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Zusammenfassung

Es wurde ein 3D-Simulationsprogramm entwickelt, das die Vorhersage der Topographie
abgeschiedener Schichten ermdglicht. Die 3D-Geometrie wird dabei durch eine Triangulie-
rung der Oberfliche diskretisiert. Dieser Ansatz wurde gewéhlt, da die Oberflichennorma-
lenrichtung direkt bestimmt werden kann und die Anwendung von Teilchenbilanzierungs-
modellen bezogen auf Flidchenstiicke der Oberfliche moglich ist. Weiterhin lassen sich
Raumwinkel, die von Teilen der Oberfldche abgedeckt werden, in einfacher Weise be-
rechnen. Diese Aspekte sind bei der Implementierung physikalischer Modelle fiir Schicht-

abscheideprozesse von hoher Bedeutung.

Es wurde ein Modell fiir die chemische Niederdruckgasphasenabscheidung (LPCVD)
implementiert, das in fritheren Arbeiten flir 2D-Geometrien entwickelt und experimentell
verifiziert wurde. Das Modell geht von reaktiven Teilchen aus, die auf die Oberfl4dche der
Halbleiterscheibe auftreffen. Es wird angenommen, daf3 die freie Weglénge im Gas grof ist
im Vergleich zu den Strukturdimensionen des Substrats. Es miissen somit nur Stde von
Teilchen mit der Oberfliache beriicksichtigt werden. Die Teilchen reagieren nach dem
Auftreffen auf die Oberfléche mit der sogenannten Haftwahrscheinlichkeit. Durch Adsorp-
tion und Desorption stellt sich ein dynamisches Gleichgewicht der Teilchenfliisse mit einer
entsprechenden Schichtwachstumsrate fiir jede Stelle der Oberfléche ein. Eine Erweiterung
des Modells nimmt zwei zu bestimmten Anteilen beitragende Teilchenarten mit verschiede-

nen Haftwahrscheinlichkeiten an.

Bei der 3D-Implementierung wurden Ausdriicke fiir den Teilchentransport zwischen
verschiedenen Oberflichendreiecken und zwischen dem Gas und den Stellen auf der Ober-
flache abgeleitet. Es wurden dazu Algorithmen zur Berechnung der von den Dreiecken zum
Gas hin offenen Raumwinkel sowie der durch andere Dreiecke verdeckten Raumwinkel
entwickelt. Weiterhin war es erforderlich, Verfahren, welche die Sichtbarkeit zwischen
Oberflachendreiecken iiberpriifen, zu entwickeln. Spezielle adaptive Verfeinerungstechniken
fiir die Berechnung des Teilchentransportes zwischen Dreiecken dienen zur Reduzierung des
numerischen Fehlers. Die Teilchenfliisse und damit die Wachstumsraten fiir alle Dreiecke

werden als Losung eines linearen Gleichungssystems bestimmt. Es wurde gezeigt, daf3 die



bei den 2D-Rechnungen verwendeten Ausdriicke aus der 3D-Rechnung fiir sehr lange
Gridben folgen, so dafl die aus Vergleichen von 2D-Simulationen mit Messungen des
Schichtprofiles auf langen Grében gewonnenen Parameter auch in 3D giiltig sind und zur

Vorhersage des Schichtprofiles auf 3D-Geometrien verwendet werden kénnen.

Fir sehr kleine Haftwahrscheinlichkeiten ergeben sich isotrope Schichtprofile, so daB damit
Prozesse wie die Abscheidung von Polysilicium, Siliciumnitrid oder Tantalpentoxid simu-
liert werden konnen. Eine Haftwahrscheinlichkeit von 1 erméglicht die Beschreibung von

Sputterabscheidung.

Fiir die Verschiebung der triangulierten Oberfldche entsprechend der berechneten Schicht-
wachstumsraten wurde ein 3D-Stringalgorithmus entwickelt. Die Knoten der Triangulierung
werden dabei in Abhéngigkeit von den Wachstumsraten der angrenzenden Dreiecke ver-
schoben. Spezielle Prozeduren wurden implementiert zur Reduktion artifizieller Verzerrun-
gen bei der Verschiebung der Oberfléche, zur Verhinderung lokaler und globaler Schnitte

der Oberflache mit sich selbst und zur adaptiven Verfeinerung der Triangulierung.

Simulationsbeispiele zeigen den Einflu der Haftwahrscheinlichkeit. Je grofer diese ist,
desto weniger konnen sich die reaktiven Teilchen in der Struktur verteilen und desto
schlechter wird die Kantenbedeckung. Das Programm wurde zur Simulation der Abschei-
dung von Niedertemperaturoxid (LTO) mit dem Modell ausgehend von zwei Haftwahr-
scheinlichkeiten angewendet. Es wurde dabei auf Parameter aus fritheren Arbeiten, die aus
dem Vergleich von 2D-Simulationen mit 2D-Messungen gewonnen wurden, zurlickgegrif-
fen. Zur Uberpriifung wurden pyramidenformige Locher mittels anisotropen Atzens in
Kaliumhydroxid (KOH)-Losung hergestellt und als Ausgangsstrukturen fiir die LTO-
Abscheidung verwendet. Es besteht eine gute Ubereinstimmung zwischen den experimentel-
len Schichtprofilen und den Simulationen. Die Abscheidung von Wolfram aus Wolframhe-
xafluorid (WF) und Silan (SiH,) 146t sich mit einer Haftwahrscheinlichkeit simulieren. Mit
einem Wert fiir die Haftwahrscheinlichkeit aus der Literatur ergibt sich gute Uberein-
stimmung zwischen publizierten experimentellen Profilen der Abscheidung in ein Kontakt-
loch und der Simulation. Die isotrope Abscheidung von Polysilicium auf pyramidenférmigen
Lochern wurde simuliert. Auch hier zeigte sich gute Ubereinstimmung mit experimentellen

Ergebnissen.



Es wurden Sputterabscheidungen simuliert unter Annahme einer Haftwahrscheinlichkeit der
Metallatome von eins sowie einer isotropen Geschwindigkeitsverteilung der Metallatome.
Es wurden Simulationen ohne und mit Beriicksichtigung von Oberflichendiffusion durch-
geftihrt. Ein Modell zur Berechnung der Oberfléachendiffusion wurde implementiert. Mit
zunehmender Diffusionsldnge ergibt sich dabei eine Verbesserung der Konformitét der abge-
schiedenen Schichten. Es wurden Simulationen der Abscheidung von TiN durch reaktives
Sputtern in Kontaktlocher mit verschiedenen Aspektverhéltnissen durchgefiihrt und die
Bodenbedeckung der abgeschiedenen Schichten bestimmt. Die Ergebnisse stimmen gut mit

experimentellen Daten aus der Literatur iiberein.



Abstract

Shrinking device dimensions and increasing complexity of integrated circuits require the use
of three-dimensional (3D) simulators for predicting the topography of deposited layers. A
3D simulation program has been developed which is capable of calculating the 3D shape of

deposited layers.

For discretizing the surface, a set of triangles is used which allows the direct calculation of
the surface normals as well as the evaluation of particle fluxes and solid angles, necessary for

the implementation of physical models.

A model for low-pressure chemical vapor deposition (LPCVD) has been implemented. This
model had been developed and verified within earlier work. Reactive particles are assumed
to impinge onto the structured substrate, having a mean free path far larger than the device
feature size. In consequence, only particle wall collisions have to be considered. After hitting
the surface, a particle reacts with a certain probability, the so-called sticking coefficient.
Adsorption and desorption lead to a dynamical equilibrium and a corresponding layer growth
rate for each surface position. An extension of the model assumes two contributing species

with two sticking coefficients.

For the 3D implementation of the model, expressions for calculating particle transport
between surface triangles and between surface triangles and the gas volume were derived.
Specific algorithms for calculating the solid angle covered by free gas space or other
triangles with respect to each triangle have been developed. Furthermore, procedures to
check the view between triangles have been implemented. Adaptive refinement for
calculating the particle transport reduces the numerical error. The layer growth rates are
obtained as solution of a system of linear equations. It has been shown that the formulas used
within earlier work on 2D simulation can be derived from the 3D equations in the case of
long trenches. Therefore, the simulation parameters extracted by comparing 2D simulations

to cross sections of trenches can be used for predictive 3D simulations.

Small values of the sticking coefficient lead to isotropic deposition. This allows the



simulation of deposition of materials such as polysilicon, silicon nitride, and tantalum

pentoxide. Assuming a sticking coefficient of one allows simulation of sputter deposition.

For shifting the triangulated surface according to the calculated growth rates, a 3D string
algorithm has been developed. The shift vector for a node depends on the growth rates of the
triangles adjacent to this node. Additional procedures have been developed for reducing
artificial distortions, for preventing local and global surface self intersections, and for the

adaptive refinement of the triangulation.

Simulation examples are shown to demonstrate the influence of the sticking coefficient. Step
coverage becomes worse with an increasing sticking coefficient, as the particles cannot
distribute uniformly over the entire structure. The program was used to simulate the
deposition of low-temperature oxide (LTO) assuming two contributing species with two
sticking coefficients determined within earlier work. To check the predictions, pyramidal
holes were prepared by anisotropic etching of silicon in potassium hydroxide (KOH)
solution. Good agreement between simulation and experiment for LTO layers deposited on
these structures was observed. Tungsten LPCVD from tungsten hexafluoride (WF,) and
silane (SiH,) can be simulated assuming one sticking coefficient. Using a value from
literature, good agreement between simulation and published experimental data can be
achieved. Isotropic deposition of polysilicon into pyramidal holes was simulated and good

agreement with experimental results was observed.

Sputter deposition was simulated assuming a unity sticking coefficient and an isotropic
velocity distribution of the metal atoms. Simulations were carried out both for negligible and
significant surface diffusion. A model for the description of surface diffusion has been
implemented. With increasing surface diffusion length, the conformity of the deposited
layers is improved. Simulations of reactive sputtering of TiN into contact holes with
different aspect ratios were carried out to determine the bottom coverage of the deposited

layers. The results agree well with experimental data from literature.

The basic algorithms, such as those for shifting the surface and for calculating solid angles
covered by parts of the surface, allow implementation of physical models for further

deposition systems, e.g. evaporation, specific sputter processes (e.g. collimated sputtering)
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or other CVD processes. The model equations for calculating the growth rates have to be
incorporated into the code to allow determination of the surface movement according to the
particular deposition process. In the case of sputtering or evaporation, this mainly concerns

geometrical aspects, e.g. additional shadowing by a collimator.



1.  Einleitung

Die stindig zunehmende Komplexitit von integrierten Schaltkreisen sowie die kleiner
werdenden Bauelementedimensionen stellen neue, erhhte Anforderungen an die technolo-
gischen Prozesse, die zur Herstellung von integrierten Schaltungen verwendet werden. Es
wird in besonderem MaBe wichtig, die Prozesse genau kontrollieren zu konnen, da sich
selbst geringfligige Abweichungen der hergestellten Strukturen massiv im elektrischen
Verhalten auswirken kdnnen. Die bei der Entwicklung neuer Generationen von Schaltun-
gen anfallenden Kosten steigen mit der Abnahme der Strukturdimension weiter an und die
Komplexitdt der entsprechenden Produktions- und Forschungsstitten nimmt immer mehr

Zu.

Der Einsatz von Simulationsprogrammen wird in diesem Zusammenhang immer wichti-
ger, da er zeit- und kostensparende Verfahren bietet, um die Resultate von Technologie-
prozessen in Abhingigkeit von ProzeB- und Geréteparametern sowie den EinfluB auf die
entstehenden Bauelemente zu studieren. Mithilfe von Bauelementesimulatoren zur Berech-
nung des elektrischen Verhaltens des Bauelementes und Schaltkreissimulatoren zur Ermitt-
lung des Schaltkreisverhaltens kénnen dann die Prozesse in Hinblick auf die Funktions-

fihigkeit der Schaltung untersucht und optimiert werden.

Weiterhin erlauben Modelle fiir die bei den Halbleiterfertigungsprozessen ablaufenden
Vorginge und deren Verwendung in Simulationsprogrammen eine Untersuchung und
Klidrung der entsprechenden physikalischen oder chemischen Grundlagen, was letztendlich
auch fiir die Verbesserung der Prozesse genutzt werden kann. Auch Untersuchungen, die
wegen relativ geringer Erfolgsaussichten, beispielsweise bei neuen Entwicklungen mit
erheblichem Risiko, aufgrund der hohen Kosten nicht im Labor durchgeflihrt wiirden,
konnen mit Hilfe eines Rechners mit vertretbarem Zeit- und Kostenaufwand realisiert

werden.

Die Moglichkeiten zur Durchfiihrung von Simulationen haben sich in den letzten Jahren
durch die erheblich gesteigerte Leistungsfihigkeit, sowohl in Hinblick auf die Rechenge-
schwindigkeit als auch den Speicherplatz der zur Verfiigung stehenden Rechner, betricht-

lich verbessert. Dies erlaubt die Implementierung auch von umfangreichen und komplexen



Algorithmen, wie sie bei modernen, insbesondere bei dreidimensional (3D) rechnenden,
Simulationsprogrammen bendtigt werden. Dennoch ist darauf zu achten, daB die ver-
wendeten Algorithmen effizient arbeiten, um sicherzustellen, dafl die Simulationen auch
auf iiblichen an Arbeitsplétzen vorhandenen Rechnern (Workstations) innerhalb akzepta-

bler Rechenzeiten durchgefiihrt werden kénnen.

Da es in der Regel schwierig sein wird, von grundlegenden physikalischen Gesetzen
auszugehen, um Prozesse auf atomarer Skala zu beschreiben, werden im Bereich der
ProzeBmodellierung meist Modelle entwickelt, die physikalische oder chemische Gesetz-
méBigkeiten berlicksichtigen und anhand von empirischen Untersuchungen an den ent-
sprechenden makroskopischen Systemen auf ihre Eignung fiir den jeweiligen ProzeB
untersucht werden. Mithilfe dieser Modelle, die auf mathematische Gleichungen fiihren,
werden ProzeBsimulationsprogramme erstellt, in denen die Modellgleichungen gelost
werden, um die Ergebnisse von Technologieprozessen zu berechnen. Weiterfiihrende
Auswertungen konnen dann zur Verfeinerung oder unter Umsténden auch zur Korrektur

des Modells eingesetzt werden.

Eingesetzt werden Prozefsimulatoren fiir die Beschreibung von Lithographie, Atzen,
Schichtabscheidung, Epitaxie und Oxidation, d.h. flir Prozesse, die mit einer Veréinderung
der Topographie verbunden sind, sowie flir Ionenimplantation und Diffusion, die zum
Einbringen bzw. Aktivieren von Dotierungen verwendet werden. Weiterhin kann der
EinfluB einer thermischen Behandlung auf spezielle Eigenschaften des Materials, bei-
spielsweise in Hinblick auf Mikrostruktur, Phasenbildung oder auch Modifikationen der

Oberfliche durch Materialfliisse, untersucht werden.

Prozesse, welche die Topographie verdndern, haben eine hohe Bedeutung hinsichtlich der
weiteren Verkleinerung der Bauelementedimensionen. Die erreichbaren Auflésungen, z.B.
bei Lithographie- oder Atzschritten, wirken sich direkt auf die minimal méglichen GréBen
der Bauelemente aus. Simulatoren fiir Topographieschritte haben eine entsprechend hohe
Bedeutung. Weiterhin erméglichen diese Programme auch, die Geometrie von Bauelemen-
ten oder Kontaktierungsleitungen in geeigneter diskretisierter Form auszugeben, so daB sie
beispielsweise fiir Bauelemente- oder Signaliibertragungssimulationen als Eingabeinforma-

tion verwendet werden kénnen.
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Bei neuen Generationen von integrierten Schaltungen wird die Signalverarbeitungs-
geschwindigkeit in immer hoherem MaBe durch die parasitdren Kapazitdten und Wider-
stinde der Kontaktierungsleiterbahnen der Bauelemente bestimmt. Die Kontaktierungen
miissen daher so vorgenommen werden, daB diese storenden Einfliisse moglichst gering
werden. Hierzu ist es nétig, eine Technologie zur Verfiigung zu haben, die neben ge-
eigneten Dielektrika mit niedrigen Dielektrizitdtskonstanten fiir Zwischenisolierungs-
schichten auch die Herstellung von Leiterbahnen mit geringem Durchmesser ermdglicht.
Hiermit sind jedoch Probleme verbunden, die z.B. durch die hohere Anfilligkeit fiir
Elektromigration oder durch die Schwierigkeit, schmale und tiefe Kontaktlocher auf-
zufiillen, hervorgerufen werden. Hier ergeben sich wichtige Anwendungen fiir Programme
zur Topographiesimulation, um Prozesse wie das Atzen oder das Auffiillen von Kon-
taktléchern zu berechnen. Auftretende Gaseinschliisse nach Abscheidung eines Metalls in
ein Kontaktloch konnen vorausbestimmt werden, und die Prozesse kénnen hinsichtlich der
Minimierung der Einschliisse verbessert werden. Die Oberfliche der abgeschiedenen
Schicht steht in diskretisierter Form zur Verfligung und kann als Eingabe fiir Simulatoren

zur Berechnung des elektrischen oder thermischen Verhaltens verwendet werden.

Eine andere Anwendung ist die Abscheidung von Siliciumdioxid (SiO,) in Isolations-
griben, wo eine nicht gleichférmige Schichtdicke kritisch ist, da nach SchlieBen des
Grabens, z.B. durch Auffiillen des Grabens mit Polysilicium, Gaseinschliisse zuriick-
bleiben konnen, die bei nachfolgenden Atzschritten wieder gedffnet werden und damit

negative Einfliisse haben koénnten.

Frither war in vielen Fillen eine zweidimensionale (2D) Beschreibung der Geometrie fiir
Simulationen mit akzeptabler Genauigkeit ausreichend. Man konnte davon ausgehen, daf3
sich die betrachtete Struktur in einer Raumdimension nur sehr wenig oder gar nicht
andert. Im Zusammenhang mit Bauelementen, die Abmessungen von einigen Mikrometern
hatten, war diese Annahme oft gerechtfertigt. Fiir aktuelle Strukturdimensionen im
Submikrometer-Bereich stellt die zweidimensionale Betrachtungsweise in der Regel keine
befriedigende N#herung mehr dar. Es ist daher nétig, auf 3D-Simulationsprogramme
umzustellen. An diese Programme sind als Anforderungen zu stellen, daf sie {iber eine
geeignete Datenstruktur zur Reprisentierung beliebiger Strukturen verfiigen, und daf die

Berechnungen entsprechend der verwendeten Modelle vollstdndig dreidimensional sind.
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Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein 3D-Topographiesimulator entwickelt und ein physika-
lisches Modell fiir die chemische Niederdruckgasphasenabscheidung (LPCVD)
implementiert. Dieses Modell war fiir die Verwendung in 2D-ProzeBsimulatoren
entwickelt [Wil92a][Is191][Cal90a][Cal91a] und fiir verschiedene Abscheidesysteme, z.B.
Siliciumdioxid [Wil92b][Wil92c], Wolframsilicid [Sai92][Has93] und Wolfram [Has93],
anhand von Messungen an 2D-Geometrien, d.h. langen Griben, experimentell bestitigt
worden. Hier bietet sich damit die Mdglichkeit, die extrahierten Parameter, die auch fiir
den dreidimensionalen Fall giiltig sein miissen, wenn das Modell die Vorginge korrekt
beschreibt, fiir die 3D-Simulationen zu verwenden, um die Ergebnisse der entsprechenden
Abscheideprozesse fiir 3D-Geometrien wie z.B. tiefe Kontaktlécher vorauszusagen und
damit Messungen, die fiir 3D-Strukturen in der Regel mit betréchtlichen Schwierigkeiten
verbunden sind, zu ersetzen. Die Mdglichkeit, physikalische Modelle durch 2D-Messun-
gen zu kalibrieren und dann mit Hilfe der gewonnenen Parameter 3D-Simulationen durch-
zufiihren, um damit schwierige oder gar nicht durchfiihrbare Messungen zu ersetzen, gilt
nicht nur fiir die Simulation von Topographieprozessen sondern allgemein und stellt einen
wichtigen Aspekt der 3D-ProzeBsimulation dar. Im Rahmen dieser Arbeit wurde das
LPCVD-Modell durch spezielle Parameterwahl ebenfalls zur Simulation der Schicht-
abscheidung durch Sputtern eingesetzt, wobei Simulationen ohne und mit Berticksichti-

gung von Oberfldchendiffusion der Metallatome durchgefithrt wurden.
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2.  Grundlagen der chemischen Gasphasenabscheidung

2.1  Herstellung diinner Schichten

Diinne Schichten treten bei der Herstellung hochintegrierter Schaltkreise in groBer Vielfalt
auf und besitzen eine hohe Bedeutung hinsichtlich ihrer Eigenschaften. Diese kdnnen sich
in erheblichem Mafle von denen des massiven Korpers aus dem gleichen Material unter-
scheiden. Der Grund hierflir liegt in den Proportionen einer diinnen Schicht, da die
Eigenschaften entscheidend von Oberfldcheneffekten bestimmt werden. Auch die Methode
der Herstellung ist von erheblicher Bedeutung fiir die sich ergebenden Eigenschaften. Die
Struktur abgeschiedener Schichten kann von einkristallin bei der Epitaxie liber polykristal-

lin bis hin zu amorph sein.

Man kann die Verfahren zur Herstellung von diinnen Schichten in zwei Kategorien
einteilen. Bei den Verfahren der ersten Kategorie wird eine Schicht durch Wechselwir-
kung mit dem Substratmaterial im Sinne einer chemischen Reaktion aufgebracht. Dies
trifft zum Beispiel auf den Vorgang der Oxidation zu, wo sich das Oxid durch Reaktion

von angeliefertem Sauerstoff und Substratmaterial bildet.

Die andere Klasse von Verfahren sind solche, bei denen keine direkte Reaktion mit dem
Substratmaterial stattfindet. Oberfldcheneigenschaften kdnnen natiirlich dabei durchaus
einen EinfluB auf die ablaufenden Vorginge haben. Unter diese Kategorie fallen die
physikalischen (physical vapor deposition, PVD) und die chemischen (chemical vapor
deposition, CVD) Verfahren. Bei den PVD-Verfahren wird Material auf physikalischem
Wege, z.B. durch Sputtern oder durch ElektronenbeschuB}, von einem Festkorper abgetra-
gen, lagert sich an der Oberfldche des Substrates an und fiithrt damit zur Schichtbildung.
Bei den CVD-Verfahren werden Gasphasenbestandteile an der Oberflidche oder im Gasvo-
lumen zur Reaktion gebracht. Das Reaktionsprodukt bildet den aufwachsenden Film.
Weiterhin kann eine diinne Schicht auch noch durch Aufbringen einer Fluissigkeit und

anschlieBendes Trocknen hergestellt werden.

Fiir die Verwendung in integrierten Schaltkreisen miissen die abgeschiedenen Filme

bestimmten Kriterien geniigen. Erwiinscht sind in der Regel eine gleichméBige Dicke iiber
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eine Halbleiterscheibe, gute Kantenbedeckung, gute Haftung, hohe Reinheit, steuerbare
Zusammensetzung bzw. Stéchiometrie, moglichst wenige UnregelméBigkeiten des Materi-
als auf mikroskopischer Skala, sowie gute elektrische Eigenschaften. Die chemische
Gasphasenabscheidung (CVD) bietet in dieser Hinsicht viele Vorteile, wie zum Beispiel
die Moglichkeit, die chemische Zusammensetzung zu variieren, die hohen erreichbaren
Reinheiten der Schichten, sowie eine wirtschaftliche und gut kontrollierbare ProzeBfiih-

rung.

