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Аннотация. Проведено математическое моделирование взаимодействия излучения ближнего инфракрасного (ИК) 
диапазона с покрытием диоксида кремния при длительности импульса  = 0,05–0,5 секунды и экспозиции  
E = 0,1–1,0 Дж/см2. Дана оценка снижения скорости плазмохимического травления (ПХТ) SiO2 покрытия за счёт  
повышения средней энергии связи в кристаллической решётке вследствие термической модификации фазового состава 
указанного покрытия. 
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Введение 
Покрытия диоксида кремния используются 

в современных технологиях микроэлектроники 
при изготовлении кристаллов интегральных схем 
различного типа, например: биполярных инте-
гральных схем, «металл – оксид – проводник» и 
др. При этом, в качестве функционального слоя 
(ФС) чаще всего выступают плазмохимические 
покрытия нитрида кремния (Si3N4), а покрытия 
из диоксида кремния (SiO2), толщина которых 
составляет 50–25 нм, используются в качестве 
подслоя (ПС) на кремниевой подложке [1]. 

При последующем ПХТ указанных двух-
слойных структур принципиальную сложность 
представляет невысокая селективностью травле-
ния Si3N4 по отношению к нижележащему слою 
SiO2, используемому для предотвращения воз-
никновения дефектов в полупроводниковой 

подложке. Необходимость ПС связана с тем, что 
нитрид кремния характеризуется наличием в них 
высоких растягивающих напряжений – до 100 ГПа 
[2], обусловленных процессами формирования 
пленки. Несмотря на небольшое различие в зна-
чении коэффициента линейного термического 
расширения Si3N4 и кремния (3,410–6 К–1 для 
Si3N4 [3] и 3,7210–6 К–1 для Si [4]), использование 
высоких температур при изготовлении полупро-
водниковых приборов и отсутствие полиморф-
ных превращений Si3N4 приводит к возникнове-
нию высоких механических напряжений на гра-
нице раздела Si – Si3N4. Границы элементов то-
пологического рисунка характеризуются скачко-
образным изменением значения и знака механи-
ческих напряжений, что приводит к образованию 
на этих границах дислокаций в кремнии. Диоксид 
кремния характеризуется большим количеством 
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полиморфных превращений в широком интерва-
ле температур и играет роль демпфера, благода-
ря чему возникающие в структуре механические 
напряжения релаксируют и дефекты в подложке 
не образуются [5]. 

Таким образом, основной задачей в пред-
ставленном техпроцессе является повышение 
селективности травления нитрида кремния, по-
лученного химическим осаждением из парогазо-
вой фазы, по отношению к термическому диок-
сиду кремния.  

Поставленная задача решается тем, что в 
известном способе формирования микротополо-
гии, описанном в [6], после формирования плен-
ки нитрида кремния химическим осаждением из 
парогазовой фазы проводят обработку получен-
ной пленки 1  5 импульсами ближнего инфра-
красного излучения   0,82,0 мкм, длительно-
стью от  = 0,05–0,5 с при плотности энергии 
(экспозиции) E = 0,1–1,0 Дж/см2.  

Введение дополнительной операции ИК об-
лучения формируемой структуры в соответствии 
с указанными параметрами обеспечивает нагрев 
поверхностной области на глубину, соизмери-
мую с длиной волны используемого ИК излуче-
ния, до температур порядка 7001800о С. Это 
приводит к релаксации механических напряже-
ний и полиморфным превращениям в структуре 
поднитридного диоксида кремния с повышением 
энергии химической связи. 

 
1 Термодинамика фазовых переходов в 

покрытии SiO2 
Диоксид кремния SiO2 является однокомпо-

нентной системой со сложным полиморфизмом. 
В природе встречается одиннадцать кристалли-
ческих полиморфных модификаций и две стек-
лообразные формы кварца. Три главные поли-
морфные модификации диоксида кремния (мо-
дификации первого порядка) кварц, тридимит и 
кристобалит существенно различаются между 
собой по структуре и физико-химическими свой-
ствам и, к тому же имеют низко- и высокотемпе-
ратурные модификации. 

Температурные границы фазовых переходов 
диоксида кремния впервые были установлены 
К.Н. Феннером (см. рисунок 1) [7]–[9]. Известно, 
что относительная скорость фазовых превраще-
ний для различных модификаций диоксида 
кремния может существенно меняться. Фазовые 
переходы между главными модификациями 
кварца (α-кварц ↔ α-тридимит, α-тридимит ↔  
α-кристобалит), связанные с глубокой пере-
стройкой кристаллической решетки, протекают 
очень медленно. Превращения между модифика-
циями второго порядка (α-кварц ↔ β-кварц,  
α-тридимит ↔ β-тридимит ↔ γ-тридимит), про-
текают с большими скоростями [10]. 

Скорость травления диоксида кремния во 
фторсодержащей плазме зависит от энергии 

связи Si  O, которая, в свою очередь, зависит от 
кристаллографической структуры SiO2, т. е. его 
полиморфной модификации.  
 

