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Аннотация. Предложена динамическая модель, позволяющая оценить изменение формы поверхности микроструктурирован-
ной кремниевой пластины под воздействием поверхностной самодиффузии атомов кремния по поверхности, происходящей
благодаря высокотемпературному водородному отжигу. Численная реализация предложенной модели позволяет предсказать
изменение профиля поверхности под воздействием поверхностной самодиффузии при любом исходном профиле, например по-
лученном экспериментально. На основе созданной модели рассчитано изменение профиля затворной канавки вертикального
силового МОП-транзистора через заданное эквивалентное время технологического процесса при исходных параметрах началь-
ного профиля. Показано, что при аспектном соотношении вертикальной канавки 1 : 4 затворная структура МОП-транзистора
может быть сформирована, если водородный отжиг проводился не более 10 минут. Полученные результаты использовались для
оптимизации технологических процессов изготовления вертикальных силовых МОП-транзисторов с вертикальным затвором.
Предложенная динамическая модель также может быть использована при разработке и изготовлении любых других приборов,
технологический процесс изготовления которых предполагает наличие поверхностной самодиффузии кремния.
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Abstract. The paper proposes a dynamic model that makes it possible to evaluate the change in the shape of the surface of a micro-
structured silicon wafer under the influence of surface self-diffusion of silicon atoms over the surface, which takes place due to
high-temperature hydrogen annealing. Numerical implementation of the proposed model allows predicting the change in the surface
profile under the influence of surface self-diffusion at any initial profile, for example, obtained experimentally. Based on the created
model the change in the gate groove profile of a vertical power MOSFET through a given equivalent process time with initial
profile parameters is calculated. It is shown that at the aspect ratio of the vertical groove 1 : 4 the gating structure of the MOSFET
can be formed if the hydrogen annealing was carried out not more than 10 minutes. The results obtained were used to optimize
the technological processes of manufacturing vertical power MOSFETs with a vertical gate. The proposed dynamic model can also
be used in the design and fabrication of any other devices whose manufacturing process involves the presence of silicon surface
self-diffusion.
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Введение

Процесс высокотемпературного водородного
отжига — это отжиг пластин со сформированным
на них микрорельефом в водородсодержащей ат-
мосфере при высокой (от 700 ◦C до 1150 ◦C) тем-
пературе и атмосферном либо пониженном давле-
нии. Если микрорельеф сформирован в кремнии,
то отжиг в таких условиях приводит к изменению
рельефа — сглаживанию; поверхность оказывается
ограненной по кристаллографическим плоскостям
и становится атомарно-гладкой. Возникновение из-
менений микрорельефа во время отжига происхо-
дит исключительно за счет миграции атомов твер-
дой фазы по поверхности. При этом атомы чаще по-
кидают положения, где они имеют большую потен-
циальную энергию, и чаще занимают положения
с меньшей потенциальной энергией, что приводит
к микроогранке поверхности множеством кристал-
лографических плоскостей.

Известно применение данного процесса для
производства МОП-транзисторов с вертикальным
затвором [1]; в этом случае, во-первых, снижается
пиковая напряженность электрического поля около
затвора, во-вторых, проводится очистка поверхно-
сти, в-третьих, производится сглаживание поверхно-
сти. Сглаживание поверхности перед формировани-
ем диэлектрика МОП-транзистора, особенно в слу-
чае, когда канавка формируется Bosh-методом [3],
приводит к снижению рассеяния носителей заря-
да на дефектах структуры и тем самым снижают
сопротивление открытого канала. Также процесс
высокотемпературного водородного отжига нашел
свое применение везде, где требуется гладкая по-
верхность кремния: в фотонике для повышения
добротности дисковых [3] и кольцевых [4] резона-
торов, при изготовлении волноводов для повыше-
ния соотношения «сигнал–шум» [5–7], при изго-
товлении металлизированных сквозных отверствий
в кремниевых платах микросборок [8].

