes encontradas nas amostras PTP e RRL

nao poderiam ser as responsaveis pelo campo de ruptura do dielétrico.
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4.5 Sumario das medidas elétricas

A técnica TXRFA consegue fazer apenas medidas superficiais. A area de analise sendo
de 8 mm, € bem maior que a area abrangida pelas rugosidades encontradas nestas
estruturas. Pela Tabela XlI-5 podemos constatar que as concentracdes dazasnpar
interface Si/SIQ podem ser consideradas praticamente despreziveis se adotarmos um ponto
de vista convencional. Por outro lado, pode-se utilizar uma abordagem microscépico-local,
gue no caso das contaminacfes seria admitir que 0s contaminantes ndo estéo
necessariamente uniformemente distribuidos na interface Si/Btdsiderando que o0s
contaminantes estardo concentrados preferencialmente em algumas regifes, formando

aglomerados ou precipitados.

0 Al U B0 g Cch

e o o & & ¢ 0 o o
e o o o

o o o -% Q@ @ ©0-0 -
e o o o |e

e o o o o - Vo

Vo

total de particulas = 69 total de particulas = 69 total de particulas = 69

Figura XII-7: Possiveis configuragdes de 69 particulgsgm um volume V(a)

homogénea, b concentrada em apenas uma regido @ @esordenada. A
densidade volumeétrica, para os trés casos, foi 0 mesmo;. 69/V

Os valores de concentracdo, obtidos na Tabela XlI-5, sdo concentracbes médias sobre
uma grande regido, 8 Mngue € a area de andlise do TXRFA. Isto faz com que em alguns
locais, a concentracdo "real" possa ser bem maior que a medida experimentalmente, como
por exemplo o Ferro (Fe), que teve uma concentracdo de 6,5 atomos/cipara a
amostra PTP. Segundo a abordagem microscoépico-local, a concentracéo #®,8,5
atomos/crh medida em uma area de analise de & mpode ser interpretada da seguinte
maneira: em alguns locais (dentro da area 8)ranconcentracao "real" seja nula, enquanto
gue em outras sejam bem superiores at5(H2 atomos/cA A presenca destas nano-

concentracfes de contaminantes metalicos na interface Si/§iGde explicar
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bastante bem a ruptura do dielétrico a baixos e médios campos elétricos [5], ja que estes

metais iriam precipitar preferencialmente na interface Sj/StOque recai no caso do

precipitado metalico, ja estudado no Capitulo Xl secdo 7, em que uma interface com um

precipitado metalico induz um grande incremento no campo elétrico local.

Lembrando também que, no caso da amostra PTP a contaminacdo metdlica estaria

coexistindo com uma maior rugosidade das interfaces dp Si®feito elétrico "puro” das

rugosidades, sem o efeito adicional do metal, s6 seria verificado nos capacitores com

elevados campos elétricos de ruptura.

5. Resumo da comparacao entre o capacitor real e o simulado

O fato da rugosidade topografica ser consideravelmente grande resulta em uma
rugosidade eletrénica também bastante grande, representado pelo valor do desvio padréo
dos campos elétricos locais. Com uma rugosidade eletronica grande teremos o campo
elétrico variando, de ponto a ponto, em direcdo, intensidade e até em sentido. Isto
certamente acarretara uma alteracao da interacdo do campo elétrico local com um portador
de carga que estiver transitando nas vizinhancas. Podera ter um efeito bastante grande na
injecdo de corrente por F-N, no sentido de incrementa-lo pois esta depende do produto do
guadrado do campo elétrico pelo exponencial do campo elétrico. Assim, um pequeno

incremento no campo elétrico levara a um aumento exponencial da corrente.