2.2 Chemische Gasphasenabscheidung

Einen CVD-Proze kann man in mehrere Schritte unterteilen. Die Gasmischung wird in
eine Reaktionskammer gebracht. Es konnen Reaktionen in der Gasphase stattfinden, die
bestimmte Zwischenprodukte liefern. Die Molekiile der eingeleiteten Gase sowie eventuel-
le Zwischenprodukte bewegen sich zum Substrat und werden dort adsorbiert. Durch eine
Reaktion konnen die Teilchen in den Film eingebaut werden und somit zum Schicht-
wachstum fiihren. Die bei den Reaktionen entstehenden Nebenprodukte diffundieren vom
Substrat weg und werden durch die Gasstromung abgeflihrt. Finden Reaktionen in der
Gasphase statt, spricht man von homogenen Reaktionen, finden sie direkt an der Substrat-
oberfldche statt, sind es heterogene Reaktionen. Fiir eine gute Schichtqualitit sind in der
Regel heterogene Reaktionen zur Bildung des abzuscheidenden Materials erwlinscht. Es
konnen aber auch in der Gasphase durch homogene Reaktionen Zwischenprodukte
gebildet werden, die nach einer Reaktion an der Oberfliche des Substrates, d.h. einer

heterogenen Reaktion, zur Abscheidung des Materials fiihren.

Je nachdem, ob die Anlieferung der Bestandteile, die zur Reaktion gebracht werden, an
die Oberfliche oder die Reaktionsrate der bestimmende Schritt flir die resultierende
Abscheiderate ist, spricht man von massentransportbegrenzter bzw. reaktionsbegrenzter
Abscheidung. Die Massentransportrate héngt nur relativ schwach von der Temperatur ab,
wihrend die Reaktionsrate einem Arrhenius-Gesetz folgt. Daher begrenzt bei tiefen
Temperaturen die Reaktionsrate und bei héheren der Massentransport die Abscheiderate.
Fiir eine gleichméBige Beschichtung ist im ersten Fall eine moglichst konstante Tempera-

tur anzustreben, im zweiten Fall ist auf eine gleichméBige Versorgung mit den Reaktions-
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gasen zu achten. Je nach dem Druck, bei dem ein CVD-System betrieben wird, unter-
scheidet man Atmosphérendruck (atmospheric pressure CVD, APCVD)-Systeme und
Niederdruck (low pressure CVD, LPCVD)-Systeme. APCVD-Systeme arbeiten oft
massentransportbegrenzt, wéihrend bei LPCVD-Systemen aufgrund des hohen Diffusions-
koeffizienten der Molekiile bei reduziertem Druck in der Regel von einer reaktions-

begrenzten Abscheidung auszugehen ist.

Ein CVD-Abscheidesystem besteht im wesentlichen aus einer beheizten oder anderweiti-
ger Energiezufuhr ausgesetzten Reaktionskammer (auch Reaktor genannt), in welche die
ProzeBgase, deren EinlaBrate mittels Massenflu8-Kontrollgerdten gemessen und eingestellt
werden kann, kontinuierlich zugefiihrt werden. Die bei der Abscheidereaktion entstehen-
den Nebenprodukte sowie unverbrauchte Reaktionsgase und gegebenenfalls Trigergase

werden ebenfalls kontinuierlich aus der Reaktionskammer abgepumpt.

CVD-Systeme werden in verschiedene Kategorien eingeteilt. Neben der Differenzierung
hinsichtlich des Druckes, bei dem sie betrieben werden (wie oben erldutert), unterscheidet
man HeiBwand- und Kaltwandreaktoren, je nachdem ob die Winde der Reaktionskammer
mit erwdrmt werden, wie bei der Beheizung mittels eines Widerstandes, oder nicht.
Kaltwandreaktoren haben den Vorteil, daB an den Winden keine Schicht abgeschieden
wird und damit die regelméBigen Reinigungsprozeduren des Systems, die bei Heilwan-
dreaktoren erforderlich sind, entfallen. Die Beheizung kann bei den Kaltwandreaktoren
z.B. durch Lampen erfolgen, welche die Scheiben, auf denen abgeschieden wird, nicht
aber die Winde des Reaktors erwdrmen. Dies ist bei der schnellen thermischen CVD
(rapid thermal CVD, RTCVD) der Fall. Weiterhin ist es méglich, Suszeptoren (Sub-
strathalter) zu verwenden, die sich durch die Strahlung der Lampen erwdrmen. Eine
zusitzliche Kiihlung der Reaktorwénde (durch Wasser oder Gas) kann in beiden Fillen

noch erforderlich sein.

Im Fall der LPCVD-Systeme werden neben der Methode der Beheizung durch einen
Widerstand noch andere Methoden der Energiezufuhr angewendet, um bei niedrigerer
Temperatur eine akzeptable Reaktionsfreudigkeit der Prozegase und damit eine hinrei-
chend groBe Abscheiderate zu erreichen. Die niedrige Temperatur ist erwiinscht, um

Schiadigungen des Substrates, z.B. an Aluminiumleiterbahnen, wie sie bei zu hohen
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Temperaturen auftreten konnen, zu verhindern.

Bei der plasmaunterstiitzten CVD (plasma enhanced CVD, PECVD) wird eine Nieder-
druck-Glimmentladung zur Erzeugung einer hohen Konzentration von reaktiven freien
Radikalen benutzt. In der Regel wird das Plasma durch eine Hochfrequenzentladung
erzeugt. Temperaturen ab etwa 200 °C ermdglichen dann die Abscheidung mit hinreichen-
der Abscheiderate und akzeptabler Schichtqualitit. Die bei PECVD auftretenden Ab-
scheidereaktionen sind sehr verschiedenartig und komplex, so dal PECVD-Schichten in
der Regel nicht stochiometrisch zusammengesetzt sind. Weiterhin kann der Einschlufl von
Nebenprodukten in die Schichten ein Problem darstellen. Photonenunterstiitztes CVD
(photon induced CVD, PHCVD) bietet die Mdglichkeit, bei besonders niedrigen Tempera-
turen bis hinab zu Raumtemperatur arbeiten zu kénnen. Photonen mit hoher Energie und
Intensitdt werden dabei entweder zum Heizen der Substratoberfliche oder zum Dis-
soziieren und Anregen der Molekiile verwendet. Die Anregung der Molekiile kann auch
iiber einen beigemischten Katalysator, in der Regel ist das Quecksilberdampf, erfolgen.
Bei Anregung der Gasmolekiile sind besonders niedrige Substrattemperaturen erreichbar.
Als Photonenquellen werden entweder UV-Lampen, meistens Niederdruckentladung-

Quecksilberlampen, oder Excimer-Laser verwendet.

Da die Abscheidung bei LPCVD-Prozessen in der Regel reaktionsbegrenzt stattfindet, ist
die genaue Kontrolle der Gasfliisse nicht so kritisch wie die Regelung der Temperatur, die
meist einfacher zu handhaben ist, und die Systeme kdnnen auf eine grofere Kapazitit von

Scheiben, die gleichzeitig prozessiert werden, ausgelegt werden.

Ein Beispiel fiir einen Reaktor, wie er in vielen Féllen bei LPCVD-Prozessen eingesetzt
wird, ist in Abb. 2.1 dargestellt. Es handelt sich um einen Horizontalrohr-Heiflwand-
LPCVD-Reaktor, bei dem die Erwdrmung mittels einer 3-Zonen-Widerstandsheizung
durchgefiihrt wird. Die Scheiben stehen aufrecht in Quarzglas-Booten und haben einen
Abstand von typischerweise 10 mm. Die Aufnahmekapazitéit derartiger Reaktoren kann bis
zu 200 Scheiben betragen. Bei dem gezeigten System werden die ProzeBgase auf der
linken Seite zugefiihrt und rechts am anderen Ende des Rohres abgepumpt. Die Beschik-
kung des Systems erfolgt durch die Tiir auf der linken Seite des Reaktors. Eine Abnahme

der Reaktandenkonzentration ldngs des Rohres durch den Verbrauch zur Schichtabschei-
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Abb. 2.1 Horizontalrohr-HeiBwand-LPCVD-Reaktor [Kle95].

dung kann durch ein Temperaturgefille entlang des Rohres ausgeglichen werden, wobei
eine Abhédngigkeit der Schichteigenschaften von der Abscheidetemperatur problematisch
sein kann. Eine Alternative besteht darin, die Reaktandenverarmung dadurch zu reduzie-
ren, daB die Gase an mehreren Stellen, verteilt {iber das Rohr, durch sogenannte Injekto-
ren eingefiihrt werden, so dafl die Temperatur im gesamten Rohr auf einem Wert gehalten

werden kann.

Die Substanzen, die mittels CVD-Prozessen in der Halbleitertechnologie abgeschieden
werden, sind hauptséchlich Polysilicium, Siliciumdioxid, Siliciumnitrid, aber auch Metal-
le. Polysilicium wird bei Niederdruck und Temperaturen zwischen 550 und 650 °C durch
die thermische Zersetzung von Silan (SiH,) abgeschieden. Siliciumdioxid (SiO,) kann in
verschiedenen Temperaturbereichen und bei verschiedenen Driicken abgeschieden werden.
Bei der Tieftemperaturabscheidung (300 bis 450 °C) durch LPCVD, APCVD oder
PECVD wird SiH, mit Sauerstoff zur Reaktion gebracht. Im mittleren Temperaturbereich
(650 bis 750 °C) wird SiO, in LPCVD-Prozessen durch die Zersetzung von Tetraethyl-
orthosilicat (Si(OC,Hs),, auch TEOS genannt) abgeschieden. Bei hohen Temperaturen um
900 °C kann SiO, (high-temperature-oxide: HTO) in einem LPCVD-ProzeB durch die
Reaktion von Dichlorsilan mit Distickstoffoxid gebildet werden. Siliciumnitrid kann in
LPCVD-Prozessen bei 700 bis 800 °C durch Reaktion von Dichlorsilan mit Ammoniak
oder in PECVD-Prozessen bei 200 bis 400 °C durch Reaktion von Silan mit Ammoniak

oder Stickstoff abgeschieden werden.
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CVD-Verfahren werden in letzter Zeit auch vermehrt zur Abscheidung der Metalle
Wolfram [Hai95], Kupfer [Tor95] und Titan [Web95] sowie von Titannitrid [Web95]
oder Wolframsilicid [Sai92] eingesetzt, da sie den Sputter- und Aufdampfverfahren
hinsichtlich der Kantenbedeckung der abgeschiedenen Schichten deutlich iiberlegen sind.
Dies kommt insbesondere bei Kontaktlschern mit groBem Verhéltnis von Tiefe und
Durchmesser, die bei hochintegrierten Schaltungen auftreten und besonders schwierig auf-
zufiillen sind, zum Tragen. Weiterhin kdnnen auch die Dielektrika Tantalpentoxid (Ta,O,)
[Rau93a] und Titandioxid (TiO,) [Rau93b] mittels CVD-Prozessen abgeschieden werden.

In Kap. 6 wird die Anwendung des im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Programmes
zur 3D-Simulation der Topographie von Schichten, die mit LPCVD abgeschieden wurden,
anhand der LPCVD von Niedertemperaturoxid (LTO), anhand der LPCVD von Wolfram
aus Wolframhexafluorid (WF,) und SiH, und anhand der LPCVD von Polysilicium

erldutert, und es werden Simulationsergebnisse mit experimentellen Daten verglichen.
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3.  Simulation von Topographieprozessen

Die Topographiesimulation im Bereich der Halbleitertechnologie befaBit sich mit allen
ProzeBschritten, die eine Verdnderung der Geometrie der betrachteten Struktur
herbeifiihren. Darunter zu rechnen sind Lithographie, Atzen, Schichtabscheidung und in
bedingtem Mafle auch Epitaxie und Oxidation. Bei der Epitaxie miissen dabei noch die
strukturellen Eigenschaften ermittelt werden, bei der Oxidation miissen die Konzentration

des Sauerstoffs und sich ausbildende Spannungen im Material ebenfalls simuliert werden.

Zweidimensionale Simulatoren, welche die Simulation von Topographieschritten
ermoglichen, stehen in ausgereifter Form zur Verfligung, z.B. STORM [Lor93], SPEEDIE
[McV90], EVOLVE [Zir93] oder SIMBAD [Smy91]. Auf dem Gebiet der dreidimensio-
nalen Topographiesimulation sind verschiedene, zum Teil kommerziell erhéltliche Pro-
gramme zur Simulation der Lithographie vorhanden, z.B. SOLID [Hen90] und SAMPLE
[Sch93], wihrend im Bereich Atzen und Schichtabscheidung die entsprechenden Program-

me gréftenteils noch im Entwicklungsstadium sind.

Besonders wichtig ist die Anwendung der dreidimensionalen Topographiesimulation flir
Geometrien, bei denen eine 2D-Beschreibung bzw. Modellrechnung zu sehr groBen
Fehlern fiihrt. Dies sind z.B. tiefe Kontaktlocher, bei denen die Berechnungen, die aus
dem verwendeten Modell resultieren, dreidimensional durchgefiihrt werden miissen. Unter
der Annahme, daB es sich bei dem betrachteten Loch um eine rotationssymmetrische
Geometrie handelt, kann die Topographiebeschreibung jedoch zweidimensional
vorgenommen werden, da die Geometrie durch Definition ihres Querschnittprofiles
vollstindig bestimmt ist. Programme, die 3D-Modellrechnungen und 2D-Geometrie-
beschreibung verwenden [Cal90b][Wul91], sind damit eingeschrinkt auch fiir 3D-Geome-

trien verwendbar.

Im allgemeinen Fall 148t sich die Geometrie einer Struktur aber nicht durch ein 2D-Profil
beschreiben. Ein einfaches Beispiel hierfiir ist bereits ein wiirfelférmiges Kontaktloch, das
zwar eine gewisse Symmetrie aufweist, jedoch insbesondere nach Aufwachsen einer
ungleichméBig dicken Schicht nicht mehr vollstdndig durch ein 2D-Profil beschrieben

werden kann. In der Regel wird man also darauf angewiesen sein, sowohl das Modell als
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auch die Geometrie dreidimensional zu behandeln.

Im folgenden werden die beiden hauptséchlich verwendeten Ansétze zur Topographie-
diskretisierung beschrieben und hinsichtlich ihrer Anwendbarkeit fiir bestimmte Topo-

graphieprozesse diskutiert.

Zusitzlich gibt es noch das sogenannte Ray-Trace Verfahren [Jew77][Mat85], das
iberwiegend zur Simulation von Lithographieprozessen eingesetzt wird und bei dem eine
Oberfliche oder Grenzfliche durch eine Menge von Punkten beschrieben wird, die
wihrend der Simulation auf Trajektorien bewegt werden, welche aus dem jeweils

verwendeten Modell berechnet werden.

3.1  Zelluliire Topographiebeschreibung

Bei der zelluldren Topographiebeschreibung einer geometrischen Anordnung von Materia-
lien wird das Gebiet, das flir die Simulation von Interesse ist, in einzelne Zellen aufge-
teilt. Im einfachsten Fall sind diese Zellen Quadrate (2D) oder Wiirfel (3D). Jeder Zelle
wird dabei ein bestimmter Materialindex zugeordnet, wodurch die resultierende Struktur
vollstindig charakterisiert ist und eine explizite Angabe von Grenzflichen zwischen
verschiedenen Materialien nicht mehr notwendig ist. Bestimmte Programme verwenden
zusitzlich eine explizite Charakterisierung der Grenzzellen, um den Diskretisierungsfehler
zu vermindern, indem z.B. fiir jede Zelle ein Z#hler gesetzt wird, der es ermdglicht, eine

Zelle, die nicht vollstdndig mit Material gefiillt ist, zu beschreiben [Hen90].

Angewandt wurde die Zellendiskretisierung zunéchst hauptsdchlich zur Simulation von
Lithographieschritten [Jon81][Hen90], dient aber mittlerweile auch als Grundlage fiir
Simulatoren, die Atz- oder Abscheideprozesse simulieren [Str95][Sch94]. Modifizierte
Zellbeschreibungen verwenden allgemeine quaderformige Zellen [Wes94], die je nach den

notwendigen Genauigkeitsanforderungen entsprechend verfeinert und angepafit werden.

Beispiele fiir zelluldire Topographiediskretisierungen sind in Abb. 3.1 und Abb. 3.2

gezeigt. Es handelt sich dabei um die Diskretisierung eines zylinderférmigen Kontaktlo-
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ches. Fiir die 2D-Diskretisierung, bei der die Querschnittsfliche der Geometrie durch
quadratische Zellen reprisentiert wird, ist das Ergebnis in Abb. 3.1 gezeigt. Die einge-
zeichneten Zellen stellen Materialzellen (z.B. Silicium) dar, wéhrend das Vakuum (oder
Gas) ebenfalls in Zellen der gleichen GroBe unterteilt ist, die der Ubersicht wegen nicht
mit eingezeichnet sind. Die 3D-Beschreibung verwendet Wiirfel, um die Geometrie

darzustellen. In Abb. 3.2 ist die Grenzfliche zwischen Material und Vakuum dargestellt.

Abb. 3.1 2D-Darstellung eines Kontaktloches, diskretisiert mit quadratischen
Zellen.

Abb. 3.2 3D-Darstellung eines Kontaktloches, das mit Wiirfeln diskretisiert ist.
Dargestellt ist die Grenzfldche zwischen Material und Vakuum.
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Aus den Darstellungen ist auch erkennbar, dafl die Aufnahme der entsprechenden Daten-
sdtze erheblichen Speicherplatz benétigt, da innerhalb der einzelnen Materialien alle
Zellen explizit mit dem jeweiligen Materialindex versehen abgespeichert werden miissen.
Fiir eine hinreichend gute Auflésung, z.B. fiir eine detaillierte Darstellung eines Kontakt-
loches, muB man im dreidimensionalen Fall von einer Zellenzahl von etwa 10° ausgehen.
Das Simulationsgebiet wird dabei in jeder Raumrichtung in etwa 100 diskrete Abschnitte
unterteilt. Darstellungen mittels verschieden groBer Wiirfel oder Quader reduzieren diesen
Bedarf, erfordern aber héheren Implementierungsaufwand und ldngere Rechenzeiten bei

der Behandlung.

Ein weiteres Problem bei der Zellendiskretisierung ist, dal die Oberflaichen und Grenz-
flachen eine kiinstliche Stufung aufweisen, die, neben Problemen hinsichtlich des Spei-
cherplatzes fiir eine genaue Beschreibung, zu prinzipiellen Problemen bei der Implemen-
tierung bestimmter Modelle fiihren kann. Die Normalenrichtung, die bei vielen Modellen
benotigt wird, ist nicht direkt aus der Diskretisierung zu ermitteln, sondern es sind
spezielle zusitzliche Algorithmen erforderlich. Eine Mdglichkeit, die Normalenrichtung
an einem Oberfldichenpunkt zu bestimmen, besteht darin, in einem gewissen Raumbereich
um den Punkt herum die Normalenrichtungen der exponierten Zellenfldchen zu mitteln
[Lei95]. Ein schwieriger zu 16sendes Problem ist, da8 die Oberflichenelemente der durch
Zellen diskretisierten Oberfldche keine realen Oberfldchenelemente repriasentieren. Auch
die Gesamtoberfldche der diskretisierten Struktur liegt in nicht planaren Gebieten in der
Regel iiber dem Wert fiir die reale Oberflédche. Diese Phdnomen ist zweidimensional in

Abb. 3.3 am Beispiel eines V-formigen Grabens demonstriert.

Abb. 3.3 2D-Diskretisierung eines V-formigen Grabens. Durchgezogene Linie:
Oberfldche der diskretisierten Struktur; gestrichelte Linie: reale Struk-
tur.
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Eingezeichnet sind die reale Oberflache und die Oberfliche der diskretisierten Struktur.
Die Oberfliche im Bereich der Seitenwénde des Grabens, wie sie sich bei der diskre-
tisierten Struktur ergibt, ist um einen Faktor von etwa 1,4 gr6Ber als die Oberfldche der
realen Struktur. Dazu kommt noch, daB} die Orientierungen der Oberflichenelemente der
diskretisierten Struktur nicht die Orientierung der realen Oberfliche wiedergeben, da sie
stets in Richtung der Koordinatenachsen zeigen. Diese kiinstliche VergroBerung der
Oberfliche und Modifizierung der Normalenrichtung fiihrt dazu, daB Modelle, die mit
Teilchenbilanzen und Adsorptions- und Emissionsraten bezogen auf Flachen und Fldchen-
orientierung rechnen, nicht oder nur unter paralleler Verwendung einer polygonalen
Diskretisierung angewandt werden konnen. Beispielsweise wire fiir die Struktur in Abb.
3.3 unter Annahme einer konstanten richtungsunabhéngigen Zahl eintreffender Teilchen
pro Zeit und Fliche die angelieferte Teilchenzahl im Bereich der Grabenflanken fiir die
diskretisierte Struktur etwa 1,4 mal so grof wie fiir die reale Struktur. Furr die Implemen-
tierung von Modellen, die eine Oberflichendiskretisierung mit realen Fldchenelementen
erfordern, ist es daher zweckmaBig, auf polygonale Oberflaichendiskretisierungen zuriick-

zugreifen.

Zur Simulation von Prozessen mit einer durch Zellen gegebenen Geometrie miissen
entsprechend dem verwendeten Modell Zellen entfernt (bei Atzprozessen oder
Entwicklung von Fotolack) oder hinzugefligt werden (bei Abscheideprozessen). Die
Entfernung bzw. Hinzufligung der Zellen wihrend der Simulation hingt dann von der
Abtrage- bzw. Abscheiderate, von der Simulationszeit und von der Zahl der zum
angreifenden bzw. als Quelle flir die Abscheidung agierenden Medium hin freien Flédchen
der jeweils betrachteten Zelle ab. Zusétzlich kann die Oberflachennormalenrichtung
Beriicksichtigung finden, um z.B. einen anisotropen AtzprozeB mit richtungsabhingiger

Atzrate zu simulieren.

Eine andere Methode [Str95] verwendet sogenannte strukturierende Elemente, deren
rdumliche Abmessungen von der jeweiligen Abtrage- bzw. Abscheiderate abhidngen. Im
zweidimensionalen Fall ist ein solches Element ein Kreis oder eine Ellipse, im
dreidimensionalen Fall eine Kugel oder ein Ellipsoid. Bei der Simulation werden dann die
Zellen entfernt bzw. hinzugefiigt, die innerhalb der Elemente liegen, wobei die Mittel-

punkte der Elemente auf die Mittelpunkte der Oberfldchenzellen gesetzt werden.
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Angewandt wird die Zellendiskretisierung auch zur Monte-Carlo-Simulation von
Abscheideprozessen. Ein Ansatz zur Simulation der chemischen Gasphasenabscheidung
(CVD) [Cor94] benutzt représentative Teilchen, die auf einem 2D-Zellen-Gitter bewegt
werden. Berticksichtigt werden dabei St68e zwischen Teilchen im Gas, St6Be zwischen
Teilchen und der Oberfldche, sowie die Bewegung von Teilchen entlang der Oberflache.
Die Zahl der St6Be zwischen Teilchen im Gas héngt ab von der Knudsen-Zahl K, (defi-
niert als das Verhiltnis zwischen mittlerer freier Weglédnge der Teilchen im Gas und der
Strukturbreite). Fiir sehr grofe K, konnen die Sto8e zwischen Teilchen gegeniiber denen
der Teilchen mit der Struktur vernachldssigt werden. Dieser Grenzfall ist bei niedrigen
Driicken (z.B. bei LPCVD-Prozessen) gegeben. Fiir die Beschreibung der TeilchenstdBe
mit der Wand wird die sogenannte Haftwahrscheinlichkeit verwendet, die angibt, mit
welcher Wahrscheinlichkeit ein Teilchen nach Auftreffen auf eine Wand in den auf-
wachsenden Film eingebaut wird. Zur Verbesserung der Genauigkeit wird das Simula-
tionsgebiet in der Nzhe der Oberflache in eine feinere Zellenstruktur unterteilt. Ein

Beispiel flir eine solche Simulation [Cor94] ist in Abb. 3.4 dargestellt.
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Abb 3.4 Monte-Carlo-Simulation von CVD-Abscheidung in einen langen Graben.
Knudsen Zahl = 0,1; Haftwahrscheinlichkeit = 1,0 [Cor94].