Еще одной особенностью процесса высокотем-
пературного водородного отжига является возмож-
ность образования замкнутых микропустот в крем-
нии (silicon on nothing). Это пустоты внутри крем-
ниевой пластины, специфичные для данного процес-
са. Они образуются из канавок или ячеек-«колод-
цев» вследствие поверхностной диффузии и окру-

жены монокристаллическим кремнием. Эффект об-
разования микропустот используется при изготовле-
нии МЭМС-устройств, особенно датчиков давления,
где за счет этого из массива ячеек образуется чув-
ствительный элемент — мембрана [9, 10]; рассмат-
ривается возможность изготовления транзистора
на такой мембране [11], в этом случае мембрана
выступает в роли структуры «кремний на изолято-
ре». В России также проводились работы по иссле-
дованию высокотемпературного водородного отжи-
га, направленные на оптимизацию формы канав-
ки перед формированием вертикальной затворной
структуры МОП-транзистора, носившие чисто экс-
периментальный характер [12].

Несмотря на столь широкое применение дан-
ного процесса, практически отсутствуют или недо-
ступны методы и средства моделирования результа-
та воздействия поверхностной самодиффузии крем-
ния, возникающей под действием высокотемпера-
турного водородного отжига и дающие адекватные
результаты. Поэтому целью данной работы была
разработка простого алгоритма моделирования про-
цесса поверхностной самодиффузии. Для достиже-
ния данной цели необходимо решить следующие за-
дачи: на основе имеющихся литературных данных
предложить метод моделирования; реализовать ме-
тод программно, получив средства моделирования;
проверить адекватность полученных средств моде-
лирования на опубликованных ранее эксперимен-
тальных данных.

Поскольку в качестве исходных данных высту-
пает форма поверхности, целесообразно смоделиро-
вать этот процесс путем решения дифференциально-
го уравнения (1) (выведенного на основе представле-
ния о поверхностной диффузии как о потоке атомов,
движущихся по границе кристаллической решетки;
подробный вывод этого уравнения приведен в [12]):

vn(t) = −DΩ2γXs

kBT

d2K

ds2
. (1)

Уравнение (1) приведено для двумерного слу-
чая, т. е. когда рассматривается сечение массива ка-
навок в перпендикулярном направлении; длина ка-
навок на результат не влияет, поэтому считается,
что в третьем измерении они имеют единичную дли-
ну. Уравнение (1) в каждый конкретный момент
времени t связывает скорость смещения отдельной
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точки кривой vn в направлении нормали в этой точ-
ке со второй производной кривизны по длине дуги
кривой d2K/ds2 коэффициентом пропорционально-
сти. В коэффициент пропорциональности входит ко-
эффициент поверхностной диффузии D, объем ато-
ма Ω, поверхностное натяжение (или энергия обра-
зования единицы поверхности) γ, количество ато-
мов на единицу поверхности Xs, постоянная Больц-
мана kB, абсолютная температура T . Коэффициент
пропорциональности характеризует скорость проте-
кания процесса поверхностной самодиффузии, за-
висящую от физико-химических свойств твердого
тела, часть которых определяется газообразной
средой, в которую это тело помещено. При этом
время процесса, в течение которого достигается
заданная форма поверхности, и коэффициент про-
порциональности связаны: при меньшем коэффи-
циенте можно получить ту же форму поверхности
за большее время. Поэтому целесообразно ввести

эквивалентное время τ = − kBT

DΩ2γXs

t и получить

уравнение (2), имеющее более простой вид, а уже
потом, зная конкретные значения коэффициента
для имеющегося оборудования, вычислить реаль-
ное время процесса:

vn(τ) = −d2K

ds2
. (2)

Существуют эмпирические методы оценки
профиля поверхности [13, 14], выведенные на ос-
нове аналитического решения уравнения (2), одна-
ко они слабо применимы к реальным структурам.
Численные методы, реализованные в коммерческих
продуктах, найти не удалось, а то, что предлагает-
ся в составе Comsol Multiphysics [13], дает резуль-
таты, лишь отдаленно напоминающие эксперимен-
тальные. Поэтому нами был разработан простой
численный метод решения уравнения (2), дающий
результаты, хорошо описывающие эксперименталь-
ные данные.

