半導体素子の二次元転位動力学解析

2D Dislocation Dynamics Analysis of Semiconductor Devices 
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１　緒言
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  シリコン半導体素子の高集積化、高機能化に伴い基板上には多様な形状の多数の薄膜が形成される。それら薄膜の形成時に発生する真性応力や熱応力により導入される転位が素子内に存在すると、電流のリークを引き起こして素子の電気特性を低下さるため応力の低減と転位の抑制が課題となっている。本研究では転位の動力学的解析に基づきシミュレーションを行い半導体素子における転位の発生、運動を予測することが目的である。
２　手法

２･１　解析対象

　シリコン基板上に厚さ約0.2μmの窒化膜を帯状に形成し、窒化膜の初期応力として約1～2GPaの引っ張りの真性応力が作用する状態を解析の対象とした(Fig.1)。同条件において転位が窒化膜とシリコン基板の接合面の端部から発生することが実験により確認されている1)。 

２･２　モデルの設定
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転位は進行方向に比べて窒化膜の長手方向に大きく伸び、転位の端点以外は曲率が十分に小さく直線であるとみなせる2)。よってモデルを二次元とし、転位線に対して垂直な断面内でのシミュレーションを行う。つまり転位は点で表現されることになる。
Fig.1. Schematic of the analysis model,　Si wafer,　SiN thin-film and cross sectional image view of dislocation.
２･３　転位の動力学

2･3･1　転位に働く力

　転位に働く力として駆動力τrss、他の転位との相互作用τrep、界面の影響τimageを考える (式(1))。駆動力は窒化膜の初期応力により発生するため二次元の有限要素モデルを作成して応力解析を行い(Fig.2)、式(2)のPeach-Koehlerの式を利用して求める。σは応力テンソ
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ル、bはバーガースベクトル、nは転位のすべり面に垂直な単位ベクトルである。駆動力の分布を示したのがFig.2である。SiNとSiの界面の端部に応力集中が生じ、転位のすべり面・すべり方向に沿って駆動力が分布しているのがわかる。この駆動力を基に弾性論から導かれる転位同士の相互作用、界面の影響3)を考慮し、式(1)より転位に働く力が求まる。

Fig.2. FEM mesh and distribution of applied stress for [101] dislocation. 　The large force exists from stress singularity point toward slip direction.

2･3･2　転位の発生

　転位の発生条件として窒化膜の初期応力に起因するシリコン基板の応力特異場が式(3)で表される場合、K値がある値(Klimit:転位の発生値)を越えると転位が発生することが確かめられている1) 。rは応力特異点からの距離、
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λは応力場の指数を表すパラメーターで今回のモデルでは0.48である。式(4)より転位が存在することで応力場は遮蔽効果によりK値は減少すると仮定する4)。

μ:せん断率、ν:ポアソン比、b:バーガースベクトルの大きさ=0.384nm、Krep　:転位の応力特異点に対する影響である。応力解析から式(3)を利用して算出されたK値は転位の存在により減少し(－Krep)、K’はその減少分を考慮に入れた応力特異場の見かけ上のK値である。よって転位の存在によって変化するK’がKlimitを超えた場合に、応力特異点近傍から転位が発生するものとする。また特異点では応力が無限大に発散するため、便宜的にバーガースベクトル五つ分だけ離れた位置からとした。

2･3･3　差分法

　式(1)から求まるτより式(5)から温度に依存する転位の移動速度(実験値)5)を求め、適当なタイムステップを与えて差分法により転位の位置を更新する。ただし転位の停止応力には酸素濃度と温度に依存する式(6)の実験値を採用した6)。B=7.2×1010[μm/s]、m=1.1、Q=2.2[eV]、τ0=10[MPa]、kB:ボルツマン定数、T:温度[K]、C0:酸素濃度[cm-3]である。転位に働く力から速度を求め位置を更新し、転位の発生条件を確認する過程を繰り返して行い、すべての転位について各々の合力が停止応力以下となった時点で平衡状態に達したと考える。
２･４ 解析条件