C"' \\\\ \\\

Es handelt sich dabei um die Simulation einer CVD-Abscheidung fiir einen unendlich
lang ausgedehnten Graben unter Annahme einer Knudsen Zahl von 0,1 und einer Haft-

wahrscheinlichkeit von 1, d.h. jedes auf eine Wand auftreffende Teilchen wird in die
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aufwachsende Schicht eingebaut. Ferner wurde der Einflu der Oberflichendiffusion
vernachldssigt, d.h. die Bewegung der Teilchen entlang der Oberfléche blieb unberiick-
sichtigt. Die Struktur wurde als symmetrisch beziiglich der Grabenmitte angenommen.
Man erkennt, daB es mit dieser Methode méglich ist, die Mikrostruktur der abgeschiede-
nen Filme zu simulieren. Ein weiterer Vorteil dieses Verfahrens ist es, dal Sté8e zwi-
schen den Teilchen im Gas oder Oberflichendiffusion einfach mitsimuliert werden
kénnen. Ein Hauptproblem bei den Monte-Carlo-Verfahren ist jedoch der hohe Bedarf an
Rechenleistung, insbesondere bei Geometrien, bei denen keine bestimmten Symmetrien
vorliegen und die damit vollstindig dreidimensional behandelt werden miissen. Fiir
Rechnungen wie das gezeigte Beispiel werden auf einer modernen Workstation Zeiten um
1 Stunde benétigt [Cor94], wihrend analytische Simulationen [Wil92a] mit Rechenzeiten

von kleiner als 1 Minute auskommen.

3.2  Segmentiire Topographiebeschreibung

3.2.1 Zweidimensionale Diskretisierung

Die geometrische Anordnung von Materialien kann zweidimensional beschrieben werden,
indem ein Querschnitt des Systems betrachtet wird. Unter der Voraussetzung, daB Ande-
rungen in der dritten Raumrichtung senkrecht zum betrachteten Querschnitt vernachléssig-
bar sind bzw. die Topographie durch Angabe des Querschnittprofiles vollstdndig charak-
terisiert ist, wie dies bei langen Griben oder rotationssymmetrischen Anordnungen der
Fall ist, reicht diese Beschreibung aus, um Simulationen von Topographieschritten
durchzufiihren.

Bei der 2D-Diskretisierung werden nur die Grenzflachen und Oberflichen explizit
dargestellt bzw. diskretisiert. In der Regel werden dazu Polygonziige verwendet, d.h.
Ketten von Punkten in der Ebene, die durch Geradenstiicke (Segmente) miteinander
verbunden sind, stellen eine ndherungsweise Beschreibung der entsprechenden Ober- oder
Grenzfliche dar. Die Zahl der Punkte mufl so groB gewé#hlt werden, daB die
Abweichungen zwischen wirklicher und diskretisierter Geometrie vernachldssigbar sind.

Ein einfaches Beispiel flir eine 2D-Diskretisierung ist in Abb. 3.5 dargestellt. Es handelt
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Abb. 3.5 2D-Diskretisierung eines Grabens durch einen Polygonzug.

sich um einen Graben in einem Material, flir den die Diskretisierung des Querschnittes der
Grenzfliche zwischen dem Material (z.B. Silicium) und Vakuum durch einen Polygonzug
ausreichend zur Beschreibung des Systems ist. Eingezeichnet sind die Punkte und die
Polygonsegmente, die sie verbinden. Man erkennt, daB der Punktabstand bzw. die
Segmentldnge kleiner sein muB in den Gebieten, in denen sich die Topographie stark
dndert, z.B. an den Oberkanten des Grabens, d.h. dort, wo eine genaue Beschreibung der

Geometrie eine verfeinerte Diskretisierung erfordert.

Die Moglichkeit der Adaption ist ein Vorteil der polygonalen Topographiebeschreibung
im Vergleich zur Zellendiskretisierung, wo diese Option im Falle einer festen Zellengréfe
nicht besteht und die Beschreibung durch verschiedene ZellengréBen in der Regel mit
betrdchtlichem Implementierungsaufwand verbunden ist. Fiir die Abspeicherung der
Geometrie ist es bei der vorliegenden polygonalen Diskretisierung ausreichend, einen Satz
von etwa 40 Punkten in der Ebene abzuspeichern. Eine Diskretisierung mit der gleichen
Auflosung, abgesehen von der artifiziellen Stufung der Oberfldche, durch Zellen wiirde
erheblich mehr Speicherplatz bendtigen, da explizit jede Stelle des Simulationsgebietes

durch einen den jeweiligen Zellen zugehorigen Materialindex beschrieben werden miiBte.
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Weiterhin ist erkennbar, daB keine kiinstliche Modifizierung der Oberflidche stattfindet.
Die einzelnen Segmente entsprechen in guter Ndherung Stiicken des realen Querschnitt-
profiles. Die Normalenrichtung flir jede Stelle der Oberflache kann einfach berechnet
werden. Fiir jedes Segment wird dazu seine Senkrechte verwendet, und die Normalenrich-
tung in den Punkten wird durch Mitteln der Normalenrichtungen der jeweils angrenzenden

Segmente bestimmt.

Fiir die Simulation von Topographieprozessen ist es notig, die diskretisierte Oberfléche zu
verschieben. Der erste Algorithmus daflir wurde zur Simulation von Atzprozessen ent-
wickelt [Jew79]. Die Verschiebung der Oberfliche kann punktweise oder segmentweise

entsprechend den vorgegebenen Atz- oder Abscheideraten vorgenommen werden.

Bei der punktweisen Verschiebung wird man in der Regel in Richtung der gemittelten
Normalen der an einen Punkt angrenzenden Segmente verschieben. Der Betrag der
Verschiebung kann aus einer Rate, die direkt fiir den Punkt vorgegeben ist, beispielsweise
einer ortsabhéingigen Atzrate, oder aus einer Mittelung der Raten, die fiir die angrenzen-

den Segmente gelten, bestimmt werden. Wahrend der Algorithmus in Gebieten, wo sich

Verschobene
Oberflache

Urspriingliche
Oberflache

Abb. 3.6 Ausbildung von Artefakten bei der punktweisen Verschiebung und
Moglichkeit zur Korrektur. Durchgezogen: Algorithmus ohne Korrektur,
gestrichelt: Algorithmus mit Korrektur.
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die Normalenrichtung von einem Segment zum néchsten nur wenig &ndert, gut arbeitet,
kann es an Kanten zu Stérungen kommen, so daB zusétzliche Korrekturen erforderlich
werden. Ein Beispiel dafiir ist in Abb. 3.6 gezeigt. Es handelt sich um den Spezialfall
einer isotropen Abscheidung, d.h. die Wachstumsrate ist ortsunabhingig auf einen festen
Wert gesetzt, der fiir alle Punkte der Topographie gilt. Ohne zusétzliche physikalische
Effekte (beispielsweise aufgrund von Oberflichendiffusion) sollte sich der Winkel, den
die Segmente an der Ecke bilden, nicht &ndern. Die Verschiebung der Punkte um jeweils
dieselbe Strecke wird in Richtung der gemittelten Normalen vorgenommen. An der Ecke
bildet sich eine kiinstliche Einschniirung aus, die vermieden werden kann, indem die
Strecke, um die ein Punkt verschoben wird, um einen Korrekturfaktor von

1

Joor = —& (3.1)

sin—

2

vergroBert wird, wobei ¢ der Winkel ist, den die beiden Segmente an dem betrachteten
Punkt einschlieBen. Als Resultat erhdlt man eine Oberflache ohne Stérung der Ober-

flachenorientierung.

Die Alternative zur punktweisen Verschiebung besteht darin, da die an einen Punkt
angrenzenden Segmente jeweils in Richtung ihrer Normalen um eine Strecke verschoben
werden, die einer auf das Segment bezogenen Atz- oder Abscheiderate entspricht. Der
Schnittpunkt der verschobenen Segmente bzw. der entsprechenden Geraden wird dann als
neuer Punkt gesetzt. Bei dieser Vorgehensweise werden die Stérungen an Ecken
automatisch vermieden. Problematisch ist dieses Verfahren aber wiederum in Gebieten mit
anndhernd parallelen benachbarten Segmenten. Im Extremfall, zwei exakt parallelen
Segmenten, die einen gemeinsamen Punkt haben und denen unterschiedliche Verschie-

bungsraten zugewiesen sind, existiert kein gemeinsamer Punkt der verschobenen Geraden.

Ein Beispiel flir die segmentweise Verschiebung ist in Abb. 3.7 gezeigt. Es handelt sich
um eine Stufe, auf der mit zwei verschiedenen Abscheideraten (Rate 1, Rate 2), die fiir
die auftretenden Segment-Orientierungen willkiirlich spezifiziert wurden, abgeschieden
wird. Durch die Verschiebung der Segmente entsprechend der jeweiligen Abscheiderate

und Bestimmung der Schnittpunkte als neue Punkte des Polygonzuges wird die Ober-
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Abb. 3.7 Segmentweise Verschiebung einer Oberfliche mit zwei verschiedenen

Raten (Rate 1, Rate 2) fiir unterschiedliche Orientierungen der Segmente.

flichenorientierung an keiner Stelle gestort. Allerdings ist das Profil, das sich an der
konvexen Ecke ergibt, nicht realistisch, da man im Experiment an diesen Ecken in der
Regel eine Verrundung beobachten wird. Dies 148t sich erkléren, wenn man die Ecke als
einen Bogen mit kleinem Radius ansieht, auf dem durch Anlagerung und Reaktion der aus
allen Richtungen auftreffenden Molekiile eine Schicht aufwichst, so daBl der Radius des
die aktuelle Oberfldche beschreibenden Bogens zunimmt. Die Algorithmen, welche die

Simulation dieser Verrundung in 3D erlauben, werden in Kap. 4 beschrieben.

Es bietet sich somit eine Kombination der punktweisen und der segmentweisen Ver-
schiebung an, wobei spezifiziert werden muB}, fiir welche Punkte die beiden Verfahren
jeweils angewandt werden sollen. Wille [Wil92¢] implementierte ein Verfahren, bei dem
ein Grenzwert flir den Winkel zwischen den Normalen benachbarter Segmente spezifiziert
werden kann. Ist der Winkel zwischen den Normalen gré8er als dieser Grenzwinkel, so
wird segmentweise verschoben, ist er kleiner, wird punktweise verschoben. Dadurch
kommt fiir jeden Punkt das jeweils glinstigere Verfahren zur Anwendung. Problematisch
kénnen bei einem derartigen Verfahren allerdings Ubergéinge von einem zum anderen
Verfahren werden, wenn sich an den Ubergangsstellen im Polygonzug kiinstliche
Verzerrungen bilden. Ein Beispiel hierflir ist in Abb. 3.8 dargestellt, das eine Simulation
von Sputterabscheidung mit dem von Wille [Wil92¢] fiir den 2D-Simulator STORM
[Lor93] entwickelten Programmodul zeigt. Die Einschniirung des Schichtprofils an der
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Oberkante der Struktur ist auf den beschriebenen Ubergang zwischen den beiden Ver-
schiebungsalgorithmen zuriickzufiihren. Weiterhin ergibt sich durch die Verzerrungen ein
asymmetrisches Profil. Dies ist aufgrund der symmetrischen Ausgangsstruktur und der

angenommenen ProzeBfiihrung ohne ausgezeichnete Richtung nicht zu rechtfertigen.
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Abb. 3.8 2D-Simulation von Sputterabscheidung mit dem Programm STORM.
Erkennbar ist die Verzerrung des Schichtprofils an der Oberkante der
Struktur.

Ein weiterer Gesichtspunkt ist die Verfeinerung der Diskretisierung bzw. das Zusammen-
fassen mehrerer Segmente wihrend der Simulation. Eine Verfeinerung mufl z.B.
vorgenommen werden, wenn an einer konvexen Kante, beispielsweise der Oberkante eines
Grabens, eine Schicht aufwichst, was in der Regel zu einer Verrundung fithren wird, so
daB eine hohere Anzahl von Segmenten zur genauen Beschreibung des Profils erforderlich
ist. Zusammenfassen lassen sich Segmente beispielsweise in planaren Gebieten, wo sich
hierdurch keine nennenswerte Verinderung der Topographie und somit kein unzuldssiger

Genauigkeitsverlust ergibt.

Ein Hauptproblem bei der polygonalen Oberflichendiskretisierung und -verschiebung ist
das Auftreten sogenannter Schleifen, die sich ausbilden, wenn die Oberfliche bei der
Verschiebung mit sich selbst zum Schnitt kommt. Diese Situation ist in Abb. 3.9 fiir den
Fall einer konkaven Topographiekante dargestellt. Nach dem Wachstumsschritt weist das
Oberflachenpolygon eine Schleife auf, die sich im Verlauf der weiteren Abscheidung noch

vergréBern wiirde. Die Schleifen kénnen sich bilden, wenn Punkte an Ecken der Topogra-
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phie um eine Strecke verschoben werden, die gréBer als die Linge der an den Punkt

angrenzenden Segmente ist.

o—0

]

Abb. 3.9 Auftreten von Schleifen bei der Verschiebung des Oberflidchenpolygons.

Es gibt zwei Moglichkeiten, die Schleifenbildung zu verhindern. Die Polygonsegmente
koénnen nach jedem Verschiebungsschritt auf gegenseitige Schnitte {iberpriift werden und
die detektierten Schleifen zwischen den Schnittpunkten aus dem Oberflichenpolygon
entsprechend entfernt werden. Die andere Moglichkeit besteht darin, die Verschiebung der
Oberfliche in kleinen Schritten durchzufiihren und kleine Segmente, die sonst zu
Schleifenbildung fiihren wiirden, zu beseitigen, so dall Schleifen erst gar nicht entstehen.
Insbesondere in Hinblick auf die Erweiterung des Algorithmus auf den dreidimensionalen
Fall ist das zweite Verfahren von besonderer Bedeutung, da es in der Regel sehr schwie-
rig sein wird, einmal entstanden Schleifen (in 3D Blasen genannt) zu detektieren und

wieder zu entfernen.

Ein Beispiel fiir die Simulation eines Abscheideprozesses mit dem von Wille [Wil92c] fiir
das Programm STORM [Lor93] entwickelten Programmodul ist in Abb. 3.10 gezeigt. Es
handelt sich um einen isotropen AbscheideprozeB, wie er z.B. bei der chemischen Gaspha-
senabscheidung von Polysilicium oder Siliciumnitrid vorliegt, in einen Graben mit

quadratischem Querschnitt. An den konvexen Kanten, d.h. den Oberkanten des Grabens,
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Abb. 3.10  2D-Simulation einer isotropen Schichtabscheidung nach dem Modell von
Wille [Wil92c] in einen Graben mit quadratischem Querschnitt. Gestrichelt:
Ausgangsgeometrie, durchgezogen: Oberflache der abgeschiedenen Schicht.

verrundet sich die Oberfliche wihrend der Abscheidung, wéhrend die konkaven Kanten
im Profil der abgeschiedenen Schicht erhalten bleiben. Bei der Implementierung des
Abscheidemoduls in STORM wird an den konvexen Kanten ein kleiner Kreisbogen aus
vielen Segmenten eingesetzt, der im Verlauf der Simulation zu dem runden Schichtprofil
fithrt, das, wie bereits erldutert, realistisch ist und experimentell beobachtet wurde

[Wil92c¢], so daB diese Vorgehensweise sinnvoll ist.

3.2.2 Dreidimensionale Diskretisierung

Bei der dreidimensionalen Topographiediskretisierung in segmentérer Beschreibung liegt
keine Beschrinkung auf Geometrien mit bestimmter Symmetrie mehr vor. Es werden hier
die Ober- und Grenzflichen der beteiligten Materialien direkt in diskretisierter Form

beschrieben.
Die Diskretisierung der Fldchen erfolgt in den meisten Féllen durch einen Satz von

Dreiecken. Dreiecke haben den Vorteil, daB sie numerisch einfach zu handhaben sind. Die

drei Punkte im Raum, die das Dreieck bilden, liegen immer in genau einer Ebene, falls
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das Dreieck nicht entartet ist, was durch geeignete Priifalgorithmen bei der Implementie-
rung vermieden wird. Die Oberflachenorientierung, d.h. die Normalenrichtung des

Dreiecks, ist daher in einfacher Weise direkt bestimmbar.

Ein Beispiel flir die Diskretisierung einer dreidimensionalen Oberfldche ist in Abb. 3.11
dargestellt. Es handelt sich um einen Graben mit nichtplanarer Umgebung. Eine zweidi-
mensionale Beschreibung ist hier in der Regel nicht mehr ausreichend, da sich Gréfen
wie die Dicke einer abgeschiedenen Schicht auch ldngs des Grabens bei dem vorliegenden
Verhiltnis von Linge zu Breite schon signifikant &ndern kénnen. Weiterhin ist schon aus
rein geometrischen Griinden eine zweidimensionale Beschreibung der kompletten Topo-

graphie nicht moglich.
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Abb. 3.11  3D-Diskretisierung eines Grabens mit Umgebung.

Die Diskretisierung im Bereich starker Topographieinderungen an konvexen Ecken und

Kanten ist besonders fein, um die bei der Abscheidung von Schichten dort entstehenden
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Verrundungen mit hinreichender Genauigkeit simulieren zu konnen. Fiir die Diskretisie-
rung werden in diesem Beispiel etwa 3300 Dreiecke verwendet. Die Zahle der Dreiecke
ist damit erheblich hoher als die Polygonsegmentzahl bei typischen zweidimensionalen
Beschreibungen von Grabenstrukturen. Der Informationsgehalt der dreidimensionalen
Beschreibung ist dementsprechend hoher und bei Strukturen wie dem vorliegenden

Beispiel zur vollstindigen Beschreibung erforderlich.

Die Ubertragung der zweidimensionalen Algorithmen zur Topographiebewegung auf den
dreidimensionalen Fall erfordert zusdtzliche neue Verfahren. Dies folgt aus den prinzi-
piellen Unterschieden der beiden Darstellungen. Im Dreidimensionalen kénnen an einen
Gitterpunkt der Triangulierung prinzipiell beliebig viele Dreiecke angrenzen, wihrend im
Zweidimensionalen an jeden Punkt der Diskretisierung genau zwei Segmente angrenzen.
Die punktweise Verschiebung der Oberflache kann im Dreidimensionalen im Wesentli-
chen analog wie in zwei Dimensionen durchgefiihrt werden, indem fiir jeden Gitterpunkt
die mittlere Normalenrichtung und die mittlere Verschiebungsrate aller an den Punkt

angrenzenden Dreiecke bestimmt werden.

Problematisch wird die Bestimmung des Korrekturfaktors zur Verhinderung der Stérungen
an Ecken und Kanten der Topograpahie, wie sie fiir den zweidimensionalen Fall in Kap.
3.2.1 erldutert wurden. Ein eindeutiger Winkel zwischen den Normalen der an einen
Knoten angrenzenden Dreiecke ist nicht bestimmbar. Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein
spezielles Verfahren entwickelt und implementiert, mit dem der Korrekturfaktor bestimmt

werden kann und das in Kap. 4.4.1 im Detail beschrieben ist.

Die segmentweise Verschiebung ist ebenfalls nicht wie im zweidimensionalen Fall
moglich, da die Ebenen, die durch Verschiebung der Ebenen der an den Punkt angrenzen-
den Dreiecke entstehen, im allgemeinen keinen gemeinsamen Schnittpunkt besitzen. Eine
spezielle Methode zur segmentweisen Verschiebung wurde entwickelt und implementiert,

die ebenfalls in Kap. 4.4.1 erldutert und demonstriert wird.
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4. Dreidimensionale Simulation der chemischen

Niederdruckgasphasenabscheidung
4.1  Modell fiir die chemische Niederdruckgasphasenabscheidung

Fiir die modellhafte Beschreibung der Vorginge bei der chemischen Niederdruckgaspha-
senabscheidung (LPCVD) wurde ein Modell aus der Literatur [Wil92a][Is191][Cal90a]
[Cal91b] benutzt, das reaktive Teilchen in der Gasphase annimmt, die nach Auftreffen auf
die Substratoberfldche durch Reaktion in die aufwachsende Schicht eingebaut werden
kénnen und damit zum Schichtwachstum fithren. Diese reaktiven Teilchen konnen
Molekiile der beteiligten ProzeBgase sein, oder auch Zwischenprodukte, die etwa bei einer
homogenen Gasphasenreaktion erst gebildet werden. Es wird angenommen, daB nahe der
Oberflédche keine Gasphasenreaktionen mehr stattfinden. Dazu muB die freie Wegldnge im
Gas groBB gegeniiber den Strukturabmessungen des Substrats sein. Weiter unten wird
ausgeflihrt, daB dies fiir LPCVD-Prozesse in der Regel der Fall ist.

Das Modell wurde fliir Geometrien, die durch eine 2D-Profilbeschreibung vollstidndig
charakterisiert werden, entwickelt und implementiert. Es handelt sich bei diesen Arbeiten
um die Simulation von LPCVD-Schichtprofilen in langen Gridben mit unverdnderlichem
Querschnitt ldngs des Grabens [Wil92a][Is]91][Cal90a] bzw. von Schichtprofilen in
perfekt rotationssymmetrischen Strukturen [IsI91][Cal90b]. Die Symmetrie darf dabei
aufgrund der 2D-Beschreibung auch wihrend des Abscheidevorgangs nicht gebrochen
werden. Dies ist bei dem verwendeten LPCVD-Modell der Fall, allerdings ist die Be-
schreibung von Prozessen mit bestimmten ausgezeichneten Richtungen, wie sie beispiels-
weise bei der Metallisierung mittels Aufdampfen auftreten kénnen, nicht mehr in jedem
Fall moglich, selbst wenn eine vollstindig zweidimensionale Ausgangsstruktur vorliegen

sollte.

Diese Nachteile werden durch die vollstéindig dreidimensionale Topographiebeschreibung,
wie sie im Rahmen dieser Arbeit implementiert wurde, vermieden. Damit ist eine Simula-
tion beliebiger Geometrien mdglich, und Beschrénkungen ergeben sich nur durch die mit
der Komplexitdt unter Umstidnden verbundenen Probleme hinsichtlich des Bedarfs an

Rechenleistung und Speicherplatz.
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Abb. 4.1 Beispiel fiir die Simulation von isotroper Schichtabscheidung.

