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РАСЧЕТЫ ДВОЙНОЙ ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОЙ ДИФФУЗИИ
ПРИМЕСЕЙ В ПРОИЗВОДСТВЕ ИНТЕГРАЛЬНЫХ СХЕМ

Канд. техн. наук БОНДАРЕВ В. А.

Белорусский национальный технический университет

Статья содержит информацию о новых аналитических решениях и ме-
тодах для расчета диффузии двух последовательно имплантированных
примесей при производстве полупроводниковых приборов. Расчетные
формулы основаны на аналитических решениях, впервые полученных ав-
тором для нелинейного дифференциального уравнения диффузии [1]. Эти
формулы и алгоритмы содержат специальные математические функции,
которые определяются таким образом, что они обеспечивают баланс массы
примесей для разных объемных элементов и значений времени.

Аналитические формулы приводят к очень надежным результатам при
любых значительных изменениях физических параметров. Поэтому они
могут быть использованы для определения оптимальных технологических
параметров, что позволит увеличить выход годных интегральных схем.
Кроме того, при использовании таких алгоритмов уменьшается объем экс-
периментальной работы, что сильно сокращает время, которое обычно тре-
буется для разработки этих схем.

Как показывает анализ, физически обоснованные методы для решения
нелинейного уравнения диффузии до настоящего времени не были найде-
ны, что следует из публикаций в этой области. Поэтому разработка диффу-
зионных технологий, в том числе процессов двойной диффузии, основыва-
ется на многочисленных дорогостоящих экспериментах, что также под-
тверждается технологами.

Следует также отметить, что различные попытки доказать сходимость
конечно-разностных схем к решениям задач диффузии оказываются без-
успешными. Например, для трехмерных процессов подобная информация в
литературе отсутствует. В этой ситуации численные схемы часто приводят
к очень произвольным результатам. Так как при использовании таких чис-
ленных алгоритмов возникают очень большие нарушения закона сохране-
ния массы, многие вычислительные коммерческие программы оказывают-
ся неприемлемыми с точки зрения физики. В то же время расчеты физиче-
ских процессов переноса по аналитическим формулам обычно являются
надежными.

Кроме того, необходимые технологические параметры при двойной
диффузии могут быть рассчитаны только с помощью коэффициентов диф-
фузии, которые учитывают влияние основных физических условий и мик-
роскопических процессов и должны находиться с использованием надеж-
ных решений и экспериментальных результатов. Так как коэффициенты
диффузии очень сильно зависят от концентрации примеси и многих других
физических параметров, вычислительные программы должны содержать
алгоритмы для определения и табуляции этих коэффициентов. Как показы-
вает анализ, в коммерческих программах, предлагаемых различными авто-
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рами, реальные физически обоснованные коэффициенты диффузии часто
не определяются, что фактически исключает полезные расчеты [2, 3].
В этих программах вместо известных широко применяемых уравнений
диффузии [1, 4, 5] используются различные ошибочные уравнения, кото-
рые не соответствуют физическим моделям диффузионных процессов.

В представленных далее расчетах двойной последовательной диффузии
концентрация примеси С в различные моменты времени t определяется из
аналитического интегрального решения уравнения диффузии

С2 = С1 +  
2

1

t

t

tС dt (1)

в зависимости от скорости изменения концентрации tС и начальной кон-
центрации С1 [1].

Концентрация примесей C = C(x, y, z, t) в точках x, y и z рассчитывает-
ся одновременно для каждой из двух примесей Cu = Cu(x, y, z, t) и Cv =
= Cv(x, y, z, t) соответственно. При диффузии в присутствии другой приме-
си поток данной примеси должен находиться с помощью соотношения из
термодинамики необратимых процессов

qu = – xvuxu CDCD )()(  ,                                         (2)

где xuC )(  – градиент концентрации примеси; D и Du – коэффициенты диф-
фузии; xvC )(  – градиент концентрации другой примеси.

