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МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ ИМПЛАНТАЦИИ 
В МНОГОСЛОЙНЫЕ СТРУКТУРЫ 

Технология создания современных приборов твердотельной электро-
ники представляет собой цепочку большого количества взаимосогласо-
ванных операций. Взаимовлияние отдельных технологических операций 
делает дорогостоящей, а подчас и невозможной экспериментальную про-
верку вклада различных этапов технологической цепочки в характеристи-
ки результирующей сложной структуры. 

С другой стороны, все возрастающая тенденция миниатюризации 
элементов интегральных схем требует исследования свойств и создания 
моделей физических процессов, протекающих в сверхмалых объемах твер-
дого тела. Объекты для таких исследований также представляют собой 
сложные структуры, сформированные методами современной технологии. 

Моделирование на ЭВМ технологического цикла формирования слож-
ных структур представляет собой разумную альтернативу дорогостоящим 
физико-технологическим экспериментам по оптимизации и выяснению 
предельных возможностей существующей технологии. 

Расчетные модели процесса ионной имплантации в многослойных 
структурах. Несмотря на то что имплантация как технологическая опе-
рация широко используется в промышленности, целый ряд сопутствую-
щих эффектов изучен лишь на качественном уровне. В первую очередь 
это относится к пространственному распределению радиационных дефек-
тов и имплантации атомами отдачи. В связи с этим в настоящее время 
не существует единого пакета программ, в полном объеме моделирую-
щего процесс имплантации. 

К настоящему времени имеется значительное число подходов, позво-
ляющих с той или иной степенью точности описывать распределение 
имплантированной примеси в однослойные мишени [1]. 

Основная трудность, возникающая при попытке описать пространст-
венное распределение имплантированной примеси в многослойных си-
стемах, заключается в корректном описании дисперсии первоначально 
моноэнергетичного и коллимированного пучка ионов но энергиям и на-
правлениям движения на границах раздела. Если распределение ионов 
по энергиям и направлениям движения для каждой границы известно, 
построение профиля с необходимой точностью осуществляется простым 
применением подходов, развитых для однослойной мишени. Естествен-
но, что все известные к настоящему времени попытки сконцентрированы 
на том или ином способе описания энергетического спектра ионов на 
границе раздела. 

При этом используют следующие предположения: 
1) мишень представляет собой среду с неупорядоченным располо-

жением атомов; 
2) упругое рассеяние ионов на атомах и электронное торможение 

не коррелированы; 
3) рассматриваются лишь бинарные столкновения, причем в много-

компонентных мишенях рассеяние на каждом компоненте происходит не-
зависимо. 

По характеру исходных данных программные пакеты условно можно 
разбить на две группы. 

Программы первой группы используют распределения, рассчитанные 
для однослойных мишеней, т. е. вид функции распределения ионов по 
пробегам считается заданным. На этой основе построены программы 
SUPREM-II (США), STEP (Венгрия), МФТИ (Москва), РИТМ-1 
;(Минск), IMPLPR (ИФП СО АН СССР). Несомненным достоинством 
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этих программ являются сравнительно небольшие затраты машинного 
времени и возможность использования экспериментальных и полуэмпи-
рических зависимостей. К недостаткам следует отнести: 1) необходимость 
поиска табличных данных, согласованных по потенциалам рассеяния 
электронным тормозным способностям и т. п., при попытке адаптации 
этих программ к расчету всего комплекса процессов ионной импланта-
ции; 2) необходимость предварительной физико-технологической прора-
ботки при применении программ такого типа к новым и нетрадицион-
ным покрытиям. м -л 

Программы второй группы основаны на детальном описании имплан-
тации с помощью потенциалов рассеяния. 

Как правило, потенциал представляется в виде (см., например, [6]) 

F ( r ) = (Z iZ2g7r )<p( r / a ) , ( i ) 

где ф(г/а)—функция экранирования с параметром а. В зависимости от 
энергии иона существуют различные приближения для функции экра-
нирования (см., например, [2]). При известном потенциале уравнение 
траектории иона в системе центра масс имеет вид 

оо 

в = (2) 

где g{r) = р" V(r) 
* о 
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р — прицельный параметр. Из законов сохранения также следует выра-
жение для энергии, теряемой ионом в столкновении: 

^ В сущности, в программах второй группы определяется параметр р 
либо с помощью алгоритмов Монте-Карло [3, 4], либо с помощью урав-
нения Больцмана |[5]. Обобщение на многослойные структуры произво-
дится путем замены плотностей и сечения рассеяния при переходе в 
слой нового материала. 