Esta variacdo da espessura local, pode ser tanto no sentido de afinamento como de
alargamento. No caso de alargamento ndo ha problema mas, no caso de um afinamento local
da espessura do O0xido o campo elétrico local € incrementado as custas deste afinamento. O
afinamento local sempre vem acompanhado de uma curvatura da interface, o que podera

incrementar mais ainda o campo elétrico local.
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6. Alguns comentéarios sobre o modelo de ruptura

O elétron ao tunelar através da barreira de potencial, existente entre 0 anodo e o
dielétrico, ira cair na banda de conducédo do dielétrico. A permanéncia deste elétron injetado
dentro da banda de conducédo do dielétrico podera resultar em defeitos no dielétrico [8,9],
gue ao contrario do semicondutor, ndo tem portadores livres suficientes para reconstruir a
sua rede, tornando, assim, o dano permanente. Estes detkitoede do SiO se
manifestara através do aparecimento de niveis permitidos dentro da banda de energia
proibida [1,10], niveis estes presentes preferencialmente proximos a interface injetora, os "e-

traps” [1].

Quanto maior for a espessura do dielétrico maior sera o percurso deste elétron dentro
da banda de conducéo. Isto ira conferir uma dependéncia da ruptura com a espessura do
oxido.

O campo elétrico também ndo tem um papel determinante no mecanismo em si, ele
apenas atua secundariamente, acelerando o processo através da injecdo de mais elétrons er
um intervalo de tempo determinado. O campo de ruptura do dielétrico depende da espessura
na forma:d;, , sendo n entre 0,2 e 0,3 [11] enquanto Wolters atribui 0,5 [2] para esta

dependéncia.
Podemos considerar as principais etapas:
I. Injecdo de elétrons do anodo dentro da banda de conducéo do dielétrico.

. Os elétrons irdo percorrer a banda de conducédo colidirdo com a rede,
transferindo uma certa quantidade de energia para a rede através do mecanismo
de troca de energia por fonon. Esta energia transferida para o dielétrico ira

resultar na criacdo de defeitos, tais como os "e-traps”, que sao niveis permitidos
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dentro da banda proibida do dielétrico. Estes defeitos sdo criados proximos a

interface injetora do dielétrico.

il A presenca destes niveis permitidos na banda proibida proximos adaterf
injetora ird incrementar a corrente de tunelamento, pois os elétrons irdo tunelar

para os defeitos e dos defeitos para a banda de conducéo do dielétrico.

iv. Este processo de criacdo de deféimaumento de corrente, mais a criacdo de

defeitos dai resultante tera um efeito multiplicador.

V. Estes defeitos, quando gerados longe da regido injetora, irdo s6 armadilhar os
elétrons sem a contrapartida de desarmadilhamento, pois ndo ha sitios proximos
para o tunelamento, e assim havera a formacdo de uma superficie de cargas

negativas que inibira a injecdo de mais elétrons pelo anodo.

Vi. Havera uma inibicdo, mas a injecédo de elétrons ndo cessara. Assim, a injecao de
elétrons e a criagcdo de mais defeitos ird continuar nas regides, ou secoes retas,
onde o efeito repulsivo das cargas armadilhadas nao existir ou for menos
intenso. Assim, os defeitos serdo criados também nas regides onde ndo existiam
defeitos originalmente. Depois de criado o defeito, seguird a captura de um
elétrons pois enquanto nao houver o armadilhamento de um elétron, esta "nova”
passagem continuara sendo bastante utilizada pelos elétrons livres; isto conferira
um efeito homogeneizador na formacdo de defeitos e armadilhamento de

elétrons.

la natureza dos defeitos ndo foi discutida neste trabalho, sendo apenas considerado os efeitos
elétricos destes defeitos.

2a presenca de defeitos préximos a interface injetora é devido a distribuicdo de energia (velocidade)
dentro do dielétrico, pois havera uma distribuicdo espacial ndo homogénea de elétrons dentro do
dielétrico, havera uma espécie de filtragem de elétrons, permitindo apenas a passagem dos mais
energeticos. 224



Vil.

Viii.

A sucessdo de criacdo de defeitos, posicionados aleatoriamente dentro do
dielétrico, seguida de armadilhamento de elétrons, ird acontecer até que a
densidade de defeitos esteja tdo elevada que haja um tunelamento entre dois
defeitos vizinhos. Se este conjunto de defeitos estiverem préximos ao catodo, o

tunelamento podera ser realizado por um circuito alternativo (além da de F-N

de tunelamento pela cume da barreira): um sistema de defeitos dentro do cume
da barreira. Depois que este sistema de defeitos formarem uma passagem de
baixa impedancia os elétrons - antes armadilhados nestes defeitos - escoardo

para o anodo.