Ein Beispiel fiir eine 3D-Geometrie ist in Abb. 4.1 gezeigt. Bei der Ausgangsstruktur
handelt es sich um die Kombination eines pyramidenférmigen Loches, wie es exakt bei
anisotropem NafBétzen von Silicium mit wéfrigem Kaliumhydroxid (KOH) entsteht, mit
einem wiirfelfésrmigen Loch, das ndherungsweise das Ergebnis eines Trockenétzprozesses
beschreibt, in beiden Fillen jeweils unter Annahme einer quadratischen Masken&ffnung.
Es wurde die isotrope Abscheidung einer Schicht simuliert, d.h. mit gleicher Dicke an
allen Stellen der Oberfldche, wie sie sich z.B. bei der Abscheidung von Polysilicium,
Siliciumnitrid oder Tantalpentoxid ergibt. Fiir diese Simulation ist daher kein spezielles
Modell nétig, da die Abscheideraten fiir jede Stelle der Oberfliche auf den gleichen Wert
gesetzt werden. Spéter wird noch erldutert werden, daB sich die isotrope Abscheidung als
ein bestimmter Grenzfall des verwendeten LPCVD-Modells ergibt. Um das Schichtprofil
besser erkennen zu konnen, ist in der Abbildung nur die eine Hilfte der Struktur gezeigt,
wobei der dunklere Teil die urspriingliche Oberfldache, der hellere die Oberfliche der

abgeschiedenen Schicht représentiert.

Das Modell geht davon aus, dal die Zahl der St6Be zwischen den Teilchen im Bereich
nahe der strukturierten Scheibenoberflache gegeniiber der Zahl der St6Be der Teilchen mit
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den Winden, d.h. mit der Oberfldche des Substrats, vernachlissigt werden kann. Die freie
Weglinge im Gas, welche einen Mittelwert fiir die Strecke angibt, die ein Teilchen
zwischen zwei St6Ben mit einem anderen Teilchen zurticklegt, muB dazu groB gegeniiber
der typischen Strukturdimension des Substrats sein. Die freie Weglidnge ist gegeben durch
[Kle95]

A= —— (4.1)

wo o der StoBdurchmesser der Molekiile und n die Zahl der Molekiile pro Volumen ist.
Fir LPCVD beispielsweise von Niedertemperaturoxid (LTO) bei 430 °C und einem
Druck von 0,2 Torr erhdlt man mit Werten fiir ¢ von etwa 4-10"° m [Kle91] eine freie
Weglidnge von etwa 500 pm. Die freie Wegldnge ist demnach groB gegeniiber typischen
Strukturdimensionen des Substrats von gréenordnungsméBig einem Mikrometer. Weiter-
hin kénnen alle im Gas vorliegenden Teilchensorten damit hinsichtlich ihrer Bewegung

als unabhingig voneinander betrachtet werden.

Das Gas oberhalb der Oberfliche wird als ideal angenommen, mit einer isotropen Ver-
teilung der Teilchengeschwindigkeiten entsprechend eines thermodynamischen Gleichge-
wichtes und keiner zusétzlichen translatorischen Geschwindigkeitskomponente, etwa durch
eine vorhandene Stromung des Gases. Letzteres ist bei aufrecht stehenden Scheiben in
einem Horizontalrohrreaktor mit typischen Zwischenrdumen zwischen den Scheiben von

etwa 10 mm erfiillt.

Die reaktiven Teilchen kénnen nach Auftreffen auf die Oberfliche durch Reaktion in die
aufwachsende Schicht eingebaut werden. Die Wahrscheinlichkeit dafiir ist durch die
sogenannte Haftwahrscheinlichkeit ("sticking coefficient") s, gegeben. Falls das Teilchen
nicht reagiert, desorbiert es nach einer bestimmten Verweildauer an der Oberfldche wieder
und kann zum Gasvolumen hin entweichen oder aber erneut an einer anderen Stelle auf

die Oberfliche auftreffen, wo sich der beschriebene Prozefl dann wiederholt.

Die Teilchen verteilen sich also durch Adsorptions- und Desorptionsvorgénge sowie durch

Adsorption aus dem Gasraum tiiber die gesamte Oberfldche und es kénnen auch Stellen
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von den Teilchen erreicht werden, die nicht direkt vom Gasvolumen aus fiir die Teilchen
zugénglich sind. Je kleiner die Haftwahrscheinlichkeit ist, desto mehr StéBe hat ein Teil-
chen im Mittel mit der Oberfléche, bevor es reagiert, und desto gleichméBiger kénnen
sich demnach die Teilchen {iber die Oberfléche verteilen. Das Resultat ist eine iiber der

Struktur homogene Dicke der abgeschiedenen Schicht.

Es wird angenommen, daB sich die Teilchen nur durch Adsorption und Desorption iiber
die Struktur verteilen, d.h. daB eine Bewegung der Teilchen entlang der Oberfliche, die
sogenannte Oberflachendiffusion, einen vernachldssigbaren EinfluB hat. Fiir die Ab-
scheidesysteme, die im Rahmen dieser Arbeit anhand experimenteller Ergebnisse unter-
sucht wurden (LPCVD von Siliciumdioxid, Polysilicium und Wolfram), ist dies in friihe-
ren Arbeiten [McV90][Che91] anhand spezieller Teststrukturen, die eine Separierung der
beiden Mechanismen erlauben, nachgewiesen worden. Auch wurde bei den eigenen
experimentellen Untersuchungen kein Hinweis auf eine signifikante Oberfldchendiffusion

gefunden (siehe Kap. 6).

Die Haftwahrscheinlichkeit wird als eine Konstante angesetzt, die unabhéngig von der
jeweiligen Stelle auf der Oberfldche und von der Einfallsrichtung des Teilchens ist. Es
wird eine Reaktionskinetik erster Ordnung angenommen, so daf s, unabhéngig von der
jeweils vorliegenden Teilchenkonzentration ist. Die Vorgeschichte eines Teilchens hat im
Modell ebenfalls keinen Einflu auf die Haftwahrscheinlichkeit. Diese Annahmen treffen
z.B. auf die LPCVD von Siliciumdioxid, Polysilicium und Wolfram zu (siehe Kap. 6).
Eine Erweiterung fiir Systeme mit nicht konstanter Haftwahrscheinlichkeit kann durch-
gefiihrt werden, wenn MeBreihen (Aufnahmen von Schichtprofilen unter verschiedenen
Abscheidebedingungen), die zur Kalibrierung herangezogen werden konnen, zur Ver-
fligung stehen. Insbesondere in Hinblick auf neue CVD-Prozesse zur Abscheidung von

Metallen und Dielektrika wird dies zukiinftig von Interesse sein.

Eine Erweiterung des Modells [Wil92b][Wil92c] benutzt zwei verschiedene Teilchensor-
ten mit verschiedenen Haftwahrscheinlichkeiten, die jeweils zu einem bestimmten Teil
zum Schichtwachstum beitragen. In diesem Fall sind als Parameter die beiden Haftwahr-
scheinlichkeiten sowie der relative Anteil der beiden Teilchensorten anzugeben, wahrend

fiir den Fall nur einer Teilchensorte dessen Haftwahrscheinlichkeit der einzige Modell-
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parameter ist. Allgemein miissen der oder die Parameter fiir den jeweils betrachteten

AbscheideprozeB in Abhingigkeit von den ProzeBparametern bekannt sein.

Um die Vorginge mathematisch zu beschreiben, fiihrt man eine Bilanzierung der auf-
tretenden Teilchenfliisse fiir jede Stelle der Oberfliche durch. Der Teilchenflul wird
hierbei definiert als Zahl von Teilchen pro Zeit und Fliache, die auf die Oberfliche
auftreffen bzw. sie verlassen. Die Situation fiir eine Stelle am Boden eines Grabens bzw.

Kontaktloches mit den auftretenden Teilchenfliissen ist in Abb. 4.2 veranschaulicht.

Teilchen

aus dem Gas
Desorbierende Teilchen

Teilchen von
anderen Stellen

der Oberflache

!

Reagierende Teilchen

Abb. 4.2 Bei LPCVD auftretende Teilchenfliisse fiir eine Stelle am Boden eines
Grabens oder Kontaktloches.

Als teilchenliefernde Fliisse treten die Teilchen direkt vom Gas sowie von anderen Stellen
der Oberflidche auf. Teilchenverbrauchende Fliisse ergeben sich durch die desorbierenden

und reagierenden Teilchen.

Die Desorption eines Teilchens von der Oberfldche wird als unabhéngig von der Einfalls-
richtung des Teilchens beim Auftreffen auf die Oberfldche angenommen. Nimmt man
diffuse Desorption und ein thermodynamisches Gleichgewicht der desorbierenden Teil-
chen direkt an der Oberfléche mit isotroper Geschwindigkeitsverteilung an, so ergibt sich
eine Kosinusverteilung fiir die desorbierenden Teilchen [Cal91b]. Die Zahl der von einem
Flichenstiick der Oberfldche in eine bestimmte Raumrichtung emittierten Teilchen ist
dabei proportional zum Kosinus des Winkels zwischen der Oberflachennormalen an der

betrachteten Stelle und dem Vektor, der die jeweilige Desorptionsrichtung definiert.
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Es wird angenommen, daB fiir jeden Zeitpunkt der Abscheidung ein dynamisches Gleich-
gewicht der Flusse vorliegt, d.h. daf die Einstellung dieses Gleichgewichtes schnell im
Vergleich zur Bewegung der Oberflédche durch den Abscheidevorgang vor sich gehen
muB. Bei typischen thermischen Teilchengeschwindigkeiten der Gasmolekiile bei LPCVD-
Prozessen von etwa 25 m/s und typischen Schichtwachstumsraten von 1 um/h ist diese
Annahme gerechtfertigt. Aufgrund der Teilchenerhaltung sind daher die Summe der
beiden teilchenliefernden Fliisse und die Summe der beiden teilchenverbrauchenden Fliisse
gleich groB und zeitlich konstant, bezogen auf Zeitabschnitte, in denen sich die Topogra-
phie nicht nennenswert &ndert. Eine Verédnderung der Topographie durch die aufgewach-
sene Schicht muf} beriicksichtigt werden, indem der Gleichgewichtszustand nach signifi-

kanter Anderung der Geometrie neu berechnet wird.

Die Wachstumsrate fiir jede Stelle auf der Oberfldche folgt dann aus den im dynamischen
Gleichgewicht vorliegenden Teilchenfliissen und ist direkt proportional zu dem FluB3, der

den durch Reaktionen verbrauchten Teilchen entspricht.

4.2  Dreidimensionale Implementierung des Modells

Um Berechnungen entsprechend dem verwendeten Modell anstellen zu kénnen, d.h. um
die Teilchenfliisse fiir eine gegebene Geometrie ermitteln zu kdnnen, ist es notwendig,
daB die Oberfliche in diskretisierter Form vorliegt. In dem im Rahmen dieser Arbeit
entwickelten Simulationsprogramm wird die Oberfldche durch einen Satz von N Dreiek-
ken beschrieben. Ein Beispiel fiir eine derartige Triangulierung ist in Abb. 4.3 dargestellt.
Die Oberfldche eines Kontaktloches, das die Form eines Wiirfels mit einer Kantenlénge
von einem Mikrometer hat, ist vor und nach der Abscheidung einer gleichméBig dicken
Schicht gezeigt (isotrope Abscheidung). Die Ausgangsoberfldche besteht aus 640, die
Oberfldche der abgeschiedenen Schicht aus 460 Dreiecken.

Zur Erzeugung von Ausgangsdiskretisierungen beliebiger quaderformiger Kontaktlocher
wurde ein Programm entwickelt, das fiir eine angegebene Quadergestalt eine Triangulie-
rung erzeugt. Die Feinheit der Triangulierung kann durch Vorgabe einer mittleren Drei-

ecksgroBe, je nach der gewlinschten Genauigkeit, ebenfalls gew#hlt werden. Weiterhin
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Abb. 4.3 Triangulierung einer Oberfldche am Beispiel der isotropen Schichtabschei-
dung.

werden an den konvexen Ecken der Geometrie vom Programm automatisch lange,
schmale Dreiecke eingesetzt, um im Verlauf der Simulation eines Abscheideprozesses die
typische Verrundung an den konvexen Kanten zu erhalten. Dieses Verfahren ist eine
Alternative zu der ebenfalls implementierten Verfeinerung der Triangulierung wihrend der

Simulation, die in Kap. 4.4.3 erldutert wird.

Es wird davon ausgegangen, daB die Triangulierung hinreichend fein ist, so daB die
auftretenden Teilchenfliisse jeweils als konstant {iber das Dreieck betrachtet werden
kénnen. Der ReaktionsfluBl R; wird definiert als Zahl der Teilchen fiir Dreieck i, die pro
Zeiteinheit und Fldche durch Reaktion in die aufwachsende Schicht eingebaut werden.
Der Anzahl der Teilchen, die bei Dreieck i von einem anderen Dreieck j, sowie der
Teilchen, die direkt vom Gasvolumen ankommen, entsprechen die Teilchenfliisse S;; bzw.

A;. Von den ankommenden Teilchen reagiert der Anteil s, d.h.

R =s.(4;+ Y ;). 4.2)

j=1..N, jei
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Der Index i bezeichnet dabei das jeweils betrachtete Dreieck.

Stelle, an der FluB S

~ berechnet wird f

Normale von Dreieck j Halbkugelschale

N

Dreieck j (Flache = Fj )

Abb. 4.4 Geometrie bei der Ermittlung des von Dreieck j ausgehenden Teilchen-
flusses in eine bestimmte Richtung.

Unter Annahme eines Kosinusgesetzes fiir die Teilchendesorption (folgt aus einer isotro-

pen Geschwindigkeitsverteilung der Teilchen an der Oberfldche [Cal91b]), kann man den

TeilchenfluB S, der von den Teilchen, die Dreieck j verlassen, hervorgerufen wird, an

einer beliebigen Stelle folgendermaflen ansetzen:

S, = 5,F, > (4.3)

Um die Konstante S, zu berechnen, denken wir uns um den Schwerpunkt des Dreiecks j
eine Halbkugelschale, auf der wir den TeilchenfluB berechnen. Die in Gl. (4.3) auf-
tretenden geometrischen GrdBen sind in Abb. 4.4 veranschaulicht. S ist der TeilchenfluB
im Abstand r vom Dreieck j, der in radialer Richtung angenommen wird, d.h. senkrecht

durch die Halbkugelschale. F; ist die Flache des Dreiecks j. Der Winkel zwischen der
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Normalen des Dreiecks j und dem Vektor in die betrachtete Richtung ist $. Die Norma-
lenrichtung ist dabei so definiert, daB sie fiir ein Dreieck aus dem Material heraus in das
Gas zeigt. Der Faktor 1/1* folgt aus der Teilchenerhaltung, da die Fliche einer Halbkugel-

schale mit Radius r 2nr? betrdigt und somit der FluB proportional zu 1/r* abnehmen mus5.

Mit dem Reaktionsflu R; und der Haftwahrscheinlichkeit s, kann man die Gesamtzahl n,

der von Dreieck j pro Zeit desorbierenden Teilchen berechnen:

n. = F.R, < 4.4)

Dabei wird ausgenutzt, daB sich der Desorptionsflul zum Reaktionsflu verhalt wie 1-s,
zu s.. Diese Zahl muf} gleich dem {iiber eine beliebige Halbkugelschalenfldche integrierten
FluB gemdf Gl. (4.3) sein. Wir betrachten eine Halbkugelschale K mit dem Radius R um

den Schwerpunkt des Dreiecks j und erhalten dann:

S F n/2 2=n
- _ 07 o P2 o
n, = fsfdA - f f cost - (R? sind dg d9 )
Ky =0 ¢=0 (45)
nf2
= 21 S, F; [ cosh sind dd = = S, F,
8=0

Die Integration wurde dabei in Kugelkoordinaten mit dem Ursprung im Schwerpunkt des
Dreiecks j durchgefiihrt, wobei ¢ der Winkel ist, der die Lage der Projektion des jeweili-
gen Punktes der Halbkugelschale auf die Dreiecks-Ebene im Sinne von Kugelkoordinaten
beschreibt.

Aus Gl. (4.4) und Gl. (4.5) folgt damit

Sy = —=R;, (4.6)
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und nach Einsetzen von Gl. (4.6) in Gl. (4.3) ergibt sich S

S = RF 1-5.  cosd

=R @)

Der TeilchenfluB fiir Dreieck i der Teilchen, die direkt aus dem Gasvolumen kommen, ist

gegeben durch:

4, = G [ cosd dQ (4.8)

erei

G ist dabei eine Konstante, die zundchst von den Eigenschaften des Gases abhingt, was
sich durch eine spiter vorzunehmende Normierung der Reaktionsfliisse noch dndern wird.
Zur Erlduterung der auftretenden GréBen dient Abb. 4.5. Dort ist als Beispiel ein Dreieck

i am Boden eines zylindrischen Kontaktloches gezeigt. Q. ist der Raumwinkelbereich,

frei
der von Dreieck i aus gesehen zum Gas hin offen ist, 3 ist der Winkel zwischen der
Normalen des Dreiecks i und dem Vektor vom Dreieck i zum Raumwinkelelement dQ.
Die Teilchen kommen isotrop aus allen Richtungen aus dem Gasvolumen. Daher ist nur
noch der Faktor cos3 zu beriicksichtigen, der dafiir sorgt, daB bei flacherem Einfall der
Teilchen auf die Oberfliche die Intensitét, d.h. der Teilchenflu}, der durch diese Teilchen

hervorgerufen wird, entsprechend reduziert wird.

Um den Ausdruck fiir den FluB der vom Dreieck j desorbierten und anschlieBend beim
Dreieck i ankommenden Teilchen, herzuleiten, ist die Geometrie fiir zwei beliebige
Dreiecke im dreidimensionalen Raum in Abb. 4.6 dargestellt. P; und P; bezeichnen die
Schwerpunkte des Dreiecks i bzw. des Dreiecks j. 8;; ist der Winkel zwischen der Norma-
len des Dreiecks i und dem Vektor von P; zu P;. Analog ist §;; der Winkel zwischen der
Normalen des Dreiecks j und dem Vektor von P; zu P;. Der Ubersicht wegen ist nur 9
in der Abbildung enthalten. AQ); ist das Raumwinkelelement, welches das Dreieck j von
P; aus betrachtet abdeckt. Der Flul S;; der bei einem beliebigen Dreieck i ankommenden

Teilchen, die von Dreieck j stammen, ergibt sich aus Gl. (4.7), wobei 8§ durch §; zu
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frei
@ D& -
*__ Normale von
/_ Dreieck i
Dreieck i
Abb. 4.5 Raumwinkelbereich der freien Sicht zum Gasvolumen Qg ; flir ein

Dreieck i am Boden eines zylindrischen Kontaktloches.

Dreieck j
Normale von Dreieck i y
Dreieck i
Abb. 4.6 Geometrie flir zwei Dreiecke, zwischen denen die Teilchentransportrate

bestimmt werden soll.

ersetzen ist, das in diesem Fall die Richtung der Desorption vom Dreieck j beschreibt.

Weiterhin kommt noch ein Faktor cosS;; hinzu, der den Aufireffwinkel der Teilchen auf
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das Dreieck i berticksichtigt, wo ein flacherer Einfall (analog wie bei den Teilchen aus
dem Gas) zu einem reduzierten TeilchenfluB fiihrt. Es wird noch ein Faktor »; eingefiihrt,
der die Sichtbarkeit zwischen zwei Dreiecken i und j charakterisiert. Besteht freie Sicht
zwischen den Dreiecken, d.h. die Mdglichkeit zum Teilchenaustausch, wird x»; auf 1

gesetzt, ansonsten wird »; auf 0 gesetzt. Der TeilchenfluB S; ist damit gegeben durch

1-s,
S. =x,.R.F, cosﬁﬁ -—cosﬁij , (4.9)

wo r; der Abstand der beiden Dreiecksschwerpunkte P; und P, ist. Berticksichtigt man, daf

der Raumwinkelbereich ACQ); gegeben ist durch

F;cost;
Tij
so kann Gl. (4.9) geschrieben werden als
1. 4.11
S; = ¥R, — cosﬁij-AQij. (4.11)
c

Fiir die Berechnung des Raumwinkels AQ,; wurden zwei Verfahren implementiert. Beim
ersten Verfahren wird AQ; direkt gemé Gl. (4.10) bestimmt. Beim zweiten Verfahren
wird das Dreieck j auf die Einheitskugel um P, projiziert (mit P, als Projektionszentrum).
Die Fliche des planaren Dreiecks gegeben durch die Projektionspunkte auf der Einheits-
halbkugel wird dann gleich AQ; gesetzt. Beide Verfahren sind mit einem numerischen
Fehler behaftet, es zeigte sich jedoch, dal nach Anwendung der weiter unten beschriebe-
nen Verfeinerungsmethode der Dreiecke bei der Teilchentransportberechnung die Ab-
weichungen zwischen den beiden Verfahren sehr gering werden. In der aktuellen Version

des Simulationsprogrammes wird AC); aus Gl. (4.10) ermittelt.
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Die Sichtbarkeit zwischen zwei beliebigen Dreiecken i und j wird ermittelt, indem
zunidchst gepriift wird, ob die Dreiecke einander zugewandt sind, d.h. ob man von einem
der beiden Dreiecke aus das jeweils andere sehen wiirde. Als Blickrichtungen sind dabei
nur die Richtungen zugelassen, die einen Winkel von kleiner als n/2 zur Dreiecksnorma-
len haben, d.h. die vom Dreieck aus in das angrenzende Gas zeigen. Sind die Dreiecke
einander zugewandt, so wird die Verbindungsstrecke zwischen den Dreiecksschwerpunk-
ten auf Schnitte mit anderen Dreiecken der Oberfldche gepriift, d.h. es wird nach Stiicken
der Oberflache gesucht, welche die Sicht zwischen den Dreiecken i und j blockieren. Sind
die Dreiecke einander zugewandt und wird die Verbindungslinie zwischen den Dreiecken
durch kein anderes Dreieck geschnitten, so besteht Sicht und %; wird auf 1 gesetzt,

andernfalls ergibt sich ein »x; von 0.

Mit Gl. (4.8) und Gl. (4.11) kann GI. (4.2) geschrieben werden als

SC
R =5,(G [cosddQ + Y xR —<cosd; - AQ,) . (4.12)

P= .. S
erei j=1..N, j#i ¢

Wir fiihren nun eine Normierung der Reaktionsflisse R; durch, indem wir diese in
planaren Gebieten, d.h. auBerhalb jeglicher 2D- oder 3D-Strukturen, auf den Wert 1
setzen. Ein Dreieck in solch einem planaren Gebiet hat volle Sicht zum Gas, d.h. Q; ist
2n. Entsprechend kann das Dreieck nicht von Teilchen, die von anderen Dreiecken
kommen, erreicht werden, d.h. die S; sind alle 0. Man erhélt dann flir G1. (4.12)

n2 2n
1 =5,G[cos0dQ =5,G[ [ costsinddedd =ns,G, (413)
2n

9=0 ¢=0

und damit fiir G einen Term, der unabhingig von den Eigenschaften des Gases ist:
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G = (4.14)

Setzen wir G aus Gl. (4.14) in Gl. (4.12) ein, so ergibt sich

nR, -(1-s,) Y «x;Rycosd -AQ, = fcosﬁ daQ . (4.15)

Jj=L..N, j#i erei

Das Integral auf der rechten Seite von Gl. (4.15) kann bestimmt werden, indem man vom
Integral tiber den maximalen Raumwinkel, der sichtbar sein kann (27), das Integral iiber

den verdeckten Bereich Q. abzieht:

fcosf) dQ = fcosi’r dQ - f cosh dQ = - fcosf) dQ (4.16)

Q frei 2n Qdeck Qdé:(:k

Nun stellen gerade die Dreiecke den von Dreieck i aus gesehen bedeckten Teil dar, die
Sicht zu Dreieck i haben. Damit gilt ndherungsweise flir das Integral {iber den bedeckten
Teil

fcosi) dQ = ) x;cosh;-AQ, . (4.17)

Qg J=L..N, j#i

Unter Einfiihrung der Abklirzung

T; = x;(1-s,) cosﬁij -AQij (4.18)

ergibt sich dann insgesamt flir Dreieck 1i:
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"R- Y TR=n-—— Y T, (4.19)

j=1..N, j#i I‘SC j=1..N, j#i

Da diese Gleichung fiir alle N Dreiecke i, d.h. fiir i=1...N, gilt, stellt (4.19) ein System

von N linearen Gleichungen in den N unbekannten Reaktionsfliissen R, dar.

