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Introducciéon

I niimero de técnicas que exis-
E ten para simular los diferen-

tes procesos de fabricacion de
dispositivos desde la oblea de silicio
hasta la caracterizacion y comproba-
cion de las curvas I-V de un circuito
integrado (IC) es enorme. Por ello,
en este trabajo nos vamos a centrar
Unicamente en los procesos necesa-
rios para fabricar los dispositivos, es
decir, los pasos de implantacién iéni-
ca, deposito de capas delgadas y re-
cocido de la muestra, prestando una
especial atencién, sobre todo, a la
técnica de Monte Carlo cinético que
permite simular la difusion de los do-
pantes en silicio durante el recocido,
sin por ello menoscabar el aspecto
global del proceso como un todo.
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> 1.1

Introduccion

En los tultimos anos la produccién de dispositivos microelectronicos se ha
convertido en algo cada vez mas importante para la sociedad, abarcando campos
tan diversos como el hogar, el tiempo de ocio, o las investigaciones cientificas. Sin
duda alguna podemos afirmar que la microelectrénica tiene un impacto enorme
en la vida diaria y en la economia mundial del mundo en que vivimos.

Comenzando con el primer transistor fabricado en los anos 50 y terminando
con las modernas CPUs que incluyen millones de dispositivos integrados en un
tamano minusculo, la microelectronica se ha convertido en una industria que
mueve miles de millones de euros cada ano, y fabrica componentes mas rapidos,
precisos y pequenos cada dia que pasa.

Los procesos fisicos relacionados con la fabricacién microelectréonica son bas-
tante complejos, pero no obstante, la necesidad de fabricar circuitos baratos,
rapidos y flexibles, exige su claro entendimiento. Para ello, la industria microe-
lectronica requiere de avanzadas herramientas de simulacién, que incluyan los
modelos y procesos involucrados en la fabricacién de dispositivos microelectréni-
cos, para asi poder predecir como va a funcionar un circuito antes de fabricarlo
fisicamente.

> 1.2
Fabricando un transistor NMOS: Breve revision del

proceso de fabricaciéon monolitico

Un diagrama del procesado posible para la fabricacion de un MOS de canal
n bésico se representa en la figura [I.1} Dicho proceso es como sigue:

1. Se comienza limpiando una oblea de tipo p, y posteriormente se genera
una fina capa de diéxido de silicio (Si05) por oxidacién, que proteja la
superficie del silicio. Por encima de esta capa se deposita, mediante un
depésito de vapor quimico a baja temperatura (LPCVD), otra capa muy
fina (80nm) de nitruro de silicio (Si3/N4). A continuacién, mediante una
primera mascara, se delimita el area activa del transistor. Posteriormente
se elimina el nitruro y 6xido de todas partes, excepto en las regiones en las
que la mascara protegia el nitruro, que sera donde se forme el transistor.

2. Posteriormente se implanta boro y se realiza un proceso de oxidacion local
(LOCOS). Esto crea dos regiones p™ que aislan el transistor (especialmente
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las regiones de fuente y drenador que habra que crear més tarde). El nitruro
restante se utiliza como mascara de implantacion y oxidacion.

3. Se eliminan las capas de nitruro y 6xido y se vuelve a crecer una nueva
capa de 6xido, que formara el éxido de puerta, necesario para el transistor
NMOS.

4. Se deposita polisilicio sobre todo el transistor, el cual se quitara posterior-
mente excepto en la zona de la puerta. En este momento tenemos ya creada
la puerta con su estructura tipica de Metal (donde en vez de metal tenemos
polisilicio, que también es un buen conductor) Oxido (el recientemente de-
positado Si03) y Semiconductor (la oblea p). A continuacién se implanta
arsénico para formar las regiones n* de fuente y drenador, donde la puerta y
el Si0Oy que estaban del proceso LOCOS previo actian a modo de méascara
para la implantacién. Esta implantaciéon se hace mas profunda a la vez que
se activa el dopante y se elimina el danado mediante un recocido (proceso
de difusién).

5. Se vuelve a depositar 6xido en la superficie y con otra mascara se definen
las ventanas de contacto. Una vez que se han creado los huecos del contacto
se deposita metal (tipicamente aluminio), por evaporacién o sputtering.

6. Por dltimo se utiliza otra mascara que defina las pistas de conexién que
seran cortadas en el metal y se deposita una capa de pasivacion que ga-
rantice el correcto aislamiento del dispositivo entero, tras lo cual con una
mascara final se aseguran las conexiones externas al transistor.

Se puede encontrar una informacion mas completa sobre la fabricacién VLSI
y esta tecnologia en general en los libros (Jaeger, 1997; Plummer et al., 2000; |Sze,
1983).

> 1.3
Simulacion de los procesos de fabricacién

Como se ha visto en el apartado anterior, la fabricacién de un transistor NMOS
requiere, si bien no se limita a, etching, implantacion idénica, difusion, depédsito de
capas delgadas, metalizacion y litografia. Estos procesos tienen un nivel distinto
de complejidad de realizacién y simulacion, y algunos de ellos estan, a dia de hoy,
perfectamente caracterizados y conocidos. Otros, sin embargo, suponen grandes
retos para la tecnologia actual.
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Implantacién de B

nemsi || I

p+ p+
Si tipo p Si tipo p

Implantacién de As

. . . P .

Si tipo p Si tipo p

Si02 Aluminio

Si tipo p Si tipo p

Figura 1.1: Pasos de fabricacién de un transistor NMOS. Su descripcién se encuentra en
el texto.
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Siguiendo esta linea, THE INTERNATIONAL TECHNOLOGY ROADMAP
FOR SEMICONDUCTORS, 2003 (Plan internacional para la tecnologia de se-
miconductores)(Several, 2003), en su seccién Grand challenges (grandes retos)
afirma que aun hay dos de estos retos para resolver hasta el ano 2009 en el
campo del modelizado y simulacién, que son:

1. Modelizado de circuitos de alta frecuencia para aplicaciones de 5 a 40 GHZ.

2. Modelizado de procesos para estructuras nanométricas.

De estos dos retos, el ultimo esta relacionado con los procesos de fabricacién
tecnoldgica y, por tanto, con esta tesis. Concretamente, el International Roadmap
lo describe como sigue:

MODELADO DE PROCESOS PARA ESTRUCTURAS NANO-
METRICAS [MODELIZADO y SIMULACION]

El modelado de procesos para estructuras nanométricas supone
la piedra angular para la prediccion de resultados en la fabricacion
de dispositivos. En cierta medida, se solapa con el dificil reto de la
capacidad de simular CMOS nanométricos que, no obstante, tam-
bién incluye la simulacién de materiales y dispositivos. Mucho més
importante y estimulante en el area de simulado de procesos es el mo-
delizado de la formaciéon de uniones poco profundas, que comienzan
con las implantaciones a muy baja energia, y se centra especialmen-
te en el recocido térmico y difusion de dopantes. Debido a la
exigencia de muy reducidos fenémenos térmicos requerida para estas
uniones poco profundas, dichos procesos son muy transitorios, y estan
gobernados por la difusion y reaccién de atomos y defectos de dopan-
tes, y especialmente por el clustering dinamico de éstos. El danado
de implantacion, amorfizaciéon, recristalizacion y silicidaciéon
tienen que ser también simulados de forma precisa. A la vista de la
necesidad de incrementar la movilidad de los portadores en el canal,
el modelizado del estrés y su influencia en la difusién y activacion se
ha vuelto vital, especialmente para silicio estresado, SiGe y para es-
tructuras SOI. La investigacion de modelos, calibracién y evaluacion,
asi como los procesos de caracterizacion, requieren de numerosas ac-
tividades experimentales y de amplios progresos en la forma de medir
los dopantes, defectos y estrés, sobre todo para medidas en dos y tres
dimensiones.

FRONT-END PROCESS MODELING FOR NANOMETER STRUC-
TURES [MODELING AND SIMULATION]

Front-end process modeling for nanometer structures is the key challen-
ge for the prediction of result from device fabrication. It overlaps to some
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extent with the Difficult Challenge—Ultimate nanoscale CMOS simulation
capability, which however also includes materials and device simulation.
Most important and challenging in the area of front-end process modeling
s the modeling of ultra-shallow junction formation, which starts from very
low energy implant and especially focuses on the thermal annealing and
diffusion of dopants. Due to the strongly reduced thermal budgets needed
for shallow junctions that process is highly transient and is governed by the
diffusion and reaction of dopant atoms and defects, and especially by the
dynamics of clusters of these two. Implantation damage, amorphiza-
tion, recrystallisation, and silicidation must be accurately simulated.
In view of the need to increase carrier mobilities in the channel, the mode-
ling of stress and strain and their influence on diffusion and activation has
become vital, especially for strained silicon, SiGe, and for SOI structures.
Model development, calibration and evaluation as well as process charac-
terization require numerous erperimental activities and large progress in
the metrology for dopants, defects and stress, especially regarding two- and
three-dimensional measurements.

En el desarrollo de esta tesis doctoral nos hemos centrado en los procesos
resaltados en negrita en el parrafo anterior.

Estructura de la tesis

A lo largo de esta tesis, y con diferente profundidad y extension, se han ido
estudiando diferentes técnicas de simulacion. Se empieza con una introduccién
a la técnica de Dindmica Molecular (MD) en el capitulo [2| para poder después
aplicar esta técnica junto con Algoritmos Genéticos (GA) a la investigacion de es-
tructuras 6ptimas de intersticiales en el capitulo[3] Estas técnicas se utilizan para
dilucidar los mecanismos de difusion del I y su recombinacion en la superficie,
asi como para calcular la formacién de clusters de atomos de silicio en el vacio.
La dindamica molecular se utiliza con éxito para caracterizar los mecanismos de
difusion, formacién de danado y otros, pero tiene como problema estar limitada
a escalas de tiempo pequenas y pequena cantidad de particulas.

Posteriormente, se introduce de una forma general el método de Monte Carlo
(MC) en el capitulo . Este método aporta descripciones para escalas temporales
mucho més largas que las que aporta la MD, pero en general, necesita partir de
datos que se pueden obtener de experimentos o simulaciones de ab-initio o MD.
Hay diferentes variaciones del método MC:

» El capitulo [5|explica como implementar y usar Monte Carlo con red (LMC)
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para simular el depdésito y/o crecimiento de capas delgadas metélicas.

» En el capitulo [ se comenta muy brevemente la aproximacién de colisiones
binarias (BCA), método estandar para simular la implantacién iénica.

= Por dltimo se trata muy profundamente el método de Monte Carlo cinético
sin red (kMC), que supone una herramienta “state-of-the-art” para simular
los procesos de difusién de dopantes, recocido del danado, formacién de
defectos puntuales y extendidos, amorfizacion y recristalizacién. La mayor
parte de esta tesis esta dedicada al estudio de este método, y a la exposicion
del funcionamiento del simulador kMC DADOS.

Para estudiar el método kMC se ha centrado la tesis en diferentes aspectos:

» El capitulo [7] da un repaso general y tedrico a los fenémenos fisicos que
aparecen durante el procesado del silicio.

» La descripcién de todos los modelos implementados en DADOS y los pardme-
tros usados se encuentra en el capitulo

» El capitulo [J] incluye los modelos particulas y pardmetros usados de forma
ordenada para cada uno de los dopantes concretos utilizados.

= Se muestra una coleccién exhaustiva de comprobaciones y ejemplos de buen
funcionamiento del simulador en el capitulo

= Por tultimo, el capitulo incluye los més recientes y punteros estudios
realizados con DADOS.

La tesis finaliza en el capitulo [12] con la exposicién de las conclusiones.

En los apéndices se ofrece informacion adicional sobre los modelos de DADOS,
con demostraciones y deducciones matemadticas extra en el apéndice [A]

El apéndice [B] se dedica al Simulador Atomistico de la Universidad de Valla-
dolid, uvAs (Uniwversity of Valladolid Atomistic Simulator), que supone la rea-
lizacién de un esfuerzo para conseguir integrar todas las técnicas de simulacién
anteriores en un tinico entorno de simulacién. UVAS ha sido diseniado para ser facil
de usar, mantener y portar a otras plataformas, pero también para ofrecer un en-
torno grafico comuin a todas las simulaciones atomisticas que permita estudiar y
analizar los datos de éstas aunque usen diferentes técnicas.

Antes de terminar, decir que puesto que el objetivo principal de esta tesis es
el estudio del desarrollo y modelizado de un simulador atomistico de procesos en
silicio, no debe extranar que aparezcan algunos pequenos fragmentos de codigo
en C++ diseminados en la tesis, cuyo objetivo es ayudar a clarificar y dar, a la
par, una vision mas profunda de la estructura y funcionamiento interno de estos
simuladores.
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Tiempos largos — <-----------ooo-- - EERRE TR R T T TP ERRERERETET Tiempos cortos

ZT lr— A A A

Monte Carlo Cinético ‘
Metropolis Monte Carlo
Dindmica Browniana
Dinamica Molecular
Dindmica Molecular Tight—binding
Métodos de ab—initio

Estocastico 1 Determinista

Figura 2.1: Diferentes métodos de simulacién, teniendo en cuenta sus rangos de tiempos
tipicos y su dmbito determinista o estocastico.

Introducciéon

La dindmica molecular (MD) es un sistema de simulacién determinista. En
los sistemas en los que se aplica todos los grados de libertad son tomados en
consideraciéon explicitamente. La dindmica molecular se basa en las ecuaciones de
Newton o Lagrange dentro del marco de la mecénica clasica, y posteriormente
se intentan calcular las magnitudes fisicas del sistema bajo consideracion, como
pueden ser la temperatura, energia potencial, etc. Dichas ecuaciones serdan discre-
tizadas para asi generar una trayectoria en el espacio de fases, donde se puedan
calcular las propiedades requeridas. En este método la trayectoria en el espacio
de fases se va generando “paso a paso’, a través de un esquema iterativo, en
el que, en cada paso, se simula una cantidad de tiempo At, que tipicamente se
encuentra en torno a 1 x 10719,

Este valor tipico de incremento de tiempo sitia a la dindmica molecular en un
rango de simulacion que esta representado comparativamente con otros métodos
en la figura junto con una indicacién de su situacién en el ambito de la
simulaciéon determinista o estocastica.

En este capitulo se describe brevemente el método de dindmica molecular: co-
menzaremos con una descripcion de las ecuaciones de movimiento para proseguir
con los diferentes esquemas de integracién de éstas y los diferentes potenciales
aplicables, prosiguiendo con una introduccién a las configuraciones microcanéni-
ca y canonica. Terminaremos con un ejemplo: La aplicacién de la técnica MD al
silicio cristalino para mostrar como los di-intersticiales propios del Si (/) migran
y son atrapados por la superficie libre del cristal.
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Las ecuaciones de movimiento

> 2.3

En general, el sistema a tratar tendra N particulas y estarda descrito por el
siguiente hamiltoniano:

H— L p?+2( ) (2.1)
=3 s u(ry; )

i<j

donde 7;; es la distancia entre las particulas ¢ y j. Supondremos que la energia
potencial serd la suma de todos los potenciales interatémicos, donde se necesita
limitar esta suma a i < j para evitar duplicar los potenciales entre 7, j y 7,7. Con
el anterior hamiltoniano se derivan las ecuaciones del movimiento como:

i—— = Di, = F(rij;).
m i p i ; (Ti)

Vamos a restringir el problema a las propiedades en un volumen con una
densidad concreta p, de manera que se introduce un volumen, denominado celda
de simulacién, que generalmente es un simple cubo con L3 = V', o bien un octaedro
cuyos lados miden L, x L, * L, = V.

Para reducir el efecto de las superficies se suelen imponer condiciones periddi-
cas de contorno, es decir, se repite la celdilla basica a izquierda y derecha, arriba
y abajo, etc., de manera que cada componente de los vectores de posicion pueda
representarse con un numero entre 0 y L;, (siendo L; la longitud maxima en la
direccién considerada), de tal forma que existan particulas en todas las posiciones
r; + 1L;, donde 7 es un vector de niimeros enteros.

Al introducir las condiciones periddicas, puesto que los potenciales presentan
un radio de corte (r.) a partir del cual no hay interacciones entre particulas, es
decir, potencial cero), se evita que una particula interaccione con su homdloga en
otra celdilla eligiendo un L; tal que r. < L;/2.

Esquema de integracion

Se denomina integrador a aquel algoritmo cuyo fin es resolver el conjunto
de ecuaciones diferenciales del movimiento. Debido a la naturaleza numérica del
proceso, los integradores introducen ciertos errores en dicho proceso. Para generar
esta solucién, los integradores almacenan un numero determinado de estados
pasados, y calculan el nuevo estado “presente” a partir de ellos (ver figura .
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Figura 2.2: Un integrador resuelve las ecuaciones de movimiento calculando el paso si-
guiente en funcidn de la trayectoria pasada y las fuerzas en el momento presente (y/o
pasado).

La resolucion de un integrador es mejorable, siempre a costa de consumir méas
recursos de memoria y CPU.

En nuestro caso se ha implementado el integrador de Verlet (Heermann, 1990)),
que es bastante sencillo a la vez que rapido y suficientemente preciso.

El integrador de Verlet

Desde un punto de vista estrictamente matematico, el problema de la dinamica
molecular consiste en resolver un conjunto de ecuaciones diferenciales dadas por:

21
r F

dtQ n m; v
Analiticamente, las soluciones de un sistema diferencial de segundo orden se ob-
tienen integrando dos veces desde un tiempo cero hasta ¢, para obtener las velo-
cidades en primer lugar, y después las posiciones. Esto requiere las posiciones y
velocidades iniciales (como constantes de integracién), y produce que el sistema
se vaya moviendo a lo largo de una trayectoria de energia constante en el espacio
de fases.

Para resolver las ecuaciones diferenciales numéricamente se utiliza la siguiente
discretizacion para la derivada segunda:

er 1 IO E(t)
o A—tQ(ri(t + At) = 275(t) + 75t — At)) = o
que suministra un algoritmo con el que obtener las posiciones de las particulas

en un tiempo t + At a partir de las posiciones inmediatamente anteriores en t y
t — At y las fuerzas en t. Resolviendo para t + At tenemos:

m;
Y, teniendo en cuenta que las velocidades son
L dr;
U; = —
dt
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se puede escribir que:

(1) = Tt + At) — ri(t — At)
B 2At '

Por ultimo, si denominamos a t = n x At = t,, 77" = 7i(t,) y F’in = ﬁi(tn),
y reorganizamos las férmulas, se llega la siguiente forma del algoritmo de Verlet,
que es la que utilizamos en nuestro simulador:

2

t
R N Fr (2.2)
—n+1 =7
At(F, F;
Qmi
(2.4)
Potencial

Para implementar un algoritmo MD se necesita un potencial que describa el
sistema. El potencial puede ser de indole fundamental, como la interaccién de
Coulomb, o bien un potencial empirico. Los potenciales fundamentales dan una
descripcion extraordinariamente precisa y realista del sistema, pero generalmente
resultan bastante complejos de implementar a no ser que se hagan aproximacio-
nes, las cuales reducen, a veces de manera bastante significativa, la exactitud del
resultado final. A veces, incluso con estas aproximaciones, este tipo de potenciales
resultan extraordinariamente costosos, hablando en términos de memoria y ciclos
de CPU consumidos.

Por otra parte, los potenciales empiricos estan limitados a ciertos sistemas,
y a veces la descripcién de estos sistemas no es completa o muy precisa, pero
generalmente la descripcion resulta lo suficientemente profunda para ser util. A
cambio los potenciales empiricos resultan muy rapidos y sencillos de implementar.
Su problema principal radica en que usan parametros que deben ser ajustados
muy cuidadosamente, y que la utilidad de estos parametros suele encontrarse
limitada al sistema para el que fueron extraidos.

En las ultimas décadas se han desarrollado varios potenciales para el sili-
cio cristalino, de los cuales nosotros hemos implementado y vamos a utilizar el
denominado potencial de Stillinger—Weber (Stillinger and Weber, 1985).
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Potencial de Stillinger—Weber

Stillinger y Weber propusieron un potencial para las interacciones silicio—
silicio. Supusieron que el potencial que describe las interacciones entre las dis-
tintas particulas puede ser dividido en diferentes contribuciones para uno, dos,
tres... cuerpos, de forma que para un sistema con N cuerpos:

®(1,2,..,N) = Zvl(i) + wa(inf) + o D vs(i g k) + o+ (1,2, N)

1<j 1<j<k

El potencial v; es debido a fuerzas externas, y vamos a suponer que en nuestro
caso tales fuerzas no existen. Respecto a las diferentes contribuciones Stillinger y
Weber despreciaron las mantenidas entre cuatro o mas cuerpos, y se limitaron a
las de dos y tres.

Para desarrollar las contribuciones v, y v3 se introducen unas unidades para
la distancia y la energia llamadas ¢ y o

va(rig) = €fa(rij/o)
U3(f;7 7?7 T_I;) = €f3(f’;'/0—7 T;/Oa 71_1;/0_)
donde € y o han sido escogidas para que el minimo de fo sea —1y 4 f,(2/%) = 0.
(Stillinger and Weber, 1985|)

Con esta eleccién, la funcion del potencial normalizado para dos cuerpos vy

es
ABr?—r %) xexpl(r—a)l], r<a

o ={ 5 Y ey

donde A, B,p,q y a son mayores que 0. Ademds se impone un radio de corte en
esta funcién para r = a, con lo que el potencial sera nulo para distancias mayores.
La contribucién a tres cuerpos resulta ser:

f3(75, 75, 7%) = h(rij, Tik, Ojir) + h(rji, 7k, Oikg) + R(Thi, iy Gins) (2.6)

donde @7ik es el angulo comprendido entre r;; y 7, vy la funcién h se define a
continuacion:

2
_ _ 1
h(ﬁj,ﬁh Hﬂk) =\ (7(7”2']' — CL) ! —+ ’}/(Tz‘k — CL) 1) <COS(6J'¢]€) + g) ,T’Z‘j,T’ik <a
(2.7)
si7; 0 ri, son mas grandes que a, entonces h = 0 (al igual que para v,). El dngulo
0; caracteristico para las estructuras tipo diamante es

1
cos(b;) = ~3

de tal forma que este término tendera a situar los atomos en una estructura tipo
diamante, caracteristica de la estructura cristalina del silicio.

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



18 Dindmica Molecular

Energia (¢)

0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2
Distancia atomica (o)

Figura 2.3: Contribucién a dos cuerpos del potencial de Stillinger—-Weber.

Stillinger y Weber, ajustando las constantes de su potencial para obtener
una conducta adecuada para éste, publicaron el siguiente conjunto de valores:
(Stillinger and Weber, 1985))

A =7,049556277 B = 0,6022245584
p=4 q=0
a=1280 A =210

v =1,20

(2.8)

Ademas, para obtener una longitud de enlace correcta, y el adecuado punto de
fusién, o y € resultaron ser:

o = 0,20951 nm

¢ = 50Kcal/mol =2,167eV - (2.9)

Una representacién de la funcion f, para este potencial se muestra en la
gréfica 2.3] El potencial es minimo para ry, = 1,12250 con una energfa por
atomo de —2e.
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Configuraciones microcanénica y candnica

r 2.,5.1

Hemos introducido la técnica MD como un mecanismo numérico para resol-
ver las ecuaciones newtonianas o hamiltonianas dentro de un marco de dindmica
clasica. En dicho marco la energia total del sistema se conserva, por lo que las
simulaciones MD se realizan de manera natural en una configuraciéon microcanoni-
ca.

Configuracién candnica

> 2.0

Anteriormente hemos visto como la dinamica molecular resuelve las ecuaciones
de movimiento numéricamente, dando lugar a un sistema conservativo en el cual
la energia total es constante. Ahora bien, en muchas circunstancias es mucho
mas deseable investigar las propiedades de un sistema a temperatura constante,
o bien poner el sistema en conjunto a cierta temperatura y ver como evoluciona
después.

Una forma natural de conseguir lo anterior es manipular la energia cinética
del sistema, que es proporcional a la temperatura, y escalarla de vez en cuando
para asegurarse que el sistema evoluciona a la temperatura pedida, multiplicando
todas las velocidades por un factor f3.

La forma de obtener el factor de escalado 3 para un sistema con 3N grados
de libertad es:

(3N — 4)kgT
Zi mviQ 7

donde hemos quitado cuatro grados de libertad, siendo uno la limitacién de tem-
peratura constante, y otros tres al forzar a que el momento lineal total del sistema
sea 0.

b=

Detalles de la implementacién del cédigo

En UVAS se ha implementado el modulo de dinamica molecular siguiendo
las anteriores directrices. Han sido generados tres grandes clases: Integrator,
Potential y DynAtomSet, que resulta ser una clase de indole general que manipu-
la las anteriores. Ademas de éstas ha sido necesario anadir una AtomicConfigura-
tion definida para ayudar a agrupar las configuraciones atomicas.

El integrador de Verlet y el potencial de Stillinger—Weber no han sido defi-
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nidos directamente en UVAS, sino que mas bien se ha definido primero una clase
genérica que manipule los “integradores en general” y otra para los “potenciales
en general”, de las que el integrador de Verlet y el potencial de Stillinger—Weber
son derivaciones concretas. Con ello se pretende construir un cédigo lo mas flexi-
ble y general posible, donde el uso de diferentes potenciales y/o integradores sea
sencillo.

DynAtomSet: El objeto principal de MD

Mas detalles

en sec. [B]
pag.

DynAtomSet es la clase que UVAS asocia con las simulaciones de dindmica
molecular. Se encarga de coordinar el potencial y el integrador pertinentes pa-
ra llevar a buen puerto la simulaciéon completa. Asi, una DynAtomSet necesita
de un objeto Potential, un Integrator y una AtomicConfiguration para co-
menzar a funcionar. Ademds necesita de un objeto especial (de uso interno) al
que denominamos Locator, para gestionar las coordenadas espaciales de manera
eficiente.

Este objeto DynAtomSet es capaz de:

Recocer, es decir, ejecutar la simulacion un tiempo o numero de iteraciones
determinado a energia total constante. Para hacer esto DynAtomSet llama
a Potential para actualizar las fuerzas en cada atomo en el momento
presente y después invoca a Integrator para calcular las nuevas posiciones.
Este proceso es repetido una y otra vez.

Poner a una temperatura, cosa que hace escalando la velocidad de los &tomos
integrantes de la simulacion, tal y como se describe en y haciendo una
serie de recocidos entre dichos escalados.

Relajar. “Relajar” una simulaciéon de dindmica molecular consiste en que Dyn-
AtomSet intente minimizar en lo posible la energia potencial del sistema.
Para ello DynAtomSet permite a cada atomo que se mueva hasta que en-
cuentre un minimo local de energia potencial, momento en que para dicho
atomo (pone su velocidad a 0). DynAtomSet repite este proceso hasta que ha
pasado una cantidad determinada de iteraciones o todos los atomos estan
en un minimo local de energia.

Calcular la energia potencial. DynAtomSet calcula y devuelve la energia po-
tencial total del sistema en consideracion, limitandose a preguntar al objeto
Potential adecuado.

DynAtomSet estd derivado de UVObject, que aporta toda la interfaz necesaria
para manipular el objeto usando la estructura grafica del programa UVAS. La
estructura interna de DynAtomSet se representa en la figura . Como ya se ha
comentado, este objeto contiene a su vez otros objetos Potential, Integrator
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[ UVObject J

( )
DynAtomSet
( UVObject J UVObject
y
Potential ] Locator Integrator
y

L Stillinger—WeberJ Verlet

. J

Figura 2.4: Estructura interna de DynAtomSet.

y un Locator. El Integrator y el Potential van a ser descritos en las secciones
N respectivamente, y el Locator es una herramienta importante cuya
mision es gestionar las posiciones de los atomos en el espacio, y sera ligeramente
descrita en el apartado [2.6.5]

El objeto que queda por describir, AtomicConfiguration, se limita a ser un
contenedor de un conjunto de atomos. Hemos creado esta clase para conseguir
leer y grabar conjuntos de atomos desde ficheros de manera sencilla, y su imple-
mentacién serd tratada en el apartado [2.6.2]

> 2.6.2
( AtomicConfiguration: Un objeto para gestionar configuraciones atomisticas

Un objeto AtomicConfiguration es un conjunto de atomos, de los cuales
queremos guardar su posicion y tipo de elemento (silicio, aluminio...). Estos ob-
jetos son bastante ttiles para pasar este tipo de informacion desde unos médulos
a otros, asi como para poder facilmente grabar y obtener atomos de ficheros. No
obstante, la variedad de informacién asociada a los atomos es enorme, ya que
un simulador de dindmica molecular necesitara las fuerzas interatémicas, pero en
cambio uno de Monte Carlo requeriria més bien las frecuencias de salto, etc. Por
ello AtomicConfiguration se limita a almacenar la informacién béasica y comun
de los atomos: su elemento y posicion. La informacion extra se pierde cuando
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Elemento ’
17 »A,tom Posicién o - DynAtomSet
% ”Paso' } LatticeMCSet
).~ Vecinos |

Atom .
0 AV
vFuer'za, velocidad

- Energia potencial, integrador

A

Atom
()

=

[~ Frecue:/nma
Energia

Figura 2.5: Diferentes tipos informacién atémica en UVAS.

se graba una AtomicConfiguration. Esta informacién extra es gestionada por
UVAS a través de la clase base Atom (que sélo contiene posicién y elemento) y una
serie de clases derivadas de ella que anaden lo que cada simulacién en particular
necesite, siendo competencia de cada médulo de simulacién el grabar dicha infor-
macién extra. Un grafico que muestra esta “jerarquia de dtomos” se encuentra
en la figura [2.5]

Estas estructuras AtomicConfiguration son muy utiles para intercambio en-
tre modulos por las anteriores razones. Uno puede generar una configuracién
especifica con el simulador MD, pero al grabarla como AtomicConfiguration
la informacion particular de MD se pierde. Posteriormente, si esta configuracion
es leida por un simulador MC (por ejemplo), éste puede anadir la informacion
especifica que necesite, por lo que AtomicConfiguration se convierte en la he-
rramienta idénea para dichas transformaciones.

Integrator

Integrator es una clase base que contiene los elementos comunes de todos
los integradores posibles. Se define como:

// Integrator.h: interface for the Integrator class.

//

#if !defined (INTEGRATOR_H.)
#define _INTEGRATOR_H_

class DynAtom;

class Potential;

class Locator;

#include " ../Common/UVTypes.h"
#include " ../Common/UVObject.h"
#include " ../Common/CmdConstructor.h”
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class Integrator : public UVObject

public:
Integrator () : TimeStep(le—15) {}
virtual “Integrator () {}

virtual Energy StepAllAtoms(Locator *,/xconstx/ Potential %) = 0;
virtual void Setup(DynAtom &) const = O;

virtual std::string getBaseName() const { return "Integrator”; }
virtual void SetStep(SimulTime time) { TimeStep = time; }

virtual SimulTime GetStep() const { return TimeStep; }

virtual bool IsOK2Construct(const UVObject *pObj) const

{ return dynamic_cast<const Integrator x>(pObj) != 0; }
virtual Integrator % Clone() const = 0;
protected:

SimulTime TimeStep;

public:
class IntegratorData
{
public:
virtual “IntegratorData () {}
B
Ik
#endif

Su funcién mas importante es StepAllAtoms, cuya mision consiste en calcular
la nueva posicién de los atomos para un tiempo que pasa de t a t+At. Esta funcién
es una funcién virtual pura (abstracta), lo que significa que no define ninguna
rutina en si misma, sino sélo declara como deben comportarse las rutinas que
deriven de ella. De esta forma, es en los integradores concretos derivados de éste,
donde se codifica la forma particular en que cada integrador calcula las nuevas
posiciones.

El integrador de Verlet

El integrador de Verlet se deriva de Integrator, y se limita a implementar el
método de calculo ya explicado anteriormente en la seccién [2.3.1]

Potential

Potential es una clase genérica de UVAS que define las operaciones y reque-
rimientos basicos que todo potencial deberia cumplir. Posteriormente se deberan
definir los potenciales concretos, que derivaran todos de esta clase base. El fichero
de cabecera de Potential es:

// Potential.h: interface for the Potential class.

//

#if !defined (_.POTENTIAL_H.)
#define _POTENTIAL_H_

#include " ../Common/Locator.h”
#include " ../Common/UVObject.h”
#include " ../Common/CmdConstructor.h”
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class DynAtom;

class Potential : public UVObject
{
public:
virtual Energy GetPotentialEnergy(const Locator &, const Atom &) const = 0;
virtual Energy GetPotentialEnergy(const Locator &) =0; //Total energy.
virtual Energy UpdateForces(Locator &) =0;
virtual ExtCoord GetCutOff() const = O0;
virtual std::string getBaseName() const { return " Potential”; }
void ComputeVirial(bool flag) { bVirial = flag;if(flag) Virial=0; }
ExtCoord GetVirial () const { /xassert(bVirial);*/ return Virial; }
void AtomsNotVisited (std :: vector <DynAtom x> &) const;
void EraseForcesPotsAndVisits(std::vector<DynAtom x> &) const;
virtual bool IsOK2Construct(const UVObject *pObj) const

{ return dynamic_cast<const Potential *x>(pObj) != 0; }
virtual Potentialx Clone() const = 0;
protected:
ExtCoord Virial; //To contain the virial: Sum rF
bool bVirial;

b

#endif // ldefined (_LPOTENTIAL_H.)

Las funciones més importantes de Potential son UpdateForces y GetPoten-
tialEnergy. UpdateForces calcula las fuerzas experimentadas por cada atomo
y las almacena en un espacio reservado para tal fin en dicho atomo. Ademads
devuelve el valor de la energia total del sistema, ya que este valor se obtiene de
manera sencilla en el proceso de calcular las fuerzas, y resulta mas efectivo que
calcularlo por separado.

El potencial de Stillinger—Weber

El potencial de Stillinger-Weber es implementado en una clase que deriva de
Potential, la cual define e implementa las rutinas necesarias para calcular este
tipo de potencial empirico, como se comenté en la seccién [2.4.1]

Locator

Locator es una clase especial que ha sido creada para gestionar las posiciones
de los atomos en el espacio y, mas concretamente, para poder obtener de forma
sencilla y rapida los vecinos de un atomo dado, aspecto que es vital para el calculo
de las fuerzas y energias por parte de los potenciales.

Locator necesita un radio de corte, (Cut0ff), que es la distancia maxima
en la que se van a buscar vecinos (esta distancia generalmente coincide con el
radio de corte del potencial). Una vez que el Locator dispone de ese dato, pasa a
dividir el espacio en cajas o celdillas pequenas, y genera una especie de plantilla o
sello (ver figura de las cajas vecinas que hay que tener en cuenta a la hora
de buscar atomos vecinos. Gracias a esta plantilla Locator no se ve obligado a
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X

Figura 2.6: Forma en que se divide el espacio en el Locator para facilitar la bdsqueda de
Vecinos.

buscar por todas las cajas de la simulacion, lo que acelera bastante el proceso de
obtencién de vecinos.

> 2.7
Un ejemplo de aplicacion: La migracion del I, y su

captura en superficie

El médulo de dinamica molecular explicado mas arriba ha sido usado pa-
ra determinar si el di-intersticial del silicio (1) es mévil y si, caso de serlo, es
atrapado y recombinado o no en una superficie libre. Algunos estudios recien-
tes (ver referencias (Gilmer et al., 1995; Marques et al., 2001; Hane et al., 2000;
Estreicher et al., 2001; |Chichkine et al., 2002; |Chichkine and de Souza, 2002))
encuentran que el Iy es mévil y con una energia de migracién baja, por lo que
toda la informaciéon que se pueda obtener sobre el I5 y sus interacciones con la
superficie y otras particulas es de gran interés para su inclusion en simuladores
de procesos (Martin-Bragado et al., 2003). El estudio de la interaccién con otras
particulas (como boro), necesitaria del desarrollo de potenciales mixtos de silicio
con dopantes, pero en cambio el estudio del intersticial I y el I3, su movilidad
y su interaccion con la superficie puede hacerse partiendo del tipico potencial
Stillinger-Weber a través de simulaciones de MD.

Una forma de comprobar si nuestro médulo de dinamica molecular funciona,
antes de pasar a las consideraciones del Iy, consiste en simular la difusion y
posterior captura superficial de un intersticial sencillo, para lo cual se procede
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Figura 2.7: Un ad-atom, que fue un intersticial que se dirigié hacia la superficie y fue
atrapado por ésta.

como se explicita a continuacion:

1. Creamos un cristal con N atomos en posiciones del cristal perfecto, y de-
jamos una regién en blanco (desde 2 = 0 hasta x = 5A) para generar la
superficie libre.

2. Introducimos un dtomo extra (el intersticial) en la mitad de la caja.
3. Relajamos la estructura completa con el nuevo atomo.

4. Recocemos el cristal a 1400 °C(cerca de su punto de fusién) para asegurarnos
de que la difusividad sea lo mas grande posible.

5.  Comprobamos si el intersticial (4tomo o grupo de dtomos con energias po-
tenciales bastante mayores que el resto) se mueve y desaparece cuando
llegue a la superficie.

Las simulaciones muestran, sin género de duda, que el intersticial sencillo se
va moviendo al azar y, cuando se acerca a la superficie libre, es capturado por
ésta y desaparece. La figura muestra este intersticial, que al ser atrapado se
convirtié en un ad-atom.

De esta manera, después de comprobar que el médulo de MD desarrollado fun-
ciona de manera adecuada con un intersticial, procedimos a crear una simulacién
con un di-intersticial:

1. Creamos un cristal con N atomos en posicién de cristal perfecto, y dejamos
una regién (desde z = 0 hasta x = 5 A) para generar una superficie libre.

2. Introducimos dos intersticiales extra en la mitad de la celda de simulacion.
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3. Relajamos el cristal con los nuevos atomos.

4. Recocemos el cristal a 1400°C (cerca del punto de fusién) para intentar
conseguir una difusividad lo mas alta posible.

5. Comprobamos si los intersticiales (d&tomos o grupos de dtomos con una

energia potencial més grande que el resto) desaparecen o no en la superficie
libre.

6. Comprobamos si el grupo de intersticiales se mueve o no, y si se mueven
juntos, formando un I, o separados como 2 Is.

La figura muestra una proyeccion 2D de una simulacion en tres dimensio-
nes. En ella se han destacado los dtomos con una energia potencial mas grande
que el resto. Puede observarse que este grupo de dtomos con mas energia (el Iy y
algunos de sus vecinos que, al estar ligeramente comprimidos tienen una energia
potencial algo més alta), se mueven juntos hacia la superficie la cual, finalmente,
los captura.

La figura muestra esta misma simulacion representando la profundidad x
frente a la energia potencial de cada dtomo. Se puede observar como el grupo de
atomos mas energéticos (con una energia superior al resto) van marchando hacia
la superficie (izquierda de la grafica) y finalmente desaparecen en ella.

Conclusiones

Se ha desarrollado e implementado un algoritmo para realizar dinamica mo-
lecular en silicio, utilizando un potencial de Stillinger—Weber para las interaccio-
nes Si-Si y un integrador de Verlet para resolver numéricamente las ecuaciones
de movimiento implicadas en el problema. Este algoritmo ha sido integrado en
UVAS y programado en cédigo C++. La rutina ha sido utilizada para mostrar
que el di-intersticial propio del silicio es mévil, y que la superficie es capaz de
atraparlo, confirmando otros estudios recientes al respecto.

Para mas informacion sobre el método de la dindmica molecular remitimos al
lector a las referencias (Heermann, 1990; Hockney and Eastwood, 1988)).
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Figura 2.8: Proyeccién bidimensional de dtomos (cuadrados pequefios), en la que se mues-
tra el di-intersticial y su entorno (cuadrados grandes) marchando hacia la superficie y siendo
recombinado por ésta.
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Figura 2.9: Evolucién temporal de la energia de los dtomos frente al eje x. El I estd rodea-
do por un conjunto de dtomos bastante energéticos, que se van moviendo hacia la izquierda
y terminan desapareciendo en la superficie.
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Optimizacién de clus-
ters usando algorit-

mos genéticos

a busqueda de configuraciones
L de minima energia en siste-

mas fisicos es una de las més
habituales tareas de las simulacio-
nes fisicas. En este capitulo se pre-
senta una técnica en la que, los al-
goritmos genéticos (GA) junto con
dindmica molecular, han sido usados
para buscar configuraciones de clus-
ters de minima energia en el vacio.
Se muestran también los resultados
para algunos de estos clusters, con
tamanos n = 4,5,6,7,8,9,10 y 14,
que han sido encontrados utilizan-
do potenciales de Stillinger—Weber y
Lennard—Jones.
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Introduccion

> 3.2

La busqueda de configuraciones de minima energia en sistemas fisicos es una de
las mas habituales tareas de la fisica computacional. La configuracién de minima
energia tiene propiedades importantes, debido a que es la forma forma primordial
en la que los sistemas se presentan en la naturaleza. No obstante, pese a su
importancia y utilidad practica, el proceso de minimizar la energia de los sistemas
fisicos es una tarea abrumadoramente compleja, debida a los muchos grados de
libertad que suelen presentar estos sistemas, asi como a la presencia de abundantes
estados meta-estables (minimos locales) que se presentan en el proceso.

El desarrollo de algoritmos de minimizacion eficientes es uno de los campos
de investigacion mas relevantes de la fisica computacional, donde se estan conti-
nuamente descubriendo nuevos métodos, muy en relacion con los descubrimientos
en el campo de la inteligencia artificial. Algunos de estos métodos recientes, pero
no obstante de amplio impacto y aceptacién, son las redes neuronales (Rao and
Rao, 1993), Algoritmos Genéticos (Holland, 1975; [Man et al., 1999)), algoritmos
“de hormiga” (Dorigo et al., 2000} [Stitzle and Hoos, 2000) y otros.

La técnica de los algoritmos genéticos

Los principios basicos en los que se sustenta la técnica de los algoritmos genéti-
cos (GA) fueron propuestos por primera vez por (Holland, 1975). Esta técnica,
como se intenta mostrar en la figura (3.1, estd inspirada en los mecanismos de
seleccion natural, donde los individuos mas aptos resultan ser los “ganadores” en
entornos de supervivencia competitivos. GA usa una analogia directa con dicha
evolucién natural: a través de un método de evolucién genética se encuentra una
solucién optima, que viene dada por el ganador de una seleccion genética.

La técnica GA supone que las posibles soluciones de cualquier problema son
unos “individuos” que pueden representarse con un conjunto de parametros, que
a su vez estan relacionados con los genes de un cromosoma. A través de una evo-
lucion de estos genes, el cromosoma que mas adaptado esté al entorno tendra una
tendencia mayor de dejar una descendencia mas abundante y cualificada, lo que
supone una mejor solucién al problema de la adaptacion.

En las aplicaciones précticas de GA se crea un conjunto inicial de cromosomas,
generalmente al azar, que constituiran la poblaciéon del problema. El tamano de
esta poblacién dependera del problema que se quiera resolver. Posteriormente,
en cada iteracion, considerada una evolucion, se construye una nueva generacion
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Padres === Cruce ==> Hijos === Mutacién
a|blc|d|e al blh |i|] a/k |h|i]]j
flg|lh|i] j £flg | c| d| e

Evaluacién de los nuevos individuos

Seleccién de los mejores individuos (viejos o nuevos)

Figura 3.1: Los algoritmos genéticos seleccionan los mejores individuos de una poblacién
después de que se han permitido cruces y mutaciones entre sus miembros.

a partir de los cromosomas de la actual. Ello se hace seleccionando un grupo de
cromosomas de la generacién actual (los “padres”), y cruzdndolos.

Como resultado de este proceso se espera que el “mejor” cromosoma genere
una descendencia mayor y, por tanto, tenga una mayor probabilidad de sobrevivir
en la siguiente generacién, emulando de esta manera la supervivencia de los més
aptos que puede observarse en la naturaleza.

Asi pues, continuando la analogia con la naturaleza, cada individuo es un
conjunto de pardmetros, y el més apto serd aquel que mejor se ajuste (dé un
valor més adecuado) a una cierta funcién objetivo. Esta ser4 la funcién que que-
remos optimizar buscando su maximo o minimo, y puede incluir cualquier tipo de
parametros continuos o discretos. Esta funcién produce como salida un nimero
que evalia el “cémo de buenos” son los parametros de entrada, es decir, cada
individuo concreto de la poblacion. Por tltimo habra que construir algunos ope-
radores genéticos: los operadores de cruce y mutacion que, a partir de un conjunto
inicial de individuos (los padres), crea otros nuevos y los modifica ligeramente, y
el operador de reemplazo, que se encarga de seleccionar aquellos individuos (en
principio poco adaptados), que van a desaparecer de la poblacién.

Como resumen, los algoritmos genéticos convencionales operan de la siguiente
manera;

1. Se marca la funcién objetivo, junto con los esquemas de reemplazo, cruce
y mutacion.

2. Se inicializa la poblacién inicial (por ejemplo al azar).
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3. Se evalia cada individuo de la poblacién inicial (utilizando para ello la
funcién objetivo).

4. Para cada generacién.

Se incremente el nimero de la generacién (como contador del proceso).

)

b) Se seleccionan los “padres”.
) Se crean “hijos” a partir de esos padres (usando el operador de cruce).
)

Se mutan los hijos con una cierta probabilidad (usando el operador de
mutacién).

e) Se evalian los nuevos individuos (funcién objetivo).

f) Se reemplazan algunos de los individuos viejos con los nuevos, depen-
diendo de lo bien adaptados que estén (usando el operador de reem-
plazo).

5. Se muestra el resultado de la poblacién resultante en la tltima generacion.

Un ejemplo como introduccién

A modo de ejemplo simple para introducir el método GA, vamos a exponer
un pequeno algoritmo cuyo fin sea minimizar la funcién de dos variables

fla,y) = (x—1)%(y — 2)%,

es decir, obtener z =1 ey = 2.

La poblaciéon de genes

Definimos los genes como las variables z e y y de paso, asociamos el valor de
adaptacion a cada gen, cosa que nos facilitara las posteriores manipulaciones. De
esta forma vamos a construir la poblacién como un arrayll] de genes.

struct GENE

float x, y, fitness;
bool operator < (const GENE &g) const
{ return fitness < g.fitness; }

Ji

std :: vector <GENE> popul;

1Un vector de C++
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La funcién objetivo

La funcién objetivo debe limitarse a evaluar los genes y asociarlos el valor de
“como de bien se adaptan”. Este valor sera la salida de la funcion, y cuanto mas
cercano esté a ) mejor serian los genes.

void evaluation (GENE &g)

{
g.fitness = (g.x—1)*(g.x—1)+(g.y—2)*x(g.y—2);

}

Los operadores genéticos

El operador de mutacion toma al azar el gen x o el y del cromosoma y lo
cambia también de forma aleatoria. El operador de cruce creara los hijos a partir
de los padres tomando los cromosomas x e y de éstos ultimos e intercambiandolos.
const float mut_prob = 0.5;

void mutation (GENE &g)

if (rand() > RAND-MAX/2)

g.x = ((float) rand()) / RAND.MAX % 20. —10.;
|
¢ Sgejy = ((float) rand()) / RAND-MAX % 20. —10.;

void crossover (const GENE &pl, const GENE &p2, GENE &cl, GENE &c2)
{

c2.x = pl.x; c2.y = p2.y;
cl.x = p2.x; cl.y = pl.y;
if (rand() < RAND-MAXs«mut_prob)
mutation ( (rand() < RAND.MAX/2)? cl:c2);

El bucle principal

El bucle principal de iteracién comienza inicializando la poblacién, y evaluan-
do esta primera estimacion.

int main()
for (unsigned i=0; i<10; ++i)

);

std ::sort (popul.begin (), popul.end());

popul . push_back (GENE())
mutation (popul.back());
evaluation (popul.back ()

Posteriormente, mientras el valor de ajuste sea mayor que el requerido (o
cualquier otro criterio que usemos para delimitar cuanto tiempo debe funcionar
el proceso)

const float PREC = le-5;
while (popul.back (). fitness > PREC)

tomamos dos individuos al azar, los “padres”, y los cruzamos.
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unsigned ((float)rand () / (RAND-MAX+1) % 10);
unsigned ((float)rand () / (RAND.MAX+1) % 10);

unsigned pl
unsigned p2
GENE c1, c2;
crossover (popul [pl], popul[p2], cl, c2);

Posteriormente evaluamos los hijos generados, y los insertamos de nuevo en la
poblacién.

evaluation (cl);

popul.push_back(cl);

evaluation (c2);

popul . push_back(c2);
Finalmente, eliminamos los individuos que no ya no resultan aptos: para ello
ordenamos toda la poblacién conforme a su valor de adaptacién, y borramos los
peores.

std :: sort(popul.begin(), popul.end());

while (popul .size() > 10)
popul . pop-back ();
}

Una vez que finaliza el bucle principal, nos limitamos a poner los valores de la
poblacién final, y acabamos.

while (popul.size ())

{
std :: cout << "f(” << popul.back().x << ',' << popul.back().y
<< ")o=." << popul.back().fitness << std::endl;
popul . pop_back ();

Con el ejemplo anterior, el programa tarda 0.028 segundos en mostrar la
siguiente solucion:

£(0.998388,1.99899) = 3.60831e-06

Que esta razonablemente cerca de la solucion analitica del problema, que seria
r=1ley=2.

Optimizacién de clusters aislados

Hoy en dia, el silicio constituye el material semiconductor méas importante
y utilizado para la industria microelectronica. Si la tendencia a la miniaturi-
zacién continia, los dispositivos alcanzaran muy pronto un tamano de cluster
atémico. En dicho régimen, las propiedades y la estructura de los materiales son
drasticamente diferentes de las que presenta su volumen y, por tanto, es més que
interesante investigar estas mintsculas estructuras de silicio.
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Pese a ello, la optimizacién de estructuras que contengan mas de unos pocos
atomos supone una tarea formidable, porque el nimero de posibles isémeros y es-
tados meta-estables se incrementa de forma gigantesca con el nimero de atomos.
Es por ello que en este campo tan especial, la técnica GA ha sido empleada de
forma satisfactoria para encontrar las estructuras de mas baja energia para sis-
temas con varios atomos y, especialmente, para clusters aislados de Si (Ho et al.,
1998; Rata et al., 2000)).

Introduccién al modelo

Mas detalles

Nuestro modelo utiliza los algoritmos de MD expuestos en el capitulo [2| junto
con la técnica GA introducida en éste para optimizar clusters aislados en silicio.
La dindmica molecular se encarga de calcular la energia total del sistema, utili-
zando el conocido potencial de Stillinger—Weber (Stillinger and Weber, 1985), y
también es capaz de relajar las estructuras, encontrando configuraciones locales de
minima energia. La MD es excelente para encontrar estos minimos locales cuando
relaja estructuras, pero en absoluto es capaz de explorar configuraciones alter-
nativas, quedando “enganchada” en dichos minimos locales que, generalmente,
estan muy lejos de ser 6ptimos. Por otra parte, la técnica GA es particularmen-
te buena explorando diferentes configuraciones y cambiando, a veces de forma
drastica, la estructura de los clusters, pero muchos de estos intentos suelen estar
muy lejos del equilibrio. Asi pues, la combinacién de ambas técnicas, permitiendo
que la GA cambie las estructuras y la MD las relaje, forma una combinacién muy
adecuada para este problema.

Consecuentemente con lo anteriormente dicho, la MD debe suministrar la
funcién objetivo (que sera la energfa potencial total del sistema), y una manera
de relajar las configuraciones. Por otra parte la GA tendra que implementar los

en sec. [2.6.1, operadores genéticos (cruce y mutacién) y el criterio para eliminar los individuos
pag. [20] poco adecuados de la poblacion. Para ello hemos utilizado las librerias GAlib
(Wall, 1996)) e implementado dichos operadores con ellas.
> 3.3.2
( El operador mutacion

Hemos implementado tres tipos diferentes de mutacion, de las cuales se selec-
ciona una al azar. Estos tipos son:

Mutacién aleatoria Toma un atomo cualquiera y le cambia su posicion al azar.

Mutacién de compactacion Toma el cluster entero y mueve los a&tomos inten-
tando que el cluster quede lo mas compacto posible.

Mutacién espejo Calcula el centro de masas del cluster, y seleccionando una
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Figura 3.2: Mutacién especular: Una vez que se ha calculado donde esta el centro de masas
del cluster, se borran la mitad de los dtomos y se reconstruyen como su reflejo respecto al
punto centro de masas.

mitad del cluster al azar, construye la otra mitad como un reflejo puntual
de ésta. La figura [3.2] muestra esta técnica.

La idea de estos operadores es, por una parte, introducir cambios drasticos
en los clusters, que es la misién de una mutacién, pero por otra parte, hay que
permitir que haya un cierto significado fisico en dichos cambios. Asi, por ejemplo,
el operador de mutacién genera simetrias en los clusters, que pueden facilitar
considerablemente la busqueda de las configuraciones de minima energia.

El operador de cruce.

Es menester decir que la idea de tomar dos clusters, (los padres), y cruzarlos
de forma que generen “hijos” suena bastante extrana, pero ésta es la mision
del operador de cruce. Para implementarlo hemos intentado seguir las ideas del
mismo expuestas en la referencia (Deaven and Ho, 1995, que permiten generar
un operador de cruce con cierto sentido fisico. La idea es escoger aleatoriamente
un plano que divida los clusters iniciales en dos partes, y mover un poco este
plano para asegurarse que el nimero de atomos a la izquierda de un cluster més
el nimero de dtomos a la derecha del plano del otro cluster, sigan sumando el
numero deseado de atomos del cluster total. Una vez que esto se consigue se
generan dos “hijos” de la siguiente forma: la parte izquierda del primer cluster
mas la derecha del segundo conforman el primer hijo, y la derecha del primero
mas la izquierda del segundo el segundo hijo, como se muestra en la figura |3.3|
Gracias a esta operacién es posible mezclar simetrias diferentes, o combinar lo
mejor de dos clusters en uno sélo.
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Figura 3.3: Para cruzar dos clusters se genera aleatoriamente un plano que divida los
clusters padre en dos partes, y posteriormente se crea la descendencia como la mitad de
cada padre. A veces, es necesario desplazar el plano para que las dos mitades sumen el
nimero adecuado de dtomos.
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Figura 3.4: El operador de reemplazo intenta mantener una cierta variabilidad en la po-
blacién, asegurdndose una diferencia minima de AFE entre todos los individuos de ésta.

Reemplazando los individuos viejos o menos aptos

Después de que se haya construido un nuevo individuo, se llama al operador
de reemplazo, pasandole este nuevo individuo. La labor de dicho operador es la
de seleccionar qué elemento de la (vieja) poblacién debe ser reemplazado por el
nuevo, aunque el operador puede también decidir descartar el nuevo individuo y
quedarse con toda la poblacion anterior.

Nuestro modelo intentan descartar a los peores individuos de la poblacién,
definiendo peor como aquel individuo cuya energia potencial sea mas grande que
la de otros. A su vez el algoritmo procura mantener cierta diversidad de valores
en la poblacién, forzando a que existan unas diferencias energéticas minimas,
(codificadas por AFE) entre unos individuos y otros. Cuando el nuevo individuo
resulta ser mejor que todos los anteriores, la rutina descarta al peor, siempre
que la diferencia energética entre el nuevo mejor y el viejo sea mayor que AF,
porque si no el descartado seria el mejor de la vieja poblacién. Cuando el nuevo
individuo no resulta ser el mejor de toda la poblacion, la rutina se preocupa de
ver si puede insertar este nuevo individuo manteniendo la diversidad energética
de la poblacién. Cuando esto es posible, se descarta el peor individuo pero, si
no fuera asi, serfa el nuevo individuo el borrado. Estas ideas estan representadas
graficamente en la figura [3.4]
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Resultados

> 3.5

Hemos minimizado clusters libres utilizando dos potenciales diferentes. Por
una parte, la figura muestra los resultados de las configuraciones con minima
energia para un potencial de Lennard-Jones. Este potencial estd dado por la

siguiente ecuacion
12 6
- [(2)- (2]
r r

donde o y € son parametros especificos del potencial Lennard—Jones, diferentes
segun el tipo de atomos que interaccionen. En nuestro caso hemos tomado

o = 0,3405 nm e =1,65398 x 10721

Lennard—Jones es un potencial central y por consiguiente los angulos entre sus
particulas no son tomados en consideracion: solo la distancia entre ellas. Usando
este potencial el cluster de tamano n = 4 resulta ser un tetraedro, la estructura
mas compacta posible cuando se tienen 4 atomos.

Por otra parte, la figura 3.6 muestra los resultados del algoritmo de optimiza-
cién para clusters de silicio de tamanos n = 4,5,6,7,8,9,10 y 14 cuando se usa
el potencial de Stillinger—Weber. Debido a que para este potencial los angulos
entre dtomos de cos™!(—1/3) = 109,47° son los preferidos, las estructuras para
tamanos 4 y 5 resultan ser planas, para asi lograr angulos mas grandes que los
que darfa un tetraedro.

Por 1ltimo, la figura muestra un grafico de la evoluciéon de la energia
potencial de un cluster de tamano 4 usando un potencial de Stillinger—Weber.
Las plataformas que aparecen son caracteristicas en el método de los algoritmos
genéticos, y se corresponden a situaciones de simulacion en las que las nuevas
generaciones no son capaces de mejorar la generacién presente hasta que, por fin,
una mutacion o un cruce afortunado logra mejorar la poblacion.

Conclusiones

En este capitulo se ha expuesto brevemente el método de los algoritmos genéti-
cos (GA), y se ha ofrecido un ejemplo, sencillo pero completo, para ver cémo se
pueden implementar los mismos. Més adelante se ha aplicado GA a la optimi-
zacion de estructuras moleculares, junto con la técnica de MD para relajar las
estructuras y calcular su energia. El modelo incorpora los necesarios operadores
de cruce, mutacion y reemplazo, que han sido adaptados para la optimizacién
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g 7 atoms
8 atoms ; 9 atoms 10 f 14 atoms

6 atoms

AR W

4 atoms

Figura 3.5: Clusters aislados de tamafio n = 4,5,6,7,8,9,10 y 14 usando un potencial
Lennard—Jones.
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E 10 atoms 14 atoms

4 atoms: 5 atoms : 6 atomsI 7 atoms 9
8 atoms 9 atoms

Figura 3.6: Clusters aislados de tamafios n = 4,5,6,7,8,9,10 y 14 usando un potencial
de Stillinger—Weber.
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Figura 3.7: Variacién de la energia durante las distintas generaciones del proceso de mini-
mizacién por algoritmos genéticos para un cluster aislado de tamafo 4 usando el potencial

Stillinger—Weber.
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de clusters. Por ultimo se han mostrado algunos de los clusters obtenidos por
este método, tanto para potenciales de Lennard—Jones como Stillinger—Weber,
viéndose que el potencial L.J procurar crear los clusters de la forma mas compac-
ta posible, frente a SW, que intenta generar angulos de enlace de 109°.
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te Carlo
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seleccionado, después se procede a
calcular las magnitudes observables
del sistema a partir de distribuciones
asociadas y la funcién de particion.
La idea es muestrear las contribu-
ciones principales, para asi conseguir
una estimacion de los observables.
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Introduccion

> 4.2

El método de Monte Carlo (MC) se caracteriza por la representacién de la
solucién de un problema en funciéon de una poblacién hipotética, utilizando des-
pués una secuencia de nimeros aleatorios para construir una muestra de dicha
poblacién, de la que se puede estimar una solucién del problema inicial.

Usualmente, se siguen los siguientes tres pasos en los modelos de Monte Carlo:

= En primer lugar, el problema fisico bajo consideracién se traduce en un
modelo analogo probabilistico o estadistico.

= En segundo lugar, este modelo probabilistico es resuelto a partir de un
muestreo para el que se toman nimeros aleatorios.

= En un tercer paso, se obtienen los datos a partir de estimaciones estadisticas.

El caracter estocastico de esta forma de operar requiere grandes cantidades
de nimeros aleatorios, que son generados por ordenador utilizando generadores
aleatoriosE]. Finalmente, la validez de este método esta garantizada por el teorema
del limite central de la teoria estadistica.

Algunos ejemplos basicos

r 4.2.1

Una introduccion breve al método MC puede darse intentando resolver al-
gunos problemas muy sencillos en una y dos dimensiones, después de lo cual se

explicaran algunos aspectos matemaéticos respecto a la convergencia del método
MC.

Una dimensién

Como el caso de simulacién de Monte Carlo mas sencilla, se puede considerar
una integracién numérica. Por ejemplo, para el caso de una dimension considere-

mos la integral
1
0

1Como, por ejemplo, el método congruente, que calcula un niimero “aleatorio” 7,,; como
(a X r,, + ¢) m6d n, donde se comienza con un nimero inicial r9 que actia a modo de semilla.
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Correspondiendo al eje x generaremos una secuencia de niimeros aleatorios en el
intervalo r; € [0, 1], y sobre éstos calcularemos la operacién

Z f(TZ>

n

Cuando n — o0, esta operacion deberia aproximarse al valor deseado aunque, en
la practica, puesto que utilizaremos solo un ntimero finito de niimeros aleatorios,
el resultado debera estar cercano al verdadero, si bien no tiene por qué resultar
exacto.

El c6digo, (unas pocas lineas), que realiza la anterior operacién, codificado en
C++ seria el siguiente:

#include <iostream>
#include " RandomNumber.h"
using namespace std;

int main()

RandomNumer alea;

unsigned N;

cout << "Number_of_iterations.__.";
cin >> N;

double sum[3]={0,0,0};

for (unsigned i=0; i<N; ++i)

double x=alea.rand();
sum[0] += x;

sum[1l] += xx*Xx;

sum[2] += xxx*X;

}

cout << "lIntegrals_for.fl(x)ois.” << sum[O0]/N << "_f2(x)ois.”
<<sum[1]/N << "_and_f2(x)_is." << sum[2]/N << endl;
return 0;

Donde los resultados dados son:

Number of iterations 1000000
Integrals for f1(x) is 0.499759 f2(x) is 0.333045 and f2(x) is
0.249691

Estos nimeros estdn muy cercanos al resultado real de 1/2, 1/3 y 1/4.

>El método de MC es bastante sensible a la “calidad” de los nime-
ros aleatorios generados y, debido a que dichos niimeros no son real-
mente aleatorios, sino que son generados a partir de una rutina, es
de extrema relevancia la calidad de dicha rutina. En nuestro caso, el
algoritmo que usaremos para las aplicaciones del método MC es el de
Marsaglia expuesto en la referencia (Marsaglia and Zaman, 1987).

Dos dimensiones

Como un ejemplo para dos dimensiones vamos a calcular el area de un circulo
con radio unidad. Para ello se generaran puntos para x € [—1,1] e y € [—1,1].
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Posteriormente se calcula r? = 22 + y2. Si r? < 1 incrementamos un contador vy,
por ltimo, estimamos el area unidad dividiendo el valor final del contador por el
ntumero total de pares de nimeros aleatorios (z,y) generados. El resultado final
estard constituido por el resultado de esta divisién, multiplicado por el area del
cuadrado considerado, en nuestro caso 4.

Un algoritmo que realice estas operaciones seria:

#include "RandomNumber.h"”
#include <iostream>
using namespace std;

int main()

RandomNumber alea;

unsigned N, count = O0;

cout << " lterations_.=."; cin >> N;
for (unsigned i=0; i<N; ++1i)

double x=alea.rand ();
double y=alea.rand ();
if (xxx + yxy <=1) ++count;

}

cout << "The_computed._area_(pi)-is."
<< 4.0xdouble(count)/double(N) << endl;
return 0;

}

y el resultado del area calculada:

Iterations = 1000000
The computed area (pi) is 3.14368

Que esta bastante cerca del valor real de 7.

Convergencia

La convergencia del método MC explicado mas arriba esta garantizada por
la ley de los grandes ntumeros: sea zy,...,x, una serie de variables aleatorias
seleccionadas de acuerdo a una funcién de densidad de probabilidad p(x) con

/_Z j(a)da = 1.

Supongamos que [ = ffooo f(z)pu(x)dx existe, entonces Ve > 0

n—oo

1 n
Iim Pl —€e< — ) < I =1.
im e_n;f(x)_ + €

No obstante, no se desea generar una gran nimero de muestras de longitud
finita, sino una unica muestra larga. La ley fuerte de los grandes ntimeros de-
muestra que:

n—oo M,

1 n
Pl lm => f(z)=1)=1
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El teorema, por tanto, garantiza que para una muestra de niimeros lo suficien-
temente grande, se puede lograr un valor de la integral arbitrariamente cercano
al resultado final.

> 4.3
( Aplicaciones del método MC a la fisica estadistica

El método MC puede ser usado para medir observables en fisica estadistica.
Consideremos la funcién de particion canoénica

2= [ow(-12)

en donde el sistema obedece al hamiltoniano

2
[

p
H:ZQ’H% + U(x).

Reescribiendo la funcion Z con la medida de Gibbs:

Zz/cdu(x),

dM@:wm(—2?>.

Los valores medios para un observable O seran:

siendo

<0>:%Aoww@y (41)

Todos los estados X correspondientes a una energia muy grande daran con-
tribuciones pequenas a la integral, y tinicamente algunos estados van a aportar
grandes contribuciones. Se esperard, por tanto, que la distribucién tenga un pico
muy agudo cerca del valor medio de H(z). De esta manera, si calculamos el obser-
vable de la ecuacién seleccionando al azar los estados, como el espacio de fases
tiene muchas dimensiones, necesitariamos un nimero tremendo de estados, de los
que lamentablemente, muchos apenas aportaran nada a la contribucion final. Es
por ello que no se toman los puntos del espacio de fases completamente al azar
y, al contrario, se les selecciona con una probabilidad P(x). Esta probabilidad se
toma como

P() = Zulx)
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para reducir la varianza del observable. Con esta eleccion < O > puede ser
calculado como

1

Siguiendo con esta idea se necesita un algoritmo que genere estados con una
distribucién acorde a la probabilidad P(x) = Z 'u(z), y es aqui cuando puede
haber variaciones. Si la distribucion se conoce a priori, se puede realizar lo que ha
sido llamado Monte Carlo cinético, en caso contrario se puede utilizar Metropolis
Monte Carlo.

> 4.4
Diferentes esquemas MC
En los siguientes apartados vamos a exponer muy brevemente los métodos de
Metropolis Monte Carlo (MC), Monte Carlo cinético (kMC) y la Aproximacién
de colisiones binarias (BCA).
> 4.4.1
( Metropolis MC

Cuando no se conoce la distribuciéon de estados a priori, el método de Me-
tropolis Monte Carlo rodea el problema generando una cadena de Markov que,
comenzando desde un estado inicial z;, vaya creando mas estados que, finalmente,
estaran distribuidos de acuerdo con una probabilidad P(x). Para hacer esto, hay
que especificar las probabilidades de transicién w(z,, x,.1) de un estado z, al
siguiente estado x,,1. Esta eleccién no es tnica, aunque las méas comunes son:

H(zn+1)*H(l‘n)>}

Metropolis rate w(z,.1,z,) = wo(zpi1, T,) min [1, exp <— T

Gaubler rate w(x, 1, 2,) = wo(Tpi1, Tn) {1 — tanh [exp <—W)] }

De manera general, el método de Metropolis MC podria ser como a continua-
cién se detalla:

1. Se especifica un punto inicial z,, en el espacio de fases.
2. Se genera un nuevo estado x,.1.
3. Se calcula la probabilidad entre transiciones P(z,, Zpi1).

4. Se genera un nimero aleatorio de manera uniforme en el intervalo r € [0, 1].
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5. Si la probabilidad de transicién entre estados P es menor que el nimero
aleatorio generado r, entonces el viejo estado se considera como uno nuevo,
es decir z,,9 = x,. Si no, se acepta el nuevo estado 12 = Tp11.

El problema que presenta este método consiste en que, cuando las probabili-
dades de transicion son pequenas, cuesta mucho encontrar un nuevo estado que
sea aceptado por la probabilidad de transicién, lo que puede suponer un gasto de
recursos importante.

Monte Carlo cinético (kMC)

r 4.4.3

El método Monte Carlo cinético (kMC) se utiliza para simular procesos de
activacion, es decir, aquellos que ocurren con una probabilidad exponencial de:

P(xi, 24) = oxp (_ kiT) | (4.2)

En estos procesos, los estados son conocidos, y por tanto en las transiciones
entre estados uno conoce las energias inicial y final necesarias para aplicar la
ecuacion . Esta es una diferencia importante con el Metropolis MC: en kMC
no se rechaza ningun estado, lo que acelera bastante el rendimiento del algoritmo
en ciertas aplicaciones.