Neste ponto o transporte de elétrons, dentro do dielétrico, processar-se-a
através de trés mecanismos: tunelamento pela barreira de potencial do catodo,
um trecho dentro da banda de conducdo até ser armadilhado, depois de
armadilhado passa a tunelar pelo sistema de defeitos até chegar ao anodo.
Sendo que o "gargalo" do fluxo de corrente é o tunelamento pelo cume da

barreira de potencial (F-N).

Figura Xll-1: Esquema das resisténcias

; g g g g paralelas existentes em um dielétrico de
Ro TroTra Tr 7r

i um capacitor MOS, momentos antes da
ruptura do dielétrico.

No entanto, 0 processo subjacente de criacdo de defeitos dentro do dielétrico
prosseguira inexoravelmente criando mais defeitos e tendo como resultado a
diminuicdo do percurso médio do elétron dentro da banda de conducdo do
dielétrico e um maior percurso dentro das armadilhas. E assim, o dielétrico
comeca a ter a sua banda de energia proibida repleta de niveis discretos,
interligados e entrelacados pelo efeito tunel, como "buracos de minhoca", por

onde o0s elétrons poderao - transitar livremente atraves



de tunelamento, ou até mesmo por efeito termoidnico.

X. A construcao destes "buracos de minhoca" prosseguira até que seja criada uma
passagem entre 0 anodo e o catodo, permitindo assim a descarga abrupta da
energia CV/2, armazenada dentro do capacitor, e resultando na ruptura térmica

(fusdo dos materiais).

Xi. Muito provavelmente o material que ira se fundir primeiro sera o silicio, pois ele
tem a menor temperatura de fusdo, e a seguir este calor ira se propagar para as

vizinhangas fundindo tanto o aluminio bem como o, i@ efeito Joule.

A natureza dos defeitos criados dentro do volume do dielétrico podem originar pela
presenca dos campos elétricos elevados, criando um arranjo estrutural diferente daquela
existente no oxido SiQ que resultara em um gap de 9 eV. O mesmo ocorrera na interface

Si/SiQ,, com a criagéo de densidade de defeitos na interface.

(@ (b)

Aparentemente, a hipotese de criacado de niveis dentro do dielétrico através da colisdo
de elétrons com a rede de silica, seguido de ruptura de uma ligacao de 4,1 eV [2] € bastante
improvavel. O mais provavel € que algum defeito preexistente dentro do dielétrico,
inicialmente em estado latente, € ativado pela passagem dos elétrons. Isto € bastante
plausivel, pois a rede de silica € amorfa e cheia de defeitos, havendo tanto ligacbes
tensionadas, "dangling bonds", atomos de silicio e oxigénio intersticiais, isto sem falar dos
defeitos extrinsecos. Portanto, tanto o campo elétrico como a passagem de elétron pelo

flme do dielétrico podem ativar estes defeitos inicialmente latentes.
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E interessante lembrar que nos modelos de ruptura apresentados resumidamente neste
trabalho, a carga de ruptura € um parametro macroscopico, € uma media de carga injetada
obtida sobre toda a area do eletrodo do capacitor. Mas simultaneamente, na regidao do
defeito o campo elétrico € mais elevado, e com isso a inje¢cdo de carga nas suas vizinhancas
deve ser bem maior que a média registrada, criando um fluxo local maior de corrente nesta
regido com maior criacdo de defeitos. Num segundo momento, nesta regido de defeitos,
ocorre o armadilhamento de elétrons com resultante blindagem localizada. Neste estagio da
degradacdo do o6xido/capacitor o efeito do incremento local de campo elétrico é
praticamente anulado, pois a blindagem ir& inibir a injecdo de elétrons na regido. Com isso
ha o efeito de "criacdo homogénea de defeitos”, até que toda a regido tenha os seus defeitos
assim como seu elétron armadilhado; ai entdo, o efeito do incremento local do campo
passara a ter importancia novamente, e uma segunda onda de elétrons passara a percorrer ¢
local, criando mais defeitos que poderdo ser decisivos na criagcdo de uma passagem
preferencial dos elétrons e o descarregamento de toda carga armazenada no capacitor ao

mesmo tempo, levando a uma ruptura irreversivel do dielétrico e a destruicdo do capacitor.
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Capitulo Xl