　実験1)と対応させ酸素濃度C0=1.0×1016[cm-3]のFZウエハとC0=8.0×1017[cm-3] のCZウエハについて温度を850,900,1000℃の3段階に変化させて解析を行った。

３　結果
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　各温度におけるFZウエハの転位の分布図をFig.3に、両ウエハの転位の発生個数をTable.1示す。高温になるほど転位の発生数が増加している。実験1)の結果では断面ではなく基板を真上から観察して発生した転位数を調べているため単純に比較することはできないが、温度の上昇とともに転位が増加している点では一致するのでFZウエハに関しては定性的ながらも温度依存性がシミュレーションに取り込まれていると言える。これはK値が一定であっても、温度の上昇に伴って転位発生K値 (Klimit)が0.095から0.062へと [MPam0.48]減少するので式(4)から転位が発生しやすくなるためである。
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Fig.3.  Schematic of dislocation distribution of FZ wafer in different temperature. 
[image: image17.wmf]･･･

(6

)

Table.1.  Number of generated dislocation of different temperature. The value of () is experimental data1), dislocation density (mm－1) , counted from over view of wafer.

4　考察

 日立製作所機械研究所の太田氏1)から提供を受けた二種類の転位のTEM断面写真との比較を行った。結果をTable.2に示す。FZウエハでは写真と比較して転位の分布に対してある程度相関があるものの、TEM写真では膜端部から転位までの最小距離は約0.2μm、膜端部に近い二つの転位の間隔も約0.2μmであったのに対し解析の結果はそれぞれ1.3、1.2μmとなっている。CZウエハでは実験ではほとんどの断面で一本の転位のみが見える1)のに対して解析ではFZウエハ同様に複数の転位が断面を横切り、転位分布に対する酸素濃度の影響が反映されていない。
Table.2.　Number of generated dislocation and its geometrical feature. Comparison of analysis with experiment (TEM photograph).

４・２　転位の間隔

　転位の間隔や位置が一致しない原因として転位を直線状と仮定したため曲率による線張力が反映できていないことが考えられる。そこで転位を一様に半円形であると仮定して、式(5)に基づいて線張力7)を付加した解析を
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行った。(R:曲率半径、今の場合特異点からの距離、θ=60°)結果をFig.4に示す。FZウエハの場合特異点からの距離、間隔は0.62,0.88μmとなり、すべての転位が直線であると仮定したときよりもTEM写真の位置に近づいた。三次元のシミュレーションを行い転位の形状に即した線張力を付加できればより正確な転位の分布を再現できる可能性が見い出せた。
Fig.4. Left: TEM photograph of experiment1) , right: schematic view of dislocation (line tension model).

４･３　酸素濃度の影響

酸素濃度が大きいCZウエハの場合、前述の線張力を加えても実際の転位分布とは一致しなかった。これはmmスケールの転位の実験結果から合わせ込みを行った式(5),(6)の速度、停止応力5),6)が今回のようなμmスケールの転位に対してそのまま導入するのは問題があると考えられる。また今回のモデルでは自由表面が近接しており酸素濃度の分布が一様ではない可能性もある。さらに実際は酸素の固着効果や転位の移動速度の違いによって膜端部に沿う転位の発生源の位置や数に違いが生じるにもかかわらず、現在のモデルでは転位の発生個所を1つに限定したため基板の酸素濃度に影響される転位の同時多発的発生を再現できなかったのも一つの要因と考えられる。また実験では室温から目的のアニール温度(900,1000℃)に上昇させるまでの間にすでに転位が発生していると考えられ、それらの転位に対する温度変化や酸素濃度の違いによる影響も考慮しなければ実験と同様の転位の分布は再現できない。これらの検討は今後の課題として残された。
5　結言

　半導体素子の二次元転位動力学シミュレータを窒化膜の応力場に適用し以下の結論を得た。

１．酸素濃度の影響が小さい場合には転位分布や温度存　性について定性的に二次元シミュレーションで再現することができた。

２．転位の正確な分布を再現するには酸素濃度や温度変化の影響、三次元の形状を考慮したシミュレーショが

必要である。
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