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Разработаны физико-математические модели и проведено численное моделирование процесса диффузии имплан-

тированных примесей при быстрых термообработках кремниевых структур. Результаты расчетов с достаточной точно-
стью соответствуют результатам экспериментов. Разработан программный комплекс, который интегрирован в систему 
Silvaco ATHENA. Программы комплекса позволяют моделировать процессы низкоэнергетической имплантации ионов B, 
BF2, P, As, Sb, C в кремниевые структуры и последующего быстрого термического отжига. 

 
Введение 

Одной из основных задач субмикронной тех-
нологии ультрабольших интегральных микросхем 
(УБИС) является получение мелкозалегающих p-
n-переходов с необходимыми электрическими 
характеристиками. При создании локальных ле-
гированных областей элементов кремниевых 
УБИС основными технологическими процессами 
являются низкоэнергетическая (с энергиями 0,5–
50 кэВ) имплантация ионов легирующих приме-
сей с последующими быстрыми термообработка-
ми. Сочетание такого рода имплантации и быст-
рого термического отжига (БТО) позволяет изго-
тавливать приборы со сверхмалыми размерами 
переходов [1–4]. При таких технологиях харак-
терно образование профилей примесей сложной 
конфигурации [5, 6]. Экспериментальный подбор 
технологических режимов является дорогостоя-
щим и длительным, поэтому моделирование – 
необходимый инструмент разработки и исследо-
вания используемых процессов, в частности, 
ионной имплантации и диффузионного переноса 
атомов примеси в процессе термообработок. Но 
даже последние версии программного обеспече-
ния, предназначенного для сквозного моделиро-
вания процессов изготовления изделий микро-
электроники, не позволяют достаточно точно про-
гнозировать распределение легирующих приме-
сей при быстрых высокотемпературных термооб-
работках. У поверхности полупроводника расчет-
ные данные, полученные при использовании та-
ких программ, могут существенно отличаться от 
экспериментальных результатов [5–7]. В настоя-
щей работе рассматриваются физико-
математические модели, позволяющие достаточ-
но точно моделировать современные технологи-
ческие процессы создания элементной базы 
УБИС. Приведенные методы и результаты иссле-
дований основаны на наших работах [8–15]. 

Применяемые модели 
Модель ионной имплантации базируется на 

численном решении обратных кинетических  
уравнений Больцмана. Вывод уравнения приве-
ден в работе [15]. Численное решение позволило 
получить пространственные моменты распреде-
ления ионов бора, фосфора, мышьяка, сурьмы, 
BF2 и углерода при имплантации с энергиями от 

500 эВ до 1 МэВ в материалы, применяемые в 
современной кремниевой технологии изготовле-
ния интегральных схем. Для построения двумер-
ных распределений примесей в многослойных 
непланарных структурах применяются методы, 
изложенные в [16–19]. 

В соответствии с современными представле-
ниями, диффузия примесей замещения в полу-
проводниках осуществляется с участием точеч-
ных дефектов — вакансий (V) и собственных ме-
жузельных атомов (I), которые образуют с атома-
ми примеси подвижные примесно-вакансионные и 
примесно-межузельные пары. Как показано в [8, 
20, 21], диффузионный поток примеси можно 
представить в виде 

 ( ) ( )
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Здесь χ – общая концентрация носителей за-
ряда, нормированная к собственной концентра-
ции носителей 

 2 2( ) 4 2e e en n C N C N n n⎡ ⎤χ = = − + − +⎣ ⎦ . (2) 

В (1), (2) приняты следующие обозначения: 
C – концентрация примеси в положении замеще-
ния, N – концентрация примесей противополож-
ного типа проводимости, VC – концентрация ва-
кансий, нормированная на термически равновес-
ную концентрацию; IC – концентрация собствен-
ных межузельных атомов, нормированная на 
термически равновесную концентрацию; ED – 
эффективный коэффициент диффузии атомов 
примеси в поле внутренних упругих напряжений 
по механизму образования вакансионно-
примесных комплексов, FD – эффективный ко-
эффициент диффузии примеси в поле внутрен-
них упругих напряжений по механизму образова-
ния комплексов с собственными межузельными 
атомами. Из закона сохранения и условий (1), (2) 
получаем нелинейное уравнение диффузии: 
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Уравнение (3) рассматриваем в одно-, дву- 
или трехмерной области. Для уравнения (3) при-
меняем граничные условия общего вида 
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где n – вектор нормали к границе моделирова-
ния, параметр 1α  принимает значение 0 либо 1, 

2α  и 3α  – функции, зависящие от учитываемых 
физических явлений на границе области модели-
рования. В частности, при 1 1α = , 2 3 0α = α =  на 
границе имеют место условия отражения. На-
чальные условия задаются имплантационным 
распределением. 

Распределения концентрации точечных де-
фектов VC  и IC  в кремнии описываются квази-
линейными параболическими уравнениями 
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Здесь , ( )V Id C  – коэффициент диффузии; 
,

1, ( )V I
iψ x  – функция, зависящая от эффективной 

скорости дрейфа дефектов в поле внутренних 
упругих напряжений; в слагаемом ,

2
( ) 0V I Cψ >  уч-

тены средняя длина диффузионного пробега де-
фектов и их среднее время жизни; 

3

, ( )V Iψ x  – 
функция, зависящая от скорости генерации де-
фектов. 

