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Introduccion

Uno de los procesos de la Tecnologia Microelectronica (fabricacién de Circuitos Integra-
dos) cuya finalidad principal es la impurificacién precisa del material, es la implantacién
ionica, sin que esta sea su unica utilidad.

La implantacién iénica consiste en la proyeccién contra el material (blanco) de un
haz de iones (proyectiles) acelerados con suficiente energia para penetrar mas alld de las
capas superficiales. El sistema que realiza esta operacién es el implantador i6nico. Es
obvio, dadas las dimensiones actuales de los dispositivos y otros elementos electronicos
que forman los circuitos integrados, que el control de la distribucion de los iones que han
penetrado en el material (perfiles de implantacién) es imprescindible. Cémo conocer estos
perfiles es uno de los temas de méaximo interés en nuestros dias. Como en tantos otros
casos, puede accederse al resultado a través del andlisis experimental de los perfiles de
implantacién (caracterizacién) o mediante modelos matematicos de naturaleza predictiva
que, actualmente, pasan forzosamente por el ordenador (simulacién).

Las metodologias usadas en el cdlculo de perfiles por ordenador son varias: Principal-
mente Dinamica Molecular y Aproximacién de Colisiones Binarias. La primera es de gran
exactitud, pero imposible de aplicar a sistemas con un gran nimero de particulas y con las
energias de implantacion actuales por el tiempo de célculo requerido. La Aproximacion
de Colisiones Binarias (BCA) no es tan exacta, pero la modelizacién de la trayectoria
del ion en el material mediante sucesivas colisiones del mismo con un nimero muy redu-
cido de atomos del blanco no es tan costosa en tiempo de calculo y sus resultados son
adecuadamente ttiles a tecnélogos y disenadores.

A este tipo de simulacién, a su entendimiento y su mejora, hemos dedicado nuestro
trabajo. Nuestras aportaciones han sido basicamente en los siguientes temas, que también
han servido para marcar nuestros objetivos, a la vez que para estructurar esta memoria:

Por un lado hemos realizado un estudio sistematico de la situacion actual de la simu-
lacién de la implantacion idnica. Nuestra motivacion y la valoracion de su estado ha sido

incluida en el Capitulo 1.



En el Capitulo 2 desgranamos las ideas bésicas acerca de lo que es el proceso de
la implantacion ionica, cual es la problematica que lo rodea y cuales son algunas de
las técnicas de medida empleadas para conocer lo que realmente se obtiene. Tambien
estudiaremos algunas de las aplicaciones tipicas de este proceso tecnoldgico.

Dado que nuestro problema es simular la implantacién iénica repasaremos, en el
Capitulo 3, las técnicas de simulaciéon empleadas hasta la fecha, asi como otros algo-
ritmos que mejoran el ruido estadistico en alguna de estas técnicas.

En cuarto lugar hemos considerado el aspecto computacional del problema. Se ha
desarrollado un nuevo programa escrito en C++ en el que se ha tratado de optimizar
su estructura y operacién en relacion con el problema concreto a simular, que ha sido
el acanalamiento de los iones en el material y la influencia que sobre él tienen tanto
la estructura del sélido (distribuciones de carga, modelos de potenciales de interaccién)
como las caracteristicas del proyectil. Una de las aportaciones més interesantes ha sido
la introduccién de un algoritmo de mejora estadistica de los resultados. Con ello se han
conseguido simular perfiles de implantaciéon con un muy reducido tiempo de célculo. El
Capitulo 4, contempla, pues, el funcionamiento y la optimizacion del programa de célculo.

Con nuestro programa adecuadamente operativo hemos contemplado los diversos as-
pectos fisicos de la interaccién del ion con los atomos del material y que son

a) Las interacciones nucleares, tanto binarias como simultédneas, que vendran afectadas
por el potencial interatémico.

b) Frenado inelastico al interaccionar proyectil y blanco con las cargas electrénicas
respectivas.

Esto constituye el nicleo del Capitulo 5 en el que describiremos los modelos més
adecuados para la implantacién en general.

Y finalmente, en el Capitulo 6 analizaremos la aplicacion de nuestro programa a la
implantacién en silicio, estableciendo su valor predictivo en comparacién con resultados
experimentales y sus limites de aplicabilidad para los diferentes iones y sus diferentes

energias.

El autor
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Capitulo 1

Motivacion

En esta vida caduca
el que no trabaja no manduca
~ Refran ~

1.1 Introduccion

El desarrollo de la tecnologia microelectrénica a lo largo de los ultimos 30 anos ha sido
posible gracias al esfuerzo realizado en la investigacién basica de los procesos tecnologicos
que forman parte de ella. Sin embargo, esta investigacion bésica tiene un coste muy
elevado dado que requiere de sistemas de investigacion muy especializados. En un intento,
de abaratar costes y de entender qué ocurre dentro del semiconductor, se ha desarrollado
a lo largo de estos anos, la simulaciéon de los procesos tecnoldgicos y de los efectos fisicos
que conllevan.

Cuando se desarrolla un simulador, se intenta solucionar un problema dado, para
poder disenar y fabricar dispositivos mas rapidos, mas pequenos y con menos problemas.
Por ello, las soluciones que se aportan pueden carecer de un sentido fisico estricto del
problema planteado, empleandose un modelo fenomenoldgico que tenga un conjunto de
parametros ajustables, que permita obtener las soluciones para cada tipo de problema.

Esta aproximacion esta justificada desde el punto de vista de la industria, dado que
esta progresa gracias a la fabricacién y venta de los dispositivos y circuitos disenados.
Si bien es cierto, que el espiritu de los que investigan y modelan estos simuladores esté
orientado a conseguir explicar sin fisuras el comportamiento fisico que quieren simular.

En el International Technology Roadmap for Semiconductors (ITRS) de la Semicon-
ductor Industry Association en las ediciones de 1997 y 1999 se comenta que para
alcanzar las metas establecidas en el mundo de los semiconductores en los proximos anos

es preciso investigar a fondo lo que ocurre llegando a nivel atémico y es necesario des-
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18 Introduccion

arrollar herramientas manteniendo un compromiso entre velocidad y precision:

Continuum physics models are no longer sufficient below 100 nm. Tools
are needed for the physical and chemical processes at an atomic level. These
tools will require much more computational resources as well as advaced skills
in basic sciences. A hierarchy of tools is needed that is self-consistent and
allows the tradeoff of speed versus accuracy.

ITRS 1997

.. Precise modeling of the various phenomena observed in processes at the
electron level must be established. In contrast to conventional models, wich
assume the physical continuity of materials, alternative solutions at nodes
bellow 100 nm may include the adoption of discrete modeling procedures: for
example, the Monte Carlo methods, in wich atoms and electrons are treated
as particles, or the quantum dynamic calculation methods, wich are based on
solving Schroedinger’s equation.

.. Atomistic process modeling will be needed at the far end of the Roadmap.
Regardless of the particular technology direction, it is assumed that the ability

to manipulate and control materials to atomic layer tolerances will be required.

ITRS 1999

La motivacién, por tanto, que nos ha llevado a la investigacién y desarrollo de un
simulador del proceso tecnoldgico microelectrénico denominado implantacion idnica, es
conseguir un modelo fisico atomistico con el menor nimero de parametros ajustables que
sea capaz de reproducir y predecir el comportamiento del proceso bajo diferentes condi-
ciones, sin olvidar que nuestro simulador debe responder con la solucién del problema en
un tiempo razonablemente corto.

Existen varias formas de abordar la modelizacion de la implantacién ionica como
veremos mas adelante. Sin embargo, una descripcion muy detallada de lo que ocurre
teniendo en cuenta todos los detalles es computacionalmente muy costosa y en algunos
casos simplemente es inabordable. Hemos intentado llegar a un compromiso entre la
velocidad de resolucion y la exactitud de los resultados obtenidos, manteniendo siempre
el compromiso de llegar a un modelo fisico razonable y con el menor niimero de parametros
ajustables.

Actualmente, en el &mbito de la microelectrénica existen varios simuladores del proce-
so tecnologico que nos ocupa, que dan con bastante precisiéon la solucién a los problemas

planteados, sin embargo, y como hemos comentado anteriormente, emplean un conjunto
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muy amplio de parametros para hacer encajar los resultados simulados con los resultados
experimentales. A modo de ejemplo, un fragmento literal de uno de los articulos de la
bibliografia [81] publicado este mismo afio hablando de su simulador CRYSTAL-TRIM

en el punto de conclusiones:

A minimum number of empirical parameters is used: Depending on the ion
species two to four parameters are required to apply the semi - phenome-
nological model for the electronic energy loss. Their values are obtained from
depth profiles of low dose implantations at different directions of incidence.
For each ion type two parameters are necessary to employ the phenomeno-
logical model for the enhanced dechanneling due to ion-beam-induced damage.
Their values are determined from experimental data on the dose dependence of
the shape of depth distributions. A third set of two to five parameters has
to be used to describe accurately the implantation profiles in amorphous and
amorphized Si. It should be noted that the different parameters set mentioned

are completely independent from each other.

Parece claro, pues, que en los simuladores actuales se ajustan los modelos para poder
seguir adelante en el desarrollo de dispositivos, pero sin dar una visién fisica de la solucién.

Otros autores [45] utilizan las constantes fisicas del material, (temperatura de Deb-
ye), como parametros para ajustar sus simuladores dependiendo de las condiciones de
implantacién, para que estos reproduzcan los resultados experimentales. Estos simula-
dores no pueden pretender ser predictivos. Puesto que predicen a posteriori los perfiles
experimentales.

En algunos simuladores, como UT-MARLOWE [72, 55, 56, 54, 115, 114], se emplea
un modelo de frenado electrénico diferente dependiendo del proyectil implantado, tenien-
do cada modelo su conjunto de parametros ajustables. No obstante, hubo un intento de
uniformizar modelos en este programa [19]. En la figura 1.1 pueden verse los resultados
obtenidos para diferentes energias y canales al implantar boro. Los resultados son mucho
peores que los obtenidos por el mismo programa utilizando su conjunto de modelos feno-
menoldgicos con parametrizaciones a medida. La conclusién de este articulo [19] es que el
modelo de colisiones binarias no es capaz de dar mejores resultados, y que es necesario ir
més al detalle empleando una modelizacién de dindmica molecular [8], que es un modelo
de calculo dos 6rdenes de magnitud mas lento.

Es posible obtener soluciones mejores de forma rapida, empleando el modelo de co-
lisiones binarias, sin emplear una bateria de parametros ajustables. En este trabajo

describimos nuestros modelos y los resultados predictivos que proporciona.
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c¢) Boro (0,0) implantado en silicio {110} con 15, 35 y 80 keV.

Figura 1.1: Comparacion de resultados experimentales SIMS y resultados de perfiles si-
mulados por Cai con UT-MARLOWE empleando un tinico modelo de frenado electrénico
con un dnico pardmetro ajustable [19].
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1.2 Estado del arte

El International Technology Roadmap for Semiconductors (ITRS) de la Semiconduc-
tor Industry Association (SIA) es la referencia obligada para conocer qué es lo que la
industria de semiconductores requiere, tanto en investigacién como en desarrollo, para se-
guir reduciendo las dimensiones de los dispositivos al tiempo que se aumenta la frecuencia
de funcionamiento de los mismos. Es decir, para que el negocio de los semiconductores
siga creciendo.

En su edicion de 1997 se marcaba como punto clave para la modelizacion y simulacion
el desarrollo de modelos para la simulacion de la implantacién iénica. Dada la potencia
computacional de los ordenadores de entonces, se marcaba como fecha de introduccion
en la cadena de produccion de este tipo de herramientas basadas en simulaciones Monte
Carlo (BCA) el ano 2001. A partir de entonces, serfa abordable el problema con Dindmica
Molecular, que proporciona una modelizaciéon mas exacta, pero que era computacional-
mente inabordable en los casos practicos.

No solo se esperaba el aumento de la velocidad de los computadores para hacer fac-
tible la resolucion de estos problemas, sino que se incentivaba el estudio de técnicas de
reduccién de la varianza para minimizar el ruido en tiempos de simulacién aceptables®.

En su edicién de 1999 el ITRS en su apartado de modelizacion y simulacién, incide en
conseguir mejorar la eficiencia en el desarrollo y produccién, para lo que son necesarios
modelos tedricos que cubran todas las posibilidades, asi como mejoras en la velocidad y
precision de los mismos.

Puntos interesantes de la implantacién iénica son la modelizacién de implantaciones a
muy baja energia para hacer uniones muy estrechas (ultra-shallow junctions), el danado
en la implantacion, la amorfizacién del material y la obtencién de perfiles 2D. También
es interesante la implantacion a alta energia para el aislamiento de dispositivos en pozos
(wells).

Vistas las necesidades y antes de decidirnos a abordar el problema de realizar un
simulador desde cero, analizamos las diferentes soluciones existentes, asi como sus pros y

y sus contras.

1.2.1 Datos experimentales: valoracion critica

Creemos necesario hacer un comentario sobre los datos experimentales disponibles. En

la seccién 2.3 se estudian en detalle algunas técnicas de caracterizacion de los perfiles

Wer seccién 3.3 en la pagina 64
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experimentales. La mayoria de los perfiles experimentales que hemos empleado para
comprobar la predictibilidad de nuestro programa han sido obtenidos mediante la técnica
SIMS?, de diferentes referencias bibliograficas. Esta técnica es la que nos proporciona la
mayor sensibilidad. No obstante, los perfiles experimentales tienen ciertas limitaciones de

precision [105, 38|, tanto por el proceso de implantacién como por el proceso de medida.

Proceso de Implantacion

e Las obleas que son implantadas tienen un 6xido nativo de un espesor que se su-
pone constante en toda la superficie de la oblea e igual para todas las obleas de

aproximadamente® 1 nm.

e Para minimizar el error en el corte de la oblea (cut error), que puede modificar el
angulo nominal de incidencia del haz, se utilizan mapas calculados con la técnica
TW # para el correcto alineamiento de la oblea. El error de corte se estima menor

de 0.2 grados después del alineamiento.

e Es importante mantener constante la temperatura de la oblea durante el proceso de
la implantacion, para lo que se dispone de un sistema de control de temperatura con
refrigeracion. En la implantaciéon se estima que la temperatura varia 1 o 2 grados

en torno al valor deseado.

e El 4dngulo de implantacién nominal se da solamente en el centro de la oblea® ya
que en la periferia el angulo real es ligeramente diferente. En algunos implanta-
dores existen deflectores especiales que intentan corregir este problema, pero no es

habitual encontrar esta tecnologia.

Proceso de Medida: técnica SIMS

e Se suelen utilizar diferentes energias para los iones secundarios que erosionan la
muestra para minimizar, tanto el implante knock-on, que consiste en que los &tomos
de la superficie del material al ser golpeados por los iones secundarios, se implantan
a mayor profundidad modificando por tanto el perfil de impurezas original; como

la region de medida transitoria.

2Se estudia en la seccién 2.3.1.

3En el silicio el pardmetro de red es de 0.5431 nm, lo que presupone dos capas atémicas

4Esta técnica se detalla en la seccién 2.3.3. En los articulos citados es la empresa Therma-Wave quien
realiza las medidas [104, 93].

5Se entiende que se implanta toda la oblea a la vez.
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e La region de medida transitoria es la zona superficial en la que la velocidad de
erosién de la técnica SIMS no ha llegado a estabilizarse (puede ser del orden de
10 nm), dando valores irreales. La medida de los perfiles SIMS tiene un error en
profundidad [105] del 15-20 %. Esto hace complicado la medida de perfiles de baja
energia que son muy superficiales. Existen empresas que afirman que pueden hallar
un perfil SIMS de implantaciones de Boro® a 200 eV, aunque nuestras referencias

bibliograficas de datos SIMS no emplearon esa técnica mejorada.

Unido a todo esto, esta la disparidad entre las diferentes referencias bibliograficas en
las que se pueden encontrar disparidades en el rango de los perfiles de hasta un 50 %
para las mismas condiciones de implantacién”.

Nuestra valoracion pués de los perfiles experimentales, es que no son una reproduccion
exacta de lo que ocurre en la realidad, sino que tienen, como todas las medidas expe-
rimentales su error asociado. Por tanto, cuando comparemos el resultado de nuestras
simulaciones con los resultados medidos experimentalmente con la técnica SIMS habré

que tener en cuenta que el error experimental puede ser notable.

1.2.2 Simuladores de la implantacion iénica

Los podemos clasificar en tres grupos dependiendo de la técnica de simulacién empleada®.

En la tabla 1.2 encontramos un resumen.

1. Ecuacion de transporte de Boltzman.

e SUPREM IV. Simulador de dispositivos, que tiene un modulo de simulacién de
procesos tecnologicos muy basico que permite simular la implantacion idnica
utilizando el modelo de la ecuacion de transporte de Boltzman, que es muy
primitivo y funciona tan solo con materiales amorfos y no muy bien; o con
tablas de resultados experimentales, que es la forma préactica de abordar la

simulacién de los dispositivos.
2. Aprozimacion de Colisiones Binarias (BCA).

e TRIM (TRansport of lons in Matter), SRIM (Stopping and Range of Ions in

Matter). Son diferentes versiones de un mismo programa. Su autor principal

6Ver tecnologia FLIG en http://www.warwick.ac.uk/asp/prfmain.html

"Comparen por ejemplo la ref. [19] figura 2, con la ref. [83] figura 8, para una implantacién de B —
Si{110} con 80 keV.

8Las técnicas de simulacién se discuten en la seccién 3.2.
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es J.F. Ziegler [118]. Su desarrollo comenzé en el ano 1985. Permite simular la
implantacién de cualquier ion en cualquier material multicapa que esté en fase
amorfa. Es un programa que tiene tabulados los valores de frenado electrénico
calculados experimentalmente. Es por eso, que reproduce bastante bien el

experimento. Se estudia en la seccion 3.2.2.

MARLOWE. Escrito por M.T. Robinson et al. [87] en lenguaje FORTRAN,
permite la implantacién en materiales cristalinos o amorfos. Es la base? de
multitud de programas de simulacién BCA. Emplea modelos de frenado poco
elaborados y que requieren un buen ntmero de parametros ajustables para

cada condicién de implantacion, proyectiles, etc.

CRYSTAL-TRIM. Esta realizado en el Rossendorf Research Center por M.
Posselt [81]. Es una mezcla de MARLOWE y TRIM. Carece de modelos

fisicos claros y requiere multitud de parametros ajustables.

UT-MARLOWE. Modificacion de MARLOWE debida la la Universidad de
Austin (Texas). Incorpora nuevos modelos de frenado que dependen del pro-
yectil implantado, ademés de requerir un conjunto de pardmetros ajustados

110

también para cada tipo de proyectil’”. Emplea un mecanismo de reduccion de

varianza primitivo. Emplea potenciales especificos.

UVA-MARLOWE. Modificacion de MARLOWE realizada en esta Universi-
dad, que incorpora un nuevo modelo de frenado basado en la teoria de Brandt-
Kitagawa [17], asi como un nuevo modelo detallado de danado. No representa
bien el acanalamiento, y el modelo de frenado requiere ajustes para otros pro-

yectiles implantados. Lento.

VISTA-MCIMPL. Modulo de implantacion iénica del simulador de procesos
tecnoldgicos y de dispositivos VISTA de la Universidad Técnica de Viena [12].
Su modelo de frenado es ajustable al experimento con una parametrizacion
para cada proyectil. Dispone de un mecanismo de reduccién de la varianza

complejo.

3. Dindamica Molecular.

e REED (Rare Event Enhanced Domain). Permite la implantacién sélo en ma-

9Sus fundamentos se estudian en la seccién 3.2.3 de la pigina 53.

10F] programa ejecutable aparenta no tener pardmetros ajustables, ya que basta con elegir el material,
sin embargo, las publicaciones del grupo indican modelos y parametros diferentes para cada tipo de ion.
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‘ Simulador ‘ Autores ‘ Técnica ‘ Material ‘

TRIM/SRIM Ziegler et al. BCA Amorfo

SUPREM 1V Boltzman | Amorfo

CRYSTAL-TRIM | Posselt et al. BCA Crist./Amorfo
MARLOWE Robinson et al. | BCA Crist./Amorfo
UT-MARLOWE | Tasch et al. BCA Crist./Amorfo
UVA-MARLOWE | Arias et al. BCA Crist./Amorfo

REED Cai et el. MD Cristalino

MDRANGE Nordlund et al. | MD Cristalino

Figura 1.2:
i6nica.

Comparativa de las soluciones existentes en la simulacion de la implantacién

teriales cristalinos. Utiliza el modelo de dindmica molecular''. Escrito en

C++ en Los Alamos por Beardmore et al. [8]. Emplea el modelo de Brandt-
Kitagawa modificado para el frenado electronico. Usa un mecanismo de re-
duccién de varianza més elaborado. Es muy lento'? aunque bastante preciso.

No permite calcular implantaciones convencionales en un tiempo razonable.

MDRANGE. Escrito por K. Nordlund, es un programa basico de Dindmica
Molecular para materiales cristalinos. Incorpora algunas de las caracteristicas

de REED. Utiliza potenciales especificos. Es muy lento.

Nuestras conclusiones, después del estudio de los diferentes tipos de herramientas a

través de s

SOon:

u uso (TRIM, MARLOWE) o de la literatura y de las necesidades del ITRS,

e Es necesario un simulador que sea rapido. Esto nos hace pensar que BCA sea la

mejor solucién.

e Es necesario mejorar las técnicas de reduccion de la varianza para minimizar el

ruido estadistico de los perfiles y asi reducir el tiempo de simulaciéon necesario.

e Es preciso obtener un modelo fisico para el frenado electrénico lo mas general po-

sible.