 
 

Рисунок 1.1 – Диаграмма Феннера состояния 
диоксида кремния [7], [9] 

 
Наличие высоких растягивающих напряже-

ний в ФС нитрида кремния компенсируется вы-
сокими сжимающими напряжениями в ПС диок-
сида. В результате такой суперпозиции, обычно 
наблюдаемые полиморфные модификадии диок-
сида, такие как кристобалит и тридимит, пре-
вращаются в наиболее плотный стишовит. Для 
образования стишовита требуются высокие тем-
пературы и давления порядка 1618 ГПа, что 
существенно меньше фактической величины ме-
ханических напряжений в пленке нитрида крем-
ния. Кристобалит и тридимит также присутству-
ют в ПС SiO2, однако они располагаются пре-
имущественно вблизи границы с кремнием и 
составляют лишь небольшую часть (до 3%) объ-
ема ПС. Некоторую долю объема занимает также 
высокобарическая модификация коэсит, кото-
рый, однако, по плотности ближе к тридимиту, 
нежели к стишовиту. Стишовит вследствие 
большей плотности по сравнению с другими по-
лиморфными модификациями диоксида более 
устойчив к воздействию плавиковой кислоты, 
однако в то же время он характеризуется заметно 
меньшей энергией связи Si  O, что делает его 
менее устойчивым к воздействию фторсодержа-
щей плазмы в процессе ПХТ. Так, молярная эн-
тальпия H0 химической связи Si  O в ряду кри-
стобалит  тридимит  коэсит  стишовит при-
нимает следующие значения: 908,0  905,2  
905,9  861,5 кДж/моль [11]. В то же время вели-
чина энтальпии (энергии связи) H0 Si3N4 со-
ставляет 787,8 кДж/моль [3]. Т. е. энергия связи 
Si  O в стишовите является промежуточной ве-
личиной между энергией связи Si  O в триди-
мите и энергией связи Si  N в нитриде. А по-
скольку приграничная с нитридом область диок-
сида кремния представлена в основном стишови-
том, то очевидным направлением повышения 
селективности травления нитрида кремния по 
отношению к его диоксиду является обеспечение 
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условий для полиморфного превращения стишо-
вита в другие модификации с большей энергией 
связи. 

 
2 Обоснование технологических режимов 

и разработка модели 
Исходный монокристаллический кремний 

является прозрачным в ИК диапазоне. Термооб-
работанный кремний содержит большое количе-
ство точечных дефектов, являющихся центрами 
поглощения. Поэтому кремниевые пластины, на 
которых сформированы топологические элемен-
ты с использованием термообработки, практиче-
ски непрозрачны. Энергия ИК излучения форми-
рует тепловой источник на поверхности. При 
использовании излучения большей длины волны 
кремниевая подложка соответственно прогрева-
ется на бόльшую глубину. В этом случае для 
достижения сравнимого положительного эффек-
та требуется пропорциональное увеличение 
мощности излучателей, что экономически неце-
лесообразно [5], [6]. 

Источники ближнего ИК излучения широко 
распространены и используются в технологиях 
микроэлектроники. К ним, в частности, относят-
ся галогенные кварцевые лампы, дающие макси-
мум излучения на длине волны порядка 1,1 мкм. 
Невысокая глубина поглощающей области при-
водит к концентрации поглощенной энергии в 
активной области полупроводниковой структу-
ры, не затрагивая объем кремниевой пластины. 
Однако в связи с высокой теплопроводностью 
кремния эта поглощенная энергия довольно бы-
стро распределяется по всему объему, приводя к 
быстрому охлаждению поверхностного слоя. 
Поэтому импульс ИК излучения должен быть 
достаточно мощным для достижения требуемого 
эффекта в активной области и достаточно корот-
ким, чтобы предотвратить нагрев всего объема 
пластины. Только в этом случае достигается эф-
фект релаксации напряжений с соответствую-
щими структурно-фазовыми изменениями и эф-
фект «закалки» генерируемых и высвобождае-
мых точечных дефектов, стабилизирующих дос-
тигнутое состояние. 

Оценку необходимых режимов ИК предоб-
работки можно осуществить методами матема-
тического моделирования. Для этого решается 
нестационарная нелинейная задача теплопровод-
ности в трехслойной системе «Si3N4 – SiO2 – Si», 
которая представлена системой дифференциаль-
ных уравнений: 

1 1
1 1 1 1 1( ) ( ) ( ) ;

T T
c T T T

x x

         
         (2.1) 

2 2
2 2 2 2 2( ) ( ) ( ) ;

T T
c T T T

x x

         
        (2.2) 
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T T
c T T T

x x

         
        (2.3) 

В формулах: индекс «1» – для Si3N4, «2» – для 
SiO2, «3» – кремниевая подложка; с,  и  – теп-
лоёмкость, плотность и теплопроводность мате-
риалов, зависящие от температуры T. Теплооб-
мен по механизму теплопроводности происходит 
вдоль координаты x вглубь трёхслойной систе-
мы, как это показано на рисунке 2.1. 
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Рисунок 2.1 – Схема математической модели 
воздействия ИК излучения на трёхслойную сис-

тему «Si3N4 – SiO2 – Si» 
 

При этом на границах раздела фаз «0» и 
«L3» реализованы граничные условия II и I рода: 

0 :x   1
1 1( ) ;

T
T q

x


 


              (2.4) 

3 :x L  3 3 0( ) ,T L T                 (2.5) 

где L3 – координата граница раздела «Si – низкий 
вакуум», на рисунке 2.1 не обозначена, т. к. 
кремниевую подложку можно считать полубес-
конечной; q = E /  – плотность мощности тепло-
вого источника, на поверхности нитрида кремния 
ИК излучением. Уравнение (2.5) отвечает усло-
вию теплоизоляции нижней границы системы. 