Слагаемое D xuC )(  равно потоку примеси, который соответствует урав-
нению Фика при условии, когда другая примесь отсутствует:

qu = –D xuC )(  .

Коэффициент диффузии Du в уравнении (2) определяет поток данной
примеси xvu CD )(  , вызванный градиентом концентрации xvC )(  .

Величина потока qv другой примеси вычисляется аналогично

qv = – .)()( xuvxv CDCD  (3)

Использование приведенных выше соотношений теоретически обосно-
вано американским химиком Л. Онсагером, получившим Нобелевскую
премию за исследования в этой области термодинамики. При использова-
нии (2) и (3) имеет место так называемое соотношение взаимности Du = Dv,
которое упрощает поиск коэффициентов Du и Dv.

После подстановки в уравнение баланса массы (Cu)t = –(qu)x значения
(qu)x из выражения (2) получаем нелинейное уравнение диффузии

tuC )(  = ,))(()()()( xxvuxuxxxu CDCDCD  (4)

определяющее распределение примеси Cu = Cu(x, t) в направлении x при
одномерном потоке c учетом влияния градиента концентрации другой
примеси xvC )(  .

Уравнения диффузии для потоков примеси в направлениях x и y могут
быть получены таким же образом.
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Значения скорости изменения концентрации tC в решении (1) вычис-
ляются из трехмерного уравнения диффузии

,)()()( 321 mzzyyxxt SCDCDCDC  (5)

где D1, D2, D3 – коэффициенты диффузии в направлениях x, y, z соответ-
ственно; Sm – сумма производной xxvu CD ))((  и подобных производных в
направлениях y и z, определяемых аналогично.

Для аналитического решения нелинейного уравнения диффузии (5)
следует найти математические функции, которые удовлетворяют этому
уравнению, что необходимо для выполнения закона сохранения массы при
всех значениях x, y, z и t. Так как до настоящего времени такие функции не
определены, решения уравнения (5) с сильной нелинейностью не были по-
лучены.

Однако исследования и расчеты автора показывают, что функции C(x, y,
z, t), пригодные для расчета диффузии примесей, могут быть выбраны из
физических условий следующим образом. Рассмотрим изменение концен-
трации примеси C в направлении x за единицу времени при отсутствии
других примесей. Как следует из выражения (4), при этом величина (Cu)t
может быть вычислена из одномерного нелинейного уравнением диффузии

.)()()( xuxxxutu CDCDC  (6)

Функция xxuCD )(  определяет изменение потока примеси (qu)x в зависи-
мости от изменения градиента концентрации (Cu)x при D = const, что соот-
ветствует линейному уравнению диффузии

(Cu)t = xxuCD )(  . (7)

Слагаемое Dx(Cu)x равно изменению потока примеси, которое вызвано
изменением коэффициента диффузии Dx в направлении x.

Из физических условий (2), (6) и (7) следует, что функции Cu(x, t) не
должны также нарушать линейное уравнение диффузии (7). Поэтому
функции Cu определяем таким образом, чтобы они удовлетворяли уравне-
нию (7) при линейных граничных условиях. Влияние функции Dx(Cu)x со-
стоит в том, что она учитывает только изменение коэффициента D при за-
данном градиенте концентрации (Cu)x в точке x. Кроме того, градиент кон-
центрации (Cv)x в соотношении (2) относится к уравнению диффузии для
другой примеси. При этих условиях значения градиента (Cu)x и производ-
ной ,)( xxuC  соответствующие потоку примеси (2), определяются линейным
уравнением диффузии (7).