Un ejemplo tipico y caracteristico de aplicacion de kMC es el proceso de
migracién de defectos en sélidos. Este proceso puede simularse tanto en sistemas
no direccionales (non lattice kMC, sistemas sin red) como en sistemas con una
red cristalina embebida (Lattice kMC, LMC). El algoritmo LMC se explica en el
capitulo 3], y se da un ejemplo de la formacién de caras durante el recocido de un
cristal de aluminio. Por tltimo, el método de MC cinético es estudiado con gran
profundidad en la parte [[T]] de esta disertacién, constituyendo de hecho, el tema
principal de esta tesis. Esos capitulos incluyen una descripcion completa de los
mecanismos que se producen durante el procesado del silicio, y como éstos han
sido modelizados e implementados en un potente simulador atomistico kMC de
procesos.

La aproximacién de colisiones binarias (BCA)

Como comenta (Robinson, 1992):

La aproximacién de colisiones binarias (BCA) ha sido usada des-
de hace tiempo en la simulaciéon por ordenador de las interacciones
entre atomos muy energéticos con blancos sélidos. Aunque se trata
de una aproximacion realizada para altas energias, el método BCA
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retiene también mucho significado cualitativo para bajas energias vy,
con la adecuada formulacion, da también informacién tutil. Ademas,
las simulaciones por ordenador basadas en el formulismo BCA pueden
lograr una estadistica buena en muchas situaciones en las que aquéllas
basadas en modelos de pura dindmica clasica (MD) requieren el més
avanzado hardware de ordenador y, ain asi, resultan impracticables.

Hay que distinguir dos clases de BCA. En una de éstas, tipificadas
por MARLOWE (Robinson and Torrens, 1974)), la localizacion de los
potenciales atomos de blanco estan determinados por una estructura
de cristal bien definida. Los métodos aleatorios juegan un papel, como
mucho, auxiliar en este tipo de codigos, dando, por ejemplo, posiciones
y direcciones de particulas iniciales, desorden local y cosas similares.
Para la otra clase de modelos BCA, los blancos no tienen estructura
(son amorfos). En estos cédigos de Monte Carlo (MC), se utilizan
métodos aleatorios para situar los potenciales atomos de blanco, o
para determinar los parametros de impacto, distancias de vuelo y
deméds. De estos ultimos, el modelo mas conocido es la familia de
codigos TRIM (Biersack and Haggmark, 1980).

El método de colisiones binarias estd someramente presentado en el capitulo[6]

Conclusiones

En este capitulo se ha hecho una introducciéon al método de Monte Carlo.
Esta técnica esta especialmente indicada para procesos fisicos que involucren la
migracién de particulas en sélidos. Algunas variantes del método MC son el Me-
tropolis MC, el Lattice MC (tratado en el capitulo [5)), el MC cinético (parte [4)
y la aproximacion de colisiones binarias (capitulo @ Remitimos al lector intere-
sado a las referencias (Raabe, 1998; |Ohno et al., 1999) si desea més informacién
general sobre este método.

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



58 Los métodos de Monte Carlo

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



El método de Monte
Carlo con red

a técnica de Monte Carlo con
I red (Lattice MC) resulta ser

excelente para estudiar los

b.L_Introduccion/ . . . 61 procesos de migracion de atomos

5.2, Difusion atomisti- | en capas policristalinas delgadas. Su
| ca para el modelo | punto clave consiste en permitir el
| IMd .. 62

salto de un atomo de una posicion
1 - . . 7, .
5.3, Defalles de fa im- ] de la red a una posicién vecina, con

| plementacion|. . . 64

una determinada energia de activa-

p-4. Un ejemplo: Re- | cién E,. Este mecanismo es suficien-
| cocido de crista- | .
| o Fordes of | te para tener en cuenta diferentes
C Tadosl. ...... 67 efectos presentes en las simulaciones

de migracién en capas delgadas, co-
mo el crecimiento de los granos, la
difusién a lo largo de las fronteras de
grano, la formacion de caras durante
el recocido, etc. Estos efectos apare-
cen de manera natural cuando se se-
leccionan los valores correctos de F,,.
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Figura 5.1: Microfotografia de una capa de aluminio de 120 nm tomada usando la técnica
“Bright field TEM". Referencia (Kang and Ho, 1997).

Introduccion

El depdsito de capas delgadas policristalinas resulta esencial para la fabrica-
cién de dispositivos microelectronicos. Aproximadamente la mitad de los pasos
de procesado estan dedicados al depdsito de conductores metalicos, barreras de
difusién y capas de aislante, durante la fase de metalizacién. El rendimiento y
velocidad de los dispositivos de muy alta escala de integracion (ULSI) estd mar-
cado por sus tamanos decrecientes, que han ido disminuyendo exponencialmente
de acuerdo con la ley de Moore. A modo de ejemplo, la figura muestra un
policristal de aluminio. De esta manera, la micro-estructura y las propiedades de
conduccién de las capas delgadas son un tema crucial para la fiabilidad de los
circuitos de interconexion.

En los 1ltimos anos se ha hecho una cantidad considerable de trabajo, tanto
experimental como teérico (Lita and Jr., 1998; |Lita and Jr., 2000; Barna and|
|Adamik, 1998; Thompson, 2000; |Gilmer et al., 2000; [Huang et al., 1998} [Rubio|
et al., 2003), para caracterizar y predecir las propiedades de las capas delgadas
depositadas bajo diferentes condiciones experimentales, temperatura, velocidad
de depdsito, tipo de sustrato y distribuciones angulares y energias cinéticas de los
atomos incidentes. También han sido propuestas varias soluciones para superar
la dificultad de manejar sitios pertenecientes a diferentes orientaciones cristalinas
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dentro de la misma celda de simulacién.

Difusién atomistica para el modelo LMC

Una simulacion de LMC puede comenzar con una distribucién inicial de ato-
mos en la red, o quizas con una celda de simulacion vacia que se va llenando de
atomos que se van depositando a una velocidad fija. En cualquier caso, existe
también un evento de difusién de atomos que sucede con una frecuencia adecua-
damente calculada. Este evento mueve un atomo desde una posicion de red a otra
adyacente, con una frecuencia que se calcula de acuerdo a la siguiente ecuacién

Vi = vg; exp(—(Emig + AE) /kpT)), (5.1)

donde Ep, es la energia de migracion, que depende del nimero de coordinacion
v AE = FEgna — Fuy es la diferencia de energia del sistema antes y después del
salto, cuando dicha diferencia es positiva, o AE = 0 en caso contrario. En nuestro
caso, una forma simple y rapida de calcular dicha diferencia es suponer que Fjg,a
y Eii¢ dependen tan sélo del indice de coordinacion de los sitios involucrados en
el salto del atomo, definiéndose este indice como el niimero de primeros vecinos
existentes en una determinada posiciéon. La figura|b.2l muestra la energia potencial
de un atomo de aluminio en funcién de su nimero de coordinacién. Se considera
que las distancias y angulos entre los diferentes sitios atomicos dentro de un grano
con la misma orientacién cristalina van a ser los de un cristal FCC perfecto (la
estructura caracteristica del aluminio), pero esto hace plantearse qué va a suceder
cerca de las fronteras de grano. En las simulaciones que vamos a presentar aqui se
ha escogido la siguiente aproximacion: la energia estd determinada tnicamente
por el nimero de coordinacién incluso en las fronteras de grano. En el caso de
atomos que no tengan posiciones vecinas vacias no se permite su movimiento, de
manera que la lista de atomos que pueden saltar se limita inicamente a aquellos
que se encuentren cerca de superficies, o en fronteras de grano u otro tipo de
interfaces.

Es importante modelizar la dindamica de los granos y las fronteras de grano
(ver figura de una manera realista pero lo mas simple posible. En nuestro
caso se permite saltar a los atomos cerca de bordes de grano a los sitios vecinos,
fenémeno que da lugar al movimiento de las fronteras de grano, pero no se tiene
en cuenta ninguna relajacién entre éstos.

Como se muestra en la figura se considera que hay varios destinos posi-
bles para los atomos que estan saltando cerca de una frontera de grano. Estos
sitios pueden estar en diferentes orientaciones de red, y serdn permitidos siempre
que estén suficientemente cerca (a una distancia de primeros vecinos o menor).
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Figura 5.2: Energia de enlace para dtomos de aluminio en una red FCC, dependiendo de
su nimero de coordinacién. Referencia (Huang et al., 1998]).

Figura 5.3: Diferentes granos, simulados con un cédigo completamente tridimensional de
tipo Lattice Monte Carlo atomistico. (Rubio et al., 2003).
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Figura 5.4: Cerca de las fronteras de grano aparecen varios destinos posibles para los
atomos que estan saltando, de los cuales alguno puede pertenecer a orientaciones de red
distintas. Se permite el salto a estos sitios siempre que se encuentren suficientemente cerca,
es decir, a una distancia de primeros vecinos 0 menor.

Con este mecanismo de intercambio de atomos que depende de las energias de
activacion, el movimiento de las fronteras de grano emerge como un resultado
macroscopico de los mecanismos atomisticos.

El algoritmo LMC mueve un atomo cada vez, e incrementa el tiempo de
la simulaciéon en una cantidad proporcional al inverso de la suma de todos las
frecuencias de migracién. A su vez, la probabilidad de salir elegido es proporcional
a dicha frecuencia de salto: cuanto mas grande sea la frecuencia de salto, méas
grande serd el nimero asociado con su evento particular, de tal forma que se
usa esta frecuencia para para elegir el siguiente atomo que saltara, haciendo la
eleccion de manera aleatoria, pero teniendo en cuenta que la probabilidad de
que un atomo salga elegido debe ser proporcional a su frecuencia de migracion.
Por tltimo, tras mover el atomo seleccionado, toda la informacion que tenian los
atomos de las inmediaciones debe ser actualizada, junto con sus frecuencias de
salto.

Detalles de la implementacién

La celdilla de simulacién es manejada por un objeto, que hemos llamado
LMCSet, y que es un conjunto de otros objetos mas pequenos que a su vez se
encargan de gestionar los dtomos. Por ultimo cada atomo pertenece a una red
con una determinada orientacién, y puede moverse de acuerdo a dicha orientacion.
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Diferentes conjuntos de atomos

(D 5.3.2

Nuestra implementacién de LMC clasifica los dtomos en objetos diferentes
dependiendo del papel que jueguen a lo largo de la simulacién. Estos roles estan
representados en la figura [5.5] Cada dtomo estd asi contenido en un objeto di-
ferente, y la reunién de todos estos objetos conforma el macro-objeto LMCSet.
Estos objetos son:

OrientationSet. Gestiona el conjunto de dtomos en el cual todos presentan la
misma orientacién de red, y que a su vez estdn rodeados por todas partes
de atomos, también con esa misma orientacién. De esta forma, los atomos
que pertenecen al objeto OrientationSet conforman el volumen interno
de los granos.

SurfaceSet. Maneja los atomos que, teniendo todos la misma orientacion de red,
se encuentran en las proximidades de sitios huecos. Asi pues, este objeto
basicamente gestiona las superficies.

InterfaceSet. Gestiona los atomos que teniendo todos la misma orientaciéon de
red, estén en las cercanias de sitios con orientacion de red diferente, es decir,
los dtomos pertenecientes a las fronteras de grano.

SubstrateSet. Contiene aquellos atomos que estan cerca del sustrato, que es la
capa de material sobre la que descansan éstos.

Asi pues, se han organizado los 4tomos en los conjuntos anteriormente citados,
donde cada conjunto es responsable iinicamente de los &tomos que a él pertenecen.

Gestionando el tiempo

El control del paso del tiempo en la simulacién corre a cargo de un gestor de
eventos, el cual contiene la lista de todos los eventos posibles y sus respectivos
pesos para cada conjunto de atomos citados mas arriba. De manera general,
podemos decir que este gestor almacena las diferentes frecuencias de salto en una
barra (similar a la representada en la figura , a la que anade nuevos valores
cada vez que se inserta un nuevo evento de salto. A la hora de seleccionar uno de
ellos genera un nimero aleatorio entre 0 y la longitud total de la barra, eligiendo
el evento, (y por tanto el 4&tomo que saltard), de acuerdo con el nimero que salga.
El incremento de tiempo que discurrié durante ese evento (o hasta que finalizd)
se calcula proporcionalmente al inverso de la longitud total de la barra, que a su
vez es proporcional a la suma de todas las frecuencias de salto.

Para nuestras simulaciones de aluminio tinicamente hemos implementado un
tipo de evento: el salto de migracién de un atomo. El esquema que sigue la
simulacion hasta la consecucion total de este evento es:
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Figura 5.5: Formacidn de la red y clasificacién de los dtomos segtin sus posiciones.
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= El objeto LMCSet elige, de manera aleatoria, pero proporcional a la diferente
probabilidad de cada conjunto, uno de los conjuntos de atomos existentes
en la simulacion, y llama a su funciéon “haz evento”.

» El objeto seleccionado elige a su vez un dtomo (también teniendo en cuenta
sus pesos) e invoca su funcién “haz evento”.

= Cada atomo de la simulacion estd rodeado de una serie de atomos de la
misma o de diferente red, y de unos pseudo-atomos especiales situados en
las posiciones vacias o libres de la red (huecos). Cuando se llama a la funcién
“haz evento” del atomo, éste se mueve a una de estas posiciones adyacentes
y actualiza las frecuencias de salto de todos sus vecinos viejos y nuevos,
asi como de él mismo. También se borra a si mismo y a sus vecinos del
grupito al que pertenecian.

= Una vez actualizadas las posiciones y frecuencias de salto, el atomo llama a
una funcién de clasificacion que pertenece al objeto global LMCSet. Esto es
necesario porque al saltar un atomo puede cambiar de grupo de pertenencia.
Por ejemplo, un atomo que estuviera en el interior del volumen podria
quedar expuesto y pasar a la superficie al saltar su vecino.

= Una vez que el atomo ha sido clasificado, se inserta en el grupo al que
pertenezca, y el codigo queda listo para un nuevo evento.

Esta forma de organizar las cosas puede parecer bastante compleja a primera
vista, pero ha sido hecha asi para otorgar la mayor flexibilidad y escalabilidad al
cddigo. Como ejemplo, los dtomos pertenecientes al OrientationSet no se pue-
den mover, y por tanto podrian ser borrados de la simulacién para ahorrar tiempo
y espacio de memoria, o bien ser gestionados por un simulador diferente, etc. A
su vez los atomos que estuvieran cerca del sustrato podrian tener frecuencias
distintas dependiendo de las propiedades del sustrato, etc. No hemos implemen-
tado aiun ninguna de estas propiedades adicionales, pero el camino esta hecho y
preparado para futuras investigaciones.

> 5.4
Un ejemplo: Recocido de cristales con bordes

afilados.

La figura muestra un pequeno bloque de aluminio que presenta algunos
bordes afilados que, una vez recocidos, se suavizan bastante. Los atomos en los
bordes presentan un nimero de coordinacion bastante reducido y, consecuente-
mente, una energia de enlace también pequena. Por ello es sencillo para este tipo
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Después

Figura 5.6: Proyeccidn tridimensional de un cristal antes y después del recocido. Los
atomos rojos han sido movidos en los pasos anteriores.

de atomos difundirse y moverse a otros sitios, hasta que encuentran algin sitio
con un numero de coordinacién mayor y quedan “pegados”. Algunas caras (111)
planas, junto con terminaciones (100) que se han ido formando para evitar los
vértices agudos, se pueden ver en la figura 5.7} Este mismo sélido, después del
recocido, estd expuesto en la figura [5.6p.

Por ultimo, las referencias (Huang et al., 1998) y (Gilmer et al., 2000) propo-
nen un simulador LMC atomistico similar al que hemos implementado y explicado
en este capitulo. La figura muestra sus simulaciones de aluminio depositando
1x 102, 2 x 10® y 5 x 10* 4&tomos, y recociendo después a 200K. Hemos realizado
una simulacién similar con nuestro simulador, cuyos resultados pueden verse en

la figura [5.9]

Conclusiones

Se ha dado una breve introduccion al método de Lattice Monte Carlo aplicado
a la migracion de atomos en sélidos. El evento principal de este método es la
migracién o salto de un adtomo. Se ha visto también un modelo sencillo para
calcular la probabilidad de salto de uno de estos dtomos, que depende, siempre
en nuestro modelo, de su nimero de coordinacién. Por ltimo se ha comprobado
cémo este modelo da lugar a la formacion de caras cristalinas y al suavizado de
aristas pronunciadas en bloques de aluminio de algunos nanémetros de tamano.

Para més detalles se puede consultar (Rubio et al., 2003)).
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alta de moverse, de tal manera que estos fenédmenos colectivos de migracién van llevando

Figura 5.7: Los dtomos que estan situados en bordes agudos tienen una probabilidad mds
a la formacién de caras cristalograficas.
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Figura 5.8: Simulacién del depésito de 1 x 103, 2 x 103 y 5 x 10* dtomos de aluminio y
posterior recocido a -73°C. Referencia (Huang et al., 1998).

Figura 5.9: Cubo de aluminio recocido a 700 °Cy enfriado después hasta -73 °C. Simulacién
realizada con el médulo LMC del simulador UVAS.
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el circuito integrado (IC) procesa-
do, existiendo dos grandes metodo-
logias para obtener este resultado: la
dindmica molecular (MD) y el méto-
do de colisiones binarias (BCA). MD
es extraordinariamente preciso, pero
para ser llevado a cabo requiere de
unos recursos computacionales real-
mente grandes. BCA, por otra par-
te, no es tan exacto como MD, pero
si es capaz de producir unos resulta-
dos suficientemente buenos con una
cantidad limitada de recursos.
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)
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Figura 6.1: Seguimiento de los proyectiles tras las colisiones.

Introduccién

La simulacion del proceso de implantacion iénica utilizando el método de la
aproximacién de colisiones binarias (BCA) se considera generalmente un método
de Monte Carlo, en el cual se siguen las trayectorias individuales de iones que
inicialmente han sido lanzados al azar para calcular los perfiles finales de im-
purezas. La suposicion hecha por la aproximacion de colisiones binarias consiste
en suponer que, en cada colision, inicamente chocan el atomo incidente con un
atomo blanco, con lo cual sélo se consideran dos particulas cada vez. La particula
incidente perdera parte de su energia, que sera cedida (elasticamente) al blanco,
y a los electrones de las inmediaciones (ineldsticamente). Por tltimo, cuando la
energia cinética del proyectil sea menor que un cierto valor umbral Er, el cédigo
asume que el ion se ha parado.

A su vez, cuando la energia que se transfiere a los blancos sea mayor que la
energia de enlace a la red, se crea un par de Frenkel (intersticial-vacante), y se
anade este proyectil secundario, el intersticial, a la lista de proyectiles a seguir,
dejando asf un sitio vacio o vacante (ver figura [6.1]).

Respecto a los blancos, éstos pueden ser un material cristalino, o bien uno sin
estructura (amorfo). Para los materiales cristalinos se ha desarrollado el programa

MARLOWE (Robinson and Torrens, 1974)), frente al c6digo TRIM (Biersack and

Haggmark, 1980) para los amorfos. En nuestras simulaciones vamos a usar una
versiéon del MARLOWE modificada en la Universidad de Valladolid (Arias et al.,
1995)).
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Figura 6.2: Colisién binaria (referencia desde el centro de masas).

> 6.2
La aproximacion de colisiones binarias

La hipdtesis principal realizada por la aproximacion de colisiones binarias
consiste en separar las interacciones de los proyectiles incidentes en una serie de
colisiones a dos cuerpos. Esta separacién supone que los cambios relativos en la
energia de los atomos que interaccionan pueda quedar confinada a las cercanias
de los atomos blanco, de tal forma que la defleccion de los proyectiles se complete
en una escala bastante menor que las distancias entre dtomos del cristal. La figu-
ra muestra dos atomos vistos desde su centro de masas: el proyectil incidente
presenta una masa m; y una velocidad vy, y el blanco, inicialmente en reposo,
tiene una masa msy. En la figura p representa el llamado parametro de impacto.

Con este sistema de coordenadas, el angulo 6 se calcula como:

> dr
0=m—2 6.1
| o

donde

9(r) = V1= p*/r? = (L+ AV (r)/ E(ma/m),

V (r) es el potencial entre los dtomos, y E la energia cinética del centro de masas.
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La energia que se transfiere al blanco tras la colision resulta ser
4777/2/7711
(1+ A)?

La ecuacién anterior [6.1] ha de ser resuelta numéricamente. Existen diversos
métodos para ello, de los cuales el mas popular es el esquema de cuadratura de
Gauss-Mehler (Chebyshev) (Kopal, 1961]).

T=E sin?(6/2).

Potenciales interatomicos

(>6.4

La ecuacién [6.1]requiere que haya un potencial V (r) definido entre las particu-
las que colisionan. En una primera aproximacién se puede elegir el potencial de

Coulomb

AV
V(r) = 222°

dmegr

pero posteriormente hay que tener en cuenta los efectos de apantallamiento ® ()
causados por los electrones que rodean los niicleos atémicos. El siguiente potencial
representa un esfuerzo para construir un potencial genérico “universal” que tenga
en cuenta el apantallamiento, y ha sido creado a partir de multiples potenciales
entre diferentes pares de atomos:

®(r) = 0,1818¢%** 4 0,5099¢ 0?43 + ,2802e "% + 0,02817¢ 20107,
donde x es la divisién entre la distancia interatomica y la longitud universal de
apantallamiento x = r/ay, y

0,8854aq

Ay = —or———5=-
0,23 0,23
277+ 2y

Pérdidas inelasticas de energia

Ademas de perder energia por “scattering” de los dtomos del blanco, las
particulas incidentes pierden energia a través de un proceso inelastico de ex-
citacién de electrones. La seccién eficaz para estas pérdidas resulta ser (Lindhard

and Schaff, 1961)

S.(E) = /O Tdo — /0 T(E, p)2rpdp.

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



> 6.5

76 La aproximacién de colisiones binarias

El programa MARLOWE considera dos modelos para estas pérdidas de energia,
un primer y simple modelo, el llamado “no local”, supone que las pérdidas estan
unicamente relacionadas con la distancia recorrida, y no con las colisiones, y por
tanto segin dicho modelo

Slocal(E) = LmKLEl/ga

donde L,, es la distancia recorrida, E es la energia cinética y K, esta representado
por
1,21221/°7,
(20 + 25y
El otro modelo es el propuesto por (Oen and Robinson, 1976)), donde se esta-

blece un vinculo entre las pérdidas de energia y las colisiones. En este modelo la
pérdida inelastica es:

K =

4 —
Snon 1ocal(E) = O’O o eXp( 073T0/a) [(LEl/2

Ta?

en donde r( es la distancia minima alcanzada entre las dos particulas y

B 0,8853ag
@= (211/2 + 221/2)2/3’
siendo ag el radio de Bohr.
Conclusion

Se ha visto una muy breve introduccién al método BCA, donde se han ex-
plicado ligeramente las técnicas usadas por el cédigo MARLOWE, que originaria-
mente fueron desarrolladas por (Robinson and Torrens, 1974)). Hemos utilizado
dicho codigo para simular todas las implantaciones necesitadas posteriormente
por nuestro simulador de difusién DADOS (Jaraiz et al., 2001)).

Para obtener informacién extra sobre este tema se pueden consultar las re-
ferencias (Robinson, 1992; |Arias, 1995; Hernandez-Mangas, 2000; Jaraiz et al.,
1993).
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> 7.1

Introduccion

El procesado de materiales para las nuevas (nano) tecnologias estd pidien-
do nuevos y comprensibles modelos y esquemas de simulacién a escala atémica.
Estos nuevos esquemas requieren ser capaces de manejar la extensa variedad de
mecanismos de interaccién que gobiernan dichos procesos complejos. De hecho,
debido a los improbos esfuerzos que se estan realizando para continuar profun-
dizando en las tecnologias de circuitos integrados (IC) a nivel nanométrico, el
procesado del silicio estd llegando a niveles de cada vez mayor complejidad técni-
ca. Ademas, esta situacion no puede sino empeorar a medida que se avanza mas
en dicha investigacion, y se la pone al limite de sus posibilidades. El denominado
“front-end processing”, en particular, intenta extender las técnicas ya conocidas
de dopaje del silicio (implantacién iénica més recocido RTP) a los dominios de
las técnicas nanoscépicas (por debajo de la micra) pero, aparecen muchos nue-
vos efectos y mecanismos cuando estas técnicas, que estaban establecidas para
dominios mucho mayores, son aplicadas a este nuevo régimen de procesamiento.
Ademas, como muchos de estos efectos suceden al mismo tiempo, la interpreta-
cion de los experimentos se vuelve ambigua, y el uso de la simulacion predictiva
de procesos, se transforma en una necesidad imperativa. El método de Monte
Carlo Cinético (kMC) para la simulacién y modelado de procesos, se muestra en-
tonces particularmente apto para satisfacer estas necesidades. Consecuentemente,
estda emergiendo como una de las mas valiosas herramientas de simulacion para
la investigacion del procesado avanzado de materiales.

La tradicional aproximacion del continuo, basada en resolver ecuaciones en
derivadas parciales (PDE), no puede manejar de manera simultédnea el cada vez
mayor nimero de diferentes fenémenos que tienen lugar durante la fabricaciéon de
dispositivos nanoscépicos. Alternativamente, los calculos ab-initio pueden aportar
una descripcion libre de parametros de pequenas estructuras atomicas, mientras
que la dinamica molecular clasica se puede utilizar para determinar el comporta-
miento de los defectos extendidos, que por otra parte son inaccesibles (por su gran
tamano que se traducirfa en tiempo de computacién) para los calculos ab-initio.
En cualquier caso, la escala temporal asociada a este tipo de investigaciones se
encuentra en el orden de los nanosegundos, lo que la excluye de su uso directo en
simuladores de procesado de materiales.

Es nuestro propésito mostrar que la técnica de Monte Carlo cinético resulta
especialmente 1til para rellenar el hueco entre las anteriores técnicas de simulacién
y la simulaciéon realista del procesado de materiales. El kMC ha demostrado ser
la mas exitosa herramienta de unién entre los conocimientos de indole tedrica
obtenidos por ab-initio y calculos de dindmica molecular, y las escales de tiempo
y espacio implicadas en las condiciones de procesamiento de dispositivos actuales.

En este capitulo se hara una revision concisa de los hechos mas relevantes
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sobre la difusion y formacion de defectos en Silicio, y se asentaran las bases para
nuestro particular esquema de simulado kMC. Posteriormente en el capitulo |8 se
describiran los modelos y formas de operar del simulador DADOS (Jaraiz et al.,
2001)) tal y como han sido implementados, para continuar en el capitulo @ con un
sumario de todas las particuals permitidas por DADOS y sus modelos, y ofrecer
después, en el capitulo[l0juna revision de ejemplos, tests y multiples experimentos
simulados que ilustran las capacidades de nuestro modelo. Finalizaremos con
algunos de los mas recientes resultados obtenidos con el programa, expuestos en

el capitulo [11]

> 7.2
Breve revision sobre la difusién y los defectos en

Silicio

Para recordar o definir de manera mas concisa y clara lo que va a ser modeliza-
do, comenzaremos con una breve compilacion de algunos de los hechos conocidos
(tanto tedricos como experimentales) sobre los defectos y la difusién en Silicio.
Esta recopilacion no pretende, ni mucho menos, resultar exhaustiva o definitiva,
sino simplemente servir como referencia durante la posterior descripcién de los
modelos atémicos que implementaremos.

Los defectos basicos que aparecen en el Silicio son los defectos puntuales
intrinsecos: los intersticiales (I) y las vacantes (V). Su aglomeracién lleva a la
formacién de defectos extendidos, como los {311}, voids o bucles de dislocacion.
Ademas, siempre existen una cierta indeseada cantidad de impurezas, particu-
larmente oxigeno y carbono, que constituyen los defectos extrinsecos nativos. Fi-
nalmente, otras impurezas como boro, fosforo, arsénico u otras, son introducidas
de manera intencional para dopar o, en cualquier caso, modificar las propiedades
intrinsecas del silicio, cuya presencia anade nuevas formas de defectos y mecanis-
mos de interacciéon. Resumiremos ahora los conocimientos actuales que existen
sobre estos defectos intentando usar una metodologia intuitiva a la par que des-
criptiva. Para mas detalles, el lector puede acudir a las magnificas revisiones que
sobre este tema han realizado (Fahey et al., 1989), (Hu, 1994)), (Bracht, 2000), y
(Dabrowski, 2000)).
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Defectos propios del silicio

—>74

Partiendo de una consideracion termodindmica basica, a cualquier tempera-
tura T' > 0K, incluso un cristal de Silicio perfecto contiene una cierta concentra-
cién de intersticiales (I) y vacantes (V') propias. Estos defectos puntuales, como
se verd, juegan un papel fundamental en las propiedades (como la difusién) de los
dopantes comunmente usados. Estos defectos marcaran, por tanto, el comienzo
de nuestra revision.

Los defectos puntuales [ y V

> 7.4.1

Configuraciéon atéomica

Una vacante es un sitio de red sin atomo. Debido a las distorsiones de la red
puede adoptar diferentes configuraciones. Concretamente la configuracién es sen-
sible a cambios del estado de carga, que a su vez dependen del nivel de Fermi vy,
por tanto, del entorno local. La figura[7. 1| muestra los enlaces de distintas configu-
raciones de Vs. V* y V™ pueden detectarse usando experimentos de resonancia
paramagnética de electrones (EPR).

Un intersticial propio, es un atomo extra insertado en la red del silicio. Como
la V', puede adoptar distintas configuraciones y estados de carga (figuras (b) y
7.1|(c)). Cuando la extensién de la distorsién de la red se expande sobre varios si-
tios de red (defecto puntual extendido (Seeger and Cheek, 1968))), las propiedades
del defecto pueden ser especialmente complejas (Dabrowski, 2000).

Cada configuracién tiene unas diferentes energias de formacién y migracion,
que resultan ser las entradas fundamentales de los simuladores kMC. Sencilla-
mente la energia de formacién de, por ejemplo la V', establece su concentracion
de equilibrio, mientras que la energia de migracién determina su difusividad. En
algunos casos es posible estimar los valores de dichas energias a partir de calculos
ab-initio, pero como medida alternativa se pueden obtener estos parametros a
partir de experimentos en los que se midan tanto concentraciones como difusivi-
dades. Hay que tener en cuanta que la version “simplista” anterior se complica
con la presencia de los prefactores, que incluirdn términos de entropia.
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(b)

Hexagonal

Tetrahedral
Interstitial

Interstitial

(c)

(A1 0, acceptor

(Al)~, acceptor
|+ 0

|
(Al *, donor

Figura 7.1: Algunas configuraciones para (a) una vacante, (b) un intersticial propio y, (c)
una impureza intersticial. Tomado de (Watkins et al., 1979).

A HL+HP Sh+57 HY, S% HY S
I  495eV 132k 3235eV 46kp 1.4-18eV 7-9 kg
Vo 424eV  63kp  20-40eV 16 kg 0.2-22eV  0-6 kg

Tabla 7.1: Propiedades termodindmicas de los intersticiales propios (I) y las vacantes (1),
obtenidas de estudios experimentales y tedricos. Referencia (Bracht, 2000).
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Difusividades y concentraciones en equilibrio

(D 7.4.3

La tabla [7.1] resume los valores aceptados para los parametros fundamentales
de los intersticiales y vacantes, conseguidos a través de estudios tanto tedricos co-
mo experimentales. Aunque la suma de la energia de formacién més los términos
de entropia o entalpia de migracion estan bastante bien caracterizados y estable-
cidos, no ha sido posible atin conciliar los resultados de diferentes experimentos
en los cuales se separan estas dos contribuciones de formacién y migracién, espe-
cialmente para las vacantes. Por ejemplo Hy s + Hy,, = 4,14eV (experimento),
4.03 eV (experimento (Bracht et al., 1998)), 4.07 eV (teoria (Tang et al., 1997)).
De acuerdo con esto, Hy ;s esta cerca de los 3.3 eV para calculos tedricos (Casali
et al., 2001)) y 3.6eV para experimentos de tiempo de vida de positrones (Dan-
nefaer et al., 1986), y Hy,, es menor que los 0.5 eV para ciertos calculos (Blochl
et al., 1993) y para resultados de recocidos a baja temperatura de danado i6ni-
co (Watkins et al., 1979)). No obstante, medidas a altas temperaturas (Tan and
Gossele, 1985; [Zimmermann and Ryssel, 1992 Bracht et al., 1995; Mogi et al.,
1996) producen valores de Hy,, cerca de 2eV. Como ya se menciona en la re-
ferencia (Bracht, 2000)), el conocimiento de estas contribuciones separadas no es
estrictamente necesario bajo condiciones de equilibrio, pero puede afectar de ma-
nera definitiva el desarrollo de una simulaciéon bajo condiciones de no equilibrio,
las cuales desgraciadamente suelen prevalecer en condiciones de fabricacién de
dispositivos nanométricos. Es por tanto necesario clarificar estos descubrimientos
contradictorios, y dicha tarea deberia tener una alta prioridad si se quiere avanzar
en el modelizado de procesos.

Efectos debidos al nivel de Fermi

Como se muestra en la figura [7.1], los defectos puntuales pueden existir bajo
diferentes estados de carga. La concentracién de defectos en un estado de carga
negativo, relativa al estado neutral, depende de la posicion del nivel energético
del defecto puntual, asi como de la posicién del nivel de Fermi. Como se comenta
en (Fahey et al., 1989):

Cx- gx- Ex- — Ef
_ e N— 7.1
CXo gxo P ( kBT ( )

Los términos gx son el nimero de grados de libertad internos para los defectos,
y Ex- seria su nivel de energia en el gap. Los niveles de altisimo dopado que se
encuentran en los dispositivos de tltima generacion estdn demasiado a menudo
por encima de la concentracion intrinseca de portadores n; a las temperaturas de
difusién, de tal forma que el nivel de Fermi es controlado por las concentraciones
locales de dopantes. Ademas, puesto que los procesos de cambio de carga son
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mucho mas rapidos que los de difusion, el cociente expresado anteriormente se
produce de manera local. Como se mostrara mas adelante, en la seccion [8.8] este
requerimiento es facilmente implementable en un simulador kMC.

Defectos extensos de [s y Vs

Modelo en la

sec. B3]
pag. [[14}

La implantacion iénica se usa hoy en dia de una manera rutinaria en la tecno-
logia del Silicio para distintos procesos, como el dopaje o la amorfizacién. Dicha
implantacién idénica dana severamente el cristal. Desde un punto de vista del
procesado microelectrénico, dicho danado puede clasificarse en dos categorias,
dependiendo de si se alcanza o no el nivel de amorfizaciéon y, de momento, con-
sideraremos unicamente las situaciones en las cuales no se amorfiza la red. En
este caso, posteriores tratamientos del cristal a alta temperatura transforman el
danado del cristal en defectos extendidos, separados y bien localizados, gracias
a la aglomeracion de defectos puntuales, o bien al recocido de regiones de alto
danado. Cuando la temperatura es suficientemente alta, recocidos prolongados
pueden llegar a disolver los defectos extendidos a través de la continua emisién
de defectos puntuales. A su vez, el flujo causado por el movimiento de dichos
defectos puntuales pueden inducir la difusion o desactivacion de dopantes. Los
exigentes requerimientos impuestos en los perfiles muy abruptos que la industria
microelectrénica requiere hoy en dia, demandan, por tanto, el minimo movimien-
to de dopantes debido a causas térmicas. Asi pues es mas que deseable predecir
la temperatura y tiempos minimos necesarios para hacer desaparecer el danado
creado por la implantacién. Esto supone un detallado conocimiento de los defec-
tos concretos que van a ir apareciendo a lo largo de la simulacién, asi como de
sus energias de emision de defectos puntuales. Por si pareciera poco, en el caso de
los defectos extendidos, su geometria particular tiene a veces un papel decisivo
en las frecuencias de emision y captura de defectos puntuales. Revisaremos por
tanto a continuacién algunos de estos aspectos para los defectos extendidos més
comunes asociados a los I y Vs que se producen en el Silicio.

(D 7.5.1

Clusters de intersticiales

Modelo en la
sec. B3}
pég.

Los pequenos clusters (aglomeraciones) de I no parecen tener un comporta-
miento lineal para su energia ni forma respecto a su tamano como se deduce
de los calculos (Arai and Takeda, 1997; |(Chichkine et al., 2002) y de modelos
de andlisis inverso de datos de difusién (Cowern et al., 1999¢). La oscilacion de
sus energias de formacién o enlace se muestran en la figura [7.2] y son bastante
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Figura 7.2: Energia de disociacién para pequefios clusters de intersticiales propios. Tomado
de (Cowern et al., 1999c).

importantes porque dichas oscilaciones pueden actuar como un cuello de botella
durante el crecimiento de los clusters en el que los pequenos e inestables clusters
se van disolviendo mientras que los grandes, generalmente mas estables, crecen a
costa de estos pequenos (proceso conocido como Ostwald ripening). Los clusters
pequenos son dificiles de apreciar por microscopia pero, afortunadamente, nues-
tro modelo de simulacién atomistica no necesita una detallada informacion de la
forma de estos pequenos clusters, cosa que si es esencial para los grandes. Cuan-
do las dosis no son bajas y el recocido es suficientemente largo, muchos de estos
pequenos clusters pueden crecer y evolucionar (Cowern et al., 1999¢; Eaglesham
et al., 1994) hacia unos pocos clusters grandes, con un cardcter cristalografico
perfectamente definido: son los defectos {311} que se muestran en la figura [7.3]

Los defectos de intersticiales {311}

Los defectos {311} (Fig. han sido sometidos a una investigacién intensa
en los ultimos anos debido a su intima asociaciéon con el fenémeno de la difu-
sién aumentada del boro (transient enhanced diffusion TED) (Eaglesham et al.,
1994)). Estos defectos son como barras rectangulares de intersticiales depositados
en un plano {311} a lo largo de una direccién < 110 >. Un modelo atémico para
la estructura de estos defectos {311} fue derivado experimentalmente, a partir
de gréaficos tomados con microscopia electrénica de alta resoluciéon, por (Takeda,
1991). Estudios de indole mas tedrico (Kohyama and Takeda, 1992; Kim et al.,
1997; |Alippi and Colombo, 2000) parecen confirmar la estabilidad de la estruc-
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Figura 7.3: Corte de una vista por microscopia TEM de un defecto extendido de inters-
ticiales tipo {311}. El defecto es como una cinta alargada. Ref. (Eaglesham et al., 1994;
Stolk et al., 1997).

tura propuesta, y llevan a valores energéticos que concuerdan aceptablemente
bien con los mostrados en la figura para clusters de grandes tamanos. Reco-
pilaciones de datos como éstas son valiosisimas para el modelizado de procesos
atomistico, porque gracias a ellos los defectos {311} pueden ser incorporados a
las simulaciones sin la necesidad de hipétesis foraneas de simplificacion.

r 7.5.3

Discos de dislocacion

Modelo en la
sec. [8:3.3]

pag. [121

Cuando la dosis y la temperatura son suficientemente altas aparece una nueva
forma de defecto extendido: el disco de dislocacién (dislocation loop). Estos discos
de dislocacién (Fig. [7.4), son defectos planos asentados sobre un plano {111}
(de Mauduit et al., 1994) y pueden ser “imperfectos” (faulted, FDL) o “perfectos”
(PDL). Los FDL consisten en un apilamiento circular rodeado de una linea de
dislocacion. Por otra parte, los PDL tienen simplemente un plano extra de dtomos
en vez del apilamiento y estan alargados en la direccion < 110 >. La figura
representa las energias de formacién de ambos FDL y PDL como una funcién
del area del defecto. Como ya se ha comentado con anterioridad, el conocimiento
de la geometria y energias permite la directa inclusién de estos defectos en un
simulador atomistico de procesos.

Es curioso observar esta continua evolucién de las morfologias de los defectos
a medida que un recocido a alta temperatura avanza. Los defectos puntuales
moviles empiezan a agruparse prontamente para dar lugar a pequenos clusters
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Figura 7.4: Vista por microscopia TEM de los discos de dislocacién. Tomado de la refe-
rencia (Cristiano et al., 2000).
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Figura 7.5: Energias de formacidn para los discos de dislocacién imperfectos (faulted FDL)
y perfectos (PDL). Tomado de (Colombeau et al., 2001)).
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Figura 7.6: Vista de los voids (huecos) por microscopia TEM. Ref. (Holland and White,|
1991).

inméviles de I. A partir de entonces, la maduracion y evolucion de estos defectos
comienza: mientras que los mas pequenos (con cocientes de emision/captura muy
grandes) empiezan a disolverse y desaparecer, los méas estables crecen y terminan
siendo {311}s. Cuando la superficie libre (que captura intersticiales) esta lejos
y la dosis es suficientemente grande, estos {311} pueden evolucionar hacia los
discos de dislocacién “imperfectos” FDL, que son mds estables que los {311}
y, finalmente, hacia los PDL que, como se muestra en la figura tienen una
energia de formacion por atomo menor que los FDL a partir de un cierto tamano
limite.

(D 7.5.4

Defectos extendidos de V en el Silicio

Pequenos clusters de vacantes han resultado identificados experimentalmente
usando resonancia paramagnética de electrones (V, (Watkins, 1992) V3, (Watkins|
and Corbett, 1965) V3, Vi y Vs (Lee and Corbett, 1974)) y por fotoluminiscencia
(V) (Hourahine et al., 2000). Estudios teéricos (Chadi and Chang, 1988} [Estrei-|
cher et al., 1997)) indican que el cluster de vacantes con forma de anillo hexagonal
deberia ser particularmente estable.

(D 7.5.5

Voids (huecos)

Modelo en la

sec. [8.3.4]
pag. [125]

Los clusters de vacantes que son lo suficientemente grandes para ser vistos
por microscopia electrénica aparecen como huecos esferoidales. (Fig. tomada
de (Holland and White, 1991))). No obstante, para tamanos muy grande (cerca de
150 nm) su forma se convierte en octaédrica (Falster and Voronkov, 2000; Uekil
debido a la formacién de caras internas en la direccién < 111 >.
Las energias de enlace hasta un tamano de 35 vacantes se han calculado usando
dindmica molecular de tipo “tight binding” (Fig. referencia (Bongiorno and|
\Colombo, 1998))).
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Figura 7.7: Energia de enlace de clusters de vacantes en funcién de su tamafio, calculada
con “Tight-Binding”. Ref. (Bongiorno and Colombo, 1998).

Amorfizacion y recristalizacion

La naturaleza y conducta global que caracteriza al danado generado por im-
plantacién en Silicio es un tema bastante complejo que esta siendo objeto de una
intensa investigacion. La irradiacion electronica y la implantacion de iones muy
ligeros pueden generar defectos puntuales aislados (I, V') pero, por otra parte, la
implantacién de iones muy pesados puede incluso llegar a derretir parcialmente
el silicio en el interior de una cascada de implantacién, como demuestran algunas
simulaciones MD. Estas regiones derretidas solidifican después muy rapidamente,
dejando regiones con un alto nivel de danado, a las que comunmente se llaman
pockets amorfos (de la Rubia and Gilmer, 1995)). Por regla general, para iones
con una masa media, que son los empleados en microelectronica, se observa una
interesante combinacion de ambos tipos de efectos. Por tanto, en una implan-
tacion a temperatura ambiente, las sucesivas cascadas de implantacién pueden
ir acumulandose y situdndose en regiones que ya estaban previamente danadas.
Para dosis suficientemente altas la muestra puede, eventualmente, amorfizarse.

Entre otras aplicaciones, se ha encontrado que estos fenémenos de amorfiza-
cién resultan interesantes en el campo de la microelectronica para prevenir el
acanalamiento durante las implantaciones. Ademas, las regiones amorfas que se
encuentran en contacto con otras cristalinas recristalizan muy facilmente cuando
son sometidas a recocidos de alta temperatura.

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



92 Procesos en Silicio: Mecanismos

Figura 7.8: Simulacién por dindmica molecular de una serie de cascadas de iones de Si
a 5keV después de un recocido a alta temperatura. a) 0.1 ps, b) 2.5 ps y c) 9 ps. Hay
1,6 - 10° atomos en la simulacién, pero solamente los 4tomos con una energia potencial
mas grande que 0.2V estan dibujados. Tomado de la referencia (Law et al., 2000).

> 7.6.1
( Regiones desordenadas (amorphous pockets)

La dindmica molecular (MD) tnicamente es capaz de simular muy pequenas

escalas de tiempo y, por tanto, no es capaz de predecir el estado final de un pocket

Modelo en la amorfo para las temperaturas y tiempos de interés practico en microelectrénica.

sec. B4} No obstante, MD ha demostrado ser de gran utilidad para defectos puntuales y

pag. algunos tipos especificos de defectos extendidos debido al numero limitado, y la

discreta cantidad de configuraciones y energias involucradas. Ademas, se ha desa-

rrollado un método para extender las técnicas MD en varios 6rdenes

de magnitud en los casos en los que ciertos mecanismos particulares dominen la

simulacién. Lamentablemente, para los pockets amorfos existe una continua, casi

ilimitada, distribucion de configuraciones y energias que imposibilitan el uso del

mencionado método. Como un ejemplo aproximado, las simulaciones MD pueden

ser lanzadas a temperaturas muy altas para ver como los pockets amorfos se co-

lapsan y transforman en clusters aislados de defectos puntuales, (Fig. , sacada

de la referencia (Law et al., 2000)), pero estos resultados no pueden simplemente

extrapolarse a temperatura ambiente, porque los mecanismos elementales impli-

cados seran distintos dependiendo de las energias de activacion, y por tanto el

resultado final podria ser diferente del predicho. Algunas simulaciones de dindmi-

ca molecular (Marques et al., 2001) realizadas para estudiar la estabilidad de

la red cristalina del silicio a medida que se aumenta el nimero de intersticia-

les en su interior, indican que ésta se colapsa, transforméndose en una region

amorfa, cuando el exceso de intersticiales alcanza aproximadamente el 25 % de la
concentracion atomica del silicio.

Como ain no disponemos de modelos predictivos para el recocido dindmico y
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Figura 7.9: Espectro RBS de acanalamiento para implantaciones de Si en Si con 1 MeV
de energfa, dosis de 10" cm~2 y las diferentes temperaturas de sustrato indicadas en la
figura. Hay una dependencia critica, que estd cerca de la temperatura ambiente. Tomado
de (Schultz et al., 1991)).

la amorfizacién, se han construido modelos empiricos a partir de los datos expe-
rimentales, datos de los que, por otra parte, hay gran abundancia. No obstante,
como se muestra en la figura [7.9, hay una dependencia critica con la tempe-
ratura, para implantaciones con valores tipicos de dosis, energias y rapidez de
implantacién, precisamente cerca de la temperatura ambiente. Los experimentos
realizados para dilucidar esta sensibilidad (tipo beam heating/sample mounting)
ofrecen en cambio resultados contradictorios. La energia de activacién para la
recombinacion del danado a temperatura ambiente parecen ser 0.9eV (Schultz
et al., 1991), que se opone al valor més elevado de 1.2eV medido a temperaturas
més altas (400-550 K) (Elliman et al., 1988)). Estos resultados podrian incidir
en la idea de que la amorfizacién es el resultado de la evolucion dindamica de las
regiones altamente danadas, y que por tanto podria tener un rango continuo de
energias de activacion. A temperaturas mas altas, las bajas energias de activa-
cién de los procesos hacen que éstos sucedan muy rapidamente, y ello podria ser
reflejado en esos valores més altos.

Nuevamente, las simulaciones MDs (de la Rubia and Gilmer, 1995) indican
que la recombinacién de los pockets amorfos es un proceso de baja energia, que
tiene lugar principalmente debido a la reordenacién interna de sus pares IV més
que a una emisién de defectos puntuales. Unicamente cuando al pocket amorfo
le queda ya un exceso de I o V, es cuando comienza la emisién de defectos
puntuales. Cuando éste es el caso, los intentos de modelizar la pre-amorfizacién
(o interpretar experimentos de amorfizacién) a través de una representacién de
clusters, podrian fallar, muy especialmente a bajas temperaturas. Por otra parte,
a temperaturas altas los clusters son detectados experimentalmente como huecos
de V's o discos de dislocaciones de intersticiales, como ya se mostré en la figura
. Este patrén de danado (clusters de V' cerca de la superficie, y de Is en su
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sgurfaca

Figura 7.10: Patrones de dafado de distinto tipo, que han surgido de la implantacién de
dos iones, con casi la misma masa (a la izquierda As y a la derecha Ge), y que sugieren
que los efectos de tipo quimico o eléctrico pueden jugar de un papel central a la hora de
dilucidar la morfologia de los procesos de dafiado. Tomado de la referencia (Holland et al.,
1996)).

profundidad) se puede entender facilmente teniendo en cuanta el momento del
ion implantado aunque, no obstante, efectos de tipo quimico podrian también
tener un papel critico, como resulta obvio de la comparacion entre dos iones, con
casi la misma masa pero siendo uno un dopante y el otro un material isoeléctrico,
que se muestra en la figura [7.10] Resultados similares han sido obtenidos para P
y Si (Ref. (Holland et al., 1996])).

Asi pues el modelado de la amorfizacion usualmente supone dos tareas:

sec. ., N .
) B21 1. Modelar el proceso de acumulacion de danado, teniendo en cuenta los me-
pAg. . ) o
canismos de recocido dinamico y
2. establecer un umbral de danado a partir del cual comience la amorfizacion.
> 7.6.2 - —
( Recristalizacion

Modelo en la

sec. [8-5]
pag.

La recristalizacion de las regiones amorfas que se encuentran en contacto con
regiones cristalinas sigue una ley de Arrhenius para el rango de temperaturas
comprendido entre 400 y 1360°C (Roorda and Sinke, 1989). Durante la recris-
talizacién, bajos condiciones de procesado tipicas, la interfaz amorfo-cristal va
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avanzando rapidamente, barriendo practicamente los defectos puntuales y dejan-
do una red casi perfecta, con atomos de impurezas pero sin apenas Is o V's.

Intercaras y volumen

> 7.7.1

Condiciones de equilibrio

(D 7.7.2

Una intercara de Si (bien una superficie libre o una interfaz con otro material,
como 6xido o nitruro de Silicio), puede ser considerada como una clase especial
de defecto extendido. Asi, en clara analogia con estos otros defectos, puede emitir
y capturar defectos puntuales, que seran Is y Vs para una superficie libre. Las
frecuencias de emisién y migracion para estos Is y V's se puede calcular a partir
de los pardmetros expuestos en la tabla[7.1 A su vez, las frecuencias de captura
dependeran también de las secciones de captura, las cuales generalmente se asume
que son iguales a la distancia de salto (\), que coincide con la distancia a segundos
vecinos en la red del Silicio. Cuando la temperatura aumenta, las frecuencias de I's
y Vs también aumentan, por lo que la concentracion de estas especies sufrira un
incremento hasta que, nuevamente, se equilibren las frecuencias de captura y emi-
sion superficial. Existe también una cierta evidencia experimental sobre que las
superficies libres en el Silicio no son un sumidero perfecto para los intersticiales,
pudiendo rechazar algunos de éstos. Este comportamiento se caracteriza a través
de una longitud de recombinacién (L ~ 0,1um) (Lim et al., 1995; Cowern et al.,
1999a)). Este fendmeno, visto desde un punto de vista atomistico, implica que hay
una probabilidad A/L para que un I sea atrapado cuando alcanza la superficie,
siempre que L > A (si no seria atrapado siempre).

Los intersticiales y las vacantes pueden, a su vez, recombinarse dentro del
volumen, asi como ser generados en ¢él, pero para dispositivos nanoscopicos los
efectos de la superficie habitualmente prevalecen sobre el volumen y, por esta
razon, en una primera aproximacion se desprecian estas generaciones en volumen.

Condiciones de no equilibrio: Oxidaciéon y nitridacién

Es un hecho conocido que las reacciones que se producen en la superficie
del silicio pueden alterar las frecuencias netas de generacion y recombinacién de
defectos puntuales. Los casos mas comunes incluyen la oxidacién, nitridacion y
silicidacion. Puesto que aun no hay modelos tedricos cuantitativos claramente
establecidos para estos procesos, se recurre al uso directo de datos experimen-
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Figura 7.11: Bucles de dislocacién después de a) 90 min. de recocido a 900°C en un
ambiente inerte y b) en un ambiente oxidante. La comparacién tanto del ndmero como del
tamafio de los bucles permite hacer una estimacién de la frecuencia de emisién de Is desde
la superficie oxidante a la temperatura dada. Tomado de la referencia (Skarlatos et al.,|

1999).

tales para la creacion de modelos empiricos. La observacion de que, bajo ciertas
condiciones, los defectos de apilamiento crecen durante la oxidacion, pero se re-
ducen en la nitridacion, llevan a concluir que, en estas particulares condiciones,
la oxidaciéon inyecta mayoritariamente s frente a la nitridacién, que lo hace con
las V's.

Como un ejemplo de las metodologias que se siguen para extraer los parame-
tros necesarios para la gestién de los modelos (Skarlatos et al., 1999)), la compa-
racion de las microfotografias TEM expuestas en la figura [7.11]| permiten estimar
cuantitativamente el nimero de Is capturado por los discos de dislocacion duran-
te una oxidacion seca, cosa que se hace al tener el cuenta el nimero de atomos
de silicio por unidad de drea que contienen dichos discos (Cristiano et al., 2000).
Los mencionados nimeros de Is en los discos pueden usarse, junto con el necesa-
rio modelizado (Skarlatos et al., 1999; Hu, 1981)) para estimar la supersaturacién
promedio de Is producida por la superficie durante la oxidacién seca.

Respecto a la formacion de siliciuros, ésta puede generar una supersaturacion
de Vs mantenida en el orden de 2 a 3, junto con un descenso de la concentracién
de I de cerca de 0.3 (Herner et al., 1998). Por tltimo, descubrimientos recientes
muestran que capas superficiales de boruros (Agarwall et al., 1999) generan una
supersaturacion de I del orden de 4.
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Figura 7.12: Esquema de la formacién, migracién y ruptura de un defecto puntual empa-
rejado (mecanismo kick-out).

Atomos de impurezas

(D 7.8.1

Hasta ahora nos hemos preocupado solo de la presencia (o ausencia) de d&tomos
de Silicio pero, ademas de los dopantes que de manera intencionada se introducen
en dicho material (B, P, As) es habitual la presencia de otras impurezas inde-
seadas, que estan siempre presentes hasta un cierto nivel incluso en procesos de
generaciéon muy depurados, como es el caso del C'y el O. Describiremos por tanto
ahora, de manera bastante concisa, las reacciones de estos otros atomos con los
defectos puntuales y sus fenémenos de agrupamiento y precipitacion.

Procesos de atrapamiento y reemplazo (kick-out)

La figura Fig. muestra una vision bastante general (Fahey et al., 1989;
Cowern and Rafferty, 2000) de la interaccién de un defecto puntual (I o V') con
otro tipo de atomo. En este ejemplo, un intersticial que se estaba moviendo en-
cuentra en su camino un atomo de boro en posicién substitucional, y se enlaza con
él formando un par I B que podria o no ser movil. Generalmente, estos defectos
puntuales emparejados, pueden ejecutar distintos mecanismos.

Por ejemplo, la difusién del boro, que ha sido objeto de una intensa investi-
gacion en estos ultimos anos, parece responder al esquema indicado maés arriba
(Cowern et al., 1990). Para el carbono y el oxigeno, que son generalmente las im-
purezas “de fondo” mas habituales, estudios tanto teéricos como experimentales
muestran que también capturan Is ( el carbono) y Vs (el oxigeno), modificando
por tanto las difusividades de dichas especies (Casali et al., 2001; |Stolk et al.,
1997), al constituir una “trampa” para ellas. Este tipo de fenémenos dificulta la
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adecuada prediccion y control de la difusion de los dopantes.

(D 7.8.2

Formacioén y precipitaciéon de impurezas

Modelo en la

sec. [§6.2)
pag. [143]
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Los mecanismos dados en la figura resultan ser insuficientes, bajo ciertas
circunstancias, para explicar las observaciones experimentales . Por ejemplo, se
sabe que los dopantes son eléctricamente inactivos a partir de un cierto nivel de
concentracion (Fahey et al., 1989) y también se ha demostrado que altas concen-
traciones de Is pueden llevar a desactivar eléctricamente una fraccién de los B
substitucionales, incluso cuando su concentracién estd por debajo de su solubi-
lidad (Stolk et al., 1995). Para explicar estos hechos ha sido necesario acudir a
la existencia de un fenémeno de “clustering” (Hu, 1973) del boro con intersticia-
les para formar I,,B,, (Pelaz et al., 1997). Asi mismo, la desactivacién eléctrica
puede deberse también a una precipitacién (Fahey et al., 1989)) de los dopantes.
Personalmente, nosotros creemos que, asi como se sugiere y comenta para los
clusters de AsV en (Fahey et al., 1989), los pequenos clusters del dopante “X”
con [s pueden resultar los embriones de precipitados Si.X y, de esta manera, los
fenémenos de formacién de clusters y precipitacion ocurririan a la vez, pero seria
uno u otro el fenémeno dominante segin las condiciones experimentales.

Procesamiento de dispositivos nanoscopicos

Hasta el momento, se ha expuesto uno por uno una variedad de posibles
fenémenos que tienen lugar durante el procesamiento del silicio. Algunos de ellos
son, por si mismos, lo suficientemente complejos como para resultar todo un reto
para su explicacién y posterior simulacion predictiva basada en la fisica inheren-
te a ellos. Pero nos vemos obligados a senalar que, la tecnologia de fabricacién
de dispositivos lleva en muchas ocasiones, como la que se intenta ilustrar en la
figura [7.13], a situaciones en la que mds de uno, por no decir todos, de estos pro-
cesos, suceden a la vez. El dibujo intenta representar un drenador y una fuente
(S/D) de tamanio 0,1 ym en un NMOSFET, durante un recocido. La implanta-
cién de arsénico genera una regién amorfa, que rapidamente cristaliza dejando en
su camino Unicamente las impurezas externas. En la interfaz amorfo-cristalina se
han formado una serie de clusters y defectos de tipo {311}, que en su disolucién
producen TED y clusters de impurezas con el boro presente en el canal del tran-
sistor. A su vez, la alta concentracién de As implantado induce dependencias de
la difusién con el nivel de Fermi y, por si pareciera poco, también es importante
tener en cuenta que, por las pequenas dimensiones del dispositivo involucrado, se
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S/D extension

Figura 7.13: Regién de simulacién de drenador y fuente para un transistor NMOSFET
durante un recocido.

requiere una simulacién en 2 o 3 dimensiones para poder extraer efectos realistas.
Finalmente, la naturaleza discreta de los dopantes y los defectos puntuales junto
con sus posibles estados de carga, puede introducir correlaciones en su distribu-
cion espacial, con lo que, todo esto, debera ser adecuadamente tenido en cuenta
y simulado, como veremos en el resto de esta serie de capitulos.
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Figura 8.1: En la técnica kMC no se incluyen los dtomos de la red, sino que tan sélo los
atomos pertenecientes a los defectos son tomados en cuenta.

Introduccién al funcionamiento de DADOS.

DADOS (Diffusion of Atomistic Defects, Object Oriented Simulator), es un
simulador atomistico tridimensional de difusion y defectos en silicio, basado en
la técnica de Monte Carlo cinético (kMC). La figura ilustra el concepto que
hay detréds de la aproximacién kMC: la imagen del principio (tomada de (Stolk
et al., 1997))) muestra una microfotografia de alta resolucién tomada mediante
TEM de un defecto {311} extenso que se encuentra embebido entre el cristal
de silicio. En MD se simularian todos los atomos de la red y de los defectos,
pero en KMC tinicamente se simularan los que pertenezcan a defectos puntuales
o extensos (representados como circulos sobre-impresos en la fotografia de la
figura (imagen del centro). Asi pues, en la muestra representada todos los
dtomos de la red se encontrarfan vibrando (con un periodo cercano a 107'3 s) y,
tinicamente de vez en cuando (por ejemplo cada 107s), alguno de los defectos
aislados (defectos puntuales), saltarian a una posicién vecina, donde podrian
quizas ser capturados por algin defecto extenso proximo. A intervalos de tiempo
atin m4s largo (por ejemplo, cada 1073s) emitirfa el defecto extenso algiin defecto
puntual.

Para simular esto DADOS no tiene en cuenta ningiin dtomo de la red (fondo
de la figura . Asi DADOS comenzaria a simular tiempos cercanos a 1079 s.
Ademaés, cuando los defectos puntuales, que se mueven muy deprisa, desaparez-
can, quedard sélo el defecto puntual extendido, con lo que los pasos de tiempo
podrian ser incrementados hasta 1073s.

Las particulas sencillas pueden moverse solas (defectos puntuales), o bien per-
tenecer a defectos extendidos (como un {311}. Cuando una particula se mueve
sola DADOS la denomina defecto puntual, poniendo dicha categoria en su etiqueta
de tipo de defecto. Los defectos puntuales propios del silicio, es decir, los inters-
ticiales y las vacantes, seran explicados a continuacién, en la seccién 8.2 dejando
la seccion para una explicacion del modelo usado para los dopantes que se
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muevan solos, o bien a través de mecanismos intersticiales o vacantes.

Por ultimo, los intersticiales, vacantes e impurezas pueden ser atrapados en
diferentes tipos de defectos extendidos. Los defectos extendidos de particulas
propias del silicio (aglomeraciones de Is o V's) van a ser tratados en la seccién ,
y los clusters que contengan también impurezas o dopantes estaréan en [8.6.2]

r 8.1.1

Unidades

Mas detalles

en sec. [A1.2]
pag. [325}

Las unidades usadas en el programa DADOS de forma habitual, y las que
también usaremos nosotros preferentemente, son:

Espacio Nandmetros (nm).
Tiempo Segundos (s).
Energia Electrén-voltio, (eV).

Difusividad (cm=2 s71)

Concentracién atomos por cm?.

Las unidades anteriores son las estandar utilizadas en simuladores de este
tipo, tanto atomisticos como de continuo, de tal manera que no parece que su
eleccion requiera de ninguna explicacion extra. No obstante, DADOS utiliza una
medida poco convencional para la frecuencia, que por otra parte es una magnitud
vital para el buen funcionamiento de un simulador de Monte Carlo cinético,
puesto que los diferentes eventos de la simulacién estaran programados segin su
frecuencia de actuacién. Un vistazo a la tabla [8.7], por ejemplo, nos haré ver que
los prefactores de emisién de un cluster y, por tanto, su frecuencia, se encuentra en
unidades de difusividad. Se escogio esta unidad por coherencia con los prefactores
de migracién, que estan en unidades de difusividad, para facilitar su comparaciéon
con calculos tedricos y experimentales, y poder poner asi todos los prefactores en
la misma unidad. Incluso asi, esta claro que se necesita pasar de estas unidades
de difusividad a frecuencia, cosa que DADOS hace para calcular los tiempos. Para
ello se usa la ley de Fick

on 0’n
. _ D=
ot 0x?
donde
1 A2
67

siendo A la distancia de salto media y 7 el tiempo medio consumido en uno de
estos saltos. Con esto, es facil observar que la conversion se hace con la ecuacién:

6D
Dt

14
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Particulas y defectos puntuales y extensos en DADOS

r 8.1.3

DADOS asigna cinco variables numéricas a cada una de las particulas. De
éstas, tres son utilizadas para almacenar las coordenadas x, y, v 2, y las otras
para representar el tipo de defecto y el tipo de particula.

El tipo de defecto es una etiqueta especial para conocer a qué tipo de es-
tructura especial o defecto extendido pertenece la particula. De esta forma, una
particula puede moverse sola (ser un defecto puntual) o estar en un hueco, en un
{311}, en un cluster de impurezas, etc.

Por ultimo el tipo de particula se etiqueta relacionada con lo que podriamos
llamar la especie quimica, aunque no de forma estricta. Asi pues, podremos tener
intersticiales, vacantes, boro, boro intersticial, carbono, etc. No esta soélo relacio-
nado con el nimero atémico, sino también con cierto tipo especial de configura-
cién, como boro substitucional, boro intersticial negativo o vacante doblemente
positiva.

Tratamiento del espacio en DADOS

DADOS, a la hora de manejar el espacio, supone que la celda de simulacion es
un paralelepipedo. Los ejes x, y v z del paralelepipedo se pasan al principio de la
simulacion y, una vez que el programa tiene las dimensiones del espacio a simular,
procede a dividir éste en pequenas cajas, de las que creard, como mucho, 20axbits
(ver figura[8.2)). Para ello intenta dividir los ejes (siempre en niimeros potencia de
dos, por razones de eficiencia) proporcionalmente a su tamano, para que asi los
ejes divididos en 2/ partes den un total de m, + m, + m, = maxbits cajas.

DADOS asume también que el eje x esta orientado hacia el fondo de la oblea,
dando la profundidad de ésta, de tal forma que la superficie de la oblea se en-
cuentra en x = 0 y su area resulta ser yz.

Para simular formas irregulares, DADOS asigna distintos tipos de material a
cada una de las pequenas cajas si bien, si estas cajas no fueran suficientemente pe-
quenas, esto podria dar lugar a una pérdida de precision al transformar una forma
continua e irregular en una sucesion de rectangulos. En el programa DADOS in-
cluido en el Simulador Atomistico de la Universidad de Valladolid (UVAS-DADOS)
se supone que todas las cajas cuyo centro esté a menos de 1.5nm de la superficie
son Si10,, tomandose en cualquier caso como minimo una fila de cajas de este
material. El resto pasa a ser Si cristalino.

Por tltimo, UVAS-DADOS va recopilando informacién para la proyeccion del
eje x segun avanza la simulacién, (perfiles de concentracién en profundidad), di-
vidiendo para ello el eje z en Ny lonchas (ver tabla. Si se desea incrementar
la resolucién de esta informacién siempre es posible incrementar este niimero, si
bien la memoria empleada depende también mucho tanto del parametro Ngice
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Figura 8.2: DADOS divide el espacio en pequefas cajas, dividiendo cada eje por un nimero
que es potencia de 2.

Simbolo  Nombre ddp Valor
maxbits BitsBoxes  18cajas
Nico HistoBits 6 tiras

Tabla 8.1: Opciones globales de DADOS para la regulacién del espacio.

como de maxbits.

> 8.1.4
( Distintos materiales en DADOS

Los siguientes tipos de materiales se encuentran definidos en DADOS:

Ambiente. No se trata estrictamente de un material, pero es la forma de referirse
a la ausencia de éste.

Silicio. Silicio cristalino o amorfo.
Oxido de silicio. Material tipo Si0s.
Nitruros de silicio.

DADOS implementa modelos de difusion, formacién de defectos, acumulacion
de danado y carga para el material silicio, y un modelo de difusiéon simple para
los otros tipos de material.

También, como ya se ha comentado, debido a la forma en que se trabaja
internamente, (con cajas rectangulares), y a que cada una de estas cajas sélo
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Forma original Intercara Si/Siw

St

Figura 8.3: Al tomarse el tipo de material en pequefias cajas rectangulares individuales,
las intercaras entre los materiales pueden presentar una estructura escalonada.

puede contener un dnico tipo de material, las intercaras (de las cuales hablaremos
en la seccién [8.7)) pueden presentar un aspecto cuadriculado o escalonado que, en
la mayoria de los casos, no deberia representar ningin problema especial. (Ver

figura .

Gestion del tiempo en DADOS

La forma de medir el paso del tiempo es una tarea bastante compleja en el si-
mulador DADOS, debido a la posible presencia de multitud de particulas saltando
con distintas frecuencias, intercaras, superficies y defectos extendidos emitiendo
particulas de vez en cuando, asi como otros fenémenos, como eventos de recrista-
lizacién, también con sus tiempos caracteristicos, todo ello funcionando a la vez.
Para gestionar esta ingente cantidad de procesos paralelos DADOS organiza éstos
en dos categorias especiales, a las que se ha denominado rates y timers.

Los timers se usan para los eventos de los cuales se conoce con antelacion
cuando van a suceder, en principio independientemente de que sucedan otros
fenomenos, y por tanto se recuerdan de forma parecida a como se programaria
la alarma de un reloj. Por ejemplo, se utilizan timers para las emisiones desde la
superficie y los eventos de recristalizacion.

En cuanto a las rates estas estan mas relacionadas con todos los saltos y
emisiones de particulas por parte de defectos. Se podria razonar que la emisién de
un intersticial por parte de un cluster, por ejemplo, también puede ser programado
como un timer, razonamiento que es cierto, pero en principio cada vez que el
cluster atrapara un nuevo I habria que cambiar dicho timer, lo cual no seria
eficiente, siendo mejor esta segunda aproximacion. Las rates estan relacionadas
directamente con las frecuencias de los eventos de migracion, emision, etc. y son
representadas internamente por medio de un numero entero, lo que afecta a su
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Nombre Valor

Atmin le-13s
NParticles,,x 1le+10

Viax le+13 Hz

K, int 3.40282e+15
Vmin 2.93874e-16 Hz

Tabla 8.2: Valores internos de DADOS para las frecuencias minimas y maximas.

precisién, concretamente a los valores maximos y minimos permitidos para la
frecuencia.

