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Секция 2. "PaduatfuoHHbie эффекты в твердом теле " 
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Модель термической диффузии As строится с учетом нелинейности процесса, кластерообразования, влияния то-
чечных дефектов. Решение построенных систем дифференциальных уравнений находится разностным методом. 

Введение 
В современных технологиях создания актив-

ных областей элементов интегральных схем ис-
пользуются технологические операции низко-
энергетической имплантации в сочетании с ко-
ротким термическим отжигом. Такого рода про-
цессы позволяют изготавливать приборы со 
сверхмелкими р-п-переходами [1-4]. Получаемые 
при этом профили примесей сложной конфигура-
ции [5, 6] не удается моделировать с достаточной 
точностью с помощью известных программных 
средств, например, SSUPREM-4. 

В работах [7-9] нами исследованы различные 
аспекты моделирования диффузии мышьяка в 
приповерхностных областях кремния в условиях 
низкоэнергетической имплантации и короткого 
термического отжига, изучен и обоснован эффект 
восходящей диффузии, наблюдаемый экспери-
ментально [5, 6]. 

В настоящей работе строится физико-
математическая модель миграции ионов As в 
системе Si02/Si, предлагается численный метод 
расчета профиля примеси. Модель учитывает 
влияние неравновесных дефектов, а также воз-
действие электронов на кластеризацию. 

Предлагаемый нами численный метод позво-
ляет корректно строить алгоритм без традицион-
но вводимого на границе раздела сред искусст-
венного параметра — коэффициента массопере-
носа (transport rate). Выбор этого параметра 
весьма затруднителен для различных сред, при-
месей и температур процесса. Данные по его 
значениям в различных источниках существенно 
разнятся. 

Предлагаемый подход моделирования про-
филей примесей можно использовать и для дру-
гих, не на основе кремния, сложных структур. 

Модель 
Физико-математическую модель диффузии 

мышьяка в системе кремний-окисел рассмотрим 
в следующей постановке. 

Полагаем, что процесс миграции As происхо-
дит на отрезке [О, /] за время tf. Пусть х*е[0,/] — 
точка раздела двух сред: оксида кремния и крем-
ния. 

Диффузия примеси в Si02 описывается урав-
нением 

5С 
dt дх 

D(T) 
дх 

хе(0,х ' ) , f€(0,f , ] (1) 

На поверхности окисла полагаем 

дх 
= 0 . 

Здесь С — концентрация примеси, D(T) — коэф-
фициент диффузии. Коэффициент D(T) зависит 
от температуры отжига Т и условий формирова-
ния окисла. 

В кремнии учитываем влияние на перенос 
атомов As точечных дефектов, электронов, кла-
стерообразования. Предполагаем, что диффузия 
мышьяка происходит благодаря формированию, 
миграции и диссоциации пар "As'̂ D'̂ ", где As* и 
D"̂ — атом мышьяка в положении замещения и 
собственный точечный дефект, соответственно. 
При построении модели эволюции точечных де-
фектов сделаем некоторые предположения. Во-
первых, предполагаем, что диффузия мышьяка 
происходит в основном по междоузельному меха-
низму а диффузия по вакансиям менее сущест-
венна. Поэтому далее рассматриваем единст-
венное уравнение для описания миграции точеч-
ных дефектов, вызванной переходами собствен-
ных междоузельных атомов. Во-вторых, предпо-
лагаем, что дрейфом собственных междоузель-
ных атомов и вакансий в поле внутренних упругих 
напряжений можно пренебречь. 

Термодинамический подход, основанный на 
локальном равновесии между растворенными в 
положении замещения атомами мышьяка, точеч-
ными дефектами и парами «атом-дефект» приво-
дит к следующей системе диффузионных уравне-
ний: 

dt дх 

xe(x',l),te(0,t,], 

D(X) 
д(СС) ^ССдх 

дх X Sx 
(2) 

дх^ i:' If 
(3) 

где (2) — уравнение диффузии атомов примеси и 
(3) — уравнение диффузии точечных дефектов; 
D(x) — эффективный коэффициент диффузии 
атомов примеси в поле внутренних упругих на-
пряжений по механизму образования вакансион-
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но-примесных комплексов; = — кон-
центрация примесей, связанных в кластеры, где 
к — характерный параметр кластеризации, х — 
общая концентрация электронов, нормализован-
ная к собственной концентрации электронов; 

Пе — собственная концентрация электронов, 
Сг — суммарная концентрация примеси противо-
положного типа; С — эффективная концентра-
ция дефектов; I-— средняя длина пробега то-
чечных дефектов; С® — эффективная скорость 
генерации точечных дефектов. 

Уравнение (2) дополняем на границе х = / 
краевым условием 

D{x) 
д(СС) СС Эх 

дх X Sx 
= 0. 

Для дефектов на этой же границе полагаем 
= 1 

и при х = х' задаем условие 
дс 
дх 

= (аС + р) 

где а и р — параметры. 
На границе раздела системы кремний-окисел 

учитываем непрерывность потока примеси и ус-
ловие сегрегации: 

0(7) дС 
дх = D ( X ) 

Э(СС) 
дх X Зх Х̂Х* +0 

+ / с | . = т , 

здесь т — коэффициент сегрегации. 
Начальное распределение примеси задается 

профилем ионной имплантации [10]. 

Численный алгоритм 
Приближенное решение поставленной задачи 

находим с помощью метода конечных разностей 
[11]. Введем сетки узлов 

= { f / = y t , y = 0,1 jo.h-T^t,}, 

0 ) ^ = { Х , . = / /7,/=:0,1 Л/, Л/ /7 = /}. 