Такой выбор функций Cu(x, t) следует также из условия единственности
решения уравнений (4) и (5), которая может рассматриваться как следствие
физических условий в данной задаче. В соответствии с единственностью
решений для потоков примеси в выражении (2) физически не существует
других значений градиента (Cu)x и производной ,)( xxuC  которые имеют ме-
сто в данном процессе и отличаются от их значений в уравнениях (4) и (7).
Таким образом, параметры (Cu)x и xxuC )(  могут быть вычислены из урав-
нения (7) с помощью функций Cu(x, t).
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Функции Cu(x, t), удовлетворяющие уравнению (7), хорошо изучены в
математической физике [5]. При этом для диффузионных процессов могут
быть использованы различные функции источников [1, 5]

U = (Dt)–0,5exp(–x2/4Dt). (8)

Как показывают расчеты, (8) могут быть выбраны таким образом, что-
бы они удовлетворяли уравнениям (5) и (6) и позволяли вычислить произ-
ведение Dx(Cu)x в этих уравнениях. В этом случае функции (8) могут быть
использованы для решения (5) и (6). Таким же образом определяем функ-
ции, которые соответствуют распределению другой примеси Cv =
= Cv (x, y, z, t).

При таких условиях интегралы от (8) и их суммы позволяют найти ана-
литические решения для двойной последовательной диффузии и других
основных диффузионных технологий, которые применяются в производ-
стве интегральных схем. Функции (8) для расчета потоков примеси в
направлениях y и z выбираются аналогично.

Некоторые результаты расчета распределения примесей по толщине
пластины при двойной последовательной диффузии бора и мышьяка в
кремнии приводятся в табл. 1, где X – координата, мкм; СB – концентрация
бора, см–3; СAs – концентрация мышьяка, см–3. Ионная имплантация бора
выполняется с энергией Е = 40 кэВ и дозой облучения N = 7,8  1013 см–2.
Затем имплантируется мышьяк при Е = 60 кэВ и N = 3,9  1015 см–2. Размер
окон в пленке двуокиси кремния SiO2 w = 0,25 мкм. Отжиг производится
при температуре 930 C в течение 60 мин в нейтральной среде.

Таблица 1

X 0 0,025 0,05 0,075 0,10

СB10–18 0,652 0,923 2,73 4,17 7,24

X 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35

СB10–18 9,43 4,37 0,854 0,106 0,0004

X 0 0,025 0,050 0,075 0,10

СAs10–20 4,36 6,44 5,32 3,74 1,87

X 0,125 0,150 0,175 0,185 0,200

СAs10–20 0,934 0,216 0,064 0,041 0,0002

Расчеты выполнены с помощью интегрального решения (1). При этом
значения скорости изменения концентрации примесей Ct в направлениях x,
y и z определяются из трехмерного уравнения диффузии (5) с использова-
нием функций (8) и различных интегралов от этих функций. Значения кон-
центрации примесей в некоторых промежуточных точках находятся с по-
мощью вариационных термодинамических функционалов [6, 7]. Кроме того,
по аналитическим формулам вычисляются приближения к решениям свер-
ху и снизу. Как показывают расчеты, определение распределения примесей
при трехмерной двойной диффузии возможно только на основе анализа
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физической модели с учетом всех возможных потоков примесей. Попытки
получить эффективные алгоритмы для коммерческих программ без приме-
нения таких подходов обычно являются безуспешными. При использова-
нии этих программ, которые содержат ошибочные уравнения и коэффици-
енты диффузии, возникают очень большие нарушения основного закона
сохранения массы. Очевидно, что различные процедуры с помощью по-
добных алгоритмов не имеют физического смысла, что также отмечается
специалистами в области таких расчетов [8, 9].

Новые аналитические решения, полученные с помощью функций, кото-
рые определяются из физических условий, гарантируют надежные резуль-
таты, что является известным преимуществом аналитических формул.
Кроме того, вычисление приближений сверху и снизу быстро приводит к
оптимальным значениям параметров. При расчетах на современных ком-
пьютерах такие теоретически обоснованные методы, широко применяемые
в математической физике, могут надежно предсказывать результаты раз-
личных новых технологий.
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