Gl. (4.18) gilt exakt fiir infinitesimal kleine Dreiecke. Bei endlicher DreiecksgroBe ist sie
mit einem numerischen Fehler behaftet, der umso gréBer ist, je kleiner der Abstand der
Dreiecksschwerpunkte P, und P, relativ zur Dreiecksgrofe und damit zu den Seitenldngen
der Dreiecke ist. Es ist daher nétig, die Dreiecke gegebenenfalls fiir die Berechnung der
T}; zu verfeinern. Als Kriterium wird das Verhéltnis der maximalen Seitenldnge der beiden
Dreiecke i und j zum Abstand der Schwerpunkte P; und P; gewihlt. Liegt dieses Verhilt-
nis tiber einem Grenzwert r,,,,, so werden die beiden Dreiecke jeweils in kleinere Dreiecke
zerlegt, so daB3 das Verhéltnis der maximalen Seitenldnge der Unterteilungsdreiecke zum
Abstand P; nach P; unter ry;, liegt. In der Praxis hat sich ein Wert von ry,, von etwa 0,25
als zweckmiBig erwiesen. Bei diesem Wert ist das Verhéltnis zwischen maximaler
Seitenldnge der betrachteten Dreiecke zu ihrem Abstand schon hinreichend klein, so daB
der numerische Fehler wie oben erldutert vernachldssigt werden kann. Bei weiterer
Verkleinerung von r,,, dndern sich die Simulationsergebnisse in der Regel dann nicht

mehr signifikant.

Zu beachten ist, daB die Unterteilung der Dreiecke nur im Zusammenhang mit der
Berechnung der Teilchentransportraten angewandt wird und nicht flir die jeweilige Ober-
flichendiskretisierung, so dal} die Zahl der Dreiecke der Triangulierung erhalten bleibt.
Dies kommt der Rechengeschwindigkeit bei der Verschiebung der Triangulierung ent-
sprechend dem Schichtwachstum zugute. Weiterhin wird die Effizienz bei dieser Methode
dadurch gewéhrleistet, dal die Verfeinerung entsprechend den jeweiligen Gegebenheiten
(Verhéltnis der maximalen Seitenldnge zum Abstand P; nach P;) durchgefiihrt wird. Die

Verfeinerung der aktuellen Oberfliachendiskretisierung wird in Kap. 4.4.3 dargestellt.

Das Gleichungssystem der N linearen Gleichungen, das durch Gl. (4.19) fir i=1...N
gegeben ist, wird unter Anwendung des Gauf-Seidel-Verfahrens [T6r88] geldst, da dieses
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iterative Verfahren den direkten Methoden hinsichtlich der Geschwindigkeit deutlich
tiberlegen ist. Dies liegt darin begriindet, da} die Matrix des Gleichungssystems voll
besetzt ist, so daB sich fiir die in Frage kommenden direkten Verfahren Rechenzeiten
proportional zu N’ ergeben wiirden. Die iterativen Verfahren fiihren hingegen auf Rechen-
zeiten proportional zu N2 Fiir eine Triangulierung aus 1000 Dreiecken ergibt sich beim
verwendeten Verfahren eine Rechenzeit, die um etwa zwei GroBenordnungen unter der
bei Verwendung des GauB-Verfahrens liegt. Konvergenzprobleme konnten in keinem Fall
festgestellt werden. Als Losung des Systems erhélt man die Reaktionsfliisse R; fiir alle

Dreiecke 1.

Da sich die Oberfliche wihrend des Schichtabscheideprozesses dndert und sich dies
natlirlich auch auf die sich ergebenden Teilchenfliisse auswirkt, ist es notwendig, die
Reaktionsfliisse mehrmals wihrend der Simulation eines Abscheideprozesses zu bestim-
men. Typischerweise sind wéhrend einer Abscheidung wie etwa dem Fiillen eines Kon-
taktloches die Fliisse 5 bis 10 mal zu berechnen, um eine hinreichende Genauigkeit zu
erreichen, da sich die Oberflache zwischen den Berechnungen der Reaktionsfliisse dann
so wenig dndert, daB die Fliisse wéhrend der entsprechenden Zeitintervalle als konstant
angesehen werden konnen. Eine weitere Erhdhung der Schrittzahl fiithrt zu keiner signifi-
kanten Verdnderung des Ergebnisses, was fiir verschiedenartige Geometrien iiberpriift

wurde.

Vom Benutzer des Programms wird die Schichtdicke in den planaren Gebieten X,
vorgegeben. Wird die Simulation in M Schritten durchgefiihrt, d.h. werden die Reaktions-
fliisse M mal wihrend des Simulationsvorgangs berechnet, so ist die Schichtdicke fiir ein
beliebiges Dreieck i mit dem ReaktionsfluB R, die bei einem Schritt aufwéchst, gegeben
durch

x = 2w N (4.20)

Dabei wurden die Normierung der R, auf | in den planaren Gebieten und die Tatsache,

daB die aufwachsende Schichtdicke proportional zum Reaktionsfluf} ist, ausgenutzt.
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Bei dem erweiterten Modell, das zwei beitragende reaktive Teilchen annimmt [Wil92b]
[Wil92¢], sind zwei Haftwahrscheinlichkeiten s, und s, anzugeben, die den beiden
Teilchensorten entsprechen. Ferner ist der Anteil A des Teilchens mit s, am Wachstum
in planaren Gebieten zu spezifizieren. Man erhilt dann in diesem Fall die Dicke der in
einem Simulationsschritt auf Dreieck i aufwachsenden Schicht analog zu Gl. (4.20),

indem die Beitrdge der beiden Teilchensorten gewichtet werden:

x -atw Ry 4y X R (4.21)
M M

R, und R, sind dabei die Reaktionsfliisse der beiden Teilchenarten, die man erhlt, wenn

das Gleichungssystem Gl. (4.19) fiir s, bzw. s, geldst wird.

4.3 Anwendung des Modells im zweidimensionalen Fall

Ein wichtiger Aspekt bei der Anwendung von 3D-Simulationen ist die Verwendung von
Parametern, die aus dem Vergleich von 2D-Messungen mit 2D-Simulationen bestimmt
wurden. Im Falle des LPCVD-Modells werden die 2D-Messungen in der Regel Quer-
schnittsprofile von langen Grében sein. Da es sich bei den Modellparametern um physika-
lische Parameter handelt, sollten die so ermittelten Werte auch fiir den dreidimensionalen
Fall Giiltigkeit besitzen. Dennoch ist es notig, die Konsistenz der Implementierung zu
iiberpriifen, d.h. die Rechnungen entsprechend der 3D-Implementierung miissen sich fiir
lange Graben auf die Ausdriicke, die bei der 2D-Implementierung verwendet werden
[Wil92b][Wil92c], zurtickflihren lassen. Da die Normierung sowohl bei der 2D-Implemen-
tierung als auch bei der 3D-Implementierung im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrt

wurde, reicht es aus, die Proportionalititen fiir die Teilchentransportterme zu tiberpriifen.

Bei der 2D-Implementierung [Wil92b][Wil92c] wurden dieselben physikalischen Modell-
annahmen gemacht wie bei der 3D-Implementierung, es wird aber nur in einer Ebene
gerechnet und statt der Raumwinkel treten hier ebene Winkel auf. Fiir den FluB A(r) der

Teilchen von einem Winkelelement A¢ aus dem Gasvolumen an einer Stelle r auf der
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Oberfldche ergab sich dabei

A@P) ~ cosd -Ag , (4.22)

wobei 3 der Winkel zwischen der Oberflichennormalen an der Stelle r und dem Vektor
von r in die betrachtete Richtung ist. Entsprechend ist der Flul der Teilchen an der Stelle

r, die von einem Polygonsegment Ax stammen, gegeben durch

S(r) ~ cost, -Ag , (4.23)

wo 3, der Winkel zwischen der Normalen bei r und dem Vektor von r zu Segment Ax
ist und A@ der planare Winkel ist, der von Segment Ax relativ zu r abgedeckt wird. Es
ist also zu zeigen, daBl sich die Raumwinkelbereiche der 3D-Rechnung auf Bereiche

ebener Winkel reduzieren.

Es wird ein unendlich langer Graben mit konstantem Querschnitt betrachtet, d.h. eine
Geometrie, die mit einem 2D-Simulationsprogramm behandelt werden kann. Ein Beispiel

ist in Abb. 4.7 gezeigt.

>
A
X

Abb. 4.7 Querschnitt eines in z-Richtung unendlich ausgedehnten Grabens.
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Die z-Achse stellt die Richtung der unendlichen Ausdehnung dar und steht senkrecht zur
Zeichenebene. Es soll der FluB von Teilchen an der Stelle A berechnet werden, der von
Teilchen, die von dem unendlich langen Streifen der Breite Ax bei B desorbiert sind,
herriihrt. A liegt in der Ebene z=0 und B sei der Schnittpunkt des Streifens mit der Ebene
z=0, wobei Ax als sehr klein angenommen wird. Es werden die normierten Normalenvek-
toren n,=(n,,,n,,,0)" und n,=(n,,n,,0)" eingefiihrt. Weiterhin wird der Vektor
von A nach B d=(d,,d,,0)" mit |d|=d definiert. Der Vektor von A zu einem Punkt des
Streifens mit z=/ ist dann gegeben durch d,=(dx,dy,l)T. Der FluB an der Stelle A durch
Teilchen, die aus dem Streifen herrithren, ergibt sich durch Integration iiber den Streifen

und unter Verwendung von Gl. (4.9):

nd, — -md
|n1l|d1| |n2Hd1l d+ 12

S, = del-Ax-

= Slfdl Ay - nyd, +n,d, ) My, ~ 4, 1

! JB P v

p d-cosd, d-cosd
= 5, [dl-Ax- L. -
- \/d2+l2 \/d2+12 d? + 2
= S, d* Ax cosd, -cosﬁzf a4
J (d2 +l2)2
n S, . Ax -cos®, -cosD, (4.24)
2 d
n S,
=T COSﬁl 'A(p .

Ag ist dabei der Winkel, der durch Ax von A aus gesehen abgedeckt wird. S, ist eine
Konstante, die alle nicht geometrischen Grofien enthélt. Gl. (4.23) ist damit aus der 3D-

Betrachtung abgeleitet, da die Normierung sowohl bei der 2D-Implementierung als auch
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bei der 3D-Implementierung durchgefiihrt wird.

Fiir einen entsprechenden Streifen der freien Sicht zum Gasraum geht die Herleitung

analog. Das Raumwinkelelement dQ gemif Gl. (4.8) ergibt sich als

n,d, 1
|"2”d1| d? + I? ’

dQ =dl-Ax- (4.25)

wobei n, entgegengesetzt zu d orientiert ist. Damit ergibt sich dieselbe Herleitung wie fiir

Gl. (4.24), wobei cosS, auf 1 zu setzen ist.

Der Teilchentransport in langen Grében 148t sich demnach zweidimensional unter Ver-
wendung der planaren Winkel rechnen, und die entsprechenden physikalischen Parameter

haben auch fiir die 3D-Simulationen Giiltigkeit.

44  Verschiebung der Oberfliche

In diesem Kapitel wird der Algorithmus beschrieben, der dazu dient, die triangulierte
Oberfldche entsprechend den fiir alle Dreiecke geméB Gl. (4.20) (fiir eine Sorte reaktiver
Teilchen) bzw. Gl. (4.21) (fiir zwei beitragende Teilchenarten) berechneten Schichtdicken
zu verschieben. Es wird zunéchst in Kap. 4.4.1 die Methode erldutert, die Verschiebungs-
vektoren fiir die Dreieckspunkte zu ermitteln. Insbesondere fiir die Simulation der Ab-
scheidung von Schichten mit einer Dicke vergleichbar den typischen Abmessungen der
Struktur miissen daneben noch weitere Algorithmen bereitgestellt werden, die Artefakte
wie Schnitte der Oberflache mit sich selbst verhindern. Weiterhin kann es nétig sein, die
Triangulierung wihrend der Simulation an bestimmten Stellen zu verfeinern, um eine
nicht nur ausreichende Genauigkeit, sondern {iberhaupt die Stabilitidt des Algorithmus zu
gewibhrleisten. Die fiir diese Aufgaben implementierten Algorithmen werden in den Kap.
4.4.2 bzw. 4.4.3 dargestellt.
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4.4.1 Berechnung des Verschiebungsvektors

Zur Verschiebung der Oberfldche wird ein Algorithmus angewandt, der die triangulierte
Oberfliache punktweise verschiebt, da an einen Punkt der Triangulierung (im folgenden
Knoten genannt) prinzipiell beliebig viele Dreiecke angrenzen kénnen, so daB die Ver-
schiebung der Dreiecksebenen und Bestimmung eines Schnittpunktes der verschobenen
Ebenen im allgemeinen nicht mdéglich ist. Spéter wird eine spezielle Methode erklirt, die
unter bestimmten Voraussetzungen die Berechnung des verschobenen Punktes durch

Schnittbildung verschobener Ebenen durchfiihren kann.

Es wurde ein 3D-Programm neu entwickelt, das die Knoten der Triangulierung in Ab-
héngigkeit von den Normalenrichtungen und abzuscheidenden Schichtdicken der an den
jeweiligen Knoten angrenzenden Dreiecke verschiebt. Dieses Programm ist ein 3D-
Analogon zum 2D-Stringalgorithmus [Jew79]. Als Beispiel ist in Abb. 4.8 ein Knoten mit
4 angrenzenden Dreiecken dargestellt. Die Normalenrichtung des Dreiecks i ist durch n,

gegeben, der Winkel, mit dem Dreieck i an den Knoten angrenzt, wird als y; bezeichnet.

v = Resultierender
Verschiebungsvektor

Abb. 4.8 Knoten mit 4 angrenzenden Dreiecken, die bei der Bestimmung des
Verschiebungsvektors berticksichtigt werden.

Die Schichtdicken X, fiir die Dreiecke i sind gemiB Gl. (4.20) bzw. Gl. (4.21) gegeben.

Diese Dicken entsprechen der Abscheidedicke in einem Simulationsschritt, d.h. zwischen
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zwei Berechnungen der Teilchenfliisse. Die Verschiebung der Oberfliche fiir diesen
Simulationsschritt wird wiederum in m Schritten durchgefiihrt. Zwischen diesen m
Schritten werden die Teilchenfliisse nicht neu berechnet, die Verschiebung in m Schritten
dient jedoch dazu, eine effektive Kontrolle der Oberfliche zu ermdglichen, so daB die
Bildung von Artefakten und Instabilitdten verhindert werden kann, wie in Kap. 4.4.2
erldutert wird. Die Verschiebungsstrecken der Dreiecke i bei einem Verschiebungsschritt

der Oberflidche ergeben sich damit zu X,/m.

Es werden nun die mittlere Normalenrichtung und die mittlere Verschiebungsstrecke der
an den betrachteten Knoten angrenzenden Dreiecke bestimmt. Die Beitrdge der Dreiecke
werden jeweils mit dem Winkel y, gewichtet. Bei der Berechnung der mittleren Normalen-
richtung werden die Dreiecksnormalen noch zusétzlich mit der Verschiebungsstrecke des
Dreiecks gewichtet. Der entsprechende Verschiebungsvektor ergibt sich zunéchst als

Produkt aus der mittleren Normalenrichtung und der mittleren Verschiebungsstrecke zu:

X,

.X.n. .

'Z'Yixi"il EYi
i i

(4.26)

3

Die Summierung wird jeweils {iber die an den Knoten grenzenden Dreiecke durchgefiihrt.
Der erste Faktor stellt einen Einheitsvektor in die gemittelte Normalenrichtung dar, der

zweite Faktor ist die mittlere Verschiebungsstrecke.

Es hat sich jedoch gezeigt, daB die Verwendung allein von v’ zu Artefakten, wie sie in

Kap. 3.2.1 fiir den zweidimensionalen Fall erldutert wurden, fithren kann. Als geeignetes

Analogon zu Gl. (3.1) fiir den dreidimensionalen Fall wurde ein Korrekturfaktor f  mit
1

Y. v;cos, _ pIR?
i i

AL R S 4.27)
Z Yi Z Y; COSP;

fcor =

eingefiihrt. ¢, ist dabei der Winkel zwischen dem Vektor v’ und der Normalen n; des
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Dreiecks i. Fiir den zweidimensionalen Fall ergibt sich mit y,=y,=1 (wird definiert, da in
2D keine anliegenden Winkel vorhanden sind und die Gewichtung der beiden Segmente
gleich ist) und ¢,=@,=n/2-¢/2 das Resultat von Gl. (3.1). Der Ausdruck cosg, ist damit
ein MaB fiir die Abweichung der einzelnen Normalenrichtungen der Dreiecke von der
mittleren Normalenrichtung. Je groBer die Abweichung ist, desto kleiner wird coso..
Wieder gewichtet mit den Winkeln y; wird cos, gemittelt und vom Resultat der Kehrwert
gebildet, da der Korrekturfaktor umso gréBer sein muB, je stirker die Normalen variieren.
Es hat sich gezeigt, dal mit diesem Korrekturfaktor insbesondere an konkaven Ecken und
Kanten ein natiirliches Schichtprofil ohne artifizielle Verzerrung erreicht wird. Der

endgiiltige Verschiebungsvektor nach dieser Methode ergibt sich damit zu
v=wv-f . (4.28)

Bei den Ausgangstriangulierungen von quaderformigen Kontaktléchern werden, wie in
Kap. 4.2 dargestellt, an den konvexen Kanten zahlreiche schmale Dreiecke eingefligt, die
zu dem runden Schichtprofil an diesen Kanten nach der Abscheidung fiihren. In den
Ecken, wo diese runden Kanten zusammenstoen, wurden Verzerrungen bei Berechnung
des Verschiebungsvektors geméB GI. (4.28) beobachtet. Dies ist in Abb. 4.9 (a) am
Beispiel der isotropen Abscheidung dargestellt. Daher wurde eine Methode entwickelt, die
in gewisser Weise analog zur der in Kap. 3.2.1 segmentweisen Verschiebung arbeitet. Da
die Ebenen, die durch Verschiebung der Ebenen der an einen Knoten angrenzenden
Dreiecke nicht notwendigerweise genau einen Schnittpunkt haben, sind spezielle Ver-
fahren nétig. Es wurde dazu ein Algorithmus implementiert, der bei jedem Knoten priift,
ob drei an den Knoten angrenzende Dreiecke vorhanden sind, deren drei Normalenvekto-
ren linear unabhingig sind. Dariiberhinaus wird verlangt, daB das Spatprodukt dieser drei
(normierten) Normalenvektoren {iber einem vorgegebenen Grenzwert liegt (typischerweise
verwendeter Wert 0,05). Damit wird ein quantitatives MaB fiir den Grad der linearen Un-
abhingigkeit bereitgestellt. Kann das Kriterium nicht erfiillt werden, wird der Knoten
nach Gl. (4.28) verschoben. Ist das Kriterium erfiillbar, d.h. gibt es mindestens einen Satz
von Dreiecken, fiir den das Spatprodukt der Normalenvektoren iiber dem vorgegebenen
Grenzwert liegt, wird eine alternative Verschiebungsmethode angewandt. Dazu werden die
drei Normalen unter den Normalen aller an den Knoten angrenzenden Dreiecke gesucht,

von denen das Spatprodukt maximal ist. Der verschobene Knoten wird dann ermittelt,
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indem die Ebenen der drei entsprechenden Dreiecke i jeweils um die Verschiebungs-
strecke X;/m verschoben werden und der Schnittpunkt berechnet wird. Da die drei
Normalenvektoren linear unabhéngig sind, ist der Schnittpunkt existent und eindeutig. In
Abb. 4.9 (b) ist das Ergebnis der Simulation unter Verwendung der alternativen Methode
dargestellt. Die Verzerrungen sind nicht mehr vorhanden. Durch die Vorgabe des Grenz-
wertes flir das Spatprodukt der Normalenvektoren wird sichergestellt, daf die alternative
Methode nur bei den Knoten angewendet wird, bei denen keine Instabilitéten, etwa durch

fast parallele Dreiecke, entstehen kdnnen.

Verschiebt man alle Dreiecke, die an einen Knoten angrenzen, in Richtung ihrer Norma-
len, miissen im allgemeinen Fall zur Erhaltung einer geschlossenen triangulierten Ober-
flache zusétzliche Dreiecke eingefligt werden. Da dies bei jedem Verschiebungsschritt der
Fall sein wird, wiirde die Zahl der Dreiecke sehr stark zunehmen, so daB eine derartige
Implementierung fiir die Simulation der Abscheideprozesse nicht in Frage kommt.
Weiterhin ist eine solche Parallelverschiebung fiir allgemeine Abscheideprozesse proble-
matisch, da sich die Oberfldchenorientierung in der Regel (auBer bei isotroper Schicht-

abscheidung) durch ortlich variierende Wachstumsraten wihrend der Abscheidung éndert.
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Abb. 4.9 Verzerrung der Oberfléche nach der Verschiebung im Bereich der Ver-
feinerung an der Offnung der Struktur (links) und Beseitigung der Ver-
zerrung durch Verwendung eines zusétzlichen Algorithmus (rechts).
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4.4.2 Verfahren zur Beseitigung von Artefakten

Wie in Kap. 3.2.1 schon fiir den zweidimensionalen Fall dargelegt wurde, sind Schnitte
der Oberfldche mit sich selbst ein Problem bei der polygonalen Geometriebeschreibung.
Die Komplexitdt der Artefakte ist in 3D noch héher als in 2D. Es ist in 3D nur sehr
schwer mdoglich, einmal entstandene Schnitte der Oberfldche mit sich selbst (in 3D Blasen
genannt) wieder zu entfernen. Daher ist es zweckméBig, durch geeignete Algorithmen die

Entstehung dieser Schnitte zu verhindern.

Man unterscheidet lokale und globale Schnitte. Lokale Schnitte entstehen in der Regel an
konkaven Kanten und Ecken der Topographie, wenn die Lange der Verschiebungsvekto-
ren grofer als die Seitenldnge oder Hohe der Dreiecke ist. Fiir den zweidimensionalen
Fall wurde diés in Abb. 3.9 demonstriert. Analog ergibt sich das Problem fiir den dreidi-
mensionalen Fall. Globale Schnitte liegen vor, wenn zunéchst getrennte Teile der Ober-
fliche im Verlauf der Simulation einer aufwachsenden Schicht ineinanderlaufen. Dies
kann zum Beispiel beim SchlieBen der Offnung eines Kontaktloches durch Schichtab-
scheidung auftreten. Im folgenden werden die implementierten Verfahren zur Verhinde-

rung des Auftretens der Schnitte vorgestellt.

Um die Bildung der lokalen Schnitte zu verhindern, wurde ein Algorithmus implemen-
tiert, der nahezu zu einer Linie entartete Dreiecke beseitigt. Diese Dreiecke wiirden sonst
zu lokalen Schnitten filhren, wie sie in 2D in Abb. 3.9 dargestellt sind. Den kurzen
Polygonsegmenten entsprechen in 3D die Dreiecke mit kleiner Hohe, d.h. solche, die
nahezu zu einer Linie entartet sind. Als Kriterium wird dabei die kleinste der drei Hohen

in einem Dreieck benutzt. Ist diese kleiner als ein vorgegebener Grenzwert h,_, ist das

lim»
Dreieck zu entfernen. Dieser Grenzwert mull wesentlich groBer sein als die maximale
Verschiebungsstrecke X, / (M - m), die bei einem Verschiebungsschritt der Topographie
auftreten kann. Typische Werte fiir h;;,, im Fall von Geometrien mit Strukturdimensionen
von etwa 1 um sind 0,01 um, so daB der durch die Beseitigung der entsprechenden

Dreiecke entstehende Fehler nur gering ist.