Esto permite la predictibilidad del simulador y su extensién a otro tipo de

semiconductores y otro tipo de impurezas a implantar.

e Ultimamente se requiere la simulacién a bajas energias, y para ello BCA pierde

validez; sin embargo, también es necesaria la simulacién de altas energias en las que

BCA

si puede competir.

11Ge revisa en la seccién 3.2.4.
12De dos a tres 6rdenes de magnitud mds lento que BCA.
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Por consiguiente nuestros objetivos seran: obtener un programa de simulacién mo-
derno, que incluya todas la innovaciones aparecidas hasta el momento, y otras mejoras
como un modelo de frenado més general que no incluya un gran conjunto de parametros
ajustables para cada material, que permita la predictibilidad; optimizar la velocidad de
funcionamiento con paralelismo y técnicas de reduccion de la varianza novedosas.

Nuestra elecciéon serd la técnica de simulaciéon BCA.

En este trabajo no se pretende simular la implantacién iénica teniendo en cuenta la
recombinacién y danado presentes durante el proceso, que seran tema continuacién de
este trabajo. Tampoco pretende tener en cuenta procesos posteriores como el recocido y
difusién de las impurezas. Se tendran en cuenta los aspectos fisicos del problema y los
parametros tecnologicos del mismo. En resumen, queremos realizar un simulador que sea
capaz de predecir los perfiles de impurezas implantadas con diferentes energias, iones,

orientaciones cristalogréficas, y composicién del material blanco (6xido).
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2.1 ;Qué es la implantacién iénica?

La implantacion iénica consiste en el bombardeo de un material con dtomos ionizados
con suficiente energia, para penetrar més alld de las capas superficiales [98]. El objetivo
de tal implantacién es, principalmente, la impurificaciéon del material.

La idea de la impurificacion de semiconductores por bombardeo iénico fue patentada
por William Shockley [92] en 1954 en los laboratorios Bell. Més tarde, en la década de
los 60 fue desarrollado el método de la implantacion iénica que, en los ultimos 30 anos
se ha convertido en una de las formas ma&s habituales de introducir impurezas en los
semiconductores.

La profundidad alcanzada por los iones es aproximadamente proporcional a su energia
inicial y es interesante poder controlarla. Esta técnica permite la impurificacion de los
materiales semiconductores con casi cualquier elemento, independientemente de su solu-
bilidad en el material®.

Las ventajas del empleo de la implantacion iénica con respecto a otras técnicas son

las siguientes:

1. Es un proceso rapido, homogéneo y reproducible.

LOtras técnicas de impurificacién: la difusién, pero su velocidad y dosis dependen de la solubilidad
del elemento en el material; la impurificaciéon durante el crecimiento epitaxial, que da un perfil constante
de impurezas.

27
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2. El nimero de atomos implantados y su energia se controla con mucha exactitud, lo

cual es importante cuando queremos concentraciones bajas de dopantes.

3. Permite obtener perfiles de impurezas muy superficiales y abruptos?. En general

permite controlar de forma precisa el perfil de implantacion.

4. Presenta una dispersion lateral pequena lo que permite fabricar dispositivos de

dimensiones muy pequenas y mantener baja la capacidad parasita entre ellos.

5. Es una etapa tecnoldgica que se desarrolla a una temperatura relativamente baja.
Esto implica que los perfiles de impurezas existentes en el material no se modificaran

en exceso debido a la difusion térmica.
No obstante, también tiene desventajas que limitan sus posibilidades de aplicacién:

1. El danado generado al implantar los iones representa un problema. Se acentia
cuando la dosis o la energia de implantacién es alta. Esto hace que aparezcan
defectos en la red cristalina que pueden ser eléctricamente activos y afectar al

funcionamiento del dispositivo en cuestién.

2. La mayoria de las impurezas introducidas ocuparan posiciones intersticiales, por lo
que no seran eléctricamente activas, siendo necesario un tratamiento térmico a altas
temperaturas para reordenar los &tomos de forma cristalina. Este recocido necesario
hace que las impurezas se difundan desdibujando el perfil deseado. Ademas la
difusién anémala [80] de algunas especies implantadas, como el boro, hacen ain

mas complejo obtener perfiles abruptos.

3. Otro efecto importante es el acanalamiento de los iones implantados en determina-
das direcciones de la red cristalina. Esta caracteristica no se puede controlar y su
aprovechamiento es complejo dada la dificultad de reproduccion de las condiciones

necesarias.

Para poder comprender en detalle, en qué consiste el proceso tecnoldgico de la implan-
tacion idnica, mostraremos primero, en la seccién 2.2, la estructura de un implantador
ionico comercial que nos dard una version real del problema a tratar.

En la seccion 2.3 estudiaremos las técnicas de medida mas comunmente empleadas
para conocer qué es lo que realmente tenemos después del proceso. Y por ultimo, en la
seccion 2.4 veremos algunas de las aplicaciones que hacen interesante el estudio y uso de

la misma, sobretodo en microelectronica.

2Con aplicacién en diodos IMPATT y transistores de microondas.
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2.2 ;Coémo es un implantador iénico?

En la figura 2.1 se muestra un implantador iénico comercial [24, 98]. Estos aceleradores de
particulas se adaptan a la aplicacién concreta para la que se disenan, tanto en rangos de
energia que pueden proporcionar, como en fuentes de iones de que disponen. Bésicamente

estan compuestos de:

1. Una fuente gaseosa del material apropiado, como puede ser BF3, AsHs, PH3 o
SiH,4, que se encuentra a un potencial, V', alto. Una valvula ajustable controla el
flujo de gas que entra en la fuente de iones. La fuente de iones produce un plasma
de particulas entre las que se encuentra la que se quiere implantar. El plasma se
puede obtener también mediante la evaporacién de un sélido si presenta una presion
de vapor elevada (ej. Ga, Hg), o mediante el sputtering® de un sélido via un plasma
de gases nobles si es un sélido refractario o el elemento en cuestion no se encuentra
en estado gaseoso. Una fuente tipica es la fuente de Freeman que consta de una
camara cuyas paredes forman el anodo y un filamento que actua de catodo. El gas
que entra en la cAmara se ioniza por los choques contra los electrones emitidos por
el catodo. Un campo magnético exterior alarga las trayectorias de los electrones
aumentando la probabilidad de ionizacion del gas. Los iones se extraen a través
de una rendija préxima al filamento mediante un electrodo que tiene un potencial
negativo con respecto a la caimara. La dispersién energética de los iones producidos
por este tipo de fuentes suele ser pequena, menor de 50 eV, por lo que se puede

considerar que se generan haces energéticamente "monocrométicos”.

2. Los iones extraidos son seleccionados por medio de un analizador magnético o espec-
trografo de masas. De la fuente gaseosa se extraen diferentes elementos, distintos
isotopos de un mismo elemento y elementos con distintos estados de carga. Esto se
selecciona por medio de un campo magnético perpendicular a la trayectoria de los
iones. Cada particula describe una circunferencia cuyo radio depende de la relacion

masa/carga, de acuerdo con:

p— VY9 2.1)

B

donde V es la tensién de aceleracion, B el campo magnético aplicado, y M/q la
relacién masa/carga del ion. Una rendija en la salida del analizador permite elegir

las particulas.

3Pulverizacién: consiste en arrancar iones de un sélido por medio de un bombardeo atémico.
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Figura 2.1: Diagrama esquemadtico de un implantador iénico. Ref [24].
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Figura 2.2: Diagrama esquematico de la camara de implantaciéon

3. A continuacién se encuentra un tubo de aceleraciéon donde los iones alcanzan la
energia necesaria. Las energias de implantacién varian desde unas decenas de eV

hasta varios MeV, dependiendo de la aplicacién.

4. El implantador dispone de un sistema de deflexion del haz para separar los iones que
han sido neutralizados por colisiones con dtomos neutros del gas residual® presente
en el interior del sistema y que por lo tanto no han alcanzado la energia correcta.
El sistema de deflexién se usa ademas para barrer toda la superficie de interés de

la oblea, consiguiendo de esta manera una implantacién uniforme®.

5. En la cdmara de implantacién es donde se encuentra el blanco y los sistemas de me-
dicién de la dosis implantada, calefaccién y/o refrigeracion. Las obleas del material
a implantar deben tener un buen contacto eléctrico y térmico con el soporte. La
carga de los iones que entran en la oblea es neutralizada con electrones que llegan
de un circuito exterior, a la vez que sirve para integrar la dosis, ®, implantada

(Fig. 2.2):

Q = / Idt (2.2)
Q

- (2.3)

4En el interior del implantador se hace el vacio (10~° torr).
°En realidad no es del todo uniforme. Ver seccién 1.2.1.
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donde ¢ es la carga de los iones incidentes y A el area barrida de la oblea. La

corriente I medida suele variar desde 1 mA hasta 100 mA segtn la dosis.

Las colisiones ion - blanco pueden producir electrones de baja energia que escapan
de la oblea falseando la medida de la dosis. Para evitarlo se encierra la oblea en
una caja de Faraday polarizada con una tensién alta con respecto a la oblea para

obligar a los electrones a regresar a la misma.

Puede producirse un sputtering de los elementos que componen el implantador, como
las ranuras de apertura, quedando implantadas impurezas (dtomos pesados) no deseadas.
Para minimizar el efecto se fabrican las rejillas de apertura de carbono o silicio que no
seran eléctricamente activos.

Exiten por tanto una multitud de efectos parasitos que afectan a la precision de las

implantaciones.

2.3 Técnicas de caracterizacion

Existen muchas técnicas diferentes para la medida de perfiles de impurezas. Nos centra-

remos en algunas de las méas utilizadas en el campo de la tecnologfa electrénica®.

2.3.1 Secondary Ion Mass Spectrometry (SIMS)

La técnica SIMS” consiste en el bombardeo de la superficie de la muestra con un haz
de iones primarios de baja energia seguido de una espectroscopia de masas de los iones
secundarios emitidos [9]. Es una técnica que destruye la muestra medida.

El primer sistema de microanalisis SIMS fue construido en la decada de los 60 bajo
un contrato de la NASA para analizar la composicién de las rocas lunares. Encontraron
que funcionaba mejor de lo que esperaban y empezo6 entonces su comercializacion para la
industria de materiales electronicos principalmente.

Mediante SIMS se obtienen distribuciones laterales y en profundidad de la composicién
de cualquier elemento del sistema peridédico en la muestra analizada, incluso es capaz de
distinguir is6topos. La distincion es posible gracias al espectrégrafo de masas que distinge
los elementos siempre y cuando sean particulas cargadas (Fig. 2.3).

Este sistema es capaz de medir [36] bajas concentraciones del orden de 10'? cm ™ y
10'¢ ¢cm~3 dependiendo del elemento. Tiene por tanto una elevada sensibilidad. Para

obtener buenos perfiles es preciso que:

STambién existen técnicas de caracterizacién eléctricas, que son ampliamente utilizadas.
"Espectrometria de masas de iones secundarios.



Capitulo 2. Ideas bdsicas 33

Cst+ (10 keV)

ESPECTROGRAFO
DE MASAS

DETECTOR

lones secundarios
|

|
OBLEA

Figura 2.3: Esquema de un sistema de medida SIMS

1. La velocidad de erosion sea constante. Esto se consigue si se dispone de una fuente
de iones estable. El haz de iones primarios ttiles en esta técnica incluye Cs*, OF,
O~, Ar", y Ga*t. Las velocidades de erosién tipicas varian entre 0.5 y 5 nm/s y
dependen de la intensidad del haz primario, el material a analizar y la orientacién

cristalina del mismo.

2. La superficie de la muestra debe ser plana. De lo contrario, se promediarian varias
profundidades. La resolucion espacial se reduce a medida que alcanzamos profun-

didades mayores ya que es complicado mantener plana la superficie erosionada.

3. La energia de los iones primarios ha de ser lo suficientemente baja como para no
desplazar (knock-on implant) los dtomos objeto de estudio hacia profundidades
mayores (10 nm), lo que darfa lugar a una distorsién de los perfiles. Y ha de ser
suficiente como para no reducir excesivamente la velocidad de erosion. Los valores
utilizados varian desde 50 eV a 300 keV. Para un andlisis de fésforo implantado en

silicio se usan iones Cs* acelerados a 10 keV.

4. La fraccién de atomos ionizados secundarios debe ser constante. El valor tipico esta
entre 5 y 15 iones secundarios por ion primario. Este valor varia en varios érdenes
de magnitud. Para los iones positivos depende del potencial de ionizacion y para los
negativos de la electronegatividad. La presencia de oxigeno aumenta notablemente
el rendimiento, dependiendo del material. Los gases nobles pueden dar lugar a
errores sisteméaticos en las medidas cerca de la superficie. El bombardeo con oxigeno

mejora el rendimiento de iones positivos (BT), mientras que el bombardeo con cesio
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mejora el de los negativos (P?~, As?7). Estas mejoras pueden ser de hasta cuatro

ordenes de magnitud.

Ya se ha comentado en la seccién 1.2.1 las limitaciones de esta técnica.

2.3.2 Rutherford Back-Scattering (RBS)

Es una técnica no destructiva. Debe su nombre a Ernest Rutherford, quien en 1911 fue
el primero en presentar el concepto de atomos que tienen niicleo. Cuando una muestra
se bombardea con un haz de particulas de alta energia la gran mayoria de ellas queda
implantada en el material. Esto es asi porque el didmetro de nicleo atémico es del orden
de 10~!% m mientras que el espacio entre los niicleos es del orden de 107 m. Una pequeiia
fraccién de las particulas incidentes choca directamente con un ntcleo intercambiando
energia de forma elastica.

Se miden la energia y nimero de iones que se dispersan hacia atras (backscattering)
después de colisionar con los atomos cerca de la superficie de la muestra sobre la que se
ha hecho incidir los iones. De esta manera es posible determinar la masa atémica y la
concentracion frente a la profundidad dentro de la muestra. Esta técnica estda pensada
para determinar la concentracion de los elementos que son més pesados que los dtomos
constituyentes del propio sustrato. La sensibilidad para con los iones ligeros es muy
pobre.

La energia medida para cada angulo de salida depende de dos procesos: el frenado
electrénico antes y después de la colisiéon que depende del material; y la energia inter-
cambiada que depende de las masas de los dtomos que intervienen (factor cinematico).

El nimero de sucesos de retrodispersion depende de dos factores: la concentracién
del elemento y del tamano efectivo de su niicleo. La probabilidad de colisiéon se conoce
como seccién de captura (scattering cross section).

Se emplean tipicamente iones ligeros, normalmente helio, de alta energia (1 a 5 MeV)
que inciden perpendicularmente en la muestra. El detector de las particulas retrodisper-
sadas se situa a casi 180 grados con respecto al haz incidente. Se registra la distribucion
de energias de los iones rebotados en esa direccién.

El factor cinematico K, se define como la relacién entre la energia cinética del ion

después y antes de la colision:

K, =

mcos@+ (mcos@)2 M—m (2.4)

m+ M m+ M M +m

donde m es la masa del ion incidente y M la del atomo pesado con el que colisiona.
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Si el angulo de salida es préoximo a 180 grados:

M —m
M+m

)’ (2.5)

mg(

Tan solo las colisiones con atomos cerca de la superficie cumpliran que Fuiqa =
K, Eincidente- Las colisiones méas profundas estaran afectadas por el frenado electronico.
Por lo tanto la diferencia AE = K., Eincidente — Fsalida €Stara directamente relacionada
con la profundidad del atomo blanco. El factor de conversion de energia a profundidad

(AE = Sx) se calcula aproximadamente como

Se(KinE)

=K E
S mSe(E) + cos©

(2.6)

donde S, (F) es el frenado electrénico experimentado por el ion cuando su energia cinética
es I.

Esta técnica esta limitada por la resolucion del detector, asi como por la dispersion de
los iones, que aumenta con la profundidad. En el silicio la resolucion es de 20 nm hasta
profundidades de 500 nm.

2.3.3 Thermal Waves (TW)

Es una técnica no destructiva y muy indirecta. Esta basada en el cambio de las propieda-
des 6pticas y térmicas del semiconductor debido al danado generado por la implantacion
ionica [93].

Se emplea principalmente como método de test en el proceso de fabricaciéon de semi-
conductores [104]. Detecta las variaciones en las condiciones de implantacién que afectan
al danado generado y a la dosis implantada. Se puede usar para monitorizar cambios en
la energia del haz de iones implantados, aunque su sensibilidad varia con la profundidad
de penetracion de los iones en el silicio. También es sensible al acanalamiento.

Las ondas térmicas se generan gracias a un haz ldser modulado (1 MHz), también lla-
mado laser de bombeo (Figura 2.4). Estas ondas se propagan con amortiguamiento critico
e interactuan con las caracteristicas térmicas del material. En los materiales semicon-
ductores aparecen ondas plasma de portadores libres producidas por el laser de bombeo.
Las propiedades 6pticas, como el indice de refraccion, dependen de la temperatura de la
muestra. La generacion de ondas plasma y térmicas debidas al calentamiento periddico
de la superficie de la muestra hacen que varien de forma periddica las propiedades 6pticas
del material. Estas variaciones se detectan midiendo la reflectancia modulada de un haz

laser que es reflejado por la superficie del material.
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Figura 2.4: Esquema del equipo empleado en la técnica de ondas térmicas.

El laser de bombeo se enfoca en un punto de 1 micra de didmetro al igual que el
haz laser de sondeo. El haz reflejado tiene una componente alterna que es de la misma
frecuencia que el laser de bombeo. La senal TW que se mide es AR/ R que es adimensional
y de dificil interpretacion.

Permite monitorizar la implantacién con baja dosis (10! — 10'? iones/cm?) necesaria
para controlar la tension umbral de los transistores CMOS.

Las ventajas de esta técnica son:

1. No es necesario nigin proceso post-implantacion antes de medir y las medidas se

realizan directamente en las obleas que se fabrican, sin necesidad de obleas de test.

2. Es mucho mas sensible que el método de las cuatro puntas para implantaciones de
baja dosis y la medida en directo hace posible la verificacion en tiempo real sin

necesidad de una comprobacion eléctrica.

2.4 Aplicaciones

Actualmente existen tres tipos béasicos de implantadores en las lineas de produccién:
alta corriente, corriente media y alta energia. Estos implantadores cubren todas las

aplicaciones microelectronicas. En la figura 2.5 se puede ver el rango de energias y dosis
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Figura 2.5: El mapa de dosis/energias ilustra el presente (lineas sélidas) y la evolucién
futura (lineas punteadas) de las aplicaciones de la implantacién. Ref. [26].

en los que se suele utilizar la implantacién i6nica para distintos tipos de aplicaciones [26].
En la actualidad el rango de aplicacién se ha extendido en algunos casos (linea punteada).
A continuacién comentaremos brévemente algunas aplicaciones microelectrénicas y otras

aplicaciones industriales de la implantacion idnica.

2.4.1 Impurificacién de semiconductores

Es la aplicacion por excelencia de la implantacion iénica. Es uno de los procesos clave en
la fabricacion de circuitos integrados VLSI y ULSI. Este proceso permite controlar con
precision el nimero de atomos implantados, la profundidad de los mismos y el perfil de
impurezas ya que la implantacion suele realizarse a temperatura ambiente y el tratamiento
térmico posterior de las obleas también se realiza a temperaturas relativamente bajas.
De esta manera se pueden obtener uniones muy superficiales, no dando pie a la difusion
térmica de otras zonas previamente impurificadas.

Ademas proporciona una dispersion lateral muy pequena lo que hace apropiado este
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proceso para el dopado de regiones con dimensiones inferiores a 1 pm.

2.4.2 Ajuste de la tensién umbral de los MOSFET

Es una de las primeras aplicaciones pensadas para la implantacién iénica. La tension
umbral de un transistor MOSFET es:

Qr @B

W:¢ms+¢B_O C

(2.7)

donde ¢,,s es la funcién trabajo metal-semiconductor, ¢p es la barrera de potencial, Q)¢
es la carga fija del 6xido, ()5 es una carga que depende del dopado del substrato y C,, es
la capacidad del éxido por unidad de drea, es decir, C,, = €€p/w, donde w es el espesor
del 6xido, € ~ 3.9 su constante dieléctrica® y ¢, = 8.85 107 F/cm la permitividad del
vacio.

Si se deposita una carga adicional () justo entre el 6xido y el semiconductor la tensién

umbral cambiard una cantidad:

Q1
Com

Durante la implantacion iénica no todos los atomos alcanzan la misma profundidad.

AV, = (2.8)

Las impurezas que no logren atravesar el 6xido no se ionizaran y por lo tanto no con-
tribuiran al desplazamiento de V;. Las que penetran a grandes profundidades llegan a
la zona neutra del substrato y tampoco contribuiran. Sélo las impurezas préximas a la
unién 6xido-semiconductor se encontraran ionizadas en la zona de vaciamiento del se-
miconductor y contribuyen a AV;. Cuando el maximo de la distribucién de impurezas
implantadas se encuentra entre la interfase y el borde de la zona de carga espacial del
semiconductor se pueden realizar célculos basados en la suposicién de que la carga total
implantada se encuentra a la profundidad del centroide de la distribucion. Sin embargo,
la dosis necesaria se suele determinar experimentalmente partiendo del valor aproximado

obtenido en la ecuacién 2.8.