Для уравнения (2) опубликован ряд методов
решения. Например, в работе [15] предложен ал-
горитм для решения на фиксированной сетке. Ис-
пользование фиксированной сетки приводит к необ-
ходимости на каждом этапе вычислять параметры
гладкой кривой, проходящей наиболее близко к уз-
лам, которые относятся к границе раздела; следова-

тельно, разрабатываемый нами метод должен ис-
пользовать в качестве представления кривой спи-
сок точек, принадлежащих кривой. Существуют до-
статочно продвинутые пакеты программного обес-
печения, реализующие метод конечных элементов
с использованием триангулированных поверхно-
стей [16], однако при прямом использовании дан-
ного метода вычисления второй производной кри-
визны поверхности в каждой точке могут привести
к существенным ошибкам, а их реализация не все-
гда доступна; следовательно, разрабатываемый ме-
тод должен преодолеть и этот недостаток. Суще-
ствуют методы функции уровня и фазового поля,
которые также имеют свои ограничения. Например,
для замкнутой поверхности было показано, что для
получения адекватных результатов метод фазового
поля в данном случае требуется модифицировать;
прямое применение данного метода к диффузии по
поверхности капли жидкости приводит к измене-
нию объема этой капли, что невозможно с физи-
ческой точки зрения [17]. Следовательно, необхо-
димо предложить оригинальный метод вычисления
кривизны поверхности.

Кроме того, для повышения сходимости же-
лательно заменить численное представление изме-
няющейся границы раздела фаз в виде ломаной
на гладкую кривую. Это можно сделать, исполь-
зуя сплайны. При вычислении точек сплайна есте-
ственным образом вычисляется вторая производ-
ная для каждой отдельно взятой точки, что можно
использовать для повышения сходимости алгорит-
ма моделирования. Сплайны широко применяют-
ся для гладкой интерполяции функций; при вы-
числении параметров сплайна для данного набо-
ра точек автоматически задаются первая и вторая
производные [18], причем первая производная —
гладкая функция. Сплайны позволяют повысить
сходимость при решении сингулярно-возмущенных
задач [19], к числу которых также можно отнести
рассматриваемую задачу, т. к. на острых углах воз-
можного (произвольного) профиля кривизна может
достигать очень высоких значений. То есть в пред-
лагаемый алгоритм целесообразно ввести сплайны.
Таким образом, для моделирования рассматриваемо-
го процесса представляется возможным предложить
алгоритм численного решения уравнения (2), ис-
пользующий сплайны для повышения сходимости.
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Алгоритм решения уравнения

Кривая представима как в виде набора точек,
так и в виде зависимости кривизны от длины дуги,
причем длина дуги вычисляется путем суммирова-
ния длин отрезков, составляющих ломаную, а кри-
визна кривой вычисляется с учетом единичных
векторов-нормалей. Для каждой точки рассматри-
ваются две соседние точки с единичными векто-
рами-нормалями, для каждой из них вычисляется
кривизна по алгоритму, описанному далее, и берет-
ся их среднеарифметическое.

На рис. 1 представлена схема, поясняющая
вычисление кривизны для узла n: а — вычисле-
ние кривизны с учетом данных предыдущего узла,
б — вычисление с учетом данных следующего узла.
Считается, что угол α — малый, cosα = (vn−1 · vn).
Пусть длина участка равна L, тогда расстояние
от участка до точки пересечения U приблизитель-
но равно L/ cosα и оно же приблизительно равно
радиусу окружности при малом α, а кривизна об-
ратно пропорциональна этому радиусу.

Рис. 1. Вычисление кривизны на заданном сегменте

Векторы-нормали, представленные на рис. 1,
определяются как единичные векторы, расположен-
ные на биссектрисах углов, составленных сегмен-
тами ломаной. Вычисленные для заданной кривой,
они позволяют найти не только кривизну для каж-
дой точки, но и первую производную — очевидно,
вектор-нормаль в точке кривой перпендикулярен
касательной к кривой в этой же точке, а коэффи-
циент пропорциональности касательной и есть пер-
вая производная. Это позволяет вычислить первую
производную для зависимости кривизны от длины
дуги кривой.