Уравнение (5) замыкаем на границе условием 
общего вида 
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где 1α  принимает значение 0 либо 1, 2α  – коэф-
фициент рекомбинации, 3α  – поверхностная дли-
на рекомбинации. Значения концентрации точеч-
ных дефектов в начальный момент времени мо-
гут быть рассчитаны при моделировании процес-
са ионной имплантации явно или согласно моде-
ли «+1» [22]. 

Численное решение нелинейной системы 
уравнений (3)–(6) основано на разностном ло-
кально-одномерном методе в целых шагах [23], 
дающим возможность существенно сократить 
общее число арифметических операций по срав-
нению с прямыми методами. Уравнения для при-
меси решаются совместно с уравнениями для 
дефектов (5). Уравнения диффузии примеси в 
SiO2 и условия сопряжения на границе раздела 
кремний-оксид были формализованы методом, 
изложенным в работе [25]. 

Результаты и обсуждение 
Профили распределения бора в кремнии, по-

лученные с использованием приведенной выше 
модели, а также расчетом с помощью модели 
диффузии CNET [27] программного комплекса 
ATHENA, сравнивались с экспериментальными 

данными. Использование уравнений (1)–(6) по-
зволило достаточно точно моделировать распре-
деление примесей в кремнии после низкоэнерге-
тической ионной имплантации и быстрого отжига 
при различных температурах. На рис. 1 приведе-
но сравнение результатов расчетов с данными 
экспериментов (ВИМС), выполненных в ОАО 
«Интеграл» для распределения бора в кремнии, 
полученного имплантацией ионов BF2 (энергия 
20 кэВ, доза 5·1014 см–2) и отжигом (1050 °C, 30 с). 
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Рис. 1. Распределение бора в кремни после импланта-
ции ионов BF2 (20 кэВ, доза 5·1014 см–2) и отжига при 
1050 °C, 30 с: 1 – после ионной имплантации, ВИМС, 2 – 
после термообработки, ВИМС, 3 – после термообработ-
ки, моделирование, модель CNET, 4 – после термооб-
работки, моделирование, модель (1)–(6) 
 

Результаты расчетов распределения мышьяка 
с использованием рассматриваемых двумерных 
моделей в структуре типичного МОП-транзистора 
приведены на рис. 2. 

 

 
 

 
Рис. 2. Результаты расчетов объемной концентрации 
C(x,y) мышьяка в кремнии: а – полная концентрация As, 
полученная после ионной имплантации (энергия 40 кэВ, 
доза 1·1015 см-2); б – концентрация электрически актив-



 

 

242 
 

Секция 3. Модификация свойств материалов

9-ая Международная конференция «Взаимодействие излучений с твердым телом», 20-22 сентября 2011 г., Минск, Беларусь 
9th International Conference “Interaction of Radiation with Solids”, September 20-22, 2011, Minsk, Belarus 

ного As, после термообработки длительностью 30 с при 
температуре 1000 °С 

Расчеты проводились совместно с программ-
ным комплексом ATHENA. Использовалась под-
ложка кристаллического кремния ориентации 
(100) с концентрацией бора 1014 см–3. Структура 
МОП-транзистора создавалась с применением 
стандартного технологического маршрута фор-
мирования транзистора с LDD (lightly-doped-drain) 
структурой, завершающие операции формирова-
ния легированных областей – имплантация ионов 
мышьяка (50 кэВ, 5·1015 см–3) и последующий от-
жиг (900° С, 30 с) моделировали с использовани-
ем уравнений (1)–(6). Расчеты показали, что рас-
пределение мышьяка после отжига практически 
не зависит от фоновой примеси бора, если уро-
вень легирования бором ниже, чем собственная 
концентрация носителей при температуре отжига. 
Из сравнения рис. 2 а и 2 б видно, что за время 
отжига произошло размытие пика имплантиро-
ванной примеси и перераспределение концен-
трации имплантированного мышьяка в припо-
верхностной области. 

Заключение 
Рассмотренные физико-математические мо-

дели и численные алгоритмы дают возможность 
моделировать технологические процессы низко-
энергетической ионной имплантации и быстрого 
термического отжига полупроводниковых струк-
тур. Разработанный на основе этих моделей про-
граммный комплекс, работающий совместно с 
системой сквозного моделирования процессов и 
приборов интегральной электроники Silvaco 
ATHENA, позволяет использовать модели и ме-
тоды расчета, альтернативные реализованным в 
известных программных продуктах, главным об-
разом в решении задач с малой глубиной форми-
руемых легированных областей. С помощью раз-
работанного программного обеспечения было 
проведено моделирование различных процессов, 
в том числе имплантация ионов B, BF2, P, As, Sb, 
C в кремниевые структуры, соответствующие ти-
пичным сильно легированных мелким активным 
областям элементов УБИС, и последующего бы-
строго термического отжига. Результаты модели-
рования хорошо согласуются с эксперименталь-
ными данными. 
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Physical and mathematical models and numerical simulation of the diffusion of implanted impurities during rapid thermal 

treatment of silicon structures are discussed. The calculation results correspond to the experimental results with a sufficient 
accuracy. A simulation software system has been developed that is integrated into ATHENA simulation system developed by 
Silvaco Inc. This program can simulate processes of the low-energy implantation of B, BF2, P, As, Sb, C ions into the silicon 
structures and subsequent rapid thermal annealing. 