2.4.3 Autoalineamiento de puerta

En esta aplicacién se intentan corregir las tolerancias de la litografia y asi optimizar las
caracteristicas de los dispositivos. En los transistores MOSFET la anchura del electrodo
de puerta debe ser suficientemente grande como para alcanzar las regiones de fuente y
drenador, pues de lo contrario no podria formarse un canal entre ellas y el transistor

no funcionaria. El electrodo de puerta se fabricaba de forma que solapase parte de las

8Siendo silicio el sustrato.
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Figura 2.6: Proceso de fabricacién de los transistores MOSFET. Autoalineamiento de
puerta.

regiones de la fuente y el drenador, pero esto introducia unas capacidades parasitas que
reducian la frecuencia maxima de conmutacion del transistor.

La solucién consiste en utilizar un electrodo de puerta mas estrecho que el canal. Una
vez depositado el metal de la puerta se realiza una implantacion a través del 6xido de
puerta que extiende las areas de fuente y drenador hasta los bordes mismos del electrodo
de puerta (figura 2.6), que sirve de mascara para la implantacién. Si se usan puertas de

polisilicio, la implantacion permite ademas un dopado del mismo.

2.4.4 Gettering

El gettering consiste en la eliminacién de impurezas y defectos de las regiones de union.
La utilizacién de la implantacion iénica para la eliminar impurezas de metales pesados

se conoce desde hace algun tiempo [98]. El gettering necesita de tres efectos fisicos:

1. La liberacion de las impurezas o la descomposicién de los elementos que componen
los defectos no puntuales. En este punto es donde se distingue la eliminacién de

impurezas y la eliminacién de defectos.

2. Ladifusién de las impurezas o de los elementos de una dislocacién (auto-intersticiales

de silicio) a una zona de captura.
3. La captura de las impurezas o elementos en algiin ”sumidero”.

La acumulacién de un determinado tipo de atomos a una determinada profundidad,
via implantacion iénica u otras técnicas, hace que las impurezas superficiales se liberen
y difundan hacia estas zonas profundas donde se aglomeran. En esta zona no son im-
portantes los defectos o las impurezas eléctricamente, por lo que el dispositivo fabricado,

que se encuentra en la superficie, funcionara correctamente.
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Figura 2.7: Esquema de la implantacion HALO. Referencia [16].

2.4.5 Formacion de capas enterradas

Consiste en la formacién de capas de materiales compuestos a una cierta profundidad
dentro del semiconductor mediante la implantacion de uno de los elementos. Asi para
formar una capa de SiO, se implanta oxigeno en una oblea de silicio [75]. Las dosis
necesarias son muy altas (10'” — 10'® em™2), ya que se debe alcanzar una concentracién
de impurezas similar a la densidad atémica del substrato. Ademas, se necesita una
corriente elevada del haz de iones (100 mA) para llevar la implantacién a cabo en un
tiempo razonable. Existen implantadores especiales de alta corriente en los que se suele
suprimir la etapa de andlisis del haz.

En estos casos se genera una capa de material amorfo, y se debe evitar que alcance
la superficie, ya que sino serd muy dificil reconstruir el silicio cristalino. Para reducir la
amorfizacion de la superficie del silicio se realiza la implantacién a temperaturas medias
de 500°C. La capa enterrada de éxido o nitruro de silicio se obtiene tras un tratamiento
térmico. Con esto conseguimos formar una capa enterrada de material aislante. La capa
de silicio que queda en la superficie suele ser tan fina que no pueden fabricarse en ella

dispositivos, por lo que se suele recurrir a un crecimiento epitaxial de la misma.

2.4.6 Implantacion HALO

Consiste en aumentar el dopado del sustrato de los transistores MOS para evitar los
efectos de canal corto cuando se reduce el tamano de los dispositivos. Si las zonas de
carga espacial de fuente y drenador se solapan entonces se produce el punchtrough del

transistor, es decir, el transistor deja de funcionar como tal.
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La solucién a este problema es aumentar la impurificacién del sustrato (ver figura
2.7), en las zonas de extension de fuente y drenador. Esto se hace implantado con mucha
inclinacién y rotando cuatro veces la oblea en 90 grados para cubrir todos los lados del
transistor. El dopado se hace con la misma especie con la que se impurificé el pozo (well).

El implante HALO junto con el implante del pozo determinaran la tensién umbral del

transistor [16].

2.4.7 Otras aplicaciones no microelectrénicas

Recientemente se ha constatado que las propiedades mecénicas y/o quimicas de algunos
materiales mejoran cuando el material se implanta (impurifica) superficialmente con otros
materiales.

Las propiedades mecanicas y quimicas que se mejoran son, entre otras: la dureza
(aceros implantados con Nitrégeno), la corrosién (implantacién de Cr, Si, Ce), el desgaste,
el pegado (los moldes metélicos de piezas plasticas se despegan maés ficilmente al ser
tratados), etc. Los materiales a los que se les somete al proceso suelen variar desde
aceros, aleaciones de aluminio, de titanio, a plasticos, etc. Las implantaciones se realizan
con energfas de hasta 200 keV y con dosis muy altas (10'® dtomos/cm?).

El concepto del implantador cambia al tratarse de tratamientos industriales para
piezas mecanicas de gran tamano (superficies de 1 m?) y con dosis muy altas, que requieren
ser procesadas en un tiempo razonable (rentable). Por ello se necesitan potencias muy

altas y desenfocar el haz de iones para no volatilizar el material.
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Capitulo 3

Métodos de calculo y simulacion

St todo parece estar yendo bien,
obviamente has pasado algo por alto
~ Anonimo ~

3.1 Introduccion

Después de repasar la parte experimental de la implantacion iénica ha llegado el momento
de resumir las diferentes formas de abordar el problema de la simulaciéon del proceso en
la seccion 3.2.

El método Monte Carlo, es un modelo estadistico basico que se utiliza en todas las
formas de abordar el problema de la simulacién. Consiste en seguir un niimero elevado de
trayectorias seleccionadas aleatoriamente, de manera que al final se obtiene un histograma
estadistico de los perfiles de implantacion deseados. Existen algoritmos para reducir el
ruido estadistico en estos histogramas, que al tiempo sirven para reducir el nimero de
trayectorias que hay que simular para obtener un perfil simulado de impurezas aceptable.
Estos algoritmos se estudian en la seccién 3.3.

Cuando se quieren emplear los perfiles de impurezas obtenidos experimentalmente o
por simulacién en otros programas simuladores de dispositivos es necesario buscar una
forma sencilla de representarlos utilizando unas distribuciones conocidas que ajusten el
perfil utilizando un conjunto reducido de parametros. Estas distribuciones se estudian en

la seccién 3.4.

3.2 Técnicas de simulacion

En esta seccion se hace una revision de algunas de las técnicas de simulacion empleadas

para la resolucién del problema de la implantacion idnica.
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3.2.1 Teoria LSS

Esta teoria no es propiamente una técnica de simulacién si no mas bien un planteamiento
que por su sencillez hace de él, la primera técnica de simulacién!. En los afos 60,
Lindhard, Scharff y Schiott modelizaron [61, 62] de una forma sencilla el proceso de la
implantacién iénica dando lugar a la teoria que lleva sus iniciales. Las aproximaciones
utilizadas limitan seriamente la precision del modelo.

En esta teoria se consideran independientes los diferentes mecanismos de frenado de

los iones y se calcula la pérdida energética por unidad de longitud como la suma

dFE dFE dFE
] ] &y
- total xr nuclear xr electronico

donde tanto las pérdidas electrénicas como nucleares dependen de la energia. El alcance
de los iones vendra dado por:
R(E):/ELEi bdE (3.2)
0o (dE/dx)itq N Jo Si(E)
siendo N el niimero de dtomos blanco por cm?, S;(E) es el poder de frenado (stopping
power) y E es la energia del ion incidente.

El proceso de colisién se resuelve mediante la mecénica clésica [106, 66]. La energia
transferida entre el ion y el atomo blanco cuando el dngulo de dispersion es 6 en el sistema
centro de masas (ver figura 3.2 en la pagina 48), vale

T= m sin? g = vE) sin® g (3.3)

Cuando colisiona frontalmente (# = 180 grados), la energfa transferida 7,,, = T'(180

grados) es maxima. El angulo de dispersién se obtiene integrando la ecuacién de movi-

miento utilizando un potencial de interaccion culombiano apantallado

- €2Z1Z2
B r

Vi(r)

fs(r) (3.4)

La transferencia de energia nuclear valdra:

dE T
<%>nudwr - N /0 Tdo = NS, (E) (3.5)

donde o es la seccion de captura. La teoria LSS introduce una serie de variables reducidas

que hacen maés tratables las integrales y que son € (energia), p (distancia) y ¢ (parametro

I'Resolviendo con una calculadora o computador las ecuaciones analiticas obtenidas.
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de dispersién) definidos como sigue

Mo
_ Mi+My | —
€ = 7z | = aF

a

p = Nra*yx
2
T

donde a es la longitud de apantallamiento de Thomas-Fermi que vale 0.8854a/(Z2/* +

Z3/2 g ap = 0.529 A es el radio de Bohr. El valor /2 se usa también como pardmetro
de integracién para las pérdidas de energia. Con las unidades reducidas, la pérdida nuclear
de energia queda como:

d dE Tm 1 e
L —/ FEY2)drr? (3.7)
p  prdr  p1 Jo € Jo

donde se han empleado las siguientes relaciones:

dp = mwa®f(tV/*)at*? (3.8)
p1 dt 1/2

Ndo = 72tg/zf(t/) (3.9)

2 = esin(g) (3.10)

La funcién de dispersion f(t'/?) depende de la forma de V(r). El uso del apantalla-
miento de Thomas-Fermi sobre el rango completo de valores de t proporciona una curva
de pérdidas energéticas nucleares de/dp universal. Esta pérdida es independiente de Z;,
Zy, My, My y N. En general (ver figura 3.1), las pérdidas nucleares son relativamente
pequenas a altas energias dado que las particulas rapidas disponen de menos tiempo pa-
ra interaccionar, o lo que es lo mismo, su seccién de captura es menor. Para energias
intermedias las pérdidas nucleares crecen, y para energias mas bajas donde la carga Z,
esta apantallada la pérdida energética nuclear de nuevo se reduce.

El frenado electronico en la teoria LSS es proporcional a la velocidad del ion

dE
() — k,VE (3.11)
dx electronico
donde el coeficiente kj, depende ligeramente de 7, Z, y Mj:
_1.2160077{°Z,
(@ e

(3.12)
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Figura 3.1: Valores calculados para dE'/dx nuclear y electrénico para As, P y B en funcién
de la energia incidente. Ref. [9§]

En este modelo las pérdidas electrénicas no dependen de la direccion del ion ni de
las colisiones que tenga. Es un modelo no local de frenado que presupone que el ion
se mueve en un gas de electrones uniforme. No contempla, por tanto, el estudio de las
implantaciones acanaladas.

En la figura 3.1 se dibujan las curvas de frenado nuclear y electrénico para diversos
iones implantados en funcion de la energia incidente de los mismos. Hay que hacer notar
que la suma de ambas pérdidas energéticas es aproximadamente constante en un cierto
rango de energias.

A partir de los valores del frenado se obtiene el rango proyectado

R, (3.13)

1 /Eo dFE
N Jo Sn + k L\/E
que es el valor medio de los alcances de los iones implantados.

3.2.2 Colisiones binarias: materiales amorfos

La simulacién de la implantacién ionica utilizando la aproximacién de colisiones binarias
(BCA) se enmarca dentro del método Monte Carlo. En él, se siguen las trayectorias

individuales de un gran ntmero de iones tomando de forma aleatoria las condiciones de
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partida (posicion, velocidad). El perfil de impurezas se obtiene calculando el histograma
de las posiciones finales de los iones en el material.

La aproximacién de colisiones binarias consiste en que al seguir la trayectoria del ion
o de cualquier atomo puesto en movimiento, se considera que sélo se colisiona con el
atomo mas cercano cada vez. Es decir, en las colisiones solo intervienen dos particulas.
El proyectil perderd, parte de su energia cinética de forma elastica transmitiendosela al
blanco, y parte, de forma inelastica interactuando con los electrones del medio a medida
que avanza por este. Cuando la energia cinética del proyectil sea inferior a una energia
umbral dada (Er), se considerard que el ion se ha parado.

Si la energfa transferida a un d4tomo blanco es superior a la energia de enlace (Ej) del
mismo con la red cristalina, entonces este atomo sera seguido como proyectil secundario.
Esto permite llevar cuenta del danado, vacantes, intersticiales, etc., generados en una
cascada de colisiones.

Dependiendo de si el material blanco es cristalino o amorfo se han desarrollado dos
modelos para tratar el problema usando la misma aproximacién BCA.

El programa de simulacién TRIM (TRansport of Ions in Matter) fue desarrollado por
Ziegler, Biersack y Littmark [118] y sélo permite implantaciones en materiales amorfos.
Coincide aceptablemente bien con el experimento. Es un programa de célculo rapido.
Utiliza el concepto de recorrido libre medio para la generacion aleatoria de &tomos blanco
y, el calculo de las pérdidas electrénicas se hace mediante funciones ajustadas a datos
experimentales. En la resolucion de las colisiones nucleares emplea una aproximacion

numeérica conocida como formula mdgica para el célculo de los dngulos de dispersién.

Frenado nuclear. Después de aplicar los principios de conservacion de energia y mo-
mento a la colision binaria, el problema se reduce a conocer cual es el angulo de dispersion
0 formado por las asintotas de las trayectorias del proyectil y el blanco en el sistema de
referencia centro de masas. La formula mdgica es un ajuste de las soluciones de la ecua-

cién

O=71—-2p /ROO dr [1“29(7")} - (3.14)

que resuelve el problema de la colisién nuclear?, y evita tener que resolver numéricamente
la integral en cada colision.
En la figura 3.2 se representa la colisién entre dos particulas en el sistema de referencia

centro de masas. Se aprecia el llamado triangulo de dispersién, uno de cuyos vértices

2Ver seccién 5.2.1 para més detallles
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Figura 3.2: Esquema de las colisiones de TRIM en el sistema de referencia centro de
masas.

forma un angulo de 6/2, cumpliendo

cos(0/2) = prpto (3.15)

p+To
siendo p = p; + p2, 6 = 01 + 02, p es el parametro de impacto y p; y po los radios
de curvatura de las trayectorias del proyectil y blanco respectivamente, en el punto de
maxima aproximacion o apside. La distancia en ese punto es rg. Los valores d; y 6o son
términos de correccién (Ver fig. 3.2).
La distancia ry se obtiene de la resolucién numérica de la ecuacién [66]

Virg P
](3—6) - (%)2 =0 (3.16)
donde E. = E/(1+ M;/M,) es la energia cinética del centro de masas y V() es la energia

1—

potencial interatémica.
Los radios de curvatura de las trayectorias se obtienen del equilibrio entre fuerzas

interatémicas y centrifugas [118]:

Mv? + Myva

— = 3.17
p=p1+p2 B (3.17)
y expresando la energia cinética y Fen en funcion de E. y V(rg) nos queda
E. -V
p—ofe= Vi) (3.18)

—V’(ro)
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donde V'(rg) es la derivada parcial del potencial calculada en 7.

Para generalizar estos calculos con cualquier combinacién de atomos se recurre a la

introduccién de las siguientes variables adimensionales reducidas:

e Energia reducida.

ay L.

€T Lz

(3.19)

donde Z; y Z, son los numeros atémicos de proyectil y blanco, e es la carga del

electrén y a, es la distancia de apantallamiento interatomica universal. En TRIM

se usa la distancia de apantallamiento ZBL (ver seccién 5.2.3):

siendo ap el radio de Bohr.

e Distancias reducidas.

La ecuacién 3.15 queda

cos(0/2) =

0.8854 ap

Ay = —29123 n 28-23 (320)

5
_ R =L A= (3.21)

Qy Qy ay

B+R.+A

e 3.22
Ry + R, (3.22)

donde sélo falta por determinar A, que es el término de correccién cuyo ajuste se corres-

ponde con las ecuaciones siguientes [118]:

A

A
G

«

g

v

Ry— B
1+d
20:e B?

v
Ve
1—|—clel/2
Co + /2
Cy+e
Cs+ ¢

Las constantes C7; = 0.99229,Cy; = 0.011615,C5 = 0.007122,C, = 14.813,C5 = 9.3066

se obtienen comparando con el célculo detallado. Se utiliza el potencial universal ZBL

(ver seccién 5.2.3). Se obtiene asi la formula mdgica que responde con un error medio del

2.1 % con respecto al célculo detallado, siendo mucho més répido el cédlculo.

Para altas energias se emplea un potencial Culombiano en vez del potencial ZBL

siendo el calculo del angulo de dispersiéon mucho mas simple

sin(0/2) =

1

1+ (2¢B)? (3:23)
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Recorrido libre medio. En TRIM sélo se puede implantar en materiales amorfos en
los que los atomos se encuentran aleatoriamente distribuidos cumpliendo que la densi-
dad promedio coincida con la del material. En el caso del silicio amorfo vale 5 x 10%2

3. En el programa se generan aleatoriamente los dtomos cuando el ion ha

atomos/cm
recorrido una determinada distancia L llamada recorrido libre medio. Esta distancia se
escoge como la distancia que ha de recorrer el ion para tener una colision fuerte que le
provoque una desviacién angular grande (> 5 grados) ignorando todas las deméds colisio-
nes suaves. Con esto se consigue reducir el tiempo de cdlculo considerablemente, sobre
todo en las implantaciones a alta energia.

Consideremos la probabilidad de encontrar un blanco con un parametro de impacto

comprendido entre p y p 4 dp a lo largo de la trayectoria L:
Wi(p)op = N L27pdp (3.24)

donde N es la densidad atémica del material. La probabilidad de no encontrar otro

blanco con un parametro de impacto menor sera:
Ws(p) = exp(—NLmp?) (3.25)

Por lo tanto, la probabilidad de encontrar un blanco con un pardmetro comprendido en

el intervalo citado y que este sea el menor valor de p seréd
W (p)op = exp(—N Lrp*)N L27pdp (3.26)
Entonces el parametro de impacto serd

In(R,)
nNL

p=1l— (3.27)

donde R, es un nimero aleatorio comprendido entre 0 y 1.
Para energias altas se escoge L de modo que la deflexiéon angular media sea aproxi-
madamente constante (5 grados) usando la regla de Bohr-Williams, e introduciendo una

expresion analitica aproximada para el frenado nuclear:

_0.02(1+ (My/My)*(¢2 + 0.1)

L
4ma?N In(1 + ¢)

(3.28)

Para energfas bajas se toma L = N'/3_ es decir la separacién interatémica media. El

parametro de impacto valdra

(3.29)
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Una vez elegido el blanco y su pardametro de impacto se recurre a la formula mdgica
para el calculo del angulo de dispersion © en el sistema de referencia del laboratorio. En

este sistema:

sin(6)
cos(8) + My /M,

y el dngulo de dispersién azimutal se toma aleatoriamente entre todos los posibles (& =

© = arctan( ) (3.30)

27 R,,), donde R, es un nuevo numero aleatorio entre 0 y 1.

Finalmente la energia transferida elasticamente al blanco sera:

4AM; M,
T=——""_Fsin’(¢/2 3.31
At i E /) (331)
Frenado electréonico. En principio suponemos que las pérdidas electrénicas no estan
relacionadas con las nucleares. Entonces, la pérdida de energia entre dos colisiones suce-
sivas podria valer

AE, = LNS.(E) (3.32)

donde S, representa el frenado electréonico ajustado empiricamente para cada atomo, L
es la distancia recorrida, y IV la densidad atéomica del material.

El valor de S, se obtiene en dos pasos siguiendo la teoria de Brandt-Kitagawa [17]:

e Primero, se calcula el frenado electrénico de un protén, S,, que se mueve a la misma

velocidad que el ion
L1 + ! (3.33)
S, S, Sy '
donde Sy es el frenado para energias bajas y Sy el frenado para energias altas,

definidos como:

S, = aE"+ cE?
1 E+ hE
5 _ Julg/E+hE)

7 (3.34)

siendo a, b, c,d, e, f, g, h coeficientes tabulados para todos los posibles dtomos, cal-

culados experimentalmente.
e Después se realiza un escalado del frenado del protén
S. = (v21)*S, (3.35)

donde ~ representa la fraccién de carga efectiva del ion, que tiene en cuenta el
apantallamiento del nticleo debido a los electrones, y que depende de la fraccién de

carga real ¢ del ion, esto es, su grado de ionizacion.
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Para estimar ¢ se recurre al criterio de Bohr, segiin el cual el proyectil pierde los
electrones cuya velocidad orbital sea menor que la velocidad relativa entre el ion y

los electrones del blanco que vale:

2
v = (1 + %) para v; > vp (3.36)
1

3 2 2 4
v, = ZF <1+ “1_ 4 > para v; < vp (3.37)

3vE  150%
donde vp es la velocidad de Fermi. La fraccion de carga valdré de forma aproxima-
da [118]

g =1 exp(~0.95(— 5z — 0.07)) (3.38)
UBZl

donde vp es la velocidad de Bohr y Z; el ntimero atémico del ion.