Bei der Beseitigung der Dreiecke ist nun darauf zu achten, daB die Triangulierung so

wenig wie moglich gestdrt wird. Es werden daher zwei Fille unterschieden, die in Abb.
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A\

Fall A Fall B

Abb. 4.10  Verfahren zur Beseitigung nahezu entarteter Dreiecke (schattiert) in zwei
verschiedenen Fillen A und B.

4.10 schematisch dargestellt sind. In Fall A besitzt das Dreieck zwar eine kleine Hohe,
aber keine Seite mit einer Seitenlédnge, die vergleichbar mit der Hohe des Dreiecks ist. Es
wird daher so vorgegangen, dal der Punkt, der die kleinste Hohe représentiert, auf die
gegeniiberliegende Seite heruntergezogen wird. Damit wird auf dieser Seite ein zusétzli-
cher Knoten induziert, so da3 das ebenfalls an diese Seite angrenzende gegeniiberliegende
Dreieck unterteilt werden muB. Besitzt das Dreieck mit der kleinen H6he auch eine Seite
mit kleiner Seitenldnge (Fall B), kann die Beseitigung des Dreiecks einfach durch Zu-
sammenziehen der beiden Endpunkte der Seite auf einen Punkt erreicht werden. Die
Triangulierung wird dabei nur wenig beeinflufit. Das Kriterium, das iiberpriift wird, um
zu entscheiden, welche der beiden Methoden angewandt wird, benutzt den maximalen
Winkel des Dreiecks, das beseitigt werden soll. Liegt dieser {iber einem bestimmten Wert
(typischerweise verwendet: 160°), so handelt es sich um ein Dreieck, das keine kleine
Seite besitzt und das Verfahren A gelangt zur Anwendung. Liegt der Winkel unter dem
Grenzwert, wird das Dreieck gemdl Methode B beseitigt.

Es hat sich gezeigt, dal die Verhinderung von lokalen Schnitten der Oberfldche durch die
Beseitigung der Dreiecke kleiner H6he mit dem beschriebenen Algorithmus effizient und

stabil moglich ist.

Fiir spezielle Geometrien wie rotationssymmetrische Kontaktlocher oder Kontaktlocher
mit quadratischer Offnung, die aufgrund der Symmetrie des Prozesses auch im Verlauf
der Abscheidung quadratisch bleibt, fiihrt die Anwendung des Verfahrens zur Verhinde-
rung von lokalen Schnitten auch zur Verhinderung von globalen Schnitten, da sich das

Volumen des Gaseinschlusses von der oberen Schichtoberfliche abschniiren kann. Beim
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Zuwachsen der Offnung werden durch das Zusammenziehen der Dreieckspunkte wie oben
beschrieben Dreiecke mit der Fliache null gebildet, die dann bei den darauffolgenden
Wachstumsschritten der Oberfldche aus dem Satz der Dreiecke entfernt werden, so daB
die zwei getrennten triangulierten Fléchen entstehen. Die Triangulierung vor Entfernung
der Dreiecke mit der Fliche null besteht dabei aus den beiden triangulierten Flichen,
wobei eines oder mehrere zu einer Linie entartete Dreiecke diese beiden Flidchen ver-
binden in einer Weise, dal das eine Ende der Linie mit der oberen, das andere mit der
unteren Triangulierung verbunden ist, so daB nach Entfernen der Linien die Trennung
erfolgt ist. Beispiele hierzu werden in Kap. 4.5 gezeigt. Fiir diese Fille wird die Ober-
flache nach SchlieBen des Kontaktloches durch zwei voneinander getrennte Sitze von
Dreiecken beschrieben. Ein geschlossener triangulierter Hohlk6rper beschreibt das Gasein-
schluBvolumen, die obere Grenzfliche des abgeschiedenen Materials zum Gas hin wird

durch den zweiten Satz von Dreiecken beschreiben.

Bei allgemeinen Geometrien, etwa Gréiben, die sich im Verlauf der Abscheidung schlie-
Ben, liegt diese Symmetrie nicht mehr vor, und eine Bildung von zwei Volumen in der
beschriebenen Weise findet nicht statt, da die zu einer Linie entarteten Dreiecke an der
Offnung mit beiden Endpunkten der Linie sowohl mit dem oberen als auch mit dem
unteren Teil der triangulierten Fldche verbunden sind, so da die Entfernung nicht zur
Trennung der beiden Teile fiihrt. Um im allgemeinen Fall das SchlieBen der Struktur
simulieren zu kénnen, wurden Algorithmen implementiert, die testen, ob Teile der
Oberfliche bei vorzunehmenden Wachstumsschritten mit anderen Teilen der Oberfldche
kollidieren. Dazu wird fiir jeden Verschiebungsschritt der Oberflache gepriift, ob ein
Knoten, der entsprechend des berechneten Verschiebungsvektors bewegt wird, durch eines
der Oberflichendreiecke hindurchtritt, d.h. ein Teil der Oberfliche in einen anderen
hineinlduft. Ist dies der Fall, wird der Verschiebungsvektor des Knotens fiir den jeweili-
gen Verschiebungsschritt der Oberfliche auf 0 gesetzt. Das Kriterium wird auf jeden
Knoten angewandt. Es kann aulerdem vorkommen, daf} ein Knoten nicht durch die eigene
Verschiebung sondern durch die sich fiir irgendein Dreieck ergebende Verschiebung durch
dieses Dreieck tritt. Daher wird ebenfalls gepriift, ob die Verschiebung eines Dreiecks
gemil seiner Normalenrichtung und Verschiebungsstrecke zum Durchtreten eines Knotens
durch das Dreieck fiihrt. Trifft dies flir mindestens einen Knoten zu, werden die Ver-

schiebungsvektoren der Eckpunkte des Dreiecks fiir den jeweiligen Oberflédchenverschie-
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bungsschritt auf 0 gesetzt. Fiir jedes Dreieck der Oberfléche ist der Test auf Durchtreten

eines Knotens bei Verschiebung des Dreiecks durchzufiihren.

Es ist jeweils mit der schon verschobenen Oberfldche zu arbeiten, d.h. es wird gepriift, ob
der Knoten bei seiner Verschiebung durch eines der schon verschobenen Dreiecke
durchtritt und analog ob die Verschiebung des Dreiecks zum Durchtreten eines Knoten,
der bereits verschoben ist, durch dieses Dreieck fiihrt. Die Rechenzeit ist proportional zum
Produkt aus Dreieckszahl und Knotenzahl. Diese Zeit ist damit deutlich kleiner als die fiir
die Sichtpriifung zwischen den Dreiecken benétigte, die proportional zur dritten Potenz
der Dreiecksanzahl ist, so daB keine nennenswerte Verschlechterung der Rechenzeiten

resultiert.

Als Resultat erhilt man nach dem SchlieBen der Struktur durch die Abscheidung einer
Schicht eine einzige triangulierte Oberfldche, die jedoch zwei Gebiete umfafit: die Ober-
fliche des Gaseinschlusses und die obere Schichtoberfliche. Die beiden Gebiete sind
durch eine diinne Gashaut im abgeschiedenen Material miteinander verbunden. Ein
Beispiel dafiir ist in Abb. 4.11 gezeigt. Es handelt sich dabei um eine Simulation einer
Schichtabscheidung in einen Graben unter Annahme einer Haftwahrscheinlichkeit von
s.=0,5.

Abb. 4.11 S_imulation der Schichtabscheidung in einen Graben mit Schliefen der
Offnung.
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4.4.3 Verfeinerung des Gitters

Im Verlauf der Simulation von Abscheideprozessen kommt es in bestimmten Gebieten
(hauptséchlich an konvexen Kanten und Ecken) zu einer sich erweiternden Oberfliche.
Um eine hinreichend genaue Beschreibung zu erméglichen, kann man, wie in Kap. 4.2
erldutert, schon zu Beginn schmale Dreiecke an den kritischen Stellen einfiigen, um im
Verlauf der weiteren Simulation die genaue Beschreibung der expandierenden Oberfliche
zu ermdglichen. Die Alternative dazu ist eine Verfeinerung der Oberfldchentriangulierung
wihrend der Simulation entsprechend den jeweiligen Erfordernissen, so daB anfangs mit
einer relativ kleinen Zahl von Dreiecken gearbeitet werden kann, die sich im Verlauf der
Simulation erhoéht, um expandierende Gebiete der Oberfliche mit ausreichender Genau-

igkeit zu beschreiben.

Es wurde ein Verfahren zur Gitterverfeinerung implementiert, daB zwei Kriterien iiber-
priift, um zu entscheiden, ob ein Dreieck durch Unterteilung in kleinere Dreiecke zu

verfeinern ist. Ein Dreieck wird verfeinert, wenn beide Kriterien erfiillt sind.

Zum einen muB die grofte Seitenldnge des Dreiecks iiber einem bestimmten Grenzwert
liegen, zum anderen muf das Dreieck in einem Bereich liegen, der nicht néherungsweise
als planar angesehen werden kann. Letzteres folgt daraus, da grofere Dreiecke in
planaren Bereichen, d.h. Gebieten ohne nennenswerte Oberfldchenstruktur, nicht proble-
matisch sind und daher nicht verfeinert werden miissen. Die Nicht-Planaritit wird quanti-
tativ tiberpriift, indem die Winkel zwischen der Normalen des betrachteten Dreiecks und
den Normalen aller an dieses Dreieck angrenzenden Dreiecke berechnet werden. Liegt
mindestens einer dieser Winkel iiber einem vorgegebenen Grenzwert, ist das Kriterium
hinsichtlich der Nicht-Planaritit erfullt. Zwei Dreiecke werden dabei als aneinander-
grenzend betrachtet, wenn sie einen oder zwei Eckpunkte gemeinsam haben. Ein stdrkeres
Kriterium wire, Dreiecke als angrenzend zu betrachten, wenn sie eine gemeinsame Kante
haben. Bei den Tests zeigte sich jedoch, dafl die Verfeinerung gemifl des verwendeten
Kriteriums keine zu feinen Triangulierungen ergab, d.h. die Verfeinerung beispielsweise
im Bereich der konvexen Kanten war angemessen zur Beschreibung der Oberfldche, so
daB in der aktuellen Programmversion {iber gemeinsame Punkte die Nachbarschaft von

Dreiecken definiert wird.
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Das Vorgehen bei der Verfeinerung eines Dreiecks ist in Abb. 4.12 dargestellt. Die
langste Seite des Dreiecks wird in der Mitte unterteilt, indem ein neuer Knoten eingefiihrt
wird. Das Dreieck wird damit zu zwei Dreiecken verfeinert. Das andere an die unterteilte
Seite angrenzende Dreieck (falls vorhanden) ist ebenfalls zu unterteilen, um eine giiltige
Triangulierung zu gewéhrleisten. Es zeigte sich, dafl dieses Verfahren der Unterteilung im
allgemeinen zu stabilen Ergebnissen und nicht wesentlich verzerrten Triangulierungen,
d.h. solchen mit vielen schmalen Dreiecken, fithrt. Aus diesem Grunde wurde auch nicht
versucht, den Unterteilungspunkt in einer anderen Weise zu wiahlen, was prinzipiell

natlirlich méglich wiére.

Neuer Knoten

o,
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Abb. 4.12  Verfahren zur Verfeinerung der Triangulierung.
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Abb. 4.13  Simulation einer isotropen Schichtabscheidung ohne (linke Seite) und mit
(rechte Seite) Verfeinerung der Triangulierung.
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Als ein Beispiel fiir die Anwendung des Verfeinerungsalgorithmus ist in Abb. 4.13 die
Simulation einer isotropen Schichtabscheidung in eine Kontaktlochstruktur dargestellt.
Gegeniibergestellt sind die Simulation ohne und mit Verfeinerung der Triangulierung.
Ohne Verfeinerung wird die Verrundung an der Oberkante nicht hinreichend genau

aufgeldst.

4.5  Simulationsbeispiele

Um das Modell bzw. das Simulationsprogramm auf bestimmte Abscheideprozesse anwenden
zu kénnen, ist es notwendig, fiir den betreffenden Abscheideprozefl die Modellparameter in
Abhingigkeit von den jeweiligen Abscheidebedingungen zu kennen. Die Haftwahrscheinlich-
keit bzw. die beiden Haftwahrscheinlichkeiten und der relative Anteil der beiden Teilchenarten
im Falle von zwei beitragenden Teilchensorten an der Wachstumsrate in planaren Gebieten

miissen dazu gegeben sein.

Die Anwendung auf die LPCVD von Niedertemperaturoxid (LTO), auf die LPCVD von
Wolfram durch die Reduktion von Wolframhexafluorid (WF,) durch Silan (SiH,) sowie auf
die LPCVD von Polysilicium wird in Kap. 6 behandelt, und Simulationsergebnisse werden

mit experimentellen Ergebnissen verglichen.

Im folgenden soll der prinzipielle Einfluf} der Haftwahrscheinlichkeit auf die sich ergebenden
Schichtprofile anhand des Modells unter Annahme einer reaktiven Teilchenart aufgezeigt
werden. Es werden Simulationen exemplarisch flir verschiedene Geometrien und fiir die
Haftwahrscheinlichkeiten s, - 0 und s, = 0,1 gezeigt. Die Beschreibung von Sputterprozessen
mit s, = 1 wird in Kap. 5.1 diskutiert.

Wenn die Haftwahrscheinlichkeit gegen null geht, bedeutet dies, dafi ein reaktives Teilchen
im Mittel sehr viele St68e mit der Oberflache der Struktur hat, bevor es endgiiltig in die
aufwachsende Schicht eingebaut wird. Der zum Gasvolumen offene Raumwinkel fiir eine
bestimmte Stelle auf der Oberfldche hat damit kaum noch eine Bedeutung flir die Zahl der
ankommenden sowie durch Reaktion in die Schicht eingebauten Teilchen. Das Resultat ist

eine iiber die gesamte Struktur konstante Wachstumsrate, die gleich der fiir die planaren
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Gebiete spezifizierten ist. Dies konnte anhand von Simulationen mit sehr kleinen Haftwahr-
scheinlichkeiten bestétigt werden. Man kann dies auch aus Gl. (4.19) ableiten. Wenn man s =0
setzt, erhélt man als Losung einen Reaktionsfluf von 1 fiir alle Dreiecke, d.h. eine konstante
Wachstumsrate. Daher wird flir sehr kleine Haftwahrscheinlichkeiten die Durchfiihrung der
Berechnungen entsprechend des Modells mit Bestimmung der Raumwinkel und Teilchentrans-
portraten zwischen den Dreiecken iibergangen und die Wachstumsrate fiir alle Dreiecke auf
denselben Wert gesetzt, um Rechenzeit zu sparen. Als Grenzwert fiir die Haftwahrscheinlich-
keit wurde 10 festgelegt, da bei Simulationen mit diesem Wert keine Abweichungen mehr
zur isotropen Abscheidung festgestellt werden konnten. Dieser Fall der isotropen Abscheidung
trifft beispielsweise auf die LPCVD von Polysilicium, Siliciumnitrid und Tantalpentoxid zu.
Simulationen der Abscheidung dieser Materialien sind somit durch Vorgabe einer sehr kleinen

Haftwahrscheinlichkeit mdglich.

Die Haftwahrscheinlichkeit s, = 0,1 steht exemplarisch flir Prozesse, die nicht mehr perfekt
isotrope Abscheidung ergeben, aber dennoch in der Regel bei nicht zu extremen Geometrien,
wie tiefen Kontaktlochern, gute Kantenbedeckung der Schichten liefern. Haftwahrscheinlich-
keiten dieser Gro3enordnung treten etwa bei der Abscheidung von Wolframsilicid [Sai92]
oder Wolfram (siehe Kap. 6.2) auf. Bei dieser Haftwahrscheinlichkeit hat ein Teilchen im
Mittel mehrere StoBe mit der Oberfldche, bevor es in die aufwachsende Schicht eingebaut wird.
Diese mittlere Zahl der Stofe hingt auch von der Geometrie ab, da die Teilchen wieder zum

Gas hin entkommen konnen. Eine Verteilung der Teilchen tiber die Struktur ist damit moglich.

Im folgenden sollen nun Simulationsergebnisse von Schichtabscheideprozessen mit den
Haftwahrscheinlichkeiten s, ~ 0 und s, = 0,1 gezeigt werden, und zwar jeweils fiir drei
unterschiedliche Kontaktlochgeometrien. Das eine Kontaktloch hat die Form eines Wiirfels
mit der Kantenldnge 1 pm. Das zweite Kontaktloch ist durch einen Quader mit den Maflen
1 pmx 1 pm x 2 pm gegeben. Es hat dieselbe Offnung wie das erste Kontaktloch (1 pm x
1 um) aber die doppelte Tiefe. Das sogenannte Aspektverhéltnis, das definiert ist als der
Quotient aus Tiefe und Breite des Kontaktloches oder auch eines Grabens, ist damit doppelt
so grof} wie beim ersten Kontaktloch. Das Fiillen von Kontaktlochern mit hohen Aspektverhélt-
nissen ist ein Problem, was bei zunehmender Integrationsdichte in integrierten Schaltungen
stark an Bedeutung gewinnt. Schlieflich wird noch ein zylinderférmiges Kontaktloch mit einer

Tiefe und einem Durchmesser von 1 um simuliert. Die Dicke der aufgewachsenen Schicht
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in den planaren Gebieten, d.h. an der Oberseite der Struktur, wurde bei allen Simulationen

auf 0,8 um gesetzt, so dal ein Vergleich der Ergebnisse moglich ist.

Abb. 4.14, 4.15 und 4.16 zeigen die Simulationen der isotropen Abscheidung mit s, - 0 fiir
die drei verschiedenen Ausgangsgeometrien. Es wird jeweils eine Hilfte der Struktur
dargestellt, wobei die Ausgangsgeometrie und die Oberflidche der abgeschiedenen Schicht
sichtbar sind. Alle drei Kontaktlocher werden vollstindig aufgefiillt, es bleiben keine
Gaseinschlulvolumina zuriick. Dies ist der Idealfall, wie er bei technologischen Prozessen
erwiinscht ist. In Kap. 5.2 wird gezeigt werden, dal man auf eine &hnlich gleichm&Bige
Schichtdicke auch unter Annahme einer hohen Oberflaichenbeweglichkeit der Teilchen
kommen kann. Die gleichmiBige Verteilung erfolgt dann nicht durch Adsorption und

Desorption sondern durch Oberfldchendiffusion.

0,5 pm
0,5 pm ™~

7 0,5 um
Abb. 4.14 Simulation einer isotropen Schichtabscheidung in ein wiirfelférmiges
Kontaktloch.
0,5 pm
0,5 um\

0,5 pm

Abb. 4.15 Simulation einer isotropen Schichtabscheidung in ein quaderférmiges
Kontaktloch mit einem Aspektverhéltnis von 2.
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0,5 um

0,5 um >

0,5 um

Abb. 4.16 Simulation einer isotropen Schichtabscheidung in ein zylindrisches
Kontaktloch mit einem Aspektverhéltnis von 1.

Abb. 4.17,4.18 und 4.19 zeigen die Simulationen mit s, = 0,1. Die sich ergebende Schichtdicke
ist hier schon nicht mehr homogen. Es bleiben signifikante Volumina in den Kontaktléchern,
die nicht gefiillt werden. Man erkennt, daf} bei dem tiefen Kontaktloch die Kantenbedeckung
deutlich schlechter als bei dem wiirfelformigen ist. Eine derartige Haftwahrscheinlichkeit

ist damit besonders fiir tiefe Kontaktlocher schon problematisch.

0,5 um l i

0,5 pm

Abb. 4.17 Simulation einer Schichtabscheidung mit s, = 0,1 in ein wiirfelférmiges
Kontaktloch.
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0,5 pm l

0,5 um '
i

Abb. 4.18 Simulation einer Schichtabscheidung mit s, = 0,1 in ein quaderférmiges
Kontaktloch mit einem Aspektverhiltnis von 2.

0,5 pm

0,5 pym l

0,5 pm

0,5 pm

Abb. 4.19  Simulation einer Schichtabscheidung mit s, = 0,1 in ein zylindrisches
Kontaktloch mit einem Aspektverhiltnis von 1.

Um die 3D-Effekte zu untersuchen, kann man die 3D-Simulationen einer Schichtabscheidung
in ein Kontaktloch mit den entsprechenden 2D-Simulationen vergleichen. Eine 2D-Simulation
beschreibt dabei die Abscheidung in einen unendlich langen Graben, der das gleiche Quer-
schnittsprofil besitzt wie das Kontaktloch. In Abb. 4.20 ist ein Vergleich zwischen einer 2D-

und einer 3D-Simulation der Schichtabscheidung in ein wiirfelformiges Kontaktloch
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Abb. 420  Vergleich zwischen 2D- und 3D-Simulation von Schichtabscheidung mit
s. = 0,1 in ein wiirfelférmiges Kontaktloch.

dargestellt. Die angenommene Haftwahrscheinlichkeit ist s, = 0,1, die abgeschiedene
Schichtdicke in den planaren Gebieten wurde auf 0,5 um gesetzt. Eingezeichnet sind die 2D-
Simulation sowie das Querschnittsprofil der 3D-Simulation in der Mitte des Kontaktloches.
Die durch die 2D-Simulation vorhergesagte Kantenbedeckung ist wesentlich besser als
diejenige, die sich aus der 3D-Simulation ergibt. Die Erkldrung hierfiir liegt darin, daf3 die
2D-Simulation einen langen Graben beschreibt, wo Stellen im Innern der Struktur (beispiels-
weise am Boden des Grabens) durch die lang ausgedehnte Offnung einen gréBeren zum Gas
hin offenen Raumwinkel haben und damit von mehr Teilchen direkt erreicht werden kdnnen
als die entsprechenden Stellen in dem Kontaktloch, das eine quadratische, d.h. begrenzte
Offnung zum Gas hin hat. Die Notwendigkeit, 3D-Simulationen zu verwenden, wenn es um
die Beschreibung hochgradig dreidimensionaler Geometrien wie Kontaktlchern geht, wird
damit deutlich. Die 3D-Effekte werden dabei umso stirker ausgeprégt sein, je groBer das
Aspektverhéltnis der Struktur und je grofer die Haftwahrscheinlichkeit flir das betreffende
Schichtsystem ist.

