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Zusammenfassung

Die wachsende Komplexitat der Strukturen hochintegrierter elektronischer Bau-
elemente verlangt adaquate Methoden zur Simulation der Herstellungsprozesse. Es
wird ein neues Verfahren zur Berechnung der Diffusionsprozesse in allgemeinen
geometrischen Strukturen vorgestellt, mit dem auch sehr komplexe Bauelement-
geometrien erfaft werden konnen. Diese Methode wird am Beispiel des Trench-
kondensators einer DRAM Speicherzelle verifiziert.

1 Motivation

Die rasche Entwicklung neuer Fertigungsverfahren fiir hochintegrierte elektronische
Bauelemente und die damit verbundene Vielfalt der geometrischen Strukturen die-
ser Bauelemente stellen eine grofie Herausforderung fiir die Prozefisimulation dar. Ein
Design-Werkzeug zur Vorhersage der Struktur und Eigenschaften zukiinftiger Bauele-
mente muB in der Lage sein, die potentielle geometrische Struktur solcher Bauelemente
mit groftmoglicher Rigorositat zu erfassen. Fiir die Modellierung der Ionenimplan-
tation in komplexe Bauelementstrukturen bietet sich die Monte Carlo Simulation als
sehr michtiges und verlaBliches Verfahren an [1]. Zur numerischen Losung von Dif-
fusionsproblemen existieren verschiedene Ansatze. Neben Bereichstransformationsme-
thoden unter Verwendung eines Rechteckgitters [2] ist die Diskretisierung auf einem
unregelmifigen Dreiecksgitter aus zwei Griinden attraktiv: Einerseits unterliegt die
geometrische Form des Simulationsgebietes nahezu keiner Beschriankung, und anderer-
seits kann das irregulire Gitter sehr einfach und effizient lokal verfeinert werden, um
die zu berechnenden Groflen besser darzustellen.

2 Problemstellung

Zur rigorosen Beschreibung der Diffusion von Dopanden wihrend thermischer Ferti-
gungsschritte wird das Diffusionsproblem méglichst allgemein formuliert:
act
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BT di+C +¢ =0 (3)

In diesem {para.bohschen) System gekoppelter, nichtlinearer, partieller Differential-
gleichungen steht C* fiir die Konzentration der i -ten Spezies (unabhéngige Variable)
und J ¢ fiir den Fluf der i -ten Spezies. Die Generationsraten 7' konnen ebenso wie die
Diffusionskoeffizienten D und die Koeffizienten der Randbedingungen $* nichtlinear
von den gesuchten Gréflen C* abhangen.

Der Gesamtstrom setzt sich aus einem Diffusionsstrom D% - grad C7, einem Kon-
duktionsstrom y*7 -C7-grad C* (fiir den Fall, daf das elektrische Feld (grad C k) explizit
in die Simulation einbezogen wird) und einem Konvektionsstrom @ ¥/ - C7 zusammen.

Typische, kritische Probleme bei der Simulation der Diffusion resultieren aus der
sehr grofilen Variation der Konzentrationswerte C* und den ebenfalls stark variieren-
den Diffusionskoeffizienten D*. Die stark unterschiedlichen Zeitkonstanten der Dif-
fusion und der Generationsterme 7°, die beispielsweise bei konsistenter Einbeziehung
von Punktdefekten zur Modellierung der transienten Diffusion auftreten [3] [4] fihren
ebenfalls auf ein numerisch “steifes” Problem.

Um trotzdem stabile und verliBliche Simulationswerkzeuge zu erhalten, miissen
raumliche und zeitliche Rechengitter automatisch adaptiert werden, um die Dopan-
denprofile wihrend des Diffusionsprozesses optimal darzustellen. Geeignete Kriterien
hierfiir sind die Auflésung von Gradienten und die Konservierung der lokalen Dosis.

3 Losungsmethode

Die vorgestellte Simulationsmethode verwendet eine zweidimensionale Finite-Differenzen
Diskretisierung mit Boxintegration auf einem irreguldren, triangularen Ortsgitter [5].
Die Generierung des Anfangsgitters und die Gitteradaption erfolgt nach einem ein-
heitlichen Prinzip in drei unabhingigen Schritten. Zur Zeitdiskretisierung wird ein
Backward-Euler Verfahren verwendet. Das aus der Orts- und Zeitdiskretisierung resul-
tierende lineare Gleichungssystem wird iterativ geldst.

3.1 Gittergenerierung

Das Verfahren der Finite-Differenzen Diskretisierung mit Boxintegration stellt gewisse
qualitative Forderungen an das Dreiecksgitter, die eine Delauney-Triangulierung als
einzig konsistente Methode zur Vermaschung von Gitterpunkten nahelegen.

Die Delauney-Triangulierung bestimmt aber lediglich, auf welche Art und Weise
die Gitterpunkte miteinander zu Dreiecksmaschen verbunden werden. — Die Wahl ge-
eigneter Positionen fiir Gitterpunkte bleibt von der Triangulierung unbeeinflufit. Die
Generierung des Gitters erfolgt daher in 3 voneinander unabhangigen Schritten: Punkt-
generierung, Relaxation des Gitterpunkthaufens und Triangulierung.