Finalmente la fraccion de carga efectiva

v=g+C(1—g)hn [1 ; (4A”f)2] (3.39

apvp
siendo C' ~ 0.5 y A el radio de apantallamiento del ion definido como

2ap(1 — q)*®

TP - -9/ (340)

Para energias bajas donde el frenado electrénico es proporcional a la velocidad, si
puede existir una fuerte correlacién entre el frenado nuclear y el electronico. En TRIM
estd implementado el modelo de Oen-Robinson [77]

Es un modelo de frenado electrénico [88, 87, 86, 47] local. La energia perdida serd

Ap, = M045ep (-ro/a)) (3.41)

2
Ta;

donde 7 es la distancia apside, kj, estd definido en la ecuacién 3.12, y a,, es la distancia

de apantallamiento interatémica universal [118] dada por

~ 0.8854ap
(@

(3.42)

siendo ap = 0.529 A el radio de Bohr.
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3.2.3 Colisiones binarias: materiales cristalinos

Utilizando la misma aproximacién de colisiones binarias descrita en la seccién anterior,
el problema es ahora simular la implantacion ionica en materiales cristalinos en las que
el material presenta canales (ver figura 4.4 en la pagina 78) y el comportamiento de los
proyectiles en su interior no es isétropo.

MARLOWE fue el primer programa que utilizé esta metodologia y fue desarrollado
por Robinson et al. [47, 77, 86, 87, 88|, aunque ha dado lugar a multitud de versiones y
modificaciones como UT-MARLOWE [55, 56, 54, 71, 72, 78, 79, 100, 112, 114, 113, 115],
o incluso una version UVA-MARLOWE desarrollada en la Universidad de Valladolid
2,4, 5, 49, 50].

En esta aproximacion y al contrario que en TRIM se busca una representacion lo més
detallada posible de lo que ocurre dentro del cristal, sin olvidar nunca la grosera aproxi-
macién de las colisiones binarias, que limitara el rango de aplicacion de los programas.

El hecho de tener que describir el material cristalino complica mucho su programacion.
Sera necesario hacer uso de las propiedades traslacionales de la red para obtener las
posiciones de los blancos préximos al proyectil®. Existird por tanto un mecanismo de
busqueda de blancos préximos al proyectil, que tendra en cuenta vacantes e intersticiales
existentes con anterioridad. Esto permite simular la implantacion en un material con

defectos cristalinos.

Aproximacién cuasielastica: colisiones nucleares. FEsta aproximacién tiene en
cuenta las pérdidas electronicas asociadas a las colisiones a la hora de evaluar la energia
de salida y los d4ngulos de dispersién®.

Ademas se cuenta con una correccién para mejorar las trayectorias en situaciones muy
simétricas donde se interacciona con mas de un atomo a la vez, es lo que se conoce como
extension de colisiones multiples [87, 77].

En una colisién, el dangulo de dispersion en el sistema centro de masas se calcula

resolviendo:
O=7—-2p /Oo dr [7’29(7”)} - (3.43)
R

donde p es el parametro de impacto y R es la distancia apside que es la solucién de la

3Una descripcién completa de todos los dtomos del material es de momento inabordable por la can-
tidad de memoria que seria necesaria para almacenarlos.

4Se corresponde con la introduccién del pardmetro f en las ecuaciones del scattering nuclear. Vease
ecuacion 5.10 en la pagina 104.
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ecuacién g(R) = 0 donde:

sy o7 G AV

.44
T2 AEl (3 )

en la que V(r) es la energia potencial interatémica, A = My /My y By = EpA/(1+A) es la
energia cinética reducida en el centro de masas. La resolucién del resto de las condiciones
de salida aparecen en la seccion 5.2.1.

La aproximacion cuasieldstica tiene en cuenta en el instante de maxima aproximacion
unas pérdidas energéticas locales, que han de distinguirse de otras pérdidas no locales que
se producen a lo largo de toda la trayectoria del ion.

El potencial interatémico implementado en el programa es el potencial de Moliere [70]

que vale:
. Zl ZQ 62

Vi(r) D (r/an) (3.45)

donde la funciéon de apantallamiento vale:
Op(r/an) = 0.35exp(—0.3r/apr) + 0.55exp(—1.2r/apr) + 0.1 exp(—6r/ap)  (3.46)

y el radio de apantallamiento interatémico de Moliere es:

92\ '/ 1/2 1/2\—2/3
ar = | 18 ap (217 + 2,"%) (3.47)

siendo ap el radio de Bohr. Este potencial pretende ser universal, pero no ajusta bien

con todos los casos ni a todas las distancias (ver seccién 5.2.3).
Modelo de frenado electréonico Las pérdidas inelasticas tienen dos contribuciones,
que pueden ser o no aplicadas conjuntamente.

e Pérdidas no locales. Son pérdidas electrénicas no relacionadas con las colisiones y

que dependen tan solo de la distancia recorrida por el ion. Se usa la Teoria LSS:
AE, = k;VEAx (3.48)

donde Ax es la distancia recorrida por el ion, F su energia cinética, y

1.2160072{/° 2,
k= 728 723\3)0 12 (3.49)
(217 + Zy7)%2 M,y

Este modelo no depende de la direccion del ion en el material, por lo tanto no es

adecuado para representar el acanalamiento.
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e Pérdidas locales. Utiliza el modelo de Oen-Robinson [77] que relaciona las pérdidas

electrénicas con las colisiones y que vale:

04 0.4
AR, = 2045 exp v ro/an), /B (3.50)

Tay,

donde 7y es el apside de la trayectoria. Se tiene por lo tanto una dependencia

exponencial con la distancia entre las particulas durante la colision.

Modelo de colisiones simultaneas Este modelo es una correccion para mejorar aque-
llas colisiones en las que no es posible determinar una secuencia de colisiones, como pueda
ser cuando el ion esté en condiciones de acanalamiento. En estos casos se calculan la co-

lisién simultanea utilizando la siguiente aproximacién:

e Primero, se calcula de forma individual la colisién binaria de cada atomo con el ion,

como si estuvieran solos.

e Se calcula la direccion de salida del proyectil aplicando el principio de conservacion
del momento. Con esto se mejora la direccion de salida con respecto a la solucion

secuencial [87], pero a costa de subestimar la energia transferida a los dtomos blanco.

e Por ultimo, se aplica un reescalado de energias para que se cumpla el principio de

conservacién de la energia.

Esta aproximacion grosera permite que los iones no se desacanalen, aunque tiene el incon-
veniente de introducir un error sistematico en las energias de salida, aunque no es muy
grande, y el porcentaje de colisiones de este tipo sélo sera importante en condiciones de

acanalamiento (p. ej. canal {110} en el silicio).

Mecanica de funcionamiento El programa es capaz de seguir la trayectoria del pro-
yectil y de los proyectiles secundarios hasta que se paren. Se considerarda que un ion esta
parado cuando su energia cinética esté por debajo de un determinado umbral FE;. Se
generara un proyectil secundario cuando al colisionar con un dtomo de la red cristalina,
se le transmita una cantidad de energia, 7', mayor que la energia de enlace, Ej, con la
red. Después se seguird la trayectoria del proyectil secundario con una energia cinética

E =T — E,. Se siguen todas las trayectorias de todos los proyectiles hasta que se paran.
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3.2.4 Dinamica molecular

El método de la dinamica molecular, es un método Monte Carlo en el que se sigue la
trayectoria de todas las particulas que intervienen en el problema, interactuando entre si.
Las simulaciones de dindmica molecular se emplean en otros muchos campos tecnolégicos
como simulacion de sputtering, cristalizacion, analisis de propiedades termodinamicas,
cambios de fase, etc.

La diferencia fundamental con respecto a la simulacién BCA estd en una descripcion
detallada de practicamente todos los atomos del cristal y del ion, tanto de su posicién
como de su velocidad, estudiando las interacciones de cada atomo sobre todos los demas.
Esto se traduce en un considerable aumento del tiempo de calculo, lo que restringe el uso
de estas simulaciones a casos sencillos, como implantaciones de baja energia, aunque a
cambio se obtiene una informacién muy detallada y precisa de lo que esta ocurriendo.

Este método se basa en la resolucion de las ecuaciones de movimiento de un sistema
grande de particulas®. Este conjunto de ecuaciones se discretizan para poder ser resueltas
mediante algiun algoritmo numérico en un computador. Las ecuaciones diferenciales para

cada particula se pueden escribir como:

dr; .
mz% = Di
dp; B}
o= Y F0Y) (3.51)
J

donde se suponen fuerzas conservativas que dependen de la posicién de las particulas,
aunque en algunos casos sea necesario incluir fuerzas viscosas que disipen energia y que
dependeran por lo general de la velocidad de las particulas oponiendose al movimiento
de las mismas.

La fuerza que actua sobre cada particula se obtiene de la energia potencial del sistema.
En principio, dependeré de las coordenadas de todas las particulas U = U(ry, 73, ..,7,),

y se calculara como:

ou oU  oU > (3.52)

Exa E sy Ldz) = | — y y
( v ) ( (97% Griy 87“1‘2

La resolucion de las ecuaciones 3.51 se lleva a cabo mediante algoritmos predictor-
corrector. Inicialmente (t = ty) se calculan las fuerzas entre las particulas, dadas unas
condiciones iniciales. A continuacion se aplica el algoritmo predictor que hace una estima-

cion de las posiciones y velocidades en un instante t = £, + h, donde h es el paso temporal

5Podemos hablar perfectamente de decenas de miles de particulas.
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discreto. El algoritmo corrector emplea las coordenadas generadas por el predictor para
obtener una mejor estimacién de las mismas en el mismo instante de tiempo utilizando
las fuerzas calculadas por el algoritmo predictor.

La precision de estos algoritmos depende del orden de los mismos y del paso temporal
empleado. Dependiendo de la duracién de los procesos a simular hay que tomar un paso
temporal u otro. Si la evolucién de las particulas es lenta, se escogera un paso temporal
grande y se podra simular un tiempo total grande. Si por el contrario la velocidad es
alta, habra que tomar un espaciado temporal pequeno para evitar errores en el célculo
de las trayectorias. La mejor solucién estara en coger un paso ajustable que se adapte a
las circunstancias de la simulacién. Se suele utilizar h = k/V); donde V), es la méxima
velocidad del conjunto de particulas en el paso temporal anterior [41].

El orden del algoritmo predictor-corrector nos indicara el nimero de pasos como el
anterior, necesarios para dar como valida una solucion. Un orden alto del algoritmo
aumenta la exactitud, pero necesita mayor tiempo de calculo y una mayor cantidad de
memoria en el computador.

Dentro de los algoritmos més sencillos se encuentra el de Verlet, de orden 2. Con
ordenes mayores tenemos los de Gear, Beeman, y Adams-Moulton [22, 41].

El resultado de la simulacién depende fuertemente de la energia potencial del sistema.
Aunque en un caso general la energia potencial depende de las posiciones de las particulas,
es conveniente hacer algunas simplificaciones. Si suponemos que el potencial en un punto
depende solo de las distancias a las particulas que forman el sistema, tendremos:

U= ulii-rh= Y ulry) (3.53)
ij,i<j ij,i<j

donde u es un potencial entre dos cuerpos. La fuerza que actia sobre la particula i-ésima

sera:
dulr (e — 7
Fo = 3 “(T”C;(r“” Tiz) (3.54)
i#j TijTi
Py, = Zdu(rij)(riy_rjy)
oy drijri;
R Zdumj)(mz—mz)
iAj drz’jrij

La fuerza, para un sistema real de particulas, debera cumplir que sea atractiva cuando
las particulas se separen y que sea repulsiva cuando se acerquen demasiado. El potencial
que obedece a este comportamiento tendra un minimo en la distancia de separacion

interatomica del sélido.
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Figura 3.3: Potencial interatomico de dos cuerpos tipo Lennard-Jones

El potencial de Lennard-Jones (figura 3.3) responde a este comportamiento:
ulr) = e (22 (2 (5.59
Tij Tij

donde o y € son los pardmetros de ajuste del potencial. Sin embargo, un potencial entre
dos cuerpos no permite la simulacion de sélidos cristalinos covalentes, ya que no depende
de la orientacion de las particulas. Tan sélo las redes cristalinas compactas se podran
representar bien con este tipo de potenciales. Para los semiconductores de interés seran
necesarios potenciales mas complejos.

A continuacién revisaremos los potenciales mas extendidos para los cdlculos de dinamica
molecular: Stillinger-Weber [96] y Tersoff [101, 103, 102]

Potencial de Stillinger-Weber

El potencial del sistema se descompone en términos de interacciones de un cuerpo, dos

cuerpos, tres cuerpos, etc:

U:Z‘/l(z’)+ > Valii)+ > Val(i,j k) + ...+ Va(1,2,..N) (3.56)

i7,4<j ijk,i<j<k
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donde debera cumplirse que Vi tienda a cero cuando N crece.
El potencial V] tiene en cuenta las fuerzas debidas a los campos externos que actiian
sobre el sistema. Por lo general este término vale cero si no hay perturbaciones externas.
Dado que la estructura cristalina del silicio estd compuesta por fuertes enlaces cova-
lentes en determinadas direcciones, parece logico incluir al menos las contribuciones para
dos y tres cuerpos. Para simplificar el tratamiento se introducen unas unidades para

escalar la energia (€) y la distancia (o)
Va(riy) = efa(rij/o)
Vs(73,75,71k) = €efs(rifo, 75 /0,7 /0) (3.57)

eligiendose o y € de forma que el minimo de f, = —1y f5(2Y/6) = —1. La funcién fo
dependera solo de la distancia entre las particulas, mientras que f3 debe poseer simetria

rotacional para representar la estructura tetraédrica del silicio.

e Potencial de dos cuerpos.

() = { é(Brp —r~%exp(1l/(r —a))), g:;: ;’ ;Z (3.58)

donde A, B, p, ¢ y a son parametros positivos. Este potencial tiene un corte en

r = a, aunque sus derivadas son continuas en r = a.
e Potencial de tres cuerpos.
f3(73, 75, 78) = h(rig, T, Oji) + h(Tji, Tk, Osjie) + (T, Thg, Oing) (3.59)

donde 6, es el angulo subtendido por los vectores 77; y 7, y la funcién h tiene la

forma:

rij—a Tik — Q@

A A 1\?2
h(Tij, ik, Ojik) = Nexp + (cos(ﬁjik) + g) (3.60)

siempre que r;; y 7; sean menores que la distancia de corte a; de lo contrario h = 0.

Este potencial tiene un minimo para los valores de 6; tales que cos(6;) = —1/3.
Este angulo coincide con el que forman los enlaces en los atomos de silicio en una

red tipo diamante.

Los pardametros ajustables de los potenciales se escogen [96] para que la red tipo
diamante sea la més estable y la temperatura de fusion coincida con la experimental
(1683 K para el silicio). Asi A = 7.049556277, B = 0.6022245584, p =4, ¢ = 0, a = 1.80,
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A =210y~ = 1.20. Los factores de escala para la longitud o = 2.0951 A y la energia
¢ = 50 Kcal/mol = 2.167 eV.

El potencial Stillinger-Weber descrito representa adecuadamente las fases cristalina y
liquida del silicio, pero no es capaz de describir de forma adecuada el estado amorfo del

silicio.
Potencial de Tersoff

Este potencial esta basado en la idea de que la fuerza de los enlaces existentes en un
atomo depende de la disposiciéon y nimero de atomos que le rodean. Basicamente es un
potencial de dos cuerpos, pero corregido mediante unos factores que tienen en cuenta la
coordinacion de cada particula.

La energia potencial del sistema U puede descomponerse en energias asociadas a las

particulas F; o asociadas a los enlaces V;; segin convenga:
1
U:ZEngjV;j (3.61)
i i#]
donde
Vij = fo(rij) (ai; fr(ri;) + bij fa(rij)) (3.62)

Las funciones fr y fa representan las partes repulsivas y atractivas respectivamente del
potencial, y fo es una funcion de corte continua y derivable en el entorno del radio de
corte R. Los coeficientes a;; y b;; son los responsables de la interacciéon de muchos cuerpos

ya que dan cuenta de la geometria que rodea al enlace en cuestion.

e Los potenciales repulsivos y atractivos

fr(r) = Aexp(—\ir)

fa(r) = —Bexp(—Aar) (3.63)
son potenciales de Morse.
e La funcién de corte:
1, parar < R— D
fe(r) =14 0.5(1 - sin(”(;BD))), para R— D <r <R+ D (3.64)
0, parar > R+ D

e [l coeficiente a;; vale
—1/2n

ai = (1+a™n}) (3.65)
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’ Parametro ’ T2 ‘ T3
A (eV) 3.2647¢3 | 1.8308e3
B (eV) 0.5373e3 | 4.7118¢2
A (A 3.2394 2.4799
Ao (A7) 1.3258 1.7322
o 0.0 0.0
3 3.3675¢-1 | 1.0999¢-6
n 2.2956¢-1 | 7.8734e-1
c 4.8381 | 1.0039¢5
d 2.0417 | 1.6218el
As (A1) 1.3258 1.7322
R (A) 3.0 2.85
D (A) 0.2 0.15

Figura 3.4: Conjunto de parametros que definen los potenciales de Tersoff T2 y T3

donde

nij = > fo(ri) exp(A3(rij — rix)?) (3.66)
kA,

aunque en las simulaciones suele hacerse av = 0 y por consiguiente a;; = 1.

e [l coeficiente b;;

by = (1+8me) " (3.67)
donde
&= foru)g(Oir) exp(N5(rij — rix)?) (3.68)
k#i,j
y
2 2
g0) =1+ < (3.69)

@2 @+ (h— cos)?
siendo 0,5, el angulo que forman los enlaces i-j e i-k.

El termino §;; actia como coordinacién efectiva, y depende de la longitud de los

enlaces y de la orientacién de los mismos. Como consecuencia b;; # bj;.

Tersoff [101, 103, 102] ha definido tres potenciales para el silicio. El primero (T1) no
se ajusta al modelo descrito y presenta algunas deficiencias. Los parametros para los
potenciales T2 y T3 aparecen en la figura 3.4. El que representa mejor al silicio en todas

sus fases es el potencial T3.
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Potencial Universal

Para representar las interacciones de los iones con el silicio, en el caso de querer simular
la implantacién idnica, es necesario un potencial distinto que los descritos. Dado que
la energia cinética de los iones es muy superior a la de los enlaces quimicos podemos
describir la interaccién mediante un potencial meramente repulsivo como el potencial
universal ZBL [118] (Ver seccién 5.2.3).

Reduccion del tiempo de calculo

El método de la dinamica molecular necesita realizar cdlculos intensivos, por lo que es
computacionalmente muy lento. Algunas de las ideas que se utilizan para reducir el

tiempo de calculo en este tipo de algoritmos son:

e La evaluacion de las fuerzas entre las particulas se limitan a un entorno de radio de
corte R alrededor de cada particula en cuestion. Como se ha visto anteriormente
los potenciales de Tersoff y Stillinger—Weber incorporan el citado radio de corte. De

esta manera reducimos el nimero de evaluaciones de fuerzas entre las particulas.

e Una segunda aproximacién pasa por considerar un nimero menor de particulas
totales suponiendo que existe una celda bésica que repetiremos periodicamente en
todas las direcciones. El tamano de esta celda debe ser lo suficientemente grande
para que no aparezcan efectos extranos. Las particulas que se encuentren en los
bordes de la celda deberian interactuar con otras particulas fuera de la misma. Para
simular este efecto se les aplica una fuerza viscosa proporcional a la velocidad, que
dara cuenta del enfriamiento de la zona implantada por conduccién del calor al

resto del sustrato.

Atn con estas aproximaciones y otras mas el método es implicitamente lento. Viene
a ser de dos a tres ordenes de magnitud més lento que la aproximacién BCA. Cuan-
do aumente la potencia computacional en varios érdenes de magnitud, serd entonces
el momento de utilizar dindmica molecular en la simulacién de casi todos los procesos

tecnoldgicos, ya que describe con mas precision lo que ocurre.

3.2.5 Ecuacién de transporte

Se pretende conseguir una solucién analitica de la distribucion de atomos implantados.

Para ello se buscaran los momentos de una distribucién Pearson IV (ver seccion 3.4). Sin
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embargo, la complejidad de los frenados eldstico e inelastico, hara que sélo se puedan
obtener soluciones mediante el calculo numérico.

El planteamiento del problema consiste en encontrar la funcién F'(z) que describa
la probabilidad de que un ion agote su energia cinética en un rango de profundidades
(x,x+dx). Eslégico presuponer que esta probabilidad dependerd de la energia inicial de
los iones y de su direccién con respecto a la superficie del blanco F(z, E,?). En un caso
tridimensional, la funcién F' dard la probabilidad de que el ion se detenga en un elemento
de volumen d3r situado en la posicién 7. Entonces la funcién F' depende de F(7, E,©).

Para poder abordar el cdlculo necesitamos hacer algunas simplificaciones:

e El material se supone amorfo. De manera que la funcién probabilidad no dependera

de la direccion del ion con respecto al blanco.

e El material se supone infinito. No existen pués superficies. En un caso real los iones
al entrar en el material pueden ser retrodispersados y abandonar el semiconductor.
También puede suceder que iones que salen del material vuelvan a entrar como
consecuencia de colisiones con otros atomos que estan fuera del semiconductor como

consecuencia de considerarlo infinito.

e Se supone una dosis de implantacién baja. Asi, los mecanismos de frenado no
dependeran de las impurezas implantadas que en este caso serdn un porcentaje

muy bajo de atomos en el blanco.