En DADOS, el periodo mas corto con el que algo puede suceder es denominado
At in, siendo un valor fijo que el usuario no puede, en principio, cambiar, pero que
estd programado para ser mas que suficiente para representar cualquier fenémeno
fisico. En consecuencia, la frecuencia mas alta posible sera

1
Vmax = Atmin .

A su vez se permite que un numero maximo de, como mucho, NParticles.x
particulas tengan esta frecuencia maxima (un nimero mayor podria dar pro-
blemas de redondeo). Estas cantidades se encuentran expuestas en la tabla [8.2]
También, puesto que DADOS almacena las frecuencias como enteros, concreta-
mente de 128 bits, es posible mantener un factor de conversion entre frecuencias
y enteros K, iy gracias la siguiente ecuacion:

2128 —  pax X Kyt NParticles .
——

Maéxima frecuencia interna

Con todo lo anterior se puede ver que la frecuencia minima posible sera 1 en esta
representacién interna, luego

1

Vmin = )
Kl/—»int

valor que también estd expuesto en la tabla [8.2]

Todo lo anterior hace que un componente central para un simulador kMC
como DADOS sea un algoritmo que vaya seleccionando secuencialmente un evento
al azar de acuerdo con su frecuencia respectiva. La figura |8.4] ilustrar un posible
mecanismo de seleccién para la configuraciéon mostrada en la figura que con-
sistia en 3 vacantes (V), 2 intersticiales (I) y 1 defecto {311}. Podemos suponer,
a modo de ejemplo, que las frecuencias de salto para el I y la V sean 1000s~! y
100s™! respectivamente, y que la frecuencia de emisién para el {311} sea 10s71.
Con esto, si quisiéramos simular 1s necesitariamos simular un total de 3210 even-
tos diferentes, de los cuales es facil ver que la probabilidad de tomar el de una V'
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rand

(|) 3(|)oo 32|00 32|1o
| | | |

Saltos de 1
Emision {311}

Saltos de V

Figura 8.4: Un algoritmo que selecciona un evento de manera aleatoria, pero de acuerdo
a la frecuencia con que cada uno de ellos debe suceder, dependiendo de su configuracién
atomistica instantanea.

deberia ser 3000/3210, para un / 200/3210 y por ltimo para el {311} serfa de
10/3210. Con esto podriamos escoger un numero aleatorio entre 0 y 3210 y ver
qué evento es elegido entre todos. En el caso concreto de la figura [8.4] se habria
seleccionado el salto de un 7, y ain tocaria escoger a cudl de los dos s aplicar el
salto mediante el uso de otro nimero aleatorio.

Defectos puntuales [ y V

r 8.2.1

Los distintos eventos que un defecto puntual puede realizar estan representa-
dos en la figura[8.5] En principio, éstos pueden saltar (proceso de migracion), y al
moverse pueden ser capturados por otras particulas (bien otros defectos puntuales
o defectos extendidos).

Migracion

La difusiéon de intersticiales y vacantes esta producido por un proceso de
migracion. DADOS simula la migracion de los defectos puntuales cambiando sus
coordenadas una distancia A fija en uno de los tres ejes con la frecuencia apropiada
para cada defecto. Esta distancia se corresponde con la distancia de segundos
vecinos, y la frecuencia se calcula de acuerdo al prefactor y energia de difusividad:

En,
D= Dm,() X exp <—kj_T) R (8].)
B

donde D,, es el prefactor de migracion y F,, su energia. Estos valores se pa-
san como parametros al programa DADOS, encontrandose los valores utilizados
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Particula .
Tipo: Intersticial

Defecto: PointDefect .
Coords: x1, y1, z1. Particula
Tipo: Vacancy

Defecto: PointDefe
Coords: x2, y2, z2.

y Migraciones
posibles

\ <
Salto & O -1

X Recomblnacién 1+V

Celda de simulacion X

Figura 8.5: Un defecto puntual tiene tres coordinadas, junto con dos niimeros para espe-
cificar el tipo de particula y defecto. Se mueve una distancia A en direcciones ortogonales y
puede interaccionar con otras particulas siempre que se encuentre en su radio de captura.

Simbolo  Nombre ddp Valor

Dyo(I) Dm_I 0.005cm™2s!
E,(I) Em_I leV

Dyo(V) Dm_V 0.001 cm 257!
E,(V) Em_V 0.4eV

Tabla 8.3: Parametros para los intersticiales y vacantes, tomados del fichero de parametros
de DADOS.

actualmente en la tabla 8.3l

Como ya se ha comentado, DADOS modifica las coordenadas de las particulas
unicamente en alguno de los tres ejes ortogonales, permitiéndose por tanto un
total de 6 saltos diferentes (+z,+y, +z). Esta aproximacién permite al c6digo
ser bastante rapido, sin eliminar nada esencial del proceso de difusion.

Interacciones

Siempre que una particula se encuentre en las cercanias de otra (y dentro
de su radio de captura) es posible una interaccién entre ambas. Para que esta
interacciéon se permita DADOS establece los siguientes criterios:

= En primer lugar la interaccion tiene que estar permitida en el c6digo mismo
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Tabla 8.4: Interacciones permitidas y prohibidas. Se listan todas las especies y cargas. (i)

(programada). Por ejemplo, la interaccién boro substitucional (B) mas un
intersticial (/) estd permitida, pero no asi B més vacante.

= En segundo lugar hay que tener en cuenta los aspectos energéticos de la
interaccion.

= Por ultimo, hay que tener en cuenta los estados de carga, que prohiben las
interacciones entre particulas con la misma carga (+,+) o (—, —).

Las interacciones entre particulas (primer aspecto), como hemos adelantado
va, se encuentran fijas en el cédigo, no son un parametro. Las tablas[8.4] y
muestran cuales son las interacciones permitidas y las que no.

Una vez que el primer aspecto de la interaccién se cumple, es decir, que el
c6édigo permite interaccionar las particulas, hay que tener en cuenta los aspectos
energéticos:

= En principio DADOS siempre va a permitir energéticamente la interaccion
entre dos defectos puntuales (particulas solas). Ahora bien, en los casos en
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Tabla 8.5: Interacciones permitidas y prohibidas. (ii)
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Tabla 8.6: Interacciones permitidas y prohibidas. (iii)
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los que dicha reaccién sea poco favorable, es muy probable que en poco tiem-
po un nuevo evento disocie las particulas volviendo a emitir las particulas
originales (ver seccion [8.6.1)).

= Cuando un defecto puntual interacciona con un defecto extenso, éste puede
rechazar la interaccién segin cudl sea la energia de formacién del defecto
con la nueva particuldl]

Cuando la particula salta cerca de la superficie o una intercara, es posible
también que se interaccione con ella, tal y como se explica en la seccién

Asi pues, las particulas méviles (como Is, Vs y dopantes méviles, explicados
en la seccion son extraordinariamente importantes puesto que a través de
ellas se establecen todas las interacciones. Los defectos extendidos, al no moverse,
tienen un papel mas pasivo, puesto que su crecimiento y reacciones se producen
cuando les llega una de estas particulas.

Defectos extendidos de Is y Vs

Teoria en la

sec. [7-5]
pag.

r 8.3.1

Un defecto extendido es aquél que abarca mas de una particula. Los defectos
extendidos no migran, pero interaccionan con las particulas méviles que llegan
hasta ellos, y también pueden emitir particulas. Las particulas que pertenecen a
un determinado defecto extendido presentan en su etiqueta de tipo de defecto el
tipo de defecto en el que se encuentran.

Como los defectos extendidos se construyen a partir de aglomerados de distin-
tas particulas es posible situar éstas de tal manera que representen el defecto de
forma precisa, lo cual también influye en la variacion del volumen de captura del
defecto extenso con su tamano que, de esta manera, surge de manera natural —en
una primera aproximacion— por la propia representacion de éste. En general, el
volumen de captura para los defectos extendidos de DADOS es la superposicién de
las regiones de captura de cada una de las particulas que constituyen el defecto,
aproximacion que, si bien no es totalmente precisa, si que sigue bastante de cerca
el crecimiento y disminucion del defecto extendido y la consiguiente evolucién de
la seccion de captura.

Pequenos clusters de I y V

Teoria en la

sec. [7.5.4]
pAg.

En DADOS hay un tipo de cluster pequeno para Is y otro para V's. Estos

IPara més detalles se puede consultar el defecto concreto.
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./\a . Emision

Crecimiento . ‘ (“.
o
o0
Cluster

Recombinacion

Proyeccién 2D

Figura 8.6: Los clusters son conglomerados desordenados de particulas I o V. Pueden
crecer atrapando particulas, o bien disolverse por emisiéon o recombinacién.

Figura 8.7: Pequefios clusters de intersticiales y vacantes simulados con DADOS.

pequenos clusters tienen modelizada la forma y los procesos de captura, emision y
recombinacién representados en la figura[8.6] Todas las particulas que pertenecen
a este tipo de cluster (que s6lo pueden ser Is para los clusters de I, o V's para los

de V) presentan la etiqueta “Cluster”. Teorfa en la
Dado que los clusters de Is y Vs estan modelizados de la misma manera, y sec. [T5.1}
unicamente cambia el tipo de particula y sus parametros respectivos, nos vamos pag.

a centrar en el cluster de I para las siguientes explicaciones.

Forma

Los pequenos clusters de Is o Vs no presentan ninguna forma especial o, lo
que es lo mismo, DADOS no los reordena, sino que se van quedando con la forma
de las particulas que van llegando, que se limitan a adherirse al cluster formado.

Esto supone que la forma de los pequenos clusters va a ser irregular e im-
predecible, puesto que depende de como le vayan llegando las particulas en su
movimiento aleatorio, como se representa en la figura [8.7
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Por 1ultimo, cuando un cluster crece lo suficiente, DADOS lo transforma en un
{311} (como se expone en la seccién|8.3.2) cuando es de Is y en un void (ver|8.3.4))
cuando es de Vs. Los pardmetros de transicion de unos a otros son Cluster —

{311} (tabla y Cluster — Void (tabla [8.10) para Is y Vs respectivamente.

Captura

Cuando algtin I o V se sitia a una distancia menor que el radio de captura de
cualquiera de las particulas integrantes de un cluster, éste puede interaccionar con
ella. Si la particula tuviera més de un cluster o particula con la que interaccionar
(imaginemos que entra en una regién muy poblada), se selecciona una interaccién
al azar entre las posibles.

Si un cluster de I interacciona con un I (o V con V) siempre se atrapa la
particula, se anade ésta a la lista de particulas que gestiona el cluster, se le
informa a la nueva particula de quien la gestiona ahora y, consecuentemente,
el cluster crece. Un cluster atrapara una particula siempre, incluso aunque su
energia de ligadura sea muy pequena. En este tultimo caso la probabilidad de
re-emision seria bastante grande, y por tanto el cluster se desharia pronto de la
recién llegada particula.

Emision

La siguiente ecuacion ofrece la frecuencia de emisiéon que DADOS asigna a cada
cluster de la simulacién, dependiendo de su tamano:

Eq4
Vemission — V0,emission X €XP <_ kd;) . (82)
B

el prefactor 1y emission también depende del tamaifio del cluster (de manera lineal en
el modelo actual) y Eqiss = Ep(1,) + En(I) es la energia necesaria para romper un
cluster de tamano n y emitir una particula, donde Ej, y E,, son, respectivamente,
las energfas de enlace y migracién de un I (o V' segin el caso, ver figura [8.8)).

Los valores para las energias de enlace segin el tamano del cluster, E(1,),
se especifican una por una como parametros aunque también se pueden calcular
con unos pocos parametros extra a partir de la siguiente ecuacion:

(n*) = (n-1)°
20 -1

Ey(1,) = By, — (Eb — Ebg) (8.3)
donde E}, j, seria la energia de enlace para un cluster de tamano infinito, £}, g para
el cluster més pequeno posible y a es un exponente, que normalmente se sitia
ena=2/30a=3/4. La figura muestra los valores concretos que hay en el
fichero de parametros del programa para los clusters de I, junto con los valores
que saldrfan tras la aplicacién de la ecuacién .3 La figura hace lo mismo
con las vacantes.
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E(n-1) + E(1
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Figura 8.8: Energia necesaria para emitir una particula desde un cluster de tamafio n.

Energias de enlace de clusters de intersticiales
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Figura 8.9: Valores concretos y continuos de las energias de enlace para clusters de in-
tersticiales.
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Figura 8.10: Valores concretos y continuos de las energias de enlace para clusters de
vacantes.
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Simbolo  Nombre ddp Valor
Ey,s(I) Eb_SmallestCluster 4.42633¢V
Ey(I) Eb_LargeCluster 4.42633 eV
a(l) exponent_Cluster 0.9
Ey, (V) Eb_SmallestCluster 4.42633¢V
E, (V) Eb_LargeCluster 4.42633 eV
a(V) exponent_Cluster 0.6667

Tabla 8.7: Valores de los pardmetros utilizados en los clusters de Is y Vs.

Los parametros relacionados con los modelos de clusters de [ y V usados en
DADOS estdn expuestos en la tabla 8.7

Recombinaciéon

Cada vez que una vacante interacciona con un cluster de intersticiales (o al
revés) se produce un fenémeno de recombinacién en el cual, simplemente, se
aniquila el par involucrado y por tanto se disminuye el tamano del cluster en
una unidad. Por ltimo, cuando sélo quedan dos particulas en un cluster y una
de ellas es recombinada o emitida, el cluster se disuelve liberando la particula
que queda como defecto puntual. En principio no hay ninguna energia asociada
a estos procesos de recombinacion, siendo por tanto automaéaticos.

Defectos {311}

Teoria en la

sec. [7.5.2]
pég.

Los defectos tipo {311} son cadenas de intersticiales que se extienden en un
plano {311} hacia una direccién < 110 >. DADOS modeliza los {311} de la forma
que puede apreciarse en la figura Los {311} pueden emitir y atrapar Is,
asi como recombinarse con V. Su forma es especificamente creada para corres-
ponderse con la que puede verse experimentalmente por microscopia.

Forma

DADOS reordena los intersticiales que conforman un {311} como columnas de
intersticiales, con los pardmetros cristalograficos derivados por (Takeda, 1991)).
Internamente DADOS representa los {311} como una lista de particulas con dos
finales, y va asignando a los nuevas particulas que van llegando posiciones de
acuerdo a los pardmetros cristalograficos antes citados (ver figura .

Los {311}s pueden crecer hasta tamanos significativamente grandes, y hay
algunos trabajos (Liu, 1996 en los que se apunta a una pequena variacion de
geometria del {311} con el tamano (incremento de la anchura, o nimero de filas),
que afectaria al radio de captura. Estas variaciones también estan simuladas por
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Proyeccién 2D

Emision

l ' Cre01m1ento N

Recombinacién

Figura 8.11: Los defectos de tipo {311} son cadenas de intersticiales orientadas. Estos
defectos pueden atrapar y emitir I asi como recombinarse con vacantes.

Figura 8.12: {311}s extraidos de una simulacién de DADOS. También hay presentes dos

pequefios bucles de dislocacién. Las esferas rojas son intersticiales de Si, las amarillas atomos
de As.
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Figura 8.13: La anchura de un {311} cambia con el tamafio.

DADOS, cambiando asi la forma del {311} cuando se alcanzan ciertos valores
criticos, tal como se representa en el esquema [8.13, Concretamente la relacién
experimental entre la longitud de un {311} y su anchura es

W~ 4/0,5nm x L,

donde W y L son proporcionales al nimero de columnas y filas, respectivamente:

22
W Y2k (V= 1), L= - % (N — 1),

1 V2

Respecto al ntimero de filas, N,.s, se escoge de forma que siga las expresiones

anteriores. Para evitar cambios innecesarios (yendo adelante y atras sucesiva-

mente si se traspasan las fronteras entre tamanos al emitir y volver a coger una
particula) se establece una pequena histéresis en este proceso.

Por dltimo, cuando un {311} crece lo suficiente, sufre una transformacién en

bucle de dislocacion, de los cuales se habla en la seccion [8.3.3] El valor de la
transicién (Nop) se calcula de acuerdo a la siguiente férmula

E{Sll}%loop )

Nloop = NO,loop X exp ( ]{?BT

donde los parametros involucrados en la formula se encuentran en la tabla [8.8|
Cuando este valor vale menos que el tamano para el cual la energia de formacion
de los {311}s y los bucles de dislocacién coinciden, se aumenta hasta dicho valor.

Captura

Los {311}s capturan todos los intersticiales que se encuentren dentro de su
radio de captura, y los incorporan al defecto y por tanto a su lista de atomos
gestionados. De esta manera, cuando un / en su movimiento colisiona con un
{311} éste toma la particula y la incorpora a uno de los dos finales del {311},
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Simbolo Nombre ddp Valor
Cluster — {311} MIN311SIZE 33 atomos
No.joop size0_311toDLoop 1.64atomos
E3113—100p E311toDLoop 0.6eV

Tabla 8.8: Valores de pardmetros para los defectos{311}.

aquél que esté mas cerca de donde estuviera la particula original. Cuando esto
no es posible (como por ejemplo si un extremo esté tocando el borde de la caja
de simulacién) se anade al otro borde y, si esto tampoco fuera posible (un caso
mé&s que improbable) se rechaza la interaccién.

Emision

La frecuencia de emisién de intersticiales desde un {311} se calcula exacta-
mente igual que para los clusters de I, cuya descripcién se encuentra en [8.3.1]
Para preservar la reversibilidad microscépica se toma una particula al azar de uno
de los dos finales, pero se emite desde cualquier punto posible de la superficie del

{311}.

Recombinacion

Los {311}s recombinan vacantes. Cuando una V', durante su migracién, pasa
dentro del radio de captura de un {311}, se aniquila el I del final del {311} que
mas cerca esté de la vacante original. Una vez que, bien por aniquilaciéon o bien
por emisién, el {311} pasa el limite inferior de tamafo, es convertido en cluster
de Is, si bien no se modifica la forma en esta transformacién. Esto podria afectar
ligeramente al radio de captura, pero dado que estamos hablando de tamanos
pequenos no seria un cambio drastico y, por otra parte, no se sabe si hay un
cambio de forma o no durante la disolucién de los {311}.

Bucles de dislocacion

Los bucles de dislocacion son defectos bidimensionales que reposan en un
plano {111}. Se dividen a su vez en imperfectos o “faulted” (FDL) y perfectos
(PDL), si bien estos tltimos atin no han sido implementados en DADOS. Los FDL
presentan el aspecto de discos de intersticiales, tal y como puede verse en la
figura |8.15]

Los diferentes procesos que puede realizar una dislocacion se limitan al cre-
cimiento por captura de nuevos Is y a su disolucion, por emisién de éstos o
recombinacién con Vs (ver figura [8.14).
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Bucle de dls]ocacwn . ‘

. *. Crecimiento
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/ Proyeccién 2D

Emisién

Figura 8.14: Los bucles de dislocacién son discos planos de intersticiales. Crecen atrapando
nuevos Is y se disuelven a través de la emisién de dichos Is o recombidndose con V's.

Forma

La forma de un bucle de dislocacién se calcula para formar un circulo en una
orientacién {111} (o equivalente, es decir, {111}, {-1,1,1}, {1,-1,1} y {1,1,-1}).
Dicha orientacion equivalente es escogida al azar, viéndose algunos ejemplos en la
figura |8.15, Una vez que se conocen todas las posiciones posibles para particulas
en un disco con la orientacién adecuada, se almacenan éstas en un array, el cual
es indexado siguiendo una espiral dentro del circulo, es decir, el primer elemento
serfa el centro y a continuacion se van poniendo los atomos segin lo alejados que
estén de éste. Posteriormente, el crecimiento o decrecimiento de la dislocacién
sera facilmente manejable al limitarse a anadir o borrar un dtomo del final de la
lista.

Captura

Las dislocaciones capturan todos los I's que se encuentran dentro de su radio de
captura, y lo incorporan a su estructura anadiéndolos al final de su lista de dtomos
constituyentes. Una vez capturado se sitia al atomo en la posicién adecuada
(segun el indice que ocupe en la lista, como se ha explicado anteriormente), y
se pone la etiqueta de “DLoop” en el atomo capturado para indicar que ahora
pertenece a un bucle de dislocacion.

Emision

La frecuencia de emisién de intersticiales desde una dislocacién responde a la
siguiente ecuacion:

Eb,loop(”) + Em([)
LEDY

Vemission = V0,emission X €XP (_
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Figura 8.15: Bucles de dislocacién en una simulacién de DADOS, junto con algunos {311}
que también pueden verse en la imagen. Las esferas rojas son I y las amarillas As.

donde vy emission €5 €l prefactor, que depende linealmente con el tamano del bucle
de dislocacién, y Ejo0p €s la energia de enlace de una dislocacién de tamano n.
A su vez el valor de Ej00p(n) se calcula como

Eytoop(n) = Ef(I) + EYP(n — 1) — EY(n),

y para calcular la energfa de formacién se sigue la referencia (Cristiano et al.,|

2000):

2

8an
E}oop(n) — WRfmﬂ + ﬁ X Ry X log ( b ) —nEy(I),

donde R,,,,, = \/n/(7di11). 7, pt, v y b son pardmetros (expuestos en la tabla,
a es el pardmetro de red del silicio y dj11 la densidad atémica en un plano {111}).

Algunos valores de energia, tomados de la referencia (Colombeau et al., 2001)),
se encuentran representados en la figura [7.5] y los valores calculados por DADOS
para E})OOP a partir de las ecuaciones anteriores y los parametros de la tabla ,
estan mostrados en la figura [8.16]

Recombinacién

Los bucles de dislocacién recombinan Vs destruyendo el tdltimo I que fue
atrapado, y disminuyendo el tamano de la dislocacién en uno, como es natural,
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Simbolo Nombre ddp  Valor

y gamma 0.4375
o mu A72
v nu 0.3
b burgVectMod 0.3135

Tabla 8.9: Parametros para los bucles de dislocacién. (Cristiano et al., 2000)).

Energias de enlace de bucles de dislocacion

3.3 T T T T T T T T
3.2 -
3.1 r b
3 - .
29 r b
28 b
2.7 b
26 b
25 b
Z.g i 1 1 1 1 1 1 EbI 1 |
50 100 150 200 250 300 350 400 450 500

Tamarfo

Energia de enlace Ey, (eV)

Figura 8.16: Energias de enlace de I a una dislocacién, en funcién de su tamafio.
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Figura 8.17: Los voids son aglomeraciones con forma esferoidal de vacantes. Pueden

atrapar y emitir Vs, y recombinarse con Is.

hasta que quede completamente disuelto (cosa que supone tiempos de recocido
muy largos).

Void

Llamamos void a una acumulacién de vacantes con forma esférica que crea un
hueco vacio dentro del silicio. Las reacciones permitidas para los voids, especifica-
das en la figura [8.17] consisten en su crecimiento, mediante la captura de nuevas
vacantes, y su disminucion, mediante la emisién de vacantes y recombinacion de
las vacantes con Is.

Forma

Cuando los pequenos clusters de vacantes superan un cierto tamano, DADOS
los convierte en voids, para lo cual los cambia de forma. Esto se requiere para
mantener la adecuada proporcién de volumen /superficie a medida que el cluster
va creciendo y, para tamano grandes, se adopta una forma esferoidal, ocupando
el mismo volumen que tendrian n dtomos de red. Este proceso se implementa de
la siguiente forma: al principio de la simulacion se generan m posiciones al azar
dentro de un volumen ciibico en el que caben m atomos de silicio. A continuacién
se van almacenando las posiciones asi generadas en un array, indexando éste
segun la distancia de cada posicion al centro del cubo. Esta lista de posiciones es
usada mas tarde, durante la simulacién, como una plantilla que sirva durante el
crecimiento de los voids, asegurandose que en todo momento la densidad de un
void sea la adecuada.
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Simbolo Nombre ddp Valor
Cluster — Void MINVoidsSIZE 27 dtomos
MAXVOIDSDIAMnm 5nm

Tabla 8.10: Valores utilizados en los pardmetros de un void.

Captura

Los voids capturan vacantes, que son las responsables de su crecimiento. En
principio su captura estd permitida siempre, y se regula la estabilidad del void
mediante la re-emision de V's capturadas.

Emision

La frecuencia de emisiéon de una V' desde un void se calcula con la siguiente
ecuacion:

Bvoia(n) + B (1 )> | (8.5)

kT

Vemission = V0,emission X €XP <_

en donde el prefactor vy emission 110 €s linear al volumen del void (linear a su vez
con el tamano n), sino con la superficie de éste. Ejvoia(n) es la energia de enlace
de una nueva vacante al void, tomadas en principio de la referencia (Bongiorno
and Colombo, 1998)), y que se pueden ver representadas en la figura . A su
vez, los valores utilizados para los voids se encuentra indicados en la tabla [8.10]

Recombinacién

Los voids atrapan y recombinan los intersticiales que se encuentran dentro de
su radio de captura. Una vez que todas las vacantes de un void, excepto una,
han sido recombinadas o emitidas, el void se disuelve, liberando la vacante como
defecto puntual.

Acumulacion de danado

Durante la implantacién de impurezas (generalmente a temperatura ambiente
o bastante baja) apenas existe difusién debido a que los intersticiales y vacantes
introducidos por la implantacion generan regiones de danado donde se acumulan
estas particulas de forma desordenada. A medida que la implantacion continua,
y dependiendo también de la temperatura, puede ser que los Is y Vs se vayan
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recombinando y las regiones de danado comiencen a desaparecer, puede que crez-
can o incluso, pueden crecer tan masivamente que den lugar a regiones enteras
amorfas.

En el modelo de acumulacién de danado es importante el concepto de recocido
dinamico, que se puede explicar como el proceso de recombinacion que puede irse
produciendo durante la propia implantacién de la muestra. En principio el efecto
del recocido dinamico sera mas importante cuanto mayor sea la temperatura y
mas tiempo pase durante la implantaciéon (menor velocidad de implantacién). En
el caso de DADOS el tiempo de recocido dindmico sucede entre cascada y cascada,
es decir, cada cascada es insertada en un tiempo cero y, posteriormente, se hace un
pequeno recocido a la temperatura indicada para la implantacion, cuya duracién
dependera de la relacién entre la dosis y la velocidad de la dosis pedida.

Pockets amorfos

En DADOS hemos modelizado las regiones de danado anteriormente mencio-
nadas por medio de pockets amorfos (). Estos pockets amorfos, de los cuales
puede verse una representacion esquematica en la figura |8.18| atrapan todo tipo
de particulas (tanto I's como V's e impurezas), previniendo asi su difusién. Crecen
atrapando Is y Vs (como hemos comentado atrapan también impurezas, aunque
estas no influyen en el tamano del pocket, que es considerado como el niimero
de pares IV que contiene), y decrecen con sucesivos eventos de recombinacién
que recombinan uno de los Is con una de las Vs constituyentes, hasta que se
agotan los Is o Vs y desaparecen, liberando los Vs o Is desparejados que quedan
en forma de clusters, e incorporando las impurezas a los clusters, cuando esto es
posible, o liberandolas como defectos solitarios.

Hay que precisar que un pocket amorfo no es una region amorfa. Un pocket
amorfo es una aglomeracion de particulas desordenadas en una regiéon de Si cris-
talina y inicamente cuando esta aglomeracion alcanza un nivel determinado pasa
la region entera a considerarse como amorfa. As{ pues un pocket no es una zona
amorfa, sélo es el (posible) precursor de ésta.

Forma

Los pocket amorfos, al igual que los clusters pequenos, presentan una forma
irregular, creada por la adhesion de las diferentes particulas segin van llegando.
En la figura|8.19 se muestra el aspecto de algunos de estos pockets, que han sido
creados a partir de una cascada de implantacion.

Crecimiento

Como ya hemos adelantado, los pockets amorfos capturan cualquier tipo de
defecto mévil que se sittie en su radio de captura, es decir, tanto defectos puntuales
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Proyeccién 2D

Crecimiento ‘ . ‘

\/\ /‘\\

. /

Crecimiento

{\\ . ’ . . Recomb1nac10n interna

Pocket Amorfo

Figura 8.18: Los pockets amorfos son aglomeraciones desordenadas de particulas con una
cierta barrera (generalmente baja) para su recombinacién. Crecen con la captura de Is'y
V's y disminuyen recombinando pares IV

Figura 8.19: Pockets amorfos creados en una simulacién de DADOS después de implantar
una cascada de arsénico. Esferas rojas: Intersticiales. Verdes: Vacantes. Amarillas: Arsénico.
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(I, V') como dopantes méviles (B;, As;, Asy ...). Para los defectos puntuales I y
V' el pocket amorfo transforma estos defectos moviles en particulas inmoviles y
las sitiia en sus arrays. Para los dopantes separa la contribucién I o V' del dopante
(por ejemplo, As; o Asy) y almacena los Is o V's por un lado y el dopante por
otro, si bien no cambia sus coordenadas en el espacio. Como se tratara también
en el apartado [8.4.2] cuando la concentracién de defectos puntuales supera cierto
umbral, el pocket amorfo elimina los I's y V's que van llegando a él (no almacena
sus coordenadas) y se limita a llevar un recuento de cudntos eran, teniendo de
esta forma unas particulas visibles, con efectos de visualizacién y para mantener
la seccion de captura, y otras ocultas para poder asi ahorrar memoria y simular
tamanos grandes.

Recombinacién interna

Los pocket amorfos no emiten particulas. En su lugar tienen programado un
evento de recombinacién con el cual pueden eliminar uno de sus pares I'V de cada
vez. El I y la V' a ser eliminados son elegidos de manera aleatoria, y por tanto
pueden encontrarse o no espacialmente cerca uno de otro. Si el pocket amorfo
tiene particulas ocultas se limita a ir decrementando el contador de éstas, si no
borra de la memoria y de la simulacién la particula.

La frecuencia de recombinacién depende del tamano del pocket amorfo, el
cual es definido como el nimero de pares I'V que contiene. Dicha frecuencia se
calcula como:

Vrecomb = Y0,recomb X n® x €Xp <_EALOC(H)) ) (86)
kgT
donde 1 yecomb €5 un prefactor constante, a es un pardmetro para el exponente y
Eampoc(n) es la energia de recombinaciéon de un par IV en funcién del nimero
de pares n del pocket amorfo. Estas energias se pueden especificar una por una,
o bien calcularse, de una forma similar a la de los clusters (ver seccién con
la siguiente ecuacion:

(n+1)* —n®
20 —1

donde hay dos parametros mas, la energia para recombinar un par en un pocket
muy grande, que se denomina Faypoc,z, y la necesaria para recombinar un par
IV si s6lo hubiera uno, Fampoc,s- La figura muestra los valores que se tienen
para estas energias cuando se usa la ecuacion junto con los valores expuestos
en la tabla R.I1l

EAmPoc(n) = EAmPoc,L - (EAmPoc,L - EAmPOC,S)a (87)

Interaccién con impurezas

Ya hemos explicado que los pockets amorfos pueden también interaccionar
con impurezas, limitandose en ese caso a almacenar éstas sin que intervengan
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Simbolo Nombre ddp Valor
Do recomb DOAmorphousPocket le-05cm—2s7!
EAmpoc,s EAmorphousPocketSmall 0.5eV
EAmpoc, L. EAmorphousPocketLarge 1.7e¢V
a ExponentAmorphousPocket (.85
EAmPocrecomp EAmorphousPocket 0.9eV

Tabla 8.11: Valores definidos para los pockets amorfos.

Energias de enlace de los pockets amorfos

S
L/-Q 1 | +++f“’*‘*++++t
At

[} 0.9 P ;;Q#;;*‘F’Eff* ,,,,,,,,,,,,,,,,,, i
g o8 o ]
E . +—+'++'+'+++

T |
e 0.7
s 067 Discretos ——— 1
® 05 ¢ Valores continuos i
2 Barrera de disolucién -
L 0.4 1 L L L 1 1 1 I

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
Tamano

Figura 8.20: Energia de recombinacién de un par IV dentro de un pocket amorfo, en
funcién del tamano, ver texto.
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. . Disolucion .

Cluster de impurezas  + [ Cluster

Pocket Amorfo

Figura 8.21: Una vez que no es posible recombinar mds pares IV, el pocket amorfo se
disuelve y forma pequefios clusters.

para nada méas. Asi pues, una impureza no aumenta el tamafno del cluster y, por
tanto, no altera la frecuencia de recombinaciéon. Cuando la impureza se mueve
acompanada de un I o V, el pocket captura también dicha particula, que es
incorporada a él como si fuera un I o V normal, y por tanto este si que influird en
posteriores calculos del tamano.

Disolucién

Una vez que todos los pares IV de un pocket amorfo se han recombinado, el
pocket amorfo espera a un nuevo evento para disolverse completamente y liberar
todas las particulas desemparejadas que le queden, junto con las impurezas que
capturd. La frecuencia con que se calculan dichos eventos se corresponde con:

EAmPoc,recomb )
’

o (8.8)

Vdissolution — Y0,recomb X €XP <_
donde EAmpocrecomp €S la energia involucrada en el proceso final de disolucién,
que podria ser diferente de las de recombinacién.

En el proceso final de disolucién, el pocket amorfo intenta construir clusters
de impurezas (ver seccién con los defectos puntuales que tenga disponibles,
como se intenta representar en la figura [8.21 Si le siguen sobrando Is o Vs
los libera como clusters pequenos, de los cuales el tamano inicial puede resultar
critico. Para una descripcion mas detallada de los tamanos utilizados en esta
disolucién se remite al lector a la descripcion de cada particula expuesta en el
capitulo [9]

Modelo de amorfizacion

El proceso de amorfizacién, al contrario que los defectos extensos que hemos
ido considerando hasta ahora, es una forma masiva de desorden de red y, como
tal, no es candidato de un modelo atomistico detallado. Pese a ello, ha sido
incorporado dentro de DADOS de la forma que a continuacion se va a exponer.
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to

Amorfizacion
56778776554
45668677543

a-C

Figura 8.22: Esquema de los perfiles de dafado para tiempos t; < to, utilizado para
explicar el modelo semi-atomistico de amorfizacidn.

Hay que comentar también que, pese a estar implementado de forma totalmente
tridimensional, vamos a referirnos aqui, por simplicidad, a una tnica dimensién.

La figura [8.22| muestra un mismo perfil de danado en dos tiempos distintos
t1 v ty a lo largo de la implantacion. El perfil de danado se corresponde con los
perfiles de Is y V's que se han generado por el ion implantado, que generalmente,
son dificilmente distinguibles puesto que sus valores son mucho mas grandes que
sus diferencias. La figura indica también un nivel maximo de danado antes de
la amorfizacién y un nivel de almacenamiento maximo llamado MaxStorage. El
nivel para la amorfizaciéon se sitia habitualmente en un valor entre el 20 %—30 %
de la densidad atémica del silicio.

Los valores concretos usados para la amorfizacién estan expuestos en la lis-
ta 812

Modo de ahorro de memoria

El nivel de MaxStorage se define como la maxima concentraciéon permitida
para los I +V en cada caja de la simulacion. Este valor es bastante mas bajo que
el nivel de amorfizaciéon (quizés dos érdenes de magnitud méas bajo), ya que su
objetivo es mantener un nimero de particulas en la simulacién manejable y, por
tanto, ahorrar memoria y tiempo de CPU, pero conservando la suficiente infor-
macién como para reproducir adecuadamente los efectos de recocido dinamico.

De esta manera, en la figura [8.22] el nivel de dafiado en A es ain bajo, y todas
las particulas I y V' generadas por las cascadas seran incorporadas a la simulacién
atomistica. En B, cuando el tiempo es t,, el danado ha sobrepasado el nivel de
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Simbolo Nombre ddp Valor
MaxStorage MaxIVStorage le+20cm ™
Amorphizationthreshold AmorphizationThreshold 1.5e+22cm™3

Tabla 8.12: Pardmetros de DADOS para el modelo de amorfizacidn.

almacenamiento maximo, y por tanto se descartan las coordenadas concretas de
las particulas nuevas y sélo se almacena su cantidad para poder actualizar los
histogramas y niveles de danado. Asi pues, en C y tiempo 5 todas las particulas
por encima del nivel MaxStorage se borran. Por ultimo, para la region D que
estd en niveles de amorfizacién, se descartan todosE| los I y V, se etiqueta la
regién como amorfa y se genera un nuevo tipo de defecto (defecto amorfo) en
estrecha relacién con la regién (caja) amorfizada. Hay que darse cuenta también
de que, puesto que habra algo de recocido dindmico entre t; y tq, las regiones B o
C podrian retornar a niveles por debajo de MaxStorage, cosa que, en cambio, no
es posible para la regién amorfa D, la cual puede ya inicamente recristalizar si se
encontrara en una intercara amorfo/cristalina. Por dltimo, decir que durante el
proceso de borrar las particulas en exceso hay que ir contandolas para mantener
el balance de Is y Vs adecuado.

Tal como hemos comentado ya, durante la inclusion de las nuevas particulas,
sean s, V's o impurezas, éstas se van adosando a pockets amorfos y se produce el
crecimiento de dichos pockets. Posteriormente los pares IV se podran recombinar
con una energia de medio eV (Marques et al., 2001)) cuando estén solos y un valor
més grande (Elliman et al., 1988; | Jaraiz et al., 1996)), pero dependiente del tamano
del amorfo, cuando formen un aglomerado mayor (ver (8.4.1)).

Para calcular de manera correcta las frecuencias de recombinaciéon de estos
pockets amorfos, aunque se pueden haber despreciado las posiciones concretas
de algunas particulas Is y Vs, se contabiliza el nimero de éstas (como si fueran
particulas ocultas), de tal forma que los pockets amorfos son capaces de recrear
posteriormente las particulas ocultas en posiciones aleatorias dentro de la caja a
la que pertenecian, a medida que se necesiten.

Regiones y defectos amorfos

Las regiones amorfas surgen como consecuencia del crecimiento, por encima
de una concentraciéon determinada, de los pockets amorfos, si bien su modelo
es bastante diferente. Concretamente las regiones amorfas son pequenas cajas
rectangulares de espacio a las cuales se asocia un defecto amorfo. Cuando la
concentracion de la caja es superior al nivel de amorfizacion, se crea un defecto

2Para una regién sin red (amorfizada) no se puede definir la posicién de un defecto puntual,
al no haber una referencia (la red) para decir si es o no un defecto.
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amorfo en ella y se considera que esa region de material se ha amorfizado.
Las propiedades de las cajas amorfas son:

= Se borra toda la informacién que se tenia sobre las particulas que estaban
en la caja amorfizada, excepto su numero y tipo.

= Todos los Is y Vs que, en su migracion, entren en una regién amorfa son
también eliminadas, aunque se cuenta su numero (basicamente su I — V|
para poder luego regenerar esta diferencia al recristalizar, ver seccién [8.5)).

» Las impurezas (especies que no sean Is o Vs) que entren en una region
amorfa son también borradas, guardando sélo su niimero y tipo.

A su vez se inserta un temporizador relacionado con los defectos amorfos, cuya
misién es generar un evento de recristalizacién cuya inmediatez estd relacionada
con la temperatura.

Recristalizacion

Teoria en la

sec. [7.6.2]
pag.

La recristalizacion de las regiones amorfas es implementada como un tipo
especial de evento que es llevado a cabo por los defectos amorfos. Consiste en
que a una temperatura dada, la interfaz amorfo-cristalina avanza hacia la parte
amorfa con una velocidad v. Por tanto, si w es la anchura de las cajas, el tiempo
que se necesita para recristalizar una fila de ellas serd At = w/v.

Como ya se ha mencionado en el apartado anterior, cuando una caja se amor-
fiza, como por ejemplo alguna en la zona B para ty (ver figura , se genera
un evento de recristalizacién para ella en t + At, evento que es reajustado a una
nueva temporizacion después de que tenga lugar, o bien se cambie la temperatu-
ra. De esta manera, el cdlculo de la velocidad se realiza con la siguiente ecuacién:

Urecrys = %,recrys X exp <_%) ) (89)
y los pardmetros usados son los especificados en la tabla [8.13] Ademds aunque
las cajas pueden tener longitud diferente en los distintos ejes, en una primera
aproximacién DADOS asume que son cubicas con una anchura promedio que de
el mismo volumen que la caja real.
La figura [8.23| muestra la evolucion del drenador de un transistor a medida
que va recristalizando. Para ello se implant6 arsénico con una energia de 35keV,
una dosis de 1 x 10* ecm™2, y se recocié durante 100s a 600 °C.
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Simbolo Nombre ddp Valor
Voreerys  VOrecryst — 1.712e+08cm/s
Ereerys  Erecryst 2.7eV

Tabla 8.13: Valores de los pardmetros de recristalizacién usados por DADOS en la ecua-
cién 8.9
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Figura 8.23: Evolucién del drenador y canal de un transistor mientras recristaliza. Se ha
implantado As a 35keV y con dosis 1 x 10 cm™2, haciendo a continuacién un recocido a
600 °C. Se ve la evolucién a t = 0,5, 20,40, 60,90 y 100 s mientras recristaliza.
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Suavizando las zonas amorfas

r 8.5.2

El proceso de recristalizacion de las regiones (cajas) amorfas recombina todos
los pares IV, moviendo el exceso de Is o Vs a las regiones amorfas contiguas y
dejando, por tanto, sélo los atomos de impurezas en un cristal perfecto. Durante
este proceso DADOS tiene cuidado de recristalizar primero las cajas que mas in-
terfaces cristalinas tengan, para asi evitar que cuando la topologia de la interfaz
a-c sea algo compleja, se dejen cajas amorfas sueltas que no sigan el frente de
recristalizacion, que podrian llevar a la aparicién artificial de defectos puntuales
en medio de una zona recristalizada. Junto con esta estrategia el programa im-
plementa otro mecanismo que ayude a evitar esa situacién: DADOS suaviza las
cajas amorfas. Para ello, cuando el nivel de danado promedio de las cajas veci-
nas esta por encima del de amorfizacion, pero hay ain un porcentaje de cajas no
amorfas inferior a 1/3, el cédigo supone que también dichas cajas son amorfas, de
forma que se evita la presencia irreal de mintsculas regiones cristalinas (1 nm?)
dentro de una zona amorfa. Estas mini-regiones podrian aparecer por meros pro-
cesos estadisticos, ya que puesto que las cajas son muy pequenas y hay muchas de
ellas, no seria raro que en alguna no hubiera particulas suficientes para detectar
el umbral de material amorfo.

Depositando el exceso de defectos puntuales

En nuestro modelo la recristalizacién de una zona amorfa se logra recombi-
nando todos los pares IV que se encuentran en ella, procedentes de un danado
anterior. No obstante, al hacer esto es habitual encontrarse con un exceso de Is o
V's puesto que éstos no tienen por qué encontrarse emparejados. En estos casos, el
exceso de defectos puntuales es desplazado hacia las zonas amorfas contiguas, de
tal forma que se va generando un frente de recristalizacion que va arrastrando el
exceso de defectos puntuales. Si este frente encuentra una superficie o intercara,
dicho exceso desaparece por recombinacién con la intercara, pero en el caso en el
cual esto no suceda, por ejemplo cuando se ha amorfizado una zona interna custo-
diada por todos los lados por zonas cristalinas, se depositaran todas las impurezas
arrastradas, que generalmente llevan a la formacién de defectos extendidos tras
un pequeno recocido.

El modelizado de este frente de recristalizacién es como sigue: cuando una
region amorfa va a recristalizar se busca en todas las regiones vecinas para ver
si existe alguna que siendo amorfa no vaya a recristalizar ain en este “turno”.
Cuando se encuentra se le aporta el exceso de defectos puntuales y se recristaliza
sin més problemas (en el siguiente turno la regién a la que se verti6 el exceso
volvera a buscar otra regién amorfa y asi va avanzando el frente). Cuando todas
las regiones vecinas amorfas van a recristalizar en este mismo turno, si hay una
interfaz vecina, se recombinan todos los defectos en la interfaz, y si no, se de-
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Simbolo Nombre ddp Valor
Pheposit  (interno) 0.3

Tabla 8.14: Probabilidad de los dopantes para quedar en la caja donde estdn y no viajar
con el frente de recristalizacién

positan como defectos puntuales. En realidad, durante este proceso de trasvase,
DADOS se limita a modificar los contadores de particulas sin crear éstas, por lo
que el mecanismo es bastante eficiente.

Las impurezas durante la recristalizacion

El proceso de recristalizacion afecta a la concentracién de impurezas en las
regiones recristalizadas. En general, el frente de recristalizacion arrastra algunas
impurezas y limita el nimero de éstas dependiendo de su solubilidad. (Ver por
ejemplo las referencias (Dokumaci et al., 1999; Venezia et al., 2003)) para F'y B).
Estos procesos tienen lugar de dos maneras separadas:

1. Hay una probabilidad Pgeposit de que los dopantes se queden en la caja en
la que estan en vez de viajar con el frente de recristalizacion, probabilidad
que se muestra en la tabla [8.14]

2. Una vez que la caja queda cristalizada se calcula la concentracion de do-
pantes que se dejaria en cada caja. Cuando ésta es mayor que la concen-
tracién activa maxima permitida [A]max, que se muestra en la tabla ,
las particulas sobrantes se depositan como clusters de impurezas, con un
nimero méaximo de dopantes e intersticiales (o vacantes, dependiendo del
tipo de cluster) de maxcuster(A) ¥ Maxcuster (1, V') respectivamente.

Al depositar los clusters de impurezas que estén por encima de la concen-
tracién permitida DADOS calcula las probabilidades de depositar clusters
de diferentes tamanos. Basicamente para un cluster de tamano n la pro-
babilidad serd P(n) = P(n — 1) X P, siendo Pijl.. la probabilidad
de que un cluster de tamano n — 1 capture una particula y crezca. Dicha
probabilidad es proporcional a Pl .. o< [Cluster(n — 1)] X veap, es decir, la
concentracion de clusters de tamano n — 1 por su volumen de captura.
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Nombre valor ddp Valor

[ Ag]rectys (interno) le+21cm™3
Dopantes max. en clusters de As (interno) 4

Max. Is o Vs en clusters de As  (interno) 0

[ Brecrys (interno)  3.5e4+20 cm™?
Dopantes max. en clusters de B (interno) 3

Max. Is o V's en clusters de B (interno) 0

[Crectys (interno)  He+22cm™?
Dopantes max. en clusters de ' (interno) 0

Max. Is o V's en clusters de C (interno) 0

[Frectys (interno)  5e+22cm ™3
Dopantes max. en clusters de /' (interno) 0

Max. Is o V's en clusters de F (interno) 0

[In]recrys (interno)  5e+22cm™3
Dopantes max. en clusters de In  (interno) 0

Max. Is o Vs en clusters de In  (interno) 0

[O]Fecrys (interno)  He+22cm™?
Dopantes max. en clusters de O  (interno) 0

Max. Is o V's en clusters de O (interno) 0

[ P]rectys (interno)  le+21cm™
Dopantes max. en clusters de P (interno) 3

Max. Is o Vs en clusters de P (interno) 0

Tabla 8.15: Concentracién mdxima de dopantes después de la recristalizacién

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



> 8.6

8.6. Impurezas 139

Impurezas
» P
{ B Cambio de
Migracion - . 3
Ruptura configuracion

Figura 8.24: Las impurezas difunden saltando una distancia A en direcciones ortogonales.
A su vez pueden romperse en varias particulas o cambiar a otras configuraciones.

Impurezas

(D 8.6.1

DADOS trata las impurezas de forma muy parecida a como trata los defec-
tos puntuales. Por una parte las impurezas pueden formar defectos sencillos,
similares en cierta medida a los Is y Vs, y que son también modelizados como
“defectos puntuales”, y por otra parte pueden formar defectos extensos, clusters,
que comparten algo del comportamiento de los clusters de Is y Vs pero admi-
ten dos particulas diferentes, en vez de sélo una. Llamaremos a éstos clusters de
impurezas.

Las impurezas como defectos puntuales

Los atomos de impurezas son modelizados igual que los defectos puntuales
I o V. Tienen sus coordenadas tridimensionales, su tipo de defecto (que es de-
fecto puntual, ya que no son clusters) y su tipo de particula (por ejemplo boro
substitucional, boro intersticial negativo...). Los dtomos de impurezas, ademas
del evento de salto necesario para la migracion, tienen otros dos mas: uno de rup-
tura (por ejemplo para separar un boro intersticial en boro substitucional mas
un intersticial) y otro de cambio de configuracién (figura , que ahora no se
esta utilizando.

Migracién y difusion

La frecuencia de migracion para las impurezas se calcula de acuerdo a la
ecuacion [8.11 De todas formas, la difusividad efectiva resulta ser diferente de la
microscopica que se usa en la ecuacion. Esto es debido a que la difusividad efec-

tiva macroscopica medida en experimentos resulta del promedio de muchisimos
saltos durante mucho tiempo, en los cuales los atomos pueden adoptar distin-
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tas configuraciones. Por ejemplo, para el boro, que difunde segiin el denominado
mecanismo de kick-out, microscépicamente se ve que los atomos de boro substi-
tucional, a los que llamaremos simplemente B, reaccionan con los intersticiales
produciendo boro intersticial o B;. El B no migra, pero el B; si lo hace con una
difusividad especificada en la ecuacién [8.1] No obstante, de vez en cuando el B;
vuelve a romperse en B + I, donde el B vuelve a ser inmévil hasta que logre
capturar otro I y siga migrando. Asi la difusividad macroscépica se relaciona,
ademas de con la migracion de la especie mévil, en este caso B;, con la frecuencia
con la que dicha especie se rompe. Concretamente:

D(B) = DS (B) x exp (—EdL(B)) : (8.10)

kgT

donde DgT(B) depende de los prefactores de migracién y ruptura de B;, y también
del prefactor de migracion de I, y

Eag(B) = En(B;) + E¢(I) — Ey(B;),

donde E,,(B;) es la energia de migracién de B;, E¢(I) la energia de formacién de
I'y Ey(B;) la energia de enlace de B;. Los pardmetros relacionados con la difusién
de las impurezas en silicio se encuentran listados en la tabla (las energias de
migracién), y en la tabla[8.19] (las energfas de enlace). Los pardmetros de difusién
de impurezas en otros materiales que no sean silicio estan en la tabla para el
oxido de silicio y para el nitruro de silicio. La figura |8.25| ofrece un esquema
energético de la formacién y ruptura de un B;. Ademas, DADOS no diferencia
las particulas intersticiales de las substitucionales mas que por la “etiqueta” de
la especie y los valores de las energias de migracion, con lo cual, para hacer una
especie inmovil basta con cambiar su energia de migracién a un valor muy grande
(por ejemplo 5eV) y/o poner su prefactor a 0.

Por tltimo, puesto que DADOS asume que las especies substitucionales se
encuentran en su estado ionizado (como B~ y As™), los pardmetros de enlace
(energia y prefactor) que se muestran para las especies de la tabla estdn expre-
sados para las especies que se formarian después de la reaccion pertinente entre
intersticiales o vacantes neutros con la impureza ionizada, es decir, en nuestros
ejemplos se listaran para B; y As{,, en vez de B; y Asy puesto que B~ +1 — B;
y Ast +V — As.

Ruptura

Como en parte se ha explicado anteriormente, el evento de ruptura es respon-
sable de que las impurezas intersticiales (o vacantes) vuelvan a ser substitucionales
y liberen el I (o V') que contenfan: A; — A + I, para una impureza general A
que difunde por intersticiales. El modelo calcula la frecuencia de ruptura como

Ey(Ay) + En (1)
).

Vbreakup(Ai) = Vpreakup,0 X €XP (_ (811)

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



8.6. Impurezas 141

Simbolo Nombre ddp Valor

Dno(O) Dm_0 0.13cm s !
En(0)  En_0 2.53eV

D o(C) Dm_C 0cm2s~!
E.(C) Em_C 5eV

D, 0(B) Dm_B 0cm2?s™!
En(B)  En_B 5eV

Dypo(F) Dm_F 0.005 cm 251
En(F)  EnF 0.8eV
Dpo(In)  Dm_In 0cm™2s71
E,(In) Em_In 5eV
Dpo(As)  Dm_As Ocm 257!
E,.(As) Em_As 5eV
Dyo(Ph)  Dm_Ph 0cm™2s7!
En(Ph)  Em_Ph BeV

Dy o(Oy)  Dm_0V Ocm 25!
E,(Oy)  Em_OV 56V

Dio(Ch) Dm_Ci 0.001 cm™2s7!
En(C;)  Em_Ci 0.87eV
Dpo(B;)  Dm_Bi 0.001 cm 257!
En(B;,)  Em_Bi 0.25eV

Dy, o(Iny) Dm_InV Ocm 257!
E,(Iny)  Em_InV 5eV
Dpo(In;) Dm_Ini 1.6e-06 cm 251
E..(In;) Em_Ini 0.9eV
Dyno(Asy) Dm_AsV 0.00021 cm 25~
E..(Asy) Em_AsV 1.3eV
Dpo(As;)) Dm_Asi 0.004cm 257!
E..(As)) Em_Asi 1.8eV
Dyo(Py)  Dm_PhV 0cm™2s7!
En(Py)  Em_PhV 5eV

Dyo(F) Dm_Phi le-06 cm 257!
E,.(P)  Em_Phi 0.8V

Tabla 8.16: Valores de los pardmetros de DADOS para la difusién de impurezas en silicio.
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Simbolo Nombre ddp Valor
Dpo(B) Dm_BOxide  0.00312cm2s™!
E..(B) Em_BOxide  3.93eV
Dpo(As) Dm_AsOxide 0.000294 cm™2s™!
E,.(As)  Em_AsOxide 3.15eV
Dyo(Ph) Dm_PhOxide 14.2cm2s7!
E,.(Ph)  Em_PhOxide 4.86eV

Tabla 8.17: Valores de los pardmetros de DADOS para la difusién de impurezas en 6xido
de silicio.

Simbolo Nombre ddp Valor

Dpo(B)  Dm_BNitride 0.00312cm™2s™*
E..(B) Em_BNitride 3.93eV

Dpo(As) Dm_AsNitride 0.000294cm ?s™!
E,.(As)  Em_AsNitride 3.15eV
Dyo(Ph) Dm_PhNitride 14.2c¢cm %s™!
E.,(Ph) Em_PhNitride 4.86eV

Tabla 8.18: Valores de los pardmetros de DADOS para la difusién de impurezas en nitruro
de silicio.

donde Ej(A;) es la energia de enlace de A;, como se representa en la figura [8.25]
Los parametros para las diferentes especies implementadas se encuentran expues-
tos en la tabla B.16]

Figura 8.25: Energias relacionadas con la reaccién A; — A + 1.
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Simbolo Nombre ddp Valor

Dyo(Oy)  Db_0OV 0.01cm 271
E,(Ov) Eb_0V 2.2eV

Dy o(Ci) Db_Ci 2.5cm 257!
Ey(Cy) Eb_Ci 1.5eV
Dyo(B;) Db_BiM 0.37 cm?s™!
Ey(B;) Eb_BiM 0.1eV
Dyo(Iny) Db_InVM 0.0015cm™2s~!
Ey(Iny,)  Eb_InVM 1.6eV
Dyo(In;) Db_IniM Ocm™2s7!
Ey(In;)  Eb_IniM 1.6eV
Dyo(Asy;) Db_AsVP 0.001 cm 2571
Ey(As),)  Eb_AsVP 1.01eV
Dyo(Asf) Db_AsiP 0.005cm 257!
E,(Asf)  Eb_AsiP 0.5eV
Dyo(P;5)  Db_PhVP 0.005 cm™2s7*
Ey(P) Eb_PhVP 0.6eV
Dyo(P)  Db_PhiP 0.25cm 257!

Ey(PY) Eb_PhiP 0.7eV

Tabla 8.19: Valores de los pardmetros de DADOS para formacién de enlaces.

Clusters de impurezas

Teoria en la

sec. [7.82]
pag.

Introduccién

Los clusters de impurezas son defectos extendidos que forman agregados esta-
bles de impurezas junto con intersticiales o vacantes. DADOS implementa clusters
de impurezas de boro, arsénico, carbono, fliior, oxigeno y fosforo.

La figura[8.26| muestra las distintas reacciones posibles que tienen lugar en los
clusters de impurezas, las cuales se explican a continuacion.

Hay que decir también que para DADOS, por ser un simulador kMC sin red
(non-lattice), la notacién A, I, (A,V.,) representa cualquier configuracién en la
cual hay n dtomos de “A” y m particulas intersticiales (o vacantes). Las particulas
en posicion intersticial pueden ser impurezas intersticiales o intersticiales de sili-
cio. Asi pues la configuracién particular en la que se encuentren dichas particulas
es despreciada por el modelo, que hace la aproximacion de que todas las con-
figuraciones con igual n y m pueden tratarse con un tinico conjunto de valores
energéticos. Si hubiera més de una configuracion, dicho valor seria un valor pro-
medio o efectivo de todas ellas. Puesto que se estd descartando la configuracion
particular de los clusters A,I,,, vamos a considerar que los n A son impure-
zas substitucionales (eléctricamente inactivas) y que ademds hay m intersticiales
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b) I c)

Crecimiento o
‘ Crecimiento

a) Crecimiento

J

J
1
W

_Recombinacién

./\. Emision

@ @ A

Clusters de
impurezas

Turnbull FT y Emisién

Figura 8.26: Los clusters de impurezas son aglomeraciones desordenadas de dopantes
junto con Is (o V's). DADOS almacena separadamente los Is (V's) de las impurezas en estos
clusters. Los mecanismos de crecimiento y decrecimiento se relacionan con la captura de
nuevas particulas, la emisidn de éstas, la recombinacién, y el mecanismo de Frank-Turnbull.
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propios del silicio, pero se trata inicamente de un convenio para facilitar el mo-
delizado de estos clusters.

Captura

Los clusters de impurezas crecen atrapando nuevos defectos puntuales o im-
purezas. Concretamente pueden atrapar Is (Vs) y A; (Ay), para clusters tipo
Aply (AVi):

Al +1 — Aplyig

An]m + Az - An—l—l]m—i—l-

Cuando se captura un / (V') DADOS renombra su tipo de defecto a “BinCom-
plefo’ y almacena la nueva particula como un intersticial (o vacante). Cuando
atrapa un A; (A,) DADOS almacena dos particulas, un I (V) y un A, y destruye
la particula original A; (A,).

El caso del flior esta tratado de una manera un poco especial. Como ya se
ha comentado no hay F' substitucional en el programa, de tal forma que el flior
intersticial es simplemente llamado F', y almacenado en un array separado del
que usa para almacenar las Vs en el cluster F,V,,.

La captura de particulas por parte de los clusters de impurezas no es automati-
ca, como si lo es para pequenos clusters de I's o Vs y {311}s. Esto es debido a
que las energias de binding de los {311}, por ejemplo, son siempre favorables a la
inclusién de una nueva particula, pero para los clusters de impurezas no siempre
tiene por que ser asi. Estos clusters pueden crecer en impurezas o en /s o Vs, y
no siempre el crecimiento es favorable. Por ello DADOS calcula la probabilidad de
que un cluster A,I,, atrape una particula A, I o A; como

Eca ure A
Pcapture(A) = exp (_}2;7()> 5 (812)

donde
EAnIm (B) = Ebarrier<An[m> + HléX(O, —EI;A"Im (B)),

capture

siendo Fhyarmier (Anly,) una barrera opciona]ﬁ a la reaccion.
A su vez las energias de enlace El‘;‘”l’" se calculan a partir de las energias
potenciales totales:

Eéjnjm (I) = Epot(AnIm+1> - Epot(AnIm)
Eb " m(A1> = EPOt(Ai) + Epot(An+1Im+1) - Epot(An[m) 7

y estas energias son especificadas como pardmetros para DADOS, como se vera en
el capitulo @ Por tltimo, cuando una energia en particular no se especifica (es

3Notacién particular usada por DADOS para los clusters de impurezas.
4 Aunque ahora mismo no se estdn utilizando.
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decir, no existe una entrada en el fichero de pardmetros para una configuracion
en particular), se asume que dicha configuracién no es estable, y se la asigna un
valor positivo de 5eV de energia potencial para evitar que se formen clusters de
esas caracteristicas.

Emision

Los clusters A, 1, (A,V,,) emiten particulas tipo I (V) y A; (A,):

Anly — Aply 1+ 1
Anlyy — A1l + A;.
Las frecuencias de emision de estas particulas son calculadas como
Vemission(B) = Vemission,0 X €XP (_-Eem%ojr@) ’ (8.13)
siendo
FEemission(B) = En(B) + Epamier(Anlm) + méX(O, E{;‘”I"‘(B))a

y donde E;**'(B) ya ha sido expuesto més arriba, y E,,(B) es la energia de
migracion de la especie B emitida.

Después de emitir una particula los clusters de impurezas comprueban si el
nimero de particulas es suficiente para que el cluster contintie. Para ello se re-
quieren al menos dos dopantes, o bien un dopante pero mas de un intersticial
(o vacante). Si no hay suficientes particulas el cluster de impurezas se disuelve,
dependiendo del ntimero de particulas, en:

= Si no hay dopantes: el cluster de impurezas se transforma en otro de Is o
Vs.

= Si queda una impureza y un I (o V) el clusters desaparece dejando una
particula A; (o Ay).

Recombinaciéon

Los clusters de impurezas A, I, atrapan V' para recombinarlas internamente
con [:
Al +V — Al .
La probabilidad de captura es calculada de acuerdo a la ecuacion donde las
energias de captura son:

Egsine(V) = Ef(V) = Byou(V) = Epor(1)

capture

Ef(V) = Byor(Auln-1) = Byor(Anln)

ya que la recombinacion requiere la destruccién de un par I'V, con la consiguiente
liberacién de energia. Ademds, al disminuir el tamano del cluster es necesario un
chequeo de las particulas que quedan, como ya se ha comentado en la seccion [8.6.2]
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Figura 8.27: Emisién Frank-Turnbull: El cluster emite un intersticial generando también
una vacante.

Frank-Turnbull

El mecanismo de Frank-Turnbull consiste en la emisién de una V' (I) desde
un cluster de impurezas con intersticiales (vacantes) tipo A, I, (A,V;,) gracias a
la formacién de un par de Frenkel (ver figura [8.27):

Al — T+ V + Ayl — Anlyr + V.

La implementacién del mecanismo de Frank-Turnbull es necesaria para man-
tener la reversibilidad microscépica: puesto que los clusters de impurezas son
capaces de recombinar Vs (Is), se requiere también que puedan emitir Vs (Is).
Esta emisién Frank-Turnbull es un proceso en general poco favorable (energéti-
camente hablando), puesto que la formacién de un par IV supone un gran aporte
de energia que pocas veces es compensado, por lo que se trata de un evento que
raramente sucede aunque, para algunas configuraciones particulares de clusters,
debido a sus diferencias energéticas, puede ser necesario o incluso imprescindible.

La frecuencia de emisién de Vs (Is) se calcula también con la ecuacion [8.13]
siendo

Eemission(‘/) = Em(v) + méX(O, Ellﬁnlm (V))7
y donde E*'™(V) es

B (V) = Bpor(1) + Epot(V) + Epot(AnTms1) = Epor(AnLn).

Recombinacion complementaria

Algunas impurezas difunden a través de intersticiales y vacantes. Por ejem-
plo, el arsénico difunde a través de As; y Asy. En estos casos, los clusters de
impurezas (como el As,V,,) pueden recombinar no sélo Is, sino también las im-
purezas que difunden via intersticiales. En el ejemplo del arsénico ello supondria
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que la reaccion As,V,, + As; — As,1V,,_1 también tiene que ser tomada en
consideracion.
Asi pues, la reaccién

Anvm + Az - An—i—lvm—l

tiene lugar con una probabilidad:

_ Ecapturc (A’L) .
Preapture(Ai) = P ( kT ) - Eeapture(4i) > 0 . (8.14)
17 Ecapture<Ai) S O
Como en otros casos, las energias de recombinacién Eig;ﬁl"b(Ai) se calculan a

partir de las energias potenciales totales:

Epot(An—l—le—l) - Ep0t<Anv )_
Ef(V) — Ef(]) — Epot(Ai)a m >0
E;:ggﬁlnb(Al) = EP0t<An+1Vm) - Epot(Aan)_ ,
Epot(Ai) + Em(l) - Em(Ai)>
EA,‘—)A)

V
—_ =

m
m

donde Ey4, .4 es un pardmetro interno que no se puede cambiar.

Emision complementaria

Las impurezas, como el arsénico, el cual difunde a través de mecanismos in-
tersticiales (As;) y vacantes (Asy ), deben ser capaces de reaccionar y ser emitidas
por los clusters de impurezas (As,V,,). La emisién de Asy ha sido ya considera-
da como el caso natural, puesto que el cluster contiene ambos As y V', pero en
cambio la emisién de As; es un poco mas especial, ya que supone la creacién de
un par I'V para poder asi emitir el As y el I, como se representa en la figura [8.28|.

Para el modelo general, cuando una especie A puede difundir mediante Ay y
A; y sus clusters son A, I, (A,V;,), la emisién complementaria estd dada por

An]m - An]m +1V — AV + An—1[m+l

(Anvm - Az + Anflvarl)-

La frecuencia de esta emisiéon también se calcula a través de la ecuacion [8.13]
siendo

Eemission<AV) = Em<AV) + HléX(O, E[?nlm (AV))7
y donde

Elflnlm (AV) = Epot(l) + Epot(v) + Epot(An—lvm+1> - Epot(An[m)'
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Figura 8.28: Emisién complementaria: El cluster genera un par IV, almacena la vacante
y emite el intersticial junto con una impureza.

O

> &.7
Intercaras entre materiales

Llamamos intercara a la extension plana comprendida entre dos materiales Teoria en la
diferentes. Uno de estos materiales suele ser silicio, y el otro puede no ser nada sec. [T.7}
(ambient), o ser SiO4 o nitruro de silicio. La interfaz més importante de éstas es pag.
la Si0y — Si.

Puesto que, como ya se tratd en la seccion [8.1.3] DADOS divide el espacio
en pequenas cajas, y a cada una de estas cajas asigna un unico material, las
intercaras seran la sucesion de las caras comunes entre cajas de distinto material
(ver figura [8.29).

La importancia de las intercaras es grande: se encargan de establecer la con- Mi4s detalles
centracién de equilibrio para los defectos puntuales propios del silicio (I, V) y en sec.[A3.3}
la solubilidad de impurezas y dopantes, de hecho hay un modelo distinto para pag. 333
cada una de estas situaciones. Ademas DADOS asume que las interacciones son
unicamente con especies neutras, para que asi no haya dependencias con el nivel
de Fermi (ver modelo de carga en la seccién [8.8). Las interacciones permitidas o
prohibidas en un primer nivel, que no se pueden cambiar, estan expuestas en la
tabla y, posteriormente en un segundo nivel pueden ser reguladas a través
de un conjunto de parametros.

> 8.7.1
( Modelo de intercaras para los defectos puntuales propios del Silicio

Longitud de recombinacion
Mas detalles
Cuando la concentraciéon de intersticiales o vacantes estd por encima de su sec. [A31]

concentracion en equilibrio, y debido a la captura por parte de la superficie hay pég. B31]
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Nombre Nombre

I si |V si
As no | B no
C no | F si
In no | O no
P no | AsNitride si
BNitride si | PNitride si
AsOxide si | BOxide si
POxide  si | As° no
As; s | Asf no
Asy si | Asy, no
As‘t no | B° no
B; si | B, no
B;r no | Byls no
BI, no | C; si
I, no | I~ no
It no | In; no
In; no | Iny no
In,, no | Oy no
PO no | P, s
P no | Py sf
Py no P‘J; no
V- no |V~ no
VT no | V*t+ no

Tabla 8.20: Interacciones permitidas y prohibidas con las intercaras.
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Si0,
Cajas ®
S
Intercara
—— —
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Figura 8.29: Las intercaras de DADOS son el conjunto de caras entre cajas con materiales
distintos.

un gradiente de éstos hacia la superficie que tenderia a restablecer dicho equilibrio,
se define longitud de recombinacion L, como la distancia negativa del eje x que
se necesitaria para lograr el valor en equilibrio, tal y como se ve en la figura [8.30]
El significado microscépico de L, se puede asociar con la probabilidad para los
Is y Vs de que sean capturados en las intercaras:

A
Ptrap = L_ (815)

Cuanto més pequeno es L, mas se comporta la intercara como un sumidero de
particulas. Para el caso concreto de la intercara SiOy — St los resultados experi-
mentales confirman que se trata de un sumidero casi perfecto con L, < 5nm (Lim
et al., 1995; |Cowern et al., 1999a). Estos valores de longitud de recombinacién se
pasan a DADOS como pardametros externos, listados en la tabla [8.21]

Captura

Las intercaras captura Is y Vs con la probabilidad expresada en la ecua-
cién [8.15 Cuando el valor de L, es 0 esto supone que la probabilidad de captura
es 1 y por tanto DADOS consideraria la intercara como un sumidero perfecto. Los
valores concretos utilizados estan disponibles en la tabla |8.21
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-0 . o Concentracion de I
X= Concentracion de I en equilibrio

g y
g
;%D Muestra de silicio "
| %
A
|

Defectos extensos ({311})

Distancia de recombinacion generando supersaturacion

Figura 8.30: La longitud de recombinacién (L) sirve para modelizar cémo de buena es
una intercara atrapando defectos puntuales. L, es la distancia entre la intercara y el punto
en el cual la prolongacién de la concentracién de los defectos puntuales se encontraria con
su valor en equilibrio.