Conclusoes Finais

1. Medida da rugosidade da interface Si/SiQ

A rugosidade da interface Si/Si@epende da posicdo e da escala em que ela é medida.

Existe uma escala critica, definida pela area de angkde, ltal que para areas maiores a
rugosidade fica praticamente constantg,). Por outro lado, para areas de analises
menores que XL, a medida da rugosidade dependera tanto da posi¢do como do tamanho

da area de analise em que a medida for feita.

Para areas de analises menores qué | o valor da rugosidade medida atraves do
parédmetroo, tera uma dependéncia exponencial em relagcéo ao tamanho da area de analise,

gue € expressa como:
o,=kLa [XIII-1]

onde L é o lado do quadrado que define a area de analisdependera dos parametros

utilizados no processo de oxidagéo, assim como da orientacdo da superfic® do s

2. Simulacbes de capacitores MOS com um defeito estrutural

A simulacéo de capacitores MOS com defeitos estruturais, contribuiu para classificar os
diferentes defeitos observados experimentalmente na estruturas MOS e a estudar

isoladamente seus efeitos na distribuicdo do campo elétrico local e na ruptura. do SiO

Uma das estruturas mais comuns encontradas na interface, ¥@iQugosidade

positiva, que causa um afinamento local na espessura goASiOnta positiva provoca um

229



aumento dos campos elétricos locais de aproximadamente 80%, quando comparado ao

campo elétrico estimado macroscopicamefite V/d;,).

A ponta negativa, que causa um aumento local da espessurad@iBiigm causa um

incremento no campo elétrico local, porém muito pequeno.

A presenca de pontas, positivas ou negativas, também causa um incremento do campo
elétrico local no lado do silicio, que em alguns casos pode chegar a 2 MV/cm. Este valor é
superior ao campo de ruptura do silicio em uma juncdo P-N, que é de apenas 0,3 MV/cm.
Neste caso, a ruptura ndo ocorre porgue a regido em que o campo elétrico € elevado, &

extremamente pequena, ao longo de aproximadamente 3 nm da interfacg, S&8iO

permitindo que o elétron ganhe energia do campo elétrico.

O raio de curvatura da ponta, também €& um elemento importante na intensidade do
incremento do campo elétrico local e no tamanho da area perturbada. Para pontas mais
“agudas”, com menores raios de curvaturas, o incremento do campo elétrico local € maior,
porém o tamanho da area perturbada € menor. Por outro lado, para pontas mais “obtusas”,
com raios de curvaturas maiores, 0 incremento do campo elétrico local € menor, mas o

tamanho da area perturbada é maior.

A dispersdo dos valores dos campos elétricos loogjs fgerturbados por uma ponta
positiva, cresceu linearmente com o campo elétrico macroscoépico. Isto, em outras palavras,
significa que a razaog /&,, € uma constante e pode ser uma maneira de medir a rugosidade

eletrénica. O tamanho da area em que os campos elétricos locais foram perturbados pela

presenca da ponta ndo variou com a variagdo da intensidade do campo macroscopico.

Das estruturas MOS simuladas, o com precipitado metalico foi o mais prejudicial,
elevando o campo elétrico local em até 100%. Isto explica os baixos campos elétricos de

ruptura em capacitores contaminados com metais.