Las colisiones elasticas entre el ion y los atomos del blanco se describen a través de
la seccién de captura do,(E, Ty, 0,v') para cambiar el estado del ion desde (E, ) hasta
(E —T,, v’ ), donde T, es la energia transferida al &tomo blanco y v’ es la direccién de
salida del ion tras la colision.

Las pérdidas inelasticas se producen de forma continua y no cambian la direccion
del ion. Su seccién de captura es do.(E,T,), donde T, es la energia transferida a los
electrones del blanco.

Las secciones de captura se calculan con un modelo similar al empleado en la Teoria

LSS. La ecuacién de transporte de Boltzman que describe los procesos mencionados sera:

- cos(e)w - N/[F(E, 0,2) — F(E — Ty, o', 2)|doy,
a

+ N/[F(E, 9,7) — F(E — T,,9,2)|do, (3.70)

donde cos(f) aparece como consecuencia del movimiento del ion en direcciones no per-

pendicualres a la superficie, y N es el niimero de iones.
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Figura 3.5: Método de la ecuacion de transporte de Boltzman: matriz de distribucion de
momentos.

Una manera de resolver la ecuacion de forma numérica es utilizar un método Monte
Carlo [39]. La funcién de distribucién del momento se representa con una matriz bidi-
mensional Fj;, donde cada elemento se corresponde con las particulas con una energia
E;(0 < E; < Ey) moviendose en la direccién 6;(0; < 7/2) (Ver figura 3.5).

En un estado inicial la distribucién de momentos en el plano de la superficie es una
funcién delta, 6(Ey, 0), dada por la energia de los iones Ej y su direccién. El momento
puede ser sustitudo por su energia F y el dngulo 6 si nos encontramos en un plano®. En
cada paso del calculo, la redistribucién de las particulas en el espacio de momentos para
una profundidad x y en un elemento dx se obtiene resolviendo la ecuacion 3.70. Cuando
los iones tengan una energia por debajo de un limite establecido F,,;, se consideraran
parados y se almacenaran en el histograma correspondiente a la profundidad z (ver figura
3.6). El resto de iones continuardn moviendose hasta que pierdan la energia necesaria.

Este método es utilizado en programas como SUPREM IV [90] para la simulacién
de implantaciones en materiales amorfos. Utilizan una resoluciéon numérica, similar a la

citada, de la ecuacién de transporte.

3.3 Técnicas de mejora estadistica

La generacion de un perfil de implantacién ya sea en una dimension o en varias es un
proceso estadistico donde los sucesos mas probables, los situados en el punto maximo
del perfil, tienen menos ruido estadistico y estdn representados con mas precision. Sin

embargo, los sucesos menos probables (rare events) quedan representados con un alto nivel

6Las colisiones entre dos 4tomos con el conjunto de fuerzas con el que tratamos se desarrollan siempre
en un plano.
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Inicialmente, todos los iones con la misma

] energiay direccion
Conc.
Paso 1 v
X
Paso 2 v

7 N\ |ones parados

'

Figura 3.6: Procedimiento Monte Carlo aplicado al método de la ecuacion transporte de
Boltzman.

de ruido, que hace que no se pueda decir con precisiéon dénde acaba o dénde comienza el
perfil de impurezas con respecto al nivel de fondo del material implantado. Para poder
mejorar la representacion de este tipo de sucesos poco probables se han desarrollado
varios algoritmos (rare event algorithm [114, 12, 8]) de mejora estadistica.

Estos algoritmos consisten, basicamente, en identificar los sucesos poco probables
y simular varias veces el comportamiento de este suceso partiendo del mismo punto y
siguiendo trayectorias ligeramente diferentes, dando un peso estadistico ponderado a cada
una de las simulaciones. De esta manera conseguimos reducir el ruido estadistico al haber
aumentado el nimero de simulaciones para el caso poco probable (Ver figura 3.7).

Han sido varios los autores que han descrito posibles mecanismos de identificacién
y mejora de sucesos poco probables relacionados con el tema de la implantacién iénica.
Sin embargo, estas técnicas han aparecido en muchas otras disciplinas cientificas [48] y

tecnoldgicas [40] para mejorar las simulaciones en determinadas circunstancias.

Modelo de Yang. (rare event approach)

Los primeros autores en emplear este mecanismo para el problema de la implantacion
ionica fueron S.-H. Yang et al. [114]. La solucién que proporcionan consiste basicamente

en simular un nimero grande de implantaciones siguiendo los iones hasta un cierto plano
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Figura 3.7: Incertidumbre estimada en el cdlculo de un perfil de As (7,0) en Si{100} a
2keV, para el mismo nimero de iones iniciales (1000). Arriba con el algoritmo rare event.
Debajo, sin él. Ref [8].
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situado a una profundidad d;. En ese punto se almacenan la posicion, energia y velocidad
de cada ion en una lista y se procede a simular otro ion. Se guarda el perfil de impurezas
obtenido hasta la citada profundidad.

La segunda etapa consiste en utilizar la lista anteriormente generada para simular
varias trayectorias de iones que parten del plano d; para cada ion de la lista. Cuando los
iones superan la profundidad ds se procede a almacenar de nuevo la informacién necesaria
de los iones para repetir el proceso varias veces. Se almacena el segundo trozo de perfil
y se continda.

Se obtienen cascadas diferentes gracias a que las posiciones de los atomos del cristal
son aleatorias debido a la vibracién térmica del mismo, que es también simulada. Se
consigue de esta manera un doble objetivo, mejorar la precision en profundidad de los
perfiles unidimensionales y mejorar el tiempo de calculo ya que las cascadas se calculan
de forma parcial.

Sin embargo, el algoritmo presentado por Yang et al. adolece de algunos problemas,
como el de no estar integrado en el programa de simulacion siendo necesarias varias
etapas de calculo independientes con almacenamientos intermedios, ademas de no tener
optimizado, en manera alguna, el tiempo de cédlculo, que puede incluso ser mayor que
sin el algoritmo, y el nimero de repeticiones de las iltimas subtrayectorias de las cas-
cadas. Tampoco incluye ninguna regla clara de como escoger las profundidades d;, que

suponemos responderan a un conocimiento previo del resultado.

Modelo de Beardmore. (rare event algorithm)

Para solucionar parte de los problemas de Yang, Beardmore et al. [8] han desarrollado
un algoritmo dindmico mas éptimo, que permite variar las profundidades de los planos de
subdivision de los iones, segin se obtiene la precision apropiada en cada una de las zonas
definidas por los planos. A su vez, describen una forma evaluar esa precisién. Consiguen
mejorar el tiempo de calculo y tener el algoritmo integrado en su programa de simulacion
basado en Dindmica Molecular.

La forma caracteristica de un perfil tipico se muestra en la figura 3.8. Tiene un maximo
cerca de la superficie seguido de una caida exponencial. La concentracién de impurezas en
la cola del perfil es varios 6rdenes de magnitud menor que en el maximo. Para obtener la
misma precisién estadistica para todas las profundidades debemos simular muchos iones
que quedaran en el pico para cada uno que se pare en la cola. La mayor parte del esfuerzo
computacional no redundara en mejorar la estadistica de la cola.

Para reducir este cdlculo innecesario se emplea un esquema de subdivision de los
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Figura 3.8: Modelo de Beardmore. Algoritmo para generar las profundidades de sub-

division de iones reales en iones virtuales y los pesos estadisticos asociados con cada
profundidad. Ref [8].

atomos (atom splitting) que incrementa el muestreo para las zonas més profundas del
perfil. Cada ion es reemplazado por varios iones virtuales, cada uno con un peso es-
tadistico asociado. A ciertas profundidades, cada ion se reemplaza por dos iones, cada
uno de ellos con la mitad del peso estadistico anterior a la subdivision.

La trayectoria de cada ion virtual se sigue de forma individual, subdividiendolo su-
cesivas veces. Como los atomos que rodean al ion virtual se encuentran en un estado

diferente cada vez’

conseguimos trayectorias diferentes. De este manera, se puede mante-
ner el mismo numero de iones virtuales para cada profundidad, aunque los pesos decrecen
con ella.

Para optimizar las ventajas de este esquema, se actualizan dinamicamente las pro-
fundidades de subdivisién. La distribucion inicial de profundidades de subdivision esta
tomada en base a un perfil de impurezas estimado para las condiciones de implantacion.
Una vez que comienza la simulacion, las profundidades de subdivision son reevaluadas
cada cierto numero de cascadas.

Al principio de la simulacién se especifica el niimero de érdenes de magnitud, M, de
concentracion de iones sobre los que se desea mejorar el perfil (Fig. 3.8). Se dividen los
iones cuando se alcanzan profundidades en las que el nimero total de iones, ignorando

el peso estadistico, es la mitad del nimero actual de iones implantados. Se utilizan

N profundidades de subdivisién (splitting depths), donde N es el entero més grande

"La aplicacién de un modelo de vibraciones térmicas hace que los 4tomos vibren en sus posiciones de
equilibrio.
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Figura 3.9: Modelo de Bohmayr. Estructura topoldgica de las ramificaciones de las
trayectorias virtuales y sus pesos estadisticos [12]

< M log,(10). Las profundidades de subdivisién D;(1 <1i < N) se escogen de forma que

1

/0 " C@)dr =1 — (5)] /0 Y Cla)de (3.71)

donde C(x) es la concentracién de atomos parados a una profundidad z. Se almacena el
estado del ion subdividido y se sigue repitiendo la operacién hasta que se para. Después
se sigue con los iones mas profundos recuperando el estado previamente almacenado. Una
vez se han seguido todos los iones virtuales (subdivisiones de los reales) se continda la
simulacién con nuevos iones reales.

La ventaja de este modelo es que esta integrado dentro del simulador y tiene una
forma mas o menos 6ptima de distribuir iones virtuales de forma dinamica. Sin embargo,
no mejora la zona inicial de los perfiles, ni las zonas laterales de los mismos. Ademas

necesita un conocimiento a priori del perfil que va a quedar.

Modelo de Bohmayr. (trayectory split method)

Otros autores, como Bohmayr et al.[12], tienen otra manera de abordar el problema. Para
cada ion se comprueba la concentracion de impurezas local Cj,. en ciertos puntos de su

trayectoria. Estos puntos se escogen de forma que:
e La energia del ion sea menor del 30% del valor inicial.

e Ocurra un nimero minimo de colisiones ion-blanco entre dos puntos de comproba-

cién (2% del nimero maximo de colisiones por trayectoria).
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En cada punto se calcula Cioe/Craz_current donde Chuase_current €8 la concentracion global
méxima y se compara con unos niveles de concentracién relativos (0.3, 0.09, 0.027, ..,
(0.3)1%).  Se define un punto de divisién de trayectorias (trayectory split point) si la
concentracion local actual cae por debajo del nivel precedente.

Se almacenan entonces la posicion, energia y velocidad para desarrollar posteriormente
las ramificaciones virtuales de las trayectorias partiendo del punto de divisién del dtomo.
En cada division se genera un ion virtual que no vuelve a ser subdividido. A cada ion
virtual se le asigna un peso estadistico mitad del anterior (ver figura 3.9).

Las desventajas de este modelo estan en la complejidad que requiere mantener un
arbol octal (octree) de concentraciones que cubra toda la zona de interés, el conocimiento
a priori de valores como el niimero méaximo de colisiones por trayectoria o la concentracion
global maxima. También se aprovechan poco las posibilidades de la subdivision sucesiva

de las trayectorias virtuales, que no son subdivididas de nuevo.

3.4 Ajuste analitico de perfiles experimentales

Desde los comienzos de la implantacion iénica se ha buscado una forma sencilla, con
pocos parametros, de describir los perfiles de impurezas obtenidos. Para ello se han
utilizado unas distribuciones estadisticas que se ajustan mas o menos bien a los perfiles

experimentales.

3.4.1 Gaussiana

En esta distribucién hay dos parametros, el alcance previsto, Rp que es el valor medio de
la profundidad de los iones implantados y la desviacion cuadrdtica media ARp, que se

definen como:

Rp = /_Oo z.n(x)dx (3.72)
ars = [ " (@ — Rp)?n(x)de (3.73)

La distribucién vendra dada entonces por:

w] (3.74)

n(R) = no(Rp)exp |—
()= noip)esp |-

El ajuste es bueno cerca del pico, pero no representa bien el resto del perfil. En
caso de implantacion con acanalamiento no representa en absoluto el perfil de impurezas

experimental. Por ello es necesario el uso de distribuciones mas complejas.
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3.4.2 Pearson IV

Permite describir el perfil a partir de cuatro parametros o ”momentos”: el alcance previsto
Rp, la desviacion cuadrdtica media ARp, la asimetria (skewness) que es nula para la
distribucion gaussiana y la curvatura (kurtosis), que toma de valor 3 para la distribucién

anterior. Estos parametros o momentos se definen como sigue:

1. El alcance previsto.

m = Rp (3.75)

2. Desviacion cuadrdtica media (ARp). Se define el momento:

o = AR?D (3.76)
3. Asimetria normalizada.
1 [e’s)
"M== / (x — Rp)*n(x)dx (3.77)
"7 AR /o
4. Curvatura normalizada.
1 o0
b= /_ (v = Rp)'n(a)da (3.78)

Y la distribucion Pearson IV se define como:

n(z) = %exp (2%2 In (]bzxa + b’ + bOD — \l}% arctan j%) (3.79)
siempre que 4bgby — b? > 0, siendo 2’ = x — Rp
a = —mARp(G+3)/A (3.80)
bo = —ARp(46—377)/A
b, = a
b, = —(28—3y;—6)/A

donde A = 108 — 1272 — 18, ® es la dosis de implantacién y ng la constante de norma-
lizacién de la funcién Pearson IV en el rango de los datos experimentales. En la figura
3.10 se muestra el resultado de ajustar unos puntos experimentales con una distribucién
gausiana y con una distribuciéon Pearson IV. Se observa claramente que la distribucion
Pearson IV se ajusta mejor al comportamiento de los datos experimentales. Otro ejemplo
se ve en la figura 3.11 donde la distribucién Pearson IV ajusta perfectamente unos datos

experimentales [46] de implantacién de boro en silicio amorfo.
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Figura 3.11: Perfiles de boro implantado en silicio amorfo y su ajuste mediante distribu-
ciones gausianas y Pearson IV. Ref [98].
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3.4.3 Dual Pearson

Esta distribucién estd compuesta por una suma ponderada de dos distribuciones Pearson
IV. Es la mejor forma de describir perfiles con acanalamiento. Cada distribucion Pearson
representa un mecanismo distinto: dispersion aleatoria, f(x), y acanalamiento, g(z). Esta
distribucién tiene 9 pardmetros ajustables que pueden ser calculados [79] utilizando el
algoritmo de Levenberg-Marquardt usando una combinacién del método del gradiente y
el método de Gauss-Newton. Cada distribucién Pearson tiene cuatro parametros, y el

noveno, «, representa la fraccion de dosis para cada distribucion. Se ha de cumplir que:

Dr = [laf(@)+ (1 - a)g(@)da (3.81)

donde D7 representa la dosis total.

3.4.4 Distribuciones bi-dimensionales

Actualmente interesa obtener perfiles 2D y 3D de las implantaciones realizadas para tener
un mayor control de la operacién y asi disenar dispositivos mas complejos. Debido a que
los iones implantados llevan trayectorias que podemos considerar aleatorias, existe una
dispersion lateral AR en las direcciones paralelas a la superficie del blanco (figura 3.12).
Los valores de AR, y AR, son aproximadamente del mismo orden. Por lo tanto el
area implantada serd mayor que la de la mascara. Este tipo de cuestiones actualmente
tiene mucha importancia debido a que las dimensiones de los dispositivos fabricados ha
decrecido considerablemente, tanto en las dimensiones paralelas a la superficie como en
la profundidad.

Una distribucién bidimensional comtinmente empleada viene definida por la expresion:

n(z,y) = @ [er fe (%) _erfe (%)1 (3.82)

donde n(x) es la distribucién de impurezas en profundidad y erfc es la funcién comple-
mentaria de error.
Atn asi existen distribuciones mas complejas que representan mejor los perfiles expe-

rimentales.
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Descripcion del simulador

La inspiracion existe, pero
tiene que encontrarte trabajando
~ Pablo Ruiz Picasso ~

4.1 Introduccion

Las condiciones del experimento deben estar bien definidas para obtener buenos resulta-
dos en la simulacién. En este capitulo abordaremos este problema y a la vez describire-
mos las caracteristicas de modelizado de la implantacion que implementa el simulador,
asi como la mecanica basica de funcionamiento del mismo. En el capitulo siguiente des-
arrollaremos los puntos claves de naturaleza fisica de la simulaciéon no descritos en éste.

Comenzaremos definiendo la estructura y propiedades del material blanco en la seccion
4.2. La descripcién de las condiciones de implantacién modelizadas para el proyectil sera
tema de la seccion 4.3. El funcionamiento basico del método Monte Carlo empleado en
nuestro programa se considerara en la seccién 4.4. La mejora estadistica de los perfiles
reduciendo a su vez el tiempo de calculo serd tema de la seccién 4.5. La paralelizaciéon es

otro mecanismo de reduccion del tiempo de calculo que se vera en la seccion 4.6.

4.2 Descripcion del blanco

4.2.1 Estructura del material

El simulador, estd preparado para trabajar con cualquier material sélido multicapal. Ca-
da capa puede ser cristalina, policristalina o amorfa. El material objeto de la implantacion

no tiene que ser necesariamente un semiconductor.

'Es necesario que sean capas paralelas.

75
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Figura 4.1: Descripcién de un material blanco multicapa.

Las capas se definen perpendiculares a un eje y son de extension indefinida en los
otros ejes. En la figura 4.1 se plantea un problema tipico en el que aparece una capa
de 6xido nativo amorfo de un espesor dado, y el resto del material es silicio cristalino
orientado segun el eje cristalografico {100} por ejemplo.

Cada capa de material se describe con un patréon regular, incluso si queremos una
capa amorfa?. La celda patrén serd repetida por el programa de forma periédica en todos

los ejes.

Material cristalino: redes de Bravais. Existen 14 redes de cristalizacion diferen-
tes, llamadas redes de Bravais (ver figura® 4.2), que se resumen en siete sistemas de
cristalizacion distintos.

Nuestro programa permite definir la celda unidad de todas ellas a partir de 6 tipos
diferentes de celdas basicas de posiciones de atomos paralelepipédicas cuyos angulos y

lados son definibles. (figura 4.3), que son:

e (Celda stmple. Celda primitiva compuesta por un tinico atomo en un vértice.

e (Celda centrada en el cuerpo. Ademas del atomo en el vertice tiene otro en el centro
de la celda

2Buscaremos en ese caso una celda unidad cuya densidad coincida con la del material amorfo y con
los 4tomos de distinto tipo distribuidos homogéneamente.

3Simbolos: P - Primitiva, C - Centrado en una cara, I - Centrado en el cuerpo, F - Centrado en las
caras, R - Romboédrico
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Sistema Ejes y dangulos Numero | Simbolos
de redes

Triclinico a#b#c 1 P
a#B#q

Monoclinico a#b#c 2 P,C
a=7=90#p

Ortorrémbico a#b#c 4 P,C,ILF
a=0=7=90

Tetragonal a=b#c 2 PI
a=0=7=90

Ctbico a=b=c 3 P,LF
a=0=7=90

Trigonal (romboédrico) | a =b=rc 1 R
a=[0=vy<120,%# 90

Hexagonal a=b#c 1 P
a=[0=90,v=120

Figura 4.2: Redes de Bravais. Sistemas de cristalizacion.

Celda centrada en la cara A. Tiene ademdés un atomo en el centro de la cara A.

Celda centrada en la cara B. Idem cara B.

Celda centrada en la cara C. Idem cara C.

Celda centrada en las caras. Compuesta por cuatro atomos, el del vértice y los de

las tres caras.

Se definen asimismo sus ejes cristalograficos mediante tres dngulos («, 3,7) y tres
distancias (a, b, ¢) o parametros de red. En la figura 4.2 se resumen las caracteristicas de
cada sistema de cristalizacién.

El ejemplo mas trivial en nuestras aplicaciones es la red de silicio que estd compuesta
por dos subceldas cubicas centradas en las caras (o = 3 = v = 90), de las cuales una de
ellas est4 desplazada (0.25, 0.25, 0.25) unidades de red (a = b = ¢ = 5.431 A) respecto de
la otra. En la figura 4.4 vemos la red de silicio descrita, en la que se observa claramente
el canal {110}, que es el més ancho de todos y objeto especial de estudio en este trabajo.

En la figura 4.5 puede observarse la estructura Zinc-Blenda del arseniuro de galio que
comparte el sistema de cristalizacion del silicio pero con otros parametros de red. Otras
celdas méas complejas pueden ser la del éxido de silicio (Fig. 4.6) que empleamos para
definir la capa de 6xido amorfo, o la del carburo de silicio [1, 73, 84] (SiC-6H) en la figura
4.7.
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Figura 4.4: Cristal de silicio. Orientacién cristalografica {110}.
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Figura 4.5: Cristal de arseniuro de galio.

Figura 4.6: Oxido de silicio.
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Figura 4.7: Cristal de carburo de silicio 6H.

A pesar de que la definiciéon del material se hace con el formato cristalino, nuestro

programa permite tratar materiales amorfos y policristalinos.

Policristalino. Se simula el material policristalino suponiendo que para cada implan-
tacion completa de un atomo, todo el material es cristalino con la misma orientacion.
Antes de implantar un nuevo ion, se rota aleatoriamente el cristal de la capa en cuestion
para obtener una nueva orientaciéon. De esta manera intentamos reproducir las diferentes
orientaciones cristalograficas presentes en un material policristalino.