70



5.  Simulation von Sputterabscheidung

5.1  Simulation von Sputterabscheidung mit dem LPCVD-Modell

Bei der Abscheidung mittels Sputtern wird in einem Reaktor eine Gasentladung (meistens
in Argon) durch Anlegen einer Gleich- oder Hochfrequenzspannung geziindet. Durch das
elektrische Feld zum Sputtertarget (Kathode) hin beschleunigte Gasionen schlagen aus diesem
Metallatome heraus, die sich auf dem Substrat anlagern und damit zum Schichtwachstum
fuhren. Nimmt man eine Haftwahrscheinlichkeit der Metallatome am Substrat von s, = 1 an
und geht weiter davon aus, dafl die Geschwindigkeiten der Metallatome isotrop verteilt sind,
so kann man die Sputterabscheidung mit dem Modell zur Beschreibung der LPCVD-Vorgiinge
simulieren. Die freie Weglédnge im Gas muf3 dazu klein gegeniiber dem Abstand zwischen
Sputtertarget und Substratoberfléche sein, was bei nicht zu niedrigen Driicken (ab etwa 10
mTorr) gut erflillt ist. Die abgesputterten Teilchen haben dann auf ihrem Weg vom Sputtertar-
get zum Substrat eine ausreichende Anzahl von St6f3en mit den Atomen oder Molekiilen des
Gases, um eine eventuell durch den Prozef3 der Emission vom Sputtertarget vorgegebene
Richtungscharakteristik aufzuheben. Weiterhin gilt die Annahme, daB3 die typischen Struktur-
abmessungen auf dem Substrat wesentlich kleiner als die freie Weglénge der Metallatome

im Gas sein miissen, ganz analog zu den Uberlegungen fiir LPCVD-Prozesse.

Die Simulationen der Sputterabscheidung (s, = 1) sind in Abb. 5.1, 5.2 und 5.3 wiedergegeben.
Es ergibt sich fiir alle drei Kontaktldcher sehr schlechte Kantenbedeckung, da die Teilchen
am Ort ihres Auftreffens in die Schicht eingebaut werden und keine Verteilung iiber die
Oberfliche stattfinden kann. Zum Auffiillen von Kontaktldchern, besonders von solchen mit
groBBen Aspektverhdltnissen, sind die konventionellen Sputterverfahren damit schlecht
geeignet. Man ist hier auf verbesserte Sputterverfahren angewiesen, wie z.B. kollimiertes
Sputtern, wo durch einen Kollimator eine stiarker gerichtete Verteilung der Geschwindigkeiten
erreicht werden kann. Abhilfe kann auch die Sputterabscheidung bei erhohter Temperatur
schaffen, bei der die Oberflachenbeweglichkeit verbessert wird, so dal3 sich die Metallatome
gleichméBiger tiber die Struktur verteilen kdnnen. Die Simulation der Sputterabscheidung

mit Oberflichendiffusion der Metallatome wird in Kap. 5.2 beschrieben.
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0,5 um l
05 pm

Abb. 5.1 Simulation einer Sputterabscheidung in ein wiirfelformiges Kontaktloch.

0,5 pm

0,5 pm l

0,5 um

0,5 pm

Abb. 5.2 Simulation einer Sputterabscheidung in ein quaderférmiges Kontaktloch
mit einem Aspektverhéltnis von 2.

0,5 pm l

0,5 pm

- 0,5 pm

Abb. 5.3 Simulation einer Sputterabscheidung in ein zylindrisches Kontaktloch
mit einem Aspektverhéltnis von 1.
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5.2  Simulation der Sputterabscheidung mit Oberflichendiffusion

BeideninKap. 5.1 gezeigten Simulationen der Sputterabscheidung wurde von vernachléssig-
barer Oberfldchendiffusion ausgegangen. Als Resultat ergab sich eine schlechte Kantenbedek-
kung der abgeschiedenen Schichten. Diese kann verbessert werden, wenn die Sputter-
abscheidung bei hoherer Temperatur durchgefiihrt wird, so daB die Metallatome eine
bestimmte Strecke auf der Oberflidche diffundieren, bevor sie in die aufwachsende Schicht
eingebaut werden [Che90]. Um dies zu simulieren, wird bei der Implementierung im
Programm neben dem Transport zwischen den Dreiecken durch Adsorption und Desorption
auch noch der durch Oberfldchendiffusion mitberticksichtigt. Die folgende Herleitung gilt
fiir Oberfldchendiffusion bei Prozessen mit beliebiger Haftwahrscheinlichkeit.

-
il
-

Dreieck i

Dreieck j

Abb. 5.4 Zwei Dreiecke i und j, zwischen denen durch Oberflichendiffusion
Teilchenaustausch stattfindet. S; und S; : Schwerpunkte der Dreiecke.

Um eine mathematische Beschreibung fiir die Oberfldchendiffusion herzuleiten, betrachten
wir zwei Dreiecke i und j, die eine gemeinsame Kante haben, {iber die Teilchentransport

stattfinden soll. Die Anordnung und die auftretenden Gréfen sind in Abb. 5.4 dargestellt.

Das 1. Ficksche Gesetz wird in einer zweidimensionalen Form aufgestellt, wobei der

Konzentrationsgradient durch den Quotient aus den Differenzen der Reaktionsfliisse und dem
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Abstand der beiden Schwerpunkte beschrieben wird. Es wird dabei davon ausgegangen, daf3
die Konzentration der adsorbierten Teilchen proportional zum Reaktionsfluf3 ist. Man erhilt

dann

_ R, - R,
J=K T (5.1)
ij

wobei j hier die Dimension Zahl pro Linge und Zeit (2D Stromdichte) hat und K ein
Transportkoeffizient ist, dessen Bedeutung weiter unten erldutert wird. Die Richtung von j
ist die der Strecke von S; nach S,. Die GroBe d; ergibt sich wie in Abb. 5.4, wenn die Dreiecke
durch Rotation eines Dreieckes um die Seite ; in eine Ebene gebracht werden. Dies wird
gemacht, da die Diffusion entlang der Oberfléche stattfinden soll, ohne Berticksichtigung des
Winkels zwischen den Dreiecken. Aufgrund der Kompatibilitdt mit dem Modell, das die
Teilchenbilanzierung bezogen auf die Dreiecke durchfiihrt, wurde hier nicht das sonst iibliche
Diskretisierungsverfahren mit der Berechnung der Teilchenfliisse durch die Wiande von
Voronoizellen angewandt. Um die Zahl der Teilchen, die von Dreieck j nach Dreieck i
gelangen, zu berechnen, mufl man die Komponente von j senkrecht zur Seite I; verwenden

und mit I; multiplizieren:

[
J1cosa; = Kjf— (R; - R)) cosa, (5.2)
ij

Dies umgerechnet auf die Reaktionsfliisse, d.h. pro Flichenstiick F;, ergibt einen Beitrag fiir

Dreieck i von

_J lij cos

.
AR, = =K a’jF (R, - R;) coset; . (5.3)

i i

Fiigt man diesen Term noch zu den anderen Beitrdgen (A; und S;) in Gl. (4.2), so erhilt man

ein modifiziertes lineares Gleichungssystem fiir die Berechnung der Reaktionsfliisse:

1 .
(Tii)neu Ri - Z (Tij)neuRj =T - E Ty ’ i=1.N (5.4)

jelN,j#i 1 =, j=1.N,j=i
Dabei sind die neuen Diagonalelemente:

T K lij
t— - COS(xij ’ (55)

(Tii )neu =T



wobei die Summe tiber alle Dreiecke j geht, die mit Dreieck i eine gemeinsame Kante haben.

Die neuen Nichtdiagonalelemente ergeben sich fiir eben diese j zu

Tt K I,'j
—- cose; . (5.6)

i %

(T =T +

ij )neu ij

Die anderen Nichtdiagonalelemente fiir Dreiecke, die keine gemeinsame Kante mit dem
Dreieck i haben, bleiben unverédndert. Die R; kénnen dann wie in Kap. 4.2 beschrieben durch

Losen des Gleichungssystems bestimmt werden.

Um die Bedeutung von K abzuschitzen, betrachten wir Gl. (5.3). Ein signifikanter Teilchen-

transport zwischen Dreieck i und Dreieck j ergibt sich fiir

AR, o
k& (5.7)
d.h. fiir
l,.jcosoc,.j 1 58
dl.j F, '

Die linke Seite von Gl. (5.8) kann abgeschitzt werden durch

Zl.jcosocl.j ZCOSOCl.j 2K

- K ~
: (5.9)
dl.j F, hi d,.j d>

i

wobei h; die Hohe des Dreiecks i zur Grundseite mit der Lénge I;; ist. Man erkennt also, dal3
ein signifikanter EinfluB durch Oberflachendiffusion tiber Strecken der GroBenordnung K2
stattfindet, so daB man K'? als ein MaB fiir die Diffusionslinge betrachten kann. Ist K2 in
derselben GréBenordnung wie die Abmessung der Struktur, sollte man einen deutlichen
Einfluf} durch die Oberflachendiffusion feststellen kdnnen. Die Beziehung zum Diffusions-
koeffizienten D kann tiber K=D-t hergestellt werden, wobet t die mittlere Diffusionszeit eines

Atoms entlang der Oberfldche ist.

Es wurden Simulationen von Sputterabscheidung in ein wiirfelformiges Loch durchgefiihrt.
Eine Haftwahrscheinlichkeit von 1 und verschiedene Werte fiir K (0; 1 um? und 10 pm?
wurden verwendet. Die fiir planare Gebiet vorgegebene Schichtdicke war 1 um. Abb. 5.5 zeigt
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einen Vergleich der sich ergebenden Querschnittsprofile. Fiir K=0 ergibt sich das Schichtprofil
ohne Oberfldchendiffusion, dasselbe Ergebnis wie in Kap. 5.1 schon gezeigt. Fiir K=1 pm?
zeigt sich in Ubereinstimmung mit der beschriebenen Abschitzung bereits ein deutlicher
Effekt. Fiir einen Wert von K=10 pm? ergibt sich eine nahezu konforme Abscheidung, die
Diffusionsldnge von etwa 3 pm liegt deutlich {iber der Abmessung der Struktur von 1 um.
Ein weiterer Effekt ist, da sich durch die Oberfldchendiffusion eine Verringerung der

Schichtdicke weit in den planaren Bereich hinein ergibt.

2,5 T T Ll L] L) L)
2
o
2 15 K=1umA2 -1
o K=10 umA2 -
z Loch -
=,
N
0,5 ]
O 1 1 L 1
2 15 1 06 0 05 1 15 2
X [Mikrometer]
Abb. 5.5 Simulation von Sputterabscheideprozessen mit verschiedenen

Oberflachendiffusionskoeffizienten in ein wiirfelférmiges Loch.

Um eine Abschitzung fiir K unter realistischen Prozef3bedingungen zu erhalten, kann man
Sputterprozesse bei erhohten Temperaturen betrachten, die zum vollstdndigen Fiillen von
Kontaktléchern der GréBenordnung 1 pm fiihren. Nach experimentellen Untersuchungen
[Cha96] liegt dies flir Aluminium-Sputterabscheidung bei Temperaturen von etwa 400 °C vor,
d.h. die Kontaktlocher werden ohne Gaseinschluf} gefiillt, so da3 unter diesen Bedingungen
die Werte fiir K groBer als etwa 10 um? sein sollten. Eine sehr niedrige Oberflichenbeweglich-
keit, die keinen signifikanten Einfluf3 auf das Schichtprofil hat, wird bei Temperaturen bis
etwa 200 °C beobachtet [Cha96]. Dies entspricht dann Werten fiir K, die sehr viel kleiner als

1 pm? sind.
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6.  Vergleich mit experimentellen Ergebnissen

6.1  Abscheidung von Niedertemperaturoxid

Siliciumdioxid (Si0,) hat eine sehr hohe Bedeutung in der Halbleitertechnologie. Es kann
dotiert oder undotiert abgeschieden werden. Es wird benutzt als Isolationsmaterial zwischen
Polysilicium und Metallen oder zwischen Metallen bei Mehrlagenmetallisierung, als
Implantations- oder Diffusionsmaske, fiir Deckschichten iiber dotierten Regionen zur
Verhinderung der Ausdiffusion, als Getter-Material, als Diffusionsquelle und fiir Passi-
vierungsschichten. Neben anderen Eigenschaften ist auch eine gute Kantenbedeckung der
abgeschiedenen Schichten erforderlich, ein Aspekt der insbesondere bei der Verwendung von

Si0, als Zwischenisolationsschicht bei Mehrlagenmetallisierung von Bedeutung ist.

SiO, kann bei verschiedenen Temperaturen und unter verschiedenen Bedingungen abgeschie-
den werden. Bei der im folgenden betrachteten Abscheidung als Niedertemperaturoxid (LTO)
arbeitet man bei Temperaturen zwischen 300 °C und 450 °C. Es besteht die Moglichkeit, bei
Atmosphérendruck (APCVD), bei Niederdruck (LPCVD) und mit Unterstiitzung eines Plasmas
(PECVD) abzuscheiden.

6.1.1 Anwendung des Modells
Fiir LPCVD von LTO wird Silan (SiH,) mit Sauerstoff (O,) zur Reaktion gebracht:
SiH, + O, » Si0, + 2 H,

Beim Vergleich von Schichtprofilen von mittels LPCVD in langen Griben abgeschiedenen
LTO-Schichten, d.h. 2D-Messungen, mit 2D-Simulationen, die das auch im Rahmen dieser
Arbeit verwendete Modell benutzten [Wil92c¢], zeigte sich, dafl es nétig ist, zwei verschiedene
Radikalsorten anzunehmen, die zum Schichtwachstum beitragen. Es wird davon ausgegangen,
daB3 die Radikale bei homogenen Gasphasenreaktionen gebildet werden. Durch Mefireihen
bestimmte Wille die drei Modellparameter Haftwahrscheinlichkeit der Radikalsorte 1,
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Haftwahrscheinlichkeit der Radikalsorte 2 und relativer Beitrag von Radikalsorte 1 zum
Schichtwachstum in planaren Gebieten in Abhéngigkeit von den ProzeBbedingungen
[Wil92c]. Die Parameter wurden flir Temperaturen zwischen 370 °C und 570 °C, sowie fiir
Driicke zwischen 0,1 Torr und 0,5 Torr ermittelt. Wie in Kap. 4.3 erldutert, bietet sich damit
die Moglichkeit, mittels dieser Parameter eine Vorhersage des Schichtprofiles fiir Abscheidung
auf 3D-Geometrien zu treffen. Im folgenden werden Simulationen und Experimente mit

speziell gewéhlten 3D-Ausgangsgeometrien beschrieben und miteinander verglichen.

6.1.2 Vergleich mit Experimenten

Um 3D-Simulationen mit Experimenten an 3D-Geometrien vergleichen zu kdnnen, ist es
notwendig, Ausgangsstrukturen fiir die Abscheidung zu verwenden, die genau definiert sind.
In der Regel wird man als Ergebnis von Atzprozessen Geometrien (z.B. Locher) erhalten, die
keine regelmifBige Form aufweisen, so dafl eine vollstindige Kenntnis der 3D-Geometrie
schwer zu erlangen ist. Es wurde daher ein spezielles Atzverfahren verwendet, das regelmsBige
und genau definierte 3D-Geometrien ergibt: das anisotrope Naf3dtzen mit Kaliumhydroxid
(KOH)-Losung [Bea78][Bas78]. Bei diesem Verfahren werden (100) oder (110) Silici-
umscheiben in einer KOH-Lésung geitzt. Die Atzraten fiir verschiedene Kristallrichtungen
unterscheiden sich dabei sehr stark. Die Atzrate in <100> Richtung liegt um mehr als zwei
GroBenordnungen tiber der fiir die <111> Richtung. Dies fiihrt zu speziellen Geometrien der
geitzten Strukturen hervorgerufen durch einen Atzstopp an den (111) Ebenen. Im Rahmen
dieser Arbeit wurden (100) Siliciumscheiben verwendet. Bringt man eine Oxidschicht auf
und strukturiert diese mit quadratischen bzw. sehr langen rechteckigen Offnungen, so erhilt
man nach einem AtzprozeB in KOH-Losung pyramidenformige Locher bzw. V-formige
Griben. Die Seitenflichen der Pyramiden und Grében sind dabei durch (111) Ebenen gegeben,
an denen der Atzvorgang praktisch stoppt. Die Winkel zwischen den Flichen sind, da es
Kristallebenen sind, genau bekannt. Zwischen der (100) Oberfléache und den (111) Seiten-
flachen betrégt der Winkel

( = arccos (1yoq) * My ) = 54,747, 6.1)

wobei
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R 100y = (LO;O)T > By = "\/?3_‘ (lalal)T 6.2)

die Normalenvektoren auf der (100) bzw. auf der (111) Ebene sind. Ein weiterer Aspekt ist,
daB3 die Kanten zwischen den (111) Ebenen sehr scharf sind. Dies erméglicht eine Kontrolle
der Modellvorhersagen fiir das Schichtprofil an solchen scharfen konkaven Kanten. Ein Schnitt

durch einen Graben bzw. ein pyramidenférmiges Loch ist in Abb. 6.1 dargestellt.

<100>

|

—— Silicium

Abb. 6.1 Querschnitt durch ein pyramidenférmiges Loch bzw. durch einen V-
formigen Graben, hergestellt durch Atzen einer mit strukturiertem Oxid
maskierten (100) Siliciumscheibe in KOH-Ldsung.

Bei den eigenen Experimenten wurde auf (100) Siliciumscheiben 1 pm SiO, durch feuchte
Oxidation aufgewachsen. Auf das Oxid wurde Photolack aufgebracht, der in einem Lithogra-
phieschritt strukturiert wurde. Es wurde eine Maske verwendet, die quadratische , kreisférmige
und lange rechteckige Offnungen verschiedener GroBe enthilt. Durch Atzen in einer
Ammoniumfluorid-Atzmischung wurde das Oxid strukturiert. Nach Entfernen des Photolacks
verblieb das strukturierte Oxid, das als Atzmaske fiir den nachfolgenden Atzschritt diente.
Die Scheiben wurden fiir 1 h in 40-prozentiger KOH-Lsung bei 65 °C geiitzt. Die Atzrate
in <100> Richtung betrug dabei etwa 15 pm/h. Diese Atzrate wurde bestimmt durch Aus-
messen von gedtzten Strukturen, die sich bei den quadratischen Maskentffnungen der Gréfie
40 pm mal 40 um ergaben, wo nicht vollstindig bis zum Atzstopp geiitzt wurde, so daf
Pyramidenstiimpfe als Atzprofile resultierten. Es wurde somit in eine Tiefe von 15 pm geiitzt,
so daf} fiir Maskenoffnungen bis etwa 21 pm pyramidenférmige Locher bzw. V-férmige
Griben entstehen. Die Pyramiden ergeben sich dabei sowohl bei den quadratischen als auch

bei den kreisformigen Maskenoffnungen, Erkldrungen hierfiir sind in der Literatur, z.B. bei
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Bean [Bea78], gegeben. Nach dem Atzen wurde die Oxidschicht in Ammoniumfluorid-
Atzmischung entfernt. Beispiele fiir die gedtzten Strukturen sind in Abb. 6.2 und Abb. 6.3
gezeigt. Abb. 6.2 zeigt eine rasterelektronenmikroskopische (REM) Aufnahme eines
pyramidenformigen Loches mit einer Offnung von 4 um mal 4 pm. Abb. 6.3 zeigt eine REM-
Aufnahme der Enden von V-formigen Grében der Breite 2 um.

Abb. 6.2 REM-Aufnahme eines pyramidenférmigen Loches, das durch
anisotropes Atzen von (100) Silicium in KOH-Losung hergestellt wurde.

Abb. 6.3 REM-Aufnahme der Enden von V-férmigen Gr#ben, die durch
anisotropes Atzen von (100) Silicium in KOH-Ldsung hergestellt
wurden.
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Fiir die Abscheidung von LTO standen somit genau definierte 3D-Ausgangsstrukturen zur
Verfiigung. Ein Vergleich von gemessenen Schichtprofilen mit den entsprechenden Simulatio-

nen ist damit moglich.

Die Abscheidung von LTO durch LPCVD wurde in einem Horizontalrohrreaktor der Art wie
in Abb. 2.1 (Kap. 2.2) dargestellt durchgefiihrt. Die Zufuhr der Prozeigase O, und SiH, erfolgt
durch Injektoren, die von beiden Seiten des Reaktors mit den Prozefgasen beschickt werden,
um eine moglichst gleichformige Versorgung mit den Gasen ldngs des Reaktors zu erreichen.
Die Siliciumscheiben befinden sich stehend in Quarzglasbooten mit geschlitzten Abdeckhau-
ben in der mittleren Zone des Reaktors. Bei den vorliegenden Experimenten befanden sich
wie bei der tiblichen ProzeBfiihrung drei Boote mit jeweils 10 Scheiben (Scheibenabstand 15
mm) im Reaktor. Die Scheibe mit den geétzten Teststrukturen befand sich jeweils in der Mitte

des mittleren Bootes.

Als Standardeinstellungen werden eine Reaktortemperatur von 430 °C und ein Druck von 150
mTorr benutzt. Der O,- bzw. SiH,-Gasflul} liegt bei 100 sccm bzw. 60 sccm. Es wurden
Abscheidungen unter diesen Standardbedingungen durchgefiihrt. Zusétzlich wurden Ab-
scheidungen bei 500 °C, einem Druck von 260 mTorr und O,- bzw. SiH,-Gasfliissen von 125
sccm bzw. 75 scem durchgefiihrt. Die Schichtdicke wurde entsprechend den Dimensionen
der Teststrukturen gew#hlt (kleinste Pyramiden: 4 um mal 4 pm Grundfldche). Angestrebt
wurde jeweils eine Schichtdicke von 2 pm. In Abb. 6.4 ist eine REM-Aufnahme einer unter
Standardbedingungen in ein pyramidenfrmiges Loch abgeschiedenen Oxidschicht dargestellt.
Abb. 6.5 zeigt eine REM-Aufnahme der auf V-férmige Griben abgeschiedenen Oxidschicht.
Es ist erkennbar, daB} die Oxidschicht auf den konvexen Kanten der Ausgangsstruktur ein
rundes Profil zeigt, wahrend die konkaven Kanten der Ausgangsstruktur zu konkaven Kanten
der Oxidschicht fithren.

Um Simulationen und Experimente zu vergleichen, wurden REM-Aufnahmen der auf die
pyramidenformigen Locher abgeschiedenen LTO-Schichten aus einer bestimmten Richtung
gemacht. Die Pyramiden wurden dabei direkt von vorne unter einem Winkel von etwa 45°
aufgenommen. Es wurden 3D-Simulationen durchgefiihrt und die sich ergebenden Schicht-

profile mittels eines 3D-Visualisierungsprogrammes aus derselben Richtung betrachtet wie
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die realen Strukturen, so daf} ein Vergleich mdéglich ist. Fiir die Simulationen wurden dabei
die Parameter (2 Haftwahrscheinlichkeiten s., und s, , relativer Anteil der Radikale mit s,
am Schichtwachstum in planaren Gebieten A aus Gl. (4.21)) zugrundegelegt, die durch den
Vergleich von 2D-Simulationen mit 2D-Experimenten, d.h. Abscheidungen in langen Griben,

ermittelt wurden [Wil92c].

Abb. 6.4 REM-Aufnahme einer unter Standardbedingungen in ein pyramiden-
formiges Loch abgeschiedenen Oxidschicht.

Abb. 6.5 REM-Aufnahme einer unter Standardbedingungen auf V-formige
Griben abgeschiedenen L TO-Schicht.
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Abb. 6.6 zeigt eine REM-Aufnahme einer unter Standardbedingungen (430 °C, 150 mTorr)
abgeschiedenen LTO-Schicht. Die Oxiddicke in den planaren Gebieten wurde mittels
Interferometrie bestimmt und betrug 2,2 um. Die entsprechende Simulation (s ,=0,05; s,=0,9;

A=0,49) ist in Abb. 6.7 im Vergleich mit dem Experiment dargestellt.

E Beam Spot Magn Det WD ———— 2um
100kv 30 12000x SE 170

Abb. 6.6 REM-Aufnahme einer unter Standardbedingungen abgeschiedenen
LTO-Schicht.