На границах раздела фаз «Si3N4 – SiO2» 
(x = L1) и «SiO2 – Si» (x = L2) реализованы гра-
ничные условия IV рода, отвечающие требова-
нию неразрывности теплового потока и равенст-
ву температур по обе стороны указанной границы: 

1 :x L  2 1
2 2 1 1( ) ( ) ,

T T
T T

x x

 
  

 
 

1 1 2 1( ) ( ),T L T L                     (2.6) 

2 :x L  32
2 2 3 3( ) ( ) ,

TT
T T

x x


  

 
 

2 3 3 2( ) ( ).T L T L                    (2.7) 

 
3 Анализ результатов моделирования 
Представленную систему дифференциаль-

ных уравнений (2.1)–(2.3) с граничными усло-
виями (2.4)–(2.7) можно аппроксимировать ко-
нечно-разносной схемой, выполненной с первым 
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порядком точности по времени t и вторым по 
координатам x. При этом была выбрана неявная 
разностная схема, поскольку она является наибо-
лее устойчивой при уменьшении разностного 
шага по времени [12].  

Учёт зависимостей теплофизических пара-
метров тонких слоёв нитрида и диоксида крем-
ния от термодинамической температуры реали-
зован в линейном приближении с учётом резуль-
татов полученных в [13] и [14]. А именно:  

_Si3N4 = 7,9 + 0,0148T Вт/(мК),  
_Si3N4 = 1534 + 0,218T кг/м3,  
_SiO2 = 1,087 + 0,0003T Вт/(мК),  
_ SiO2 = 1935 + 0,15T кг/м3.  
В среде Mathсad были разработаны файлы-

сценарии для динамического моделирования 
температурного поля в представленной трёх-
слойной системе (рисунок 2.1). Это позволяет 
получать данные о термодинамической темпера-
туре в произвольной точке системы, а значит, в 
частности, указывать вероятность фазового пе-
рехода в диоксиде кремния. Таким образом про-
гнозировать скорости его последующего травле-
ния во фторсодержащей плазме. В представлен-
ной модели можно варьировать следующие ос-
новные параметры: плотность энергии в импуль-
се E, длительность  и количество импульсов ИК 
излучения, толщину каждого из слоёв. 

На рисунке 3.1 представлено расчётное рас-
пределение температуры по глубине слоёв нит-
рида и диоксида кремния для различных дли-
тельностей экспозиции .  
 

 
 

Рисунок 3.1 – Распределение температуры по 
глубине слоёв Si3N4 и SiO2 для плотности 

энергии 
 

Как видно из рисунка 3.1 изменение темпе-
ратуры T по толщине слоя SiO2 составляет по-
рядка 45–50 K, в отличие от слоя Si3N4 где изме-
нение температуры незначительно (не превыша-
ет 9%). Это говорит о том, что воздействие ИК 
излучения на ПС более эффективно, чем на ФС, 
а, значит, способно инициировать фазовые пре-
вращения именно в SiO2, существенно не влияя 
на свойства ФС. 

На рисунке 3.2 представлена зависимость 
двухслойной системы ФС и ПС от плотности 

энергии в импульсе E при фиксированной дли-
тельности импульса  = 0,5 с. 

 

 
 

Рисунок 3.2 – Распределение температуры по 
глубине слоёв Si3N4 и SiO2 для длительности 
импульса  = 0,5 с и плотностей энергии 
в импульсе E в диапазоне 0,1–1,0 Дж/см2 

 
Анализируя результаты моделирования, 

представленные, например, на рисунках 3.1 и 3.2 
можно утверждать, что вариация таких парамет-
ров ИК излучения как плотность энергии в им-
пульсе E и длительность импульса  позволяет 
эффективно влиять на фазовые переходы в ПС 
SiO2. В частности показано, что для достижения 
в ПС температур порядка 1500 К, характерных 
для фазового перехода стишовита в кристобалит, 
необходимы плотности энергии E = 0,80–
0,85 Дж/см2 при длительности импульса излуче-
ния  = 0,25–0,20 с. 

 
Заключение 
Представленная в работе математическая 

модель температурного поля, сформированного 
под действием ИК излучения, позволяет устано-
вить необходимые значения технологических 
параметров, таких как плотность энергии в им-
пульсе E и длительность импульса  для форми-
рования заданного фазового состава в подслое 
SiO2 и последующей оптимизации процессов 
плазмохимического травления в технологиях 
микроэлектроники. 
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