Este mecanismo es mejorable, pero para nuestras aplicaciones es razonablemente acep-
table. Si quisieramos mejorar este modelo tendriamos que conocer el tamano medio del
grano del policristal, y una vez que el proyectil hubiese recorrido esa distancia, elegiriamos

al azar una nueva orientacién cristalografica.

Amorfo. El material amorfo, se simula de una forma sencilla y muy parecida a la del
material policristalino. Consiste en rotar el cristal después de cada colision para generar
un material amorfo que conserve la densidad.

Este mecanismo da buenos resultados cuando lo comparamos con programas como
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TRIM que simula explicitamente implantaciones en materiales amorfos. Nuestro simu-
lador no puede competir en velocidad con estos programas, sin embargo es una buena
medida para comprobar la validez de nuestro programa con otros iones o con otros mate-

riales.

4.2.2 Propiedades: vibraciones térmicas

Los atomos que componen cada capa del material estan en continuo movimiento despla-
zandose de sus posiciones de equilibrio. Nuestra modelizacién del problema es sencilla.
Consideramos que los atomos del cristal se encuentran desplazados de su posicién de
equilibrio una cantidad que responde al modelo de Debye, que depende de la tempera-
tura del material. En nuestra simplificacién consideramos que los dtomos se encuentran
en reposo en la posicion que define el modelo de Debye. Su velocidad es despreciable en
comparacién con la velocidad del ion que colisiona con ellos [8].

El desplazamiento empleado es isotrépico y no estd correlacionado [42]. Estd distri-
buido a lo largo de cada coordenada ortogonal de acuerdo a una distribucion gaussiana
con una varianza dada por el modelo de Debye [11]. El desplazamiento serd diferente
para cada tipo de atomo. El modelo de Debye tiene como parametro fundamental la
temperatura de Debye (Tpepye) del atomo en cuestion.

La amplitud RMS* del desplazamiento térmico varfa con la temperatura del material

como sigue:

1/2
ﬂ) (4.1)

Arms =K
(TDebyeM

donde K = 12.063464, M es la masa atomica del atomo, y A es un parametro cuyo valor

depende de la temperatura 7. Se distinguen dos zonas:
2
e Si TD% > 2.16 usaremos la expansion asintética de la funcién de Debye®

e En caso contrario, utilizaremos la expansion convergente de la misma para definir el
valor de A. Estas aproximaciones [95] se emplean para conseguir mayor velocidad

de célculo, y son las mismas que se emplean en el programa MARLOWE [88].

El problema fundamental al modelizar el material es conocer el valor de Thepye. Se han
analizado multitud de experimentos y simulaciones para intentar conocer su valor, sin

embargo, no hay unanimidad en los resultados. Para el silicio:

4Root Mean Square
°Ley T? de Debye para la capacidad calorffica y para temperaturas muy bajas [53]
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e Experimentalmente se obtienen valores dispares dependiendo de la forma de

calcularlos.

Si nos basamos en un céalculo indirecto a partir de la capacidad calorifica del

material se obtiene Tpepye = 643 K para el silicio [53].

— Sin embargo, con otro tipo de medidas basadas en acanalamiento de iones [30]
se obtiene que Tpepye = 490 £ 15 K, con T" = 164 K.

— Estudiando la resonancia de los electrones acanalados [51], Tpepye = 495 £ 10
K, con T'= 80 — 293 K.

— También con medidas de acanalamiento de electrones [18] se obtiene Tpepye =

519 £ 10.8 K con T' = 300 K.
— Con medidas de rayos X [27], Tpepye = 531 £ 3 K, con T' = 293 K. Se ob-

tienen valores que dependen de la orientacion cristalografica usada durante el

experimento.

e Simulando con Dindmica Molecular [67] y utilizando diferentes potenciales, se
obtienen valores préximos al valor experimental obtenido de la capacidad calorifica:
Tperye = 651 K con T' = 300 K, con el potencial de Stillinger-Weber [96]; Tpepye =
630 K con T' = 300 K, con el potencial de Tersoff 3 [102].

Nosotros empleamos, el valor de Tpeye = 519 K para el silicio, que es un valor
obtenido experimentalmente [18]. No utilizamos el valor de Tpepye en nuestro modelo
como pardametro ajustable como se hace a menudo en algunos modelos BCA [45]. Siempre
usamos el mismo valor, inicamente dependiente de la naturaleza del atomo que vibra y

no de las condiciones de implantacion.

4.3 Descripcion del proyectil

Al igual que con los dtomos que componen el cristal, se define el ion que va a implantarse.
Esto es, se define su sfmbolo, masa atémica, nimero atémico y temperatura de DebyeS

asociada.

Ventana de implantacion. El programa selecciona aleatoriamente el punto de llegada
del proyectil dentro de la ventana de implantacion segin se aprecia en la figura 4.8. De

esta forma podriamos obtener perfiles laterales ajustados a una méscara.

6Este ultimo pardmetro se incluye para permitir autoimplantaciones.
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Figura 4.8: Ventana de implantacién.
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Figura 4.9: Divergencia del haz: distribuciones isétropa y coseno.
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Divergencia del haz. Se define la divergencia del haz como el dngulo maximo de se-
paracién de un ion con respecto a la direcciéon nominal del proyectil. Utilizando este valor
y un modelo estadistico obtendremos la direccién efectiva de incidencia de los distintos
proyectiles implantados. Con esto se pretende reproducir el fenémeno de divergencia
que aparece en los implantadores reales, que logicamente no son capacez de proporcionar
iones con una tunica direcciéon. Los modelos estadisticos que hemos implementado para

la divergencia son los siguientes:

e Uniforme o isotropo. Las direcciones de incidencia de los proyectiles estan unifor-
memente distribuidas en torno a la direcciéon nominal. En la figura 4.9 podemos
ver las proyecciones en el plano YZ de las coordenadas de la direccién obtenida. La

direccién nominal es la {100}.

e Distribucion coseno. La distribucion de direcciones se corresponde con una distri-
bucién coseno que representa mas fielmente la realidad del implantador. El valor

mas probable sera, en este caso, la direccién nominal.

4.4 Esquema global de la simulacién

El simulador implementado se ha escrito completamente en C++. Empleamos la aproxi-
macién de colisiones binarias (BCA) que consiste en seguir la trayectoria del ion colisio-
nando cada vez con un tunico dtomo blanco. En cada colisién se evaltia una transferencia
elastica de energia. Asociado al movimiento del ion existe una pérdida inelastica de
energia, que también es tenida en cuenta. En esta seccién estudiamos el funcionamien-
to del simulador desarrollado con la definicién de una serie de procedimientos que son

descritos a continuacion.

Desarrollo de las cascadas. Inicialmente el proyectil principal se corresponde con el
ion incidente. Sin embargo al desarrollarse la cascada de colisiones se pueden generar
otros proyectiles secundarios, que generaran subcascadas a su vez (ver figura 4.10). Esto
es interesante si se quiere hacer un estudio del danado generado, vacantes e intersticiales,
etc. El seguimiento de los proyectiles secundarios no es cronoldgico, sino que sigue un
criterio energético, siguiendo primero al que mas energia tiene, hasta que se para. En ese
momento, se escoge el ion secundario pendiente que mas energia tenga. Existen estudios
[86] que invitan a seguir cronolégicamente las cascadas. Quizas tenga importancia cuando
queramos simular el danado y su recombinacién. Se suele prescindir del desarrollo com-

pleto de las cascadas cuando se calculan perfiles de impurezas, dado que estas no aportan
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Figura 4.10: Cascada completa generada por un ion de B (0,0) con 15 keV en Si {100}.

ninguna informacién (no estd implementado el danado) y se aumenta la velocidad de

ejecucion.

Condicién de parada de un proyectil. Se considera que un proyectil se para cuando
su energia estd por debajo de una energia umbral Ep (Threshold Energy) definida. Por

defecto consideramos que vale E7 = 10 eV con los proyectiles habituales.

Generacion de proyectiles secundarios. Se generara un proyectil secundario cuando
una colisién del proyectil primario con un atomo del blanco le transfiera una energia 7'
que sea mayor que la energia de enlace, Ej, (Binding Energy) del atomo con la red. En
realidad, representa el umbral de energia potencial que tiene que superar el atomo para
salir de su pozo de potencial. Entonces el ion secundario se seguird suponiendo que tiene

una energia £ =T — L.

Cambio de zona. La superaciéon de una frontera entre dos capas, implica un trata-
miento previamente definido. Cuando el ion se encuentra en la capa A y se aproxima a

la capa B nuestro criterio es que siga viendo material tipo A hasta que su posicion perte-
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nezca al material B. Esto da una cierta histéresis en el comportamiento de las superficies
entre los materiales, ademas de no considerar deformados o estresados los materiales en

estos limites. Para nuestros propodsitos, la aproximacién es buena.

Busqueda de blancos. El método de seleccion de los blancos se muestra en la figura
4.11. El proyectil P se mueve con direccién vy. Los blancos con los que podria colisionar
serfan en principio los que estén delante de él segin la direccion de movimiento. Sin
embargo, con atomos como T3 no deberia colisionar, por que colisioné en la iteracion
anterior, y de esto se asegura el programa comprobando que la distancia frontal de colisién
sea mayor que el valor de &,,;,, que por otra parte tiene un limite inferior distinto de cero
que es glimite =0.1 A

Se seleccionan entonces los atomos que estén dentro de un cilindro de radio, R,
y altura Dg;,. Por lo tanto, no puede colisionar con 7. Los tnicos que cumplen las
condiciones impuestas en esta primera fase de seleccion son T3 y T5. Estos atomos podrian
colisionar de forma simultanea con el proyectil.

Se calculan de forma individual cada una de las colisiones binarias proyectil - blanco
seleccionadas. En una segunda fase, se seleccionan aquellos atomos que, comenzando en
la posicién final (4&tomo en color negro) mas cercana al proyectil no tenga su posicién final
mas alejada que una cantidad Dy;,,,. Esto significa que ciertamente T; y 75 colisionaran
simultaneamente con el proyectil. Los valores tipicos son Dy;,, = 1.0 A, Dygipm, = 0.25 A,
v R = 2.7155 A para el silicio. Estos valores dependerén del material blanco y no se

utilizan como parametros ajustables en cada simulacién.

Correcciéon en la biisqueda de blancos. El procedimiento anterior, es el procedi-
miento estandar implementado en MARLOWE [88]. Sin embargo, hemos descubierto que
en ciertas ocasiones el mecanismo es insuficiente y se colisiona con los mismos blancos
méas de una vez consecutiva. Esto es erroneo y modifica el perfil simulado de impurezas.
Esto es debido a la presencia de las vibraciones térmicas que hacen que los atomos se des-
placen aleatoriamente de sus posiciones de equilibrio, no siendo sencillo hacer la cuenta
de todo para no recolisionar con los mismos dtomos.

Hemos corregido el problema manteniendo una lista de los ltimos blancos con los
que colisionamos. Si en la siguiente colisién aparecen repetidos, entonces los eliminamos
de la lista de candidatos. Esta es una solucion sencilla y efectiva. El ntimero de atomos
que mantenemos en la lista rara vez supera los tres blancos, por lo que no es muy costoso

en tiempo de calculo.
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Figura 4.11: Busqueda de blancos.

Colisiones simultaneas. Cuando el proyectil se encuentra con varios blancos con un
pardmetro de impacto similar y a una distancia frontal dentro de unos mérgenes, se
considera que todas las colisiones son importantes y es necesario tener en cuenta todos
los atomos para describir mejor la colisién nuclear.

En la figura 4.12 se muestra el ejemplo tipico de colisién simétrica en el que una
resolucion secuencial de las colisiones da unos resultados erréneos, ya que la direccién de
salida se modifica con respecto a la incidente y no debe ser asi. Utilizando el procedimiento
de colisiones simultaneas se corrige este defecto, aunque la energia de salida del proyectil,
se sobreestima.

El tratamiento de colisiones simultaneas consiste en resolver individualmente las coli-
siones binarias del proyectil con los atomos seleccionados en el procedimiento de buisqueda
de blancos. Se obtendran para cada dtomo blanco una posicién final, una direccion de
salida y una energia (ver figura 4.13). Asfi la colisién entre P y T} nos dard una posicién
T} y una velocidad de salida 7 para el primer blanco. Lo mismo ocurrird entre Py Ty,
dando una posicién T3 y una velocidad de salida v5.

La composicién de las colisiones binarias en una miltiple o simultanea esta basada
en la aplicacion de dos principios de conservacién: el del momento y el de la energia. Al
resolver estas ecuaciones suponiendo que el estado final de los blancos es el descrito, se

obtiene un estado final P’ para el proyectil con una velocidad de salida ¢/y. La posicién
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Figura 4.12: Comparacion entre colisiones secuenciales y simultaneas.
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Figura 4.13: Colisiones simultaneas.
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final del proyectil se escoge tomando el avance maximo obtenido para el proyectil en las
colisiones individuales.
Finalmente se calculara el valor de &,,;, para que en la siguiente iteracion no se vuelva

a colisionar con los mismos blancos.

4.5 Modelo de mejora de sucesos poco probables

Para la correcta caracterizacion de los perfiles de impurezas, es necesario obtener una
determinada precision estadistica en las zonas de menor concentracién de los mismos.
Esto es interesante sobre todo en las implantaciones con acanalamiento, en las que la
zona acanalada del perfil puede estar varios érdenes de magnitud por debajo del méximo
de concentraciéon. Unido a esto, estd la imperiosa necesidad de reducir el tiempo de
computacién a unos niveles minimos, para lo cual es muy 1util un algoritmo de mejora de
sucesos poco probables o de rare event.

Una vez estudiados los diferentes modelos propuestos por otros autores (ver seccién
3.3) y vistas sus ventajas e inconvenientes, decidimos implementar un modelo propio
mejorando los anteriores en algunos aspectos. Hemos partido del modelo de Beardmore [§]
y realizamos un estudio metodolégico que describimos a continuacion de lo que queriamos

mejorar.

1. En primer lugar necesitamos identificar cuales son los sucesos poco probables y
cuales son las condiciones que cumplen (ver figura 4.14). Esto implica que debemos
ser capaces de detectarlos de una forma practica. Asi, en el caso de la implantacién

ionica, los casos interesantes son:

e Jones acanalados. Son aquellos que logran perder practicamente toda su
energia por medio del frenado electrénico, sin haber tenido colisiones nucleares
fuertes en las que se pierde bastante energia. La manera de caracterizarlos es
comprobar la profundidad a la que han logrado introducirse dentro del mate-

rial, o la distancia que han sido capaces de recorrer hasta el momento.

e Jones superficiales. Son aquellos que han perdido una buena parte de su energia
cinética en una tunica collisién nada méas entrar en el material. Por lo tanto,

son iones que forman parte de la zona inicial del perfil de impurezas.

2. Una vez caracterizados, es preciso evaluar la probabilidad de que ocurran para

asegurarnos de que realmente se trata de sucesos extranos. Al mismo tiempo nos
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Figura 4.14: Diferentes zonas en un perfil tipico: las zonas inicial y acanalada son sus-
ceptibles de mejora estadistica.

dara una idea de cuanto hay que mejorar su estadistica particular. Para hacer esto,
nada mejor que detectarlos en casos practicos y contabilizar el nimero de veces que
suceden con relacion al total de iones implantados. Esto se observa claramente en

los histogramas de impurezas (ver figura 4.14).

. Con el problema ya definido podemos solucionar su falta de precision estadistica

introduciendo el algoritmo de rare event que genere un niimero n de iones virtuales
tal que la mejora sea suficientemente efectiva para ese tipo de suceso poco probable.

Evaluamos la mejora conseguida y optimizamos el algoritmo.

. Por ultimo deberemos disenar un mecanismo que deshabilite la aplicacion del algo-

ritmo en el caso de que se halla alcanzado el nivel de precision estadistica requerido.
Esto se hace asi para optimizar el tiempo de cédlculo evitando perder tiempo en me-

jorar aquello que ya es suficientemente bueno.

4.5.1 Iones acanalados

El algoritmo comprueba si el proyectil ha superado ciertas fronteras D;, (1 <i < N), o

bien en profundidad, o bien en distancia recorrida. Estas fronteras se calculan de forma
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Figura 4.15: Evolucién de las profundidades de subdivisiéon d;. Comienzan a calcularse a
partir de un nimero de iones reales (RErp eshoia = 100) y se repite su célculo cada cierto
nimero de iones reales (RE,erva = 100).

dindmica (ver seccién 3.3 en la pagina 64) cumpliendo que

d; 1 . foo
/ C(z)de = [1 — ()] / O(x)dx (4.2)
0 27" Jo

donde C(z) es la concentracién a una profundidad o distancia recorrida z. Con esto

se pretende que desde la superficie a la primera frontera se encuentre la mitad de los

iones implantados, entre la primera y la segunda, la cuarta parte de los iones y asi

sucesivamente.

El valor de N se calcula como el entero mas grande > M log,(10), siendo M el niimero
de 6rdenes de magnitud de precision que queremos obtener. En la figura 4.15 se observa
la evolucién dinamica de la posicién de las fronteras al irse formando el perfil. Se evaluan
cada cierto nimero de iones REierval-

Si el proyectil que inicialmente tiene peso estadistico unidad (w = 1) supera una de
esa fronteras, entonces se divide en n iones virtuales cada uno con un peso estadistico
(ver figura 4.16):

Wanterior
Wpyevo = T (43)

Habitualmente se toma n = 2.
El resultado del algoritmo se puede apreciar en la figura 4.17 donde se comparan dos
simulaciones con el mismo nimero de iones reales (N;ones = 2000) y en la que el algoritmo

de rare event ha sido programado para dar dos érdenes de magnitud mas de exactitud
(M =2).
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Figura 4.16: Esquema de subdivisién para iones acanalados. Cuando un proyectil alcanza
una frontera d; que no alcanzé anteriormente, es subdividido en varios proyectiles (ej.:
n = 2) virtuales con pesos estadisticos (€j.: Wanterior/2) ponderados.
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Figura 4.17: Comparaciéon de perfiles unidimensionales con y sin el algoritmo de rare
event . Implantacién de B (7,30) — Si {100} con 5 keV. Con N;ynes = 2000 iones reales.
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El algoritmo basico se basa en la profundidad que ha alcanzado el ion dentro del ma-
terial. Si deseamos representar un perfil bidimensional, lograremos mejorar la estadistica
de las zonas més profundas (ver figura 4.18 (a) y (b)).

Sin embargo, parece muy interesante en las aplicaciones microelectrénicas actuales
conocer no sélo la distribucién de impurezas en profundidad, sino conocer la dispersion
lateral de los perfiles que en un caso general no responderan a ninguna férmula particular.
En este caso, en el que queremos mejorar la precisién estadistica de las distribuciones
laterales, lo que hacemos es implementar el algoritmo de rare event basandonos en la
distancia recorrida por el ion en cuestién (ver figura 4.18 (c)). Se contabiliza para cada
ion la longitud recorrida para asi determinar cuales han recorrido més distancia. El
mecanismo utilizado es el descrito, solo que empleando distancias recorridas en lugar de
profundidades alcanzadas.

En la tabla 4.19 se muestra una comparativa de tiempos e iones virtuales simulados
que se corresponden con las figuras mostradas anteriormente. Se observa que con un
aumento de tiempo no muy significativo se consigue mejorar el perfil en dos ordenes
de magnitud, mientras que sin el algoritmo de rare event una mejora de un orden de

magnitud (N;pnes = 20000) aumenta mucho el tiempo de célculo.

4.5.2 Tones superficiales

Sin embargo, se observa que en implantaciones de energia media y alta, la zona superficial
de los perfiles queda pobremente definida. El ruido estadistico es muy grande en esa zona.
Para conseguir mejorar la estadistica se hace un seguimiento de la profundidad del ion y

al mismo tiempo se analiza la energia del proyectil (ver figura 4.20).

e Si la energia decrece por debajo de un determinado umbral,
Ecinetica < Eth = fE * Einicial (44>
se entiende que el ion no tardara mucho en pararse.

e Y si su profundidad cumple que

Nzona
Xproyectil < szn + fX(Xma:v - szn)(]- + N ) (45)

siendo X, la profundidad méaxima del perfil, X,,;, la profundidad minima positiva
del perfil, y n,onq €l nimero de zona (valor negativo) mds superficial que hemos

alcanzado, procederemos a generar n proyectiles virtuales.
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Figura 4.18: Funcionamiento del algoritmo rare event en 2D. Implantacién de B (7,30)
— Si {100} con 5 keV. Njynes = 2000 iones reales.



Capitulo 4. Descripcion del simulador 95

Tiempo Nimero de

(segundos) | iones virtuales

Sin rare event (Njones = 2000 iones reales) 532.0 2000
Sin rare event (Njones = 20000 iones reales) 13962.0 20000
Con rare event en profundidad (N;ones = 2000) 983.0 6395
Con rare event en distancia (Niones = 2000) 1296.0 14118

Figura 4.19: Tiempos empleados en los cdlculos con rare event (aumentando la precisién
en dos 6rdenes de magnitud) y sin él. Se simula B (7,30) — Si {100} con 5 keV. Ejecutado
en una Alpha 21164 a 400 Mhz.

Los factores fg y fx se definen por fichero de entrada y valen por defecto fr = 0.30 y
fx = 0.30. En la figura 4.21 se muestra el resultado de aplicar el rare event en superficie.