As estruturas MOS com precipitados de,Q}l nas vizinhangas da interface
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Al/SiO,, ocasionou um aumento do campo elétrico local. E interessante observar que o
incremento do campo elétrico local por um precipitados g@,Aldo e téo intenso como o

causado pela ponta positiva, com as mesmas dimensoes, na interface Si/SiO

O precipitado de SiQcria uma perturbacéo desprezivel nos campos elétricos locais. Os
precipitados de SiQpodem se tornar bastante nocivos ao dispositivo quando existir
contaminacdo metalica, pois tenderdo a servir de centro de precipitacdo destes metais,
passando a apresentar caracteristicas metdlicas, o que recaira no caso do precipitado

metalico: extremamente prejudicial.

Nas simulacdes, a presenca de cargas na interface,3e8d2 a ser danoso somente a

partir de concentracdes superiore$’ Oocny.

3. Dois tipos de amostras: "rugosa" e "suave"

Experimentalmente, a amostra "rugosa” (PTP) apresentou campos de rupturas menores
gue os da amostra "suave" (RRL). Este resultado foi explicado pelas simulacdes dos
capacitores virtuais, construidos a partir das estruturas de interface das duas amostras, que

indicavam um incremento maior no campo elétrico local na amostra mais rugosa.

Ou seja, apesar de macroscopicamente os dois capacitores estarem submetidos a um
mesmo campo médids (= V/dy,), localmente a amostra mais rugosa apresentava regides
onde o campo elétrico local era 70% superior ao do campo médio estimado. Isso fez com
gue a ejecao de elétrons do catodo para o dielétrico fosse mais intensa nestas regides com
campos elétricos locais maiores. O fluxo maior de elétrons nestas regides produziu uma

maior erosao, acarretando na ruptura do dielétrico a campos médios menores.
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Apéndice A

Usando a funcao seno para interpretar os graficos de

Yoshinobu

Com o objetivo de entender melhor as implicagdes dos resultados obtidos a partir da
determinacdo da rugosidade em diferentes areas de andlise, serd analisada uma funcéo
periddica,y =sen(x), de onde serdo quantificadas as rugosidades a partir do desvio padréo

(a,), do valor médio e do valor de pico-a-picoydéEsta determinacéo sera feita a partir de

diferentes "comprimentos de analises" definidos por:
[A-1]

onde L, e L sé@o o inicio e o final do intervalo de analise contido na abxisg&ja na

Figura A-1 os retangulos hachurados que encerram porc¢des da curva a serem observadas a
partir de ‘janelas’, definidas pelo comprimento de analise L e pelo valor, dgue
posicionara o intervalo [} L] em relagéo ao periodo da fungfioEstes retangulos teréo
larguras iguais ao '‘comprimentos-de-analise' (L) e alturas dadas pelo valor do pico-a-pico de
y dentro de regido analisada. Veja na Figura A-1a 0 caso em que o comprimento de andlise
€ menor que o periodo da funcdo seno (Im)<® que faz com que as dimensdes dos
retangulos sejam muito sensiveis aos valores assumidos.p@orLoutro lado, quando o
comprimento de analise € maior que o periodo da funcéo 1,>v8ja Figura A-1b, as

dimensdes dos retangulos ficam invariaveis.

A Figura A-1 mostra a funcdp= sen(x), sendo analisada por dois "comprimentos-de-

analise" (L): /2 e 5t Para cada valor de L foram tomados trés intervalgs L[}

posicionados diferentemente em relagéo ao periodo da fyngipartir da escolha
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de trés valores diferentes para @, /2 e 7v4.

/B g0 | i i
CERVARS RVAlE: iy

a 2 4 8 o

% {xrad.) X (xrad.)

€) (b)

Figura A-1: Uma rugosidade representada pela fungéesen(x) é analisada a
partir de ‘comprimentos-de-anélise’ e posicdes diferentes. L é o ‘comprimentg-de-
analise' e y , € o valor de pico-a-pico deno intervalo considerado.