Simbolo Nombre ddp Valor
Dieriace (V) DOFS_V 800 cm 257!
Eq(V) Eform_V 3.8¢eV
Lr<V) RecLnm_V 0nm
Dinterface (1) DOFS_I 50000 cm 25!
E¢(1) Eform_I 3.8¢eV
L.(I) RecLnm_TI 0nm

Tabla 8.21: Parametros de DADOS relacionados con la recombinacién y emisién de defectos
puntuales (I, V).
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Figura 8.31: El flujo de I que se recombina en la superficie serd el nimero de intersticiales
contenidos en una distancia de salto de la intercara ([I] X \) que salten a la superficie por
segundo (1/6 X v,) cuando la probabilidad de recombinacién es 1.)

Emision
) ) ' Mas detalles
El flujo de Is que van hacia la intercara, como se muestra en la figura[3.31} es .. A33

1 pag. 1333
F=—v, x[I] x A
6
En equilibrio la superficie debe emitir la misma cantidad de intersticiales que
recombina, y consecuentemente la frecuencia de emision sera:

; 2 - E,(I)+ E:(I
() = 2YZ Py x vl (1) e (- P B
a ]{IBT

Sitios en la intercara

(8.16)
donde E(I) es la energia de formacién de I. Consecuentemente la concentracion
de Is en equilibrio sera:

2 ) E.(1
17 = 5 x vimidsno(1) x exp (—%) - (8.17)

La emision de defectos puntuales desde las intercaras es modelizada con un
temporizador (un timer) que se programa cuando la simulacién comienza, y se
reprograma cada vez que se emite un defecto puntual o se cambia la tempera-
tura. Estos temporizadores son calculados con una distribucién aleatoria que, en
promedio, da el periodo de emisién requerido.

> 8.7.2
( Impurezas

Las intercaras tienen parte de la responsabilidad de mantener el nivel de im-
purezas por debajo o igual a su solubilidad en cada material, y lo consiguen
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atrapando dichas impurezas y emitiendo algunas de ellas con las frecuencias ade-
cuadas, para asi lograr un adecuado equilibrio de emisién/captura. El modelo de
interaccion de las intercaras con las impurezas de DADOS ha sido implementado
siguiente las ideas directrices del modelo de Oh-Ward (Oh and Ward, 1998). En
dicho modelo el flujo de dopantes hacia las intercaras es

F=Csh <1+E N > — hkop, (8.18)

A Omazx Y Omax
species

donde

h = aomaz

k= (e/a) X (Craz/Omaz);

Omaz €S la densidad total de atrape y a y e denotan las probabilidades de absorcién
y emision. Cy describe a su vez la concentracion de solubilidad del dopante en
el material. Los valores para la solubilidad, para h y para e/a son calculados de
acuerdo a un plot de Arrhenius

Csa(X) = Cosa(X) x exp (~Ea0)
h(X) = ho(X) x exp <—%) ) (8.19)

(e/a)(X) = (e/a)o(X) x exp <—E<;§T’Tm)

donde X seria la especie particular (B, As, F', C,...), y los prefactores un energias
requeridos para aplicar la anterior férmula se explicitan como pardametros de
DADOS, cuyos valores actuales se encuentran disponibles en la tabla|8.22, También
se considera la dependencia de la solubilidad con el nivel de Fermi, como se explica

en la seccién [R.8.91
Emision
A partir de la ecuacién [8.18, podemos poner el flujo total como
F = Fcap - Femis>

donde
Femis = hﬁo—F

0, introduciendo en la férmula el nimero de atomos atrapados

N
Nmaa: ‘

Femis =hx E X gmatCSOI X (820)
a
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Simbolo Nombre ddp Valor
Cosol(As)  CsolO_As 2.2e4+22cm ™
Esq1(As) Esol_As 0.47eV
ho(As) Surf_hO_As 0.0231
Ey(As) Surf_Eh_As 0.766 eV
(e/a)o(As) Surf_e_aO_As 6.29e-05
Eja)(As) Surf_Ee_a_As -0.738 eV
Omaz(As)  SurfMaxTrap_As 2e+14cm™2
gnito(As)  Segreg_pref_AsNitride 30
Enitg(As) Segreg_eV_AsNitride 0eV
goxio(As)  Segreg_pref_AsOxide 30
Eoxig(As) Segreg_eV_AsOxide 0eV
Co.s01(B) Csol0_B le+24cm™3
Esq(B) Esol_B leV
ho(B) Surf_h0_B 0.0166
EW(B) Surf_Eh_B 0.486 eV
(e/a)o(B) Surf_e_a0_B 0.178
Eja)(B)  Surf_Ee_a_B -0.086 eV
Omaz(B) SurfMaxTrap_B 2e+14cm™2
gnit0(B) Segreg_pref_BNitride 30
Enivg(B)  Segreg_eV_BNitride 0eV
goxio(B) Segreg_pref_BOxide 30
Eoxig(B)  Segreg_eV_BOxide 0eV
Cosol(P) Cso0l0_Ph le+20cm™3
Esq(P) Esol_Ph 0eV
ho(P) Surf_h0_Ph 0.715
Eyn(P) Surf_Eh_Ph 1.75eV
(e/a)o(P) Surf_e_a0_Ph 0.004
Ec/ay(P)  Surf_Ee_a_Ph -0.37eV
Omaz(P) SurfMaxTrap_Ph 6.8e+14cm™?
gnit.0(P) Segreg_pref_PhNitride 30
Exit g (P) Segreg_eV_PhNitride 0eV
goxio(P) Segreg_pref_PhQOxide 30
Eoxig(P)  Segreg_eV_PhOxide 0eV
Cosol(F)  CsolO_F Ocm™3
Eso(F) Esol_F 0eV
ho(F) Surf_hO_F 100
Eyn(F) Surf_Eh_F 0eV
(e/a)o(F) Surf_e_aO_F 0.004
E/ay(F)  Surf_Ee_a_F -0.37eV
Omaz(F) SurfMaxTrap_F le+18 cm™2

Tabla 8.22: Pardmetros de DADOS relacionados con la solubilidad de dopantes e impurezas.
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Cso1 es la solubilidad del dopante en silicio y gmat Su coeficiente de segregacion
respecto al silicio, que se calculan como

Gmat = Ymat,0 X exp _Emat,g- (821)

Para el Si sera trivialmente 1, y para el resto de los materiales tendra los valores

dados en la tabla [R.22]

Captura

La probabilidad de captura sera

A N e N
Poo=2hx|1- ¢ . 8.22
I Lo D DI oS (8:22)

Cuando P, > 1 se normalizan las probabilidades de captura y emisién,
poniendo

PI’IeW — 1

cap

ew
s = Femis/Pcap-

emis

Estado estacionario

Con el modelo aqui expuesto, y suponiendo que unicamente tenemos una
especie dopante (boro) y concentraciones en estado estacionario, podemos calcular
la relacién entre el nimero de atomos de dopante, (boro) y el maximo nimero
de ellos que podria haber:

NB 1 €
= - <1
Nma:v 1+§(—BEOZ —1)7 a "’

tal y como se representa en la figura [8.32]

Paso a otros materiales

Las impurezas de boro, arsénico y fosforo estan modelizadas en DADOS de
tal manera que son capaces de difundir a través de las intercaras y pasar a otros
materiales. Puesto que las propiedades de estas especies que se conocen para otros
materiales son bastante reducidas, inicamente se ha implementado la difusion de
estas particulas, sin interacciones ni formacién de clusters, para los materiales de
oxido y nitruro. Asi mismo no se han implementado defectos puntuales propios
del silicio (intersticiales, vacantes) para materiales que no sean el silicio cristalino.
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Figura 8.32: Concentracién de dtomos de boro substitucional frente a su maxima concen-
tracidn en estado estacionario y siguiendo el modelo de Oh-Ward.

> 8.7.3 — —
( Oxidacion y nitridacion
La oxidacién y nitridaciéon no estdn aun implementadas en nuestro simulador
kMC si bien podrian ser simuladas, en una primera aproximacién, cambiando las
longitudes de recombinacién y energias de formacion para los defectos puntuales
propios del silicio I y V.
> 8.8

Modelo de carga

Los defectos puntuales (I, V') y las impurezas (B, As, O, C, P, F) pueden
aparecer con distintos estados de carga. Por ejemplo, un intersticial puede ser
neutro (I°) pero también puede encontrarse con un estado de carga positivo o
negativo (I e I7). A su vez las vacantes pueden ser neutras, positivas, negativas
o doblemente positivas o negativas (V°, V*, VT V= y V=), Para las distintas
impurezas se pueden conseguir distintos estados de carga, de los cuales se muestra
una lista completa en la tabla [8.23

Se podria haber modelizado la carga de muchas formas, de las cuales la mas
intuitiva habria sido anadir una especie de “etiqueta” a cada particula indicando
su carga (0, -1, +1...). No obstante, puesto que la migracién (junto a otras pro-
piedades), depende del estado de carga, queda claro que se necesita un conjunto
completo de parametros para cada estado de carga por separado.

Es por ello que en DADOS se ha seguido un modelizado alternativo, en vez de
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VARE
I+ v+ AsH Asy;
I I° Ve ve As{ Ast | As; { P As, < As),
I~ V- % Asy
V-
BF
B{ B~ B} B c{ce ci{cy In{ In~
Bi
0 0 0 Py
InV ) Inz -+ : Pl 0
v

Tabla 8.23: Lista de especies cargadas de DADOS.

definir una etiqueta de carga para cada especie se han definido tantas particulas
diferentes como especies podemos tener en diferentes estados de carga, de forma
que para el programa I* es diferente de I~ como lo podria ser B de I. Asi pues
también se definen todas las interacciones una por una de acuerdo al tipo de
particula (I, V', B...), pero también a su estado de carga, que en nuestro caso
se especifica anadiendo la letra P (plus) para cargas positivas, M para negativas
(minus), y PP o MM para doblemente positivas o negativas. Con esta notacién
DADOS llama BiM al B y AsV P al As{,. Las interacciones permitidas entre
particulas, teniendo también en cuenta la carga, se encuentran en las tablas (8.4
y 8.5 y no pueden ser cambiadas por el usuario mediante pardmetros externos,
ya que se supone que las interacciones obedecen a modelos fisicos que no tienen
por qué ser ajustados.

Hipébtesis

El modelo de carga implementado en DADOS parte de las siguientes hipdtesis
y suposiciones:

= Se toma la banda de valencia como origen de energia cero.

» Como las reacciones de carga son mas rapidas que las estructurales (Raf-
ferty, 1997), se supone que la carga es adaptada y actualizada de forma
instantanea.

» La energfa de formacién de las especies neutras (como E;(1°)), y de aquellas
que se forman a partir de especies neutras y dopantes siempre ionizados
(como B~ + Y — B;), no depende del nivel de Fermi, y por tanto DADOS
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Figura 8.33: Energia de formacién de 1.

toma, como es natural, las energias para estas especies como parametros
y recalcula el resto a partir de ellas. Concretamente se usa esta hipotesis
en la seccion [8.8.2] para calcular las energias de formacion de los defectos
puntuales e impurezas en otros estados de carga.

La dependencia de los valores de carga con la temperatura y el estrechamien-
to del gap son proporcionales a la anchura de banda. Con esta suposicién
se pueden establecer relaciones de proporcionalidad para calcular las posi-
ciones en el gap a diferentes temperaturas y condiciones de dopado a partir
de los parametros iniciales para una unica temperatura, como se muestra
en la seccion para la dependencia con la temperatura, y en la [8.8.10
para los efectos relacionados con el estrechamiento del gap.

Los atomos substitucionales se encuentran siempre ionizados y en igual es-
tado de carga. Aunque esta suposicién no es estrictamente necesaria facilita
bastante los calculos, y es cierta a las temperaturas normales de simulacion
usadas en DADOS. De esta forma los dopantes substitucionales se encuentran
como Ast, C° In~ y P*.

Energias de formacion para especies cargadas

Tomemos la formacién de I™ a modo de ejemplo. La reaccién necesaria para
generar este estado de carga es

I° 1T +e

Y

donde vamos a denotar la energia necesaria para extraer un electrén de I° y
obtener I +e~ como e(+,0), valor que medimos desde la banda de valencia (ver
figura [8.33)).

Asi pues, necesitamos E. — e(+,0) para ionizar I° y obtener I* pero en-
tonces tenemos un sistema con un electréon extra que, cuando sea devuelto, nos
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Simbolo Nombre ddp Valor
e(—,——)(V™7) e_VMMO 1.06 eV
e(0,—)(V7) e_VMO 0.6eV
e(+,0) (V) e_VPO 0.03eV
e(++,+)(V*T) e_VPPO 0.13eV
e(0,—)(I7) e_IMO leV
e(+,0)(I1) e_IPO 0.4eV
e(0,—)(B;") e_BiMO 0.8eV
e(+,0)(B;") e_BiP0 1.04eV
e(+,0)(As)) e_AsiP0 0.1eV
e(0,—)(Asy) e_AsVMO 0.77eV
e(+,0)(Asy) e_AsVPO 0.3eV
e(0,—)(In;) e_IniMO 0.6eV
e(0, —)(Iny,) e_InVMO 0.7eV
e(0, —)(Py) e_PhVMO 0.7eV
e(+,0)(Pf) e_PhVPO 0eV
e(+,0)(P) e_PhiP0 0.6eV

Tabla 8.24: Pardmetros para los niveles electrénicos a T' = 0 K.

reportard la energia E. — ep, siendo er el nivel de Fermi. Por tltimo tendremos
que

Ei(I*) = Ef(I°) + E. — e(+,0) — E. + Ef = E¢(I°) + Ef — e(+,0)

y consecuentemente con esta relacién, la concentracién entre I7 e 19, e 19 e I~

| (8.23)
% = exp (%(TO_))

Los niveles electrénicos (para 7' = 0K) son introducidos como pardmetros de
DADOS, y se encuentran listados en la tabla [8.24

Dependencia con la temperatura

La anchura del gap con la temperatura viene dada por la siguiente expre-
sién (Sze, 1981))

2
E,T)=E AT

9T=0K m7 (8'24)

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



r 8.8.4

8.8. Modelo de carga 161

Simbolo Nombre ddp Valor

E,(T = 0K) Eg0 1.17eV

A, Agap 0.000473 eV /K
B, Bgap 636 K

N (T =300K) Nc300 3.2e+19cm ™3
N,(T =300K) Nv300 1.8e+19cm™3
exp /N, expNc 1.5

exp/N, expNv 1.5

Tabla 8.25: Parametros relacionados con la dependencia de los niveles de carga con la
temperatura.

y usando la hipétesis de que la dependencia de todos los niveles de carga con la
temperatura es la misma que para la anchura del gap, podemos recalcular estos
niveles en otras temperaturas con la siguiente proporcion

Ey(T)

e(+,0)(T) = e(+,0)r—300x X B,

T=300K

Las expresiones para la densidad de estados de las bandas de conduccién y
valencia siguen un patron similar:

T expN¢
NJT) = NJ(T =300K) x (%)
, (8.25)

T expNy

y, por tultimo, las densidades para los niveles intrinsecos y densidades intrinsecas

seran: E(T) ks N
(T = =9\ =) VBT (2
= ()

(8.26)

n(T) = VRN, xexp (_fkﬁ?)

Los pardametros usados anteriormente se encuentran expuestos en la tabla(8.25|

Atracciones y repulsiones de carga

Podemos suponer que las atracciones y repulsiones electrostaticas afectan a
entornos pequenos y grandes de forma separada, de tal forma que se han imple-
mentado las atracciones y repulsiones en distancias pequenas prohibiendo las in-
teracciones entre particulas con el mismo estado de carga no neutro (+,+) (—, —).

)
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Figura 8.34: Equilibrio entre diferentes estados de carga de Isy Vs a 600°C de tempe-
ratura.

Las interacciones electrostaticas a larga distancia quedan incluidas automéatica-
mente debido al arrastre que hay en la migracién producido por la dependencia
de ésta con el nivel de Fermi.

(D 8.8.5

Probabilidades y estados de carga

Més detalles

en sec.
pag.

El modelo de carga de DADOS se preocupa basicamente por dos aspectos. Por
una parte hay que mantener las concentraciones adecuadas entre los diferentes
estados de carga de las mismas especies, concentraciones que dependen de la
temperatura, la anchura del gap y del nivel de Fermi, y por otra parte cada estado
cargado debe difundir con una difusividad adecuada, que es diferente segin la
carga.

Como ya hemos explicado, DADOS implementa cada estado de carga como una
particula diferente, por lo que mantener para cada estado la difusividad adecuada
es un problema trivial, ya que DADOS movera cada una de ellas de acuerdo a los
pardmetros que pongamos y, por tanto, de manera natural habra difusividades
distintas.

Asi pues, el problema real del modelo de carga es mantener la proporcién entre
las concentraciones de los diferentes estados. Por ejemplo, la figura [8.34] muestra
algunos perfiles de particulas cargadas en equilibrio a 600°C. En general, esta
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proporcion no es homogénea, puesto que depende del nivel de Fermi, que no
tiene por qué ser el mismo en todo el cristal. Para mantener la concentracién,
DADOS tiene que calcular las proporciones relativas para cada estado de carga
de cada especie, definiéndose la probabilidad de una particula X de estar en un
estado de carga j respecto a su estado neutro como

_ X
0 [XO] 9

J

j = 07_7__7+7++7 (827)

valor que es facilmente calculable a partir de la ecuacién [8.23
Asi, la probabilidad de que una particula X se encuentre en un estado de
carga j sera:
B
> B
Una vez que se conocen todas las probabilidades para cada estado de carga,
hay dos mecanismos para lograr que se respeten dichas proporciones:

Pl = (8.28)

1. Actualizar el estado de carga de la particula cada vez que salta: lo llama-
remos actualizacién dinamica.

2. Repasar todas las particulas cada cierto tiempo y actualizar todas para que
se encuentren en la proporcion adecuada de carga: lo llamaremos actuali-
zacion estatica.

La actualizacién dindmica presenta dos problemas:

» Para el primero nos serviremos de un ejemplo. Si suponemos que A" tiene
una frecuencia de salto muy grande y A~ una muy pequena, tendremos que
cada vez que salte AT se calculard la probabilidad de que pase a A" y, como
esto se hace muy a menudo, més pronto o mas tarde la particula pasara a
ser A7. Como A~ apenas salta es mucho mas probable que tengamos un
nuevo AT saltando y transforméndose en A~, por lo que al final tendriamos
una concentracién artificialmente alta de la especie lenta. Por ello, si nos
limitaramos a usar P; como probabilidad de cambio para este caso dindmico
el modelo funcionaria mal, y por tanto, nos vemos obligados a definir una
probabilidad dindmica como

pi Piy,,(X7)

dyn = Z Pll/m(Xl)7 (829)

donde v,,,(X") es la frecuencia de salto (responsable de la migracién) para
la particula X en el estado de carga .

= El segundo problema se relaciona con las particulas que presentan una muy
baja (o nula) frecuencia de salto. Puesto que la actualizacién dindmica sélo
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Concentracion

Figura 8.35: La concentracién de la especies cargadas varia con la concentracién electréni-
ca.

tiene lugar cuando una particula salta, tendriamos que aquellas que salten
poco (o nunca) no estaran bien actualizadas. La forma de resolver este
problema es actualizar todas las particulas de tanto en tanto, es decir, la
actualizacién estatica de la que ya hemos hablado antes. Dado que este
otro tipo de actualizacién requiere muchos recursos (tiempo de célculo),
es necesario calcular muy cuidadosamente cuando hay que realizar una de
estas actualizaciones globales, tema que se tratard a continuacion.

Criterios para la actualizacion estatica

El criterio para actualizar todos los estados de carga de los defectos y calcular
los nuevos valores de 7 resulta ser un compromiso entre la velocidad y la precision
de la simulaciéon. DADOS lo modeliza a través de un contador que intenta calcular
cémo de actualizada estd la simulacion.

Cada vez que aparece o desaparece un dopante eléctricamente activo de la
simulacién, (por ejemplo, en la reaccién de ruptura B; — B + I aparece B), se
incrementa el contador, con lo que éste tiene una estimacion del nimero de cam-
bios de Cargaﬂ Cuando el nimero del contador es mayor que un cierto Tgaticupdate;
el programa actualiza la carga de todas las particulas. No obstante, el nimero
Tstaticupdate N0 permanece fijo a lo largo de toda la simulacién, sino que es in-
crementado o decrementado dependiendo de la variacion relativa de la carga

5El contador siempre se incrementa, tanto al aparecer como al desaparecer particulas eléctri-
camente activas, ya que para una desactivacion y reactivacion no es facil saber si fue la misma
particula o dos particulas distintas.
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Simbolo Nombre ddp Valor
ChargeVariation ChargeVarPercent (.25

Tabla 8.26: Pardmetros usados en DADOS para actualizar la carga de manera estatica.

entre una actualizacion y la siguiente. El usuario, gracias al parametro exter-
no ChargeVariation, que se muestra en la tabla [8.26] puede establecer el valor
maximo deseado de variacién entre una actualizacion y la siguiente, de tal for-
ma que cuando la variacion relativa es menor que el parametro, se incrementa
Tstaticupdate Naciendo al sistema menos sensible a las variaciones de carga, y en
cambio cuando la variacién es mayor que la deseada se aumentaria la “sensibili-
dad”, disminuyendo el valor de Zgtaticupdate-

Deriva eléctrica

Introduccién

La inclusion de la carga en el simulador kMC DADOS supone, de manera natu-
ral, la necesidad de introducir un campo eléctrico relacionado con las variaciones
locales de la carga, y por tanto la existencia de fuerzas que actien sobre las es-
pecies cargadas, que generaran una deriva en la migracion de las especies que se
encuentren sometidas a dichas fuerzas.

Una forma de introducir esta deriva en el modelo es modificando las proba-
bilidades de salto, de tal forma que éstas tomen en cuenta que las particulas
cargadas bajo una fuerza eléctrica no saltaran de forma isétropa en el espacio.

Concretamente, una particula en el interior de un campo eléctrico podra saltar
en ambas direcciones, pero es mas probable que lo haga en aquella que sea mas
favorable al campo eléctrico, por lo que, si P~ y P~ son las probabilidades de
que salte en sentido positivo o negativo en el eje x tendremos que

P~ (qEz)\)
= exp :

P kT
y cuando la particula se encuentre en un estado j
P JqEzA QE A
— = = =0,+q, +2q, ... 8.30
P o (B L (%), qoqaga

Se puede derivar de la ecuacién que
vy = NP7 — P7)u,, /6,
lo que, en una aproximacién de primer orden, nos da la conocida relacién

ve = QDE, ) (kpT).
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o Prob. salto<

I €rg —€F1

x1 T2

Prob. salto =1

Y

Figura 8.36: Barreras de migracién para un I,

Para implementar la diferente probabilidad de salto segin la direccion se han
usado barreras de migracion.

Barreras de migracion

Las reacciones de las particulas cargadas al campo eléctrico han sido imple-
mentadas como barreras de migracion, de tal forma que cuando una particula en
un determinado estado de carga intenta migrar a una regién en la que es més
probable que exista en otro estado diferente, habrd una barrera a dicha migra-
cién. Asi, pues las barreras estardan relacionadas con las concentraciones relativas
de cada especie, y por tanto con Pg :

Imaginemos ahora una particula It que se mueve desde x; hasta z,. Cuan-
do Py (z2) > Pi (1) el salto no ofrece barrera alguna, pero en caso contrario
habrd una probabilidad 1 — [P (x3)]/[Py (z1)] de que se rechace el salto. Esto
indica que la probabilidad de que el I pueda saltar serd

By (2) _ ler —e(+,0)]2 — [er —e(+,0)]s
Py exp { T } : (8.31)
y cuando e(+,0)s = e(+,0);
Py (x2) (er)2 — (erh

La figura|8.36| muestra un diagrama de energia para el proceso aqui expuesto.

Implementacion

La implementacion del modelo de carga expuesto maés arriba ha tenido en
cuenta, ademas de todos los aspectos fisicos que hemos ido comentando, la eficacia
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computacional del modelo. Concretamente la velocidad con la que se actualiza
la carga es bastante critica puesto que si no se presta atencién a dicho aspecto
se puede ralentizar una simulacién hasta un 1000 %, haciendo que la inclusién
del modelo de carga suponga un incremento de 10 veces el tiempo de simulacion,
cuando ahora mismo una simulacion con carga tarda, como mucho, el doble que
una sin carga.

Otro aspecto a tener en cuenta es que, debido a que internamente DADOS
divide artificialmente el espacio en cajas, hay que hacer promedios a la carga
en cada caja para evitar fendmenos de “todo o nada” (si una particula cae en
una caja muy pequena tendria una concentracién de carga altisima, y las de al
lado ninguna), pero sin llegar a perder los fenémenos locales en los promedios.
Cuando estos promedios no se hacen bien aparecen efectos raros en las regiones
con variaciones bruscas de la carga.

Por tltimo hay que dictaminar como de frecuentemente se desea actualizar la
carga. Hacer pocas actualizaciones lleva a simulaciones rapidas, pero poco precisas
puesto que la carga no sigue bien la evolucién de la simulacién, mientras que
hacer muchas actualizaciones hara la simulacién mas precisa, pero ralentizara ésta
hasta limites no tolerables. Asi pues, como ya se ha comentado, es necesario un
compromiso entre velocidad y precision.

Calculo y suavizado de la distribucion electrénica

Para calcular la distribucion electronica el modelo de carga de DADOS itera
sobre todas las cajas de la simulacién y almacena el nimero de cargas (dopantes
substitucionales, que se consideran siempre activos), junto con el nimero de Isy
V's por caja (que seran usadas como carga de compensacion). Después de conse-
guir esta informacién comienzan los promedios: DADOS recolecta para cada caja
quienes son sus cajas vecinas hasta un radio de promedio que es tomado como el

radio de Debye
T
"=\ e N

Dicho radio depende de la concentraciéon de dopantes N, que se estima a partir
de la informacién previa de las cajas y sus vecinas. Una vez que ya se tiene el
radio de promedio para cada caja, y que han sido descartadas aquellas que, o bien
estaban vacias, o bien no presentaban cargas, DADOS calcula la contribucién de
cada caja promediando con las vecinas y compartiendo asi la carga con ellas. Por
ultimo, en este cdlculo de la concentracion de carga N, se aplica una compensacion
con el niimero de intersticiales y vacantes de cada cajaf} restando el niimero de
estas particulas de la carga. Esta es una aproximacion, pero que tiene en cuenta
el hecho de que los Is y Vs intentaran neutralizar a los dopantes adoptando el
estado opuesto.

6Para simular que las regiones dafiadas presentan alta resistividad.
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Calculo del nivel de Fermi

Una vez que se tiene la carga promediada, es necesario calcular las cantidades
1 relacionadas con el nivel de Fermi en cada caja:

€F — €

kT

nr =

Para ello se calcula primero la concentracién de portadores mayoritarios de acuer-
do a las siguientes ecuaciones

n, = sN+4/iN>+n? N>0 (8.33)
py = —AIN4AIN24n2 N<O '

y después se utilizan estos valores para poder calcular ng:

_ Ny
NE = Ne + ~7:1/12 (F) (834)
(0]
- p
=10 — Fijy (ﬁ) , (8.35)

siendo ff/é la funcién de Fermi-Dirac inversa, que es

00 1/2
Fuyln) = / T e

o L+ et

Difusividades efectivas de dopantes

El modelo de carga multiplica las posibilidades de difusion de los dopantes.
Por ejemplo, para el caso del boro, que difunde a través del boro intersticial
o B; hay tres posibilidades: B}, B? y B;, siendo diferentes las difusividades
microscopicas de cada uno de estos estados, que llevan a una difusividad efectiva
que es la combinaciéon de todas ellas y depende del nivel de Fermi.

En las secciones siguientes vamos a explicar estos mecanismos, usando el boro
como ejemplo, y vamos a ver como calcular la difusion efectiva teniendo en cuenta
todas las migraciones de cada estado de carga parcial.

A su vez, en la tabla se listan todas las energias de migracién y prefactores
para cada diferente estado de carga. Los valores para los estados neutrales de
impurezas fueron ya mostrados en la tabla y para los defectos puntuales I y
V enR3l
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Simbolo Nombre ddp Valor
Dypo(IT)  Dm_IP 0.005 cm™2s™*
E,(I") Em_IP leV
Dpo(I7)  Dm_IM 0.005cm 257!
E,(I7) Em_IM leV
Dpo(VT)  Dm_VP 0.001 cm 271
E,n(Vt)  Em_VP 0.6eV
Dpo(V*TT) Dm_VPP 0.001 cm 257!
E,(V*t)  Em_VPP 0.8eV
Dpo(V™)  Dm_VM 0.001 cm 271
E.(V7) Em_VM 0.4eV
Dyo(V™") Dm_VMM 0.001 cm™2s7*
E,.(V-7) Emn_VMM 0.4eV
Dyo(Bff)  Dm_BiP 0.001 cm™2s7!
E.(B;") Em_BiP 1.1eV
Dyo(B;)  Dm_BiM 0.001 cm ™25~
En(B7)  Em_BiM 0.5eV
Dy, 0(Iny,) Dm_InVM Ocm 257!
E,.(Iny) Em_InVM 5eV
Dy, o(In;) Dm_IniM 2cm 27!
E.(In;)  Em_IniM 2.2eV
Dyo(Asy,) Dm_AsVP 0.00021 cm ™25~
E.(As})  Em_AsVP 1.3eV
Dpo(Asy,)  Dm_AsVM 0.00021 cm 25!
E,.(Asy)  Em_AsVM 3.4eV
Dyno(As) Dm_AsiP 0.004 cm 271
E.,.(Asf)  Em_AsiP 1.8eV
Dyo(Pf)  Dm_PhVP Ocm~2s7!
En(PY) Em_PhVP 5eV
Dpo(P;)  Dm_PhVM Ocm™2s7!
En(P;)  Em_PhVM 5eV
Dyo(P)  Dm_PhiP 0.01 cm2s™*
E..(PF) Em_PhiP 2.1eV

Tabla 8.27: Pardmetros de DADOS (prefactores y energias de migracién) para diferentes

estados de carga.
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La carga en reacciones de formacion y ruptura

Las reacciones de formacién y ruptura no deben modificar las concentraciones
relativas de los distintos estados de carga. Para ello, y en el caso del boro, tomemos
en consideracion ambos procesos.

Para el caso de la reaccion de emparejado

+ 0
50 } LB o { g; , (8.36)
donde definimos la probabilidad de formacién como PJ? , siendo ésta la probabili-
dad de formacién de B{ después de la reaccién de emparejado de I con B. Esta
probabilidad sera
P}] — P(;]Vlgreak )
>k PO Ve
Como se muestra en el diagrama , no aparece B; en las reacciones de
ruptura y, por tanto, siendo consecuentes con la recién escrita ecuacién [8.37] la
probabilidad de formacion de esta especie en dicho estado de carga serd 0.
Respecto a la reacciéon de ruptura, la probabilidad de tener I? después de la
ruptura de un B; sera

(8.37)

pr PRI
emis Zk Pé{;(sk’

donde d, es 1 cuando la reaccién 19 4+ B~ esté permitida, y 0 en caso contrario.

(8.38)

Un ejemplo: La difusién del boro

Como ya se coment6 vamos a suponer para las reacciones del boro que:

Los estados de carga estan en equilibrio.

No se permiten reacciones entre cargas que se repelan.

Se conserva la reversibilidad microscopica.

Las reacciones de ruptura conservan la carga.
Podemos empezar dandonos cuenta de que las reacciones involucradas seran:

B? — B+ It
! ! : (8.39)
B — B +1Y

(2

y de estas expresiones podemos deducir que la energia de enlace sera:
Ey(B]) = Ey(B;) + ep- — er+,
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y que los prefactores deberan cumplir

DO,break(Bi_) _ DO,break(BO) _ DO,break(BJr)
DO,m(IO) DO,m(I*) DO,m(I++) .

Por dltimo, la difusividad del boro sera
Dp|B] = WDg-[B;| + Dpo[B] + D+ [Bf)),

donde h es una constante de proporcionalidad con un valor igual a (pagina 316

de (Fahey et al., 1989))
57 2 +1
2ni

Al suponer que [B] = [B~], y por tanto que D = Dy tendremos

[B;]
+ DB? [B*].

3] o

h=1

1B
r =P ]

BY]

7

[B7]

+DB?

Y comparando nuestras expresiones con la notaciéon habitual de simuladores
de continud’]
p p\
Dp = D,p+ Dpp— + Dppp (—>
n; n;

encontramos que:
B/ ]
D,p = Dp, -
[B~]
1B/ ]

= Dpo [B~] (%)mt

Dppp = Dps E (%>m

Las energias de migracién y formacion para los distintos estados de carga del
boro estan representadas en la figura 8.37]

Dpp

Boro, carga y saltos largos

Miés detalles
El propésito de este apartado es estudiar la distancia de saltos largos, A, sec. ET)

representada esquematicamente en la figura [8.38] para la difusién del boro. pég. BAZ
Se puede demostrar que la distancia de estos saltos es:

1 Um 1 DB
A=\ —=x ——=)X{/= X . 8.40
\/36\/§ Vireak 6 (D1> ( )

"Como Taurus™,
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Figura 8.37: Energias de formacién, migracién y activacién del boro dependiendo del nivel
de Fermi.

Figura 8.38: Relacién entre los saltos de difusién () y los saltos largos (A)
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Superficie

___________ =
[N
. o p—
g
R
2K
93
N g
. O
O
iV

Fuente de  profundidad
dopantes

Figura 8.39: Forma habitual de medir la solubilidad (extrinseca) de un dopante: [A]Strinsic,

Dependencia de la solubilidad con el nivel de Fermi

La solubilidad de las especies cargadas dependen del nivel de Fermi, de acuerdo
con las referencias (Northrup and Zhang, 1993; |de Walle et al., 1993; [Sadigh)
. Concretamente, la solubilidad de un dopante A (al que suponemos
con carga negativa) es dada por:

A ) = (A7) e (7). 841

donde rinsior
([A] ex r1n51c)

[ A] intrinsic __ max
max -
n;

es la solubilidad de la impureza en condiciones intrinsecas (ep = ¢;) y [A]exrinsic

lo es para condiciones extrinsecas, cuando [A]yax > n,. La ﬁgura muestra la
forma habitual de medir [A]exirinsic,

La solubilidad en DADOS esta relacionada con los procesos de emision y re-
combinacién de BY en la superficie (como ya se ha comentado en la seccién .
Por ello, el prefactor necesario para la ecuacién [8.20] se calcula usando la solu-
bilidad intrinseca. La probabilidad de captura (ecuacién se calcula usando
D*f(B) para condiciones intrinsecas. Como la concentracién de B; depende del
nivel de Fermi, pero las probabilidades de captura y emisién no, la solubilidad
del boro tendré una dependencia natural con el nivel de Fermi, y las condiciones
extrinsecas funcionaran de forma automatica.
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Simbolo Nombre ddp Valor
Acni/a  Acnl_4 0

Acniyz Acnl_3 -0.01484
Acnijz Acnl_ 2 0.00078
Acprja Acpl_4 -0.01627
Acp1/3 ACp1_3 0

Acpij2  Acpl_2 -0.00018
Aynijs Avnl_4 0.01508
Az Avnl_3 0

Az Avnl_ 2 0.00074
Aypi/a  Avpl_4 0

Aypiyz Avpl_3 0.01846
Aypijz Avpl_2 -0.00263

Tabla 8.28: Pardmetros de DADOS usados para el modelizado del estrechamiento del gap,
que dependen de la concentracién de dopantes.

Estrechamiento del gap

El modelo de carga de DADOS incluye los desplazamientos del minimo de la
banda de conduccién y maximo de la banda de valencia inducidos por los dopantes
a partir de la formulacién de (Jain and Roulston, 1991])

1/4 1/3 1/2

Anc Acn1/4 <1JX_1+8) + Acn1/3 <1]\(§_1+8> + Acn1/2 <1Jg:—8

N ) /4 N\ 173 N\ /20 (8.42)
An, = Awip (m) + Avniys <10T> + Avniy2 (W)

para semiconductores de tipo n y

N\ /4 NIV N\ 2
A1)e Acpi/a (10_18) + Acpiy <1o_18> + Acp1/2 (10_18)

N\ /4 N\ 173 N- 120 (8.43)
An, Avpi/a (m) + Avpiys (m) + Avpi/2 (W)

para los de tipo p. An, y An. son los incrementos (o disminuciones) de las ban-
das de conduccion y valencia tal y como se representan en la figura Por
ultimo, Acpi/3, ... son los pardmetros de éste modelo, conseguidos de la referencia
(Persson et al., 1999), y listados en la tabla . El estrechamiento depende de la
concentracion de donores y aceptores, que son cantidades bien establecidas por el
programa, de tal forma que en cada actualizacion estatica de carga se aplican los
adecuados estrechamientos de carga locales de acuerdo a las férmulas anteriores.

Para el resto de niveles electronicos que se asientan entre la banda de valencia
y la de conduccién, se asume una variacion proporcional con el estrechamiento
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€Fr

€r

Figura 8.40: La anchura del gap depende de la concentracién local de electrones.

del gap, de tal manera que en las regiones en las que 7. y 1, sean corregidas por
las cantidades An. y An,, una cantidad genérica 7, seria corregida de acuerdo a
la siguiente expresion:

Ag, =Ty e " oAy (8.44)
Ne — Mo Ne — Mo

Comandos de DADOS

r 8.9.1

Las simulaciones kMC de DADOS se ejecutan a través de un conjunto reducido
de comandos: se introducen particulas en la celda de simulacién a través de la
lectura de perfiles o la implantacién (para la que se llama a un programa externo),
y se realiza el recocido con el comando anneal. Estos comandos hacen ciertas
suposiciones que es necesario conocer para poder usar correctamente el programa,
y que vamos a exponer a continuacion.

Insertando particulas en la simulacién

Los comandos para insertar particulas en la simulacién son el comando de
implantacién implant y de lectura de un perfil read profile. Ambos introducen
particulas (Is, V's o dopantes) en coordenadas concretas. Puesto que la aparicién
repentina de una particula en medio de la celda de simulaciéon no tiene sentido
fisico, se permite que la nueva particula interaccione con sus vecinos y forme clus-
ters, pockets amorfos, etc., segun las particulas que encuentre. Esta interaccién
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inicial sucede al insertar la particula, y no necesita tiempo de recocido. Al inser-
tar una particula se informa al modelo de amorfizacién de su presencia para que
actualice los niveles de danado. Una vez que el modelo de amorfizacién conoce la
presencia de la particula es libre de borrarla y regenerarla como particula oculta,
como ya ha sido comentado.

Lectura de perfiles

UVAS-DADOS puede leer ficheros con perfiles externos para el eje x, que son
ficheros de texto con dos columnas, la primera para la profundidad en nm en
el eje x v la segunda para la concentracién en cm 3. Cada fichero contiene un
perfil para una tnica especie que, al ser leido, genera una distribucion aleatoria,
pero homogénea, de particulas en el plano yz que va siguiendo la concentracién
adecuada en cada .

La lectura de perfiles requiere de muchas situaciones y casos particulares que
hay que tener en cuenta. A veces el perfil puede provenir de un perfil implan-
tado durante un cierto tiempo, o bien de alguna concentraciéon preexistente en
la muestra de silicio que se introdujo por otros métodos (capas enterradas...).
Por ello hay que pasar informacion a DADOS sobre qué perfiles hay que insertar
simultaneamente y en cudnto tiempo. Una vez que el programa empieza a in-
sertar las particulas del perfil lo hace de manera aleatoria, sin seguir un orden
artifial en x, hasta que logra la concentracién adecuada en cada punto. Esto se
consigue limitandose a almacenar temporalmente las posiciones en las que habria
que insertar las particulas, pero sin insertarlas aun y, una vez que sabe todas
las que tiene que introducir (que pueden también ser de perfiles distintos que ha
ido almacenando) aleatoriamente, y teniendo en cuenta el tiempo en el que se
pide que las inserte, las va metiendo en la celda de simulacién y borrandolas del
almacén temporal donde estaban.

Este proceso de lectura de perfiles se realiza mediante el uso de dos comandos
distintos: uno que lee los perfiles y va almacenando las particulas que hay que
generar, pero sin introducirlas atun, y otro que toma todo el conjunto de particulas
calculadas por el primer comando y las inserta en la simulacion.

A modo de ejemplo: Si quisiéramos leer un perfil inicial de boro y posterior-
mente leer los perfiles resultantes de una implantacién, harfamos algo como:

1. Con el comando read profile leer el perfil de boro y generar las particulas
sin insertarlas.

2. Con mplant profile insertar todas las particulas generadas (de momento
sélo el boro) en un tiempo 0.

3. Con read profile leer el perfil de Is.
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4. Con read profile leer el perfil de Vs.

5. Con implant profile insertar las particulas almacenadas temporalmente (que
ahora son los I's y Vs) en la simulaciéon, en un tiempo ¢ igual al que duré la
implantacién que genero sus perfiles.

Hay que recordar que segiin se insertan atomos se les permite interaccionar
con los vecinos, como se comento en [8.9.1]

Implantacién iénica

DADOS esta disenado para poder unirse a simuladores externos de implan-
tacion idnica, que pasen las cascadas con las coordenadas de las particulas im-
plantadas y los defectos puntuales. En este sentido UVAS-DADOS estd unido con
MARLOWE, lo que permite disponer de un comando de implantacién que requiere
los siguientes parametros:

implanted species , nombre de la especie a implantar (en inglés, boron, silicon,
arsenic. . . )

energy energia del ion implantando, en KeV.

dose dosis a implantar, en cm™—2.

dose rate velocidad de implantacién, para poder calcular el tiempo que dura la
implantacién como dose/dose rate.

window Y,Z Dimensiones de la ventana de implantacién. Cuando ésta es més
grande que la celda de simulacion DADOS la recorta al mismo tamano que
dicha celda.

temperature Temperatura del sustrato de la oblea. Esta temperatura no es un
parametro que se pase a MARLOWE, sino que es usado por DADOS para
hacer un recocido que dure un tiempo t a la temperatura pedida. Concreta-
mente, se hace un recocido entre cascada y cascada, de tal forma que para
n cascadas el tiempo ¢ entre cada cascada serd dose/(n x dose rate).

oxide thickness Profundidad de la capa de Si0O,. Generalmente la capa de
oxido nativo es de unos 1.5 nm, que es la cantidad que reserva DADOS entre
x =0y 2z = 1,5nm para crear una intercara Si — Si0, (como se cuenta
en la secciéon . El cambio de este pardametro afecta sélo a MARLOWE,
DADOS seguira considerando 1.5 nm de 6xido independientemente de lo que
se ponga aqui.
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Simbolo Nombre ddp Valor

ATy.e dTBase 2
Ninit nlnit 1
AT,  dTLimit 20° C

Tabla 8.29: Pardmetros de DADOS utilizados para la generacién de las rampas de tempe-
ratura.

amorphous implant MARLOWE permite implantar en cristales de silicio cris-
talino o amorfo, seleccionandose uno u otro con el uso de este parametro.
Al igual que oxide thickness, este parametro solo tiene sentido para el im-
plantador MARLOWE, puesto que DADOS consideraré el silicio cristalino o
amorfo segtn la concentracién de danado, y no tendra en cuenta para nada
lo que hayamos puesto aqui.

Anneal (recocido o difusién)

El comando anneal es el mas importante de DADOS. Anneal se limita escoger
un evento dentro de todos los posibles, ejecutarlo, calcular cuanto tiempo simu-
lado pasd, y repetir el proceso hasta que el tiempo simulado total sea igual al
tiempo pedido por el usuario. Las opciones de anneal son:

Initial temperature Temperatura inicial con la que comienza la simulacion.
Final temperature Temperatura final a la que acaba.

Time Tiempo total de recocido.

Cuando la temperatura inicial y final son distintas, DADOS simula una rampa
de temperatura, haciendo recocidos a distintas temperaturas y distintos tiempos
hasta completar el total. DADOS intenta regular la rampa de forma logaritmica, de
tal manera que a bajas temperaturas haya pocos recocidos pero durante tiempos
largos, y a altas haya muchos pequenos recocidos (cambiar la temperatura supone
bastante tiempo de CPU). De esta manera la rampa adopta la forma de escalera
con escalones de distintos tamanos, como se observa en la figura [8.41]

Para regular la forma en la que se genera la rampa de temperatura se pueden
variar los pardmetros expuestos en la tabla [8.29] Los intervalos para la tempera-
tura mas alta son

(ATbase ) Minie )

hasta su valor méaximo, establecido en ATj;m;;.
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Ejemplo de rampa de temperatura

700 T T T

680 - b
660 b
640 - b
620 | b
600 b

7 T T
580 00 .

560 I 690 i
540 | 680 |- 11

520 6.7 6.8 69 7]
500 1 1 1

5 55 6 6.5 7
Tiempo (s)

Temperatura (C)

Figura 8.41: Modelo de DADOS para las rampas de temperatura: Pocos pasos largos a
temperaturas bajas y muchos cortos a temperaturas altas.

> 8.9.5
( Generacion de salidas

Una vez realizada una simulacién es imprescindible obtener la maxima can-
tidad de informacion posible de ella. En DADOS esta informacién se almacena
en un conjunto denominado “snapshots”. Cada uno de estos snapshot es una
imagen de la simulacién tomada en un tiempo concreto, de tal forma que se van
almacenando estas tomas en la memoria, conteniendo la siguiente informacién

» informacién atomistica en 3D: Tipo de particula (B, B;, I, ...), nombre del
defecto al que pertenece ({311}, cluster de impurezas, defecto puntual...)
y posicion tridimensional en nanémetros.

= informacién de perfiles en 1D: Concentraciéon de cada especie en cada estado
de carga y tipo de defecto respecto al eje x.

= Evolucion temporal de la supersaturacién de intersticiales y vacantes con

el tiempo. Mis detalles
» Concentracién electrénica en el eje z. piig. B30

» Campo eléctrico tridimensional en el eje x.

= Diversos histogramas:

e Histograma de clusters de Is : Concentracion de clusters de I's presen-
tes en la simulacién segin el tamano de cada cluster. Se listan todos
los clusters de Is, es decir, clusters pequenos, {311} y bucles de dislo-
cacion, en el mismo histograma.
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e Histograma de clusters de Vs: Concentracion de clusters de Vs segtin
su tamano, se incluyen en el mismo histograma tanto los voids como
los clusters pequenos de Vs.

e Histogramas de pockets amorfos: Concentracion de los pockets amorfos
frente al niimero total de particulas que contienen y ntimero de pares
IV almacenados.

e Histogramas de clusters de impurezas: Numero de clusters de impu-
rezas existentes en la simulacion segin el nimero de impurezas e Is
(o V's) contenidos, es decir, para el cluster B,I,, se lista el nimero
que hay para cada n y m. Existe un histograma de este tipo por cada
impureza.

El niimero de imagenes tomadas es regulable por el usuario, siendo bastante
importante esta cantidad, puesto que con unos pocos snapshots puede perderse
informaciéon relevante, pero tomando muchos se incrementa sustancialmente la
memoria requerida por la simulacion.

Para regular el nimero de snapshots tomados, DADOS admite los siguientes
criterios:

1. Generar uno cada cierto nimero de eventos (independientemente del tiempo
simulado transcurrido).

2. Generar z snapshots por década de tiempo simulado (independientemente
del niimero de eventos simulados, esto es, del tiempo de CPU transcurrido).

Y dichos criterios son regulados con un comando que admite los siguientes argu-
mentos:

= El nimero de snapshots por década, o 0 para ninguno.

» Cada cuantos saltos o eventos se quiere generar un snapshot, junto con
una bandera de verdadero/falso adicional para activar/desactivar esta ca-
racteristica.

» Una bandera de verdadero/falso que informe a DADOS si se quiere guardar o
descartar la informacién atomistica en 3D generada. Esta informacion puede
generar una cantidad considerable de datos y espacio en memoria, por lo
que en algunos casos se puede descartar y limitarse a usar la informacion
recogida en los histogramas y perfiles, a los que no afecta esta opcion.

» Una bandera de verdadero/falso que indique si se desean perfiles globales
o incrementales. Un perfil global va almacenando toda la estadistica desde
el principio de la simulacion, el incremental inicamente desde el anterior
snapshot.
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= El nimero maximo de snapshots que se desea almacenar, de tal forma que
si se generan mas de este nimero, se van descartando los més antiguos y se
almacenan los recientes.

Generando los perfiles en una dimensién

Cuando se generan los perfiles unidimensionales, DADOS adopta dos maneras
diferentes para hacerlo, segtin las particulas involucradas en el perfil sean o no
moviles.

Para las particulas inmoviles es suficiente con contar el nimero de particulas
que hay en un tiempo t concreto y calcular con ello la concentracion. En cambio,
para particulas méviles este sistema no funciona bien, siendo fécil entender por
qué si acudimos al ejemplo de un intersticial. Para un I, la frecuencia con que
éste migra es mucho mayor que la frecuencia con la que es emitido desde los
clusters o desde la superficie, con lo cual, excepto tras los primeros instantes
de implantacion, es dificil tener mas de uno o dos intersticiales a la vez en la
simulacién en un tiempo concreto t, ya que muy rapidamente se mueven y son
atrapados o recombinados. Por ello, si se tomara la concentracion de ellos en
un tiempo concreto ¢, se observaria un pico muy alto en la regién en que se
encuentra en ese momento y una concentracion nula en las demés. Para evitar
este problema, DADOS calcula la concentracién de las especies moviles utilizando
otra alternativa, que consiste en contar el nimero de saltos que cada particula ha
dado en cada determinada regién del espacio entre dos intervalos de tiempo. La
anchura de la region del espacio se puede variar a través del parametro Ngjjce, cOMo
se comenta en la seccién [8.1.3] Posteriormente, cuando se requiera la creacién de
un “snapshot”, se calcula la concentracién utilizando dicho nimero de saltos y
la migracién (conocida) de cada especie. En modo incremental se borra dicha
informacion del nimero de saltos después de cada imagen, mientras que en modo
no incremental se sigue almacenando haciendo un promedio desde el principio de
la simulacion.

Légicamente, esta segunda forma de calcular la concentracién da un valor de
0 para las especies inmdviles, puesto que éstas no saltan.

Calculando la supersaturacion

La supersaturacion de los Is o Vs es la relacién entre la concentracién actual
y su concentracion en equilibrio. Nuestro modelo calcula la supersaturacién para
los defectos puntuales a partir de la concentracién actual de dichas especies, que
extrae de su nimero de saltos, como se ha explicado anteriormente, y consigue
la concentracién en equilibrio relacionandola con la frecuencia de emisién de las
intercaras, que son quienes establecen dicho valor.
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> 9.1

El intersticial propio del silicio

Los intersticiales propios del silicio se van a encontrar simulados por DADOS
como defectos puntuales con distintos estados de carga, o bien en pequenos clus-
ters, defectos extendidos tipo {311} y también como discos de dislocacién. Las
asociaciones particulares del I con cada uno de los diferentes dopantes se en-
cuentra detallada en la seccion del dopante bajo consideracién, y la formacion de
pequenos clusters de Is, {311}s y discos de dislocacién puede ser consultada en
las secciones|8.3.1} [8.3.2] y [8.3.3| respectivamente. Esta secciéon se limita a describir
las interacciones entre [ y V.

> 9.1.1
( Defectos puntuales del 1

Los defectos puntuales del intersticial del silicio que han sido implementados
en DADOS son:

Nombre DADOS Descripcién Carga
1° I Intersticial propio 0
I~ IM Intersticial propio -
It IP Intersticial propio +

> 9.1.2
( Cémo se introducen s en la simulacion

Durante las simulaciones, los intersticiales pueden ser introducidos por

» Implantacién de silicio, o danado causado por la implantacion de Si u otro
ion. En estos casos la especie introducida es 1°.

» Lectura de un perfil (externo) de I°.

= Emisién de I° desde las intercaras.

> 9.1.3
( Interacciones del [

A continuacion se detallan todas las reacciones que involucran Is y V's. Las Modelo en la
interacciones de I con dopantes u otras impurezas se encontrardn consultando sec. B2
la impureza concreta. Las reacciones que se explicitan estan escritas de manera pég.
general, sin entrar en todas las posibles combinaciones debidas al nivel de carga.

Para tener éstas en cuenta hay que senalar que el modelo usado en DADOS prohibe
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reacciones repulsivas (+, +) y (—, —). De esta manera, si quisiéramos interpretar
la reaccion

I+ 1 — I, Am.Pock

hemos de:
» Considerar todos los posibles estados de carga del intersticial 19, I~ e IT.

» Permitir dnicamente las reacciones no repulsivas, es decir, IT + 1°, I~ +1°,
I°+1%elt+1".

En ciertos casos el resultado es un “pocket” amorfo, en otros un cluster de
impureza. Algunas consideraciones especiales que hay que tener en cuenta para
estos casos seran comentadas mas adelante.

La reacciones del I son:

I+1 — I, Am.Pock.
I14+V — IV Am.Pock.

Los prefactores y energias de migracién, niveles electronicos y el nombre de
Modelo en la estos parametros en el fichero de definicién de pardmetros del DADOS son:

sec. [8-2]
pag. Migracion Elect. Enlace
cm?s™t eV eV cm?s™t eV
Dm_I Em_I
I Dyo(I) En(I) Sin datos Sin datos
0.005 1

Dm_IP Em_IP e_IP0
It DyoIt) E,(IT) e(+,0)(I") | Sin datos
0.005 1 0.4
Dm_IM Em_IM e_IMO
I7| Dpo(I7) En(I7) e(0,—)({~) | Sin datos
0.005 1 1

Interacciones con intercaras

Modelo en la
sec. La particula que se absorbe y emite desde las intercaras es el I°. Los pardme-

pag. tros superficiales para el intersticial son:

Simbolo Nombre ddp Valor
Deissieno(I)  DOFS_I 50000 cm 25 L
E¢(1) Eform_I 3.8¢eV

L.(I) RecLnm_I 0nm
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> 9.1.4
( Disolucion de “pockets” amorfos

Los pockets amorfos se intentan disolver en clusters con 4 intersticiales cada
Modelo en la uno, (1), siempre que sea posible, si no es asi, se emite un I, o bien se forman

sec. B4} clusters I o I3 segun el nimero de Is que haya disponibles.
pdg. [127)
> 9.2
Vacante

La vacante propia del silicio puede encontrarse en las simulaciones de DADOS
en diferentes estados de carga, asociada con impurezas, en pequenos clusters de
Vs, o en “huecos”. La asociacion de las vacantes con impurezas esta explicada
en la seccién de cada dopante involucrado, y la formacién de pequenos clusters y
huecos se encuentra detallada en las secciones N respectivamente. Esta

secciéon se limita a comentar las interacciones de V' consigo misma y con I.

> 9.2.1
( Defectos puntuales de V
Los estados de carga de V implementados en DADOS son:

Nombre DADOS Descripciéon Carga
Vo \Y Vacante 0
V- VM Vacante -1
% VP Vacante +1
V- VMM  Vacante -2
\Vams VPP Vacante +2

> 9.2.2

( Como se introducen Vs en la simulacién

Las vacantes aparecen en la simulaciéon debido a:

= Generacion de danado durante una implantacién: Se introduce la especie
Vo,

» Lectura de un perfil externo V.

» Emisién de V° desde la superficie o alguna intercara.
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r 9.2.3

Interacciones con V

Modelo en la

sec. [8:2.2]
pag.

Modelo en la

sec. [8:2]
pag.

A continuacion se van a detallar las reacciones que involucran defectos pun-
tuales Vs y/o Is. Las interacciones de V' con dopantes o impurezas se encuentran
listadas en el apartado que trate la impureza. Dichas reacciones estan escritas
de una forma general, que no tiene en cuenta el estado de carga. Debemos re-
senar que, en DADOS, se prohiben las reacciones entre estados con igual car-
ga, tipo (+,+) o (—,—). De esta manera, para interpretar la reacciéon general
V +V — V5 Am.Pock habra que:

» Considerar todos los posibles estados de carga de la vacante V°, V=, VT,
Vit y V.

» Permitir sélo las reacciones no repulsivas, que en este caso serdn VO + V+7,
ViV VO VO VO vV VOV VI Vo V4V Ve VT
y VIt 4+ v,

COn esto, las reacciones involucrando vacantes son:

V+V — V5 Am.Pock.
V+1 — IV Am.Pock.

Los prefactores y energias de migracion, niveles electrénicos, y nombres en el
fichero de parametros del DADOS son:

Migracién Elect. Enlace
cm?s™! eV eV cm?s™t eV
Dm_V Em_V
Vv Dpo(V) En(V) Sin datos Sin datos
0.001 0.4
Dm_VP Em_VP e_VP0
v Dpo(VT)  En(VF) e(+,0)(VT) Sin datos
0.001 0.6 0.03

Dm_VPP Em_VPP e_VPPO
VI | Dpo(VTT) B, (V') e(+,++)(V*tT) | Sin datos

0.001 0.8 0.13
Dm_VM Em_VM e_VMO
V- Dpo(V7) En(V7) e(0,—)(V7) Sin datos
0.001 0.4 0.6
Dm_VMM Em_VMM e_VMMO
V=" | Dpo(V™") En(V7) e(—,——)(V~=") | Sin datos
0.001 0.4 1.06
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Interacciones con las intercaras
Modelo en la ) _ ] 0 ,
sec. BT La superficie y /o las intercaras absorben y emiten VY. Sus pardmetros respecto

a la vacante son:

pag. [149
Simbolo Nombre ddp Valor
Dixteriace (V)  DOFS_V 800 cm2s~!
E¢(V) Eform_V 3.8eV
L.(V) RecLnm_V Onm
> 9.2.4
( Disolucién de pockets amorfos
Los pockets amorfos, al disolverse, intentan formar clusters tipo V3 con las
vacantes que les queda. Cuando esto no es posible emiten una V', o forman clusters
V3, segin el nimero de Vs sobrantes.
> 9.3
Boro
El boro se encuentra en el programa DADOS formando defectos puntuales de
impurezas o en clusters de impurezas del tipo B, 1,,.
> 9.3.1
( Defectos puntuales con B
Los defectos puntuales con boro que incorpora DADOS son:
Nombre DADOS Descripcion Carga
B~ B Boro substitucional -1
BOzide BOxide  Boro en Si0s 0
BNitride BNitride Boro en nitruro 0
BY Bi Boro intersticial 0
B BiP Boro intersticial +1
B BiM Boro intersticial -1
> 9.3.2
( Introduciendo B en la simulacion

Se puede introducir boro en la simulacién a partir de:

» Implantacién iénica (se introduce BY).
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= Lectura de un perfil de B~.

» Emision superficial de boro (anteriormente capturado o por un proceso de
in-diffusion): BY.

(D 9.3.3

Interacciones del boro

Modelo en la

sec. 822

pag. [110

Las reacciones que se van a detallar a continuacién estan escritas de una
forma genérica que no considera el estado de carga, de tal forma que hemos de
comentar que DADOS prohibe las reacciones repulsivas, aquellas con igual carga,
como (+,4) vy (—, —). La carga del estado final varia con el nivel de Fermi de la
region donde se produzca la reaccion, entre todos los estados posibles para dicha
reaccion. Por ejemplo, para interpretar la reaccion I + B — B;:

» Se toman todas las cargas posibles para el intersticial del silicio: 1°, 1=, I+
y para el boro substitucional: B~.

» Unicamente se permiten las reacciones no repulsivas, que serén It + B~ y
I°+ B~.

= El resultado de estas reacciones serd un B;, cuyo estado de carga (B;", BY
o B;) dependera del nivel de Fermi local.

Cuando los criterios anteriores, por la razén que fuera, no sean aplicables, enton-
ces se escribird la reaccién con los estados particulares de carga. Algunos casos
especiales cuando aparecen pockets amorfos o clusters de impurezas seran consi-
derados mas adelante.

Las interacciones del boro son:

I+B — B

I+ B, — BIimp. cluster
B+ B; — Bl imp. cluster
B, + B; — Byl imp. cluster

Los prefactores y energias de activacién y enlace del boro en silicio, niveles
electronicos y los nombres utilizados en el fichero de parametros del DADOS se

Modelo en la listan a continuacion:

sec. [8.6.1}
pég. [[39]
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Migracion Elect. Enlace
cm?s™! eV eV cm?s™! eV
Dm_B Em_B
B Dy, o(B) E,(B) Sin datos Sin datos
0 5
Dm_Bi Em_Bi
B, Dyo(Bi) En(B;) Sin datos Sin datos
0.001 0.25
Dm_BiP Em_BiP e_BiP0
B | Dpno(B) En(Bf) e(+,0)(B;") | Sin datos
0.001 1.1 1.04
Dm_BiM Em_BiM e_BiMO0 Db_BiM Eb_BiM
B; Dm,O(Bz‘_) Em(Bz_) 6(07 _)<Bz_) Db,O(Bz’_) Eb(Bz'_)
0.001 0.5 0.8 0.37 0.1

Los valores de la energia de migracion para el boro en otros materiales que
no sean silicio son

Migracion

cm?s~! eV

Dm_BOxide Em_BOxide
BOxide D, 0(BOxide) E,,(BOzide)

0.00312 3.93

Dm_BNitride Em_BNitride

BNitride | Dy, o(BNitride) E,,(BNitride)
0.00312 3.93

La figura muestra un plot de Arrhenius con la difusién tedrica del boro
calculada con los parametros listados mas arriba para condiciones intrinsecas. La
figura [0.2] hace un estudio similar para condiciones extrinsecas.

Interacciones con las intercaras

Modelo en la

Los parametros utilizados por el boro para modelizar sus interacciones con la sec. B.7.2]
superficie y/o intercaras son: pag.
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Temperatura °C

1200 1100 1000 900 800 700
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le—12 E« Mathiot ]
© **%tk Plummer - ]
- i e, Pardmetros de DADOS  + ]
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le-19 | NG
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0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05 1.1

1000/T (K)

Figura 9.1: Difusién intrinseca del boro. Lineas: Valores experimentales para distintas
referencias (Plummer et al., 2000; Fair, 1981a; Mathiot and Pfister, 1984; Hill, 1981}
Haddara et al., 2000). Simbolos: Valores tedricos calculados con los pardmetros de entrada
de DADOS.
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Temperatura °C

1200 1100 1000 900 800 700
1 e—l 2 T T T T T
\ Parametros de DADOS

le-13 | Experimental -

le-14 | | 1
le-15 | I b
le-16 g 8
le-17 . 8
le-18 | N 1

le-19 AN b

Difusividad del boro (cmzs_l)
/

le-20 g §

le-21 | S~

]e_22 1 1 1 1 1 1 1 1
0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.95 1 1.05 1.1

1000/T (K)

Figura 9.2: Difusidn extrinseca del boro. Lineas: Valores tedricos calculados con los parame-
tros de entrada de DADOS. Simbolos: Valores experimentales tomados de la referencia (Fair,
1981a)).
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‘ Emisién = B; Captura = B;
Parametros | Prefactor Energia
Solubilidad | Csol0_B Esol B
007501(3) =le+24cm™3 ESOI(B> =1eV
h Surf_h0_B Surf_Eh_B
ho(B) = 0,0166 En(B) =0,486eV
e/a Surf_e_a0_B Surf Ee_a_B

(e/a)o(B) = 0,178

Segregacion | Segreg_pref_BOxide
OXidO ngi,O(B) =30
Segregacién | Segreg_pref BNitride
Nitruro gnito(B) = 30

E(e/a)(B) = —0,086 eV
Segreg_eV_BOxide

EOxi,g =0
Segreg_eV _BNitride
Enitg =0

Saturacion \ SurfMaxTrap_B

Omaz(B) = 2e + 14cm™

Disolucién de pockets amorfos

Modelo en la

Los pocket amorfos, cuando se disuelven, intentaran formar clusters de impu-

sec. 841}
pég. [0 rezas con dos intersticiales y un boro (Bls), generando tantos como sea posible
con el nimero de Is y Bs que tenga atrapados. Cuando esto no sea posible, y
segun las particulas de B e Is que le queden, emitird B; o depositara un B.
> 9.3.5 - - -
( El B en los procesos de recristalizacion
La concentracién maxima de boro substitucional se fija en los procesos de
recristalizacién en el valor [B]l¢Ys. El resto de los datomos de boro, si sobran,
son depositados como B, I,,, donde los subindices n y m son los valores maximos
“Dopantes max. in clusters de B” y “Is o Vs max. en clusters” respectivamente,
los cuales se listan en la siguiente tabla:
Nombre valor ddp Valor
| Brecrys (interno)  3.5e+20cm ™3
Dopantes max. en clusters de B (interno) 3
Max. Is o Vs en clusters de B (interno) 0
> 9.3.6
( Saltos largos del boro

Modelo en la

sec. 861}
pag. [139

Los saltos largos del boro aparecen de forma natural como consecuencia del

proceso atomistico de kick out.La figura [9.3| representa los valores tedricos, to-
mando los parametros de entrada de DADOS listados mas arriba, y usando la
ecuacion frente a los resultados experimentales publicados en la referencia
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Temperatura °C

800 700 600 500 400
1000 T T T - T
Experimental
Parametros de DADOS
= 100 ¢ E
NS
<
&
]
=
on
=
S 10 | ]
1 1 1 1 1 1
1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5
1000/T (K)

Figura 9.3: Saltos largos del boro (A). Lineas: Valores tedricos. Simbolos: Valores experi-
mentales tomados de ((Cowern et al., 1991; |Cowern et al., 1992).

(Cowern et al., 1991; |[Cowern et al., 1992).

Clusters de impureza de B

Los clusters de impureza del boro (BIC) se forman con intersticiales. Las Modelo en la
reacciones permitidas son: sec. [B:6.2]

pag. 143
» Crecimiento: atrapando intersticiales, B,I,, + [ — B,1l,1, o dtomos de

boro intersticial, B, 1,, + B; — Bpi1lp11-

» Emisiéon: emision de intersticiales, B,I,, — B,I,,_1 + I, o de boro intersti-
Cial, Bnlm — Bn—llm—l-

= Recombinacion recombinacion de vacantes, B,1I,,, + V — B, I,,_1.
s Frank-Turnbull: emisiéon de vacantes, B,I,, — By,ln,.1+ V.

La energfa potencial utilizada para los clusters, E,, se encuentra indicada en la
figura[9.4] Otros valores para los clusters de boro, conseguidos mediante diversas
técnicas, asi como estudios del proceso de formacién de estos clusters, pueden
encontrarse en las referencias (Pelaz et al., 1997; [Pelaz et al., 1999; Lenosky
et al., 2000; Caturla et al., 1998a; Caturla et al., 1998b)).
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Energia potencial total boro—interstitial E,; (eV)

w 4} 4 6.5 -85 .
m
S 3t -3.6 -6 -8 .
!
2 2t -1.6 4.6 -6 .
g
© ot -33 .
1 2 3
Cantidad de Is

Figura 9.4: Energias potenciales para los clusters de boro con intersticiales.

> 94
Arsénico
El arsénico se encuentra en DADOS en defectos puntuales de impurezas, o bien
en clusters de impurezas del tipo As,V,,.
> 9.4.1
( Defectos puntuales con As
Los defectos puntuales de DADOS que incluyen As son:
Nombre DADOS Descripcién Carga
As™ As As substitucional = +1
AsOuwzide AsOxide  As en Si0, 0
AsNitride AsNitride As en nitruro 0
As) Asi As intersticial 0
Asf AsiP As intersticial +1
As?, AsV As vacante 0
Asy; AsVP As vacante +1
Asy, AsVM As vacante -1
> 9.4.2
( Introduciendo As en la simulaciéon

El arsénico se introduce en las simulaciones por:

» Implantacién de AsY.

s Lectura de un perfil externo de As™.
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» Emisién de As? por parte de las intercaras (previamente capturado o por
in-diffusion).