El tiempo de cdlculo se incrementa en un 7 %, pero se mejora la estadistica en superficie.

4.5.3 Desactivacion del algoritmo

El algoritmo comienza a funcionar cuando se ha implantado un nimero determinado
de iones reales RE7p esnolq Para evitarnos asi el conocer a priori’ la forma del perfil en
cuestion y que sea el propio programa el que defina las distancias o profundidades de
subdivision. Serd necesario que este valor sea lo suficientemente grande (valor tipico

= 100) como para tener algo de estadistica.

Después se actualizan dindmicamente las profundidades o distancias de subdivisién
cuando se han implantado un nimero RE7, tervq de iones mas. Tiene que ser un valor no
demasiado pequeno (p. ej. 100) para no penalizar el funcionamiento del programa. Asi

se consigue optimizar el funcionamiento del algoritmo para proyectiles acanalados.

El nimero de veces que se subdivide una trayectoria esta limitado por la precisién
definida, M, de manera que el nimero maximo coincide con el mayor entero < M log,(10).
Este valor se emplea también en el rare event en superficie. Asi si N = 6, un ion real

podria descomponerse hasta en 2% = 64 iones virtuales.

Cuando se llevan implantados un niimero grande de iones reales, se supone que hemos
alcanzado de sobra la precision estadistica que deseabamos en las zonas de interés por lo
que el algoritmo se desactiva, para que el esfuerzo computacional se centre en la zona de

los maximos del perfil.

"El algoritmo original de Beardmore [8] requerfa un perfil aproximado inicial, que tomaban del perfil
SIMS de lo que querian simular.
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Figura 4.20: Esquema de subdivisién para iones superficiales. Sélo si el proyectil alcanza
una frontera superficial que no alcanzé anteriormente y su energia cinética estd por debajo

de un cierto umbral, es subdividido.
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Figura 4.21: Comparacién de perfiles obtenidos con y sin rare event de superficie. Im-

plantaciéon de B — Si {amorfo} con 100 keV.
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Figura 4.22: Rendimiento en una maquina virtual multiprocesador. Numero de iones
implantados (boro 5 keV en silicio) por segundo versus nimero de procesadores.

4.6 Paralelizacién del cédigo

Uno de los requisitos, es que el simulador sea rapido. En el desarrollo y diseno de
nuevos dispositivos microelectronicos no es permisible que una simulacién de uno de los
numerosos procesos de los que se compone la fabricacion del circuito integrado, lleve
tiempos del orden de horas o incluso de varios dias.

Dado que la potencia computacional de pico esta limitada por el hardware utilizado,
una buena forma de conseguir aumentar la potencia de calculo mantenida es el uso del
paralelismo intensivo. Cuanto mayor sea el nimero de maquinas empleadas en la reso-
luciéon de un problema, mayor serd la potencia de calculo disponible. El crecimiento no
es del todo lineal (ver figura 4.22) con el nimero de maquinas ya que las comunicaciones
entre ellas llevan tiempo y suelen ser el cuello de botella de toda maquina paralela.

Disponer de una méquina paralela actualmente esta en la mano de cualquier centro de
investigacion y /o desarrollo, ya que su precio se ha reducido en los iltimos anos. Pero, el
paralelismo se ve limitado por el nimero de procesadores que incorpore dicha maquina.
La solucién esta en interconectar varias de esas maquinas, paralelas o no, para aumentar

el nimero de procesadores total.

Sin embargo, y por lo general, se dispone de maquinas de diversos tipos, con cédigo
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Figura 4.23: Esquema maestro-esclavo seguido en la implementacion paralela de nuestro
programa .

no compatible y de dificil intercomunicacion, que no son aprovechadas. Nosotros hemos
optado por una soluciéon que incorpore todo tipo de maquinas disponibles, incluyendo las
obsoletas, ya que aunque su potencia de calculo sea inferior a la de las maquinas actuales
el trabajo en equipo hace que todo vaya mas rapido. Hay que rentabilizar las inversiones
de hace afios. La interconexién de las méquinas se hace a través del protocolo TCP/IP,
que es el estandar en Internet.

Hemos implementado una version paralela utilizando una biblioteca de dominio publico
denominada Parallel Virtual Machine (PVM) [76, 28, 97] que permite trabajar en una
maquina virtual con un nimero variable de maquinas, monoprocesador o multiprocesa-
dor, heterogéneas. Esto implica que maquinas diferentes pueden trabajar en comin para
resolver el mismo problema. Lo tinico necesario es que el cédigo fuente del programa se
compile por separado en cada maquina.

El grado de paralelismo obtenido es de grano gordo. Esto se llama asi por que cada
procesador hace una tarea muy compleja sin interactuar apenas con los demas. Esto es
posible en nuestro programa dado que nuestra tarea es implantar iones. El seguimiento
completo de una cascada es para nosotros la tarea compleja, que va a ser ejecutada
en cada procesador de cada maquina. La intercomunicacién entre los diferentes procesos
servira para que no trabajen de forma independiente si no que los resultados de un proceso
influyan en los de las demas.

Dado que no esta implementado un modelo de danado, que sin duda complicaria
notablemente el tratamiento propuesto, es relativamente sencillo implementar una version
en paralelo de nuestro programa . En la figura 4.23 se muestra el esquema maestro-esclavo

seguido en la implementacion paralela del simulador.
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La Virgen se aparece a los pastores...
porque los pastores estan en el campo
~ Dicho popular ~

5.1 Introduccion

En el desarrollo de la simulacion de la implantacion idnica se considera que el ion incidente
colisiona tan solo con un atomo blanco cada vez. Esto es lo que se llama aprozimacion
de colisiones binarias o BCA'. Este punto es el que distingue nuestro trabajo de otros
similares basados en Dindmica Molecular, en los cuales se contempla la resolucién del
problema desde un punto de vista mas preciso. Sin embargo el método BCA proporciona
resultados aceptables en un tiempo considerablemente menor. Para mejorar aquellos
casos en los que la secuencializacion de las colisiones individuales con varios atomos no
sea posible, hemos desarrollado un mecanismo de colisiones simultaneas, que mejorara la
aproximacién BCA (Ver la seccién 4.4 del capitulo anterior).

La transferencia de energia entre dos particulas puntuales cargadas depende clasica-
mente de la masa, de la distribucién de carga y de la velocidad y posiciones iniciales de
ambas particulas. Usaremos una resolucion asintética de las trayectorias de las particulas
suponiendo que el proyectil viene del infinito y después de la colision se aleja hasta el
infinito. Necesitaremos adem&s una descripcién precisa de la distribucion electrénica
para el calculo de los potenciales interatémicos entre las particulas que intervienen en el
problema.

El calculo de las pérdidas inelésticas de energia es muy importante para la correcta
simulacion de la implantacién iénica, sobre todo en situaciones de acanalamiento. Noso-

tros hemos mejorado los modelos de frenado existentes para conseguir que no dependan

! Binary Collision Approzimation.
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de pardmetros ajustables, con la excepcién de r¥ que depende del ion Z; que se implanta
y que sirve de mecanismo para reproducir las llamadas oscilaciones Z; [31, 69].

En la seccion 5.2.1 resolveremos analiticamente el problema de la colisiéon de dos
particulas cargadas y en la seccién 5.2.2 propondremos una solucién numérica rapida
al mismo problema. En la seccion 5.2.3 veremos como hemos calculado los potenciales
interatomicos especificos que empleamos en el cdlculo del frenado nuclear a partir de
distribuciones electrénicas de estado sélido [118] y de atomos aislados [91]. El problema
del frenado inelastico se trata en las secciones siguientes, viendo cuales han sido las
soluciones que hemos implementado tanto para el frenado electrénico (seccién 5.3.1) como

para el inelédstico prépiamente dicho (seccién 5.3.2).

5.2 Frenado nuclear

Podemos abordar el problema de las colisiones binarias como la resolucién clasica del
choque entre dos particulas cargadas en el que se conserva la energia y el momento. Con
las energias y masas empleadas los efectos relativistas no son importantes. Suponemos
(ver figura 5.1) que el proyectil de niimero atémico Z;, y masa M; avanza con una energia
Ep v el 4&tomo blanco de niimero atémico Z, y masa M, estd en reposo?.

Las ecuaciones de movimiento de las dos particulas seran:

&2, F

_ 5.1
dz M, (5-1)
&,  —F
dt2 M,

donde 77 es la posicién del proyectil y 75 la del blanco y F es la fuerza central que actia

sobre las particulas y que vale:

dv(r)
dr

El potencial central V' (r) se escribe como el producto de un potencial culombiano por

Fo-

(r1 — 7T2) (5.2)

una funcién de apantallamiento

Vi) = 22 g0 (5.3)

dmegr

donde la funcién de apantallamiento, ®(r), se puede tomar como especifica de los dtomos

que intervienen (ver calculo detallado en la seccién 5.2.3) o como universal [118] obtenida

2La velocidad que pueda tener debida a las vibraciones térmicas es despreciable frente a la velocidad
del proyectil.
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TRAYECTORIA DEL PROYECTIL

TRAYECTORIA DEL BLANCO

Figura 5.1: Esquema de colisién binaria en el sistema de referencia laboratorio. Ref. [87].

a través de un ajuste de potenciales interatémicos especificos que son reescalados via una

distancia de apantallamiento universal:

0.8854ap

(y = 7028 | 7023 (5.4)

donde ag = 0.529 A es el radio de Bohr. Tomando 1’ = 7/ay, la funcién de apantallamiento
ZBL [118] o universal vale

O(r') = 0.1818 exp(—3.20007") + 0.50990 exp(—0.9423r")
+ 0.2802 exp(—0.4029r") + 0.02817 exp(—0.2160r") (5.5)

5.2.1 Resolucion analitica

Utilizaremos como sistema de referencia el centro de masas de las dos particulas. En
este sistema el problema se reduce al de la interacciéon de una particula de masa M., y
velocidad v, con un potencial central estatico en el origen del sistema. Puesto que en
este sistema el momento lineal total es siempre nulo, las trayectorias de las particulas son
simétricas (Fig. 5.2).

Los dngulos formados por las asintotas de salida y la direccién incidente son [66]:

O = 7r—2p/]:od7“ {T2g(r)}_1 (5.6)
P = 6-—7
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ASINTOTAS / ’ ATOMO BLANCO

// /// SISTEMA DE REFERENCIA
,/ ,/ CENTRO DE MASAS

Figura 5.2: Diagrama de la colision de dos particulas en el sistema de referencia centro
de masas.

donde p es el pardmetro de impacto, R es el apside de la trayectoria que se define como

el valor que hace g(R) =0y

(5.7)

siendo 7 es la separacién interatémica, V(r) es la energia potencial interatémica que se
trata en la seccién 5.2.3, A = M, /M la relacién de masas y F.,, = EpA/(1+ A) es la
energia cinética reducida del proyectil en el sistema de referencia centro de masas.

En una forma ma&s general de resolucion del problema suponemos que el ion puede
sufrir una pérdida de energia inelastica en la colisién. La aprorimacion cuasieldstica
presupone que el ion pierde una cantidad de energia () en el punto apside de la trayectoria.

La integral de tiempo, que es la diferencia entre el tiempo que emplearia una particula
libre de interacciones en alcanzar la posicién apside y el que realmente emplea el proyectil,

multiplicado por la velocidad inicial del proyectil, da una distancia 7 (ver figura 5.3):

P [T |- 0= By (55)

Tras la resolucién del problema [66] se obtienen las siguientes relaciones entre los

angulos de las asintotas en el sistema de referencia centro de masas (0, ®) y el sistema
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Figura 5.3: Diagrama de la colisién de dos particulas en el sistema de referencia labora-
torio. Ref. [87].

de referencia del laboratorio (6, ¢):

Afsin©
B fsin©
g = I rane

que son las direcciones de salida de proyectil y blanco en el sistema de referencia la-
boratorio. El valor f es un factor de correccion por si ha habido pérdidas de energia
durante la colisién (ver ecuacién 5.10). Las posiciones donde se cortan las asintotas de
las trayectorias vendréan dadas por los valores de x; y xo (ver figura 5.3) que valen:

M © !
vo= (DT~ D) mptan g e e

Ty = ptana — X1

Las direcciones de salida de ambas trayectorias en el sistema de referencia laboratorio

valdran
v, = (cosf+ fsmﬁ)gl — (SIZH)Aél
% = (eoso— S0+ (DA%,

donde ¢ es la distancia de colisién frontal (figura 5.1).
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El factor de correccion f empleado en la aprorimacion cuasieldstica se define como:

Q1+ A)

f=4/1- AB, (5.10)

y valdra f = 1.0 cuando no existan pérdidas de energia () durante la colision. Finalmente

las energias de salida de ion y blanco pueden escribirse como:

By = B -FE-Q

, 1AE L0 (1—f)
B - g (e G+ 551

Nosotros no contabilizamos el frenado inelastico a través de @), sino que seguimos un
procedimiento mas exacto descrito en la seccion 5.3 en el que las pérdidas son integradas
a lo largo de la trayectoria de tramos rectos que sigue el proyectil.

La resolucion analitica es costosa computacionalmente hablando. Se ha de calcular
el apside de la trayectoria resolviendo una ecuacién trascendental (g(R) = 0), para lo
que se emplea un algoritmo Newton-Raphson iterativo. Las integrales que aparecen se
resuelven empleando una aproximacion numérica mediante integrales de Mehler. Por lo

tanto, es muy interesante buscar una alternativa més rapida.

5.2.2 Resolucion numérica

Consiste en la resolucion numérica del problema de la colisién nuclear, que permite incor-
porar otros efectos no tenidos en cuenta en la resolucién analitica. Se precalculan unas
tablas para, dadas unas ciertas condiciones del problema, obtener de forma rapida, me-
diante interpolaciones lineales multidimensionales, las soluciones al problema planteado.
Para rellenar las citadas tablas caben dos posibilidades, ambas implementadas en nuestro

programa :

1. Utilizar las ecuaciones que aparecen en la seccién anterior para obtener la informa-

cién que deseamos. No se incorporan otros efectos.

2. Que queramos resolver las ecuaciones del movimiento (5.2) de forma numérica inte-
grando paso a paso como si fuera un programa de dinamica molecular, pero teniendo
en cuenta tan solo el proyectil y el atomo blanco. Podriamos tener en cuenta el

frenado ineldstico en cada punto?.

3En el modelado final, no se incluye el calculo conjunto de frenado nuclear e ineldstico, aunque en un
principio asi fue.
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Figura 5.4: Resolucién de las colisiones nucleares. Datos de salida.

Las tablas son generadas automéaticamente por nuestro programa para cada pareja de
atomos 71, Z, que intervienen en la simulacion, si no son localizadas en el disco.

En la figura 5.4 vemos el esquema de salida. En realidad, tan solo se almacenan los
valores de x1, x9, Ey, Fy y cos(¢). Para finalizar la resolucién se aplican los teoremas
de conservacién del momento y de la energia, incluyendo las pérdidas ineldsticas que se
veran en la seccion 5.3. Por eso, el valor de # no es necesario ya que se obtiene al aplicar
el teorema de conservacién del momento a la colision.

Los parametros de entrada necesarios en nuestra resolucién asintética del problema
de la colisién binaria se muestran en la figura 5.5, en la que se indica el rango cubierto y
el niimero de puntos precalculados. Los rangos no son cubiertos con un espaciado lineal,
si no cumpliendo unas determinadas leyes logaritmicas.

El tamano de nuestras tablas es de

72E * 30p * 5salidas * 8Byi&es por dato real — 86400 (511)
Entrada Rango ‘ Numero de puntos
Energia E 10 eV — 8.2 MeV 72
Parametro de impacto p | 0.0005 A-5A 30

Figura 5.5: Resolucién de las colisiones nucleares. Pardmetros de entrada.
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bytes por cada pareja diferente de atomos, que es razonable para implantaciones en las que
intervengan muchos atomos diferentes, permitiendo al programa funcionar en maquinas

con poca memoria.

5.2.3 Potenciales interatomicos

El uso de un potencial interatémico universal simplifica en buena medida el desarrollo de
las simulaciones ya que no se necesita mas informacién de los a&tomos que su masa y su
nimero atémico. Sin embargo un potencial interatémico especificamente calculado para
una pareja de atomos dard mayor exactitud al problema y por consiguiente mejorara los
resultados.

En principio, y para simplificar el problema vamos a utilizar tan solo potenciales in-
teratomicos repulsivos que vendran definidos como un potencial culombiano apantallado.
La funcion de apantallamiento, serd pues, el punto importante a desarrollar. En los si-
guientes puntos revisaremos los potenciales universales mas cominmente empleados y

abordaremos el problema de un calculo aproximado de potenciales repulsivos especificos.

Potenciales Universales

Los potenciales repulsivos universales se describen como un potencial culombiano apan-

tallado, es decir,
V(r)=—%(r/a,) (5.12)
T
donde Zje es la carga, r es la distancia y ®(r/a,) es una funcién de apantallamiento
universal que depende de la distancia normalizada, siendo a,:

0.8854ap

Ay = —2?23 n 28-23 (513)

siendo ap = 0.529 A el radio de Bohr.

Las funciones de apantallamiento, ®, universales tipicas, aparecen en la figura 5.6.
Hemos empleado en todas ellas la longitud de apantallamiento a,,.

Revisamos algunas funciones de apantallamiento universales a modo de resumen, que
fueron calculados por sus respectivos autores modelizando los a&tomos y sus densidades de
carga. Se corresponden con un ajuste para muchas parejas de dtomos, que esta escalado
a través del factor a,:

e Thomas-Fermi. [94]
—3/x

Orp(r/a,) = {1 + (%‘“)1 (5.14)
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Figura 5.6: Funciones de apantallamiento universales y apantallamiento especifico para
el caso boro-silicio.

donde av = 122/3 y A\ = 0.8034.

e Bohr.
Sp(r/a,) = exp(—r/ay) (5.15)

e Moliére. Utiliza un atomo de Thomas-Fermi [70]

Pp(r/ay) = 0.35exp(—0.3r/a,) + 0.55exp(—1.2r/a,)
+ 0.1exp(—6r/a,) (5.16)

o Lenz-Jensen. [60]

Gy s(r/a,) = 0.7466 exp(—1.038r/a,) + 0.2433 exp(—0.38767/a,)
+ 0.01018 exp(—0.2067/a,) (5.17)

o Ziegler-Biersack-Littmark. [118] Esta es la funcién de apantallamiento utilizada por
nuestro programa por defecto, aunque permite utilizar cualquiera de las anteriores

o incluso usar una funcion especifica previamente calculada.

®(r/a,) = 0.1818 exp(—3.2000r/a,) + 0.50990 exp(—0.9423r/a,)
+ 0.2802 exp(—0.4029r/a,) + 0.02817 exp(—0.2160r/a,) (5.18)
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Figura 5.7: Comparacién de resultados en una implantacién B (7,0) — Si {100} con 15
keV utilizando diversos potenciales universales.
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Figura 5.8: Comparacién de resultados en una implantacién B (0,0) — Si {110} con 15
keV utilizando diversos potenciales universales.
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En la figura 5.7 podemos observar las diferencias que se obtienen en un perfil para
direcciones de bajo acanalamiento cuando se emplean diferentes potenciales universales
para implantaciones en el canal {100} con (©, ®) = (7,30) grados. Sélamente se observan
diferencias en la cola del perfil.

Si realizamos la comparacién para la simulacién de una implantacién en el canal {110}
(ver figura 5.8) vemos que las diferencias son mayores, y que afectan fundamentalmente

al pico de acanalamiento.

Potenciales Especificos

El potencial universal es un ajuste realizado sobre un gran conjunto de potenciales es-
pecificos. Por ello en algunos casos este no describira el problema con toda la exactitud
que queremos. En un intento de eliminar aproximaciones calculamos un potencial inter-
atémico especifico por cada par de atomos que intervienen en la simulacion.

Para cada dtomo se supone una distribucién de carga esférica, p(r), con una carga
puntual Z;e en el centro de forma que se cumple que Ze = [ p;dz3. Suponemos que
el atomo estd en un solido y que sus electrones estan confinados en una celda limitada
espacialmente [118]. En el caso de los dtomos del material empleamos distribuciones de
densidad radiales del tipo Hartree-Fock de estado sélido. Para los iones usamos distri-
buciones radiales de atomos aislados calculadas con el programa GAMESS [91]. En la
figura 5.9 podemos comparar las diferencias entre ambos tipos de distribuciones.

Cuando el ion comienza a interaccionar con el &tomo suponemos que no hay distorsién
espacial de las distribuciones electronicas, y que el nicleo permanece en el centro de dicha

distribucion. La energia potencial de interaccion valdra:
V:Vnn+‘/en+vne+‘/ee+vk’+v;1 (519)

donde V,,,, es la energia potencial electrostatica entre los nucleos, V.. es la energia de
interaccién puramente electrostatica entre las dos distribuciones de electrones, V., v V.
son las energias de interaccion entre cada nucleo y la distribucion electrénica del otro,
Vi es el incremento de la energia cinética de los electrones en la region de solapamiento
debido a la excitacién de Pauli y V, es el incremento de energia de intercambio de esos
electrones.

La interaccién entre nucleos vale:

. Z1Z262

T12

Vnn

(5.20)
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Figura 5.9: Distribuciones esféricas Hartree-Fock de estado solido y de atomo aislado
para el silicio

donde Z; y Z5 son los nimeros atémicos del ion y del atomo blanco, e es la carga del
electrén?, y 712 es la distancia entre los dos nicleos.