Na Figura A-la, onde L é igualtd2, foi obtido, na posicdo A (intervalo d&4 a
3174), o valor médio de 0,900316, o desvio padrao 0,0879796 e o valor de pico-a-pico de
0,292893. Para a posicao B/Z; 1 o valor médio foi de 0,63662, o desvio padrao
0,307758 e o pico-a-pico de 1,0; para a posicaon@{PBrv4], o valor meédio foi de 0, o
desvio padréo 0,426251 e o valor do pico-a-pico 1,41421. Pode-se constatar que existe uma
grande dependéncia dos valores medios, pico-a-pico e nos desvios padrdes do valor de L
guando o comprimento de analise € igualza O desvio padrao teve uma variacdo bastante
grande, quando sdo comparados 0s obtidos nas posicdes A £00%. A variacdo do
pico-a-pico foi ainda mais significativa que a do desvio padrdo: entre A e B ha uma
diferenca de um fator multiplicativo de aproximadamente 5. Quanto aos valores médios os

valores obtidos estéo entre 1 e 0.

Para a regido de analise de comprimentp rhostrada na Figura A-1b, pode-se

observar que para a posicao A4 21rv4] o valor meédio foi de 0,0900316,a3 0,701352.
Para a posicao Bif2; 11w2] o valor médio foi de O e g, de 0,707107. Para C'1j/#;
27mv4] o valor meédio foi de 0,0900316 edy de 0,701352. O valor do pico a pico € igual a

2 para quaisquer valores dg Lsto ocorre porqug € uma funcéo de periodat2e para
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comprimentos de analises maiores ou iguai a 2alor do pico-a-pico ficara sendo sempre

igual a 2.

Tabela A-1:Valores estatisticos obtidos para uma rugosidade representada pela
funcdoy = sen(x) para dois comprimentos de analigg (e 57 posicionados em
diferentes locais em relagédo ao periodo da funcéo y.

Posicao (L L Valor médio Desvio padrao Pico-a-pico
A [TU4; 3rv4] 0,900316 0,0879796 0,292893
B [TU2; T 0,63662 0,307758 1
C [71V4; 9r/4] 0 0,426251 1,41421
A [TV4; 21104 0,0900316 0,701352 2
B' [1V2; 11172] 0 0,707107 2
C [71V4; 27T74] 0,0900316 0,701352 2
A Figura A-2 mostra o resultado de uma generalizacdo dos dois casos

supramencionados, onde o desvio padrdo é determinado para diferentes valores de

comprimento-de-analise (L). A origem do intervalo de analige €Lposicionado em seis

pontos

diferentes: Or/4, 172, 34, m e 574, resultando em seis curvas. Das curvas

mostradas na Figura A-2 pode-se observar que:

a)

b)

Para comprimentos de analisesnoresque o periodo da funcédo que descreve a
rugosidade (L <) o valor do desvio padrédo € bastante sensivel a posicdo do

intervalo de analise (ou seja, aos valores ge l;), podendo resultar em valores de

g, bastante diferentes.

Para comprimentos de analise maiores que um periodo da funcam) (& w»&or
do o, tende a flutuar assintoticamente em torno do val6r Que é o valor de,

guando L é igual ar2

234



c) Ha uma sobreposicdo das curvas cgrglial a O &t, e para curvas comligual a

T4 e 574. Isto mostra que, € periddico ) em relacao a J-

Conforme a area de analise aumenta o valor médio tende a zero & pata 25.
Quando o comprimento de analise € maior que (dihco periodos) o valor do, €

bastante préximo de® e o valor médio de O, para qualquer valor gle L

a
y
0.8+
0.6
Figura A-2: Grafico do desvio padrao
0.4+ ~ .
de y em funcdo do comprimento de
0.2 © Lo=sma analise (L). As diferentes curvas
correspondem a diferentes escolhas de
0.0 L
o
0 1 2 3 4 5 6

L (mtrad.)

As generalizacbes mostrados nos i@ms e c foram testadas e confirmadas para varias

funcdes periddicas. No entanto, superficies como as da interface, S#si@xtremamente

complexas, ndo havendo uma periodicidade Obvia.

