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Simulacion atomistica de
procesos tecnologicos:

eRealista y detallada

eMas rapida para sub-0.1 pm
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Simulacion eléctrica a partir de
la simulacion atomistica de procesos



Estrategia de
simulacion atomistica

e Dinamica del sistema:
Método de Monte Carlo Cinético (KMC)



Técnicas complementarias

para KMC
Frecuencias de salto: Dopado + Danado
Dinamica Molecular por implantacion idnica:
(MD) Colisiones binarias (BC)
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Dinamica del sistema:
Monte Carlo Cinético
(KMC)
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DADOS N§5

Diffusion of Atomistic Defects, Object-oriented Simulator

e Simulador KMC

e C++, 30.000 lineas de codigo

e Rendimiento >1 millén de eventos/ seqg. (P-4)
e Desarrollado en la Universidad de Valladolid

e Primer simulador atomistico incorporado
en un simulador de procesos comercial
(TAURUS, version 3D del TSUPREM)



Interacciones atomicas en DADOS

|+V o O

| o« 0 en la superficie )

> igual para V

| + 1, (inmovil) & 1,4
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| + BS PN Bi (movil) igual para P, As, In,...

V +Sb o SbV (mévil)

B; + Bl
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Interacciones y eventos

Interaccion: radios de captura
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e Evento: frecuencias




Esquema de simulacion

Seleccion
| I de evento | |
¢ 3
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Interaccion no hay | sajto
con vecino vecinos ® ‘ d’
hay
vecinos Bi

BuUsqueda
de vecinos



Fenomenos que se pueden simular

* Difusion de defectos y dopantes

» Evolucion de clusters de defectos (311°s, “voids”,...)
» Gettering de defectos por trampas (I-C, V-O)

e Formacion de precipitados

» Papel de la superficie (oxidacion, nitridacion,...)

* Amorfizacion / Recristalizacion

» Efectos de carga (nivel de Fermi)

 Efectos 3-D

* Inhomogeneidades (discretizacion de la posicion)

=P Simulacion de fabricacion de DISPOSITIVOS



Difusion del Boro

superficie

e Bs inmovil
e Ci* o« superficie
o | +Bs - Bi movil
e Bi -~ Bs+|
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Difusion del Boro
Efectos de la implantacion y recocido
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Difusion del Boro

Efectos de la implantacion y recocido
1. Aumento Transitorio de la Difusion (TED) ®

S-S oo

2. Posible formacion de clusters de Boro
Inmoviles © y eléctricamente inactivos ® &
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Aumento Transitorio de la Difusion
Papel de los clusters de intersticiales

Breve transitorio inicial
Clusters de intersticiales y vacantes — recombinacion |-V

Sobreviven algunos clusters de |
~1 intersticial extra por cada ion implantado (“modelo +1”)

Los clusters de | aumentan de tamano: los {311}'s

Los clusters de intersticiales son fuente de | moviles:
Emision de los | por los clusters — C; - Dg



Clusters de Intersﬂmales

| TEM
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Aumento Transitorio de la Difusion
Supersaturacion de intersticiales
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Duracion del transitorio
Disolucion de los {311}'s

O Si 40 KeV, 5:103 cm

£ El tiempo de
- disolucion

— * .
& PPN aumenta Si:
qc, Experimental: . T
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Datos experimentales (TEM): Eaglesham et al., APL 94



Desactivacion eléectrica del B

Implantacion de Si

Implantacion de B en marcadores de B
40 keV 2-10* cm. Recocido: 800°C, 1000 s 40 keV 9-10*2 cm. Recocido: 800°C, 500 s
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Desactivacion electrica del B

1020 Si 40 keV, 5x1013 cm2: recocido: 790 °C, 10 min

experimental
simulacion
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» Todos los marcadores experimentan TED
 Clusters de B en marcadores cerca de la superficie
e Precursores ricos en intersticiales: Bi+l - Bl»
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Activacion electrica del B

40 keV 2x10'4 cm2 B implant, 800°C anneal

experiment

Substitutional B fraction
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Clusters de B eléctricamente inactivos:
— se forman al principio del recocido
- se disuelven lentamente despueés de la TED
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Dinamica Molecular (MD)
Definicion

Celda MD

Resolucion de las ecuaciones /@ 0. o

de Newton para un conjunto
de N particulas:

d% L (=12 ... N)
e
dt




Dinamica Molecular
Tipos

PRIMEROS PRINCIPIOS (ab initio)

® Resolucion de la ecuacion de Schrodinger
® Simulaciones sin parametros

® Limites: N ~ 100 atomos , tiempo ~ 1 ps

POTENCIALES INTERATOMICOS EMPIRICOS

® Energia del sistema como funcion de las
coordenadas: E; ., = E1 iatli}

® Potenciales empiricos: parametros ajustables
® Limites: N~1.000.000 atomos, tiempo ~1 ns

Nuestro codigo MD: 15 pus/atomo-iteracion
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Dinamica Molecular
Difusion del intersticial de silicio