Der Punktgenerierungsschritt erzeugt eine neue oder adaptierte Punktverteilung
aufgrund einer geforderten Gitterpunkt-Dichtefunktion. Die Dichtefunktion wird aus
der Geometrie des Simulationsgebietes und aus dem augenblicklichen Verlauf der Do-
pandenverteilung bestimmt.

Der Relaxationsschritt zwischen Punktgenerierung und Triangulierung fithrt das
anfangs lokal unregelmiBige Gitter in ein regelmafigeres Gitter iiber, wodurch eine qua-
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litative Verbesserung der Diskretisierung erreicht wird. Die Relaxation erfolgt durch
Minimierung einer Art Energiefunktion des N-tupels der Gitterpunktpositionen mit
Hilfe eines einfachen Gradientenverfahrens. Die geforderte Gitterdichte geht hierbei als
lokaler Parameter in die Energiefunktion ein. Die Randpunkte und die randnahen Git-
terpunkte miissen wegen der Verwendung der Delauney-Triangulierung auch wahrend
des Relaxationsschrittes gesondert behandelt werden, um eine konsistente Vermaschung
zu garantieren.

Das anschlieflende Delauney-Triangulierungsverfahren erzeugt das Dreiecksnetz und
die Integrationsbereiche B; (Voronoi-Polygone) fiir die Boxintegration.

3.2 Diskretisierung

Die Diskretisierung der Gleichung (1) und (2) wird hier fir den Spezialfall eines einzigen
Dopanden (C* = C) demonstriert.

Abbildung 1: Voronoi-Box im Inneren

Durch Einsetzen von (2) in (1) und Integration {iber die Box B; erhdlt man:

/B [div(~DgradC) + ":;—f —q]dA=0 (4)

Die Anwendung des Gaufischen Integralsatzes und geeignete Approximationen bei
der Integration iiber das Randpolygon I'; fihren auf die ortsdiskretisierte Form:

=t e 3 (6= Gk +0Mm) s)

B;
13 NBi
Fiir die Integrationsboxen am Rand des Simulationsgebietes ergibt sich

ac, D, L v
=t g 2 (G-CIF 4 T = g+ O(R) ()
T3 NBr 3 v=L,R
(wo—wr) Newton .
Neumann (7)
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Abbildung 2: Voronoi-Box am Rand

r steht fiir den Randpunkt und v fir den linksseitigen und rechtsseitigen Nachbar-
Randpunkt. Die Dirichlet-Randbedingung geht in trivialer Weise in die diskretisierten
Gleichungen ein.

4 Ergebnisse

Zur Verifikation des neuen Verfahrens wurde ein Vergleich mit der bewédhrten Trans-
formationsmethode durchgefiihrt [2]. Als Ausgangsdaten dienten die Ergebnisse einer
Monte Carlo Simulation eines Ionenimplantationsschrittes in eine reale Trenchstruktur,
wie sie beispielsweise in Kondensatoren fiir DRAM-Speicherzellen Verwendung findet.
Arsen wurde in die zweidimensionale Struktur unter +7 °und -7 °mit einer Gesamtdosis
von 5-103cm~2 und einer Energie von 30 keV implantiert (Abbildung 3).

Danach wurde ein ein einstiindiger Diffusionsschritt bei 1000 °C (Annealing) mit
der beschriebenen Methode der Diskretisierung der Diffusionsgleichung in vereinfachter
Form auf einem irreguliren triangularen Gitter simuliert.

Das Dreiecksgitter (Abbildung 4) besteht aus etwa 1900 Punkten. Zwecks Vergleich
wurde eine Rechnung mit der Bereichstransformationsmethode durchgefiihrt; das trans-
formierte Rechteckgitter umfasst etwa 6000 Punkte [6].

Wie man sieht, stimmen die Ergebnisse fiir beide Verfahren gut dberein (Abbil-
dungen 5 und 6). Die kleinen Abweichungen zwischen den Ergebnissen sind auf die
mangelhafte Interpolation des Anfangsprofils vom orthogonalen Gitter der Monte Carlo
Implantation auf das triangulare Gitter und auf den Jitter der Monte Carlo Ergebnisse
zuriickzufiihren.

Fir das vorliegende Beispiel, in dem die kritischen Bereiche der Dopandenkon-
zentrationen mit dem Verlauf der transformierten Gitterlinien iibereinstimmen ist die
Verfeinerung im transformierten Gitter vergleichbar effizient [6].
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Abbildung 4: Dreiecksgitter fiir die Simulation der Di
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Abbildung 5: Ergebnis der Simulation der Diffusion auf triangularem Gitter
(Isolinien bei C = 105,106,107, 10%%cm™3)
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Abbildung 6: Ergebnis der Simulation der Diffusion auf transformiertem Rechteckgitter
(Isolinien bei C = 10%%,10%¢,107,10'8cm )
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5 Conclusio

Die Diskretisierung der Diffusionsgleichung auf einem Dreiecksgitter bietet eine grofle
Flexibilitit in der Geometrie des Simulationsgebietes und ist sehr effizient lokal verfein-
erbar. Diese Vorteile werden durch einen hoheren Aufwand in der Gitteradaption und
Gittergenerierung erkauft. In Summe erscheint die triangulare Diskretisierung jedoch
als geeignetes Verfahren um die Diffusion in sehr komplexen Bauelementstrukturen
behandeln zu konnen.
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