Interacciones del As

Interacciones con defectos puntuales
Modelo en la
A continuacion se detallan, escritas de una forma general que no explicita sec. B2,

el estado de carga, las reacciones del arsénico con defectos puntuales. Debemos pag. [0}
senialar que DADOS prohibe las reacciones entre especies que se repelan, es decir,
aquellas que tengan la misma carga (+,4) o (—, —). La carga de la especie final
variara entre todas las posibles dependiendo del nivel de Fermi local. De esta
manera, para interpretar una reaccién, como por ejemplo I+As — As; habra que:

» Tomar todos los estados de carga posibles del intersticial, I°, I~ e IT y
para el arsénico substitucional As*.

= Permitir inicamente las reacciones no repulsivas, en este caso I~ + As y
I° + As.

» El resultado de estas reacciones serd un As;, cuyo estado de carga (As; o

As?) dependerd del nivel local de Fermi.

Mas adelante se comentaran algunas consideraciones especiales para las reacciones
que involucran pockets amorfos y clusters de impurezas.

Las interacciones del arsénico con defectos puntuales son:

I+As — As;
I+ Asy — As
V+As — Asy
V+As; — As
V + Asy —  AsVs cluster
As+ As — Ass Am.Poc.
As+ Asy —  AsyV cluster
As+ As; — IT 4+ Asy cluster
Asy + Asy  —  AsyVs cluster

Los prefactores y energias de migracién y enlace para el arsénico en silicio,
niveles electronicos y sus nombres en el fichero de parametros de DADOS se listan
a continuacion: Modelo en la

sec. [B.6.1}
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Migracién Elect. Enlace
cm?s™! eV eV cm?s™! eV
Dm_As Em_As

As Dyno(As)  En(As) Sin datos Sin datos
0 )
Dm_Asi Em_Asi
As; Dpno(As;)  En(Asy) Sin datos Sin datos
0.004 1.8
Dm_AsiP Em_AsiP e_AsiP0 Db_AsiP  Eb_AsiP
Ast | Duo(As?) En(Ast) | e(+.0)(Ast) | DyolAst) EyfAs?)
0.004 1.8 0.1 0.005 0.5
Dm_AsV Em_AsV
Asy | Dmo(Asy) En(Asy) Sin datos Sin datos
0.00021 1.3
Dm_AsVP Em_AsVP e_AsVP0 Db_AsVP Eb_AsVP
Ast | Duo(Ast) En(Ast) | e(+,0)(Ast) | Duo(Ast) En(Ast)
0.00021 1.3 0.3 0.001 1.01
Dm_AsVM Em_AsVM e_AsVMO
Asy | Dpo(Asy)  En(Asy) e(0,—)(Asy,) | Sin datos
0.00021 3.4 0.77

Los valores de la energia de migracion para el arsénico en otros materiales que
no sean silicio son

Migracién

cm?s™t eV
Dm_AsOxide Em_AsOxide
AsOzxide D, 0(AsOxide) E,,(AsOxide)

0.000294 3.15
Dm_AsNitride Em_AsNitride
AsNitride | Dy, o0(AsNitride) E,,(AsNitride)
0.000294 3.15

La figura|9.5| representa los plot de Arrhenius calculados con los valores ante-
riormente listados, para condiciones intrinsecas.

Interacciones con intercaras y/o superficies
Modelo en la
sec. BT Los parametros relacionados con las intercaras se listan a continuacion:
pig.
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Temperatura °C

1200 1100 1000 900 800 700
1e_12 T T T T .l
Fair
1e-13 = Cerofoli .
- Matsumoto -
& 1e-14 Hill .
= Ishikawa
S 1e-15 Masters ]
3 Ghostabore -~~~
c 1e-16 : Kennedy 1
B Kendall
s le-17 grémetros de DADOS
B 1e-18 -
] RSN
] \h*++ .
:g 1e-19 mm\
7] T
S 1e-20| S
1e-21 N
1e_22 1 1 1 1 1 1 1 1

07 075 08 08 09 095 1 1.056 1.1
1000/T (K)

Figura 9.5: Difusién intrinseca del arsénico. Lineas: valores experimentales tomados de
las referencias (Fair, 1981a; |Ghoshtagore, 1971; |Kennedy, 1971} Cerofolini et al., 1986;
Matsumoto et al., 1980; [Kendall, 1969; |Ishikawa et al., 1982} [Masters and Fairfield, 1969;
Hill, 1981)). Simbolos: valores tedricos calculados con los pardmetros de entrada de DADOS.
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Especies implementadas en DADOS

‘ Emisién = Asy

Captura = Asy

Parametros | Prefactor Energia
Solubilidad | Csol0_As Esol_As

007301(148) = 2,2e + 22 cm ™ Esol(AS> =0,47eV
h Surf_h0_As Surf_Eh_As

ho(As) = 0,0231 En(As) = 0,766 eV
e/a Surf_e_a0_As Surf Ee_a_As

(e/a)o(As) = 6,29¢ — 05

Segregacion | Segreg_pref_AsOxide
Oxido goxin(As) =30
Segregacién | Segreg_pref_AsNitride
Nitruro gnit0(As) = 30

E(e/a) (AS) = —0,738 eV
Segreg_eV_AsOxide

EOxi,g =0
Segreg_eV _AsNitride
Enitg =0

Saturacion \ SurfMaxTrap_As

Omaz(As) = 2e + 14cm™

Disolucién de los pocket amorfos
Modelo en la

sec. 841}

Al disolverse los pockets amorfos intentan formar la mayor cantidad posible

pag. [127]

de clusters As,V, siempre que haya arsénico y vacantes suficientes. Cuando esto
no es posible, los pockets amorfos liberan Asy (que en seguida, a partir de un
mecanismo de Frank-Turnbull, emiten un I y se transforman en As4V'). Cuando
no hay suficientes arsénicos para estas formaciones, el pocket amorfo libera As
como defectos puntuales simples.

r 9.4.4

Recristalizacion y As

Al recristalizar las zonas amorfas del silicio se fija la concentracion maxima
de arsénico dopante en un valor [As]’c¥s. El resto de atomos de arsénico que
pudieran quedar son precipitados como As,V,,, donde los pardmetros n y m
son “Dopantes max. de As en clusters” y “Is o Vs max. en clusters de As”

respectivamente, cuyos valores son listados a continuacién:

Nombre
[AS] recrys

max
Dopantes max. en clusters de As

Max. Is o Vs en clusters de As

valor ddp Valor
(interno)  le+21cm™®
(interno) 4

(interno) 0

r 9.4.5

Clusters de impurezas de As

Modelo en la

sec. [B:6.2]

pag. [143

El arsénico forma clusters de impurezas junto con las vacantes, permitiéndose
las siguientes reacciones:
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Energia potencial total arsénico—vacante E,; (eV)

< 4r 0 -6 -10.3 g
Q
s}
B 3¢t 0 -6 -
=t
g
O 2 0 -5 R
0 1 2
Cantidad de Vs

Figura 9.6: Energias potenciales para los clusters de arsénico con vacantes (As, V).

= Crecimiento: capturando V', As,V,, + V — As, Vi1, v Asy, As, Vi, +
Asy — Aspi1 Vg

Emisién: de V', As,V,,, — As,V,, 1+V .,y Asy, As, Vi, — Asp_1Vi_1+Asy.

Recombinacion: de I, As,V,, + I — As,V,_1, y As;, As; + As,\V,, —
A5n+1vm71~

Frank-Turnbull: As,V,, — As, Vi1 + 1.

Frank-Turnbull complementario: As,V,, — As,_1V,11 + As;.

Los parametros de energia I, necesarios para los As,V,, se encuentran lis-

tados en la figura

> 9.5
Flaor
El flior (que estd parcialmente implementado en DADOS), se puede encontrar
como un atomo intersticial o en clusters de impurezas con vacantes F},V,,.
> 9.5.1
( Defectos puntuales de F

Se ha implementado un unico tipo de F' en DADOS, al que llamamos simple-
mente F. Puesto que los atomos de flior substitucional son menos estables que
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los de F' en posicién intersticial (de Walle et al., 1988)), el F' implementado se
trata en realidad de Fj.

> 9.5.2
( Introduciendo F en la simulacion

El fllor puede aparecer en la simulacién debido a:

= Una implantacién de F'.

= Lectura de un perfil de F.

La superficie no emite F', se limita a recombinarlo.

> 9.5.3
( Interacciones del F'

Interacciones con defectos puntuales
Modelo en la
sec. 8.2.2 Las interacciones puntuales del F' estan relacionada con la formacion de clus-
pég. [[10 ters de F':

F+F — F5 cluster
F4+V — FV cluster

La energia y prefactor de migracion, junto con el nombre que estos parametros
Modelo en la tienen en DADOS, son:

sec. 861}

pag. [139

Migracién Elect. Enlace
cm?s~t eV eV ecm?s™! eV
Dm_F Em_F
F | Dpo(F) E,(F) | Sin datos | Sin datos

0.005 0.8

Interacciones con la superficie e intercaras
Modelo en la
sec. BT Los parametros relacionados con la interacciéon del F' en las superficies y/o
pag. [[53) intercaras son:

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



9.5. Fldor 203

‘ Emisién = F Captura = F'
Parametros | Prefactor Energia
Solubilidad | Csol0_F Esol _F
OO,SO](F) =0cm™ ES()](F) =0eV
h Surf_h0_F Surf_ Eh_F
ho(F) = 100 En(F)=0eV
e/a Surf_e_a0_F Surf Ee_a_F

(e/a)o(F) = 0,004 Ee/a)(F) = —0,37eV
Segregacion | Segreg_pref FOxide  Segreg_eV_FOxide

Oxido goxio(F) = Eoxig =

Segregacion | Segreg_pref_FNitride Segreg_eV_FNitride
Nitruro gnito(F) = ENit g

Saturacién \ SurfMaxTrap_F Omae(F) = le + 18 cm ™2

Disoluciéon de pockets amorfos con F

Los pockets amorfos, al disolverse, tratardan de formar la mayor cantidad po-
sible de clusters FgVs con los atomos de flior y las vacantes disponibles. Cuando
no haya suficiente cantidad de particulas o vacantes, el pocket amorfo intenta
disolverse en F,,V,,, donde 1 < m < 2y 1 < n < 6. Cuando no haya ninguna
vacante disponible, el flior capturado se liberard como defectos puntuales de F'.

> 9.5.4 —
( Recristalizacion y F'

Al producirse la recristalizacién de las regiones amorfas, se fija la concentra-
cién del flior en un valor maximo de [F]:¢¥s. El resto de los atomos de fldor,
si es que quedara alguno, se depositan como clusters F,,V,, donde n y m son los
indices maximos marcados por “Dopantes max. en clusters de F” y “Is o Vs max
en clusters de F” respectivamente. La siguiente tabla muestra dichos valores:

Nombre valor ddp Valor
[F]recrys (interno)  5e+22cm™3
Dopantes max. en clusters de /' (interno) 0
Max. Is o Vs en clusters de F© (interno) 0

> 9.5.5 :

( Clusters de impurezas con F

El F esta modelizado para formar clusters de impurezas junto con vacantes.
No obstante, como el F' siempre se encuentra en posicion intersticial, no substi-
tucional (de Walle et al., 1988), el flior difunde como F; y crea clusters del tipo
(F3)nVin. Ahora bien, la notacién anterior puede ser harto confusa y, por tanto,
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Energia potencial total flior—vacante: E,, (eV)

7+ 3 .
2 6t -45 97  -15.09 .
S 5+ -3 -85  -13.29 .
§ 4+ -15 -7.12 -11.47 .
Z 3t -1 -6.58  -9.04 .
S 2F -0.5 463 707 1
1+ -2.38 4.2 .
0 1 2
Cantidad de Vs

Figura 9.7: Energias potenciales para clusters de fldor con vacantes (F,V;,).

en DADOS nos hemos limitado a llamar F al FJ] Con la anterior notacién los
clusters de F' son simplemente F},V,,.
Las reacciones permitidas para estas agrupaciones de impurezas con vacantes

son:
= Crecimiento: por capturade F, F,V,,+ F — F,yym+ 1,y V, F,V,,+V —
Fn + Vm+1-
» Emisiéon: de flaor, F,V,, — F,_1V,,, y vacantes, F,,V,, — F,V,,_1.
= Recombinacién: F,,V,, + 1 — F,V,,_1.
= Frank-Turnbull: emision de intersticiales, F,,V,, — F,V,,11 + 1.
Las energias de potencial utilizadas para estos clusters se muestran en la
figura 9.7]

> 9.6
Carbono

El carbono se pueden encontrar en DADOS en forma de defecto puntual de
impureza, o bien formando clusters de impurezas con intersticiales C,I,,.

Lo cual es una excepcién porque por ejemplo, para el boro, llamamos B; al boro intersticial
y B al boro activo substitucional.
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> 9.6.1
( Defectos puntuales con C

Los defectos puntuales con carbono incluidos en DADOS son:

Nombre DADOS Descripcion Carga
C° C Carbono substitucional 0
C? Ci Carbono intersticial 0

> 9.6.2
( Introduciendo C en la simulacion

El carbono se introduce en la simulacién a través de:
= Implantacién de C?.

» Lectura de un perfil externo de C°.

> 9.6.3
( Interacciones con C

Interacciones con defectos puntuales
Modelo en la

Las interacciones con defectos puntuales del carbono son: sec. B3,
04+ — 0 pag.

I1+C; — CIy Pock.Am.

C;+C — (Cof Pock.Am.

C;+C; — Oyl Pock.Am.

Los prefactores y energias de migracién, junto con los nombres definidos para

ellos en el fichero de parametros del DADOS son: Modelo en la
Migracion Elect. Enlace Se; %
cm?s~t eV eV cm?s™t eV bag:
Dm_C Em_C
C | Dno(C) E,LC) Sin datos | Sin datos
0 5
Dm_Ci Em_Ci Db_Ci Eb_Ci
Oi Dm,O(CZ) Em<Cl) Sin datos vao(cz) Eb(CZ)
0.001 0.87 2.5 1.5

Disolucién de pockets amorfos y el C

Modelo en la

Los pockets amorfos intentan crear clusters de C31 en su disolucién final, sec. BAT,
siempre que tengan atrapados el suficiente nimero de C's e Is. En caso de ausencia pée. [[27
de Is, pueden emitir Cj3, y ante la falta de un C' liberan CsI. Por ltimo, cuando
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Energia potencial total carbono—intersticial E,, (eV)

- _45 .
- —40.3 b
- -35.6 b
- -25.4-26.9-30.9 b
-13 -20.5 -25 b
- -12.5-13.7 -16 b
- -1.7 -9.7-11.5 b
- -12-23 -7 b

Cantidad de Cs
D WA 0O\ 0 \O
T

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9
Cantidad de de Is

Figura 9.8: Energias potenciales de los clusters de impureza del carbono con Is (Cy1,).

ni siquiera estas opciones menos exigentes son posibles, el pocket depositaria C'

(6] CZ

> 9.6.4
( Clusters de impurezas de C

Los clusters de impureza de carbono se forman aglomerando también I del
Modelo en la silicio. Las reacciones permitidas son:

pag.
» Crecimiento: atrapando intersticiales, C,I,, + 1 — C,I,,+1, o carbono in-

tersticial C, 1, + C; — Cri1lpniq.

Emisién: emision de intersticiales, C,1,,, — C,1,,—1 + I, o carbono intersti-
Cial, Cn[m — Cnfllmfl.

Recombinacion: recombinaciéon de vacantes, Cp, 1, + V — C,1,,,_1.

Frank-Turnbull: emisién de vacantes, C,I,,, — Cplp1 + V.

Las energias potenciales Fi, utilizadas por el programa, se encuentran en la
figura[9.8} El carbono es conocido por disminuir la difusividad de los intersticiales
del silicio, tal y como se comenta en las referencias (Pinacho et al., 2002; |Johnson
et al., 1998).

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



9.7. Fésforo 207

> 9.7
Fé6sforo
El fosforo se encuentra en las simulaciones de DADOS, bien formando defectos
de impurezas, o en clusters con vacantes tipo P,V,,.
> 9.7.1
( Defectos puntuales con P
Los defectos puntuales definidos en DADOS que involucran fésforo son:
Nombre = DADOS Descripcion Carga
P Ph Fésforo substitucional ~— +1
POxide PhOxide  Fésforo en SiO, 0
PNitride PhNitride Fosforo en nitruro 0
P? Phi Fésforo intersticial 0
Pt PhiP Fésforo intersticial +1
P PhV Fésforo vacante 0
P PhVP Fésforo vacante +1
P, PhVM Fosforo vacante -1
> 9.7.2
( Introduciendo P en la simulacién
El fésforo puede introducirse en las simulaciones a través de:
» La implantacién de P?.
» La lectura de un perfil externo de P*.
» Le emisién superficial o de una intercara de P?.
> 9.7.3
( Interacciones del fésforo

Interacciones del fésforo como defecto puntual

Modelo en la
Las reacciones que van a explicitarse mas adelante estan escritas de una ma- sec. B2,

nera general, sin concretar los estados de carga. Para completar dichas reacciones
hay que tener en cuenta que DADOS no permite ninguna reaccién entre particulas
con la misma carga repulsiva (+,+) o (—,—), y que la carga del estado final
variara entre todas las posibles dependiendo del nivel de Fermi local de la regién
en que ocurra la reaccién. Asi, por ejemplo, para interpretar la reaccion general
I + P — P; habra que:

pag. 110
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» Considerar todas las cargas posibles del intersticial 1°, I, I y del fésforo

substitucional PT.

» Permitir inicamente las reacciones no repulsivas, en este caso I~ + Pty

1°+ Pt

» Conocer que el resultado final de la reaccién podré ser Pt o PP segin el

nivel de Fermi local.

7 3

Las reacciones del fésforo como defecto puntual consideradas en DADOS son:

I+P
I+ P
I+ Py
V+P
V+ P
V + Py
P+ P
P+ Py
P+ P
P+ P;
P+ Py
Py + Py

L

P,

P, I Pock.Am.
PIV Pock.Am.
PV

PIV Pock.Am.
PV, Pock.Am.
P, Pock.Am.
B,V Poc.

It + P, cluster
P15 Pock.Am.
P, IV Pock.Am.
P, V5 Pock.Am.

Los prefactores y energias de migracion del fésforo en silicio, prefactores y
energias de enlace, niveles electrénicos y todos sus nombres tal como aparecen en

Modelo en la el fichero de parametros de DADOS son

sec. [8.6.1}
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Migracién Elect. Enlace
cm?s! eV eV cm?s™! eV
Dm_Ph Em_Ph

P Dy, o(P)  E.(P) Sin datos Sin datos
0 5)
Dm_Phi Em_Phi
P, Dyo(P)  En(P;) Sin datos Sin datos
1e-06 0.8
Dm_PhiP Em_PhiP e_PhiP0 Db_PhiP Eb_PhiP
Pr| Duo(PY) Ew(PY) | e(0)PY) | Dyo(PY) E(P)
0.01 2.1 0.6 0.25 0.7
Dm_PhV Em_PhV
Py | Dpo(Pv) En(Pv) Sin datos Sin datos
0 5
Dm_PhVP Em_PhVP e_PhVP0 Db_PhVP Eb_PhVP
P DoY) Ea(PD) | e 00P) | DR E(P)
0 5 0 0.005 0.6
Dm_PhVM Em_PhVM e_PhVMO
P, | Dno(Py)  En(FP)) e(0,—)(P,) | Sin datos
0 5! 0.7

Los valores de la energia de migraciéon para el fésforo en otros materiales que
no sean silicio son

Migracién

cm?s™! eV

Dm_PhOxide Em_PhOxide
POzxide D, o(POzide) E,,(POxide)

14.2 4.86

Dm_PhNitride Em_PhNitride

PNitride | Dy, o(PNitride) E,,(PNitride)
14.2 4.86

Interacciones con la superficie y/o intercaras
Modelo en la

Los pardametros de superficie y/o intercaras relacionados con la emisién y sec. B72)
recombinacién del fésforo son: pag.
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‘ Emisién = P; Captura = P,

Parametros | Prefactor Energia
Solubilidad | Csol0_Ph Esol_Ph

CO’S()](Ph) =le+20cm™3 Esol(Ph) =0eV
h Surf_h0_Ph Surf_Eh_Ph

ho(Ph) = 0,715 En(Ph) =1,75eV
e/a Surf_e_a0_Ph Surf_Ee_a_Ph

(e/a)O(Ph) = 0,004 E(e/a)<Ph) = —0,376V
Segregacion | Segreg_pref_PhOxide Segreg_eV_PhOxide
Oxido goxio(Ph) =30 Eoxig =0
Segregacion | Segreg_pref_PhNitride Segreg_eV_PhNitride
Nitruro gNito(Ph) =30 ENit,g =0
Saturacién \ SurfMaxTrap_Ph Omaz(Ph) = 6,8¢ + 14 cm™*

Disolucién de pockets amorfos con fésforo

En el momento de la disolucion final de los pockets amorfos que contienen
fésforo se intentan generar clusters de tipo P,V. Si no hay particulas suficientes
se generan P3 o P,V, con 2 < n < 4. Las particulas finales que queden se
depositan en forma de P, P; o Py.

"D 9.7.4

El fosforo durante la recristalizacion

> 9.7.5

Las regiones amorfas que estan recristalizando mantienen la concentracion de
fésforo eléctricamente activo (substitucional) con un valor méaximo de [P]iectys,
Los atomos de P que puedan sobrar son depositados en la forma inactiva P,V,,,
donde los valores méaximos de n y m estan dados por “Dopantes max. de P en
clusters” y “Is o Vs max. en clusters de P” respectivamente. Estos valores estan

recogidos en la siguiente tabla:

Nombre valor ddp Valor
[ Prectys (interno) le+21cm™3
Dopantes max. en clusters de P (interno) 3

Max. Is o Vs en clusters de P (interno) 0

Clusters de impurezas con P

Modelo en la

sec. [B6.2)

pag. 143

El fosforo se aglomera con vacantes para formar clusters de impurezas. Las
reacciones permitidas para estos clusters son:

= Crecimiento: por capturade V', P,V,, +V — P,V,,.1,y Py, P,V + Py —
Pn+1vm+1~
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Energia potencial total fosforo—vacante. E,, (eV)

& 4+ 0 -6 -10.3 g
Q
o
® 3¢t 0 -6 -
=t
g
O 2Fr 0 -5 g
0 1 2
Cantidad de Vs

Figura 9.9: Energias potenciales para clusters de fésforo con vacantes (P, V).

» Emisién: tantode V', P,V,, — P, V,,_1+V, como Py, P,V,, — P,_1Vin_1+
Py

= Recombinacién: de I, P,V,, + I — P,V,, .1y P;, P, + P,V,, = Pyi1Vi_1.
» Frank-Turnbull: emitiendo I, P,V,, — P,V,,11 + 1.

Los parametros usados en DADOS como energia potencial para estos clusters
se dan en la figura [9.9

> 9.8
Oxigeno
El oxigeno se encuentra en las simulaciones de DADOS en forma de defectos
puntuales de impurezas, o bien en clusters tipo O,V,,.
> 9.8.1
( Defectos puntuales con O

Los defectos puntuales que contienen oxigeno en DADOS son:

Nombre DADOS Descripcion Carga
o’ O Oxigeno substitucional 0
Oy, oV Oxigeno intersticial 0
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> 9.8.2

( Introduciendo O en la simulacién
El oxigeno se introduce en una simulacion a partir de:
» La implantacién de la especie O°.
» La lectura de un perfil externo de O°.

> 9.8.3

( Interacciones del oxigeno

Modelo en la

sec. [8.2.2]
pag. [T10}

Modelo en la

sec. 861}

pag. [139

Modelo en la

sec. B72]

pég. [[53

Modelo en la

sec. [84]

pag. [127]

Interacciones de defectos puntuales

Las reacciones que se escriben a continuacién estdn representadas de una
forma general que no explicita el estado de carga del intersticial. Para el oxigeno
se permiten todos los estados de carga del intersticial, pero sélo la vacante neutra
V0. Con esto, las reacciones de defectos puntuales con oxigeno son:

I+0 — 10 Pock.Am.
VO+r O — OV cluster
O+0 — Oy cluster

El prefactor y energia de migracién, energia y prefactor de enlace y el nombre
con el que se accede a estos parametros en el fichero de parametros de DADOS
son:

Migracion Elect. Enlace
cm?s~! eV eV cm?s~! eV
Dm_O Em_O

@) D, 0(0) En,(O) Sin datos | Sin datos
0.13 2.53
Dm_OV Em_OV Db_OV Eb_OV
OV Dm’g(Ov) Em(OV) Sin datos Db,O(OV) Eb<Ov>
0 5 0.01 2.2

Interacciones con la superficie y/o intercaras

DADOS no implementa ninguna reaccién del O con las intercaras y/o con las
superficies.
Disolucién de pockets amorfos con oxigeno

Al disolverse los pockets amorfos intentan generar la mayor cantidad posible
de clusters tipo O,V con el oxigeno y vacantes que hayan atrapado. Cuando éstos
no estan presentes se crean clusters OV o se deposita O.
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Energfa potencial total oxigeno—vacante: Epor (€V)

2 4 i T
S
o 37 1
FD . .
2 2  Sindatos asignados
ERR ;
o

O - .

0 1 2 3 4
Cantidad de Vs

Figura 9.10: Energias potenciales para clusters de oxigeno con vacantes O,,V,,.

> 9.8.4
( Cluster de impurezas con O
El oxigeno forma clusters de impurezas con vacantes, O,,V,,, Las reacciones Modelo en la
permitidas para estos clusters son: sec. [8:6.2}
pag. [143
= De crecimiento, atrapando V' (O, V,, + V — O,V 11).
» De emisién de V' (O, V,,, = O, Vi1 + V), y Oy (O,Vi, — O Vi—1).
» Frank-Turnbull (emision de I): (O, V,, — O, Vi1 + 1),
» Recombinacion de Is (O, V,, + 1 — O, V,,_1).
Los valores de energia potencial utilizados para estos clusters pueden verse
representados en la figura [9.10]
> 9.9
Indio
El indio se encuentra en DADOS implementado en defectos puntuales con esta
impureza. No hay clusters de indio (atn).
> 9.9.1
( Defectos puntuales con In

Los defectos puntuales con indio en DADOS son:
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Nombre DADOS Descripcion Carga
In~ In Indio substitucional -1
In? Ini Indio intersticial 0
In; IniP Indio intersticial -1
InY, InV Indio vacante 0
In,, InVM  Indio vacante -1
> 9.9.2
( Introduciendo indio en la simulacién
Se puede introducir indio en la simulacién con los siguientes procesos:
» Implantacién de la especie In?.
= Lectura de un perfil externo de In~.
> 9.9.3
( Interacciones del indio

Interacciones de defectos puntuales
Modelo en la
sec. BZ0) Las reacciones que se detallan a continuacion han sido escritas de una forma

general que no explicita el estado de carga. Para ver los posibles estados de
carga hay que tomar todos los posibles y eliminar las reacciones entre especies
repulsivas, con igual carga (+,+) o (—, —). Por dltimo, el estado de carga de la
especie creada dependera del nivel de Fermi local donde se encuentre la particula.
De esta manera, para interpretar la reaccién I + In — In; hemos de:

pag. [L10

» Considerar todos los estados posibles del intersticial (1°, 1=, I'") y del indio
substitucional (In~).

» Permitir sélo las reacciones no repulsivas, es decir It 4+ In~ y I° + In~.

» El resultado de estas reacciones serd In; con un estado de carga, (In; o
In?) que dependera del nivel de Fermi local.

Las interacciones del indio como defecto puntual son:

I+1In — In;
I+1In; — Inl, Am.Poc.
V+1In; — InlV Am.Poc.

En la siguiente tabla se detallan los valores para el prefactor y energia de
migracion, nivel energético y el nombre que cada uno de estos valores tiene en el
Modelo en la fichero de parametros del DADOS.

sec. [8.6.1}
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Migracion Elect. Enlace
cm?s™! eV eV cm?s™! eV
Dm_In Em_In
In Dyo(In)  En(In) Sin datos Sin datos
0 5)
Dm _Ini Em _Ini
In; | Dmo(In;) En(In;) Sin datos Sin datos
1.6e-06 0.9
Dm_IniM  Em_IniM e_IniMO Db_IniM  Eb_IniM
In7 | DuolIny) En(Iny) | e(0.-)In7) | Dyol(Iny) Ey(In;)
2 2.2 0.6 0 1.6
Dm_InV Em_InV
Iny | Dumo(Iny) E,(Iny) Sin datos Sin datos
0 5)
Dm_InVM Em_InVM e_InVMO Db_InVM Eb_InVM
Iny | DmolIny)  Eu(Ing) | e0,-)Iny) | Dioliny) Ey(Iny)
0 5 0.7 0.0015 1.6

Interacciones con superficie y/o intercaras

No se ha definido ninguna interaccién con la superficie y/o intercaras.

Disolucién de pockets amorfos con indio

Los pockets amorfos, al disolverse, liberan Iny cuando también tienen vacan-

tes, o In en caso contrario.
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Comprobacion de los
modelos de DADOS

ste capitulo es una completa
E recopilacién de ejemplos que

pueden simularse con DADOS,
utilizando el mismo conjunto de
parametros para todos ellos y, de esa
forma, comprobar la validez y preci-
sién de los modelos incluidos en este
momento en el simulador.
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Introduccion

— > 10.2

Concentraciones y difusividades en equilibrio

En este capitulo se van a exponer una serie de ejemplos relacionados con as-
pectos muy diferentes del simulador DADOS. Esta recopilacién de simulaciones,
junto con la comparacion con resultados experimentales o tedricos, genera un
test para comprobar como de precisos y realistas son los modelos implementa-
dos en DADOS, asi como su capacidad predictiva frente a verdaderas situaciones
experimentales.

El cédigo y, por tanto, los modelos usados en esta recopilacion, es el mismo
para todos, y ademads, excepto cuando se diga lo contrario, todos los modelos
estdn funcionando a la vez (aunque muchos de ellos pueden no ser relevantes
para ciertas simulaciones). A su vez, los pardmetros usados (es decir, el fichero
dados.ddp) son los mismos para todos.

Como DADOS es un simulador kMC para la difusion de defectos en silicio, nece-
sita un programa externo que simule los procesos de implantacién. Este programa
externo es MARLOWE (Robinson and Torrens, 1974)), que genera las posiciones
y particulas para las cascadas que, posteriormente, son leidas por DADOS. Este
simulador de implantacién BCA no tiene, en principio, ningin modelo de acumu-
lacién de danado, y se limita a ofrecer la posibilidad de realizar las implantaciones
en silicio cristalino o amorfo, opcién que debe ser pasada al simulador.

= 10.2.1

IyV

Bajo este apartado se pretende comprobar las concentraciones en equilibrio
de intersticiales y vacantes. En DADOS, la superficie es la encargada de mante-
ner la proporcién adecuada de estas particulas, emitiendo y capturando defectos
puntuales. Ademas, en equilibrio, la concentracion de Is y Vs tiene que ser ho-
mogénea.

Las instrucciones necesarias para realizar los ejemplos son:

= Se crea una celdilla de simulaciéon de 10 x 25 x 25 nm?3.
= Recocido a 600°C durante 1 x 10'9s.

En la figura se muestran los resultados de la simulacién (simbolos), las
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Figura 10.1: Concentracién de intersticiales y vacantes en equilibrio a 600°C. Lineas:
valores tedricos. Simbolos: resultados simulados.

lineas representan los resultados tedricos. Efectivamente, la concentracion es cons-
tante y esta en los valores correctos.

A su vez, para comprobar la validez de los productos D(I)[I] y D(V)[V] se
realizé la siguiente simulacion, cuyos comandos son:

= Se crea una celda de 10 x 50 x 50 nm? .

Recocido 1500s a 900°C.
Recocido 50s a 1000°C.

Recocido 0,5s a 1100°C.

Recocido durante 107 s a 700°C.

Recocido durante 10°s a 800°C.

La figura representa los productos D(I)[I] y D(V)[V] frente al tiempo.
Las lineas son los resultados de la simulaciéon y los simbolos los valores experi-
mentales, tomados de la referencia (Bracht et al., 1998).
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Temperatura °C
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Figura 10.2: Productos D(V')[V] y D(I)[I] a diferentes temperaturas. Simbolos: datos
experimentales (Bracht et al., 1995; |Cowern et al., 1999b; |Giese et al., 2000). Lineas:
simulaciones.

Dopantes

La difusividad de un dopante depende de la naturaleza propia del dopante
y del nivel de Fermi local. En principio, se pueden establecer dos niveles de
difusividad segun sea este nivel de Fermi, conocidos como condiciones intrinseca
y extrinseca. Para el caso intrinseco, el nivel de Fermi se corresponde con una
concentracion de electrones en equilibrio n;, presente cuando no hay dopantes.

Hablando de manera estricta, seria imposible comprobar cémo difunden los
dopantes bajo condiciones intrinsecas, puesto que en cuanto introdujéramos un
dopante habria una pequena modificacién del nivel de Fermi y, por tanto, de
la difusividad pero, en la practica, para concentraciones de dopantes bastante
mas bajas que el nivel de Fermi a una temperatura dada, el semiconductor se
comporta como un semiconductor intrinseco.

En cualquier caso, hemos utilizado un aproximacién distinta para resolver el
problema de la comprobacion de la difusividad intrinseca, consistente en poner
el nivel de Fermi de forma artificial como el de equilibrio, y correr asi las si-
mulaciones. Esta aproximacién tiene su interés tnicamente con el propdsito de
comprobar el programa y comparar con situaciones extrinsecas.

La figura muestra una simulacién de difusién de arsénico en régimen
intrinseco. Los simbolos estan calculados con un programa auxiliar de difusion
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Difusién intrinseca del arsénico
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Figura 10.3: Difusién de una punta de arsénico (régimen intrinseco). 100s. a 1000 °C.
Simbolos: simulador de continuo. Lineas: resultados de DADOS.

que usa una aproximacion de continuo, las lineas son el resultado de la simulacién
con DADOS. La figura siguiente [10.4] muestra una punta de boro difundiendo
de manera analoga bajo régimen intrinseco. También aqui los simbolos han sido
calculados con un programa de continuo auxiliar, y las lineas son las simulaciones
realizadas con DADOS.

Los comandos utilizados en estas simulaciones son:

1. Arsénico

= Se crea una celdilla de 100 x 25 x 25 nm?.

= Se habilita el modo intrinseco: el nivel de Fermi es igualado al intrinse-
co.

= Se deshabilita la formacién de clusters de impurezas.

» Se lee un perfil de arsénico: voncentracién de 5 x 10'? cm™3 desde 45
hasta 55 nm.

= Recocido: 100s. a 1000°C.
2. Boro

= Se crea una celdilla de 100 x 25 x 25 nm?.

= Se habilita el modo intrinseco: el nivel de Fermi es igualado al intrinse-
co.
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Difusién intrinsea del boro
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Figura 10.4: Difusién intrinseca del boro. 50s. a 1000 °C. Simbolos: resultados simulados
con un simulador de continuo. Lineas: valores generados con DADOS.

= Se deshabilita la formacién de clusters de impurezas.

» Se lee un perfil de boro: concentracién de 5 x 10 ecm ™2 desde 45 hasta
55 nm.

» Recocido: 50s a 1000°C.

Una comprobacién extra para el boro se pudo lograr gracias a la referencia
(Cowern et al., 1991)), que contiene datos experimentales (SIMS) de la difusién
de una punta de boro. La concentracion maxima de boro en este caso es lo
suficientemente baja como para que no haya clusterizacion, y para asegurar un
régimen intrinseco, y la temperatura lo suficientemente alta para evitar los saltos
largos. Los resultados de la simulacion, junto con los datos experimentales, estan
expuestos en la figura [10.5]

Los comandos empleados son:

= Se crea una celda de 120 x 200 x 200 nm?.

» Se lee un perfil de boro (tomado de la referencia (Cowern et al., 1991))).

» Recocido:300s a 900 °C.
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Figura 10.5: Difusién de una punta de boro a 900°C durante 300s. Simbolos: valores
experimentales antes y después del recocido (Cowern et al., 1991)). Lineas: simulacién de

DADOS.
— > 10.3
Defectos extendidos
~ 10.3.1
Clusters de intersticiales y evolucion temporal de la supersaturacion de [s

Para comprobar cémo de bien estan funcionando los clusters de Is, responsa-
bles en gran parte de la evolucién temporal de S(I), se comparé la evolucién de

ésta en el tiempo con los resultados experimentales obtenidos por (Cowern et al.,
1999c¢)).

Las simulaciones se realizaron con las siguientes instrucciones:

1. 600°C:

Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

Se implanta Si en Si. Dosis: 2 x 10'® cm™2. Energia: 40keV.
Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 600 °C en 6s.
Recocido: 100000s. a 600 °C.

2. 700°C:
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Figura 10.6: Evolucién de la supersaturacién de Is con el tiempo. Se ha realizado una
implantacién de Si en Si de 2 x 10" cm™2, 40 keV seguida de 100000s. a 600°C, 10000s.
a 700°C o 2000s a 800°C. Simbolos: resultados experimentales (Cowern et al., 1999c).
Lineas: simulaciones.

Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

Se implanta Si en Si. Dosis: 2 x 10'® cm™2. Energia: 40keV.
Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 700°C en 7s.
Recocido: 10000s. a 700 °C.

3. 800°C:

» Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

» Se implanta Si en Si. Dosis: 2 x 10'3 ¢m 2. Energia: 40keV.
= Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 800°C en 7.5s.

= Recocido: 2000s. a 800 °C.

La figura muestra los resultados experimentales (simbolos) tomados de
(Cowern et al., 1999¢) frente a los simulados (lineas).

> 10.3.2
( Disolucién de los {311}s

Las medidas por microscopia electronica tomadas en la referencia (Stolk et al.,
1997), que muestran la evolucién con el tiempo de la densidad de defectos {311} en
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Figura 10.7: Disolucién de los defectos tipo {311}. Se hace una implantacién de Si en Si de
5x 10 cm~2, 40keV y unos recocidos posteriores de 200000s a 670 °C, 100000s a 705 °C,
5000s a 738°C y 400s a 815°C. Lineas: simulacién. Simbolos: resultados experimentales
tomados de (Stolk et al., 1997).

funcién de la temperatura son una buena referencia para comprobar si el modelo
de formacién y posterior disolucién de los {311} esta funcionando adecuadamente.
Concretamente, la ﬁguramuestra los puntos experimentales (simbolos) frente
a los resultados de la simulacién (lineas).

Las simulaciones fueron hechas de acuerdo a las siguientes instrucciones:

1. 670°C

Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

Se implanta Si en Si. Dosis: 5 x 103 cm™2. Energfa: 40keV.
Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 670°C en 10s.
Recocido: 200000s a 670°C.

2. 705°C

» Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

» Se implanta Si en Si. Dosis: 5 x 10 cm™2. Energfa: 40 keV.
= Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 705°C en 7s.

= Recocido: 100000s a 705 °C.
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3. 738°C

Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

Se implanta Si en Si. Dosis: 5 x 103 cm™2. Energfa: 40keV.

Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 738 °C en 8s.
Recocido: 5000s a 738 °C.

4. 815°C

Se crea una celdilla de 350 x 50 x 50 nm?.

Se implanta Si en Si. Dosis: 5 x 10'® cm ™. Energia: 40 keV.

Rampa de recocido: desde 26 °C hasta 815°C en 8s.
Recocido: 400s a 815°C.

Bucles de dislocacion

Para comprobar cémo estd funcionando la formacién de los bucles de disloca-
cion, se puede acudir a las medidas experimentales por microscopia electronica
realizadas por (Li and Jones, 1998) para una implantaciéon de Si en Si de 100
keV, 2 x 10" ¢cm~2 y un recocido posterior a 800 °C.

Asi pues, la figura muestra cémo los bucles de dislocacién van evolucio-
nando con el tiempo. Las lineas representan los valores simulados, frente a los
simbolos que son los valores experimentales. Hemos necesitado dividir los resulta-
dos simulados por un factor, debido a que en el experimento real no se pueden ver
los clusters hasta que éstos no rebasan cierto tamano y, por tanto, en la simulacién
siempre habra mas clusters de los que se podran ver en el experimento.

Las instrucciones dadas a la simulacion son:

Se crea una celdilla de 1000 x 25 x 25 nm?.

Se implanta Si en Si. Dosis: 2 x 10** cm~2. Energia: 100 keV.

Rampa de recocido: desde 27 °C hasta 800°C en 100s.

Recocido: 40 min. a 800°C.
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Figura 10.8: Resultados experimentales y simulaciones realizadas para una implantacién
de Si en Si de 100keV, 2 - 10 cm™2 y un recocido posterior a 800°C. Se muestra la
evolucién de los {311}s y los defectos en funcién del tiempo, donde el decaimiento de
los {311}s se debe a la transformacién y posterior absorcién por parte de los bucles de
dislocacién. Lineas: simulacién. Simbolos: datos experimentales divididos por un factor de

correccién, como se explica en el texto, tomados de (Li and Jones, 1998).
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Figura 10.9: Concentracién maxima de pares IV en funcién de la temperatura para dis-
tintas velocidades de implantacién (en cm=2s7!) de Si en Si, 80 keV de energia y una dosis
de 10'® cm~2. Lineas: ajustes a la ecuacién [10.1| Simbolos: resultados de DADOS.

— > 10.4
El modelo de danado

w 10.4.1
Acumulacién de danado

La seccién |8.4.2| propone un modelo casi-atomistico para describir la evolucion
del danado que se genera por implantacion en el Si, que abarca desde la forma-
cién de defectos puntuales aislados, hasta la formaciéon de capas continuas de
material amorfo. Posteriormente, a partir de estas estructuras, se pueden formar
otras aiun mas complejas (defectos extendidos, etc.). Ahora bien jes capaz el mo-
delo de representar las abruptas transiciones amorfo/cristal experimentalmente
caracterizadas por (Goldberg et al., 1995))7.

La figura muestra la concentraciéon maxima de pares IV en funcion de
la temperatura (-20 hasta 680°C), para diferentes velocidades de implantacién
(5x 10" a5x 10 cm™2s™!) de Si en Si, con energia 80 keV. Condiciones similares,
pero implantando Ge en vez de Si, estan representadas en la figura [10.10

La acumulacién de danado que se muestra en las graficas anteriormente men-
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Figura 10.10: Concentracién maxima de pares IV en funcién de la temperatura para
distintas velocidades de implantacién (en cm~2s71) de Ge en Si, 80 keV de energia y una
dosis de 10'® cm~2. Lineas: ajustes a la ecuacién [10.1] Simbolos: resultados de DADOS.

cionadas se puede parametrizar con la siguiente funcion:

1

vd ———
Vdamage = @+ by T o))

(10.1)

donde Ty es la temperatura de la transicién cristal-amorfo.

La figura muestra las temperaturas de transicién amorfo-cristal en fun-
cion de la velocidad de implantacion idénica para implantaciones de Si y Ge, de
80keV de energia. Lineas: simulaciones de DADOS. Simbolos: resultados experi-
mentales tomados de (Goldberg et al., 1995).

Las instrucciones de simulacién para cada temperatura (7'), y velocidad de
implantacién son:

= Se crea una celdilla de 200 x 20 x 20 nm?.

» Se implanta Si (0 Ge) en Si. Velocidad de implantacién: desde 5 x 10 hasta
5 x 102 cm™2s7!. Energfa: 80keV. Temperatura: T °C(T desde —20 hasta
240°C).

Para la simulacién de la implantacién a diferentes temperaturas, el algoritmo
programado es:

» El programa BCA MARLOWE genera N cascadas para la especie implantada
con la energia de ion solicitada.
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Figura 10.11: Temperatura de transicién (T¢) en funcién de la dosis de Si'y Ge implantados
en Si. Lineas: simulacién. Simbolos: resultados experimentales tomados de (Goldberg et al.,
1995)).

= Se calcula la dosis implantada por cada cascada, dependiendo de la super-
ficie.

= Se lee cada cascada generada por el c6digo MARLOWE.

= Se inserta la cascada en el simulador DADOS.

» Se hace un recocido a la temperatura solicitada (7' °C) durante un tiempo
de t = 1/N x dose/doserate segundos.

= Se repite el proceso hasta incluir las N cascadas.

> 10.4.2
( Amorfizacién y recristalizaciéon

La concentracion de danado limite antes de que el Si cristalino amorfice esta si-
tuado en 1,5 x 10?22 cm~3. Por debajo de este nivel no hay amorfizacién y, por
tanto, tampoco habra ningin evento de recristalizacién que limpie el danado, por
lo que dicho danado tendra que ser recocido a través de los pocket amorfos vy,
posteriormente tras la disolucién de éstos, a través de clusters de Is, Vs e im-
purezas. Un ejemplo de esto se encuentra en la figura donde el nivel de
danado se mantuvo por debajo del umbral. Una vez por encima de este nivel las
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partes amorfas de silicio van a recristalizar durante el recocido, y el danado va
a desaparecer, excepto quizas, en las cercanias de la intercara amorfo/cristal. La

figura [10.13| muestra este caso.
Los comandos de simulacion que se programaron para esto son:

1. Por debajo del umbral:

= Se crea una celdilla de 50 x 50 x 2nm3.

» Se lee un perfil externo de Is con una concentracién de 5 x 10! cm ™3

entre 0 y 30 nm.

» Se lee un perfil externo de Vs con una concentracién de 5 x 10%! cm ™3

entre 0 y 30nm.
s Recocido: 120s a 600°C.

2. Por encima del umbral:

= Se crea una celdilla de 50 x 50 x 2nm?3.

= Se lee un perfil externo de Is con una concentracién de 10?2 cm ™3 entre
0y 30nm.

» Se lee un perfil externo de Vs con una concentracién de 10*2cm=3

entre 0 y 30 nm.
» Recocido: 120s a 600°C.

Interaccién del danado con los dopantes

El recocido de las regiones amorfizadas conlleva la desapariciéon de todo el
danado (Isy V's), que es arrastrado hacia las intercaras o hacia regiones cristalinas
vecinas seguin pasa el frente de recristalizacién. Cuando sélo una porcién del Si
ha sido amorfizada, generalmente aquélla en la estuvo el pico de danado de la
implantacién, solo dicha regién queda perfectamente limpia mientras que, otras
regiones vecinas, podrian quedar con cantidades de danado significativas que,
no obstante, no bastaron para amorfizarlas. En estos casos, se puede producir
una difusién andmala de las impurezas que pudieran haber quedado en la regién
cristalizada, ya que las regiones danadas empezaran a emitir defectos puntuales
hacia las limpias, mientras que la regién recristalizada no tiene ningin defecto
puntual para emitir, creAndose un flujo de Is o V's en un tnico sentido: de la zona
danada a la recristalizada.

A su vez, el paso del frente de recristalizacién arrastra algunas impurezas
hacia la superficie, por lo que la forma del perfil de éstas antes y después de la
recristalizacion es diferente. La figura [10.14] ilustra este fenémeno, donde se ha
representado el perfil de una implantacién de Arsénico en silicio preamorfizado
antes y después del paso del frente de recristalizacion.
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Figura 10.12: Evolucién de los defectos puntuales I y V' con el tiempo (proyeccién bidi-
mensional en los ejes x,y). 16 s de recocido a 600 °C tras leer una concentracién de dafiado
de 1 x 10?2cm—3. Como esta concentracién se encuentra por debajo del umbral de amor-
fizacién, no queda una zona recristalizada limpia, sin clusters. Cruces (+): clusters. Aspas
(x): pockets amorfos.
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Figura 10.13: Evolucién de los defectos puntuales I y V con el tiempo (proyeccién bi-
dimensional en los ejes z,y). 100s de recocido a 600°C tras leer una concentracién de
dafiado de 2 x 1022 cm™3. Al estar esta concentracién por encima del umbral de dafiado se
produce un frente de recristalizacién que va limpiando dicho dafiado. Cruces (+): clusters.
Aspas (x): pockets amorfos.
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Figura 10.14: Perfil de arsénico antes y después del paso del frente de recristalizacién. El
ejemplo corresponde a una simulacién en la que se ha implantado 2 keV de arsénico, con
dosis 10 cm~2 sobre silicio preamorfizado, y a la que se sometié después a un recocido a

700 °C durante 2 horas.
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El script que realiza esta simulacion es:

Se crea un celdilla de simulacion de 40 x 25 x 25 nm3.

Se implanta Ge. Dosis: 1x 10" cm™2. Energfa: 5 keV. (Hay una amorfizacién
parcial)

Se implanta As. Dosis: 1 x 10'° cm™2. Energfa: 2keV.

Rampa de recocido: desde 27 °C hasta 700 °C en 10s.

Recocido: 2 horas a 700°C.

Activacion y desactivacion de dopantes

> 10.5.1

Difusién del boro y formacién de clusters de boro intersticial (BIC)s

Cuando la concentraciéon de boro e intersticiales es lo suficientemente alta
se pueden formar clusters de boro intersticial. La referencia (Pelaz et al., 1997)
muestra un experimento en el que una parte importante de una spike de boro
permanece inmovil y eléctricamente inactiva debido a la formacion de estos BICs
y a que su posterior disolucion es algunos 6rdenes de magnitud mas lenta que la
difusion del boro activo.

La figura muestra una spike de boro con una concentracién de 4,5 x
10 cm™3 tras una implantacién de Si en Si con una energia de 40keV y una
dosis de 9 x 10'3 cm~2. Por tltimo se somete a la muestra completa a un recocido
a 800 °C.

Las instrucciones que se dieron al simulador fueron:

Se crea una celdilla de 300 x 50 x 50 nm?.

Se lee un perfil externo de boro: 4,5 x 10! cm™ de concentracién entre 100
y 120 nm.

Se implanta Si en Si. Dosis: 9 x 10'® cm™2. Energia: 40 keV.

Rampa de recocido: desde 27°C hasta 800°C en 11s.

Recocido: 2100s a 800°C.
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Figura 10.15: Perfiles simulados y experimentales de una spike de boro con concentracién
4,5 x 10" cm™3 tras la implantacién de Si en Si a 40keV de energia y 9 x 103 cm™2 de
concentracién y el recocido durante 5, 50, 500 y 2100s a 800°C. Linea continua: datos
experimentales tomados de (Pelaz et al., 1997)). Linea discontinua: simulaciones.
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Figura 10.16: Recocido durante 480s a 750 °C de una capa enterrada de boro (concentra-
cién 1 x 10 cm™3). La difusién del boro es incrementada mediante arsénico implantado y
derretido por laser (4,5 x 102° cm~3 de concentracién de As desde 0 hasta 200 nm). Lineas:
simulacién. Simbolos: Resultados experimentales de (Rousseau et al., 1998)

Desactivacién del arsénico

Se ha estudiado la desactivacion eléctrica del arsénico con respecto a sus
efectos en la difusiéon temporal extra del boro. Un estudio concreto, (Rousseau
et al., 1998)), proporciona evidencias convincentes sobre como esta difusién extra
para el boro se debe a la desactivacion del arsénico, a la vez que aporta detalles
importantes sobre los mecanismos subyacentes al proceso. El estudio propone en
particular que el arsénico se desactiva por la formacion de pequenos clusters de
As alrededor de una vacante, y que la formacion de estos clusters conlleva la
emisién de un I, aumentando la supersaturacion de Is y por tanto produciendo
TED.

La figura muestra los resultados experimentales de la referencia (Rous-
seau et al., 1998) (simbolos), frente a los valores obtenidos mediante simulacién
(lineas).

Los comandos de de simulacién son:

= Se crea una celdilla de 1000 x 25 x 25 nm3.

» Se lee un perfil de arsénico: concentracién 4,5 x 102° cm™2 desde 0 hasta
200 nm.
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Figura 10.17: Perfiles simulados y experimentales para una implantacién de boro de 40 keV
de energia y 3 x 10cm~2 de concentracién, tras un recocido de 1 hora a 750°C. Los
simbolos son los resultados SIMS experimentales (Huang et al., 1997)), y las lineas los
procedentes de la simulacién.

= Se lee un perfil de boro: concentracién de 1 x 10® cm™3 desde 450 hasta
750 nm.

= Rampa de recocido: desde 27 °C hasta 750°C en 7s.
= Recocido: 480s a 750 °C.

> 10.5.3
( Implantaciéon y recocido del boro

La referencia (Huang et al., 1997)) propone un estudio en el cual se extrae la
difusividad del boro producida por un proceso de TED, asi como la cantidad de
boro inmévil a través de perfiles SIMS. La figura muestra dichos perfiles
SIMS (simbolos) junto con los resultados de la simulacién realizada con DADOS.

Los comandos programados son:

= Se crea una celdilla de 600 x 25 x 25 nm?.

» Se implanta B. Dosis: 3 x 104 cm™2. Energfa: 40keV.
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Figura 10.18: Implantacién de As con 5 x 104 cm~2 de dosis y 30 keV de energia, seguido
de un recocido de 5 horas a 720°C. Simbolos: resultados experimentales de (Kim et al.,
2000). Lineas: Simulacién.

= Rampa de recocido: desde 27 °C hasta 750°C en 10s.

s Recocido: 1h. a 750°C.

> 10.5.4
( Implantacion y recocido del arsénico

La referencia (Kim et al., 2000 contiene algunos perfiles extraidos mediante
SIMS de obleas de silicio que han sido implantadas con una dosis de As de
5 x 10 ecm™2 y posteriormente recocidas a 720 °C durante 300 min.

En la figura se encuentran los resultados experimentales (simbolos)
asi como los de la simulacion (lineas) para su comparacion. El ”script” que pro-
dujo la simulacion es:

Se crea una celdilla de 250 x 25 x 25 nm?.

Se implanta arsénico. Dosis: 5 x 10 cm™2. Energfa: 30 keV.

Rampa de recocido: Desde 27°C hasta 720°C en 10s.

Recocido: 5h. a 720°C.

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



— > 10.6

10.6. Intercaras entre materiales 241

En este experimento y simulacion ha tenido lugar una amorfizacién hasta unos
50 nm, recristalizacién, depdsito de una parte de As activa y otra en complejos
de AsV de distintos tamanos, barrido con el frente de recristalizacion, captura
en las intercaras, segregacion al éxido y una evolucién de los {311}s a bucles de
dislocacién que detiene practicamente la TED.

Intercaras entre materiales

> 10.6.1

Longitud de recombinacion y TED del boro

En la referencia (Cowern et al., 1999a) hay algunos experimentos en los que se
evalia la dependencia de la difusién temporal extra del boro (TED) durante un
recocido rapido con la distancia de la superficie a la que estan presentes defectos
tipo end of range (bésicamente bucles de dislocacién). De estos experimentos se
saca la conclusién de que la superficie libre actiia como un sumidero para los
intersticiales durante la TED.

Los defectos tipo end of range (EOR) se crean a dos distancias diferentes de
la superficie, concretamente 80 y 180 nm. Estos defectos EOR generan una su-
persaturaciéon mas o menos constante que va difundiendo el boro implantado. Lo
que se observa es que, cuando los defectos EOR estan mas cerca de la superfi-
cie, la TED es mayor que cuando estan lejos, mostrando de esta manera que la
superficie actiia como sumidero de intersticiales.

La figura muestra los perfiles SIMS experimentales (simbolos) frente a
los resultados de la simulacién (lineas).

Las instrucciones que sigui6 el simulador fueron:

1. d=80nm:

= Se crea una celdilla de 300 x 25 x 25 nm?3.

» Se lee un perfil de Is: concentracién de 1 x 10?° cm?® desde 80 hasta
300 nm.

= Recocido: 0.1s. a 900°C (para crear los defectos EOR).

= Se lee un perfil externo de B similar al que produciria una implantacion
de 3keV con dosis 1 x 10 em =2,

s Recocido: 1s a 900°C.
2. d=180nm:

= Se crea una celdilla de 300 x 25 x 25 nm?3.
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Figura 10.19: TED tras la implantacién de B a 3keV de energia y un recocido de 1s a
900 °C. El boro difunde segtin la distancia de los defectos EOR creados previamente a 80 o
180 nm. Simbolos: valores experimentales de (Cowern et al., 1999a)). Lineas: simulaciones.

» Se lee un perfil externo de Is: concentracién de 1 x 10?° cm?® desde 180
hasta 300 nm.

» Recocido: 0.1s. a 900°C (para crear los defectos EOR).

= Se lee un perfil externo de B, similar al que produciria una implanta-

cién de 3keV con dosis 1 x 10 em 2.

» Recocido: 1s a 900°C.

Solubilidad de dopantes

En la tabla se encuentran los valores que especifican la solubilidad maxi-
ma para cada dopante, dependiendo de la temperatura. Con esos datos se calcula
la concentracién méaxima del dopante (en su estado eléctricamente activo) como

_ESOI(B>> ’

Csol(B) = CO,SOI(B) X exp ( k’BT

tal y como se explica en la ecuacién [8.19]

Una forma de obtener esta concentracion méaxima es a través del proceso
denominado in-diffusion, que consiste en poner una fuente de dopante en la su-
perficie del silicio, de tal forma que el dopante vaya difundiendo hacia el interior
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Figura 10.20: Proceso de in-diffusion del arsénico a 600, 800 y 1000 °C. Lineas: simulacién.
Simbolos: solubilidad.

del silicio, hasta lograr saturar éste completamente (concentracién homogénea y
méxima en todo el silicio).

La figura[10.20] muestra una simulacién de este proceso con DADOS, y como la
concentracion de dopante va subiendo (lineas), hasta que se estabiliza en el valor
tedrico (simbolos), que es calculado con la ecuacién anteriormente citada.

Los comandos utilizados fueron:

» Se crea una celdilla de 15 x 15 x 40 nm?.
= Se habilita la in-diffusion para el arsénico.
» Recocido: 1000s a 1000°C, 10000s a 800°C y 1 x 10°s a 600 °C.

Un proceso similar, pero realizado para el boro en vez del arsénico (figu-

ra (10.21)), cuyos comandos son:

» Se crea una celdilla de 15 x 15 x 40 nm?.
= Se habilita la in-diffusion para el boro.

» Recocido: 1000s a 1000°C, 10000s a 800°Cy 1 x 10°s a 600 °C.
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Figura 10.21: In-diffusion del boro a 600, 800 y 1000°C. Lineas: simulacién. Simbolos:
solubilidad.

Modelo de carga

= 10.7.1

Difusién extrinseca

La difusividad de una especie depende de la concentracién de dicha especie, en
principio, a partir de cierto limite en el cual la concentracion de dopante eléctrica-
mente activo supera la concentracion de electrones en equilibrio para el material,
puesto que dicha concentracién modifica el nivel de Fermi. En consecuencia, es
posible establecer dos limites para la difusividad, uno llamado intrinseco cuando
no se supera aun n; y otro extrinseco para el caso contrario. En el caso extrinseco,
la dependencia de la difusividad con el nivel de Fermi modifica significativamente
ésta respecto al limite intrinseco.

Un ejemplo de difusividad extrinseca para el arsénico se encuentra en la fi-
gura [10.22] Los simbolos estdn calculados con la ayuda de un sencillo simulador
de continuo (que admite condicién extrinseca), y las lineas son los resultados de
simulacion del programa DADOS.

La misma idea se encuentran en la figura [10.23] si bien esta vez para el boro.
Nuevamente los simbolos se calcularon con el programa de continuo, frente a las
lineas, calculadas usando DADOS.
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Figura 10.22: Difusién extrinseca del arsénico usando condiciones de Maxwell-Bolztmann
a distintos tiempos. Lineas: simulacién. Simbolos: valores tedricos.

Difusién extrinseca del boro
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Figura 10.23: Difusidn extrinseca del boro para distintos tiempos, usando condiciones de
Maxwell-Boltzmann. Lineas: simulacién. Simbolos: valores tedricos.
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Las simulaciones representadas en las figuras fueron realizadas con las siguien-
tes instrucciones:

1. Arsénico:

= Se crea una celdilla de 100 x 25 x 25 nm?.

Se habilita la estadistica de Maxwell-Boltzmann.

Se deshabilita la formacién de clusters de arsénico.

Se lee un perfil de As: concentracién de 5 x 10 cm ™ desde 45 hasta
55 nm.

Recocido: 100s. a 1000°C.

2. Boro:

Se crea una celdilla de 100 x 25 x 25 nm3.

Se habilita la estadistica de Maxwell-Boltzmann.

Se deshabilita la formacién de clusters de boro.

Se lee un perfil de B: concentracién de 5 x 10 cm™ desde 45 hasta
55 nm.

Recocido: 50s a 1000°C.

Ha habido que utilizar estadistica de Maxwell-Boltzmann y deshabilitar la
formacion de clusters de impurezas debido a que el programa de continuo con
el que comparamos los resultados es bastante simple, y no admite estadistica
Fermi-Dirac ni contiene fenémenos de clusterizacion.

Redistribucion de dopantes en las uniones PN

Al recocer las uniones PN se observa una redistribucién de dopantes debida a
los efectos de carga. Esta redistribucién consiste basicamente, en que la concen-
tracion de boro disminuye ligeramente fuera de la zona del arsénico para apilarse
dentro.

La ﬁgura muestra un perfil SIMS (en simbolos) tomado de la referencia
(Chao et al., 1997) en el que se puede observar esta redistribucién. Las lineas son
los resultados ofrecidos por DADOS.

Los comandos utilizados son:

» Se crea una celdilla de 300 x 50 x 50 nm?.

» Se lee un perfil de boro: concentracién de 1x 10'® cm =2 desde 0 hasta 300 nm
(es decir, toda la muestra).
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Figura 10.24: Redistribucién de dopantes en un unién PN. Se implanté arsénico con una
concentracién de 2 x 10'5cm™2 con 50keV de energia, que fue posteriormente recocido

a 750°C durante 2 horas. Simbolos: datos experimentales de (Chao et al., 1997). Lineas:
simulacidn.
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» Se implanta arsénico. Dosis: 2 x 10! ecm™2. Energfa: 50keV.
= Rampa de recocido: desde 27 hasta 750°C en 10s.

s Recocido: 2h a 750°C.

Conclusiones

Los ejemplos que hemos ido detallando en esta seccién se encargan de ilus-
trar cémo funcionan en la practica todos los modelos explicados en capitulos
precedentes, y como éstos son capaces de simular adecuadamente situaciones de
procesamiento de silicio bastante complejas. La técnica de Monte Carlo cinética
presentada incorpora todos los modelos y mecanismos a la vez, siendo capaz de
simular todo el anterior y exhaustivo conjunto de situaciones simultaneamente
y con un unico conjunto de parametros.
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El di-intersticial movil del Silicio

(D 11.1.1

diffusion” (TED)
Resumen

Bajo la luz de los recientes célculos tedricos, que predicen la mo-
vilidad del di-intersticial del Silicio (I3), hemos llevado a cabo un
analisis de sus implicaciones dentro de un modelo extenso y consis-
tente basado en una técnica atomistica de Monte Carlo. En el estudio
que se presenta aqui hemos investigado su papel en la recombinacion
superficial y en la formacién de clusters de intersticiales propios, in-
cluyendo también el incremento de difusividad transitoria del boro
(TED) en condiciones en las que no existe clustering. Hemos de con-
cluir que, bajo esas condiciones, el I, movil no realiza ningin papel
critico, y que el intersticial propio I puede ser utilizado perfectamente
para tener en cuenta todos los efectos del Is.

El requerimiento principal a la hora de introducir el I en las si-
mulaciones es la creacién de un “cuello de botella”, en dos tamanos
de clusters consecutivos, a base de valores de energias relativamente
inestables. Ademds, demostramos que las diferentes longitudes de re-
combinacion medidas bajo condiciones de oxidacion e implantacién no
pueden ser atribuidas a longitudes de recombinacién diferentes para
el intersticial normal I y el di-intersticial I5.

Este estudio esta publicado en la referencia (Martin-Bragado et al., 2003)).

El di-intersticial movil del Silicio: Fenémenos de superficie,
auto-difusion, formacién de clusters y “transient enhanced

Introduccién

Durante las ultimas décadas ha sido adecuadamente probado que la difusién
de los dopantes convencionales en silicio estd regulada por sus defectos puntuales
intrinsecos I y V. La tecnologia actual utiliza implantacién iénica como proceso
principal para introducir dichos dopantes en el silicio. De manera inherente, y
como consecuencia de este proceso, se crea una gran cantidad de defectos pun-
tuales que lleva a la formacién de diferentes tipos de aglomerados (clusters). Su
posterior disolucion durante el recocido genera una supersaturacién de defectos
puntuales que afecta visiblemente a los dopantes implantados, por lo que se nece-
sita un conocimiento profundo de la cinética de disolucion de estos defectos para
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poder predecir de manera correcta y controlar el perfil final de dopantes en la
tecnologia nanométrica.

De manera particular, los intersticiales propios (I) extra que se van emitiendo
tanto desde los grandes defectos con forma de tiras, llamados {311} (Eaglesham
et al., 1994)), como desde los pequenos clusters (Zhang et al., 1995)), se responsabi-
lizan de la Transient Enhanced Diffusion (TED) de los dopantes més comtinmente
utilizados.

Recientemente, algunos calculos tedricos han predicho que, ademés del in-
tersticial propio, el di-intersticial (I3) también presenta una alta movilidad. Los
valores de las energias de migracion calculadas dependen de la técnica empleada:
dindmica molecular empirica (MD),(Gilmer et al., 1995; Marques et al., 2001))
dindmica molecular “tight-binding” (TBMD) (Hane et al., 2000) o aproximacién
local de la densidad “ab-initio” (LDA), (Estreicher et al., 2001; |Chichkine et al.,
2002; |Chichkine and de Souza, 2002)), pero sus rangos estan entre los 0.2 y 1 eV.
Ademads, como norma general, la difusividad calculada para el I es mas alta que
la del intersticial simple.

Por otra parte, hasta donde sabemos, no existen evidencias ni tedricas ni
experimentales en contra de una alta movilidad del I, pero, a pesar de todo ello,
hasta la fecha todos los estudios de simulaciéon de TED y disolucién de clusters
han supuesto de manera implicita que el I es inmévil. Una posible razén para
ello es que el modelizado del procesamiento de dispositivos avanzados esta ya
suficientemente saturado de ecuaciones diferenciales que resolver, debido a la
complejidad de los mecanismos que necesitan ser tenidos en cuenta. No obstante,
la complejidad no resulta un problema excesivo para los simuladores de procesos
atomistico de Monte Carlo cinético (kMC) (Jaraiz et al., 2001; Ezaki et al., 2002)
cuya principal limitacion radica en que uinicamente pueden manejar dispositivos
con tamano de algunos cientos de nanémetros. Otra caracteristica atractiva de
los simuladores de procesos kMC es que se pueden implementar directamente
mecanismos fundamentales, y usar como entrada los pardmetros que se derivan
de calculos ab-initio. Por todo ello, estos simuladores sirven como una potente
herramienta para probar modelos complejos e investigar posibles hipdtesis de
simplificacion de modelos.

Por las razones que se han mencionado més arriba, trabajos anteriores (Hane
et al., 2000; |[Law et al., 1998)) que incluyen la movilidad del I, se han centrado
principalmente en el papel ejercido por la superficie ante la presencia de I e Iy,
pero no han considerado las posibles interacciones del I con los clusters de I y
los dopantes, asi como todas las posteriores implicaciones que ello conlleva. En
el trabajo que se expone aqui, en cambio, se analizan modelos que, testeados
con un simulador de procesos kMC (Jaraiz et al., 1998; |Jaraiz et al., 2001)), per-
miten elucidar modelos de interacciéon que satisfagan el mayor ntimero posible
de requerimientos tanto tedricos como experimentales. Entre otras conclusiones,
hemos encontrado que las diferentes longitudes de recombinacién superficial me-
didas bajo condiciones de oxidacién e implantaciéon no se pueden explicar como
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diferentes longitudes de recombinacién para el I y el I, pero en cualquier caso
encontramos que se puede incluir el /o, movil, con los parametros predichos por
los calculos tedricos, bajo un modelo fisico y comprensible en el cual dicho I
interaccione con la superficie y con pequenos clusters de intersticiales.

Comprobando los distintos modelos.

A partir de ahora consideramos que tanto el I como el I son méviles, con unas

energias de migracién de F,,,(I) =1 eV y E,,(I2) = 0,5eV, respectivamente. Para  Més detalles

considerar las interacciones con la superficie, hemos intentado primero comprobar
la sugerencia (Hane et al., 2000 |Law et al., 1998) segun la cual la longitud de
recombinacién del Iy es pequena en comparacién con la del intersticial sencillo.
Esto quiere decir que el intersticial sencillo se recombinaria en la superficie en
muy raras ocasiones, pero en cambio la superficie seria un sumidero perfecto
de di-intersticiales. Esta sugerencia es un intento de explicar el hecho de que,
en condiciones de oxidaciéon (OED), la longitud de recombinacién superficial es
grande (cerca de 20 um en la Ref. (Griffin et al., 1991)), mas para TED esta
magnitud es pequena (< 10nm en las referencias (Lim et al., 1995; |Cowern
et al., 1999a))). Con dichas longitudes de recombinacién, en condiciones de TED,
la superficie se comportaria como un sumidero de intersticiales (en la forma de
1), porque la alta concentracién de I's produciria también una alta concentracién
de I. No obstante, en OED las particulas dominantes serian los I's sencillos, que
se recombinarian muy lentamente en la superficie.