Dinamica Molecular
Configuraciones del intersticial

TETRAEDRICA (T) DUMBELL (D) EXTENDIDA (E)




Dinamica Molecular
Camino de difusion 1




Dinamica Molecular
Camino de difusion 2




Dinamica Molecular
Constante de difusion (D)

Relacion de Einstein: D = lim_|F(t) — 7/(0)|2/6t

{— o0

Tiempo (ns)

Difusion de un intersticial a T = 800 °C



Dinamica Molecular
Energia de migracion y prefactor

Comportamiento tipo Arrhenius: D = D, exp(-E,/k;T)

D, = 2x104 cm?/s
e X E,=087¢eV

[
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Implantacion ionica
Fundamentos

e Introduccion de iones energéticos
— dopado + danado ( I'sy V’s)
e Rangos tipicos: Energia: 1 keV ..1 MeV

Dosis: 1012101 cm™?

e Otros parametros:
— Angulos de incidencia
(inclinacion, rotacion)
— Estructura cristalina
(orientacion) y/o amorfa

— Geometria del dispositivo
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Implantacion ionica

Simulacion: Colisiones Binarias

O 2

1 re70g o

//O See
_VO—PO\ /./
NO/VO’ 'O\
\ O
0\

La implantacion es considerada O o
como choques entre dos particulas i

Cascada: proyectilO, intersticiales®y vacantes O

Valido hasta energias de MeV
Colisiones binarias: mucho mas rapido que MD



Implantacion ionica
Modelos fisicos

Elastico: nucleo-nucleo
e Frenado
Inelastico: nucleo-electron
~ Modelo estadistico
e Danado

o perfiles de impurezas

Implementacion e POCO preciso para el danado
o rapido

Modelo atomistico

o perfiles de impureza

e preciso para el danado - KMC
e MAas lento



Implantacion ionica
Simulador IS

e Modelado fisico para el frenado electronico:

— Densidad electronica ab-initio 3D:
un unico parametro ajustable proyectil-blanco

Filez od, (1
flice parallel to XF plans, I= -0 476190

e 3D: dopado, danado

e Ejecucion paralela, mecanismos de
reduccion del ruido estadistico, etc




Implantacion ionica
Boro en Silicio

con diferentes energias y orientaciones
B (0°,0°) - Si{100}

B (7°,30°) _ Si {100}
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Implantacion ionica
Arsenico y Fosforo en Silicio

en condiciones de acanalamiento

As - Si{110} P _ Si{100}

Concentration I[at,."cmj}
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Hernandez-Mangas et a., JAP 2002




Implantacion ionica
Moleculas BF; en Silicio

con diferentes energias y dosis
BF, — Si {100}, 5 1013y 4 10 > at/cm?
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Implantacion ionica
en Carburo de Silicio (IV-1V)
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Conclusiones

La Simulacion Atomistica de Procesos Tecnologicos:
e Proporciona un elevado nivel de detalle y precision

e Buena herramienta para el estudio de mecanismos
complejos

e Mas rapida y precisa gque los simuladores continuos
3D para dispositivos < 0.1 pm
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aracterizacion Eléctrica de Materiales y
Dispositivos Microelectronicos

LINEAS DE INVESTIGACION

Caracterizacion de:

e Centros profundos en uniones bipolares (p-n y Schottky)
e Defectos en estructuras MIS

e Propiedades dieléctricas en estructuras metal-aislante-metal

e Dispositivos electronicos avanzados
- HEMT de GaN
- Estructuras silicio-sobre-zafiro

- Dispositivos fotonicos de semic. llI-V (InGaAs, InGaP, InAlAs):

Diodos laser, células solares integradas, detectores y emisores
optoelectronicos



aracterizacion Eléctrica de Materiales y
Dispositivos Microelectronicos

TECNICAS DE CARACTERIZACION

Técnicas convencionales

e Caracterizacion de dispositivos en condiciones estacionarias
e Deep level transient spectroscopy (DLTS)

e Medidas de efecto Hall

e Medidas C-V en estructuras MIS (cuasiestatica y alta frecuencia)

Técnicas desarrolladas en nuestro laboratorio

e DLTS de un soélo barrido (SS-DLTS)

e Espectroscopia optica de admitancia (OAS)

e Técnica de transitorios capacidad-voltaje (CVTT)
e Tecnica de transitorios de conductancia (g-t)

e Analisis de impedancia en radio-frecuencia (RFIA)



Diseno de Circuitos Integrados Analogicos
Diseno de sistemas de altas prestaciones

e FILTROS gue operan a muy baja tension (1V)

- Solucion basada en el AO conmutado. mih

Aplicacion: Radio Data System

e CONVERSORES

- De tipo Nyquist: o
circuitos de muestreo y retencion y conversor plpellne

- De sobremuestreo:
conversor sigma-delta de tiempo continuo

Aplicacion: comunicacion inalambrica de alta velocidad
(wireless-LAN)
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