Вторая производная зависимости кривизны от
длины дуги кривой вычисляется с использованием
сплайнов как первая производная от первой произ-
водной.

Когда найдена зависимость второй производ-
ной от длины дуги кривой, естественным образом
вычисляется смещение каждой точки. Для этого
также используются те же векторы-нормали, ко-
торые ранее использовались для вычисления кри-
визны: в каждый малый интервал времени каждая
точка смещается вдоль соответствующего вектора
на величину, пропорциональную второй производ-
ной кривизны по длине дуги.

Очевидно, сформулированный алгоритм доста-
точно прост для его реализации и последующего
применения.

Средства и результаты
моделирования

Для реализации предложенного алгоритма
было создано собственное программное обеспече-
ние, чтобы не привязываться к сторонним (осо-
бенно зарубежным коммерческим) продуктам. Его
можно разделить на ядро и интерфейс взаимодей-
ствия. Ядро отвечает за расчеты, в нем собраны соб-
ственно функции моделирования, которые принима-
ют и возвращают специальным образом структури-
рованные данные. Интерфейс взаимодействия вклю-
чает в себя графический интерфейс с окном гра-
фического ввода данных и редактором кода языка
Python, а также модуль Python, содержащий функ-
ции для запуска процесса моделирования с задан-
ными исходными данными и сохранением резуль-
татов моделирования в отдельный файл. Окно гра-
фического ввода позволяет масштабировать изоб-
ражение прокручиванием колеса мыши, что силь-
но облегчает ввод исходных данных. На рис. 2
представлено окно программы. В левой части окна
расположена графическая область ввода данных, где
находится РЭМ-снимок, на котором зеленой линией
обведен профиль канавки в кремниевой пластине.
Этот профиль является исходным при дальнейшем
моделировании. Исследуемые нами профили полу-
чались c использованием растрового электронного
микроскопа JEOL JCM-6000 [12], входящего в со-
став технологической линейки АО «Российские
космические системы», хотя для этих целей можно
брать любой другой растровый электронный мик-
роскоп.
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Рис. 2. Окно программ: слева — графическая область для ввода исходных данных, справа — редактор программы
расчета и консоль

Заданный профиль в виде ломаной линии че-
рез интерфейс взаимодействия загружается в про-
грамму моделирования, куда также загружается
шаг по эквивалентному времени; перед процессом
моделирования ломаная дробится на более мелкие
звенья с указанной максимальной длиной; резуль-
тат моделирования записывается в графический
файл. Результат моделирования можно сравнить
с экспериментальным результатом, если наложить
линию из этого файла на исходный РЭМ-снимок.
РЭМ-снимок (экспериментальные данные) и нало-
женная на этот снимок линия (теоретические дан-
ные) представлены на рис. 3. Использованы экс-
периментальные данные, полученные ранее [12],
на рис. 3 приведен скол пластины, отожженной
при 1150 ◦C в течение 5 мин в атмосфере чисто-
го водорода. При этом исходные канавки формиро-
вались на технологической линейке АО «Россий-
ские космические системы», процесс высокотемпе-
ратурного водородного отжига проводился на тех-
нологической линейке АО «Эпиэл». Красная линия,
наложенная на приведенный РЭМ-снимок, и есть
результат моделирования. Очевидно, совпадение
хорошее, следовательно, полученный нами инстру-
мент (численная реализация алгоритма в составе

Рис. 3. Результаты моделирования изменения опублико-
ванной ранее структуры (красная линия), наложенные
на соответствующий РЭМ-снимок (аспектное соотноше-

ние для исходной канавки приблизительно 1 : 4)

собственного программного обеспечения) пригоден
для дальнейшей работы.

Далее нами было промоделировано изменение
формы отдельных канавок с аспектными соотно-
шениями 1 : 4 и 1 : 10 с целью определения
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пути дальнейшего формообразования в зависимо-
сти от глубины канавки и последующего сравнения
результатов.