Ahora bien, las consecuencias, tanto tedricas como experimentales, que con-
lleva la hipétesis de una longitud de recombinacion grande para los Is aun no
han sido analizadas en profundidad; esto sera lo que haremos a continuacién.

Vamos a utilizar el experimento referenciado en (Cowern et al., 1999a)) co-
mo una prueba para comprobar el modelo de recombinacién superficial. En él
los autores utilizan una implantacién de Ge que amorfiza localmente el silicio y
produce una densidad moderada de defectos “end of range” (EOR) (Fig. [11.1)).
Posteriormente se varfa la anchura (W) de la capa amorfizada eliminando el sili-
cio sin afectar a la banda con defectos. Posteriormente se implanta boro, a muy
baja energia, en lo que queda de la capa amorfizada, y se pone a 900 °C de tempe-
ratura. Las muestras son monitorizadas para medir la diferentes concentraciones
de intersticiales como una funcién de la distancia W entre la banda con defectos
tipo EOR (que esta emitiendo intersticiales) y la superficie. La conclusién es que
la concentracién de la especie responsable de la difusién del boro disminuye hacia
la superficie, pudiendo ser esta especie el I, el Iy o ambas. Nuestras simulaciones
atomisticas, que suponen que los defectos EOR capturan y emiten I e I, mues-
tran que las concentraciones de estas especies no se encuentran en equilibrio local
entre si segin se dirigen a la superficie (una suposicién que por sencillez adopta
(Law et al., 1998))), debido a la muy alta movilidad del I, que alcanza la superficie
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Figura 11.1: Perfiles de profundidad del boro antes y después del recocido de una implan-
tacién superficial de boro en silicio preamorfizado con Ge, tomado de la Ref. (Cowern et al.,
1999a). Linea continua: perfil de implantacién de boro a 3keV. Simbolos: perfiles SIMS
después de 1s de recocido a 900 °C. Lineas punteadas: perfiles simulados de intersticiales
(suponiendo que no se recombinan en la superficie) y di-intersticiales seglin este trabajo,
(escala lineal, unidades arbitrarias).

antes de disociarse, y también a la ausencia de clusters u otro tipo de defectos
que pudieran actuar como mediadores en la transformacién de Is a I, y viceversa.
De esta manera, debido a esta falta de equilibrio local, la concentracién de Is es
uniforme hacia la superficie (Fig. , y no podria explicar las diferencias en el
ensanchamiento del perfil de boro como una funcién de W.(Cowern et al., 1999a))
Muy en cambio, la concentracion de Ip si que disminuye linealmente a medida
que se acerca a la superficie y, por tanto, se podrian intentar explicar los datos
experimentales suponiendo que el I, interacciona con el boro y controla su difusi-
vidad. Habra que analizar a continuacién todas las posibilidades e implicaciones
que la anterior hipdtesis supone. Para empezar, como primer requerimiento, hay
que darse cuenta de que el mecanismo de difusién del boro en equilibrio (esto
es, a partir del B;), tiene que respetarse si se quiere explicar la difusién de este
elemento en dichas condiciones (puesto que en equilibrio la concentracién de I
es despreciable, como se verd més adelante).

Una forma por la cual el Iy moévil podria contribuir a la difusiéon del boro seria
creando B; a través de la reaccién

[2+B—>B[2HBl+I,

(Fig. [11.2)). Otra forma es suponer que el B, es también mévil. Si consideramos
en primer lugar la primera alternativa, para lograr que el B, se rompa en B; en
vez de volver a dar B + Iy, se requiere que (como se puede ver en la Fig. |[11.2))

Ey(B;) — En(B;) > Ey(1y) — En(l2),

donde FEj representa la energia de enlace. Valores tipicos de los parametros son
Ey(B;) =0,9eV, E,.(B;) = 0,6eV, (Watkins, 2000) Ey(Iy) =2eVy E,,(I2) = 0,5

Departamento de Electricidad y Electrénica. Tesis de Ignacio Martin Bragado.



11.1. El di-intersticial mévil del Silicio 255

B +1 + 1 B+ I, BI, B. +

Figura 11.2: Diagrama de energia que muestra los diferentes procesos de emisién y
captura que estdn involucrados en la formacién de un Bls.
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Figura 11.3: Diagrama que muestra las energias involucradas en la emisién y captura de
Is e Iy desde los clusters.

eV. Por tanto es mucho mas probable que el By se rompa dando I, + B a que
genere B; + I.

A continuacién es menester comentar la segunda alternativa, es decir la su-
posicién de que el Bl, sea mévil por si mismo. Hasta donde sabemos, no se ha
publicado ningun estudio sobre la movilidad del BI; o del ByI5 hasta el momento
pero, al menos en principio, uno podria considerarlos como posibles candidatos a
ser moviles basandose en el razonamiento de que I 4 I produce una cluster mévil
(el I3), y el &tomo de boro intersticial (B;) es mas mé6vil que el propio I. Las tres
especies consideradas (I, Bly y Bsly) consisten en dos atomos extra (silicio o
boro) dentro de la red de silicio, con lo que si al anadir B al I el conjunto se mueve
mas que el original jpor qué no al tener B + [37. En cualquier caso, regresando
a la explicacion segun la cual el BI, mévil podria explicar la dependencia con
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la profundidad de una fuente de Is en los experimentos de TED, el flujo de B,
deberia ser dominante sobre el de B;, y esto implicaria que

E{PP(BIy) + En(BIy) < EfPP(B;) + En(B;),

donde
EfPP(B;) = Ej({311}) — Ey(B))

EJTED(BIQ) = 2E" (1) — Egs(BI5).

FE4ss representa la energfa de disociaciéon y Ef({311}) es la energfa de enlace de
un [ a un defecto tipo {311} (vea la figura[11.3). El valor Ef({311}) = 2,7eV es
comunmente aceptado para ello. (Eaglesham et al., 1994) Pero incluso suponiendo
que E,,(BIy) = 0,2eV (que seria el valor minimo que uno podria esperar) la
Eyiss(BI) tendria que ser més grande que 3.1 eV (valor que tendria que ser
comparado al valor calculado de 2—2.5 eV, Ref. (Liu et al., 2000)). Adem4s, bajo
condicione de equilibrio (donde la presencia de I sea despreciable), la componente
fundamental del flujo de boro tiene que deberse al B;, y esta nueva condicién se
traduce en que

Euiss(Bly) < E¢(I) + E,,,(Bls) + Ey(B;) — En(By),

donde Ey(I) es la energia de formaciéon de I desde la superficie. Lo anterior
implica que Egss(B1s) < 4 eV. Asi pues, para satisfacer ambas condiciones a la
vez de forma segura, Eg;ss(BI2) deberia encontrarse entre los valores de 3.4 y 3.7
eV, aproximadamente. Una condicion extra que se muestra en las simulaciones es
la necesidad de prevenir saltos de difusién del B demasiado grandes, que llevarian
a perfiles exponenciales, en vez de los tipicos perfiles gaussianos (Fig. que
se observan en los experimentos. (Cowern et al., 1999a)) Con el BI; mdévil, estos
saltos largos procederian de una ruptura demasiado lenta del BI, — B+ I,. Este
nuevo requerimiento, junto con el valor de Egy;ss(BI5) entre 3.4 y 3.7eV, definiria
una horquilla aceptable para Ey(I3) de 2.7 a 2.8V, que se sitia muy lejos de los
rangos que se calculan para este valor entre 1.8 a 2.2 eV. Ademads, un valor de
Ey(I3) = 2,7 a 2,8¢eV corresponderia a una energia de activacion para los {311}s

de (vea la Fig. [11.3)
Eb(ln+2) + Eb<In+1) - Eb(I2> + Em(I2) ~ 279 eV

en contradiccién con los valores medidos de 3.6 eV. (Eaglesham et al., 1994)
Asi pues, incluso si se permite un B, mdévil, obligar al flujo de B, hacia la
superficie a ser mucho mayor que el de B;, no encajaria con las observaciones de
indole experimental. (Cowern et al., 1999a))

Resumiendo, debemos concluir que cualquier intento de atribuir las longitudes
de recombinacion diferentes que se observan en condiciones de OED y TED a
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longitudes de recombinacién diferentes para el I y el I3, es incompatible con
otras condiciones tedricas y experimentales. Ademas, existen indicios de que la
longitud de recombinaciéon en OED es diferente dependiendo de la técnica de
oxidacién utilizada (por ejemplo, los oxinitruros (Rubin et al., 1999; |Aoki et al.,
2000)), por lo que se puede sospechar que pueden existir efectos quimicos en la
superficie que afecten a la forma en que se recombinan las particulas en ésta. En
consecuencia, en estos momentos no podemos ofrecer un modelo extenso y con
bases fisicas para las longitudes de recombinacion aparentemente diferentes que
existen en condiciones de OED y TED.

Modelo propuesto

Habiendo desechado algunos modelos alternativos, es hora de proponer un
modelo que cumpla con todas las condiciones, tanto experimentales como tedricas,
que se han expresado en anteriores parrafos.

La superficie, como una conclusion que extraemos del andlisis anterior, debe
ser un buen sumidero para el  (al menos bajo condiciones TED), debido a que
necesitamos esta condicion para explicar el ensanchamiento experimental del bo-
ro. Respecto a la longitud de recombinacion superficial del Iy, en principio no
somos conscientes de ninguna restriccién hasta ahora. Por tanto, hemos llevado
a cabo algunas simulaciones MD usando potenciales de Tersoff (Marques, 2003))
y Stillinger-Weber, y en ellas se encuentra la misma conducta para el I y el I
cuando interaccionan con la superficie libre del silicio: la superficie se comporta
como un sumidero (al contrario que en el sencillo modelo conceptual que sugi-
rié Hu (Hu, 1981)). En nuestro modelo permitimos a la superficie emitir también
15, para conseguir reversibilidad microscépica, aunque su energia de activacion
resulta lo suficientemente alta (como se vera mas abajo) para que no se observe
dicha emisién desde la superficie. De esta manera el modelo resulta ser bastante
sencillo: se incluye un I, movil, con los parametros predichos por calculos tedri-
cos, pero bajo condiciones de TED el transporte de boro sigue siendo controlado
principalmente por el I normal. Junto con esto, se pone una superficie que cap-
ture los I e I,. Ademéas suponemos que los I, pueden interaccionar con clusters
de intersticiales pequenos, influenciando su proceso de crecimiento. La energia de
activacion para emitir un Iy desde uno de estos clusters, de tamano n, se puede
calcular a partir de la energfa de enlace al cluster del I normal, F/(I,) como se
ve en la Figura [11.3f

EN(IL,) + El(I,_1) — Ey(I5) + Ep(12).

Utilizando condiciones de reversibilidad microscopica se puede demostrar que el
prefactor de emision de I, desde los clusters esta dado por

QWaP([)Déem([n)D(j)—,em([TL—l)DO,m(IZ)
‘/cap(lnfl)DO,m(I>DO,break(12) ’
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Figura 11.4: Supersaturacién de intersticiales en funcién del tiempo para tres temperatu-
ras de recocido distintas, después de una implantacién de Si de 40 keV, 2 x 103em~—2. Los
simbolos representan los valores experimentales, que han sido tomados de la Ref. (Cowern
et al., 1999c). Las lineas son resultado de las simulaciones, usando el modelo presentado
en esta trabajo, el cual incluye la movilidad del I5.

donde Vegp(I,,) es el volumen de captura del cluster, D{,,,(I,) el prefactor de

emisién para tamano n, Dg,,(l2) el prefactor de migracién del di-intersticial,
Dom(I) el prefactor de migracion del I y Dy prear(I2) €l prefactor de ruptura del
di-intersticial.

Suponemos también que no hay interaccién del I, con los defectos {311}, por-
que la interaccion seria energéticamente poco favorable, basdndose en la reorde-
nacion relativa que supondria para ser incluido dentro de la estructura de cadena
de los {311}, y también en que no es necesario para que éstos se disuelvan, ya
que lo seguirdan haciendo a través de la emisién de s normales.

Hemos comprobado el modelo resultante, que incluye la movilidad del I, a
partir de la simulacién del tiempo de evolucién medido de la supersaturacion de
I (medidas TED (Cowern et al., 1999¢))), y también a partir de la disolucién de
los defectos {311}, que se determina directamente por medidas de microscopia
electrénica de transmision (TEM). (Eaglesham et al., 1994) Para hacer las si-
mulaciones hemos utilizado el programaMARLOWE (Robinson and Torrens, 1974))
para generar las cascadas de implantacién, y el cédigo atomistico de Monte Carlo
cinético (kMC) DADOS (Jaraiz et al., 1998)) para simular el ulterior recocido. La
figura muestra la evolucién experimental de la supersaturacién de Is (con-
centracién de Is respecto a la que habria en equilibrio, C;/C}+, a temperaturas
distintas (Cowern et al., 1999¢))) que se extrae del incremento de difusién del boro.
Los resultados simulados, que también se muestran en la misma grafica, coinci-
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Figura 11.5: Energias de enlace para los clusters de intersticiales, E/(I,,), en funcién de
sus tamafios. Cuadrados: modelo anterior, que sélo utilizada el I mévil. (Cowern et al.,
1999c)) Triangulos: modelo actual.

den adecuadamente con los experimentales. Es importante senalar que, cuando
comparamos nuestras simulaciones con las medidas TED, (Cowern et al., 1999¢)
hemos supuesto que el ensanchamiento del boro produce una medida directa de la
supersaturacion de Is. Esto es porque, como ya se ha comentado anteriormente,
la difusion del boro se produce principalmente a través del B;, que se forma a
partir de I + B. De esta forma la presencia de I, no incrementa la concentra-
cién de B;, de la que seguimos suponiendo que es la principal responsable de la
difusién del boro.

El mismo conjunto de energias de enlace para los clusters [,, ha sido utili-
zada en todas las simulaciones, y se representa en la figura [I1.5] junto con la
media de los tres conjuntos (uno por cada temperatura), que se usaron en la
referencia (Cowern et al., 1999¢). La diferencia mas notable consiste en las débi-
les energias de enlace para los tamanos de clusters 6 y 7, que actiian como un
cuello de botella para el crecimiento de los clusters. La presencia de este cuello
de botella es necesaria para obtener la forma escalonada que se observa en la
evolucion temporal de la supersaturacion; en caso contrario el I, mévil podria
puentear el cuello de botella en el tamano 8, acelerando la formacién de {311}s.
Con nuestras hipdtesis de emision y captura de I, desde los clusters pequenos,
se requiere un cuello de botella que abarque dos tamanos consecutivos de cluster
con una energia de enlace relativamente débil que, intentando seguir la referencia
(Cowern et al., 1999¢), hemos supuesto que se encontrarian en los tamanos 6
y 7. Como se puede observar en la figura [11.5, se necesitan oscilaciones de las
energias bastante grandes, estando asi mas de acuerdo con las amplitudes de las
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Figura 11.6: Concentracién de clusters de intersticiales, después de una implantacién
de Si de 40 keV, 5 x 10'3 cm™2, en funcién del tiempo y temperatura de recocido. Los
simbolos son los datos experimentales extraidos de la referencia (Eaglesham et al., 1994)),

las lineas representan los valores simulados, utilizado el modelo presentado aqui, que incluye
la movilidad del I5.

oscilaciones calculadas teéricamente (Chichkine and de Souza, 2002)), que tam-
bién contienen dos clusters poco estables y consecutivos en los tamanos 6 y 7.
Asi mismo, nuestras simulaciones son bastante sensibles al valor utilizado como
energfa de enlace del I, (el cual fue usado como pardmetro de ajuste), y obtuvi-
mos un valor de Ey(l2) = 1,8eV, que esta bastante de acuerdo con los calculos
LDA, (Chichkine and de Souza, 2002) pero resulta algo mas bajo que los valores
obtenidos con técnicas TBMD (2.2 eV). (Hane et al., 2000)

Otra comprobacion realizada, figura [11.6], muestra el nimero total de inters-
ticiales contenidos en clusters tipo {311} después de la implantacién, en funcién
del tiempo de recocido. Los datos experimentales estan cogidos de la referencia
(Stolk et al., 1997) y las simulaciones han sido realizadas usando los pardmetros
representados en la figura [I1.4] Hemos supuesto que las energias de enlace de
los clusters I, con n > 15 tienden asintéticamente a Ef ({311}) = 2,7eV, que
es el valor que mejor ajusta las curvas de disolucion. Esta energia de enlace se
corresponde con una energia de activacién de los clusters {311} de 3.7eV, valor
que esta de acuerdo con los 3.6eV de la referencia (Stolk et al., 1997)).

Con los valores que este modelo asigna a los parametros, la contribucion que
los I aportan a la auto-difusion es despreciable en equilibrio. De hecho, el pro-
ducto Dy,C7F,, siendo Dy, la difusividad del I, y C7, su concentracion en equilibrio,
tiene una energia de activacion de

2E;(I) + En (L) — Ey(I) = 6,7¢V.
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Esta energia es mucho mas grande que los ~ 4,9eV que se miden en los experi-
mentos de difusién de metales (Bracht et al., 1995). Asi pues D;,C}, es mucho
mas baja que la contribucién dominante del intersticial simple D;Cy. Muy al
contrario, en condiciones de casi-equilibrio, los efectos del I, para concentracio-
nes altas de I seran mas importantes que los del intersticial sencillo, porque la
supersaturacion de I, (C,/C7)) y la de Is estdn relacionadas por la ecuacion
Cr,/C;, = (C1/C)?. En consecuencia, el papel del I, (por ejemplo en las posi-
bles reacciones que mantenga con clusters B,,[,) serd mucho més acuciado en
condiciones TED que en OED.

Merece la pena senalar también que la inclusién de la movilidad del I5 requiere
una revisién no sélo de los parametros de energia para los clusters de I I,,, como
hemos hecho, sino también de los clusters que se formarian entre I's y dopantes.
En concreto, los clusters B,,I,, que se piensa que juegan un papel primordial en
la difusiéon del boro y en su desactivacion eléctrica, debido a que son capaces de
inmovilizar boro. Estos clusters se forman sélo en regiones con muy alta concen-
traciéon de intersticiales. En el modelo presentado en la referencia (Pelaz et al.,
1997)), se supone que el origen de la nucleacién de los clusters B,, [, esta en el
BlI,. En nuestra vision, la formacion de By a través de I, + B podria llevar a
una nucleacién en regiones con baja concentracion de intersticiales por culpa de
la migracién los I, méviles y estables. Asi pues, se necesitaria una revision del
proceso de nucleaciéon de los clusters de boro y, en general, de los parametros
energéticos de los B, 1,,, que queda fuera del alcance e intencién de este estudio.
El I, movil, con su alta difusividad a temperatura ambiente, podria ser también
un candidato para explicar la desactivacién de dopantes a temperatura ambiente
que se observa después de una implantacién superficial de danado (Larsen et al.,
1996).

Conclusiones

Concluyendo, hemos desarrollado un modelo amplio y con base fisica, que es
capaz de reconciliar la alta movilidad del 75 notificada en célculos tedricos, junto
con otras condiciones tedricas y experimentales. Hemos analizado también algu-
nas de las implicaciones que supondria la inclusion de esta nueva especie maovil.
Las energias de ligadura de los clusters, en particular, tienen que reajustarse, al
menos en los tamanos pequenos.

No obstante, los intentos de considerar las diferentes longitudes de recombi-
nacion que se observan en experimentos OED y TED asignando una eficiencia
de captura superficial distinta para los Is y los I, fallan gravemente cuando in-
tentan cumplir con otras restricciones que otros experimentos y calculos tedricos
imponen.

Asi pues, la visién global que surge de este estudio es que la movilidad del 15,
que estd tedricamente predicha, se puede incluir, pero no parece jugar un papel
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destacado en las simulaciones de difusién del boro (TED), al menos cuando no
hay formaciéon de clusters de boro. Esto se debe a que el flujo dominante para
el boro sigue siendo controlado por el intersticial sencillo (7), para el cual la su-
perficie es un sumidero perfecto. Desde un punto de vista meramente practico
no serfa necesario incluir esta nueva especie (el I) en los simuladores de proce-
sos convencionales: el I normal es capaz de asumir las aportaciones del I5. En
cualquier caso debemos volver a llamar la atencién sobre que las conclusiones
aqui expuestas tnicamente son aplicables bajo las condiciones investigadas en
este estudio, es decir, cuando no hay formacion de clusters de boro. Quedaria por
ver que sucede con la presencia del I mévil cuando hay formacion de clusters de
boro o desactivacion del mismo. Futuros calculos de las energias de los clusters
B I, asi como de la posible movilidad del B, y Byly (de Souza, 2002) (con
dos atomos extra, como el I), ayudaran sin duda a descubrir los mecanismos
involucrados en este tipo de condiciones.

Calculos para la movilidad del I,

= 11.2.1

Difusividad del I,

r 11.2.2

La difusividad del Iy se define como:
D(1I5) = Do (I2) x exp(—Ep(L2)/ksT), (11.1)

donde la energia de migracion y el prefactor son pardametros externos.

Equilibrio y emisién desde la superficie

Concentracién de equilibrio del [,

La concentracién en equilibrio del Iy ([I3]*) se extrae utilizando la reaccién
entre el I yel Iy

El niimero de clusters de I, que se rompen debera ser el mismo que el nimero
que se forma a partir del choque de dos Is (para mantener el equilibrio), es decir

(L] Ryrear (I2) = 2[1]*Veap(1) Rin (1),

y por tanto
v 2] Veap(1) R (1)
Rbreak<12)

1] (11.2)
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Energia de activacion y prefactor para la emisién desde la superficie

El nimero de clusters moéviles de I que se capturan en la superficie es:

» 16
[IQ] YZ)\aﬁngm([z) X exp(—Em(]Q)/k:BT)Prec,
y el nimero de I, emitidos es:
2 6
?YZPrecFDO,surface<]2) X exp(_Eact<IZ)/kBT)'
Como ambas expresiones deben tener el mismo valor, es sencillo obtener que
6 1
L]* = — Do sur tace (I —FEu(l3)/kgT) ———. 11.3
L] = 3 Dosrsuce 1) exp(~ Eucl ) sT) p— s, (119
Conocemos [/5]* de la ecuacién|11.2] y por tanto podemos obtener Dy sur face (12)
y Eact(IQ):
Eot(l2) = 2E¢(I) + E,,(12) — Ep(1) (11.4)
12 Do m(I) 2
Dsurace] :_‘/ca 17—Dsu7" ace-[ DmI . 11.5
oaurguel2) = 35 Ve g2 5 (Dosunsuce 1) Do) (115)

> La ley de acciéon de masas nos dice que
[12] exp(—Ey(12)/kpT) = [1]*

donde no tenemos en cuenta la diferencia en entropia vibracional entre
los dos estados. Esta ecuacién implica que habrd una gran concentra-
cion de I, en equilibrio siempre que la concentracién de Is sea lo
suficientemente grande (referencia (Gilmer et al., 1995)).

Producto D(I3)[I5)]
Multiplicando D(Iy) por [I3] a partir de las ecuaciones y tenemos

que:
6
D(IQ)C[IQ] = ﬁDO,surface(]2) X exp [_ (Ef(IQ) + Em(lg))} .
> 11.2.3
( Comparacién entre D([y)[L]* y D(I)[I]*
Para obtener cémo de importante es el producto D[I3][I5]* le dividimos por
D(I)[I].
3x3
. —N—
DD(Zgg]Ql - % ‘/cap(l) XDO,surface(I)/DO,break(I2) X

x Dom(I2) % exp|—(Ef(I2) + Em(l2) — Ef(I) — En(1)) /kpT]
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energies
E(n-2) + 211
E(n-2) + 12
E(n-1) + |
E(n)
Figura 11.7: Emisién y captura de un I5.
es decir
D(I)[I]*
% = 36D0,surface(I)/Do,break(IZ)DO,m(I2) X (116)

x exp[— (Ef(I) + Bn(l) — Bu(I) — By(I)) /ksT]

Relacion entre el I; y los clusters de intersticiales

’ . . I
En los parrafos siguientes se va a mostrar como obtener E,? ., (I,) y su co-

rrespondiente prefactor, que los clusters de I necesitan para emitir /5.
Energia de activacion del I,
La figura muestra dos formas de obtener un clusters de intersticiales I,,
de un sistema que contenga dos Is y un cluster [,,_».
Ly o+I1+I1=1,1+1=1,. (11.7)

Por tanto
Ey(I,) + B} (In—1) = E;*(I,) + Ej (I2)

y la energia de activacion del I sera
By em(Ln) = B (1) + En(Ly) = By (L) + By (Li—1) — By(Is) + Ey(I2). (11.8)
Prefactores

Para calcular los prefactores de emisién del I, hay que investigar las reac-
ciones microscépicas que suceden y asegurarse que éstas preservan la adecuada
reversibilidad:

In = lp2+ 127
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necesitamos tener el mismo nimero de clusters capturando I, que emitiéndole,
para asi conservar el equilibrio. Por tanto, el nimero de I,,s que emitiran un I
sera:

v (In)[1n]",

em

siendo v,,,1, (I,,) la frecuencia de emision de I desde un cluster de tamafio n, es
decir
Iz — Dl
Vem(ln) =D

0,em

(n) X exp(_Eiit,em(In)/k:BT)'

El nimero de clusters que capturan un I y se transforman en un I, sera

2] Veap(n — 2)[ L] v (12),

que resulta ser la concentracién de dicha especie, la frecuencia de migracién del
I5 y el volumen de captura de un cluster I, s.
En equilibrio, estas dos contribuciones seran iguales, y podremos obtener la

relacion:
[[n—2]*vcap(n —2) [12]*Vm(12)

Iy _
v.2 (1) = (11.9)
[1]*
A continuacién debemos saber el valor de
[In—2]* _ [In—Q]* [In—l]*
[IN]* [In—l]* [In]* 7
que se puede extraer utilizando la reaccion de emision de intersticiales
I, 1+1=1,
y, por tanto
]n— * 1 In
Un-i]' Ve (L) | (11.10)

(L] [V (1)Veap(n — 1)

En este punto hay que recordar que

vi (1) = nD{,.(I,) x exp[—(Ey(I,) + En(I))/kpT)

Un(l) = Dom(I2) X exp(—En(I2)/ksT)
Vpreak(I2) = Doprearla X exp[— (Eb<[2) + Em(I)>/kBT]7

y por fin, utilizando las relaciones anteriores junto con las ecuaciones[11.9} [11.10
y extraemos el valor del prefactor:

DE (I) = 2Veap(1)(n — 1)n(Df ) * Do (12)
0,em Vcap(n - 1)D0)m(I)D0,break(12)

(11.11)

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



(D 11.2.5

266 Resultados recientes

Emisién de I, por parte de los clusters de impurezas

El objetivo de este apartado es calcular las frecuencias de emisién que un
cluster de boro e intersticiales tiene a la hora de emitir un /5. En cualquier caso,
estos calculos pueden extenderse facilmente al caso de otros especies, como C o
P.

Comenzando con la reaccién
By, o+ I, — B,1,
el numero de clusters de impurezas formados sera
(o] [ B In—2]veap(m, 0 = 2)vim (12),
y el nimero de rupturas
(B )V (m,n).

En condiciones de casi-equilibrio se acepta que el nimero de rupturas sea igual
que el de formaciones, y por tanto podemos poner que

[Bm[n—Q]

1P

em

(m,n) = [I3]Veap(m,n — 2)vp,(12) (11.12)

Descomponiendo el ultimo término como

[Bm[n72] [Bm[an] [Bm[nfl]

[Biln]  [Buln-1] [Buln]
La tarea siguiente sera calcular estas fracciones. Comenzamos con la reaccién
Bnl, 1+ 1— B,1,,
y suponiendo nuevamente casi-equilibrio,
][BinLn-1]veap(m, n = i (1) = [BuIu]vem (B 1),

por lo que
(B 1] . Vém(BmIn)
[Binla] — Veap(m,n = D (D[]
Utilizando las ecuaciones (11.12)),(11.2) junto con estas tltimas podemos es-
cribir que:

Velgn(m7 n) = ’Uin(m, n— 2)Vm(]2) X
2[[]*2Ucap(1)ym([) > Velm(Bm[n—l) %
Upreak(12) Veap(m, m — 2) vy, (I)[{]
Velm(BmIn)

Ucap(mv n-— 1)1/771([) [I]
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Suponemos que
Iz

cap(m, n—2)~ vl (m,n —1)

v cap

para simplificar las anteriores ecuaciones y tendremos

Ucap(l) Zaesy Velm(BmInfl)
Ucap(ma n— 2) Vbreak(IZ) Vm<I)

Iy
I/em

x vl (Bnl,). (11.13)

(m7 n) =

Lo cual lleva al siguiente prefactor para la emisién desde un clusters de impurezas:

2
Ucap(l) % DO,m(I2) n(n - 1) (Dé,em(BmIn))
Ucap(m, n— 2) DO,break([2> DO,m([)

Prefactor = (11.14)

y, teniendo también en cuenta posibles barreras de energia, lleva a la siguiente
energia de activacion:

Energia de activacion = E,,(12) + Eparrier(m,n — 1) + Epgrrier(m, n)
+ Ey(m,n —1) + Ey(m,n) — Ey(l2)
(11.15)
> 11.2.6
( El [, y su supersaturacion
Si tenemos en cuanta las reacciones
[n - [n—2 + IZ
) ) :
[n71+[ - In72+]+[
podemos mostrar que
L) (1 >
B = 9, = §2 11.16
L 2 o 1)

Asi pues, no se pueden modificar las supersaturaciones de los Is y los I de
forma independiente/l]

> 11.2.7
( Difusién del boro y movilidad del I,

Si suponemos que el boro difunde a través del I y el I,

D(B) o< (D()[1) + BD(1) (L), (11.17)

1Como conclusién, una forma oscilatoria en Ejy(n) no ayudarfa a incrementar la supersatu-
racién de I, inicamente modificaria la evolucién de la distribucién de tamanos.
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donde [ es la fraccion de Bl,s que se rompen como B; + I:

B+1,= Bl, = B;+ 1.

n
= ,0< < 1.
= 0<Bs

Usando las ecuaciones [11.16 y [11.17] tendremos que:

D(B) x DS + BDULLS? = DT (814 522 st) 1y

A continuacién suponemos que:

» La capacidad de transporte del I cerca del equilibrio estda dada principal-
mente dada por D;[I]*, y no por D(I,)[l5]*.

= El valor de Dp durante la TED esta principalmente relacionada con la
D(Iy).

u Lrec<12) < Lbfrp

y podremos escribir:

N Dy, [I2]*
py  Dill) (Si+ 852 s?)

= 11.19
Dy = Dil] + GDLL] (11.19)
~0
La ecuacién anterior se transforma en:
D(B) D(IL)[L]*
~ 9 — =S 11.20
b = Dy (20

Durante la TED estamos suponiendo que

D)

o> BD(12)[ L]

para que sean ciertas las hipdtesis anteriormente expuestas, por lo que en la TED:

D(1y)|I]

IO S2. (11.21)

~ 8
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> 11.2.8
( Disolucién los {311} e I,

Para tratar la disolucién de los {311}s, definimos ¢ como el nimero de inters-
ticiales que se recombinan en la superficie por unidad de tiempo y &area, y asi:
$ = D(1)4 4 2D(12)%’[j]
_ [1] 1]
= D()psr; +2D(); vy (11.22)

— * 1 D(I)[I2]* 1
- D(I)[I ]SI <'rp+LI + 2 D(i)[ﬂQ* SITpJFLrec(IZ)

A continuacion, utilizando estas hipotesis, la ecuacién [11.22] se transforma en:

6~ 2D(12)[[2]*f—% (11.23)

p

que, con las ecuaciones [11.21] y [11.22] pasa a ser

_ 2D{U)[I]* D(B)
¢ ~ DB (11.24)

Hay que tener en cuenta que esta relacion se parece bastante a la expresion

5o DOUT

Tp

de (Rafferty et al., 1996), en la cual se identifican S; y D(B)/D(B)*.
A continuacién traducimos ( a relaciones de parametros conocidos:

vy

—
. VBIyesBi+1 1
- - v
VBlyoBi+1 VBB +l, 1+ 72
' <\ NV 7
vy v

donde 3 ~ 1 para 1) < 5.
Puesto que podemos poner vy  [B|[l5] v v1 o [B;][I] tendremos que

V2 [B][15] g [2]" [B]

wo (Bl U (B

Finalmente 3 sera:

- (11.25)

- I51* [B] ? .
L+ 81 5]

g

por lo que podemos suponer que 3 ~ 1 para S;[lL]*/[I]* < [B;]/[B].
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(D 11.3.1

Este articulo ha sido publicado en (Martin-Bragado et al., 2004a)) y en (Martin-
Bragado et al., 2004b).

Simulaciones de implantacion ionica: Un
valoracion, hecha con Monte Carlo cinético, de las

propiedades dominantes en el recocido.
Resumen
Hemos utilizado el método, con bases fisicas, de Monte Carlo
cinético, junto con la aproximacién de colisiones binarias (BCA), para
descubrir qué mecanismos de la implantacion son relevantes para el
modelado de la difusién extra transitoria (TED). Para los casos que
hemos estudiado, encontramos que:

1. La correlacién espacial de los intersticiales y vacantes en los pares
de Frenkel (I,V) no es critica.

2. La supersaturacion de intersticiales en simulaciones donde se in-
cluya el perfil total de Is y Vs, o sélo el neto de I — V', es la
misma.

3. Se pueden usar implantaciones ruidosas (pero rapidas) de BCA
directamente, puesto que pese a ello producen simulaciones de
recocido lo suficientemente precisas.

4. Cuando haya una concentracion de impurezas comparable al ex-
ceso neto de I — V', hay que usar los perfiles completos de Is y
V's para poder reproducir de manera correcta la desactivacion y
clustering de las impurezas.

Por 1ltimo, se destacaran algunas implicaciones practicas de este es-
tudio.

Introduccién

La implantacion idénica es actualmente el proceso estandar para establecer
los perfiles de los dopantes, los cuales a su vez determinan las caracteristicas
eléctricas de los dispositivos de los circuitos integrados. No obstante, el proceso
de implantacién crea intersticiales (I) y vacantes (V') extra en el interior del
cristal, algunos de ellos a través del reemplazo que el ion genera sobre los atomos
de red, y otros a partir de los pares de Frenkel (FP). El recocido posterior a
la implantacién es capaz de eliminar este danado, pero la presencia de estos [s
no deseados genera una difusién temporal extra, que puede convertirse en un
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problema a la hora de procesar especies que difundan por medio del I. (Stolk
et al., 1997).

Para tener en cuenta este proceso de TED, los simuladores de procesos sue-
len generar la distribucién de danado, bien a través de estimaciones analiticas,
bien con la aproximacién de colisiones binarias (BCA). Este danado tiene dos
componentes, por una parte se encuentra la distribucién de Is y V's debida a los
pares de Frenkel (FP), y por otra una distribucién de I's generada en correspon-
dencia con los iones implantados (para impurezas substitucionales). El modelo
“+17 (Giles, 1991)), que se propuso a principios de los 90, supone que todos los
Is y Vs de los pares de Frenkel se van a recombinar localmente en el volumen,
y que por tanto, sélo los [s extra (resultantes de la componente del ion) van a
inducir el proceso de TED hasta que sean finalmente capturados en la superficie
del silicio. Pese a su aparente simplicidad, este modelo ha sido muy satisfactorio
para el boro, por ejemplo, bajo ciertas condiciones, pero en general, se necesita
modificar este modelo en un modelo “4n” si se quiere ampliar a otros iones o
condiciones. (Pelaz et al., 1998; Hobler and Moroz, 2001)).

Modelo empleado

En este articulo vamos a usar simulaciones realizadas con el método atomisti-
co de Monte Carlo cinético sin red (non lattice kMC), para llevar a cabo un
analisis del tema anteriormente expuesto. El método kMC es capaz de realizar
simulaciones excepcionalmente detalladas y realistas que ayuden a entender los
mecanismos subyacentes y que, de esta forma, permitan descubrir modelos sim-
ples y precisos. En nuestro simulador los Is y Vs dan saltos aleatorios con una
frecuencia derivada de su difusividad, y ademds estan incluidas las interacciones
entre particulas, que pueden dar lugar a fenémenos de clustering y re-emisién
desde los clusters atrapando y liberando particulas. Las frecuencias de estos pro-
cesos se determinan a partir de las energias de enlace especificas que se derivan
tanto de célculos de dindmica molecular o ab-initio, como de experimentos. (Ja-
raiz et al., 2001) Al contrario que en el método de kMC con red (lattice kMC,
ver por ejemplo la Ref. (Takahashi et al., 2003)), nuestro método de kMC tiene
en cuenta todas las posibles configuraciones de un cluster de cierto tamano a
través de una unica energia efectiva, cosa que es suficiente para los tamanos de
simulaciéon y escalas de tiempo que las condiciones de procesado actuales tienen
con y sin impurezas (Pelaz et al., 1997} |Jaraiz et al., 1996)). Concretamente, la
energia de activacién para la emision de I's desde clusters de tamano n se calcula
como la suma de la energia de enlace mas la de migracion de I, y las energias
de migracion y enlace de este I usadas son las mismas que las indicadas en la
Ref. (Martin-Bragado et al., 2003), que consigue un resultado de disolucién de los
{311}s correcto. Las energfas de enlace para las V's se toman de la Ref. (Bongior-
no and Colombo, 1998), y los prefactores de emisién se consideran proporcionales
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a la superficie del cluster, en correspondencia con el proceso de captura. En cual-
quier caso, los valores de E} afectaran a la escala de tiempos, pero no al niimero
de saltos que las particulas tienen que dar hasta que sean capturadas por la su-
perficie o se recombinen con otra. De hecho, como comentaremos también més
adelante, incluso si no se forman clusters de V' en absoluto (E} = 0), la evolucién
de los Is con el tiempo es la misma.

Las coordenadas iniciales de las particulas las calcula un simulador BCA, y al-
ternativamente pueden calcularse de manera aleatoria siguiendo la concentracién
que le aporte un perfil externo de entrada.

Temas a tratar

(D 11.3.4

El primer tema que vamos a considerar es la relevancia de la correlacion espa-
cial de los FPs: jserd importante la distancia inicial entre cada I y su correspon-
diente V' o es posible conseguir la misma TED utilizando Is y V's con coordenadas
aleatorias que sigan la concentracién?. Una vez aclarado esto, habra que evaluar
el peso relativo que tienen cada una de las componentes del danado: FP e ion.
También vamos a mostrar que, para simulaciones de TED, incluso unos perfiles
de danado con bastante ruido, generados con simulaciones de implantacién BCA
bastante pequenas y rapidas, pueden ser usados para obtener resultados precisos
de la TED. Por 1ltimo habremos de explorar cémo la presencia de una cantidad
sustancial de impurezas puede afectar a los resultados anteriores.

Simulacién empleada

r 11.3.5

Hemos simulado una implantacién de Si con 40keV, 5x103c¢m =2 y un recocido
posterior a 738 °C durante 6000 segundos como ejemplo de simulacién con energia
media, dosis media e implantacion a temperatura ambiente. La caja de simulacién
fue de 50x50 nm?, que supuso la implantacién de 1250 iones, aproximadamente.
Las cascadas se simulan con el programa de BCA MARLOWE (Robinson, 1989)), y
las coordinadas de los Is y V's son transferidas al simulador atomistico de Monte
Carlo cinético DADOS (Jaraiz et al., 2001), que se encarga de simular el recocido.

Correlacion espacial de los pares IV

Para comprobar como de relevante es la correlacién espacial de los FPs, hemos
comparado los resultados de la simulacién de recocido hechos generando las coor-
denadas de las particulas mediante BCA, con simulaciones en las cuales los Is y
Vs de entrada han sido leidos de un perfil. Como el cédigo que traduce los perfiles
de concentracion en atomos discretos genera las coordenadas de las particulas a
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Figura 11.8: Evolucién temporal de la supersaturacién durante el recocido a 738°C de
una implantacién de silicio en silicio de 40keV, 5 x 1013 cm™2. La componente del ion se
corresponde con el ion implantado (modelo “+1") y FP con el dafiado (FPs) generado
por el ion. Lineas continuas: evolucién obtenida leyendo las coordenadas de la implantacién
BCA. Lineas punteadas: evolucién obtenida leyendo los perfiles implantados y generando
coordenadas aleatorias.

través de una funcion de numeros aleatorios, queda claro que se pierde toda la
correlacion que pudiere haber en los FP. También hemos comparado simulacio-
nes hechas sélo con el ion con otras en las que sélo se introduce el danado, para
ver las diferentes contribuciones de cada uno de ellos a la supersaturacion (el co-
ciente entre la concentracién de Is y la que habria en equilibrio). Esta evolucién
temporal de la supersaturacién de I estd en la figura [11.8 El exceso de Is va
disminuyendo a medida que éstos se van recombinando con V's o bien son aniqui-
lados en la superficie y, como los eventos de recombinacion IV son basicamente
locales, y por tanto rapidos, es el exceso de Is que se dirigen hacia la superficie
la principal contribucién a la supersaturacion.

De la figura se ve también que las integrales de la supersaturacion para el ion
y para el daniado (FPs) dan, més o menos, la integral para el caso total FP+ion, si
bien para este caso la supersaturacion se retrasa un poco y tiene sus valores altos
mas desplazados hacia el final. Se puede explicar este resultado como causa del
crecimiento de los clusters de intersticiales hacia clusters méas grandes y tamanos
mas estables. Asi pues, a la vista de la figura podemos concluir que para las
condiciones estudiadas:

= La correlacién espacial de los pares IV no es relevante, puesto que se pierde
al leer los perfiles y atin asi se obtiene una supersaturacion similar. Esto
permite validar el uso de perfiles externos de Is y Vs, que son mucho mas
rapidos de generar (cuando se usan aproximaciones analiticas) que las cas-
cadas de implantacién de los programas BCA.
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= La supersaturacién debida a los iones es dominante sobre aquella debida a
los FPs, corroborando el modelo “+17”.

Se ha realizado una comprobacion extra de la recombinacion local de la mayor
parte de Is y Vs llevando a cabo otra simulacién en la que los Is y Vs son sélo
el exceso local de Is o V's. En este caso, también la supersaturacién tiene valores
similares en su evolucion, demostrando que el nimero de saltos que hacen los
Is para encontrarse con los Vs es despreciable. Ademas, en esta simulacién el
nimero neto de Is y Vs es mucho menor que el nimero total, lo cual permite
realizar simulaciones que requieran menos recursos.

Implantaciones pequenas

r 11.3.7

Cuando se hacen recocidos de perfiles I — V' bastante ruidosos, es decir, en los
cuales se han simulado muy pocas cascadas (Fig. , la supersaturacion que
se obtiene es muy similar a la que produce una simulacién de implantacién BCA
mucho maés grande, lo cual indica que el I — V' neto necesario para conseguir la
supersaturacion correcta puede estimarse a partir de una simulacién ruidosa, pero
muy rapida, de BCA. El proceso de randomizado que genera la difusion suaviza
las fluctuaciones y ruidos de la simulacién BCA, y el perfil I — V' ruidoso sigue
aportando informacién suficiente sobre los mecanismos dominantes que controlan

la TED.

Importancia de los clusters de vacantes

Cuando se simula el recocido del danado en la aproximaciéon de continuo es
ventajoso, para reducir el nimero de ecuaciones, no incluir los clusters de Vs, ya
que generalmente su presencia no altera significativamente la supersaturacion de
Is. En nuestro caso, haciendo simulaciones con y sin el modelo de clusters de Vs,
hemos verificado que la evolucion temporal de la supersaturacion es esencialmente
la misma. Para energias de implantacién medianas y pequenas los clusters de Vs
se sitian cerca de la superficie, y el nimero de saltos que dan los Is para ser
aniquilados en la superficie o en un cluster de V' es muy similar.

Para dosis muy bajas, para la cual las cascadas no se solapan, aparecen otros
asuntos ademas de la correlacion de los pares de Frenkel: la localizacién individual
de la cascada no estd correctamente reproducida por la distribucién aleatoria,
pero uniforme, de los perfiles de concentracién (Jaraiz et al., 2000), por lo que
para estas dosis es de prever que simulaciones hechas leyendo perfiles o leyendo
coordenadas puedan diferir.
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Figura 11.9: Linea punteada: perfil I — V muy ruidoso proveniente de una simulacién
de implantacién BCA pequefia (= 110 cascadas) de silicio en silicio 40keV, 5 x 103 cm?.
Simbolos: el mismo perfile para 14500 cascadas. Figura insertada: la supersaturacién para el
muestreado de I — V' pequefio (linea punteada), para el largo (simbolos) y para los perfiles
completos de I, V, es practicamente la misma.
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Figura 11.10: Perfiles simulados y experimentales de una spike de boro de 4,5 x 10!? cm—3

después de una implantacién de silicio de 40keV, 9 x 103 cm™2 y 50's de recocido a 800 °C.
Linea continua: datos experimentales (Pelaz et al., 1997). Linea discontinua: simulaciones
hechas con los perfiles complejos de I,V o sélo con los perfiles netos de I — V. Hay que
destacar que los perfiles netos de I — V' no aportan particulas suficientes para inmovilizar
la spike de boro.

Presencia de impurezas

Por 1ltimo, hay que ver cémo la presencia de impurezas afecta los resultados
del recocido. Como ejemplo vamos a considerar el boro, del cual se sabe que
reacciona con [ para crear clusters BI (BIC), los cuales tienen una importancia
capital en la difusién del boro (Pelaz et al., 1997)). De esta manera se han hecho
mas simulaciones para clarificar como la presencia de impurezas pudiera afectar
a los resultados anteriormente presentados. La interaccion entre los atomos de B
y lo intersticiales del silicio se describe en términos de “kick-out” y mecanismos
de clusterizacién (Pelaz et al., 1997)), donde hemos tomado valores numéricos que
produzcan una difusividad acorde con la referencia (Mathiot and Pfister, 1984)).

La Fig. [11.10f muestra una sptke de boro, inicialmente de 100 a 120 nm y con
una concentracién de 4,5 x 10Y cm™3, recocida durante 50s a 800°C después
de una implantacién de silicio de 40keV, 9 x 10'¥cm=2. Se ha hecho la misma
simulacién: (a) usando los perfiles completos de la implantacién para I y V' y (b)
utilizando sélo los perfiles netos de I — V. El recocido ha sido hecho siempre en
una caja de simulacién kMC de 80x80x350 nm?. A su vez, los perfiles completos
se han calculado dos veces, una tomando la energia necesaria para generar un
FP en el simulador BCA en E, = 15eV y la otra en E, = 20eV. A la vista de
la figura se puede concluir, de nuevo, que las coordenadas originales de los
Is vy Vs no son importantes, puesto que los perfiles de [ y V' dan un recocido
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correcto. Ademds, aunque el danado que generd la simulacién con E, = 20eV
fue un 20 % maés pequeno que aquél con E, = 15V, el recocido final resulté ser
el mismo (aunque por claridad en la figura sélo se muestra uno de los dos). No
obstante, el exceso neto de Is y Vs (I — V) claramente no es suficiente, y se
requiere la concentracion total de ellos, debido a que la formacion de los BICs
ocurre Unicamente para concentraciones muy altas de I, que no se dan con el
perfil neto de Is.

Conclusiones

Aunque el presente estudio se limita inicamente a un rango determinado de
condiciones de implantaciéon y recocido, ha ayudado a clarificar cudles son los
mecanismos mas relevantes durante una implantacion para la prediccién precisa
de su TED tras su posterior danado. Para resumir este estudio diremos que:

= La correlacion espacial entre el I y el V' de un par de Frenkel no es impor-
tante.

= Kl exceso neto de Is y Vs es capaz de dar una supersaturacion correcta.

= Simulaciones de implantacién muy ruidosas pueden dar resultados correc-
tos.

= La presencia de clusters de vacantes no es relevante: esto reduce el niimero
de ecuaciones en el modelado de especies difundidas mediante Is en los
modelos de los simuladores del continuo.

= En simulaciones con especies que difundan a través de [ y presenten clusters
(como el boro), es necesario utilizar los perfiles completos de I y V', y no
solo el exceso neto, porque para inmovilizar las impurezas en clusters se
requiere la concentracién total de Is y Vs.

= Finalmente, una regla practica para los simuladores de procesos podria ser:
se ejecuta una simulacion pequena y rapida tipo BCA para conseguir los
perfiles de I y V', que pueden ser luego usados directamente en simulaciones
de kMC con cajas grandes, o bien ser suavizados para su uso en simuladores
del continuo.
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r 11.4.1

Este trabajo se encuentra también en la referencia (Martin-Bragado et al.,
2004c).

Modelizado fisico de los efectos del nivel de
Fermi para simuladores de dispositivos
nanometricos
Resumen

Se va a exponer una aproximacion fisica para el modelizado del
nivel de Fermi que ha sido disenada para ser precisa, a la par que
implementable, en simuladores de procesos de dispositivos. En ella
usamos un simulador atomistico de Monte Carlo cinético, junto con un
tratamiento continuo de las densidades de carga. El modelo incluye:

= Reacciones de carga y fuerzas eléctricas de acuerdo al nivel de
Fermi local.

= Reacciones de emparejamiento y ruptura para particulas carga-
das.

» Desactivacién/clustering de dopantes.
= Solubilidad dependiente del nivel de Fermi.

El modelo también incluye estadistica para semiconductores degene-
rados, procesos de estrechamiento del gap y compensacion eléctrica
para el danado. Los parametros usados para las particulas cargadas
coinciden con cdalculos ab-initio y resultados experimentales.

El modelo presentado ha demostrado ser muy eficiente en la simu-
laciéon realista de procesos de dispositivos. Por 1ltimo se presentaran
algunos ejemplos ilustrativos para dopantes comunes, como el boro y
el arsénico, y se discutira el potencial de esta aproximacién para la
simulacion precisa de dispositivos CMOS de tamano nanométrico.

Introduccién

La tecnologia CMOS actual, de unas pocas décimas de nanémetro, tiene que
resolver la complejidad surgida por la necesidad de unos dopados muy altos, un
movimiento térmico reducido (condiciones de no equilibrio) y la presencia de
efectos tridimensionales. Con estas condiciones resulta ventajoso ser capaz de
implementar, de manera directa, los mecanismos fisicos subyacentes y, muy en
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particular, los fenémenos de difusion extrinseca que generan las altas concentra-
ciones de dopado. (Fahey et al., 1989; Fair, 1981b)) Otros temas también relacio-
nados con la carga son la solubilidad, que depende del nivel de Fermi (Northrup
and Zhang, 1993} |de Walle et al., 1993), la desactivacién por medio de clusters de
los dopantes (Pelaz et al., 1999), y la compensacién eléctrica que crean los altos
danados.

El método de Monte Carlo cinético sin red (non Lattice kMC), estd demos-
trando ofrecer una descripcién detallada y comprensible de la fisica de los procesos
tecnoldgicos, y ademas es capaz de simular dispositivos de tamanos reales en tiem-
pos razonables (Jaraiz et al., 1998 |Jaraiz et al., 2001)). En este trabajo se pretende
describir un modelo con bases fisicas del nivel de Fermi para kMC atomistico.
Esta aproximacion ha sido disenada para ser implementada en el simulador de
procesos DADOS (Moroz et al., 2002; Synopsys, 2003)).

A lo largo del articulo nos centraremos primero en los modelos fisicos, después
revisaremos brevemente la forma de implementarlos y finalizaremos con algunos
ejemplos.

Modelos fisicos

En nuestro esquema de simulacion las particulas y defectos son tratados de
manera atomistica, mientras que las concentraciones de carga son tratadas con
teoria del continuo. Como las reacciones de carga son mucho més réapidas que
las estructurales (Rafferty, 1997)), es posible suponer que va a haber equilibrio
eléctrico incluso cuando las concentraciones de particulas estén lejos del equilibrio
y, consecuentemente, el nivel de Fermi (er) estard siempre bien definido.

En esta seccion se va a adaptar la formulacién de los efectos del nivel de
Fermi en la difusién (Fahey et al., 1989) a un escenario atomistico, a la vez que
se introduciran algunos conceptos que no estan presentes de manera explicita en
los formalismos de modelos del continuo.

Estados de carga para defectos puntuales sencillos

Tomemos la vacante (V) como ejemplo de un defecto puntual sencillo. La
vacante del silicio tiene multiples estados de carga, que son VO, V= V== V7t vy
VT, cuyos valores estan listados en la tabla En ella estamos representando
con ey -, ey——, ey+, V €y++, los niveles energéticos asociados a las transiciones de
cargaentre VO y V=, V- y V- — VO y VT v V*t y VT4 respectivamente. Con
ello, las concentraciones relativas seran:

VO = exp((er —ey- )/k:BT)

V] = exp((ev+ —er)/ksT)
V = exp((QGF — €Ey—- — evﬁ)/kBT)
VY = exp((ev+ + ey+r — 2ep)/kpT)

(11.26)
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Figura 11.11: Energias de formacién (Ey, lineas punteadas) y de difusién (Egir = Ef +
E,,, lineas continuas) de la vacante de silicio para distintas cargas (V7) en funcién del nivel
de Fermi (er). Se han usado los pardmetros listados en la tabla[11.1] Se mide e en el borde
de la banda de valencia, y se toma F, = 1.17 eV como gap para una temperatura 7' = 0 K.
Los valores minimos para Ef(V7) y Eq;;(V7) estan dibujados con lineas gruesas. Ef se
corresponde con la energia de difusién para el silicio en condiciones intrinsecas (er = €;) y
los circulos indican los cruces de energias correspondientes a los distintos niveles de carga

€y

donde kpT es la energia térmica, y se estd suponiendo que todos los estados de
carga presentan el mismo factor de degeneracién (Fahey et al., 1989). La concen-
tracién de VY en condiciones de equilibrio (representada como [V°]*) esté4 contro-
lada por su energfa de formacién, E;(V?), que a su vez es independiente del nivel
de Fermi, puesto que es una particula neutra. Para los otros estados de carga,
que no son neutors, la dependencia de la energia de formacién con el nivel de
Fermi, junto con sus concentraciones en equilibrio, pueden obtenerse de las ecua-
ciones [I1.26] En concreto, las dependencias de las energias de formacién con ep
para las vacantes cargadas, utilizando los valores de la tabla se encuentran
representadas en la figura [I1.11], donde hemos tomado el origen de los niveles de
energia en el borde de la banda de valencia. La concentracién total de vacantes
en funcion de ep estara determinada, en primer lugar, por el estado de carga con
una Ey mas baja (linea punteada gruesa en la figura), y se ve también que V' es
un estado meta-estable, puesto que no representa el minimo de Ey para ningin
valor de ef.

Las ecuaciones [11.26] siguen siendo validas fuera del equilibrio lo que implica
que la supersaturacién de las vacantes, definida como Sy = [V]/[V]*, es la misma
para todos los estados de carga: [V7]/[VI]* = [V9]/[V]* = Sy.
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VO

I~ B~ BY B

Din,0(x10=3cm?/s) 1 1 1 5 5 5 1 1 1
Ep (eV) 04 06 0.8 1 1 08 05 02 11
e:(T = 0) (eV) 0.03 013 1 0.2 0.72 1.02
[XO9)5(x10%° cm~3) 1.5 103

E; (eV) 3.7 3.9

Tabla 11.1: Pardmetros utilizados para los estados cargados del la vacante de silicio (V7),
su intersticial (17), y el boro intersticial (B/). Dy es el prefactor de la difusividad (ecua-
cién , FE,, la energia de migracién y e; el nivel de carga medido desde el borde
de la banda de valencia. Estamos suponiendo que e; escala con la energia del gap co-
mo e;(T) = e:(0)Ey4(T)/E4(0) (para T' # 0, ver Ref. (Sze, 1981)). Los prefactores para
las energias de formacién y concentraciones en equilibrio de 1° y V0 también se muestran.
Otros pardmetros que se estan usando, pero no estdn en la tabla, son Dy o(B; ) = 5cm?/s
y Ey(B;) = 0,4eV. Dy es el prefactor de ruptura, expresado en unidades de difusivi-
dad (= (A?/6) ko). Diro(BY) y Ep(BY)(T) pueden obtenerse de las ecuaciones
y [11.33] Por dltimo decir que se ha tomado la distancia de salto A\ como la distancia a
segundos vecinos (0,384 nm) y el volumen efectivo de captura en veapt = 3A2, el valor para
nuestra implementacién.

La frecuencia de migracion v, de la vacante en un determinado estado de
carga j esta dada por:

Vi (VI) = U o (V7)) % exp(—Ep(V7) /kpT) (11.27)

donde v, el el prefactor de migraciéon, y E,, la energia de migracion. La difusi-
vidad de V7 es, a su vez:

D(V7) = N, (V) /6, (11.28)

donde X es la distancia de salto. En condiciones de equilibrio el producto
D[V

sera proporcional a A
exp(—Edif(V])/kBT),

siendo
Eais = By, + Ef

la energia de difusién, que también se representa en la figura [I1.11} El flujo
de difusién estard dominado por el valor minimo de Eg (linea gruesa en la
ﬁgura. Si se usan los parametros de la tabla se obtiene un buen ajuste
de las medidas de difusividad expuestas en la referencia (Giese et al., 2000) para
la V.

Los niveles de carga para los intersticiales del silicio no estan atun establecidos
de forma concluyente (Fahey et al., 1989; Zhu, 1998; Watkins, 2000)), parece
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que el IT fuera meta-estable, pero con una energia de migracién tan baja que
probablemente controle la difusién de intersticiales para materiales de tipo p
(Harrison, 1998). Ademads, para simplificar vamos a ignorar el estado I™" (Fahey
et al., 1989)), con lo que se describird el I utilizando tinicamente los estados I,
I° v I, con los valores que se listan en la tabla Estos parametros han
sido establecidos para ajustar los datos experimentales tanto de la difusion del
I (Bracht et al., 1995) como de la auto-difusién total del silicio. (Bracht et al.,
1998).

El modelo de deriva electrénica en kMC

La deriva electrénica aparece como una consecuencia natural de la depen-
dencia local de las energias de formacion de las particulas cargadas. Dentro del
entorno del método kMC, la relacién entre la probabilidad de salto hacia las di-
recciones positiva y negativa del eje x para un defecto puntual que esta migrando
y presenta una carga jq sera:

P, 1€ ] dep
— e 11.2
F_x eXP ( k’B] b kBj dx ’ ( 9)

donde & es el campo eléctrico y ¢ el valor absoluto de la carga del electrén. A
partir de la ecuacién es posible derivar la componente x de la velocidad de
deriva como v, = A(P, — P_,)/6 la cual, en una aproximacién de primer orden,
queda como la relacién de Einstein v, = jqDE, /(kpT). Esta deriva es importante
y tiene que estar adecuadamente representada para poder reproducir el hecho de
que, en condiciones de equilibrio, las concentraciones de [V]* y [I°]* deben de
ser constantes incluso cuando Ver # 0.

Estados de carga para pares de defectos puntuales.

Vamos a considerar ahora las situaciones en las cuales los defectos puntuales
estan constituidos por un par AX, siendo A una impurezay X un / o una V. Sirva
para ilustrar el caso el boro intersticial B; (que, en el caso de nuestro simulador
kMC sin red es equivalente al par BI). Se sabe que el B migra principalmente
debido a un mecanismo intersticial, via B;, en vez de hacerlo a través de la vacante
V. Los estados de carga del B; son B;, B? y B;". Las reacciones de emparejado
y ruptura, asi como las transiciones de carga relacionadas con el B; pueden ser
representadas por

Tl Tl

It +B~ = B, (11.30)
Tl
B+
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donde se estd suponiendo que el boro es inmdvil y siempre estd ionizado (B™).
En las ecuaciones anteriores las reacciones horizontales (emparejado y ruptura)
conservan la carga, mientras que las verticales establecen el equilibrio electrénico.
La ruptura directa del B no estd considerada porque, como se ha dicho mas
arriba, no se toma el estado I*". Los valores para los niveles de carga tomados
para B; se encuentran listados en la tabla [I1.1} Estos valores han sido medidos
por caracterizacion eléctrica. (Harris et al., 1982; Harris et al., 1987; |Watkins,
2000).
Desarrollando la primera reaccion de la ecuacién [11.30[en condiciones de equi-
librio local:
[B;]
[B~]

Vi (1°)
vk (B;7)’

siendo veapt €l volumen efectivo de captura para la reaccién de emparejamiento
y vy la frecuencia de ruptura. El cociente de la ecuacion es independiente
de ep, puesto que las cargas de B; y B~ son iguales. En contraste, [B?]/[B~] y
[B;]/[B7] st que dependen del nivel de Fermi. La energia de activacién para la
ruptura de B; serd Ey(B; ) + E,,(I°), donde Ej denota la energia de enlace.

Considerando la conservacién de la energia en las reacciones expuestas en la
ecuacion [11.30, podemos obtener que:

= Veapt[1"]

(11.31)

Ey(BY) = Ey(B; ) +ep- — er+, (11.32)

y la energfa de activacién para la ruptura de B; serd Ey(BY) + E,,(I"). De las
condiciones de equilibrio se puede también derivar la relacion que han de satisfacer
los prefactores

Vpke.o(BY) Vot 0( B ) = Vimo(IT) [V o(1°). (11.33)

En la ﬁgurase han representado las energias de formacién de Bg a partir
de un B~ ( E¢(B]) — E¢(B7)) en funcién de ep (linea discontinua), que coincide
con la energia de activacién del cociente [BJ]/[B~]. Dicha figura presenta un
acuerdo notable con la imagen que se extrae de cédlculos ab-initio. (Windl et al.,
1999; Sadigh et al., 1999)).

La difusividad efectiva del boro, D(B) estd dada por la suma de la contribu-
cién de todas las especies moviles

D(B) =~ D(B;) E"_}

+D(B?)% +D(Bj)%, (11.34)

que los modelos de continuo, utilizando la aproximacién de Maxwell-Boltzmann,
escriben generalmente como

D(B) = Dx(B) + Do(B) L+ Dpp(B) (3) (11.35)

7 7
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Figura 11.12: Lineas discontinuas: energia de formacién de BZ a partir de B~ ( =
Ef(Bf) + Ef(B7) ) en funcién del nivel de Fermi y usando los valores de la tabla .
Linea continua: energia de activacion de la contribucién de Bg a la difusividad efectiva del
boro en’condiciones de equilibrio, Eg;; (ver ecuacion. . Las energias de migracién
(Em(BY)) son las diferencias entre las lineas continuas y discontinuas. El punto indica el
valor de E&?} y el resto de notacién es como la de la figura .
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donde p y n; son la concentracion de huecos y la concentracion intrinseca de
electrones, respectivamente. De esta manera las relaciones entre las componen-
tes mencionadas de la difusividad, Dx(B), Dp(B), Dpp(B) y los pardametros
microscopicos son:

Dx(B) = VeaptVin0o[1°](vm(B; ) /vu(B; )
Dp(B) = eaptVm,ro[I°)(vm(B)/ven(B;")) exp((ep- — €i)/kpT)
Dpp(B) = VeaptVim,10[I°) (Vi (B;") /ven(B;)) exp((eB; +epr — 2¢;)/kgT)

(11.36)
donde e; es el nivel intrinseco.Estas expresiones puede usarse como un puente
entre los parametros de los simuladores de continuo y los necesitados por simu-
ladores tipo kMC.

Las energias de activacién de los términos de la ecuacion (a las que se
suele conocer como “energias de difusién asistida por defectos” o, simplemente,

“energfas de difusién”, Ey; (B} ')) estén representadas en la figura - se puede
ver que B? es un estado meta-estable (ya que e Bf > €p- ), pero en cualqmer caso
resulta ser el responsable principal de la difusién del boro para un rango grande de
ersy, en consecuencia, D(B) o p/n; (Fair, 1981D)). De acuerdo con la figura[l1.12)
la energia de migracion efectiva de B; para er ~ €; es Ey;1(BY)—E;(B;") ~ 0,6 eV
que coincide bien con resultados experimentales (Watkins, 1975)).

Los parametros que se listan en la tabla han sido elegidos para ajustar
bien los plot de Arrhenius” de la difusividad del boro en equilibrio, D(B)*, citada

n (Mathiot and Pfister, 1984). A su vez la figura compara estos valores
con otros ajustes expuestos en ([Fair, 1981b; Plummer et al., 2000)).

Hay que tener en cuenta que en la descripcion anterior no se ha hecho ninguna
presuncién de equilibrio local para las particulas (hemos considerado equilibrio
para derivar las relaciones, pero los resultados que se obtienen son generales).

Se puede hacer un andlisis similar para el arsénico, pero teniendo en cuenta
la contribucién doble, tanto del intersticial como de la vacante, relacionada con
Asy y As;, respectivamente. El conjunto de parametros que utilizamos para el
arsénico estd expuesto en la referencia (Pinacho et al., 2004)), que se corresponde
con la seccién [11.6

Saltos largos en defectos con varios estados de carga

La distancia que viaja un defecto puntual compuesto antes de romperse (lla-
mada generalmente “distancia de salto largo” A, estda dada por (Cowern et al.,
1990; Pinacho et al., 2002)

1lv
A= /=2 11.37
6 (11.37)

Asi, para el ejemplo anterior del B; con varios estados de carga, la ecua-
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Figura 11.13: Difusividad efectiva del boro en condiciones de equilibrio, D7;. Los valores
obtenidos con nuestro conjunto de parametros estan comparados con ajustes experimentales
para materiales intrinsecos ((Refs. (Fair, 1981b; Mathiot and Pfister, 1984; Plummer et al.,
2000) y con valores experimentales para materiales dopados tipo n (Fair, 1981b)) (Np =
1,5 x 1020 cm=3).

cién [11.37 se transforma en

—_\[B; BY BF
1 V(B + v (BY) B2 + v (B B

6 Veapt (v (IO)[1°] + v (IF)[1H] + v (1) 1))

La figura muestra la dependencia de A con la temperatura, usando los
pardametros de la tabla [II.1] También se compara con valores experimentales
tomados en materiales intrinsecos (Cowern et al., 1991; |(Cowern et al., 1992). Con
los valores que tomamos resulta A o< \/p/n; cuando er ~ e;.

Es interesante destacar que las concentraciones de los diferentes estados de
carga de los intersticiales (I™ e I7) no afectan de manera directa a la difusividad
del boro (ecuacionesy 11.35)). Esto podria sugerir que, a modo de aproxima-
cién de simplificacién, se podria despreciar la presencia de I~ e I*. Ahora bien,
la ecuacién [11.38 nos muestra que, en ese caso, se obtendrian unos valores de A
incorrectos para materiales extrinsecos. De hecho, la magnitud de Dy esta regida
por el término Vm(BZj )[Bf |, pero su forma, su apariencia “gaussiana” en el perfil
de difusién, depende también de los términos vy, (I7)[17].

A=) (11.38)

Otros efectos

La solubilidad de las especies cargadas depende de er (Northrup and Zhang,
1993; |de Walle et al., 1993). Asi, para un aceptor como el boro, el limite de la
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Figura 11.14: Plot de Arrhenius para los saltos largos del B; (A). Lineas: valores calculados
usando nuestro conjunto de pardmetros para materiales intrinsecos y silicio dopado n y
p. Simbolos: valores experimentales en condiciones casi-intrinsecas. (Cowern et al., 1991}
Cowern et al., 1992).

solubilidad estara dado por:

(B s (T) = [B™ (T s excp | 2 (11.39)
kgT
donde R
[B—]imngginsic — ([ ]max ) (1140)
n;

extrinsic

es la solubilidad en condiciones intrinsecas (ep = ¢;), y [B7]&MWMIC o9 a solubi-
lidad cuando [B™ |jax > n,. La ecuacién es una consecuencia del hecho de
que la energia de formacion para las especies cargadas depende de ep.

Respecto a la presencia de defectos extendidos, tales como clusters, estamos
suponiendo que éstos son eléctricamente inactivos y son tomados en cuenta para
la desactivacion de dopantes. Se podrian incluir efectos de carga en los clusters,
yva que en KMC no es un problema tener abundantes mecanismos funcionando
a la vez, pero de momento no se dispone de valores para los parametros fisicos
involucrados.

Implementacion

En el método kMC atomistico se representa cada defecto individual por una
o mas particulas, y los mecanismos fisicos son descritos como “interacciones”
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(reacciones entre particulas dentro del radio de captura, como el emparejamiento)
y “eventos” (realizados por los defectos con cierta frecuencia, como una ruptura).
La implementacion que se va a describir aqui corresponde al simulador DADOS
(Jaraiz et al., 2001; |[Moroz et al., 2002; Synopsys, 2003).