Сетку (0̂  строим таким образом, чтобы точка 
х' была узлом сетки: х' =i,h, 2 < /, < Л/ - 2 . Обо-
значения для разностных соотношений будем 
брать из [11]. Пусть y,y,z — приближенные зна-
чения для С,С и X соответственно. 

Уравнение (1) и краевое условие при х = О ап-
проксимируем соотношениями 

у J = , а = D(T) - const, (7 - const), 

/ = 1,2,...,/.-1, 7=1,2,...,7O, 

ay, =0,5/iy,-[, ; = 1,2,...,Уо. 
Для (2) строим консервативную схему 

(у + ta V ) , [ = ((а,(2)(у уЬ ) , + (a,(z,y,y)z,) 

/ = /,+1,/. + 2 Л/-1, ; = 1,2,...,Уо, 

a,(z,) = 0,5(D(z(x,)) + D(z(x,_,))) 
a2(z,.y„y,) = 0,5(D(z(x,))y(x,)y(x,)/?(x,) + 

+D(z(x,_,))y{x,..,)y(x,_,)/z(x,_,)) 

На границе х = / получаем разностное соот-
ношение вида 

-0,5/7(y + k z V ) , [ = (a,(z)(yy),+ 

+ a,(z,y,y)z,)|'^, У = 1,2,...,Уо. 

Разностные условия на границе раздела 
X = х' следующие 

0,5Л(У ;+(У + Б У ) ) [ = (a , (z ) (yy ) ,+ 

У', - п 1 -a,(z,y,y)z,-) - а -

{y + kzY)./yl=m. 

В данных формулах определено = у,. 
Величины Z и у связаны соотношением 

1 
Z - -

2п. 

Уравнение для дефектов (3) аппроксимируем 
разностным уравнением 

+ ^ = / = /.+1,./. + 2 Л/-1 

и условиями на границах у,|. =а,у, -t-a^, 

y\i,N = 1. где a „ a j - const. 
Решение построенной системы нелинейных 

разностных уравнений находится итерационным 
методом. 

Результаты и обсуждение 
Результаты моделирования бьютрого терми-

ческого отжига приведены на рис. 1. Расчеты 
проводились для As, имплантированного в сис-
тему Si02/Si с энергией 10 кэВ дозой 7 x 1 с м ~ ^ . 
Толщина слоя Si02 составляла 11 нм. Далее 
производился отжиг 5 с при температуре 1000 °С. 
Результаты расчетов с достаточной точностью 
соответствуют измеренному профилю [12], вклю-
чая приповерхностную область. 

По нашему мнению, неравномерное распре-
деление точечных дефектов играет главную роль 
в «восходящей» диффузии и формировании ло-
кального максимума вблизи поверхности раздела 
Si02/Si. У поверхности кремния происходит ре-
комбинация собственных междоузельных атомов, 
что приводит к появлению дополнительного пото-
ка примеси (см. уравнение (2)). Мы считаем, что 
наблюдаемый максимум примеси на поверхности 
кремния не является особенностью метода 
ВИМС, поскольку этот максимум отсутствует на 
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профилях имплантированного мышьяка, изме-
ренных тем же методом [5], [12]. 

л, им 
Рис. 1. Сравнение экспериментальных данных [12] 

(кривая 1) и результатов моделирования (кривая 2). 

Заключение 
Физико-математическая модель миграции As 

построена с учетом влияния неравновесных де-
фектов и кластеризации на эволюцию концентра-
ций атомов примеси и электронов. Предлагаемый 
подход позволяет моделировать наблюдаемую 
экспериментально «восходящую» диффузию. 
Предложен численный алгоритм решения систе-
мы дифференциальных уравнений. Приведены 
результаты расчетов, согласующиеся с экспери-
ментом. 
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As the lateral dimensions of modern integrated circuits are scaled down to the nanometer range, the need for accurate 
models of silicon doping is increased.The manufacturing of modern microelectronics products involves operations leading to a 
formation of complex systems in near-surface regions of a processed material. The rapid thermal processes are highly tran-
sient and are governed by the diffusion and reaction of dopant atoms and defects, and especially by the dynamics of their clus-
ters. Earlier, we have studied various aspects of the modelling of arsenic diffusion in silicon surface regions at rapid thermal 
annealing. In the present work, we consider model of low-energy implanted As diffusion in the Si/Si02 interface region of oxi-
dized silicon substrate. The model is taking into account influence of nonequilibrium defects as well as clustering dependence 
on impurity and electrons concentration. The offered approach allows one to simulate the experimentally observable "uphill" 
diffusion. We suggest that arsenic diffusion occurs due to the formation, migration, and dissociation of the "As^D"^" pairs, where 
As* and D' are the substitutionally dissolved arsenic atom and intrinsic point defect, respectively At a construction of the model 
of point defects evolution we assume that As diffusion occurs substantially by the interstitial mechanism, and diffusion by va-
cancies is less significant. Therefore we consider only the equation describing diffusion of point defects induced by transfer of 
intrinsic interstitial atoms. A thermodynamic approach based on the local equilibrium between the substitutionally dissolved 
arsenic, point defects and the pairs leads to the system of two diffusion equations: the equation of dopant atoms diffusion and 
the equation of diffusion of point defects. In the present work we used special approach to the consideration of the impurity 
transport through Si/SiOj boundary which allows to get rid of artificial parameters such as "boundary transport rate" and con-
sider the impurity concentration to be continuous. Consequently, the proposed model allows simulation of high concentration 
transient enhanced diffusion of As implanted in Si, although this transport process differs substantially from the diffusion proc-
esses described by the Pick's second law. 
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