Pode-se afirmar que ha uma mudanca qualitativa da rugosidade quando a area de
analise diminui para valores menores que o0 periodo, no caso de uma rugosidade

representada por uma funcéo periddica. No caso da rugosidade da interface GifBI©

ocorre é que ha uma coexisténcia entre varias rugosidades, qualitativamente diferentes, em
uma mesma area de andlise; o que contribui para um aumento da complexidade na

guantificacao da rugosidade.
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Exemplo de um arquivo de entrada do programa simulador

Apéndice B

MEDICI

TITLE Amostra c/ Interface c/ precipitado metélico

COMMENT
MESH
$SMOOTH.K=2

X.MESH NODE=1
X.MESH NODE=9
X.MESH NODE=13
+ MIN.SPAC=1E-5
X.MESH NODE=21
+ MIN.SPAC=1E-5
X.MESH NODE=25
+ MIN.SPAC=1E-5
X.MESH NODE=33

Y.MESH NODE=1
Y.MESH NODE=11
+ MIN.SPAC=1E-5
Y.MESH NODE=20
+ MIN.SPAC=1E-5
Y.MESH NODE=25
+ MIN.SPAC=1E-5

RECTANGU

criando um mesh inicial

DIAG.FLI

LOCATION=0.0000

LOCATION=4.00e-3

LOCATION=4.60e-3

LOCATION=5.40e-3

LOCATION=6.00e-3

LOCATION=1.00e-2

LOCATION=0.000
LOCATION=0.0170

LOCATION=0.0201

LOCATION=0.0250
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RATIO=0.80
RATIO=1.00

RATIO=1.00

RATIO=1.00

RATIO=1.25

RATIO=0.80

RATIO=1.00

RATIO=1.25

SUMMARY
SUMMARY

SUMMARY

SUMMARY

SUMMARY

SUMMARY

SUMMARY

SUMMARY



Y.MESH NODE=33 LOCATION=1.0000 RATIO=1.25 SUMMARY

BOUNDARY INFILE=prec_i.bnd ASCIILIN OUTFILE=BOUN

+ X.TOLER=.00005 Y. TOLER=.00005 SHARP ANGLE.CR=45

+ ASPECT LOW.ASP=0.005 HIGH.ASP=2000

$SPREAD LEFT WID=0.0001 UP=10 LOW=16 THICK=0.5 VOL.RAT=0.5
COMMENT REGION & ELECTRODE

REGION NUM=1X=0.002 Y=0.05 SILICON

REGION NUM=2X=0.00 Y=0.001 OXIDE

REGION NUM=3X=0.005 Y=0.02 INSULATO

ELECTR NUM=1X.MIN=0.0 X.MAX=0.01  Y.MIN=0.0 Y.MAX=0.0
ELECTR NUM=2X.MIN=0.0 X.MAX=0.01 Y.MIN=1.0 Y.MAX=1.

COMMENT Especificacdo do perfil de dopagem
PROFILE P-TYPE REGION=1 N.PEAK=1E15 UNIFORM

PLOT.2D GRID X.MIN=0. X.MAX=0.01 Y.MIN=0.0
+ Y.MAX=1.

+ TITLE="GRID" FILL

+ DEVICE=POSTSCRIPT PLOT.OUT=PREC_i.PS

COMMENT PLOT.2D GRID TITLE="Exemple 3 - Simulation - Mesh" SCALE FILL

COMMENT Conecta um resisténcia parasitaria no contato P+

MATERIAL REGION=3 PERMITTI=900 EG300=0.05
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CONTACTALL NEUTRAL

COMMENT CONTACT ALL  ALUMINUM

INTERFACE QF=1E10 X.MIN=0.0 X.MAX=0.01 Y.MIN=0.015
+ Y.MAX=0.021

COMMENT Especificacdo do modelo fisico utilizado

MODELS SRH AUGER CONMOB BGN FLDMOB SRFMOB2
+ BOLTZMAN  TEMPERAT=350 FN.CUR

COMMENT Fatorizacdo simbdlica

SYMB NEWTON CARRIERS=2

COMMENT Parametros para estabelecer a convergencia...

METHOD ITLIMIT=40 EXTRAPOL

COMMENT Realiza uma simulacéo a zero volts, em estado de equilibrio, para
+ utilizar a solu¢@o como ponto de inicio para simulacéo fora do
+ equilibrio.