Como ya ha sido mencionado, los defectos extendidos van a ser considerados
neutros en una primera aproximacion, por lo que las dependencias con el nivel
de Fermi estaran constrenidas e los defectos puntuales, y afectaran sélo de mane-
ra indirecta a los mencionados defectos extendidos. La tarea principal que debe
acometer el simulador en su relacion con los defectos puntuales cargados consiste
en mantener en todo momento las proporciones locales adecuadas entre diversos
estados de carga (ecuacion [I1.26]), asi como incluir los arrastres eléctricos (ecua-
cion . Las interacciones electrostaticas entre las particulas estan tomadas
en cuenta a través del arrastre, y ademas no se permiten reacciones de empareja-
miento entre particulas con el mismo signo, para reflejar las repulsiones eléctricas.
Respecto a la interaccién de los defectos puntuales con los extendidos y la su-
perficie, ésta sélo se permite para los estados neutros, de tal manera que de una
forma bastante natural se consigue la conducta descrita por la ecuacién [11.39]

Para el célculo de er (y por tanto, de las concentraciones de carga), usamos la
aproximaciéon de neutralidad de carga. El paso de los valores discretos de carga a
las densidades estd hecho a través de un radio de suavizado rp = (47> N/T) /2,
que es igual al radio de Debye (Sze, 1981) y depende de la concentracién de do-
pantes N. De esta manera, es posible que haya regiones cargadas, incluso con
la aproximacion de neutralidad de carga pero, cuando no se usan las distribu-
ciones suavizadas, se observa una difusividad alta que es incorrecta, debido a
la estimacion excesiva de densidades de carga en las cercanias de los atomos de
dopante.

Los defectos puntuales substitucionales se consideran siempre activos (ioni-
zados), lo cual es una aproximacién buena para dopantes superficiales (boro y
arsénico) incluso aunque su concentracion sea muy alta (Synopsys, 2003)), pe-
ro que debe ser replanteada para otro tipo de dopantes mas profundos como el
indio u otros. Ademads, para considerar la alta resistividad que hay en regiones
de alto danado, se usan los intersticiales y vacantes como centros profundos de
compensacién, disminuyendo asi el valor efectivo de la concentracion de dopantes.

Por 1ltimo, decir que se ha incluido la estadistica de Fermi—Dirac, aunque
también se puede usar la de Maxwell-Boltzmann (que se corresponde a la apro-
ximacién no degenerada), para comparar con resultados analiticos que usen esta
ultima, y que el estrechamiento del ancho del gap se tiene en consideracion a
partir del modelo de Jain y Roulston (Jain and Roulston, 1991} |[Persson et al.,
1999).
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Temp 800°C, n/n;=20, n/ni < 1
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Figura 11.15: Perfiles de concentracién de arsénico normalizados en condiciones intrinse-
cas y extrinsecas para distintos tiempos a 800°C. Linea discontinua: difusién intrinseca
calculada tedricamente. Simbolos huecos: perfiles simulados mediante kMC y normalizados
con el tiempo, en condiciones intrinsecas. Linea continua: difusién tedrica extrinseca, para
n = 20n;. Simbolos rellenos: perfiles atomisticos kMC normalizados con el tiempo para
n = 20n;. Para lograr una comparacién adecuada hubo que usar estadistica de Maxwell—-
Boltzmann en las simulaciones.

Ejemplos de simulacion

Los esquemas de simulacion que han sido presentados han demostrado su efi-
ciencia en la simulacion realista de procesos del tamano de un dispositivo comple-
to. La inclusion de todos los mecanismos que hemos ido mencionando tinicamente
incrementa el tiempo de simulacién en un factor algo menor que 2, respecto a
simulaciones sin efectos de carga, con tamafios tipicos de 10° nm?.

La figura muestra el buen acuerdo que hay entre un modelo basado en la
resolucién de ecuaciones diferenciales (continuo) y nuestro simulador, para el caso
de la in-diffusion del arsénico tanto en condiciones intrinsecas como extrinsecas.
Queda evidente en dicha comparacion el efecto del nivel de Fermi en los perfiles
de difusion y la profundidad a la que llegan. Esta comparacién permite ver que
la traduccién de los parametros de continuo a la formulacion kMC atomistica es
correcta, (ecuacion y su equivalente para el arsénico).

Por tltimo, la figura comprueba la redistribucién que sufre el boro tras
ser recocido después de una implantacién cerca de una unién N*P (Hane et al.,
2000)). La concentracién de boro disminuye en la parte n de la unién debido
al arrastre eléctrico, que empuja al B~ hacia la parte P, aunque es interesante
hacer notar que este aparente desplazamiento eléctrico esta asociado realmente
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Figura 11.16: Redistribucién de los dopantes en una unién PN. El boro se encontraba
inicialmente con una concentracién cercana a 2 x 10®¥ cm~=3 (regién P). En la regién N+

se ha implantado arsénico, 10 KeV, 5 x 104 cm™2. Posteriormente se ha recocido toda la
muestra durante 10 minutos a 750°C.

a un flujo neto de BY, que es neutro. Concretamente, el gradiente de ep produce
un gradiente de [BY]/[B~] vy, en consecuencia, un flujo de difusiéon de BY hacia
la regién N que tiende a homogeneizar [BY]. Respecto al apilamiento de boro en
la regién rica en arsénico, estd relacionado con el valor més bajo de D(B) en un

material de tipo N (ecuacion |11.35)).

Conclusiones

Se ha presentado el formalismo para la inclusién de los efectos del nivel de Fer-
mi en un modelo atomistico kMC, y también se han expuestos las lineas maestras
para su implementacion. Este modelo ha sido ilustrado con el analisis de algunos
casos para el boro y el arsénico. El método aqui presentado permite una descrip-
cién detallada de los fendmenos presentes en casos de alto dopado, y es aplicable
a la simulacién precisa de procesos presente en los dispositivos nanométricos.
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Este trabajo se encuentra publicado en (Rubio et al., 2004]).

Modelizado fisico del danado, amorfizacion y
recristalizacion para simuladores predictivos de

procesos con tamano de dispositivo
Resumen

La ingenierfa actual de drenador /fuente para CMOS supone el uso
de implantaciones amorfizantes con una geometria tridimensional. Pa-
ra el recocido, la difusién transitoria extra (TED) sélo se predice de
forma precisa cuando la regién amorfizada esta correctamente mode-
lizada, junto con la formacion y evolucién de los defectos puntuales,
concretamente los {311}’s y los bucles de dislocacién. Ademas de los
defectos extendidos, que ya estaban correctamente modelizados en el
simulador de Monte Carlo cinético DADOS, se ha desarrollado un mo-
delo fisico para el crecimiento del danado durante la implantacion,
la amorfizacion y recristalizacién, capaz de manejar simulaciones del
tamano de un dispositivo entero. Este modelo esta basado en los poc-
kets amorfos (aglomerados tridimensionales de forma irregular con
un numero arbitrario de intersticiales y vacantes, junto con impure-
zas atrapadas) a los cuales se ha dotado de una energia de activacién
de la recombinacion dependiente del tamano del pocket amorfo. Este
modelo es capaz de reproducir aspectos experimentales como pue-
den ser la temperatura de transiciéon amorfo-cristal y el incremento
super-linear del danado con la dosis. Se va a describir aqui el modelo
y presentar algunos ejemplos de simulaciones. Por tltimo, se discu-
tird también la eficiencia del modelo, en términos de tiempo de CPU
y requerimientos de memoria.

Introduccién

El modelizado predictivo de los actuales procesos de fabricacion de dispositivos
nanométricos se encuentra con el reto de tener que manejar muchos mecanismos
muy dispares que tiene lugar a la vez, y que no puedem ser despreciados como
una primera aproximacién. Un ejemplo representativo es la implantacion y pos-
terior recocido del As para formar un drenador/fuente (Pinacho et al., 2004): no
es suficiente con tener un buen modelo y buenos parametros para la difusién y
clustering del As, sino que también es necesario, entre otros temas de ciencia de
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materiales, predecir la extension de la region amorfizada para que el nimero y ta-
maiio de los defectos extendidos que se formaran en la intercara amorfo/cristalina
pueda ser estimado de forma correcta. Incluso en este caso, la escala temporal
para la TED no estara correctamente simulada a no ser que el crecimiento de los
defectos {311} y su transformacién en bucles de dislocacion esté lograda acepta-
blemente bien. Por otra parte, para dosis bajas, el papel de la superficie para el
atrapamiento y la segregacién, también puede ser importante.

Como parte de esta tarea tan extensa, se van a describir y presentar en este
trabajo algunos ejemplos de un modelo fisico que resulta también eficiente (com-
putacionalmente hablando) para el danado producido por implantacién iénica,
que sea capaz de dar predicciones precisas de algunas propiedades relacionadas
con la amorfizacién (como la dependencia con la temperatura, velocidad de im-
plantacién de la dosis y masa del ion) pero que, atin asi, sea capaz de manejar
simulaciones del tamano de un dispositivo completo nanométrico, utilizando tan
s6lo los recursos de un ordenador tipico.

Descripcién del modelo

En esta seccion se van a describir los modelos que usamos para la producciéon y
recocido del danado en el simulador de Monte Carlo cinético DADOS (Jaraiz et al.,
2001)). DADOS obtiene las coordenadas de las particulas (intersticiales, vacantes
y atomos de impureza implantada) a través de las cascadas de simulacién de
MARLOWE. Después de leer una cascada, DADOS inserta secuencialmente cada
una de las particulas en la caja de simulacién. Cuando no hay vecinos dentro
de la distancia del radio de captura, (distancia a segundos vecinos en el Si), de
la nueva particula insertada, dicha particula se queda como un defecto puntual
aislado (I, V') o una impureza, a lo que vamos a llamar en lo que queda de seccién
como IP. Si hubiera otra IP dentro de la distancia de captura se considera que las
dos forman una nueva estructura de danado, denominada pocket amorfo o AP.
Las particulas implantadas posteriormente se uniran a este AP si estan dentro
del radio de captura de cualquiera de las particulas que constituyen este AP. Hay
que darse cuenta que se conserva a las particulas que estan dentro del AP en su
sitio original, por lo que estos APs presentan formas tridimensionales irregulares.
Ademas, cuando en la simulacion un nuevo AP se solape con otros APs o IPs
existentes, se reagrupan todos en un tnico y méas grande AP. Por simplicidad,
vamos a considerar ahora los Is y Vs y ya comentaremos el tema de las impurezas
mas adelante.

Se sabe también que los iones pesados tienden a producir cascadas més densas
que los ligeros y, por tanto, una morfologia de danado diferente. El modelo sencillo
que vamos a ir describiendo es capaz de explicar esta propiedad, como puede
observarse comparando los distintos histogramas de APs (nimero de APs frente a
su tamano) expuestos en la ﬁgura, y que se corresponden a iones de Siy Ge
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Figura 11.17: Histograma de pockets amorfos para implantaciones de iones de Si y Ge
implantados a 80 keV de energia con una dosis de 4 x 102 cm~2 (por debajo del nivel de
amorfizacién) y a una velocidad de dosis de 5 x 10'2cm~2s~! a -200°C.
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implantados en Si para las mismas condiciones de 80keV de energia y velocidad
de dosis de 5 x 102 cm~2s~!. La temperatura es lo suficientemente baja para
evitar un recocido dinamico, y permitir asi una acumulacion de danado realmente
efectiva. En ambos casos se ha usado la misma dosis de 4 x 102 cm™2, la cual ha
sido elegida por debajo del nivel de amorfizaciéon para producir inicamente APs.
Como se refleja en el histograma de la figura los iones mas pesados de Ge
producen APs mas largos que los de Si, donde se toma el nimero de APs como el
de pares IV contenidos. Este niimero, a su vez, se limita a ser el minimo nimero
de Vs e Is que hay en el AP, independientemente de la distancia entre ellos. Si se
hubiera tomado el nimero total de particulas I+V como tamano del AP en vez
del niimero de pares IV se habria visto que los histogramas exhibirian la misma
tendencia, pero con un factor de dos en la abcisa (no estd mostrado en la figura).

El par IV ha sido identificado en algunos calculos teéricos (Tang et al., 1997)
como un defecto meta-estable con una barrera para la recombinacién. La aglo-
meracién de miltiples pares IV (Marques et al., 2003) va formando estructuras
de danado mas estables que exhiben una energia de recombinacién que estéd entre
la energia de recombinacién de un par IV aislado (0.43eV), y la energia de re-
cristalizacion de la intercara plana amorfo/cristal (2.44 eV). Dicha aglomeracién
de pares IV para formar pockets amorfos ha sido utilizada ya para simular la
amorfizacién y recristalizacién en silicio (Pelaz et al., 2003)).

Nuestro modelo para la acumulacién de danado, amorfizacién y recristaliza-
cion (Jaraiz et al., 2001) se basa en el comportamiento estadistico promedio de
las regiones danadas, en vez de en las configuraciones concretas locales de ca-
da particula I o V individual. La intencién de nuestra aproximacion es lograr
simular estructuras con tamanos de dispositivos completos, cosa que requeriria
un tamano de memoria prohibitivo si fuera necesario almacenar cada uno de los
pares IV que hay por debajo del nivel de amorfizacion. No obstante, hasta ahora
s6lo habiamos aplicado esta técnica a implantacion a temperatura ambiente, pero
en este articulo se van a presentar resultados después de recalibrar los parame-
tros de los APs utilizando datos de implantaciones a distintas temperaturas para
poder asi expandir el rango de aplicaciéon del simulador. Como se verd, este mo-
delo tan sencillo es suficiente para reproducir adecuadamente las dependencias
con la masa del ion, la temperatura y la velocidad de la implantacion de una
manera eficiente (hablando en términos de tiempo de CPU y uso de memoria)
para tamanos de dispositivos por debajo de la micra.

Para continuar con la descripcién de nuestro modelo, la energia de activacién
de los APs para recombinarse se relaciona simplemente con el nimero de pares IV
que contienen, sin tener en cuenta su configuracion espacial particular. Después
de que los APs recombinen todos los pares IV que contienen, éstos se disuelven
a través de la emisién de defectos puntuales I o V' que, de manera natural, se
van convirtiendo en clusters de Is o Vs con su correspondiente dependencia de
energia frente al tamano. Cuando el AP ha atrapado también alguna impureza,
después de recombinar todos sus pares IV se fragmenta en pequenos clusters
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de impurezas (como As,V,,, B,I,) con energias de formacién bajas (Pinacho
et al., 2004). Los APs que se solapan durante la implantaciéon pueden dar lugar
a regiones locales amorfas y por tltimo, a capas enteras amorfas. Una vez que
estas capas (regiones con forma arbitraria) son amorfas, el tnico evento posible
para ellas es la recristalizacion, que es un proceso que ha sido implementado
convirtiendo la acumulacién de pequenas cajas amorfas (del tamano aproximado
de 1nm?) a cajas cristalinas a una velocidad activada térmicamente con energfa
2.4eV, y depositando todos los dtomos de impurezas que pudiera haber en la
region amorfa como IPs (hasta el limite de la solubilidad eléctrica, para el caso
concreto de los dopantes), o bien como pequenos clusters de defectos puntuales
con impurezas, y también desplazando una fraccién de dopantes junto con el
frente de recristalizacion.

A continuacién se va a describir como se han calibrado los parametros de los
APs, y se comentaran los resultados de las simulaciones.

Resultados

La figura[l1.18h representa los niveles relativos de dafiado (I +V cm™2) alcan-
zados tras la implantacién de silicio en silicio con 80keV, 10'° cm=2, frente a la
temperatura de la implantacion. Las curvas asi representadas son similares a las
que se obtienen con medidas RBS hechas por (Schultz et al., 1991) con energia
de implantacién 1 MeV. La figura es el plot de Arrhenius correspondiente
y, ademads de los datos obtenidos en los experimentos de Schultz, incluye tam-
bién los resultados experimentales obtenidos a 80 keV por (Goldberg et al., 1995),
quien determiné la temperatura a la que aparecen por primera vez capas amorfas
cuando se irradia el silicio con iones con masas entre 12 (C) a 132 amu (Xe).
Las energias de activacién determinadas con los datos se encuentran entre 0.7 y
1.7eV y se incrementan con la masa del ion. También se encontré que la energia
de activacion para el silicio era de 0.84 eV. En nuestro caso hemos usado los da-
tos de Goldberg para calibrar la energia de recombinacién de los APs en funcién
del tamano (nimero de I'Vs), asignando 0.5eV al tamafio de AP 1. Con nuestra
asignacion se observa un ajuste bueno para el rango completo de temperaturas y
dosis, como puede verse en la figura [I1.18p.

La figura[T1.19 muestra la contribucién de los diferentes estructuras de daniado
y defectos presentes en el material, frente a la temperatura. Para bajas tempera-
turas se forma una capa amorfa continua en el punto de maximo danado, rodeada
de regiones muy danadas, pero aun no amorfas, que contienen APs. Al final de la
implantacién a altas temperaturas sélo los clusters son lo suficientemente estables
para que puedan ser vistos. Un incremento en la velocidad de la implantacién da
curvas similares a estas, pero desplazadas a temperaturas méas altas.

En la figura se representa la composicién de danado frente a la dosis de
una implantacién de (a) silicio y (b) danado a baja temperatura y a igual velo-
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Figura 11.18: (a) Dafado calculado frente a la temperatura del sustrato, para implantacio-

nes de Si en Si de 80 keV, 1015 cm~2 con velocidades de implantacién entre 2 x 10 cm
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y 5x 103 ecm™2s™1. (b) Temperatura de transicién cristal /amorfo en funcién de la velocidad
de implantacién. Los cuadrados se corresponden con las simulaciones en (a) y las estrellas
y tridngulos con los experimentos hechos a 80 keV por (Goldberg et al., 1995) y 1 MeV por
(Schultz et al., 1991) respectivamente.
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cidad, hasta lograr una dosis suficiente para amorfizar ambos casos. El comienzo
de la amorfizacion tiene lugar a una dosis méas baja para el Ge que para el Si,
como era de esperar. Cabe senialar también la conducta super linear del danado
total acumulado frente a la dosis.

Por tultimo, y como ya se ha comentado, el propdsito de nuestro modelo es
ser capaz de disminuir drasticamente el uso de tiempo de CPU y memoria por
parte del simulador al no tener que ir almacenando cada I o V' generado por las
cascadas hasta que se llega al nivel de amorfizacién (10%> cm™2). Puesto que la
frecuencia de recombinacién de nuestros APs no se basa en su configuracion local
sino en su tamano (cuenta de I'V'), se ha implementado la siguiente aproxima-
cién para reducir el uso de memoria sin afectar sensiblemente a la simulacion: las
particulas Is y Vs van siendo incorporadas a la celda de simulacién de DADOS
hasta que se alcanza un cierto nivel de concentraciéon (102° cm™?). Una vez por
encima de este nivel se van ocultando las particulas aleatoriamente en el AP, pero
éste mantiene una cuenta precisa del nimero de las particulas que lo componen
a medida que nuevas particulas se van incorporando al AP o éste va recombi-
nando algunos pares I'V. Esta sencilla tarea de mantenimiento es suficiente para
conservar la frecuencia adecuada de recombinacion. Al mismo tiempo, la concen-
tracién de particulas cercana a 10%° cm~2 parece proveer a los APs de un nimero
representativo de particulas suficiente para ir capturando los nuevos Is o Vs que
se van implantando y conseguir resultados de simulacién correctos. Todo esto se
puede ver en la figura [11.21] donde se comparan una simulacién (a) hecha sin
limitar la concentracién de particulas hasta la amorfizacién y (b) limitando este
nimero en la celda de simulacién a un nivel de 10?° cm™3, es decir, més de dos
ordenes de magnitud por debajo. Pese a todo, el modelo predice practicamente
la misma composicion y evolucion del danado.

Conclusiones

Se ha mostrado que es posible modelizar la acumulacién de danado hasta la
amorfizacion en un método de Monte Carlo con un niimero de particulas en la
simulacién que es al menos dos 6rdenes de magnitud menor que el nivel real de
amorfizacion. Ademds de la reduccién dréstica de requerimientos de CPU y me-
moria que esto supone, el modelo es capaz de predecir de forma precisa las depen-
dencias con la temperatura y velocidad de implantacion que tienen las diferentes
estructuras de danado dependiendo de la masa del ion. Se continia haciendo més
trabajo para calibrar el modelo para iones con otras masas. Este modelo se puede
utilizar para simular las condiciones de amorfizacion de estructuras con el tamano
de dispositivos enteros por debajo de la micra.
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cién méaxima de particulas en una caja estd limitada a 10%° cm
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Un modelo fisico y extenso para el arsénico en

Silicio
Resumen

La tecnologia actual de procesado de los CMOS exige un conoci-
miento preciso de la conducta del arsénico, que se encuentra a grandes
concentraciones durante el recocido térmico, ya que resulta ser uno
de los dopantes mas utilizados y extendidos en la fabricacion de cir-
cuitos de escala de integracion ultra-larga (ULSI). Asi, pese a la larga
sucesion de trabajos de investigacion exitosos dedicados a reproducir
la cinética del As en Si, el nivel de complejidad que estan alcanzan-
do las tecnologias de fabricaciéon en Silicio exigen un modelo fisico
completo que, estando basado en los parametros fundamentales de al-
gunas configuraciones bésicas del As, pueda a la vez tener en cuenta
aspectos diversos como la difusion, desactivacion eléctrica y fendéme-
nos de amorfizacién/recristalizaciéon del As durante su implantacién
y posterior recocido.

De esta manera, se ha utilizado el simulador atomistico de Monte
Carlo cinético DADOS para desarrollar un modelo consistente para el
As que incluya un conjunto limitado de clusters de AsV con diferentes
tamanos y energias. A través de un modelado detallado de los efectos
causados por el nivel de Fermi se discutiran las principales propiedades
del As en Si, tales como (i) su difusién intrinseca y extrinseca, (ii)
su desactivacion eléctrica a concentraciones altas (iii) el recocido de
perfiles implantados de As y (iv) otras caracteristicas interesantes
como pueden ser la supersaturaciéon de intersticiales inducida por la
rapida desactivacion eléctrica de concentraciones muy altas de As a
temperaturas bajas.

Introduccién

El arsénico es el dopante de tipo n mas utilizado en silicio debido, en parte, a
su baja difusividad y alta activacién eléctrica, propiedades que son cruciales a la
hora de maximizar la conductividad de las uniones de los dispositivos, las cuales
van siendo cada vez mas superficiales. Gracias a los nuevos métodos de procesado
en condiciones de no-equilibrio, como el recocido laser y la implantacion iénica
seguida de un recocido térmico rapido, se pueden fabricar dispositivos muy su-
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perficiales con muy altas concentraciones de As, a veces incluso por encima de su
solubilidad. En este régimen de no-equilibrio, los modelos de simulacién que in-
tentan reproducir la conducta del As tienen que incluir varios efectos producidos
por las altas concentraciones, que ademads, sucedan simultaneamente durante el
procesado. Entre ellos, ademés de la difusividad extrinseca (Fahey et al., 1989),
que se produce cuando la concentracion de As supera la concentracién intrinseca
de electrones n;, cabe destacar la rapidisima desactivacion eléctrica que sufre el
As durante el recocido en aquellas zonas que fueron tratadas con un recocido
laser previo (Rousseau et al., 1998) o con una implantacién amorfizante de As
(Nobili et al., 2001). Asi pues se necesita un modelo completo que describa tam-
bién la amorfizacién y posterior recristalizacién del Si, puesto que los atomos de
As son lo suficientemente pesados para amorfizar el Si bajo las condiciones de
procesamiento tipicas.

Ante esta situacién los simuladores de Monte Carlo cinético resultan ideales
para reproducir estos experimentos, puesto que en ellos es posible incluir todas
las reacciones que sean necesarias sin anadir excesivo tiempo de calculo computa-
cional. Ademas, los parametros que usan estan directamente relacionados con los
modelos fisicos calculados para las diferentes configuraciones del As y los distintos
defectos extendidos que son intrinsecos al Si. En concreto, el simulador atomistico
de Monte Carlo cinético DADOS (|Jaraiz et al., 2001) estd demostrando ser capaz
de reproducir y predecir de forma precisa la formacién y eventual disolucién de
defectos que aparecen de forma simultanea en condiciones de no-equilibrio, tales
como los {311}s, los bucles de dislocacién y otros, como los efectos de amorfi-
zacion y recristalizacion de capas durante la implantacién (Rubio et al., 2004).
Asi pues, en esta seccién se expone cémo se ha incorporado a DADOS un mo-
delo completo para el As en Si que, con un conjunto reducido de parametros
para los clusters As,V,,, es capaz de explicar las caracteristicas experimentales
mencionadas mas arriba, a la vez que mantiene una consistencia con los calcu-
los de primeros principios y los modelos previamente implementados en DADOS
para el resto de los fendmenos que tienen lugar en el silicio durante los pasos de
procesado.

El modelo

Debido a las propiedades especiales que presenta la difusién del As, nos he-
mos visto obligados a introducir nuevos procesos en DADOS, los cuales podemos
clasificar en tres ramas principales:

1. La difusién extrinseca del As es asistida tanto por mecanismos intersticiales
como vacantes.

2. La desactivacion eléctrica del As es debida a la formacion de clusters de
As, V.
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3. Dicha desactivacion eléctrica resulta ser muy réapida al principio, cuando
hay capas con altisimas concentraciones de As, que han podido ser creadas
bien por un recocido/fusién laser superficial, o bien por recristalizacién de
las capas amorfas tras la implantacién de As.

Estos tres puntos seran explicados a continuacion.

Difusion extrinseca

Pese a que hay ciertas inconsistencias en los resultados experimentales (Fahey
et al., 1989), parece ser que el As difunde tanto por mecanismos de anillo de
vacantes, como por kick-out intersticial (Matsumoto et al., 1983)). De esta manera
la difusién del As en Si se puede escribir como:

Dy, = Dl + Dl (11.41)

donde D7, es la difusividad del arsénico en condiciones de equilibrio y D7, ,
D7, son las fracciones debidas a la difusividad por vacantes e intersticiales, res-
pectivamente. Desde un punto de vista atomistico, estas dos contribuciones son
consecuencia de la existencia de dos configuraciones moviles para el As, a las que
llamamos Asy y As;, a la vez que consideramos al As substitucional As, inmévil.
Asy es asi la asociacion de un atomo de As con una vacante V', mientras que As;
representa tanto a un As en posicién intersticial como al par formado por un As
més un intersticial del silicio (7). Las reacciones que controlan la difusién del As
seran, por tanto:

As, +V 2 Asy, As, + 1 = As;. (11.42)

Las energias de migracién y enlace del Asy y el As; determinan la difusion
del As. Si se altera la concentracién de Asy y As;, por ejemplo, debido a una
supersaturacion de I que podria acontecer tras la implantacién de arsénico, el
As es sometido a un proceso de alta difusién temporal (TED). También se pue-
de variar la difusividad efectiva del As cuando hay altas concentraciones de As
eléctricamente activo, bastante por encima del nivel de electrones intrinseco n;
para la temperatura de recocido. Para este caso la difusion de As tiene lugar bajo
condiciones extrinsecas y, puesto que las configuraciones méviles del As presentan
estados de energia en el gap, y pueden atrapar o liberar electrones, dan lugar a la
aparicién de diferentes estados de carga tales como As\,, Asy,, Asy, As? y As],
cuyas concentraciones van a depender de la posicién del nivel de Fermi en el gap,
de acuerdo a la concentracion de dopantes en cada punto del material. Asi pues,
en estas condiciones resulta que la difusividad del As (D 45) dependerd de la con-
centracién de As eléctricamente activo, como muchos articulos ya han comentado
(Fair, 1981b). Las energias de migracion y enlace para estas especies involucra-
das en la difusién del As, junto con sus valores en el gap, se encuentran en la
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Defecto | Dy (cm?s™) E,, (eV) E, (eV) T=0K ¢ —ey (eV) T=0K
AsVY 1x 1073 1.4 1.3
AsV+ 1x1073 1.4 1 0.3
AsV ™ 2x 1073 1.7 1.4
Ast | 2x 107 1.7 0.5 0.1

Tabla 11.2: Pardmetros de difusién para las especies méviles de As incluidas en DADOS,
donde el super-indice denota el estado de carga del defecto. Las difusividades se relacionan
con la expresién general Dx = Dy X exp(—FE,,/kgT)cm?s~!. Se asume que los niveles
profundos en el gap varian proporcionalmente al estrechamiento del gap con la temperatura,
por lo que también variaran las energias de enlace de las especies con la temperatura
(Martin-Bragado et al., 2004c]).

tabla . Los valores de las energias de migracién y enlace para el As), estdn
tomadas de calculos de primeros principios (Ramamoorthy and Pantelides, 1996)).
Respecto al As;, se encuentra en la literatura bastante controversia en la estima-
cién de sus energias (Centoni et al., ; Nichols et al., 1989)), razén por la que hemos
tomado los valores de energia de As; de tal manera que ajusten la difusién total
intrinseca del As en la ecuacion:

D}, = Di,, + Dj,, = exp(—4,69/kpT)cm’s™" (11.43)

que utiliza el TSupremlIV (Avant!, 2001).

Con los pardmetros de la tabla[I1.2] se consigue un ajuste bueno entre los mo-
delos de continuo basados en ecuaciones diferenciales y las simulaciones atomisti-
cas realizadas con DADOS para diferentes valores de la proporcion n/n; (Martin-
Bragado et al., 2004c]).

La figura muestra una comparacién entre la difusividad dependiente
de la concentracion predicha por DADOS y los resultados experimentales de Fair
(Fair, 1981b)). La difusividad extrinseca del As (Fahey et al., 1989) es descrita
con la siguiente ecuacion:

2
Das = DASV + DASi =h (DASV + DAS?/n_Z» * DAS(, (_) + DASj T DA50_> )

n; * Ny

(11.44)
donde D% es la difusividad de la especie X en condiciones intrinsecas, n la con-
centracién de electrones, n; la concentracion intrinseca de electrones y h un factor
debido al campo eléctrico, ver (Fahey et al., 1989). Con los parametros listados
en la tabla la difusién se debe principalmente al término AsY,, que supone
a su vez que el segundo término de la ecuacion va a predominar y predice,
por tanto, una dependencia linear de la difusividad del As con la concentracién
de electrones. Utilizando la estadistica de Maxwell-Boltzmann, podemos escribir
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Figura 11.22: Difusividad del As frente a la concentracidn total de As para temperaturas
distintas. Los simbolos son resultados experimentales tomados de la referencia ([Fair, 1981b)),
y las lineas son los valores predichos por DADOS.
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7, COIMoO

n= [AQSS] + ([Aj?] +n§)1/2, (11.45)

y por tanto, para concentraciones altas de As ([As;] > n;), el modelo de DADOS
predice una dependencia de la difusividad del As con la concentracién casi lineal.
Ese rango es el mostrado en la figura|11.22] en buen acuerdo con los experimentos.

Clusters de As,V,,

Para concentraciones de As altas, por encima de ~ 3 x 10%** cm ™3, el fenémeno
de la desactivacion eléctrica del As que acontece de forma simultanea a la difusién
del As, se puede observar facilmente (Nobili et al., 2001). Este proceso tiene una
amplitud bastante considerable, y de hecho, el limite maximo de concentracién
para el As disuelto en equilibrio con sus precipitados, excede en un orden de
magnitud el valor limite de la concentracién de portadores (Nobili et al., 1994;
Solmi and Nobili, 1998)).

Asi pues la clusterizacién de los atomos de As esta aceptada como el fenémeno
responsable de los As eléctricamente inactivos que no han precipitado, habiendo
sido propuestos distintos modelos para ella. Todos ellos asumen la formacién de
agregados eléctricamente inactivos a temperatura ambiente, que consisten en un
numero fijo de atomos dopantes en configuraciones especificas de red, que pueden
incluir vacantes o, incluso, intersticiales (Rousseau et al., 1998} Ramamoorthy and
Pantelides, 1996; [Mueller et al., 2003; Pandey et al., 1988; Berding et al., 1998;
Chadi et al., 1997)). Los modelos propuestos van desde la agregaciéon de dos ato-
mos de dopantes, sin vacantes anadidas, hasta la formacion de clusters de 2 a 4
dopantes que incluyen vacantes o intersticiales. No obstante, algunos experimen-
tos recientes (medidas Hall y de resistividad, asi como aniquilacién de positrones),
estan apuntando a los mecanismos de desactivacién inducidos por el clustering
de As,V (Ranki et al., 2002; |Lawther et al., 1995). Estos clusters deberan ser
mas energéticamente favorables, en comparacion con el As substitucional eléctri-
camente activo, debido a sus bajas energias de formacion y, por tanto, después de
un tratamiento térmico la mayoria de los dtomos de As terminan encontrandose
en estas configuraciones estables.

En nuestro modelo hemos incluido la formacién de clusters As,V,, eléctrica-
mente neutros, que son conglomerados formados por dtomos de As y vacantes.
No hemos incluido clusters de As combinados con Is, As, 1, porque, de acuerdo
con la mayor parte de los cédlculos, no parece que sean lo suficientemente estables
(Ramamoorthy and Pantelides, 1996; Mueller et al., 2003} Pandey et al., 1988)).
La tabla expone los valores de energia para estos clusters. En ella se puede
ver que los clusters més estables son AssV', As3V y As,V, lo que esta de acuerdo
con la mayoria de los célculos de primeros principios (Ramamoorthy and Pante-
lides, 1996; Mueller et al., 2003; Pandey et al., 1988; [Berding et al., 1998) y con
recientes observaciones experimentales (Ranki et al., 2002; Lawther et al., 1995).
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As | Ass Ass Asy
0 0 0 0
ASQV ASgV AS4V
-5 -6 -6
As4Vs
-10.3

Tabla 11.3: Energias de enlace totales para los clusters As,V,. Hay que sefalar que,
debido a su baja energia, es posible formar clusters AsoV, As3V y As4V cuando los
atomos de As estén lo suficientemente cerca (As+ As+ As — AssV +1), es decir, cuando
su concentracién sea muy alta.

La cinética de desactivacién del As esta controlada por el crecimiento y dis-
minucién de los clusters de As,V,,. Puesto que para el caso del As tenemos dos
especies moviles (tanto el Asy como el As;), dichos mecanismos de crecimiento
y disminucion estaran descritos por las siguientes ecuaciones:

Asp Vi +V 2 As, Vi captura/emisién/emission de una V'
Asp Vi + Asy &2 As,i1Viy1  captura/emision/emission de un Asy (11.46)
As Vi, +1 2 As, V1 captura/emisién/emission de un / '

Asy Vi + As; & Asyi1Vin—1  captura/emision/emission de un As;

Por otra parte, la reaccion inversa de las dos tltimas expresiones supone la
formacion de un par I'V desde el volumen, donde la vacante queda inmovilizada
en el cluster mientras que se emite el intersticial por separado (ecuacién )o
junto con un As (ecuacién [11.46{). Consecuentemente, en ambos casos, se puede
incrementar de manera anémala la difusién del As.

Fusion laser y recristalizacién

Hasta ahora se ha explicado como difunde el As y cémo los clusters de As,V,,
pueden crecer y disolverse. No obstante, aiin no hemos explicado como surgen
los clusters de As al principio. Para concentraciones muy altas de As (2,3 X
10%° — 1,9 x 10%') creadas a través de la recristalizacién de capas dopadas con As
por fusién laser, se observa experimentalmente que la desactivacién electronica
inicial es muy rapida (unos 15 segundos) incluso a temperaturas bajas (hasta
500°C) (Rousseau et al., 1998 [Dunham et al., 2003) a la vez que se insertan
intersticiales hacia el sustrato. A estas temperaturas tan bajas, la concentracion
de Is y V generada térmicamente por la superficie es bastante baja y por tanto,
la formacién de clusters asistida por estas especies deberia ser mucho mas baja
de lo que se ve experimentalmente. Asi pues, para explicar esta desactivacion tan
rapida algunos articulos (Rousseau et al., 1998)) proponen la formacién de As,V’
asociada con la emisién de un I, de acuerdo con la ecuacién [11.46.
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Por otra parte, un efecto similar se puede observar en las implantaciones y
recristalizaciones rapidas de capas de As con concentraciones muy altas. En este
caso, aunque se supone que no se dejan defectos en las partes recristalizadas, si
que queda una concentraciéon de As eléctricamente activo, cuyo limite superior se
encuentra cerca de 1 x 10?* cm™3 (Nobili et al., 2001).

En el simulador DADOS, ambos fenémenos estan adecuadamente modelizados
por la reaccién inversa de la ecuacion [11.46. De hecho, con las energias que hay
en la tabla la formacién de As,V', As3V', v AssV es bastante rapida incluso
a temperaturas bajas, gracias a reacciones como As+ As+ As — AssV + 1. Para
que sea posible la realizacion de tales procesos es necesario que la concentracién
de As sea lo suficientemente alta como para que existe una probabilidad elevada
de que dos, tres o cuatro atomos de As estén cerca unos de otros, y puedan
por tanto, transformarse en un cluster de As,V mediante la emisién de un I.
Asi pues este proceso es muy sensible a la concentracién de As, como se ha
observado experimentalmente (Rousseau et al., 1998)).

Discusion de los resultados

Hemos simulado el experimento realizado por (Rousseau et al., 1998) para
poder comprobar nuestro modelo. La estructura experimental consiste en una
capa enterrada de boro, que funciona como detector de intersticiales, y una capa
superficial de As recocido por laser completamente activo con una alta concen-
tracion de As, concretamente 4,5 x 102 cm ™3, como se muestra en la figura[11.23]
Posteriormente se hace un recocido a 750 °C que desactiva el As a la vez que el
boro sufre un proceso de difusién transitoria incrementada, por la generacion de
intersticiales durante la desactivacion del As.

La figura[11.23] muestra una comparacién entre los experimentos de Rousseau
y las simulaciones hechas con DADOS. Como se puede ver, se logra un acuerdo
muy razonable. Las simulaciones con DADOS también permiten ver que en los
primeros segundos de recocido el cluster que domina la composicion es el AsyV/,
quizas debido a que la probabilidad de que haya sélo dos atomos de As cercanos
es mayor a la de que haya tres. A su vez, los I's generados durante la formacién de
AsyV, AssV o As,V difunden y pueden combinarse con atomos aislados de As,
que forman asi As;s. Estos As;s incremente la difusion del arsénico y permiten,
por tanto, que los clusters de As crezcan también de acuerdo a la reaccion |11.46d
y a la reaccién opuesta a la [I1.46f. Al final del recocido la mayor parte del As
inactivo permanece como As3V, tal como expone (Lawther et al., 1995)), quien en-
cuentra por medio de experimentos de aniquilacién de positrones, que el niimero
medio de As que rodean a una vacante es de 2.5 y 3.2 para tiempos de 15sy 2h a
750 °C, respectivamente. Una fraccién de As se encuentra también en Asy Vs, que
se forma a partir del As3V por la ecuacién o bien desde el As,V median-
te [[1.46c. También queda claro mediante la figura que la difusividad del
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Figura 11.23: Resultados SIMS para las estructuras usadas en el experimento de (Rousseau
et al., 1998)), que consisten en una capa enterrada de B y una capa superficial de As
implantada y posteriormente recocida con fusién laser. Después de 2 h. a 700 °C, los datos
SIMS muestran la difusién incrementada para la capa enterrada de B. La simulacién hecha
con DADOS (lineas) ajusta bien los perfiles de As y B, y también hay que destacar que
la simulacién de DADOS predice una concentracién de As eléctricamente activa cercana a
2 x 1020cm~—3, en un buen acuerdo con el experimento.
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B, y por tanto la supersaturacion de Is generada, estd adecuadamente predicha
en nuestro modelo. Por ultimo, la simulacién también predice la formacién de
bucles de dislocacién desde el principio del tratamiento térmico, como afirman
los experimentos (Dokumaci et al., 1995).

Se han simulado también algunos experimentos con implantaciones de As
amorfizantes y un posterior recocido, con la intenciéon de chequear el comporta-
miento del modelo de amorfizacién y la conducta de la difusién y clusterizaciéon
del As durante y tras la recristalizacion (Rubio et al., 2004).

Por dltimo, en la figura a) y b) se muestran los experimentos de (Kim!
et al., 2000) para implantaciones amorfizantes de As y posterior recocido a 720 °C
y 820 °C respectivamente, junto con las simulaciones realizadas con DADOS. Se
observa un buen acuerdo entre los experimentos y las simulaciones. Concreta-
mente, las simulaciones de DADOS muestran que la capa amorfa creada durante
la implantacién, que se extiende hasta 50nm de profundidad, recristaliza muy
rapidamente en los primeros segundos del tratamiento térmico y, después de es-
to, en la region recristalizada queda una pequena porcién de As en forma de
clusters de As, V energéticamente favorables. Esta fraccién aumenta ligeramente
durante el recocido, por el crecimiento de los clusters. A ambas temperaturas se
observa que el As sufre TED debido a que la difusién por medio de As;s es in-
crementada por la supersaturacién de Is que se generd durante la implantacion.
Por ultimo los {311}s presentes van evolucionando hacia bucles de dislocacién
que aparecen més alld de la interfaz amorfo/cristal, atrapando el exceso de Isy
rebajando de esta manera la difusién anémala del As para tiempos largos.

Conclusiones

Se ha desarrollado un modelo completo para explicar el comportamiento del
As en Si. Hemos puesto énfasis en incluir los efectos que se producen a altas
concentraciones, tales como la difusién extrinseca y la desactivacion eléctrica.
Con este modelo, los experimentos de desactivacién rapida de concentraciones
muy altas de As logradas con capas de fusién ldser, junto con los experimentos de
implantacién amorfizante de As y posterior recristalizacion, se pueden reproducir
de forma precisa y adecuada.
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Figura 11.24: Perfiles de As tomados con SIMS por (Kim et al., 2000)) para muestras de
As implantado a 5 x 10 cm~2 y recocido posteriormente a dos temperaturas diferentes: a)
720°C durante 300 min y b) 820 °C durante 1y 30 min. Se incluyen también las simulaciones
hechas con DADOS para estas condiciones.
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cluyendo.
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Para concluir la presente tesis doctoral debemos preguntarnos qué se ha lo-
grado con el presente estudio y qué aporta este trabajo al campo de la simulacién
atomistica de procesos para microelectronica.

> 12.2
( Desarrollo de diversos simuladores atomisticos

Se ha construido el entorno completo para la simulacién de procesos
atomisticos UVAS, con el trabajo de formacion que esto supone, empezando por
el dominio de las técnicas de programacion en C++, Visual C++ y Unix, y ter-
minando con la resolucién de los problemas técnicos involucrados en el desarrollo
de un entorno de visualizacion en dos y tres dimensiones, es decir, la construccién
de un interfaz intuitivo y genérico para manipular las simulaciones atomisticas:
las instrucciones a simular, su ejecucion, y el analisis posterior de los resultados
generados.

> 12.3

Desarrollo y puesta a punto del simulador KMC

Se han desarrollado integramente, e incluido en el entorno UVAS, simula-
dores de Dindmica Molecular, Monte Carlo con red y un optimizador
de estructuras por algoritmos genéricos. Estas técnicas han supuesto un
esfuerzo de formacion, programacién y ajuste, y han logrado aportar una visién
general del tema de la simulacion atomistica. Durante el desarrollo se cuidé el
aspecto fisico del problema tratado, pero también aspectos mas técnicos rela-
cionados con la eficiencia de los modelos desarrollados, para lograr que fueran
computacionalmente aceptables.

DADOS

En este trabajo se ha mostrado la evolucién del simulador DADOS hasta
convertirlo en una herramienta usada profesionalmente para la simula-
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cién de los procesos de difusién y activacién/desactivacién de dopantes
durante los pasos de recocido. Se han anadido modelos y mejorado otros que
ya existian, a la par que se ha hecho un gran esfuerzo en mejorar su funcionamien-
to global y eficacia. Todo esto ha permitido su disponibilidad comercial a
través del simulador Taurus™ Process Atomistic, que es distribuido por la
empresa Synopsys™ como herramienta de simulacién de procesos en dispositivos
de tamano inferior a la micra que incorpora casi todos los mecanismos conocidos
hasta la fecha, prestando especial atencién al reto que supone el escalamiento de
los dispositivos y, en concreto, a los problemas de difusién y activacién de dopan-
tes, evolucion del danado de implantacion y amorfizacion y al uso que se puede
dar al simulador para extraer parametros para modelos de continuo e investigar
las variaciones estadisticas de los dispositivos (Moroz et al., 2003)).
Maés en concreto, se ha trabajado activamente en los siguientes aspectos:

= El modelo de carga estaba presente originariamente en una tinica dimension
y era poco eficiente. El modelo actual estd en tres dimensiones y ha sido
completamente reescrito para solucionar muchos problemas tanto técnicos
como fisicos. Estos problemas estaban relacionados con la difusividad irreal-
mente alta que se obtenia al discretizar la carga atomistica. Ha habido que
desarrollar un método de suavizado y promediado de la carga para evitar
dicho problema. Asi mismo ha sido necesario un estudio intenso para lograr
un modelo rapido y eficiente. Esto ha supuesto evolucionar desde un mo-
delo primitivo que tomaba en cuenta todas las contribuciones a las cargas,
por pequenas que fueran, y que resulté ser muy poco eficiente, a otro un
poco més aproximado (suponiendo que los dopantes substitucionales estan
siempre ionizados, entre otras aproximaciones) pero igualmente preciso.

= Inclusion de un modelo de acumulacion de danado, amorfizacién y recris-
talizaciéon. Este modelo supone un reto técnico, puesto que el gigantesco
nimero de particulas involucradas en el proceso de amorfizacién hace que
una implementacién atomistica directa sea poco eficiente e impracticable
para tamanos medianos. Ha sido necesario, por tanto, adaptar el mode-
lo a tamanos grandes, despreciando las coordenadas de muchas particu-
las y guardando unicamente su nimero. La posterior recristalizacién pre-
sentd también abundantes problemas técnicos y fisicos. Entre los técnicos
cabe destacar el problema de recristalizar correctamente todas las regiones
en el orden correcto, sin que queden islas cristalinas en medio de regiones
amorfas (o al revés), y entre los fisicos modelizar el depésito de clusters de
impurezas durante la recristalizaciéon cuando la concentracion de éstas se
encuentre por encima de la maxima permitida.

s Inclusion del modelo de Oh-Ward para la interaccién de los dopantes con
la superficie. Ha habido que adaptar este modelo desde una formulacién del
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continuo hasta una atomistica, y después encontrar métodos de modelizado
atomistico que permitan implementarlo de modo eficiente.

Estudios con resultados originales

Ademas de generar, implementar y ajustar herramientas de simula-
cion, se han utilizado éstas para conseguir resultados de investigacién
utiles, valiosos y originales, entre los que vamos a destacar los siguientes:

= Se han estudiado las implicaciones que supondria la inclusién de la especie

movil /5 en los simuladores de procesos, llegando a la conclusién de que no
parece imprescindible, de momento, la inclusiéon de dicha especie, ya que
sus efectos pueden tenerse en consideracion a través del I.

Se ha trabajado en la importancia de la correlacion de los pares IV en la
simulaciones de recocido tras una implantacion iénica, tema que aporta in-
formacion valiosa y justifica practicas comunes de simulacién en simuladores
de continuo. Se ha llegado a la conclusién de que para simulaciones con im-
plantaciones medias dicha correlacién no es importante, y que la diferencia
I —V es suficiente para tener en cuenta efectos posteriores, concretamente
la TED. Asi mismo se ha observado como el numero total de particulas
si que resulta necesario para la formacién de clusters de impurezas que
inmovilicen y desactiven dichas impurezas.

Se ha ofrecido un estudio completo, novedoso y original que implementa
la dependencia de la difusividad de dopantes y de energias de formacién
con el nivel de Fermi (modelo de carga). Este estudio no sélo desarrolla a
fondo los aspectos fisicos del modelo, sino también las implicaciones que sur-
gen al intentar crear un modelo preciso, pero también computacionalmente
efectivo. Se han ofrecido resultados que muestran como el modelo simu-
la exitosamente diferentes difusividades y distancias de salto largo segin la
concentracion electronica. También se ha mostrado como el modelo permite
simular el apilamiento de boro en la zona P de una unién PN, y su ausencia
parcial en el inicio de la zona N. Este fenémeno no se podria explicar sin
un modelo de carga.

Se ha mostrado un modelo de acumulacién de danado, amorfizacién y re-
cristalizacion integrado con el resto de modelos atomisticos. Con las con-
diciones de procesado actuales es practica comun el uso de implantaciones
que amorficen el silicio, y la inclusion de modelos de amorfizacion y pos-
terior recristalizacion precisos se vuelve critica para la correcta simulacion
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de este tipo de procesos. Asi mismo el trabajo no sélo muestra los aspectos
fisicos del modelo, sino detalles técnicos muy valiosos para la generacion de
un modelo funcional y eficiente que pueda ser incorporado en simuladores
de dispositivos.

= Por tltimo se han mostrado los ultimos resultados relacionados con la acti-
vacion y desactivacion del arsénico, uno de los dopantes que mas se esta uti-
lizando en los procesos microelectrénicos actuales. Se ha prestado especial
atencion a la difusion y formacion de clusters de este dopantes en condicio-
nes extremas de muy alta concentracion y bajo implantaciones amorfizantes.

Conclusion

Otros simuladores atomisticos de los que tenemos noticia (Ezaki et al., 2002}
Yu et al., 2003; |Theiss et al., 1999), se han basado en las primeras versiones de
DADOS (distribuidas a algunas universidades y centros de investigacién), y no
incluyen ain muchos de los mecanismos que ya hemos incorporado.

En resumen, adelantando las expectativas y previsiones del ITRS Roadmap
del afio 2003 (Several, 2003), hemos desarrollado lo que creemos es el primer simu-
lador atomistico utilizable en los simuladores de proceso usados en la industria.
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Ecuaciones de difusividad

Vamos a introducir las ecuaciones de difusividad, segin la aproximaciéon del
continuo, para asi poder definir los conceptos de flujo y difusividad.

> A.1.1
( Definiciones de flujo y difusividad en una dimension
Vamos a definir el flujo () como el nimero de particulas que atraviesan una
determinada superficie por unidad de superficie y tiempo. Sea asi n(z) el niimero
de particulas por unidad de volumen (la concentracién de particulas). Suponiendo
que las particulas migran al azar, la mitad de ellas saltaran a la izquierda y la
mitad a la derecha, por lo que tendremos que
1 1 _1
O(z) = En(a:)A:E — én(a: + Ax)Azx | 77,
donde 7 el el tiempo consumido por una particula al saltar, que se puede ex-
presar en funcién de su frecuencia media de salto como 7 = % Si dividimos y
multiplicamos por la magnitud Ax:
1 (Az)? n(x) — n(x + Ax
b(a) — L(AD (@) —n(z + Ar)
2 T Ax
e identificamos esta 1ltima fraccion con una derivada parcial, y la distancia incre-
mental Ax con A, la distancia de salto, podremos reescribir la anterior ecuacion
como:
O(r) = —DVn (A.1)
donde la difusividad queda definida como:
1\2
D=—-—— (A.2)
67
> A.1.2 - - -
( Ley de Fick en una dimensién

Se va a calcular a continuacién la variacién con el tiempo del numero de
particulas. Para ello la variacion en el nimero de particulas sera AnAx, es decir,
la variacién de la concentracién en una determinada profundidad multiplicada
por la pequena distancia considerada. Esta variacion es creada por las nuevas
particulas que cruzan una separacién en x imaginaria y por las que se salen de
ella en z + Ax, es decir:

An(z)Az = ®(z)At — ®(x + Az)At
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de tal manera que

An(z)  A®(x)

At Az

y, por ultimo, si identificamos términos con una derivada parcial:

on 0 on
9t On (Da_) -

Suponiendo que D no presenta ninguna dependencia con aﬂ:

on 9°n

Impurezas

(D A.2.1

Supongamos que A representa una impureza en el silicio, que podria difundir
por intersticiales (A;) o vacantes (Ay). En esta seccién se pretende, en primer
lugar, deducir las ecuaciones atomisticas que determinardn la concentracion de
A; (suponiendo que difunde por intersticiales) en condiciones de equilibrio y casi-
equilibrio, y en segundo lugar deducir la difusién de A; y la difusién efectiva de
la especie A a través de A;. Se acabard la seccién con un ejemplo para el caso
particular del boro.

Concentraciéon de impurezas en equilibrio

Vamos a suponer defectos puntuales independientes, es decir, la distancia entre
ellos va a ser lo suficientemente grande como para que no haya interacciones entre
ellos, y los podamos suponer aislados, y llamemos A a la impureza (inmévil) e [
al intersticial propio del silicio. Tendremos entonces la siguiente reaccion

En equilibrio y casi-equilibrio los dos términos deberan contar el mismo nimero
de aportaciones y, por tanto,

frecuencia de frecuencia de Probabilidad de I
Véi;l = captura por = salto de I por x  de ser capturado
unidad de volumen unidad de volumen por A,

1Cosa que no tiene por qué se cierta si existe, por ejemplo, una dependencia con el nivel de
Fermi, que a su vez puede cambiar con z.
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>En nuestro modelo atomistico vamos a representar A; como un
atomo de la especie A y un intersticial de Si. Esto quiere decir que
estamos denominando de la misma manera a las configuraciones di-
ferentes correspondientes a un I mas un A en posicién substitucional
(As), v a A en posicién intersticial, dado que despreciamos las confi-
guraciones microscopicas a ese nivel, y tomamos valores efectivos de
A;.

La frecuencia de salto de I por unidad de volumen es:

6D(1)
\2
y la probabilidad de ser capturado por un A; es

‘/cap(l)/(motal) X pcapa

siendo Viap(1) el volumen de captura de la especie Ay, Viota €l volumen total y
Peap 1a probabilidad de esta captura.

L1, (A.4)

>La probabilidad de captura serd pc,, = 1 cuando se junten siem-
pre A e I, o bien un valor fijo pe,, = K. También puede ser una
barrera energética

Deap = exp(—E/kgT).

En general vamos a suponer siempre que esta probabilidad es pea, = 1.

De las anteriores ecuaciones vemos que

Veap (As)

ca:Aca17
2l = A1)

donde vgap(1) depende de la geometria considerada:

Esférica vcap(1):%§m3

Ortogonal  ve,(1) = 3 (20)3 | (A.5)
~—
Average

y por ultimo, usando la definicién de v4—! junto con la ecuacién podemos

cap
poner la frecuencia de captura por unidad de volumen como:

AT — 61?\21) [1] x %(2/\)3 x [Ag] = 24D [I][Ay].

En condiciones de equilibrio, el nimero de s capturados serd igual al de A;

rotos, luego
[Ai] Vorea(Ai) = 24AD(I) U] [A]*
frecuencia?(’ie emisiéon frecuencia‘ae captura
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y por tanto
6D(1)

[Ai]" = Ucap(l)m[f]*[A]*- (A.6)

> En DADOS todas las frecuencias estan definidas en unidades de
difusividad, con lo que para convertir unidades habra que tener en
cuenta que
_ 6DbTeak(Ai)

Vpreak (AZ) )\2

(D A.2.2

Calculo de [4;] en condiciones de casi-equilibrio

Vamos a volver a escribir la reacciéon original

en donde hay una especie fija (A) que se mueve a través de A;.
En casi-equilibrio el nimero de A;s rotos serd bastante similar al nimero de
A;s que se forman, y de esta manera podemos reescribir la ecuacién como

[Ai] 6D(1)

= Vo 1], A.
[A] . p( >/\2Vbreak(Ai) [ ] ( 7)
con lo que, si dividimos entre tendremos

[Ai] ]
[AlA]* - [AFU)

y ordenando esta tltima ecuacién

Al _ 1) (A

[A] U] (A

Ya que hemos supuesto que A estd fijo, esta claro que [A] = [A]*, es decir, la
concentracion substitucional que tengamos en la simulacién, y por tanto al usar
la ecuacién se puede escribir:

[Ai] = S(I) [Az]* (A~8)

Siendo S([) la supersaturacién (cociente entre la concentracién de intersticiales
y la concentracién de éstos en equilibrio).
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Figura A.1: Energia de formacién de A;.

*

Prefactor y energia de activacién de [A;]

Modelo en la

sec. 861}

pag. [139

Modelo en la

Vamos a definir
[A;]" = prefactor x exp(—FE(A;)/ksT)

e intentar extraer el valor del “prefactor” y de E¢(A;) usando , donde Vpeqar (A;)
en nuestro caso es

sec. [8.6.1} 6
pag. [T40] Vireak(Ai) = ﬁDo,b<Ai) exp [—(Ey(A) + En(1)) /ksT],
y, por tanto
Ey(A) = Bull)+Ef(D)+ Ef(A) = B(A) = Bu(D) (40
= Ef(A) + Ef(I) — Ey(As) ’
valores que pueden observarse de manera mas intuitiva en la figura [A.1]
> A.2.4
( Difusién de A

Hasta ahora hemos visto como la especie A difunde usando el “par” movil A;,
y el nimero de saltos de A; por unidad de tiempo y volumen es

D(A;) = vin(A)[Ail,
que, relaciondandolo con magnitudes del equilibrio, resulta ser (ecuacién |A.8))

No obstante, en esta seccion pretendemos calcular la difusividad de A, no la
de A;. De esta forma, la aparente difusividad de A (una difusividad efectiva),
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serd proporcional al nimero de saltos de A; por unidad de tiempo y volumen,
divididos por la concentracién de A, es decir

A; jumps _ ' [A]*
con lo que finalmente se podra escribir
D(A) = D(A)S(I) [ﬁ]* — D(A)S(I). (A.10)

>La presencia de S(I) en estas ecuaciones anteriores se debe a
que la especie A difunde a través de la especie A;, que introduce la
dependencia con I.

Un ejemplo: energias de difusién del boro

En este apartado se presenta un ejemplo que muestra como relacionar el valor
de la difusividad macréscopica (efectiva) del boro, a partir de su difusividad
atomistica. Para ello se va a establecer el vinculo entre la difusividad del B con
la migracién del B;, si bien esta demostracion no va a tener los estados de carga
en consideracién.

Suponiendo que hay equilibrio en la reaccion

B+1— B,

podemos escribir que

6 , 6

ﬁDm(I) = [Bz] ) ﬁDbreak(Bi) (All)
y notando que el boro difunde a través del B; podemos definir la difusividad del
boro,

[B]*[I]"Veap(1)

Dy (B) = Don(B) x exp(—Ey(B)/kpT).

Para ello primero hacemos constar que

D,,(B)[B]" = Dg,[Bj]", (A.12)
y después tendremos que
Din(Bi)|Bil*
Dy (B) =
[B]*

Al usar las ecuaciones y se puede escribir que

Do 1n(B;) exp(—Ey, /kpT) "
DO,break(Bi) eXp<_(Eb<Bz) + Em(I))/kBT)
X I Veap(1) Dom exp(—Em(I)/kpT)

Dm(B> =
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con lo que el uso de la concentracién de intersticiales en equilibrio, ecuacién [A.20)]
lleva a la conclusién final de que:

En(B) = En(B)+ E(I) — Ey(B,) (A.13)

Dom(B;) 6
Dy (B) = ———————D Dy ., (1 1). A.14
O,m( ) Do,break(Bi) 23 0,surface O,m( )vcap( ) ( )

> A.3
La superficie

La superficie juega un papel fundamental a la hora de establecer la concen-
tracion de equilibrio de los Is y Vs, asi como para regular la concentracion de las
impurezas y dopantes. Actualmente, hay dos modelos de comportamiento super-
ficial en DADOS, uno dedicado a los Is y Vs y el otro para las impurezas, de los
cuales vamos a detallar algunos aspectos extra que no fueron tratados en capitu-
los precedentes. Estos aspectos son la longitud de recombinacién, la forma en que
la superficie se encarga de establecer la concentracién de I y céomo se calcula la
supersaturacién de éstos. A partir de aqui serfa sencillo hacer un estudio andlogo
para V.

> A.3.1
( La distancia de recombinacién

Modelo en la
Aquellos atomos que estén situados a una distancia a la superficie menor o sec. BT

igual a A son los que tienen posibilidad de recombinarse en el siguiente salto.
Tomemos por tanto [I| la concentracién de intersticiales y v la frecuencia de
salto para dichos I's. Como los I's pueden saltar en tres dimensiones, inicamente
1/6 de ellos lo harén hacia la superficie, por lo que el nimero de Is recombinados
en unidades de em™2s7!, n sera

pag. [149

n = —[I]. (A.15)
Sélo nos falta suponer que no todos los a&tomos que inciden en la superficie son
recombinados por ésta, sino que hay una probabilidad p de que sean absorbidos

(es decir, suponemos que la superficie no tiene por qué ser un sumidero perfecto).
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Figura A.2: Significado de L,

Anadiendo este factor tendremos que n pasa a ser

D
- =C

y, reescribiendo esta ecuacién con otra notacién

D
= Al
n I C, (A.16)

donde hemos definido la longitud de recombinacién L, como:
L, =—. (A.17)

La figura intenta dar una idea intuitiva del significado fisico de L, como
una barrera para los procesos de emision y captura. La analogia no es perfecta
porque la barrera deberia cambiar las probabilidades con una dependencia con
la temperatura, cosa que p no hace, ya que la suponemos constante para toda 7.