На рис. 4 представлены результаты моделиро-
вания для канавок с аспектным соотношением 1 : 4
для достаточно длительных промежутков времени.
Синим показан исходный профиль канавки, осталь-
ные линии — результаты моделирования, показыва-
ющие постепенное изменение профиля канавки. Ре-
зультаты моделирования выводились в виде тонких
линий 1, 2, 3, 4, 5, 6 через равные промежутки
эквивалентного времени, примерно соответствующе-
го 5 мин, 10 мин, 15 мин, 20 мин, 25 мин, 30 мин
реального времени при условии отжига в атмосфере
сверхчистого водорода при давлении 100 бар (шири-
на канавки 1 мкм, глубина 4 мкм). Здесь следует от-
метить изменение наклона стенок при одновремен-
ном уменьшении глубины канавки.

Рис. 4. Результаты моделирования для канавок с аспект-
ным соотношением 1 : 4

На рис. 5 представлены уже результаты моде-
лирования для канавок с аспектным соотношением
1 : 10, также синим показан исходный профиль
канавки, а линиями 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9 — про-
межуточные результаты моделирования через рав-

Рис. 5. Результаты моделирования для канавок с аспект-
ным соотношением 1 : 10

ные интервалы эквивалентного времени. Если счи-
тать, что отжиг проводится в атмосфере сверхчисто-
го водорода при давлении 100 бар, ширина канавки
составляет 0,4 мкм, глубина 4 мкм, то реальное вре-
мя составляет 5, 10, 15, 20, 25, 30, 35, 40, 45 мин
для соответствующих кривых, описывающих изме-
няющийся профиль канавки.

Таким образом, численные эксперименты с ди-
намической моделью показывают, что с течением
времени при аспектном соотношении не более чем
1 : 10 форма поверхности стремится к плоскости,
что также согласуется с физической сущностью про-
цесса. При большем аспектном соотношении кана-
вок (приблизительно 1 : 20), согласно модели, про-
исходит образование микропустот в кремнии. Таким
образом, модель адекватно описывает данный про-
цесс на интервале времени любой длительности.

Выводы

В работе предложена модель результата воз-
действия поверхностной самодиффузии на микро-
структуры в кремнии в предположении, что коэф-
фициент поверхностной диффузии не зависит от
кристаллографической ориентации каждого участ-
ка поверхности. Модель реализована программным
образом. Программная реализация позволяет вы-
числить изменение любого исходного профиля по-
верхности с течением времени, обусловленного
проведением технологического процесса. В каче-
стве примера приведены результаты моделирования
изменения формы одиночных канавок в исходном
кремнии в зависимости от времени процесса и ас-
пектного соотношения канавки. Из приведенных
результатов следует, что, например, при изготов-
лении вертикальных МОП-транзисторов наиболее
целесообразно проводить отжиг пластин со сфор-
мированными в них канавками, имеющими неболь-
шое аспектное соотношение, например 1 : 4,
и достаточно ограниченным временем отжига (5–
10 мин). В противном случае возникнут пробле-
мы с формированием затвора — он будет иметь
повышенное паразитное сопротивление. На осно-
ве полученных данных можно предположить, что
оптимальным является отжиг при 1150 ◦C в тече-
ние 10 мин — в этом случае последующее форми-
рование затвора из поликристаллического кремния

РАКЕТНО-КОСМИЧЕСКОЕ ПРИБОРОСТРОЕНИЕ И ИНФОРМАЦИОННЫЕ СИСТЕМЫ т. 9 вып. 4 2022



ДИНАМИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ ИЗМЕНЕНИЯ СТРУКТУРНОГО МИКРОРЕЛЬЕФА 99

пройдет без образования пустот (за счет положи-
тельного наклона стенок). Кроме того, скругление
формы исходной канавки значительно снизит пико-
вую напряженность электрического поля, возника-
ющего при работе уже готового транзистора с вер-
тикальным затвором.

Также было выявлено, что образование микро-
пустот в кремнии из массива канавок невозможно
вплоть до аспектных соотношений 1 : 10 и более.

Предложенная модель универсальна и может
быть использована для анализа изменений формы
любых микроструктур, поверхность которых мож-
но однозначно задать сечением. Модель допускает
обобщение на трехмерный случай, в этом случае
возможно моделирование формоизменения любых
структур в кремнии под воздействием поверхност-
ной самодиффузии.
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