$LOG OUT.FILE=PREC_i.lV

$SOLVE INITIAL

$SOLVE V1=0.5V2=0 OUTF=SOL R A

$SOLVE PROJ V1=1. V2=0 ELECTRODE=1 VSTEP=1
+ NSTEP=3 OUTF=SOL_R_B

$SOLVE V1=-24 OUTF=PREC_i24 FN.CUR
$SOLVE V1=-24 ELEC=1 VSTEP=0.5 NSTEP=96 FN.CUR
+ AC.ANAL FREQ=1E6 TERM=1

LOAD INFILE=PREC_i24 238



COMMENT LOAD INFILE=SOL 2 3 IN2FILE=SOL_2_4

PLOT.1D IN.FILE=PREC_i.lV  Y.LOG X.AXIS=V1 Y.AXIS=FE(1)
+ LINE=2 SYMBOL=2 COLOR=2

+ TITLE="FE1-V1" OUT.FILE=i_v/pos_i.fel

$X.OFFSET=3 X.LENGTH=10 Y.OFFSET=3 Y.LENGTH=10

PLOT.1D IN.FILE=PREC_i.lV  Y.LOG X.AXIS=V2 Y.AXIS=FE(2)

+ LINE=2 SYMBOL=2 COLOR=2

+ TITLE="FE2-V1" OUT.FILE=i_v/pos_i.fe2

$+ X.OFFSET=3 X.LENGTH=10 Y.OFFSET=3 Y.LENGTH=10

$PLOT.1D IN.FILE=PREC_i.lV Y.LOG X.AXIS=V1 Y.AXIS=C(1,1)

+ LINE=2 SYMBOL=2 COLOR=2

+ TITLE="C(1,1)-V1" OUT.FILE=i_v/pos_i.c11

$+ X.OFFSET=3 X.LENGTH=10  Y.OFFSET=3 Y.LENGTH=10

PLOT.2D X.MIN=0.0 X.MAX=0.01 Y.MIN=0.015 Y.MAX=.025
+ TITLE="Distribuicao Espacial do Vetor Campo Eletrico" FILL
VECTOR E.FIELD

PLOT.2D X.MIN=0.00 X.MAX=0.01 Y.MIN=0.010 Y.MAX=.025
+ TITLE="Densidade de Eletrons " FILL

CONTOUR ELECTRON

$VECTORE.FIELD

COMMENT GRAFICOS E SAIDAS

$$3$ PLOT 1D 230



$PLOT.1DE.FIELD X.START=0.049 X.END=0.049 Y.START=0.0

+ Y.END=.040

+ UNCHANGE LABELS SYMBOL=3
+ COLOR=3

$TOP=35E6

$$$$ INTENSIDADE DO CAMPO ELETRICO

PLOT.3D ELECTRON X.MIN=0.0 X.MAX=0.01 Y.MIN=0.01
+ X.LINES=40 Y.LINES=40 Z.MIN=0

+ TITLE="Densidade de Eletrons"

3D.SURFACE VISIBLE C.AUTO

PLOT.3D E.FIELD X.MIN=0.004 X.MAX=0.006 Y.MIN=0.015
+ X.LINES=40 Y.LINES=40 Z.MIN=0

+ TITLE="INTENSIDADE DO CAMPO ELETRICO"

$Z.MAX=40E6

3D.SURFACE VISIBLE C.AUTO

$$$$ POTENCIAL

PLOT.3D POTENTIA X.MIN=0.0 X.MAX=0.01  Y.MIN=0.000
+ Y.MAX=.025 X.LINES=20 Y.LINES=20

+ TITLE="DIFERENCA DE POTENCIAL"

PLOT.3D POTENTIA X.MIN=0.004 X.MAX=0.006 Y.MIN=0.015
+ Y.MAX=.025 X.LINES=20 Y.LINES=20

+ TITLE="DIFERENCA DE POTENCIAL"

PRINT E.FIELD X.MIN=0.0 X.MAX=0.01 Y.MIN=0.0
+ Y.MAX=.025
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Y.MAX=.025

Y.MAX=.025