Таким образом, данный подход позволяет получить более детальн5гю 
информацию о процессах внедрения ионов, легко обобщается на случай 
многослойных мишеней и особенно полезен при моделировании таких 
процессов, как имплантация атомами отдачи. Плата за эти преимуще-
ства — сравнительно большие затраты машинного времени. 

Для потенциалов специального вида удается найти аналитическое 
выражение для функции распределения ионов по энергии. В работе [7] 
предложен итерационный метод построения функции распределения им-
плантированной примеси, справедливый для потенциалов взаимодрйствия 
типа а/г2 (в этом случае интеграл в (2) берется аналитически). В осно-
ву подхода положен потенциал взаимодействия, использованный в теории 
Линдхарда, Шарфа, Шиотта (ЛШШ) для расчета потерь на ядерные 
столкновения [6]. 

Для потенциалов такого вида решение системы уравнений (2) и (3) 
позволяет в аналитическом виде связать прицельный параметр и энер-
гию иона после соударения и построить функцию распределения ионов 
по энергиям: 

/ / s w e arccos (1 - 2|) dg 

Ел 

— максимальное значение прицельцого параметра, определяемое плот-
ностью мишени N и шагом пространственной дискретизации 8Д, 



Поскольку в данном алгоритме предполагается, что все атомы из 
слоя бД вынесены на поверхность единичной площадки, средние потери 
на ядерное торможение находятся путем интегрирования функции рас-
пределения в интервале {Ь, оо) с весом, равным энергаи отдачи при уп-
ругом соударении (3). Средние потери на электронное торможение рас-
считываются обычным образом (см., например, {6]). Сдвиг функции рас-
пределения позволяет выделить долю остановившихся в слое Ш ионов и 
вычислить выделенную при этом энергию. __ 

Функция распределения после т-го слоя связана о функцией рас-
пределения после (пг—1)-го слоя: 

•C.U 
(5) 

где Е и - а Е е - верхний и нижний пределы интегрирования при нормиров-
ке Ей в (5) имеет смысл энергии до рассеяния на т - м слое и из-за 
писперсии является переменной величиной. Итерационное соотношение 

позволяет вычислить функцию распределения ионов по энергиям 
в зависимости от толщины (от номера слоя ЬЕ) и определить все физи-
ческие величины, с ней связанные. 

Описанный выше алгоритм при достаточно разумных предположе-
ниях (71 легко обобщается на случай однородной многоэлементнои мише-
ни Этот алгоритм позволяет в принципе рассчитывать не только профиль 
распределения ионов по толщине мишени, но и профиль распределения 
потерь энергии. Зная профиль распределения потерь энергии, с помощью 
соответствующих моделей образования радиационных дефектов [1] можно 
оценить количество первично смещенных атомов и продвинуться таким 
образом в описании дефектного состава имплантированного слоя без су-
щественного увеличения машинных ресурсов. 

Программная реализация метода функции распределения ионов по 
энергиям. Основными операциями в современной планарнои технологии 
являются ионная имплантация, термический отжиг и выращивание ди-
электрических слоев, причем эти операции реализуются в различной ком-
бинации и последовательности. Последнее обстоятельство обусловливает 
особенность архитектуры моделирующего программного комплекса: гиб-
кость обеспечиваемую относительной самостоятельностью программных 
модулей для реализации той или иной функции или операции, и воз-
можность диалоговой работы с комплексом. 

Относительная самостоятельность программных модулей комплекса 
позволяет модифицировать их по мере совершенствования знаний о фи-
зических процессах, лежащих в основе технологических операций. По-
этому несомненный интерес представляет построение адекватного с фи-
зической точки зрения пакета программ для мини-ЭВМ. Такой подмд 
оправдан еще и потому, что независимо от объема используемои САПР 
конкретные задачи технологического цикла удобнее решать на персо-
нальном компьютере или автоматизированном рабочем месте проектиров-
щика. Исходя из этого, был разработан программный комплекс RPR, реа-
лизующий алгоритм функции распределения ионов по энергиям 

Программный комплекс R P R написан на я з ы к е Фортран-! V и может 
функционировать на СМ ЭВМ и ЕС ЭВМ как самостоятельно, так и в 
составе различного рода САПР в подсистемах технологического модели-
рования, предъявляя минимальные требования к объему ОЗУ и составу 
технических средств. С его помощью можно рассчитать одномерный про-
филь распределения примесей, имплантированных в многослойную ми-
шень, содержащую в принципе произвольное количество слоев различ-
ного по атомному составу вещества. 

