半導体素子の二次元転位動力学解析

2D Dislocation Dynamics Analysis of Semiconductor Devices 

○学　三宅　威生(東大)、
正　酒井　信介(東大工)、正　泉　聡志(東大工)


[image: image1.wmf]l

t

r

K

rss

=

１　緒言

[image: image38.wmf]m

m

25

.

0

experiment

Analysis

m

m

約

0.2

μ

m

約

0.2

μ

m

約

0.62

μ

m

約

0.88

μ

m

[image: image39.wmf]Silicon substrate

Nitride thin film

Dislocation

[image: image40.wmf]X[110]

Y[001]

)

1

1

1

(

r

Stress singularity point

 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。それらの薄膜の形成時に発生する真性応力や熱応力によって基板表面の応力は上昇する傾向にある。応力により導入された転位が素子内に存在すると電流のリークなど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。そこで転位の動力学的解析を行い転位シミュレータを作成することにより半導体素子における転位の挙動に対する理解を深めることが目的である。
２　手法
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　シミュレーションのモデルとしてシリコン基板上に0.2μmの窒化膜を形成し窒化膜の初期応力として約1～2GPaの真性応力（引っ張り）が作用する状態を想定した。まず2次元の有限要素モデルを作成し応力解析を行い(Fig.1)、転位に働く力(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。これは転位が膜端部で発生し、膜の外側へと移動するという日立製作所機械研究所の太田氏らの実験結果1)とも一致する。

Fig.1 Mesh division and dimensions

この応力解析の結果から得られた転位の駆動力を基に発生条件や転位同士の相互作用などの諸条件を付加することによりシミュレータを作成した。まず転位の発生条件としてとして薄膜の真性応力に起因するシリコン基板の応力特異場が式①で表される場合、
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：駆動力
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：応力特異点からの距離
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：応力場の指数を表すパラメーター(=0.48)

K値がある値(
[image: image5.wmf]it
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)を越えると転位が発生することが太田らの実験により確かめられているのでこのK値を転位の発生の条件として導入することにする。次にi番目の転位に働く力（駆動力、他の転位との相互作用、
Fig .2 Distribution of applied stress for dislocation　

界面の影響、停止応力）から転位の移動速度を求め(式②)適当なタイムステップの与えて差分法により転位の位置を更新する。
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：停止応力…③　
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：酸素濃度
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転位が存在することで応力場は遮蔽効果による影響を受けK値は減少することになる。(式④)　そこで見かけ上のK値
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を超えた場合に転位が応力特異点より発生するものとする。なお転位の発生場所は特異点からすべり面上をバーガースベクトル五つ分だけ離れた位置とした。
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：見かけ上のK値　　
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：転位が存在しない場合のK値(応力解析から算出)
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この過程を繰り返して行い発生しているすべての転位の合力が停止応力以下となった時点で(すなわちすべての転位の移動速度がゼロとなった時点で(式②参照))平衡状態に達したと考え、シミュレーションを終了とする。
３ 解析･考察

　上記のアルゴリズムを基に転位動力学シミュレータを作成し解析を行った。まず転位発生の温度依存性を確認するために酸素濃度
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のFZウエハを想定して温度を850,900,1000℃の3段階に変化させ、転位の発生・挙動をシミュレートした。分布状態をFig.3に示す。同一条件では高温になるほど転位の発生数が増加していることがわかる。温度の上昇とともに転位発生限界K値が0.095から0.062
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まで減少することが主な理由であると思われるが、温度の上昇に伴って転位の停止応力が小さくなり、また移動速度が大きくなることも基板中に広く分布する結果の一因となっている。850℃のときは2個、900℃の時は4個、1000℃時は10個の転位が発生しており、温度依存性を明確に再現しているといえる。
Fig.3 Difference of temperature effect
　次に太田氏から提供を受けた酸素濃度
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のFZウエハと
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のCZウエハの二種類の転位のTEM断面写真を基に同条件で解析を行い、結果を比較した。FZウエハでは写真と解析の結果において転位の分布に対してある程度相関があるものの、写真では膜端部から転位までの最小距離は約0.2μm、膜端部から0.6μmの範囲内の転位の間隔も約0.2μmであったのに対し解析の結果はそれぞれ1.3、1.2μmであり、大きく異なっている。またCZウエハでは実験においてほとんどの断面で1本の転位線しか観察されなかったと報告されているのに対し、本解析ではFZウエハと同様に複数の転位が断面を横切る結果となっている。