> A.3.2 - -

( Coeficiente de captura superficial
Modelo en la El coeficiente de captura en superficie sera:
sec. B.7.1]
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Veap(Surface) = ——[I] AY x Z (A.18)

1
6
~~~ ~—~— volumen de captura
Probabilidad nimero de Is

Concentracion y capacidad de transporte de [

El producto concentracion por difusividad para el intersticial en equilibrio es
[1]*D(I) = Prefactory(I) x exp(—FE(I)/kgT)Do(I) x exp(—En(I)/kgT).

Podemos calcular la concentracién de intersticiales [/]* en equilibrio si supo-
nemos que bajo dicho régimen el nimero de I's emitidos desde la superficie debe
igualar el de aquellos I's recombinados por ésta, de tal manera que el nimero de
Is recombinados coincidird con el coeficiente de captura que ha sido calculado en
la ecuacién multiplicado por la probabilidad de recombinacién

. 16
[I] ZY \ 6 ﬁDo,m(I) eXp(_Em(I)/kBT) Preca
Volumen 2 v de n?ggracién ’ ML

y el nimero de intersticiales emitidos es:

2 .
Y72 XPrec Ditertace (1) x exp(—E¢(I)/kpT) %
N——

sitiosensuperficie

X5 X Dy (1) X exp(—E,(I1)/kgT),

Concentracién de intersticiales en equilibrio

De la anterior ecuacién se obtiene [/]*

nginterface (I) % eXp(—Ef(I)/kBT) (Alg)

CL2 A emission,0

1" =

Con lo que la concentracion de intersticiales relativa, es decir, la concentracién
en equilibrio respecto a la densidad del silicio, sera:

* 3 interface
[‘[]rel - EDerrtlissfion,O(I) X eXp(_Ef(I)/kBT) . <A20)

Donde hemos tenido en consideracién que a = v/2\.

>Utilizamos el término 6/\? para pasar de difusividades a frecuen-
cias. En DADOS las constantes D,, estan expresadas en unidades de
difusividad, por lo que deben ser multiplicadas por esta constante

para dar frecuencias (ver ecuacién |A.1)).
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El producto D(I)[I]*
Partiendo de la ecuacién y considerando que

D(I) = Dou(I) % exp(—En(D)/ksT),

podemos escribir el producto D(I)[I]* como

* 3 interface
Di[I]rel = EDerrtlission,O(I)DO,m(I) X €Xp [_ (Em([) + Ef([)) /kBT} : <A21>

La medida experimental de este producto, concretamente su energia de acti-
vacion, no se ve afectada por la presencia de trampas de intersticiales, por lo que
su magnitud se obtiene de forma bastante precisa. No sucede lo mismo para el
desglose en E,,,(I) y Ef(I), para el que hay varios valores.

Supersaturacién

Modelo en la

sec. [B9.5]
pég. [[81}

(DAA

La definicion de la supersaturacion es

]

S =

(A.22)

que equivale al nimero de intersticiales que emite la superficie (relacionado con
[1]*), dividido por el nimero de intersticiales capturados en la superficie (relacio-
nado con [I]).

La frecuencia de emisién desde la superficie ya ha sido calculada anteriormen-
te, Para la captura en la superficie tenemos que

T(t2) — J(t) A
- 4 ~N prec<I) )
6 X Drectl)
M LY probabilidad
saltos proporcién de captura

porque el numero de intersticiales que se captura en la superficie sera el nimero
de los que saltan hacia ella (J(¢) para un tiempo t), por su probabilidad de
recombinacién.

Equilibrio en el volumen interno

La reaccién de recombinacion I'V para el volumen interno es

I+V =1V
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Figura A.3: Energia de formacién de un par IV.

con lo que, en equilibrio, tendriamos que el nimero de Is y Vs recombinados
seria:

6

[I]*[V]*E(DQ(I) + Do(V)) x exp[—(En(I) + En(V)) /kpT]

y el nimero de pares emitidos:

Doem(I) x exp[—(E¢(I) + Ex(V) + En(I)) /kpT]+
Doen(V) X exp|—(Ef(I) + E¢(V) + En(V)) /kpT]

Por lo que:

[TV o exp = (Ef (1) + E4 (V) /k5T] (A.23)

Modelo en la
> La recombinacién de los pares IV estd implementada en DA- sec. B4

DOS utilizando el modelo de los pocket amorfos, pero su generacion
no ha sido implementada, dada su pequenisima contribucién, que es
despreciable en los casos practicos, que complicaria algo el modelo.

pag. 127

—>Ab
Calculos del modelo de carga

™ A.5.1
Energias de formacion

Suponemos que F;(X°) es independiente del nivel de Fermi(er), con ello, en
la reaccién

X0= X 4e,
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podemos tomar
Ep(X7F) = Ef(2°) + ep — e(+,0),

porque
Ef(XO) + €Ec — 6(+, 0) = Ef(l‘+> + €c — €.

Para un estado de carga negativo, como por ejemplo X ~, escribimos
X =X"4+e = E(X7)=Ex(X°) — (er — e(0,-)).

Estamos suponiendo que las reacciones de carga son mas rapidas que aquéllas
de estructura.
Las concentraciones estan relacionadas como

) (225600

X+~ kT
()

Teniendo en cuenta el factor de degeneracion g:

[X°) ;10 (M) — exp (%M) ,

donde
¢'(+,0) = e(+,0) — kgTIn(g~ /¢°).

Debido a que las precedentes ecuaciones son generales, sin relacion a un posible
estado de equilibrio, es factible escribir que:

y por tanto
(X [X*] X
X0~ X e 8w

lo que permite definir de forma sencilla la supersaturacién S(X).

> A.6
( Implementacién del modelo de carga

El modelo de carga ha sido implementado a partir de dos enfoques distintos:
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Normal U-

Figura A.4: Configuraciones normaly U™,

Estatico Una actualizacién estatica consiste en hacer un bucle a todas las par-
ticulas de la actualizacién y actualizar los estados de carga para todas y
cada una de ellas. Debido a este caracter masivo, estas actualizaciones son
lentas y deben ser realizadas de la forma mas efectiva posible, intentando
minimizar su nimero.

Dindmico Cada vez que una particula moévil salta se hace una actualizacion
dinamica sobre ella, es decir, se recalcula su estado de carga final. Con ello
se consigue que la carga esté adecuadamente calculada cuando las particulas
moviles van atravesando regiones con distinta concentracion de dopantes.

> A.6.1
( Actualizacién estatica de carga

) Modelo en la
Consideremos un estado de carga denominado X7. La probabilidad total para sec. B33,

dicho estado serd P/ = [X7]/[X] donde [X] es la concentracién total de la especie pite. [62

P.
Escribamos ahora la probabilidad neutra relativa como:
. Xj]
_P‘7 — [ ) — 0 —_ ——
0 [XO] I j 9 I 9 +7 ++
lo que implica que:
P) =1
_ o [XT] n
P —
X w(0,-)
e O S I . S 2. O G e
(X X)X n
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y, en general, PJ oc n™7.

De esta manera,
X] B
XSRS

Pj:[

> A.6.2

Actualizacién dinamica de carga

Modelo en la
sec. B35} Tomemos, por ejemplo, los estados hipotéticos x”, ™~ con una probabilidad

pég. [163 fija entre ellos. En equilibrio est4 claro que los cambios entre z° y 2~ seran iguales
que aquellos entre 2~ vy 2%, por lo que

0

[X v (X) Fa(0,—) = [X7Jvm(X7) Fa(=,0)

Probabilidad decambio de 0 a — tras un salto
Escojamos Py(i, j) de tal forma que se independiente de i:
Pd(%j) - Pd(l 7]) - Pd7

y con ello

(X (XO) Py = (X Jvm(X7) Py,

P, _ P

(X (X)) (X0 (XO)

de tal forma que PJ/([X7] X v,,(j)) resulta ser constante, y en consecuencia

P
_d___[K
Piv,,(5)

Tenemos cierta libertad para elegir esta K, de manera que vamos a seleccionar

p, 1
Pivn(j) > Pum(i)’

y de esta manera llegamos al resultado final para la probabilidad de actualizacién
dindmica de la carga:
j Plvy(j)
P = ———~—. A.24
S P 2
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> A7
( Un ejemplo: Difusion del boro y estados de carga

Modelo en la En las siguientes reacciones estamos suponiendo que:
sec. B8.8
pég. = Los estados de carga se encuentran en equilibrio.

No hay reacciones entre especies que se repelan.
» Hay reversibilidad microscépica.

Los eventos de ruptura conservan la carga.

DADOS no incluye los electrones en las reacciones, de tal manera que para
conservar la carga sélo se permiten ciertas reacciones, y dichas reacciones no
dependen del nivel de Fermi en cada punto. Asi pues, si suponemos que la gran
mayoria del boro se encuentra en el estado B~ tendremos:

B +1'= B/
B~ +I" = B}

Para obtener los parametros adecuados hay que plantear que

B — B +1I*
l l. (A.25)
B — B~ +1I°

7

De las reacciones anteriores, y teniendo en cuenta que la diferencia de energias
entre B~ + I° y BY debe ser la misma siguiendo el término B~ + I*

Eb(B?> +er+ —er

o el término B,
€p- — €F + Eb(Bl_)

se podra escribir que:
Ey(B) +er+ —er = ep- —er + By(By) = Ey(B)) = Ey(B]7) +ep- —er+.

En cuanto a los prefactores, las reacciones de equilibrio relacionadas con las
ecuaciones (frecuencia de formacién igual que la frecuencia de ruptura) m son:

Dbreak(B?)[BzQ] = Ucapo<[+)[B_] [[ﬂ

Dbreak (B;> [Bi

7

| = Veap D (1°)[B7][1°].
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Si dividimos miembro a miembro las anteriores ecuaciones:

Dbreak(B?) % eB; — €f Dm<[+) % €+ — €ep
_— ex = ex _— .
Dorean(B;) P\ kyT Do (1) " P\ ThpT

)

Y dichas reacciones daran las siguientes ecuaciones para el prefactor:

DO,break(Bi_) _ DO,break(BO) _ DO,break(BJr)
DO,m(IO) DO,m(I*) DO,m(I++) .

Por 1ltimo, la difusividad del boro estara regida por:

Dp|B] = Dy-[B;] + Dpo[ B + D+ [B].

k3

Suponemos que [B] &~ [B~] de tal manera que Dg = Dy y asi

o B B 1B
RS Rt S e
Es decir:
1B B 1B B (3]
D=t Pe (B TP (B
—— ——

Que, comparando con la notacién del SUPREM
b p ?
Dp = D.p + DPB; + Dppp (—>

permite identificar cada miembro como:

1B/

(]

[B~]

D.p = Dp,

[B; ]

2

B (%)

Dppp = Dy E Gngnt

La figura muestra las energias de migracién para cada estado de carga
del boro, donde se ha tenido en cuenta que Egr = min(E; + E,).

DPB = DB
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Figura A.5: Energias de difusién y estados de carga del boro.

-
A

Figura A.6: Distancia de salto (\) y salto largo (A).
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> A.7.1
( Difusividad del boro y saltos largos

El propdsito de este apartado es estudiar los saltos largos (A) del boro al
Modelo en la difundir. Si A corresponde con la longitud de salto cuando una particula realiza

sec. B33 un tnico evento de difusién, la distancia recorrida por una particula B; hasta que
pag. [I71 se disocia es llamada A (ver figura |A.6)).
Se define A como

N (BB + DB (B + D (BB
6 Vyreak 6 Dbreak i Bz ] + Dbreak(B@O)[Br?] + Dbreak(Bi—'—)[B;_]

de donde sabemos que:

Dbreak[Bi_] - vcapo(]O)[IO] [B_]
Dbreak[Bzo] == UcapD ([+)[[+][B_]
;8  3d®8
Veap [ 9] = BN’ = N = 36V/2.

y por tanto una expresion simplificada para A resulta ser:

R 5] 5] 31 _, /| 1 Dgs
A= 6 0oy (Do U] + Do ()T + D))~ "\ 3692 D1

(A.26)

1 Du(B)ED 4 DB IEL 4 p, (B EL | Dy
T+

> A.8
Energias y prefactores de activacion efectivos para

graficas de Arrhenius

El objetivo de esta seccion es calcular unos prefactores y energias de activacién
efectivos para la difusion de las especies suponiendo un comportamiento de plot
de Arrhenius que tenga en cuenta los efectos de carga.

Cuando se calcula la magnitud definida como

0 = exp (eik_B;X) (A.27)

hay que tener en cuenta los efectos de estrechamiento del ancho del gap semicon-
ductor con la temperatura, que hacen que
v 1 Ey(T)

€c —€x = Eg(O) (eC - eX)7
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implicando, por tanto

(2

i — By =(ei—ex)

Con la combinacién de las ecuaciones y podemos escribir

y por tanto

[N E,(T)
T \%4 9
Ox = Ne <P ( E,(0) 8

Eact =

In(prefac) =

E,T) kT . Ny
—— In—. A28
E,0) 2 7 Ng (A.28)
Ex — €;
A2
dln 6T
d(1/(ksT))’
E.
T act
ln5m—|—kBT.

De las anteriores expresiones, y utilizando las relaciones entre E (1) y E,(0)
los resultados finales quedan como (Mathiot and Pfister, 1984):

(A.30)

Bact Eact (1000)
Ox— | (ex— —e) |1+ gilame | | 1.096(ex— — e:)
dx+ | (e; —ex+) -1 + M$+£W- 1,096(e;ex+)
pref pref(1000)
Sy \/% exp [ATTE2B) x| |0 753 exp[3,9824(ex - — ;)]
Ox+ \/%:Sexp vg(g:;g) eg;g)* : 1,328 exp[3,9824(e; — ex+)]

Donde se ha tomado E,(0) = 1,17eV, A = 472¢ —4eV/K, B = 636K y

Ny /N¢ = 0,567.

Notacion

La notacion seguida en este apéndice, para una hipotética especie A, ha sido:
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Simbolo Descripcion
Dom(A) Prefactor de migracién para una especie A.
Do (A) prefactor de A para emitir Bs.

Do prear(A) prefactor de ruptura de A.
Dy surface(A)  prefactor de emisién desde la superficie de la especie A.
D(A) Difusividad de A.

Ey(5) Energia de enlace (ruptura) de A.

EB(A) Energia de enlace de A cuando captura una especie B.
E,.(A) Energfa de migracién de A.

E¢(A) Energia de formacién de A.

vB (A) Frecuencia de emisién de Bs por parte de A.

Vm(A) Frecuencia de migracion de A.

Vpreak (A) Frecuencia de ruptura de A.

[A]* concentracion de A en el equilibrio.

[A] concentracion de A.

Veap(n) volumen de captura por parte de un cluster de tamano n.
Veap(A) volumen de captura de una especie A.

I/éL;B frecuencia de captura de B por parte de A

por unidad de volumen.
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Arquitectura del pro-
yecto UVAS

1 programa UVAS (University

E of Valladolid Atomistic Simu-

lator) pretende crear un en-

(5.1 Introduccionl . . . 347 torno de trabajo que integre to-

B.2. Prop - dos las herramientas necesarias para
[B3. Tmplementacién| . 349 analizar los resultados de las simula-
[B4 Opciones globaleg 353 ciones junto con los propios simula-
dores. Ahora bien, hacer este tipo de

[ omandoc = | entorno supone construir un progra-
[ "Script Wizard"] . 357 ma que no solo sea capaz de visuali-
B Los datos de sali- ] zar los datos de la manera apropia-

- 371 da, sino que a la vez gestione y eje-

B7 Gestionando Tas ] cute distintos tipos de simulaciones
,,,,,, 385 atomisticas. En este capitulo se ex-
B8 Extrayendo  Tos | pondra el funcionamiento del entor-

[ datos __en _un | no UVAS, las ideas directrices para su
[ modo no grafico . 396 implementacién y algunos fragmen-

tos de cédigo para mostrar como ha
sido desarrollado.
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Introducciéon

— > B.2

Configurar los parametros de entrada de una simulacion, ejecutar, visuali-
zar e interpretar los datos provenientes de ésta son tareas comunes que pueden
requerir una considerable cantidad de tiempo y esfuerzo. Por ello, nos gustaria
resolver estas situaciones de una forma genérica para cualquier tipo de simulacién
atomistica.

» Una simulacién atomistica necesita una lista inicial (un script), que son los
diferentes comandos e instrucciones que damos al simulador. Por ejemplo,
en MD se podria hacer un recocido a 800°C, o en BCA una implantacion a
una cierta temperatura y energia, o bien en kMC podemos realizar distintos
recocidos a temperaturas diferentes.

» Una vez que se conocen los comandos (las instrucciones que la simulacién
va a procesar), la simulacién en concreto empieza a ejecutarse y a producir
datos de salida.

= Cuando la simulacién termina, o bien mientras esta funcionando, produce
una serie de resultados. Cada tipo de simulacién tendrd un diferente tipo
de datos, por lo que es importante saber qué tipo de salida produce la
simulacién.

Estas ideas son muy importantes para determinar la estructura del programa
UVAS. De esta manera, las simulaciones son tratadas como objetos, los cuales
necesitan una cierta entrada y producen unos datos de salida (ver figura [B.1)).

Propoésitos

> B.2.1

Propésitos del entorno

El entorno UvAs ha sido programado para:

= Ser lo mas general posible. No damos por supuesto el tipo de simulacién que
va a ser ejecutado en UVAS, de manera que UVAS debe ser capaz de manejar
y dibujar cualquier tipo de datos provenientes de simulaciones atomisticas.

= Ser portable. Actualmente UVAS se ejecuta tanto en plataformas Windows
como en Unix.
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Figura B.1: Vista del Simulador Atomistico de la Universidad de Valladolid, UVAS.
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= Ser sencillo de usar para los usuarios. El programa UVAS es un programa
visual, en el cual las operaciones pueden ser facilmente realizadas con el
raton. Los graficos expuestos pueden ser rotados y desplazados, y sus datos
asignados con un simple “click”.

» Ser eficiente en el uso de los recursos del sistema.

= Dar la adecuada informacién sobre qué esta sucediendo en la simulacion

(ver imagen [B.2)).

Propodsitos de los simuladores

> B.3

Los propdésitos para los diferentes simuladores son:
= Representar adecuadamente los modelos fisicos.

= Ser lo més réapidos posibles. Se ha hecho un esfuerzo especial en las partes
criticas de los simuladores para lograr operaciones rapidas.

= Ser flexibles y extensibles. En un futuro habra nuevos modelos y fenémenos
fisicos que simular, y los simuladores deberian estar preparados para ello.

Implementacién

En vista de la idea, expuesta anteriormente, segin la cual las simulaciones
deberian ser como objetos con unas ciertas entradas y salidas desde, y hacia,
el mundo exterior, se ha escogido el lenguaje de programacién C+-+ para de-
sarrollar el cédigo. C++ es un lenguaje extraordinariamente potente, moderno,
extendido, portable y orientado a objetos. Aunque FORTRAN es un lenguaje
bastante extendido en la comunidad cientifica, se ha preferido C++ por las an-
teriores razones, asi como por la gran cantidad de aplicaciones profesionales que
estan escritas en C y C++4, que avalan las capacidades de este lenguaje.

Las ideas anteriores se han implementado en el cédigo de la siguiente forma.
Cada tipo de simulacién es un gran objeto en UVAS, y cada uno de estos objetos
permite ciertos comandos, que generan el “script”, y producen ciertos resultados
de salida. Todos los objetos UVAS presentan la misma interfaz estandar, que se
dibuja en la figura [B.3] y que permite tener diferentes simulaciones atomisticas
en un mismo programa, asi como dibujar y visualizar los datos gestionados sin
necesidad de programas extra. Desde este punto de vista, el programa UVAS tiene
dos grandes partes:
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Figura B.2: La ventana de mensajes muestra el cuaderno de bitdcora de las simulaciones,
realizado.
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Figura B.3: Entorno comdn para realizar simulaciones atomisticas. La ventana de la iz-

quierda (con el drbol de comandos) muestra los comandos de entrada, la de la derecha (un

arbol de datos), permite navegar por los datos de salida.
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Sistema
o
Qo
s CUVASDIg 1
(@)}
N [CscriptWizard j [CDataBrowserDIg]
g [COutputDataDlg]
c

\
DataBrowser OutputData

[ DefaultP

* Simu1)—OVScript) (DefetParameters (UvRegistry |
* Simu2 —UVScript cgisty
* SimuN)—UVScript ) UVProperties

Simulacién activa: 2

Simulations

Jepuelsg ++9

Figura B.4: Estructura del UvAs desde un punto de vista del programador. Grandes partes
del cédigo son C++ estdndar, y por tanto se pueden compilar en todas las plataformas
existentes. Otras porciones, en cambio, dependen del sistema operativo (Unix, Windows)
y deben ser “portadas”. En la medida en que ha sido posible se han separado y aislado las
clases estdndar de aquéllas que dependian del sistema operativo.

= Por una parte el codigo que permite dibujar, configurar, manejar, grabar y
leer las simulaciones, que seria el entorno UVAS propiamente dicho.

= Por otra parte el c6digo que realiza las simulaciones (los médulos de simu-
lacién).
Una representaciéon del cédigo que maneja las simulaciones estd en la figu-
ra[B.4] Este cdédigo se puede dividir en tres partes:

= Cdédigo que gestiona los gréaficos. Este codigo es responsable de generar las
representaciones en dos y tres dimensiones.

» El “Script wizard”. Este codigo se preocupa de las instrucciones de entrada
(comandos) de los simuladores.

= El “Data Browser”. Este cdédigo maneja la salida de los simuladores, y
ademas permite una conexién con el cédigo grafico, para producir resultados

visibles.

Para hacer lo mas facil posible la portabilidad del cédigo las clases han sido
aisladas, siempre que ha sido posible, en clases que compilan con las librerias C+-+
estandares, y aquellas que dependen del sistema operativo concreto utilizado.
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A su vez, el cédigo que se encarga de los simuladores se puede dividir en:

» Cédigo de dindmica molecular (MD). Este cédigo realiza simulaciones de
dindmica molecular. Dispone de las siguientes partes:

e Integradores. Los distintos algoritmos para integrar las ecuaciones di-
ferenciales del movimiento newtoniano. Se han implementado dos in-
tegradores concretos, el de Verlet, y el de Verlet isobarico.

e Potenciales. Las distintas formas de calcular la energia de un sistema
fisico. Se han implementado dos potenciales concretos, el de Stillinger—
Weber, para atomos de silicio, y el de Lennard—Jones, para gases.

= Cdédigo de Monte Carlo cinético. Se ha sido anadido el simulador de Monte
Carlo cinético DADOS al UVAS como mddulo de simulacién.

= Optimizadores que usan algoritmos genéticos. Este cédigo busca entre dis-
tintas configuraciones atémicas para encontrar aquella de minima energia.

» Conjunto Atémico Cinético. Un experimento (inconcluso) para establecer
un puente entre la dinamica molecular y el Monte Carlo cinético.

= Monte Carlo cinético de red. Un simulador LMC para el depédsito de capas
delgadas de aluminio.

> B.4

Opciones globales

Las opciones globales son manejadas por el uvas con la clase UVGlobalProper-

ties. Esta clase se limita a ser un contenedor para las distintas opciones pasadas
por el usuario:

struct UVGlobalProperties

{

UVGlobalProperties () { bBinarySave = true; bAutoexpand = true;
bDBListLimit = true; bShowPointers = false; uiMaxNumberLastValues = 15;
bAskSimulationAndObject = true; bDBEnumeration = true;

bDBWriteOutput = false;bChangingTreeWarning = false; uiDBListLimit = 1500;
uiVerbosity = 1; }

mutable bool bBinarySave;

bool bAutoexpand;

bool bDBListLimit;

bool bDBEnumeration;

unsigned int uiDBListLimit;

bool bDBWriteOutput; //Write UVOutputData instead of print it.
bool bShowPointers;

bool bAskSimulationAndObject; //Ask when loading a UVSeries
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E UVAS ]

[ Simulations E Manage simulations }
Molecu‘lar Input Output
Dynamics Script Data
Kinetic
Montecarlo
Genetic
Algorithms Graphics

Figura B.5: Diferentes partes del cédigo del UvAS desde el punto de vista del usuario.
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//that do not contain the correct simulation and/or object
bool bChangingTreeWarning;
unsigned int uiMaxNumberLastValues;
unsigned int uiVerbosity ; // low, med, high, max.

El significado de estas opciones es:

Binary Save. Graba las simulaciones (extensién .uva) como textos ASCII o
binario.

Auto Expand. Mientras crea el arbol del “Script Wizard”, va expandiendo los
diferentes items que cuelgan de él.

Data Browser List Limit. Limita o no el nimero de elementos mostrados al
valor indicado en uiDBListLimit.

Data Browser enumeration. Enumera los elementos de un vector al ser lista-
dos o no.

Write Output. Opcién que permite que ciertos datos de salida (gestionados con
la clase OutputData), sean grabados en ficheros o listados en una ventana.

Show Pointers. Opcién para mostrar o esconder los punteros, (un tipo de dato
especial), en el “Data Browser”.

Ask Simulation and Object. Opcion para especificar si el programa pregun-
tard al usuario sobre el origen de los datos leidos de un fichero, si no los
encontrase en la memoria.

Changing Tree Warning. Muestra o no un mensaje cuando el programa cam-
bie los indices de los vectores de manera automatica como respuestas a
ciertos eventos del usuario.

Verbosity. Nivel de informacion que queremos que se emita por la ventana de
mensajes.

Las anteriores opciones se especificaran utilizando el cuadro de didlogo que se
muestra en la figura [B.6]
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University of Valladolid Atomistic Simulator
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Figura B.6: Cuadro de didlogo que permite al usuario cambiar las opciones globales del
programa UVAS.
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bo]

University of Yalladolid Atomistic Simulator

File Wiew Simulaton Commands Tools Help

Commands DOhie

=2 Implant A g
#-2 Object label: obj48
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1.3 Energy (Kev): &
13 Dose: 1e+014
13 Dose rate: 2e+013
1.3 Windaw v 20
1.3 ‘indow 2: 15
1.3 Oxide thickness (nm): 1.5
13 Temperature C: 26.85
& Amorphous implant: false
== Anneal
#-2 Object label: obj48
1.3 Initial Temperature C: 800
1.3 Final Temperature C: 800
1.3 Time =:10 he
Create

Description: Create a DADOS simulator ——

Figura B.7: Vista parcial del “Script Wizard". Se utiliza una estructura de arbol para
mostrar los comandos y sus opciones.

> B.5.1

Introduccién

“Script Wizard” es el nombre general que hemos dado a todo el conjunto de
algoritmos y clases que se encargan de organizar las instrucciones y comandos.
Basicamente este “Script Wizard” establece nexos de union entre las instrucciones
del usuario y los comandos internos, preguntando los parametros que se necesitan
al usuario para pasarselos a las funciones. El “Script Wizard” muestra toda esta
informacion en una estructura en forma de arbol, como se puede ver en la figura
[B.7] en la que se intentan clarificar las diferentes dependencias entre los objetos.

Todos los objetos principales (médulos de simulacién) del UVAS, a los que lla-
mamos UVObjects, presentan una interfaz que es utilizada por el “Script Wizard”.
Dicha interfaz define los comandos y parametros que cada funcion requiere.

No obstante, ciertos comandos pueden requerir el uso de otros objetos adicio-
nes o externos (por ejemplo, un médulo de dindmica molecular requiere su po-
tencial e integrador). El “Script Wizard” es capaz de entender cuando un objeto
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requiere la existencia de otro, y permite al usuario que lo cree sobre la marcha,
antes incluso de la creaciéon del otro, para asi poder luego referenciarlo. En el
mismo ejemplo de la dindmica molecular, el objeto principal DynAtomSet necesi-
ta una configuraciéon atémica (AtomicConfiguration) para saber la posicién de
todos los atomos que habré en la simulacion. De esta manera, cuando el usuario
selecciona un DynAtomSet, el “Script Wizard” da al usuario la posibilidad de ele-
gir algiin AtomicConfiguration ya creado, o bien de crear uno nuevo. Cuando
el usuario seleccione la creaciéon de uno nuevo, el “Script Wizard” insertara la
instruccion adecuada para crear el nuevo objeto, e investigara recursivamente si
este nuevo objeto necesita a su vez de otros. El proceso acabara cuando todas las
dependencias entre objetos queden satisfechas.

Para poder cumplir con los requerimientos anteriores se han creado dos ti-
pos de comandos, llamados de “trabajo” y de “construccién”. El objetivo de un
comando constructor es crear un “UVObject” partiendo de la nada, esto es, cons-
truir la estructura béasica necesaria, pedir al sistema la memoria necesaria para el
objeto y poblarlo de valores iniciales. A continuacion, los comandos de “trabajo”
ejecutaran las tareas requeridas en el objeto ya creado.

Esta division no es visible para el usuario. El usuario puede ejecutar cualquier
comando que tenga a su disposicién pero, cuando elige un comando complejo, es
decir, uno que requiera a su vez la creacién de otros objetos, se guiara al usuario a
través de una serie de comandos constructores hasta que se hayan generado todos
los objetos requeridos (ver figura . Finalmente el usuario puede cambiar los
valores por defecto que se van dando a los comandos y, por ultimo, comenzar la
simulacién.

Internamente, gracias al planteamiento recursivo del problema, has-
ta los parametros son considerados como comandos, siendo el proceso total
completamente transparente para el usuario.

A continuacion, se van a explicar las diferentes clases creadas para gestionar
todo el “Script Wizard”, ayudados por la figura descriptiva [B.9 Finalmente, la
estructura del “Script Wizard” se dibuja en la figura [B.10]

La clase de comandos basica: UVCmd

UVCmd es la clase base para todos los comandos del UVAS. Implementa la
estructura esencial para leer y guardar comandos, los tipos y descripciones de
cada uno de ellos, asi como los algoritmos para manipular adecuadamente los
sub-comandos y sus diferentes relaciones, junto con si han sido ejecutados aun o
no.

Una muestra del fichero de cabecera de su codigo fuente es:

// Command.h: interface for the Command class.

//
#if !defined (_LUVCMD_H.)
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University of Valladolid Atomistic Simulator

File  Wiew Simulaton  Commans
Commands Mombre del objeto para el recocido

=12 Anneal

G Object label: abj4a
oot Object label: objds
& Parameters file: CyDocurm
& Log File:

1.3 tinirmun = 0

1.3 Minirmun y: 0

1.3 tinirun z: 0

1.3 Maxirmurn % 100
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Opciones del constructor

nal Temperature C: 300
me s 10

13 Fi

4
Create
Description: Create a DADOS simulator

Dpciones del recocido

P ——
Clear |

Messages

T T e T S

Figura B.8: Vista del comando de recocido. Este comando requiere un objeto sobre el que
operar, el cual se asigna a través del pardmetro “Object label”, que a su vez crea o ajusta
(“Create”) los constructores adecuados. Después de ello se muestran los pardmetros del
recocido, para que el usuario los cambie si ésa es su eleccién: el tiempo y las temperaturas
inicial y final.
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UVCmd
CmdExec CmdIO
CmdWorker CmdConstructor CmdBool | .| CmdFileName
CmdIOObject - | | CmdUnsignedInt
‘ Object Commands
CmdString I . CmdDouble

Figura B.9: Jerarquia de clases de comandos en UVAS.

_Arbol de comandos
Botones

(CSCHpthzard ) ,_'_:',_> Ventanas

Ve

CmdExec 2)
CmdExec 3)
CmdExec N

Figura B.10: Estructura interna del “Script Wizard". La clase CScriptWizard se encarga
de manejar todo el interfaz gréfico (botones, ventanas...). Esta clase, mediante la utilizacién
del entorno UVAS a modo de pasarela, consigue el UVScript actual, que contiene los
comandos que deben ejecutarse, asi como sus objetos y graficos asociados.
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#define _UVCMD_H_

#include <string >
#include <vector>
#include <set>
class CmdExec;
class UVCmd

public:

UVCmd () { bReadOnly
virtual “UVCmd();

false; }

virtual UVCmd * Clone () const
virtual std::string Type() const = O0;

virtual std::string Description() const = 0;

unsigned int NCmd() const { return stlCmd.size(); }

const std::vector<UVCmd x> % GetCmds() const { return &stlCmd; }

UVCmd * GetCmd(unsigned
void SetReadOnly ();

0;

int) const;

bool IsReadOnly () const { return bReadOnly; }
static void StaticSaveTo(const CmdExec *, std::ostream &, CmdInfoSave &);
static CmdExec xStaticLoadFrom (std::istream &);

static const char x OBJECTLABEL;

protected:

virtual void SaveTo(std::ostream &, CmdInfoSave &) const;
virtual UVCmd * LoadFrom(std ::

istream &);

void RegSubCommand(const UVCmd &);
std :: vector<UVCmd * > stlCmd;
std :: vector<UVCmd x> stIMine; //For correct deleting.

bool bReadOnly;
}s

#endif

En el anterior codigo se pueden ver las funciones que se encargan de realizar
las operaciones anteriormente resenadas.

Comandos de entrada de parametros: La clase CmdI0

La clase CmdI0 (ver figura[B.11)) estd derivada de la clase UVCmd y su objetivo es
obtener los pardmetros del usuario y pasarselos a las distintas funciones. Esta clase
ha sido creada para satisfacer la demanda de recursividad que todo el algoritmo
requiere a través de UVCmd en la forma en que ha sido planteado.

Lo que la clase CmdI0 anade a UVCmd son, basicamente, unas funciones para
poner (set) y obtener (get) los pardmetros, que se pasan como cadenas de texto.
Un extracto del cédigo CmdI0 seria:

// CmdlO.h: interface for

//

#if ldefined (_.CMDIO_H_)

#define _CMDIO_H_

#include "UVCmd.h"

#include <string >
#include <deque>
class UVScript;

the CmdlO class.
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University of Valladolid Atomistic Simulator
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Figura B.11: Algunas clases de tipo CmdI0 funcionando.
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class CmdlO : public UVCmd

public:
typedef std::deque<std::string > stringQue;
CmdlO(const std::string &szT ) : szParName(szT) {}
virtual "CmdlO() {};
virtual std::string DataOut() const = O;
virtual void Dataln(const std::string &) = 0;
std::string GetParName() const { return szParName; }
virtual void SaveTo(std::ostream &, CmdInfoSave &) const;
virtual UVCmd * LoadFrom(std::istream &);
virtual stringQue GetlLastValues() const=0;
virtual std::string ObtainData() const = 0;
protected:
const std::string szParName;
void UpdatelLastValues(const std::string &, stringQue &stl) const;

+s

#endif // !defined (.CMDIO_H.)

Parametros concretos derivados de CmdIO

Una vez que se tienen estructuras generales para establecer y obtener parame-
tros, es el momento de hablar de las clases concretas que han sido implementadas
para cada tipo concreto de parametro. Estas son:

CmdIOBool para argumentos booleanos (verdadero o falso). Figura [B.12]
CmdIODouble para argumentos numéricos con punto decimal. Figura [B.13]
CmdIOFileName para nombres de ficheros. Figura |B.15

CmdIOObject para argumentos que a su vez son otros objetos o médulos de
simulacién (UVObjects). Por ejemplo, para funciones de conversién entre
objetos se necesita el objeto del cual extraer la informacion. Figura [B.16),

CmdIOString para cadenas de caracteres. Figura [B.17]

CmdIOUnsignedInt para niimeros enteros positivos. Figura [B.14]

A modo de ejemplo para clarificar la implementacion, se lista el coédigo de
CmdIO0Bool:

// CmdSetBool.h: interface for the ParBool class.

//
#if !defined (.CMDIOBOOL_H.)
#define _CMDIOBOOL_H_

#include "CmdlO.h"
class CmdlOBool : public CmdlO
public:
CmdlOBool(const std::string &szT, bool b) : CmdlO(szT) { bValue = b; }

virtual “CmdlOBool () {};
bool Get() const { return bValue; }
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Figura B.12: Didlogo asociado y CmdIOBool.
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Figura B.13: Didlogo asociado y CmdlODouble.
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University of Valladolid Atomistic Simulator
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Figura B.14: Didlogo asociado y CmdlOUnsignedInt.
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Figura B.15: Didlogo asociado y CmdIOFileName.
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Figura B.16: Didlogo asociado y CmdIOObject.
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Figura B.17: Didlogo asociado y CmdIOString.
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£3 University of Yalladolid Atomis
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Figura B.18: Un “script” de ejecucién con tres comandos.

void Set(bool bV) { bValue = bV; }

UVCmd * Clone() const { return new CmdlOBool(szParName, bValue); }

stringQue GetlastValues () const

{ stringQue a;a.push_front("true”);a.push_back(”false”); return a; }
void Dataln(const std::string &);

std :: string DataOut() const;

std::string Description () const { return "A_true_or_false_value”; }
std::string Type() const { return "CmdIOBool”; }

virtual std::string ObtainData() const;

private:
bool bValue;
+i

#endif

> B.5.4
( Comandos de ejecucion: CmdExec

Los comandos CmdExec serian los comandos propiamente dichos, es decir, una
interfaz para las funciones que hay que ejecutar y no sélo la forma de pasarles
los parametros, como resultaban los anteriores. En la figura se puede ver un
ejemplo de alguno de estos comandos.

CmdExec anade a UVCmd las estructuras necesarias para almacenar los parame-
tros requeridos y acceder a ellos facilmente, asi como informacion sobre el objeto
o modulo de simulacion en el cual van a operar.

Un extracto del cédigo de CmdExec seria:

// CmdExec.h: interface for the CmdExec class.

//

#if !defined (.CMDEXEC_H.)
#define _CMDEXEC_H-

#include "UVCmd.h"
#include " CmdlOBool.h"
#include " CmdlOString.h"
#include "CmdIlOFileName.h"
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#include "CmdlOUnsignedInt.h”
#include "CmdlODouble.h"
#include "CmdlOObject.h”
#include <cassert>

class UVObject;
class CmdExec : public UVCmd

public:
CmdExec(const UVObject *p) : pProto(p) { assert(p); }
virtual “CmdExec() {}
const UVObject * GetProto() const{ return pProto; }
std :: string GetObjLabel () const
{ return GetCmdlO (OBJECTLABEL)—>DataOut(); }
void SetObjlLabel(const std::string &szT)
{ GetCmdIO(OBJECTLABEL)—>Dataln(szT); }
virtual void SaveTo(std::ostream &, CmdInfoSave &) const;
virtual UVCmd * LoadFrom(std::istream &);

protected:
const UVObject *xpProto;
//To easily obtain SubCommands
bool GetBool(const std::string &) const;
unsigned int GetUnsignedInt(const std::string &) const;
double GetDouble(const std::string &) const;
std ::string GetString(const std::string &) const;
std ::string GetFileName(const std::string &) const;
UVObject * GetUVObject(const std::string &) const;
//etc ...

private :
CmdlO * GetCmdlO(const std::string &) const;
iz

#endif // !defined (.CMDEXEC_H.)

A su vez dos comandos, los “constructores” y “ejecutores”, son derivados de
CmdExec. Estos comandos derivados son los finales, a los que el usuario puede
acceder a través de los ments, como se muestra en la figura [B.19]

Construyendo objectos: CmdConstructor

El propésito de un comando de tipo CmdConstructor es construir un UV0bject
desde el principio. Basicamente, CmdConstructor se limita a anadir una funcién
Work cuya misiéon es devolver el nuevo objeto construido.

class CmdConstructor : public CmdExec

{
public:
CmdConstructor(const UVObject *p);
virtual “CmdConstructor ();
virtual UVObject * Work() const = 0;
virtual UVCmd * LoadFrom(std::istream &);
private:
bool blnSet;
)i
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University of Yalladolid Atomistic Simulator

File Wiew Simulaton Commands Tools Help

Commands Dhjects
5] Simulation 0

AtomicConfiguration  *

Cat. cregtor 4
Anneal

CynitomSet 4 Implag

GADASOptmizer * o ImplantProfie

raphDataFies * Load

KinAtomSet * OperProfieFie

LMCSet v OupuOptions
Save
StartRecording

Figura B.19: Una vez que se ha empezado una simulacién vacia (en nuestro caso llamada
“Simulation 0"), se puede acceder a los distintos comandos de la simulacién a través del
menu del programa.
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Trabajando sobre objetos ya construidos: CmdWorker

Una vez que un UVObject ha sido creado, las clases de tipo CmdWorker son
capaces de llamar a sus funciones. De esta manera los CmdWorker constituyen las
ordenes que el usuario desea realizar con los objetos que va creando.

El co6digo de un CmdWorker es bastante simple, ya que se limita a anadir una
funcién Work que, una vez que conoce el objeto sobre el que operar, invoca a una
determinada funcién de éste.
class CmdWorker : public CmdExec
public:

CmdWorker(const UVObject *p);

virtual “CmdWorker() {}
virtual void Work(UVObject *) const = 0;

Una clase que contiene a todos los comandos: UVScript

Las estructuras previamente explicadas son gestionadas por una clase llama-
da UVScript. El objetivo de esta clase es almacenar las diferentes “lineas” (de
la lista de comandos a ejecutar, ver figura , de la lista completa, asi como
borrar o insertar nuevas lineas, grabar y guardar la lista en disco y, claro esta,
ejecutar la lista de comandos. UVAS utiliza distintos hilos (threads) para las dife-
rentes simulaciones, y un hilo extra para la interfaz grafica de la aplicacién que
constituye lo que ve el usuario.

La definicién de UVScript se muestra a continuacion:

// UVScript.h: interface for the UVScript class.
//

#if !defined (_.UVSCRIPT_H.)
#define _UVSCRIPT_H_

#include <vector>
#include <string >
#include "UVObject.h”
#include <map>

class CmdConstructor;

class UVScript : public std::vector<UVCmd %>
{
public:
//Defined types
typedef std::map<std::string , UVObject x> String20Object;
UVScript ();
“UVSecript ();
bool RemoveScriptLine ();
void InsertScriptLine(int, UVCmd x*);
unsigned int GetCurrentlLine () const { return nCurrentlLine; }
void SetCurrentLine (unsigned int nLine);
static void ExecuteScript(UVThread x);
const String20bject * GetpMap() { return &stlObjects; }
//To send uptdate Message
void SetCurrentSimulation(const Simulation * pS) { pSim = pS; }
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void SaveTo(std::ostream &) const;
static void StaticLoadFrom(std::istream &, Simulation x);

bool IsOrphan(const CmdConstructor x, const UVCmd * = 0) const;
std :: set<CmdConstructor *> stlConstructors;
private:

void Executor(UVCmd %, UVThread x);
String20bject stlObjects;

const Simulation * pSim;

unsigned int nCurrentlLine;

b
#endif

La lista de comandos (el “script”) es ejecutada desde una funcién denominada
ExecuteScript que consigue la linea actual de la lista y su clase UVCmd asociada,
llamando entonces a otra funcion: Executor. Executor chequeara el tipo de co-
mando del que se trata (un constructor, un comando de trabajo o un parametro)
y procederd seguin su tipo. En el caso en que se encuentre con un comando que
no sea parametro, llamara a la funciéon Work asociada al objeto.

//Setting the correct UVObject of the map.
CmdWorker * pWorker ;

CmdConstructor xpConstructor;

CmdlOObject *pCmdObj;

if ( (pWorker = dynamic_cast<CmdWorker x>(pPpalCom)) != 0)

if(stlObjects.find (pWorker—>GetObjLabel()) == stlObjects.end())
throw UVErrors::InvalidObject (pWorker—>GetObjLabel ());
UVAS:: get()—>updateProgressPushTag(reinterpret_cast<int >(stlObjects |
pWorker—>GetObjLabel ()]), std::string(”Working:.")+pWorker—>Type());
pWorker—>Work (stlObjects [ pWorker—>GetObjLabel ()]);
UVAS:: get()—>updateProgressPopTag ();

Los datos de salida: DataBrowser

> B.6.1

Introduccién

El objetivo del “DataBrowser” consiste en proveer una manera simple de
acceder a todos los datos generados por diferentes simulaciones para asi poder
revisar o representar dichos datos convenientemente.

Béasicamente, el “DataBrowser” almacena informacion sobre todas las varia-
bles y diferentes datos que pudieran ser de interés para el usuario. En dicha
informacion se explicitan las localizaciones en memoria y el tipo de informacién
generada, asi como todo lo necesario para poder acceder posteriormente a los
datos mencionados.

Esa informacion es almacenada en estructuras especificas. UVData contiene
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(CDataBrowserDIg ) g:“’?Arbd de datos
.= Ventanas

A
Botones

[ DataBrowser )—

_(DataSource 1)
—{(DataSource 2)
—{(DataSource 3)
—{(DataSource N

Simulation 1
Simulation 2)
Simulation N

Figura B.20: Estructura interna del "Data Browser”. El objeto CDataBrowserDlg maneja
los aspectos relacionados con el entorno grafico, y estd derivado de DataBrowser, que con-
tiene los algoritmos necesarios para manejar los datos “en crudo”. El objeto DataBrowser
contiene todas las simulaciones presentes en la sesidn, asi como todas las fuentes para
obtener cada dato posible generado durante la simulacién.

todas esas estructuras, asi como los algoritmos necesarios para extraer de ellas la
informacion en un formato tutil.

Posteriormente, los objetos concretos DataBrowser y CDataBrowserDlg se
encargan de obtener la informacién almacenada y dar acceso a ella a través de la
interfaz grafica.

Las estructuras internas de DataBrowser y CDataBrowserDlg se encuentra
representadas en la figura [B.20] En principio CDataBrowserDlg gestiona los as-
pectos graficos, y estd derivada de DataBrowser que contiene los algoritmos y
rutinas de indole méas general para acceder a los datos.

Clases generales para manipular los datos: UVData

UVData es el nombre de una clase genérica que a su vez contiene otras mu-
chas clases. Todas estas otras clases se encargan de implementar las estructuras
diferentes que almacenaran los datos. Las clases anidadas en UVData se pueden
organizar en dos grandes grupos. El primero esta relacionado con las operaciones
genéricas que se realizan sobre los datos, y el segundo con la implementacion de
tipos muy concretos de estos datos, como enteros, niimeros con punto decimal,
cadenas de caracteres, etc.

Las clases genéricas se han llamado DatalLine, DataSource, DataSourceLine
y UVDataStruct, los nombres de los tipos particulares de datos son UVBool,
UVChar,UVDouble, UVFloat, UVLongInt, UVUnsignedInt y UVVoidPointer.

Por tltimo UVData contiene otras clases muy pequenas que se usan como
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senales de error, son IndexMismatch, SizeMismatch y TypeMismatch.

Un almacén de informacion basica: Dataline

El objeto DataLine se utiliza para almacenar informacion bésica sobre las
variables y otros datos que seran usados en el DataBrowser. Su estructura es:

class Dataline

{
public:
Dataline(std ::string , const void %, const void *, TYPE,
size_-t , const UVDataStruct *);
Dataline(std ::string , const void %, const void *, TYPE,
size_-t , const UVDataStruct *,const Tag2lndex &tags);
std::string szlLabel;
UVPointer Offset;
TYPE Type;
size_t SizeOf;
const UVDataStruct * pDataStruct;
Tag2lndex vectorTags;
)5

Por tanto, una DataLine contiene un cadena de caracteres que identifica el
nombre del dato, asi como la distancia en bytes del dato respecto al origen
de la estructura que la contiene, su tipo (entero, booleano...), tamafo y, por
ultimo, un puntero a una estructura llamada UVDataStruct que serd comentada
a continuacién, pero que basicamente permite establecer una recursividad entre
los diferentes datos.

Definiendo un contenedor de los objetos DatalLine: UVDataStruct

Las DataLines guardan la informacién que se refiere a una variable o tipo de
dato sencillo, frente a UVDataStruct que almacena informacién sobre conjuntos
(estructuras) que pueden albergar varias de estas variables simples de distintos
tipos. Cada elemento de UVDataStruct resultard ser una UVDatalLine para cada
variable involucrada en la estructura representada.

Debido a que, a veces, la variable de un objeto puede ser otro objeto por si
mismo, (o estructura o vector), se necesita una forma de poder acceder a estas
meta-estructuras y a su informacién. Es por ello que cada DatalLine contiene el
puntero de una UVDataStruct.

El listado de UVDataStruct es bastante simple:

class UVDataStruct : public std::vector<DatalLine>

{
public:

virtual “UVDataStruct();
)i

Asi pues, UVDataStruct se limita a ser un vector (un array) de DataLines.
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Procesando un poco la informacién: DataSourceLine

DataLine y UVDataStruct contienen la informacion “en crudo” que se refiere
a las variables, estructuras, vectores, etc... de los datos del UVAS. DataSourceLine
contiene la misma informacion, pero mas procesada:

struct DataSourceline

{
DataSourcelLine(UVPointer p, TYPE t,
size_-t S, int |,const std::string &szL);
DataSourceline(UVPointer p, TYPE t,
size_.t S, int |,const std::string &szL,const Tag2lndex &vt);
bool operator==(const DataSourceline &ds) const;
void SaveTo(std::ostream & os) const;
static DataSourcelLine LoadFrom(std::istream &);
UVPointer pointer;
TYPE Type;
size_t SizeOf;
int Index;
std::string szlabel;
Tag2lndex vectorTags;
Jii

Asi pues, el programa va traduciendo las distintas DataLines en UVDataStruct,
usando para ello las funciones miembro CDataBrowserDlg: :UpdateTreeContents
y CDataBrowser: :ContinueTree. Por ejemplo, cuando una DataLine contiene
informacién sobre un UVObject, el traductor sustituye el nombre del objeto (una
etiqueta), por la direccién real en memoria donde reside dicho objeto.

Un array de DataSourceLines: la clase DataSource

La clase DataSource es un array de DataSourceLines asi como toda la serie
de operaciones y algoritmos asociados a la obtencién de los datos finales utilizando
la informacién almacenada por DataSource. Su estructura interna esta dibujada
en la figura [B.21]

Cada variable de datos accesibles a través del DataBrowser necesitan tener
un DataSource asociado. En dicha estructura se almacena la forma de procesar
y acceder a los valores correctos de la variable. Estos DataSources requieren ser
bastante complejos debido a la estructura dinamica de los datos. Si simplemente
se guardara la direccion en memoria de cada variable y una pequena etiqueta para
acceder a ella, esto no seria suficiente para obtener los datos mas tarde. Ello es
asi ya que UVAS asigna la memoria de manera dindmica y almacena los punteros
a dicha informacién por lo que, si inicamente guardaramos la direcciéon en un
momento dado y el programa reasignara dicha memoria y la colocara en una
posicién diferente, la direccion guardada no seria correcta. Esto obliga a guardar
todo el camino a seguir para conseguir la informacion, ya que por ejemplo, una
variable concreta puede ser parte de un array de punteros a cierta estructura
que pueden estar siendo movidos o borrados, etc., lo que obliga a guardar esta
informacion y las operaciones y algoritmos que hacen posible acceder a ella de
forma segura, reconstruyendo la direccién en la que se guarda la informacién.
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DataSource
_(SimulationName]
LObjectName)

—[ObjectPrototype] — Pointer
— Type
— SizeOf
— Index
— Name
— Tags

Figura B.21: Estructura interna de DataSource. DataSource contiene informacién so-
bre la simulacién y el objeto del cual estd almacenando datos, junto con un array de
DataSourcelines, donde esta la forma de acceder a dichos datos.

Con esto ya conocemos la misién del DataBrowser. Su definicién de clase es
bastante compleja y se lista un extracto de ella a continuacion:

class DataSource : public std::vector<DataSourcelLine>
{ .
private:

//For Data begin, end and next

mutable unsigned int Currentlndex;

enum DSActions { ObtainData = 0, HeadSize, NormalSize, NISize };
public:

DataSource ();

void DataBegin() const;

bool DataEnd () const;

void DataNext() const;

unsigned int DataSize() const;

unsigned int NonlteratingSize () const;

UVPointer GetData(DSActions = ObtainData) const;

bool Islterating () const;

bool IsVectorHead () const;

unsigned int VectorHeadSize () const;

std::string ElementToString () const;

double ElementToDouble () const;

TYPE DataType() const;

//Up and down in the series , get current index.

int operator++();

int operator ——();

int operator=(int);

bool operator==(const DataSource &) const;

int GetScrolllndex () const;

void SetScrolllndex (int sl);

unsigned int GetCurrentlndex () const { return Currentlndex; }
void SetCurrentindex(unsigned int nl) const { Currentlndex = nl; }

void SaveTo(std::ostream &) const;
void LoadFrom(std::istream &);
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DX

Ohjects
+ 1 Simulatar ~ nt. Hops <P. type>
=-"E <Snapshots>  Allvalues
1.3 Time (=) " Lastwalue
% Events @ Index
!.3 Temp ()
w- = <AtomConfig»

<FrofileFaoints» 40 elements

Logotipo |9,
para 3 ElectronsCm3
vectores |3 E. Fieldx

13 E Fieldy

a4 E. Fieldz

Int. Hops <P types
1.3 hops

#-"Z [Cond] <Particle type>

#."Z Total: <Particle Types v (Z1 LB, & k.J 4, 20014

»>Graph ‘ ‘

Figura B.22: El indice de un vector se puede fijar a un valor, o solicitar que se itere sobre
él.

public:
std::string szSimulation;
std::string szObject;

}i

Mucha de la complicacion de esta clase es debida a que los datos a los que se
quiere acceder estan asociados a arrays, los cuales a su vez pueden estar anidados
o contener otros arrays. Asi pues, cada vez que el programa detecta un vector o
array, ver figuras y [B.23] hay que conocer si lo que se pretende es acceder
a un elemento concreto del vector, o bien iterar sobre todos sus elementos. En
el programa UVAS, cuando se anidan unos arrays dentro de otros, inicamente se
permite iterar sobre uno de todos los indices, y el resto deben estar fijos.

Esta restriccién sobre el indice de los vectores tiene su explicacién y su sentido
fisico. Ello se debe a que generalmente uno de los vectores esta asociado con la
evolucién en el tiempo, y los deméas podrian ser un nimero de configuraciones o
atomos. Asi pues, una peticion tipica consiste en ver la evolucion de un determi-
nado dtomo en el tiempo, fijando el a&tomo e iterando sobre el tiempo, o bien ver
qué configuracién presentan todos los atomos en cierto instante temporal. No obs-
tante, ver todos los atomos evolucionando a la vez podria tener su sentido, pero
ciertamente complicaria el problema mucho y, por tanto, no esta implementado
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Figura B.23: Vista de cémo el “data browser” representa los vectores y sus datos asociados.

en UVAS.

Respecto a estos datos iterados, pueden ser dibujados utilizando las capaci-
dades graficas del programa, como en la figura o bien ser visualizados en
una ventana de edicién como se puede ver en la figura

Tipos concretos de datos

Se han implementado los tipos siguientes de datos:
UVBool. Encargados de la informacién booleana (verdadero/falso). Figura[B.26]
UVChar. Encargados de un tnico caracter de texto.

UVDouble. Encargados de los niimeros con punto decimal de alta precision.

Figura [B.27]

UVFloat. Dedicados a los nimeros decimales (con menos precisién/cifras sig-
nificativas).

UVLonglInt. Para manejar niimeros enteros muy grandes. Figura [B.2§|

UVUnsignedInt. Para manejar nimeros enteros (con menos digitos que los
anteriores). Figura [B.29]

UV VoidPointer. Para manipular punteros (variables que apuntan a otras va-
riables). Figura [B.30]
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Figura B.24: Usando los “vectores” (arrays de elementos) el usuario puede iterar sobre
sus diferentes indices. En la imagen, una representacidn estd realizada iterando sobre todos
los 4tomos en un tiempo en particular, y la otra a un determinado d4tomo en su evolucién
temporal.
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Figura B.25: Los valores de salida pueden ser representados o también visualizados como
texto, lo que ayuda a que puedan ser copiados y pegados a otras aplicaciones.

UVStIString. Para manipular cadenas de caracteres. Figura [B.31]

Todas las anteriores clases se definen con la “macro” siguiente:

#define UVDataDefineType (UVNAME, UVTYPE)
{\
public:\
UVNAME( const std::string &s="") \
0
if (s.empty()) \
szName=#UVTYPE " _value”; \
else \
szName=s; \

const UVDataStruct * GetDataStruct () const)

class UVNAME \

A
UVDataStruct * pds = new UVDataStruct;)\
pds—>push_back (DataLine(szName, this , this ,UVTYPE,0,0)); \
return pds;\
a
private: \

std ::string szName; \

}

UVDataDefineType (UVDouble, Double);

UVDataDefineType(UVUnsignedInt, Unsignedlnt);

UVDataDefineType(UVLongint, Longlnt);
UVDataDefineType (UVBool, Bool);
UVDataDefineType (UVFloat, Float);
UVDataDefineType(UVStIString , StlString);
UVDataDefineType (UVVoidPointer, Pointer);
UVDataDefineType (UVChar, Char);
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Figura B.26: Vista de un objeto UVBool funcionando: su icono, nombre y el dato que
contenia.
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Figura B.27: Vista de un objeto UVDouble funcionando: su icono, nombre y el dato que
contenia.
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Figura B.28: Vista de un objeto UVLongInt funcionando: su icono, nombre y el dato que
contenia.
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Figura B.29: Vista de un objeto UVUnsignedInt funcionando: su icono, nombre y el dato
que contenia.
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Figura B.30: Vista de un objeto UVVoidPointer funcionando: su icono, nombre y direc-
cién a la que apuntaba.
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Figura B.31: Vista de un objeto UVString funcionando: su icono, nombre y cadena a la
que apuntaba.

El objetivo de esta definicion es proveer informacion que se pueda utilizar
en definiciones de arrays o vectores. Debido a la forma en que UVAS ha sido
programado, cuando el programador especifica la estructura adecuada para que
el objeto DataBrowserDlg pueda mostrar sus datos asociados y cuando dicha
estructura es un vector, se requiere definir una estructura anidada que se encargue
de informar sobre la forma que adoptan los elementos del vector. En el caso de
que dichos elementos no sean otros objetos o estructuras complejas y se traten
de simples datos normales, la informacién ya esta lista y construida a través de
los anteriormente definidos UVDouble, UVBool, etc.

El “data browser” acepta otros tipos genéricos de datos (UVClass, ﬁgura,

y punteros a UVObjects (figura [B.32)), pero estos objetos fueron implementados
independientemente, sin usar la anterior macro.

Senales de error

La clase UVData define tres tipos de senales de error (que son lanzadas como
excepciones):

class TypeMismatch {};
class SizeMismatch {};
class IndexMismatch

public:
IndexMismatch(int s, int n) { srs = s; newSrs = n; }
int srs;
int newSrs;

}
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Figura B.32: Vista del acceso a un UVObject funcionando: su icono, nombre y datos a
los que se accede.
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Figura B.33: Vista del acceso a una UVClass funcionando: su icono, nombre y datos a
los que se accede.
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TypeMismatch, que se utiliza cuando algtin algoritmo recibe un tipo de Data-
Source que es de un tipo de dato diferente al que esperaba.

SizeMismatch, es utilizada cuando, al asignar datos a un grafico para ser di-
bujados, el nimero de datos en el eje = es diferente del que hay en y.

IndexMismatch, usada si se intenta agrupar datos con diferentes indices. Por
ejemplo si en una misma grafica pretendiéramos dibujar las x en un tiempo
t; con las y de un tiempo t,.

Gestionando las graficas

> B.7.1

Introduccién

UVAS representa los siguientes tipos de graficas:

» Graficas en dos dimensiones, figura [B.30] Presentan ejes = e y, ejes que
pueden ser escalados de forma independiente. A su vez el usuario puede
representar distintos tipos de puntos, o bien unir los puntos entre si con
lineas. Las representaciones 2D estan especialmente indicadas para dibujar,
por ejemplo, concentraciones frente al tiempo o la profundidad, pero en
principio UVAS es capaz de dibujar cualquier dato en los ejes = e .

» Gréficas en tres dimensiones, figura [B.37] Presentan tres ejes, que el usua-
rio puede rotar y desplazar con los botones izquierdo y derecho del raton,
respectivamente. Generalmente este modo de representaciéon es usado pa-
ra mostrar imégenes de configuraciéon atomistica (posiciones de dtomos),
aunque nuevamente, se puede representar cualquier dato que tenga tres
dimensiones.

El color de los puntos o lineas representadas se puede escoger de una lista
(color fijo), o bien se puede hacer depender de un campo extra de los datos
representados (con lo que se anadiria una “dimensién” mas a la representacion).
Para ello se asocia el dato en cuestion al campo de color y se deja al “data browser”
gestionar todo. Utilizando esta técnica es posible generar mapas bidimensionales
de color, como el de la figura [B.34

Ademds UVAS define ciertos atajos para la visualizacion de configuraciones
atomisticas, que permite representar este tipo de datos con un sélo click de ratén
y anadir datos extra que son mostrados como pequenas etiquetas cuando el ratén
se posa sobre los puntos representados.
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Figura B.34: Un mapa de color es un gréfico en dos dimensiones, donde el color asignado
a cada celda es otra variable. De esta manera los mapas de colores ofrecen la posibilidad
de representar informacién tridimensional en una representacién bidimensional pura.

La politica de implementacién de los gréificos se muestra en la figura [B.35]
Se han creado dos grandes bloques para graficos de 3 y 2 dimensiones. Ambos
tienen una interfaz, que depende del sistema operativo usado, que se encarga
de las ventanas, el ratén y los ments, junto con un cédigo estandar C++, y
los algoritmos necesarios que son anadidos al interfaz por derivacién. De esta
manera, las clases que no dependen de la interfaz grafica, son derivadas de la
misma clase UVGraph. Por 1ltimo, esta clase UVGraph esta derivada (a la vez que
contiene otras) de UVDrawRgn, que es basicamente una clase para gestionar un
area rectangular en la que se pueda dibujar, y que permita ser redimensionada y
seleccionada con el ratén.

Graficos en dos dimensiones: UVGraph2D

UVGraph2D implementa todos los algoritmos y datos que se necesitan para
mostrar informacién en una gréfica bidimensional (ver figura [B.36]). Sus compe-
tencias fundamentales son:

= Definir las acciones a seguir cuando las graficas sean seleccionadas, movidas
o deban ser actualizadas.

» Implementar coémo se leerd y cargara el objeto desde el disco.

= Dar informacion, a quien lo pudiera solicitar, sobre el titulo y los ejes.
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Figura B.35: Estructura interna del UVAS para gestionar las gréficas.
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Estas competencias estan definidas en el siguiente fichero de cabecera:

class UVGraph2D : public UVGraph

public:

UVGraph2D ();

virtual “UVGraph2D();

virtual bool OnDblIClick(const GDCoordPair &);

virtual GDRect GetArea () const;

virtual bool GrResize(const GDRect &rTotalSize , const UVGenericDrawer *pG);

bool OnDraw(const UVGenericDrawer xpGraph);

void SaveTo(std::ostream &os) const;

void LoadFrom(std::istream &);

virtual std::string ToFile(const std::string &szEle, const std::string
&fileName , FILEFORMAT fileFormat) const;

UVAxis % getXAxis () const { return pxAxis; }

UVAxis x getYAxis() const { return pyAxis; }

std::string GetGraphTitle () const { return pTitle—>GetTitle(); }

protected:

UVAxis * pxAXis;

UVAxis * pyAxis;

UVTitle « pTitle;
UVLegend * plegend;
double minLogValue;
unsigned int leftMargin;

Graficas en tres dimensiones: UVGraph3D

UVGraph3D implementa todos los datos y algoritmos necesarios para generar

graficas y representaciones en tres dimensiones. La figura muestra un ejemplo
de este tipo de representacion. Las competencias principales de UVGraph3D son:

= Definir qué sucede cuando las gréaficas sean seleccionadas, movidas o actua-
lizadas.

= Implementar el modo en que van a ser cargadas y grabadas a un fichero.
= Suministrar informacién sobre el estado y datos de la grafica.

Las anteriores operaciones se declaran en el fichero de cabecera de la clase

UVGraph3D como:
class UVGraph3D : public UVGraph

public:

UVGraph3D ();

virtual “UVGraph3D();

virtual bool OnDbIClick(const GDCoordPair &);

bool OnDraw(const UVGenericDrawer xpGraph);

virtual void UpdateMessage() = 0;

virtual bool GrResize(const GDRect &r, const UVGenericDrawer *p);
void SaveTo(std::ostream &os) const;

void LoadFrom(std::istream &);

std::string GetGraphTitle () const;

void Millerlndex (int, int, int);
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Figura B.36: Grafica bi-dimensional donde se muestran los ejes z, y, el titulo y la leyenda.

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



390

Arquitectura del proyecto UVAS

B 3D Graph now!

Angle

11567

023333

0z
0.1ee5e?

(31.82 71.19)

- Ao E;.

3D Atomistic View

Tooltip (informacion
del atomo)
o ::ﬂ' s i

T S
23,0331

W 90125484

Z. 1084813

d Particle type: As

R Ccfect type: PointD

Leyenda

Figura B.37: Grafica tridimensional donde se puede ver el titulo, los ejes z, y y z (en la
esquina superior derecha) y la leyenda con los datos representados.
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GDRect GetArea () const;
void OnAutoscale ();

virtual std::string UVGraph3D:: ToFile(const std::string &szEle,

const std::string &fileName , FILEFORMAT fileFormat) const;
protected :

void setScale(bool bSearchMaxMin);

UVTitle x= pTitle;

UVLegend * plegend;

double phi, theta;

scale myScale;

b

Las graficas tridimensionales del UVAS no pueden escalar los ejes z, y v z de
manera independiente, para evitar deformaciones en las imagenes representadas.
El dibujo es escalado de manera uniforme a través de una opcién de ampliacion
y reduccién (zoom), que es manejada internamente por la estructura scale:

struct scale

{
double maxx, maxy, maxz;
double minx, miny, minz;
double diag;
double scaleFactor;
int centerX , centerY;
bool InRect(const GDCoordPair &p) const { return gdRegion.InRect(p); }
void SaveTo(std::ostream &os) const;
void LoadFrom(std::istream &is);
GDRect gdRegion;

Clase comun para las graficas en 2 y 3 dimensiones: UVGraph

UVGraph es, utilizando la nomenclatura del C++, una clase virtual pura (o
abstracta). Esto viene a significar que no se pueden crear objetos que utilicen di-
cha clase aisladamente, y que se requiere que otra clase sea derivada de UVGraph
para definir completamente algunas funciones que estan declaradas, pero no im-
plementadas, en UVGraph. De esta manera UVGraph es una declaracion de in-
tenciones de como un gréafico en 2 o 3 dimensiones debe comportarse, y sobre
qué funciones debe tener.

Ademds de esta estructura general, UVGraph funciona como un contenedor
para el conjunto de regiones dibujables (UVDrawRgn) que una gréfica requiere.
Estas regiones pueden ser ejes, el titulo, la leyenda o el area de dibujo propiamente
dicha.

El fichero de cabecera de esta clase UVGraph es el siguiente:

class UVGraph : public UVDrawRgn
{
public:
UVGraph ();
virtual “UVGraph ();
enum FILEFORMAT { XYZ, PS, EPS, PNG, FIG, GIF, RAW, POV };
//Defining pure virtual base functions.
virtual bool OnDraw(const UVGenericDrawer x);
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virtual bool GrResize(const GDRect &, const UVGenericDrawer x*);

virtual bool OnDblIClick(const GDCoordPair &);

virtual void UpdateMessage() = 0;

virtual std::string GetGraphTitle () const = 0;

virtual void OnAutoscale() = 0;

virtual void SaveTo(std::ostream &) const;

virtual void setWindowTitle(const std::string &) = 0;

void LoadFrom(std::istream &);

bool isScaled () const { return bScaled; }

virtual std::string ToFile(const std::string &, const std::string &,
FILEFORMAT) const = 0;

std :: vector<UVSeries *> stlSeries ;

void getDrawArea(ExtVector &init , ExtVector &end) const;

unsigned int serieSelected;

protected :

std :: vector<UVDrawRgn *> stIDrawRgns;

bool bScaled;

unsigned int uiBackgroundColor;

T

Muchas de las anteriores funciones se encuentran repetidas en las clases de
UVGraph2D y UVGraph3D (que también son mas completas, pero menos genéricas),
debido a que esas clases mas concretas son derivadas de ésta mucho mas general.

Gestionando un area de dibujo rectangular: UVDrawRgn

La idea con la que se construye UVDrawRgn es la de implementar los datos y
algoritmos que se necesitan para hacerse cargo de un area rectangular en la que
se pueda dibujar algo, de esta manera:

Datos Basicamente el rectangulo del area contenida.

Algoritmos Los algoritmos necesarios para redibujar el contenido (actualiza-
cién), cuando se cambie el tamano del area y al seleccionar el drea con
doble “click”.

Asi pues las anteriores ideas se implementan bastante directamente, como
puede verse en el siguiente fichero de cabecera:

class UVDrawRgn

{

public:
UVDrawRgn () {};
virtual “UVDrawRgn() {};
//Redrawing the display
virtual bool OnDraw(const UVGenericDrawer %) = 0;
//Recomputing the Area
virtual bool GrResize(const GDRect &,const UVGenericDrawer %) = 0;
//Showing the correct dialog.
virtual bool OnDblIClick(const GDCoordPair &) = 0;
virtual GDRect GetArea() const { return Area; }
virtual void SaveTo(std::ostream &os) const;
void LoadFrom(std::istream &is);

protected:
GDRect Area;

Jii
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Figura B.38: Captura de pantalla de UVAxisX y su cuadro de didlogo asociado.

0

UVDrawRgn es una clase tan genérica que, ademas de UVGraph, las siguientes
clases también son derivadas de ella:

UVAxisX. Gestiona el eje x en graficas bi-dimensionales. Figura [B.38|
UVAXxisY. Gestiona el eje y en graficas bi-dimensionales. Figura [B.39
UVTitle. Dibuja y gestiona el titulo de las diferentes graficas. Figure [B.40]

UVLegend. Controla y muestra la leyenda con los datos dibujados. Figure[B.41]

Un sistema de dibujo genérico: GenericDrawer

(D B.7.6

Dividir el codigo en dos partes, de las cuales una se encargue de los boto-
nes, ventanas, menus, ratén, etc... y la otra implementa las rutinas y algoritmos
necesarios es muy ventajoso a la hora de organizar y, posteriormente, portar el
programa a otras plataformas, pero por otra parte presenta el problema de como
se puede lograr que estas rutinas genéricas puedan tener acceso a la pantalla para
dibujar algo de una manera estandar y que no dependa del entorno gréfico (Win-
dows, X-Window...) usado. Esto es: las rutinas requieren dibujar lineas, puntos y
otros tipos de objetos pero, como estas acciones suelen requerir el uso de funciones
implementadas en la parte dependiente del entorno grafico, nos encontrariamos
en un callején sin salida.
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Figura B.41: Captura de pantalla de UVLegend y su cuadro de didlogo asociado.

El anterior problema se ha resuelto en UVAS usando una clase de dibujo genéri-
co GenericDrawer. Esta clase es una clase virtual pura abstracta que define ope-
raciones graficas estandar como dibujar puntos, lineas, cuadrados, de una forma
genérica, pero que no implementa ninguna de estas operaciones en absoluto. La
implementacion corre a cargo de otras clases, derivadas de ésta, que hacen un uso
exhaustivo y por tanto, dependen, del entorno grafico concreto utilizado, como
por ejemplo las clases CUVWinDrawer o GtkDrawer. De esta manera cuando se
crea un objeto tipo, por ejemplo, UVGraph2DWin, éste crea un CUVWinDrawer, y
le pasa la parte genérica, GenericDrawer de éste a su parte genérica, UVGraph2D.
La parte genérica opera con este gestor genérico de graficos llamando a sus fun-
ciones que, gracias a las habilidades del lenguaje C++-, terminan llamando a las
funciones de CUVWinDrawer el cual, por fin, dibuja los circulos, texto o lineas
requeridos.

Con estas ideas en mente, se ha creado el siguiente fichero de cabecera para
GenericDrawer:

class UVGenericDrawer

public:
UVGenericDrawer ();
virtual “UVGenericDrawer ();

//Give x,y begin and end

virtual void Line(const GDRect&) const= 0;

virtual void Line(const GDCoordPair&,const GDCoordPair&) const= 0;
//Certain shapes

virtual void Cross(const GDCoordPair&, unsigned int) const= 0;
virtual void Plus(const GDCoordPair&, unsigned int) const= 0;
virtual void Circle(const GDCoordPair&, unsigned int) const= 0;
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virtual void CircleColor(const GDCoordPair &cp,

unsigned int uiSize , unsigned int color) const = 0;
virtual void RectangleColor(const GDRect &r, unsigned int color) const = 0;
//Give x,y, text and angle
virtual void Text(const GDCoordPair&,const std::string &,

double textDegrees= 0, unsigned int textSize= 0) const= 0;
//Give text and angle, return text size.
virtual GDCoordPair TextExtent(const std::string &, double =0,

unsigned int=0) const= O0;

// Color
virtual void SetColor(int color =—1) const;
virtual void SetTextColor(int color =—1) const =0;
unsigned int GetColor() const;

protected :

mutable unsigned int uiColor;

}s

que, a su vez, utiliza unas estructuras genéricas GDRect y GDCoordPair para
gestionar rectangulos:

struct GDRect
{
GDRect(int 1=0,int t=0, int r=0, int b=0);
int top;
int bottom;
int left;
int right;
bool InRect(const GDCoordPair &) const;
void cutPoint(GDCoordPair &p) const;

I

y pares de puntos:

struct GDCoordPair
GDCoordPair(int x=0, int y=0);
int cx;

int cy;

1

El dibujo y representacion de los datos generados por los simuladores necesita
de un usuario que, de manera interactiva, utilice los recursos del programa para
seleccionar el grafico que debe ser representado en la forma deseada. Esto es real-
mente 1til a la hora de analizar los datos, pero puede dificultar sobremanera el
método de obtencion automatica de éstos, que se necesitaria para la creacién de
un conjunto de listas de chequeo del programa u otro tipo de procesos automati-
cos.Por ello UVAS incorpora un modo de extraer los datos como texto cuando la
simulaciéon ha llegado a su fin. Asi, el usuario llama a un programa UVAS en modo
“texto” aportandole todos los datos necesarios, y al final del proceso obtiene una
serie de ficheros con los resultados, sin més intervencién por su parte.
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Los datos que se pueden obtener son representados internamente como UVSe-
ries, que a su vez son seleccionadas de todos los posibles datos mostrados por el
selector de series (ver figura . Para proceder asi se utiliza el interfaz grafico
mostrado en la figura [B.43] El usuario obtiene las UVSeries del selector, o bien
se las pasa, y al final de la simulacién estas series (que pasan a ser gestionadas
por la clase OutputData), serdan mostradas como texto simple o bien grabadas en
una serie de ficheros de texto. El usuario también puede visualizar en cualquier
momento estos datos limitandose a usar el botén “print” del programa, como se
muestra en la figura [B.44!

La estructura interna de OutputData se muestra en la figura [B.45] Una vez
maés, se ha definido una clase interfaz que maneja el soporte gréfico (COutputData),
es decir, los botones, raton, etc... y otra parte estandar C++ que implementa to-
dos los algoritmos de datos. La parte dependiente del entorno gréafico se deriva de
la otra, facilitando asi la exportacion del programa a otras plataformas, puesto
que se aisla el codigo no exportable en la clase COutputData.

OutputData contiene todas las series que deben imprimirse, asi como las ru-
tinas que se encargaran de su impresion, y de guardar y obtener de un fichero
toda la estructura. Su fichero de cabecera es:

#if !defined (LOUTPUTDATA_H.)
#define _OUTPUTDATA_H_
#include <set>

#include <fstream>

class UVSeries;

class OutputData

{
public:
OutputData ();
virtual ~“OutputData();
virtual void LoadFrom(std::istream &);
virtual void SaveTo(std::ostream &) const;
virtual void PrintOutput(const UVSeries *xpSer = 0) const;
protected :
std :: set<UVSeries *> stlSeries;
private :
void printSeries(const UVSeries %) const;
I

#endif // !defined (LOUTPUTDATAH.)
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Figura B.42: El selector de series permite asignar y configurar los distintos datos que,

pasan a formar parte de una serie. Cada una de estas series

puede ser dibuja, o bien gestionada al final del proceso para imprimir sus datos.
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Figura B.43: Interfaz que gestiona los datos a obtener.

ignacio.martin@tel.uva.es. Universidad de Valladolid.



400

Arquitectura del proyecto UVAS
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Figura B.44: Captura de pantalla de cémo se obtiene los datos de saluda utilizando la
estructura del “OutputData”.
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