Программный комплекс RPR |81 функционирует на СМ ЭВМ под 
управлением операционных систем RT-H или RSX-11M, используя стан-
дартные библиотеки Фор1тан-1У. На ЕС ЭВМ программа работает под 
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Рис. 1. Пространственное распределе-
ние ионов сурьмы, имплантированных 
с энергией 100 кэВ в структуру дву-
окись кремния — нитрид кремния — 

кремний 

ШкэВ 
т=2н<* 

90 

Рис. 2. Прострапствсппоо распределе-
ние ионов сурьмы, имплантированных 
с энергией 100 кэВ в структуру дву-
окись кремния — кремний — нитрид 

кремния — ],рем11ий 

управлением любой операционной системы, поддерживающей Фортран-IV. 
Общий объем памяти для размещения исходных текстов и скомпа-

нованной программы из загрузочных модулей составляет 30 Кбайт. Тре-
бования к объему и составу технических средств минимальны. Так как 
расчет пространственного профиля ведется итерационно, то при работе 
на СМ ЭВМ предусмотрена возможность записи промежуточных резуль-
татов на диски с тем, чтобы при сбое оборудования минимизировать по-
тери информации и иметь возможность продолжить счет. 

При работе на СМ-4 результирующий профиль распределения им-
плантируемой примеси можно вывести на экран дисплея (или АЦПУ) 
в виде графика. Время расчета профиля на ЭВМ зависит от требуемой 
точности получения конечного результата, энергии налетающего иона и 
сложности состава мишени. 

Потенциал, выбранный в [7], можно использовать для расчета про-
цессов имплантации в ограниченном диапазоне энергий и масс иона и 
атомов мишени. Применительно к кремнию — это ионы средних энергий 
(50—500 кэВ) с атомным номером, близким к сурьме. Рассчитанные 
программой RPR профили распределения для этого случая в главных 
моментах практически не отличаются от соответствующих кривых Пир-
сон IV 19]. Как видно из рис. 1 и 2, программный комплекс позволяет 
находить распределения ионов в многослойных и многокомпонентных 
мишенях, корректно отражая изменение тормозных способностей мишени 
при переходе от слоя к слою. 

Как показали модельные расчеты с помощью комплекса RPR, огра-
ничения в применимости потенциала [7] связаны с тем, что приближен-
ный ход сечения рассеяния компенсируется выбранной в [7] зависимостью 
средних потерь на Hflepnbfe столкновения. Именно это обстоятельство 
резко ограничивает диапазон энергий и масс ионов. 

Функциональный вид потенциала взаимодействия естественно опре-
деляет структуру программного комплекса, особенно с точки зрения ре-
сурсов малых ЭВМ. При разработке структуры программного комплекса 
RPR мы ограничились потенциалом специального вида а/г^, поскольку, 
как показано в [10], надежная аппроксимация более реалистичного «уни-
версального» потенциала взаимодействия в зависимости от прицельного 
параметра имеет такой же функциональный вид. Следовательно, снима-
ется проблема численного интегрирования траектории иона и экономят-
ся ресурсы ЭВМ. Поэтому структура программного пакета позволяет 
без особых затруднений включить в расчеты аппроксимацию потенциа-
ла, предложенную в [10]. 

Таким образом, разработанный программный комплекс RPR рассчи-
тывает пространственное распределение ионов в многокомпонентных и 
многослойных мишенях на мини-ЭВМ типа СМ-4, причем точность рас-
чета для тяжелых ионов сравнима с точностью расчетов в однослойных 
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Мйшенях методом моментов функции распределейия. Структура пакета 
предусматривает возможность его модификации при необходимости учета 
более сложной формы потенциала взаимодействия, пространственного 
распределения дефектов при том же потенциале взаимодействия. Модуль-
ная организация пакета RPR позволяет использовать его в качестве под-
системы общего программного обеспечения АСУ ТП. 
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