Abb. 6.7 3D-Simulation der LTO-Abscheidung unter Standardbedingungen
(Parameter: s,,=0,05; s,=0,9; A=0,49) im Vergleich zum Experiment.
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Mittels einer FIB-Anlage (fokussierter Ionenstrahl, engl. focused ion beam) wurden Ldcher
derart in die Struktur geétzt, daf3 die Schnittkante durch die Mitte der Struktur verlief, so daf3
ein Querschnittsprofil aufgenommen werden konnte. Die Aufnahme des Querschnittes im
Ionenstrahlbild ist in Abb. 6.8 gezeigt. Das Schichtprofil wurde digitalisiert und stand damit
fiir einen Vergleich zwischen Simulation und Experiment zur Verfligung. Dieser ist in Abb.
6.9 wiedergegeben. Es zeigt sich gute Ubereinstimmung zwischen dem gemessenen Quer-
schnitt und dem durch die 3D-Simulation. Die Abweichungen liegen im Rahmen der
MeBungenauigkeit. Zudem sind auch die Simulationsparameter mit einer Unsicherheit behaftet
[Wil92c].
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Abb. 6.8 Querschnitt durch eine unter Standardbedingungen abgeschiedene LTO-
Schicht.
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Abb. 6.9 Vergleich zwischen Querschnitten von Simulation und Experiment fiir

eine unter Standardbedingungen abgeschiedene LTO-Schicht.
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Abb. 6.10 zeigt eine bei 500 °C und 260 mTorr abgeschiedene LTO-Schicht mit einer Dicke
in planaren Gebieten von 1,85 pm. Die Simulation (s.,=0,05; s,=0,8; A=0,68) im Vergleich
zum Experiment ist in Abb. 6.11 wiedergegeben. Fiir die beiden untersuchten ProzeBbedin-
gungen ergibt sich gute Ubereinstimmung der Profile aus Experiment und Simulation. Da die
Parameter fiir die Simulation unabhéngig von den vorliegenden Abscheidungen ermittelt
wurden, zeigt sich damit die Anwendbarkeit des Modells mit zwei Haftwahrscheinlichkeiten
fiir die LPCVD von LTO auch im dreidimensionalen Fall.

e i
BE Beam Spot Magn Det WD
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Abb. 6.10  REM-Aufnahme einer bei 500 °C und 260 mTorr abgeschiedenen LTO-
Schicht.

Abb. 6.11 3D-Simulation der LTO-Abscheidung bei 500 °C und 260 mTorr
(s,=0,05; s,,=0,8; A=0,68) im Vergleich zum Experiment.
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6.2  Abscheidung von Wolfram aus Wolframhexafluorid und Silan

Mit zunehmender Strukturverkleinerung und Komplexitét von integrierten Schaltungen steigen
die Anforderungen an die Verfahren, die zur Herstellung der leitenden Verbindungen
verwendet werden. Insbesondere das Auffiillen von Kontaktlgchern mit hohen Aspektverhilt-
nissen ist mit Schwierigkeiten hinsichtlich einer guten Kantenbedeckung, d.h. einer méglichst
guten Auffiillung des Loches mit dem leitenden Material verbunden. CVD-Verfahren sind
hier der Abscheidung mittels Sputtern oder Aufdampfen {iberlegen.

Fiir die Abscheidung von Wolfram (W) mittels LPCVD werden selektive und nicht selektive
Verfahren zum Auffiillen von Kontaktldchern eingesetzt. Bei der selektiven Abscheidung
wichst das Wolfram nur auf dem Silicium bzw. dort wo schon Wolfram abgeschieden ist, auf.
Die Kontaktlscher werden somit von unten her aufgefiillt, ohne dal die Offnung des Loches
zuwichst, so dal} sich in der Regel eine sehr gute Kantenbedeckung ergibt. Bei der nicht
selektiven Abscheidung wéchst das Wolfram an allen Stellen der Oberfl4che auf, so dall nach
dem Abscheidevorgang noch ein AtzprozeB gefahren werden muf, um das Wolfram auBerhalb
des Kontaktloches zu entfernen. Die beiden Verfahren sind schematisch in Abb. 6.12
dargestellt.

/—- Wolfram

P\ AANA

Oxid Oxid

Silicium Silicium

(a) (b)

Abb. 6.12 (a):  Selektive = Wolframabscheidung; (b): nicht selektive
Wolframabscheidung und nachfolgender Atzschritt.
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Bei der LPCVD von Wolfram wird Wolframhexafluorid (WF,) reduziert. Als Reduktionsmittel
werden dabei hauptséchlich Wasserstoff (H,) und Silan (SiH,) verwendet. Die Vorteile bei
der Verwendung von SiH, liegen in einer nur schwach temperaturabhingigen Wachstumsrate
und einer relativ kleinen Korngrdf3e der abgeschiedenen Schichten [Sch88]. Die Kantenbedek-
kung bei nicht selektiver Abscheidung ist jedoch problematischer als bei der Verwendung
von H, als Reduktionsmittel, so daf} die Simulation der Topographie im Falle der Abscheidung

mit SiH, von besonderem Interesse ist.

6.2.1 Anwendung des Modells

Die Abscheidung von Wolfram durch Reduktion von WF, durch SiH, findet gemil der
Reaktion

2 WF,+3 Sill, - 2 W+ 3 SiF, + 6 H,

statt. Fiir hinreichend hohe WF, Partialdriicke und in einem Temperaturbereich von 250 bis
400 °C hingt die Abscheiderate, d.h. die Zahl der pro Zeit und Fléche reagierenden SiH,-
Molekiile, linear vom SiH,-Partialdruck pgy, ab und ist unabhéingig vom WF-Partialdruck
und von der Temperatur [Sch91][Amm93]. Die mittlere Geschwindigkeit v,, der SiH,-
Molekiile ist proportional zu T (T: absolute Temperatur), die Teilchenzahldichte der SiH,-
Molekiile ist proportional zu pgy,, / T, und die Zahl der SiH,-Molekiile, die pro Zeit und Fldche

auf die Oberfldche auftreffen, ist proportional zun - v,,.

Daraus 148t sich ableiten, daf3 die Haftwahrscheinlichkeit der SiH,-Molekiile unabhéngig von
den vorliegenden Partialdriicken und proportional zu T’ ist. Es liegt somit eine Reaktions-
kinetik erster Ordnung vor, so dafl das LPCVD-Modell unter Zugrundelegung einer konstanten
Haftwahrscheinlichkeit angewendet werden kann, wobei die betrachteten reaktiven Teilchen
die SiH,-Molekiile sind. Verdffentlichte Abschédtzungen aus dem Vergleich von Wachstumsrate
und aus der Thermodynamik berechenbaren Teilchenfliissen zur Oberfliche, wie oben
beschrieben, fiihren auf Werte der Haftwahrscheinlichkeit der SiH,-Molekiile von 0,05
[Sch88].
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6.2.2 Vergleich mit dem Experiment

Um eine 3D-Simulation mit einem Experiment zu vergleichen, wurde eine Querschnitts-REM-
Aufnahme eines Kontaktloches mit einer nicht selektiv abgeschiedenen Wolframschicht
[Has91] verwendet. Die Abscheidung erfolgte dabei bei 400 °C unter einem WF (-Partialdruck
von 10 Pa und einem SiH,-Partialdruck von 1,5 Pa, so dafl die Forderung nach einem
hinreichend hohen WF, -Partialdruck erfiillt ist. Das LPCVD-Modell kann fiir dieses
Abscheideexperiment somit angewandt werden, und eine 3D-Simulation der Abscheidung

mit dem im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Simulator ist moglich.

Die Oberfléchenprofile sowohl des Kontaktloches vor der Abscheidung als auch der abgeschie-
denen Wolframschicht wurden dabei durch punktweises Digitalisieren der Aufnahme in
diskretisierter Form gewonnen. Die 3D-Geometrie, die das Kontaktloch vor der Abscheidung
darstellt, wurde aus dem entsprechenden 2D-Profil durch Rotation um eine Achse lings des
Kontaktloches gewonnen, d.h. die Ausgangsgeometrie wurde fiir die Simulation durch eine

rotationssymmetrische Struktur approximiert.

Die 3D-Simulation von Wolfram-LPCVD wurde unter Annahme einer Haftwahrscheinlichkeit
von s, = 0,04 durchgefiihrt, fiir die sich die beste Ubereinstimmung zwischen Experiment und
Simulation ergibt. Die 3D-Simulation ist in Abb. 6.13 dargestellt. Zum Vergleich von
Experiment und Simulation wurde ein Querschnitt durch die Mitte der 3D-Simulation
berechnet und mit dem digitalisierten Profil der abgeschiedenen Wolframschicht verglichen.
Das Ergebnis ist in Abb. 6.14 dargestellt. Es zeigt sich eine sehr gute Ubereinstimmung

zwischen Experiment und Simulation.

Die verwendetete Haftwahrscheinlichkeit s, = 0,04 stimmt mit dem Wert 0,05, der unabhéngig
von der vorliegenden Simulation abgeschétzt wurde [Sch88], gut liberein. Dies zeigt, daf} das
LPCVD-Modell mit einer Haftwahrscheinlichkeit auf das vorliegende Abscheidesystem
angewandt werden kann und somit die Vorhersage des Schichtprofils in beliebig geformten
Kontaktléchern oder auch anderen Geometrien durch die Durchfithrung der entsprechenden

3D-Simulationen mdoglich ist.
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Abb. 6.13 3D-Simulation von Wolfram-LPCVD in ein Kontaktloch, das aus einer
REM-Aufnahme [Has91] entnommen wurde. Die Haftwahr-
scheinlichkeit wurde auf's, = 0,04 gesetzt.
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Abb. 6.14 Profil einer LPCVD-Wolframschicht, das durch Digitalisieren aus einer
REM-Aufnahme [Has91] gewonnen wurde, sowie Querschnitt durch die
entsprechende 3D-Simulation.
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6.3  Abscheidung von Polysilicium

Polysilicium wird in der Halbleitertechnologie fiir verschiedene Anwendungen eingesetzt.
Hochdotiertes Polysilicium wird als Gateelektrode oder Leiterbahn in MOS-Strukturen
angewandt. Niedrig dotiertes Polysilicium wird zur Herstellung von Widerstéinden oder zum
Auffiillen von Isolationsgrdben benutzt. Polysilicium scheidet sich konform, d.h. mit

gleichmaBiger Dicke {liber strukturiertem Substrat ab.

Die Abscheidung von Polysilicium erfolgt durch LPCVD durch die thermische Zersetzung
von Silan (SiH,) im Temperaturbereich von 560 bis 650 °C:

SiH, - Si+2 H,

Die Struktur des abgeschiedenen Polysiliciums héngt stark von der Abscheidetemperatur,
der Anwesenheit von Dotierstoffen oder Verunreinigungen und von der thermischen
Behandlung nach der Abscheidung ab. Bis zu Temperaturen von 580 °C sind die
abgeschiedenen Schichten amorph, wiahrend bei Abscheidetemperaturen dariiber

polykristallines Silicium mit S&ulenstruktur beobachtet wird.

Bei den eigenen Experimenten wurde amorphes Silicium bei 560 °C abgeschieden. Der
Druck betrug 250 mTorr, der SiH,~Gasflul} 50 sccm. Als Ausgangsstrukturen wurden wieder
die durch anisotropes Atzen in KOH-Losung hergestellten Geometrien benutzt. Es wurde

eine Schichtdicke von 1 pm aufgewachsen.

Da die Abscheidung konform erfolgt, ist fiir diesen AbscheideprozeB nicht die Variation der
Schichtdicke an verschiedenen Stellen der Oberfldche des strukturierten Substrats von
Interesse, sondern nur das Verhalten an den Kanten der Topographie, um die Vorhersagen
des Simulators zu {iberpriifen. Die Simulation kann aufgrund der konformen Abscheidung

unter Annahme einer sehr kleinen Haftwahrscheinlichkeit (s, ~ 0) durchgefiihrt werden.

Abb. 6.15 zeigt eine REM-Aufnahme der in ein pyramidenférmiges Loch abgeschiedenen
Polysiliciumschicht. Das Verhalten an den Kanten ist wie bei der LTO-Abscheidung: Die

konvexen Kanten verrunden im Verlauf der Abscheidung, wihrend die konkaven Kanten

90



erhalten bleiben. Die dem Simulationsprogramm zugrundeliegenden Modellvorstellungen
treffen somit auch fiir das vorliegende Abscheidesystem zu. In Abb. 6.16 ist eine Simulation
der Schichtabscheidung von Polysilicium (unter Annahme isotroper Abscheidung) im
Vergleich zum Experiment wiedergegeben. Aufgrund fritherer Untersuchungen [McV90]
wurde angenommen, daBl die gleichmiflige Verteilung der reaktiven Teilchen durch
Adsorption und Desorption mit sehr kleiner Haftwahrscheinlichkeit erfolgt. Es zeigt sich

gute Ubereinstimmung zwischen dem Experiment und der Simulation.

E Beam Spot Magn
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Abb. 6.15 REM-Aufnahme einer in ein pyramidenférmiges Loch abgeschiedenen
Polysiliciumschicht.

Abb. 6.16 Simulation der Abscheidung von Polysilicium (isotrope Abscheidung) in
ein pyramidenférmiges Loch im Vergleich zum Experiment.
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6.4  Abscheidung von Titannitrid durch reaktives Sputtern

Titannitrid (TiN) wird in der Halbleitertechnologie als Diffusionsbarriere und Haftschicht
fiir Aluminium- und Wolframmetallisierung verwendet. Es kann durch reaktives Sputtern
abgeschieden werden. Man arbeitet dabei mit einem Ti-Target und flihrt den Stickstoff als
Gas zu. Die Ti-Atome lagern sich auf dem Substrat an, und durch Reaktion mit dem
Stickstoff aus der Gasphase bildet sich das TiN. Man kann von einer Haftwahrscheinlich-
keit der Ti-Atome von eins ausgehen und von einer Haftwahrscheinlichkeit der Stickstoff-
atome, die auf reinem Titan eins betrdgt und mit zunehmendem Stickstoffanteil in der
Schicht auf null (fir Ti:N=1) abfillt [Tsa95]. Nimmt man an, daB ein ausreichender
Stickstoffflu vorliegt, so daB eine Zusammensetzung der TiN-Schicht von Ti:N=1
erreicht wird, 148t sich die Topographie der Schicht unter Annahme einer Haftwahr-
scheinlichkeit von eins simulieren, die der Verteilung des Ti tiber die Struktur entspricht,
das durch Reaktion mit Stickstoff in TiN umgewandelt wird. Die Topographie bei
reaktivem Sputtern ergibt sich dann so wie im Falle der Abscheidung von einem Element.
Dies wurde experimentell fiir Sputterabscheidung von Ti bzw. TiN auch beobachtet
[Rya95].
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Abb. 6.17  Vergleich zwischen simulierter und gemessener Bodenbedeckung von
durch reaktives Sputtern abgeschiedenen TiN Schichten.
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Ein Vergleich zwischen Simulationen von reaktiver Sputterabscheidung von TiN und
experimentellen Ergebnissen [Rya95] wurde fiir Kontaktlocher mit verschiedenen Aspekt-
verhéltnissen durchgefiihrt. Es handelte sich um Locher mit einer Tiefe von 0,8 um und
verschiedenen Durchmessern. Die Dicke der abgeschiedenen TiN-Schichten an der
Oberseite der Locher betrug 0,15 um. In Abb. 6.17 werden die experimentellen Daten mit
den Simulationen verglichen. Dargestellt ist die Bodenbedeckung (Verhéltnis der Schicht-
dicke am Boden des Kontaktloches zur Schichtdicke an der Oberseite des Kontaktloches).
Es zeigt sich gute Ubereinstimmung zwischen den Messungen und den Simulationen. Die
Abweichungen konnen durch den MeBfehler erkldrt werden, wenn man bedenkt, dal die

Schichtdicken am Boden des Loches in der GroBenordnung von 10 nm liegen.
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7.  Zusammenfassung und Ausblick

Die zunehmende Verkleinerung der Bauelementedimensionen in integrierten Schaltungen
sowie die anwachsende Komplexitét der Schaltungen macht die Verwendung von dreidi-
mensionalen (3D) Simulationsprogrammen erforderlich, wenn es um die Vorhersage der
Topographie abgeschiedener Schichten geht. Es wurde daher ein 3D-Simulationsprogramm

entwickelt, das die Berechnung von 3D-Schichtprofilen ermdglicht.

Die 3D-Geometrie wird dabei durch eine Triangulierung der Oberfliche diskretisiert. Dieser
Ansatz wurde gewéhlt, da die Oberflichennormalenrichtung direkt bestimmt werden kann
und die Anwendung von Teilchenbilanzierungsmodellen bezogen auf Flichenstiicke der
Oberflache moglich ist. Weiterhin lassen sich Raumwinkel, die von Teilen der Oberfléiche
abgedeckt werden, in einfacher Weise berechnen. Diese Aspekte sind bei der
Implementierung physikalischer Modelle flir Schichtabscheideprozesse von hoher

Bedeutung.

Es wurde ein Modell fiir die chemische Niederdruckgasphasenabscheidung (LPCVD)
implementiert, das in fritheren Arbeiten fiir 2D-Geometrien entwickelt und experimentell
verifiziert wurde. Das Modell geht von reaktiven Teilchen aus, die auf die Oberflache der
Halbleiterscheibe auftreffen. Es wird angenommen, daf} die freie Weglénge im Gas grof} ist
im Vergleich zu den Strukturdimensionen des Substrats. Es miissen somit nur Stof3e von
Teilchen mit der Oberflache beriicksichtigt werden. Die Teilchen reagieren nach dem
Auftreffen auf die Oberfliche mit der sogenannten Haftwahrscheinlichkeit. Durch Adsorp-
tion und Desorption stellt sich ein dynamisches Gleichgewicht der Teilchenfliisse mit einer
entsprechenden Schichtwachstumsrate fiir jede Stelle der Oberfl4che ein. Eine Erweiterung
des Modells nimmt zwei zu bestimmten Anteilen beitragende Teilchenarten mit

verschiedenen Haftwahrscheinlichkeiten an.

Bei der 3D-Implementierung wurden Ausdriicke fiir den Teilchentransport zwischen
verschiedenen Oberflichendreiecken und zwischen dem Gas und den Stellen auf der
Oberfliche abgeleitet. Es wurden dazu Algorithmen zur Berechnung der von den Dreiecken

zum Gas hin offenen Raumwinkel sowie der durch andere Dreiecke verdeckten Raumwinkel
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entwickelt. Weiterhin war es erforderlich, Verfahren, welche die Sichtbarkeit zwischen
Oberfldchendreiecken tiberpriifen, zu entwickeln. Spezielle adaptive Verfeinerungstechniken
fiir die Berechnung des Teilchentransportes zwischen Dreiecken dienen zur Reduzierung des
numerischen Fehlers. Die Teilchenfliisse und damit die Wachstumsraten fiir alle Dreiecke
werden als Losung eines linearen Gleichungssystems bestimmt. Es wurde gezeigt, daB die
bei den 2D-Rechnungen verwendeten Ausdriicke aus der 3D-Rechnung fiir sehr lange
Griben folgen, so dafl die aus Vergleichen von 2D-Simulationen mit Messungen des
Schichtprofiles auf langen Grdben gewonnenen Parameter auch in 3D giiltig sind und zur

Vorhersage des Schichtprofiles auf 3D-Geometrien verwendet werden kénnen.

Fiir sehr kleine Haftwahrscheinlichkeiten ergeben sich isotrope Schichtprofile, so day damit
Prozesse wie die Abscheidung von Polysilicium, Siliciumnitrid oder Tantalpentoxid
simuliert werden konnen. Eine Haftwahrscheinlichkeit von 1 ermdglicht die Beschreibung

von Sputterabscheidung.

Fiir die Verschiebung der triangulierten Oberfléche entsprechend der berechneten Schicht-
wachstumsraten wurde ein 3D-Stringalgorithmus entwickelt. Die Knoten der Triangulierung
werden dabei in Abhéngigkeit von den Wachstumsraten der angrenzenden Dreiecke
verschoben. Spezielle Prozeduren wurden implementiert zur Reduktion artifizieller
Verzerrungen bei der Verschiebung der Oberfléche, zur Verhinderung lokaler und globaler

Schnitte der Oberfldche mit sich selbst und zur adaptiven Verfeinerung der Triangulierung.

Simulationsbeispiele zeigten den Einflul der Haftwahrscheinlichkeit. Je groBer diese ist,
desto weniger konnen sich die reaktiven Teilchen in der Struktur verteilen und desto
schlechter wird die Kantenbedeckung. Das Programm wurde zur Simulation der Ab-
scheidung von Niedertemperaturoxid (LTO) mit dem Modell ausgehend von zwei Haftwahr-
scheinlichkeiten angewendet. Es wurde dabei auf Parameter aus fritheren Arbeiten, die aus
dem Vergleich von 2D-Simulationen mit 2D-Messungen gewonnen wurden, zurlickgegrif-
fen. Zur Uberpriifung wurden pyramidenférmige Locher mittels anisotropen Atzens in
Kaliumhydroxid (KOH)-L6sung hergestellt und als Ausgangsstrukturen fiir die LTO-
Abscheidung verwendet. Es zeigte sich eine gute Ubereinstimmung zwischen den
experimentellen Schichtprofilen und den Simulationen. Die Abscheidung von Wolfram aus
Wolframhexafluorid (WF) und Silan (SiH,) 148t sich mit einer Haftwahrscheinlichkeit
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simulieren. Mit einem Wert fiir die Haftwahrscheinlichkeit aus der Literatur konnte gute
Ubereinstimmung zwischen publizierten experimentellen Profilen der Abscheidung in ein
Kontaktloch und der Simulation erreicht werden. Die isotrope Abscheidung von Polysilici-
um auf pyramidenférmigen Lochern wurde simuliert. Auch hier zeigte sich gute Uberein-

stimmung mit experimentellen Ergebnissen.

Es wurden Sputterabscheidungen simuliert unter Annahme einer Haftwahrscheinlichkeit der
Metallatome von eins sowie einer isotropen Geschwindigkeitsverteilung der Metallatome.
Es wurden Simulationen ohne und mit Beriicksichtigung von Oberflichendiffusion
durchgefiihrt. Ein Modell zur Berechnung der Oberfldchendiffusion wurde implementiert.
Mit zunehmender Diffusionslédnge ergibt sich dabei eine Verbesserung der Konformitit der
abgeschiedenen Schichten. Es wurden Simulationen der Abscheidung von TiN durch
reaktives Sputtern in Kontaktlocher mit verschiedenen Aspektverhéltnissen durchgefiihrt
und die Bodenbedeckung der abgeschiedenen Schichten bestimmt. Die Ergebnisse stimmen

gut mit experimentellen Daten aus der Literatur tiberein.

Die grundlegenden Algorithmen, etwa zur Verschiebung der Oberflidche oder zur Bestim-
mung der durch Teile der Oberflidche bedeckten Raumwinkel, ermdglichen die Implemen-
tierung weiterer physikalischer Modelle fiir Abscheidevorgénge, wie z.B. Aufdampfen,
spezielle Sputterprozesse (z.B. kollimiertes Sputtern) oder andere CVD-Prozesse. Es sind
dann jeweils die Modellgleichungen zur Berechnung der Wachstumsrate zu erstellen und in
das Programm aufzunehmen, so daf} die sich ergebenden Wachtumsraten fiir die entspre-
chende Verschiebung der Oberfldche verwendet werden kdnnen. Im Falle von Aufdampfen
und Sputtern wird die Erweiterung hauptséchlich hinsichtlich der geometrischen
Gegebenheiten vorzunehmen sein, z.B. die zusétzliche Berticksichtigung der Abschattung

der Oberfliche durch einen Kollimator beim kollimierten Sputtern.
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