転位の間隔や位置が一致しない１つの原因として今回の二次元モデルでは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なかった点にある。そもそも転位を直線状と仮定したのは膜端部に発生する転位の形状が写真から判断する限り十分にアスペクト比が大きいと判断したからである。しかしながら実際の転位は発生初期段階において、曲率の非常に大きいループ状となって

Fig.4 Comparison of FZ wafer

いるので大きな線張力が働き、本研究で仮定した直線状の転位よりも抵抗力が大きく、広がりにくいものと思われる。そこで今度は発生する転位をすべて半円状であると仮定して線張力を付加し解析を行ってみた。結果をFig4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共に小さくなった。CZウエハについても転位の発生数が4個から3個へと減少し、特異点からの距離も小さくなった。

しかしながら依然としてFZウエハ、CZウエハ共に今回のシミュレーション結果と実際の転位分布との間には大きな違いが見られる。その原因の一つとして使用した転位の停止応力に問題があるのではないかと思われる。CZウエハの場合TEM画像から推測される応力の値は駆動応力が約73MPa、仮に転位が半円だとしても線張力は約8MPa程度なので酸素原子の固着効果による停止応力は65MPa程度必要となり式③から求まる1.25MPaとは大きくかけ離れている。さらに解析では新たな転位が発生し、転位同士の相互作用による反発力のために最初に発生した転位を押し出すことになり写真とは異なる結果となってしまった。

ここでもう一つの原因として考えられるのが転位の発生条件についてである。転位発生の可否についてはこれまでも酸素濃度依存性が無いことが述べられてきているが、ここで言いたいのは転位発生の形状的な影響である。太田らの論文中にも述べられているように酸素固着効果の大きいCZウエハでは１本の転位で膜端部のひずみを解放することはできず、窒化膜の奥行き方向に多くの転位の発生が必要となる一方で、固着効果の小さいFZウエハでは転位が断面内において広がりやすく、奥行き方向には少ない転位数でも膜端部のひずみを解放することができる。つまり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転位の発生源の奥行き方向への位置や数に違いがあるにもかかわらず、今回のシミュレーションにおいてはモデルを2次元として取り扱い転位の発生個所を1つに限定したためそうした転位の挙動を加味できなかった。結果として基板の酸素濃度に影響される転位の広がり方を再現できなかったものと考えられる。
４　結言

・応力解析・プログラム処理などの2次元転位動力学シミュレーションの基本を構築することができた。

・転位分布の温度依存性を再現できた。

・正確な転位の分布を再現するには3次元の形状を考

　慮したシミュレーションも必要である。
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問題点


大幅な章立ての変更が必要であり、個々の指摘でなく、全体の指摘を行う。変更前後で、どういう風によくなったかを見て欲しい。





緒言


（２－１）目的があいまいで、ここで何をするのかわからない





手法


（２－２）モデル化が整理されていない。ああしたこうしたの羅列


（２－３）式は単に書けばいいというものではない。何故使ったかの根拠と、その式の意味の説明が重要。


結果


（２－４）（２－５）結果と考察がごっちゃになっている（客観的な結果と、主観的な考察の区別がついていない）。結果のところに解析条件が書かれている。全体に検討を行った順番に報告されている。章立てされていないので、だらだらしていて分かりにくい。


（２－６）図の説明が不足。何が示されているのかがわからない。


結論


（２－１２）研究しなくても書ける結論。もっと具体的に





その他、論文としてふさわしくない表現は取り消し線を引いた。
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