Para las interacciones entre nicleos y electrones definimos dos funciones auxiliares:

Qi(ro) = / 047r7‘2,0,~(r)d7‘ (5.21)
0
o) 4 2 i
dilro) = [ o) g, (5.22)
0 T
Tendremos entonces que la interaccion entre el nicleo Z; y los electrones de Z; vale
r
V., = — 7,62 <¢2(7"12) + Qif 12)) (5.23)
12

donde el primer término representa la interaccién en el punto 15 debida a los electrones
del segundo atomo que estan fuera de una esfera de radio r15; el segundo término es debido
a los electrones del segundo atomo dentro de la esfera de radio r15. Con la interaccion

reciproca ocurre lo mismo:

Vie = —Zy€? <¢1(rl2) + M) (5.24)

12

‘e = 3.79710416 en el sistema de unidades empleado. [L]=A, [M]=a.m.u., [T]=seg.
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Figura 5.10: Integracion de la interaccién electrén-electrén.

Para la interaccion entre electrones integraremos sobre ambas distribuciones electronicas.
Para ello definimos las distancias r; y ro como las distancias de los nucleos Z; y Z5 al

punto de integracion dx® (ver figura 5.10)

Vee = 62/ (gbg(rg) + Qi(m)) p1(r1)dz? (5.25)

2

Para V, y V, consideraremos que en la zona de solapamiento de las distribuciones
electrénicas la energia debe cambiar de acuerdo con el principio de Pauli. Tratando este
volumen como un gas de electrones libres completamente degenerado y suponiendo que

no existen distorsiones en ambas cargas, el exceso de energia cinética valdra [118]:

Vi = /fk/ ((Pl +p2)"5 = (0 + 03/3)> dz’ (5.26)

donde xj, = 21.88 eV A.

La energia de intercambio, se entiende comprendiendo que en la vecindad de cada
electréon la densidad de electrones con la misma direccién de spin es sustancialmente
menor que en el caso de una distribucion uniforme. La energia de intercambio total de

las distribuciones electronicas solapadas es:

V, = —na/ ((or + p2)"* = (o1 + p?)) da® (5.27)

donde k, = 10.635 eV A.
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Figura 5.11: Funcién de apantallamiento universales y especifico para el caso boro - silicio.

La funcién de apantallamiento se definirda entonces como:

B(ry) %f/)m (5.28)

Debemos hacer notar que esta aproximacion al problema es un tanto primitiva y no
tiene en cuenta posibles efectos cuanticos o de polarizacion, que por otra parte son efectos
de segundo orden. El punto interesante de esta forma de abordar el problema es que puede
ser aplicado a cualesquiera dos atomos teniendo como tnico requisito las distribuciones
electréonicas de ambos atomos.

En la figura 5.11 se representa el potencial especifico calculado para la pareja B - Si.
Se aprecian algunas diferencias notables entre el potencial especifico y el universal ZBL,
sin embargo, las diferencias entre los perfiles calculados con el potencial especifico y el
potencial universal ZBL, en este caso, no son significativas como se aprecia en la figura
5.12, debido a que para los iones ligeros es mas importante la pérdida energética debida

al frenado inelastico que la debida a las colisiones nucleares.

5.3 Frenado inelastico

Una vez se han calculado las posiciones y velocidades de salida del proyectil y de los

blancos en una colisiéon meramente nuclear, se procede al calculo del frenado ineldstico
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Figura 5.12: Comparacién de perfiles en el canal {110} utilizando un potencial especifico
boro - silicio y el potencial universal ZBL.

asociado a ella. Estamos suponiendo que el frenado nuclear y el frenado inelastico se
pueden separar. Hacemos esta aproximacion para que el problema pueda ser resuelto con
rapidez, ya que no es factible ir integrando ambas pérdidas a lo largo de la trayectoria

dentro del esquema BCAS.

Las pérdidas inelasticas de energia tienen dos componentes:

1. Frenado electronico. Es la pérdida de energia del proyectil al viajar en un medio

donde existen electrones libres [17].

2. Frenado ineldstico propiamente dicho. Es la pérdida de energia del proyectil debida
a la transferencia de momento entre los electrones del proyectil y los del atomo
blanco [§].

El modelo fisico empleado para el frenado electronico se estudia en la seccién 5.3.1,
mientras que el modelo de frenado ineldstico se trata en la seccién 5.3.2. La integracion
de las pérdidas inelasticas a lo largo de la trayectoria del proyectil tiene una planificacion

especial que se ve en la seccion 5.3.3.

5Nuestros intentos fallaron al considerar el tratamiento de colisiones simultaneas.
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5.3.1 Modelo de frenado electronico

Nuestro modelo esta basado en la teorfa de Brandt-Kitagawa (BK), en la que el frenado
electrénico de un ion se puede factorizar en dos componentes [17]. Una de ellas, es la carga
efectiva del ion (si no estd completamente ionizado), Z7, que es en general una funcién
de la velocidad del ion v y de la densidad de carga del material blanco p(x), o de forma
equivalente del radio de un electrén r, = [3/(47p(x))]*/3; el otro es el frenado electronico
del protén, S,(v,rs). Dentro de la aproximacién de densidad local (LDA: local density
approzimation), la perdida ineldstica de energia AF, de un ion a velocidad constante v

es

AE, = / (250, 7,)]28, (v, ) dx (5.29)
donde Z7 es la carga efectiva del ion, S, es el frenado del protén, y la integral se calcula
a lo largo de la trayectoria del ion. Dado que la carga efectiva es una funcién continua

de la densidad electrénica, matematicamente, es posible encontrar [8] un valor medio, ¢

de rg, tal que la Ec. (5.29) se pueda reescribir como
AE, = [Zf(v,r;’)]Q/Sp(v,rs)dx (5.30)

Tenemos pues, que detallar tres temas: el factor de escalado o carga efectiva del proyectil,

el frenado electrénico del protén y la densidad electronica del material.

Factor de escalado

Si la carga efectiva es una funcién que varia lentamente con el espacio, fisicamente, esto
significa que 7 representa un valor medio de electrones libres y puede suponerse que
determina una superficie de Fermi. La relacion entre la velocidad de Fermi y r es

1

o
arg

(5.31)

Vp =

donde o = [4/(97)]"/3. El valor r° es el tinico pardmetro ajustable de este modelo de
frenado electrénico.

Tomamos un modelo estadistico simple para este proyectil movil, parcialmente ioni-
zado. Para un ion con N = Z; — @) electrones ligados, donde @) es la carga del ion de
nimero atomico Z;, una densidad de carga radialmente simétrica como

Pe = ﬁ exp (—%) (5.32)
se utiliza en la teoria BK. Aqui A es el parametro del tamano del ion, funcién de la

fraccion de ionizacién ¢ = (Z; — N)/Z;. La energia total de los electrones se obtiene
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de la suma de las energias cinéticas estimadas por la aproximacion de densidad local, la
interacién electréon-electron en la aproximacién de Hartree, ponderada con un parametro
variacional A para tener en cuenta la correlacién, y la energia de Coulomb de los electro-
nes en el campo eléctrico de los nticleos. Una aproximacion variacional minimizando la
energia total nos conduce a la siguiente dependencia del tamano del ion en la fraccién de
ionizacién ¢:

o 2a0(1 — Q)2/3

2= 9)7)
donde ap = 0.24005. En la teoria de BK, se utiliza la teoria generalizada de Lindhard

del frenado electronico en un gas de electrones homogéneo con una densidad electrénica

(5.33)

n = 3/(4773). El frenado electrénico total se estima como la suma de las pérdidas débiles
de energia de las colisiones distantes p.ej., pequenas transferencias de momento con los
electrones del blanco que ven una carga qZ;, y la pérdida energética de los electrones
del blanco que experimentan un incremento de las interaciones nucleares en las colisiones
cercanas que se corresponden con grandes transferencias de momento. Tal y como se
discute extensamente en la literatura [17, 57, 118], se supone que el estado de carga de un
protén es la unidad. Dada una fraccién de ionizacién ¢ y utilizando como argumento de
escalado el cociente entre el frenado del ion y el frenado del proton a la misma velocidad,
la teoria de BK proporciona una expresién sencilla para la fraccion de carga efectiva de

un ion

A(0,72) = a(v) + O(r)(1 — g(v)) In [1 n (ﬂ)] (5.34)

TS
donde C(7) depende ligeramente del blanco y tiene un valor préximo a 1/2. Usaremos

C = 0.5. Entonces, la carga efectiva es
Zy = Zyy(v, 7s) (5.35)

Para este modelo, y usando la ecuacién (5.30) descrita antes, esta dependencia de 74 se
identifica con la dependencia del valor medio r7. Por consiguiente, la carga efectiva 27
tiene un caracter no local (espacialmente), y depende de la superficie de Fermi. En la
anterior discusion, como hemos podido ver, ¢ es un parametro que no esta fijado en la
teoria de BK. Para obtener esta fraccién de la ionizacién existen criterios de velocidad
y energia originalmente propuestos por Bohr [13, 14] y Lamb [58] respectivamente. Ki-
tagawa también usa un argumento estadistico para justificar el escalado en terminos del
pardmetro de escalado vl/(vBZf/g).

Recientemente, se ha estudiado qué criterio tiene una mejor comprensioén fisica [69].

Sin embargo, a la luz de la gran cantidad de datos experimentales empleados en la
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Ref. [118] para extraer un escalado de la ionizacién consistente con la teoria de Brandt-
Kitagawa, utilizaremos este escalado verificado experimentalmente en este modelo. Tal
y como se resume en la Ref. [118] se propone un nuevo criterio en la teoria de BK: un
criterio de velocidad relativa [57], que supone que los electrones del ion que tienen una
velocidad orbital menor que la velocidad relativa entre el ion y los electrones en el medio
son eliminados. La velocidad relativa v, se obtiene hallando la media sobre la diferencia
entre la velocidad del ion v, y la velocidad de los electrones v, bajo la suposicién de que
los electrones de conduccion estan en un gas de electrones libres. Realizando una nueva

media de v, sobre la esfera de Fermi llegamos a

2
v = Up <1 + vf;) para vy > v, (5.36)
Yok
3up 20} v}

o= (1 + % — 508 para vy < Up (5.37)

Hemos tomado como variable de escalado de la velocidad relativa

v,

Yp = ———— 5.38
UBZE/?’ ( )

donde vg es la velocidad de Bohr. Un conjunto muy amplio de datos experimentales con

iones 3 < Z; < 92 se ha utilizado en la Ref. [118] para determinar la ionizacion:
q=1—exp(0.803y%* — 1.3167y%° — 0.38157y, — 0.008983y?) (5.39)

que es la que emplea por defecto nuestro programa . Sin embargo otros autores han

encontrado otros ajustes, como Brandt y Kitagawa [17]
q=1—exp(—0.92y,) (5.40)

que tiene la caracteristica de ionizar el proyectil con cualquier velocidad por pequena que
sea. La ionizacién ZBL indica que existe un rango de velocidades relativas en el que el
proyectil no se ioniza. En la figura 5.13 se representan ambas curvas de ionizaciéon en
funcién de y,.. En nuestro programa estan incluidas las dos curvas de ionizacion.

Incluso otros autores han aplicado un criterio energético [69] para la pérdida de elec-
trones en vez del criterio de velocidades descrito anteriormente, sin embargo la curva es

muy diferente y los resultados obtenidos para los perfiles simulados son muy distintos.

Frenado electrénico del protéon

Necesitamos también el frenado (stopping power) electrénico para el protén. Este se

calcula a partir de una forma derivada del formalismo de densidad funcional no lineal
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Figura 5.13: Curvas de ionizacion. Comparacién entre los resultados usados en la teoria
BK [17] y los datos ZBL [118].

[32]. En la teoria de respuesta lineal, la pérdida de energia por unidad de longitud

recorrida de un ion que se mueve con velocidad v en un gas de electrones lo obtiene

Ritchie [85] como
dF 2v T 1
) =2 m(1 S 41
(dx)R 3T [n( +ars> 1+ozrs/7r1 (5-41)

usando una aproximacion de la funcién dieléctrica con la aproximacion de fase aleatoria

completa (full random-phase), que tiene en cuenta el potencial apantallado exponencial-
mente alrededor del ion inducido por las fluctuaciones de densidad de los electrones.

Utilizando una aproximacién ligeramente diferente Lindhard [63] obtuvo:

dFE 2v 2 3mvp — 1 1 \ 2
) =5l - 1 42
<dI>LW 3 {n( + 37TUF> 37T1)F+2] ( 37TUF) (5.42)

El calculo de la densidad funcional no lineal[32, 31| se ha realizado para obtener la

densidad de carga y los desplazamientos de fase de dispersiéon (scattering phase shifts)
para la banda de conducciéon como una funcién autoconsistente de la energia. El frenado
final para un proton se obtiene via

dE v S .
Pl (14 1)sin® [§(Er) — 6131(Er))] (5.43)
s 1=0
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Figura 5.14: Curva de frenado para un protén en un gas de electrénes (rg 1.85).

Formada a partir de las ecuaciones (5.44) y (5.45).

donde 0;(Er) es el desplazamiento de fase en la energia de Fermi para la dispersién de
un electrén de momento angular [ (kg es el momento de Fermi). En las Ref. [118, 65] la
comparacion con los datos experimentales demuestra que el tratamiento de la densidad
funcional mejora el resultado de la respuesta (dielectrica) lineal, que subestima el frenado.

El frenado para el protén dentro de la teoria no lineal lo podemos expresar como [2]:

)

como se puede ver en la figura 5.14 existe una zona lineal donde es vélido el modelo

dE

e _ 2
> 1.644 exp ( (rs = 2.197)
d ) 1

15.8

; (5.44)

Sp(v,rs) = (

descrito. Por encima de una cierta energia se aplica el modelo de Bethe [10, 32] para

altas energias

w2 2
Sp(U, Ts)Bethe = U_g ln(w—p> (545)

donde w, = 1/3/12 es la frecuencia de plasma electrénica.
El modo de seleccionar un modelo u otro es simple. Se toma el valor del modelo de
Echenique hasta donde se produce el segundo corte (no se muestra en la figura 5.14) con

la curva de Bethe, y después se toma el modelo de Bethe.
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Densidad de carga

El dltimo ingrediente en este modelo es la distribucién de carga p(x) para los atomos del

material en el cristal. Hemos empleado tres representaciones de la distribucion de carga:

1. Densidad de carga de estado solido radial. Es una densidad de carga calculada via
Hartree-Fock de estado soélido promediada en todas las direcciones del cristal que

tiene simetria esférica [118].

2. Densidad de carga 3D. Una representacion de la densidad de carga de estado sélido
para el material blanco (en nuestro caso silicio) calculada via el método de energia

total con pseudo-potenciales ab-initio [89].

3. Densidad de carga superposicion de densidades radiales del dtomo aislado (ISDS®).
En un intento de simplificar la tabla de densidad 3D, utilizamos una superposicién
de densidades de atomo aislado calculadas con GAMESS [91]. Esta aproximacién
en el caso del silicio da buenos resultados, aunque no es extrapolable directamente
a cualquier tipo de material blanco. Pensamos que serd aplicable en materiales
covalentes no polares. En el caso de que no exista una distribucion 3D de densi-
dades, el programa intenta generar una superponiendo densidades radiales del tipo

comentado.

Densidad electronica radial. En el caso de dtomos de silicio, utilizamos una distri-
bucién de carga atomica Hartree-Fock de estado sélido, que es simétrica y esférica debido
a su construccion muffin tin. Con esta aproximacién tenemos cerca de un electrén de
carga (0.789 electrones para el Si) fuera del muffin tin. Esta pequena cantidad de carga
puede distribuirse o bien en el volumen intersticial dejado por los atomos esféricos, dando
un fondo de carga intersticial de 0.119 electrones/A?, o bien distribuida entre la maxima
distancia de colisiéon usada en las simulaciones Monte Carlo y el radio muffin tin. En la
figura 5.15 (a), se puede ver una representacién de una isosuperficie de densidad constante

con cuatro atomos. Parecen esferas desconectadas entre si, sin nigin enlace.

Densidad electrénica 3D. Es una densidad de carga de estado sélido que no ha sido
promediada y que representa los enlaces Si-Si que existen en la red cristalina perfecta
del silicio. Se ha calculado utilizando un método de energia total con pseudo-potenciales

ab-initio [89]. Esta densidad se almacena tri-dimensionalmente para el célculo del frenado

6ISolated atom Density Superposition.
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(a) Densidad ZBL

(b) Densidad con enlaces completos

(c) Densidad ISDS (superposicién de densidades de dtomos aislados)

Figura 5.15: Isosuperficies que representan las diferentes densidades empleadas.
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Figura 5.16: Comparacién de la densidad ZBL esférica y la densidad 3D con la descripcion
detallada de los enlaces a lo largo del eje {111}.

electrénico, que se vera afectado por la presencia de los enlaces que estrechan o ensanchan
aun mas los canales del silicio, dando una descripcion mucho mas realista.

Con la densidad electrénica radial el valor en el interior del canal {110} es constante e
igual a 0.119 electrones/ A3,y superior al valor de esta nueva densidad. En la figura 5.16
podemos ver como la composicion de las densidades ZBL hace que en la zona intersticial
exista una densidad constante, que es superior a la que se obtiene para un cristal periédico
3D. Esto es importante a la hora de describir correctamente el acanalamiento [44, 43].
En el canal {110} este efecto es de suma importancia. En la figura 5.17 vemos sendos
cortes de la composicién tridimensional de ambas descripciones de la densidad. En el
caso ZBL se observa claramente dénde se encuentran los atomos que franquean el canal
{110}. Sin embargo, en la densidad 3D, estos no se definen claramente gracias a la
presencia de los enlaces Si-Si, lo que dara un frenado més uniforme y menor, evitando el
desacanalamiento. En la figura 5.15 (b), se representa una superficie de isodensidad de
cuatro atomos de silicio con la densidad de enlaces completos. Se observa que los enlaces

estan diriguidos correctamente hacia los otros atomos de silicio.

Densidad electronica ISDS. Esta densidad estd formada por la superposicion de las

densidades de atomo aislado que previamente se han calculado con el programa GAMESS
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Figura 5.17: Corte de densidad electrénica que muestra el canal {110}. Observesé que
en el caso esférico, existe una densidad de fondo constante (0.119 electrones/A%).
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[91]. Es una aproximacién grosera que en el caso del silicio da unos resultados muy
parecidos a los que se obtienen con la densidad 3D con enlaces completos. Sin embargo,
pensamos que sélo funcionara aceptablemente bien en el caso de sélidos covalentes no
polares [89]. En la figura 5.15 (c), se puede comparar la isosuperficie de densidad de esta
descripcion con las otras dos descripciones. En este caso, los enlaces se adivinan, ain

cuando no tienen la misma forma que con la descripciéon de enlaces completos.

Modelado y resultados. En nuestro programa se trabaja con densidades 3D, indepen-
dientemente de la descripcion deseada. Si queremos utilizar la densidad radial, simple-
mente generamos una representacion 3D de la misma. Por defecto, se genera una densidad
ISDS 3D utilizando densidades radiales de atomo aislado generadas con GAMESS [91].

Para describir correctamente la densidad, se almacena la densidad periédica (del cris-
tal) de una celda bésica, que serd repetida en todas las direcciones del cristal. En el
caso del silicio utilizamos una celda bésica de tamafo 5.431 x 5.431 x 5.431 A® que estd
almacenada en una matriz de 112 x 112 x 112 elementos reales. El tamano de la matriz
es de 10.7 Mb”. Necesitaremos una matriz por cada capa distinta de material®.

Hemos hecho un andlisis [44, 43] de las diferencias que se obtienen al utilizar las
diferentes descripciones de la densidad.

En la figura 5.18 observamos el resultado de utilizar las diferentes densidades en
el canal {110}. Los resultados con las densidades de enlaces completos e ISDS son
similares, mientras que el resultado ZBL difiere de los anteriores. Nuestra conclusion
[43] es que en implantaciones acanaladas (canal {110} en el silicio) es importante utilizar
una descripcion detallada de enlaces completos para poder describir con mayor exactitud
la cola del perfil simulado.

En otros trabajos basados en Dindmica Molecular ([8], figura 13), cuando se implanta
en este canal se observa que la cola del perfil cae briscamente ya que utilizan una des-
cripcién ZBL de la densidad. Pensamos que en estos programas el uso de la densidad de
enlaces completos mejoraria este punto. Sin embargo, el tiempo de calculo del programa
de Dindmica Molecular se veria acrecentado ain mas.

Los resultados obtenidos en otros canales no han de variar significativamente, puesto
que la descripcion ZBL de la densidad lo describe con parecida precisién a la descripcion

de enlaces completos.

"Es bastante memoria, pero actualmente todos los computadores tienen como minimo 64 Mb RAM,
luego es admisible.

8Se emplea la misma densidad para amorfo, policristalino y cristalino. También es independiente de
la orientacién cristalografica del cristal.
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Figura 5.18: Observense las diferencias en la cola de los perfiles al usar la densidad ZBL
o la densidad con enlaces completos para una implantacién de B — Si {110} con 80 keV.

En las figuras 5.19 (a) y (b) se muestran las comparaciones en las condiciones B(7,30)
— Si{100} y B(0,0) — Si{100}. Notamos que no existen diferencias notables al usar

cualesquiera de las descripciones de la densidad estudiadas.

5.3.2 Modelo de frenado inelastico

El frenado ineldstico aqui descrito esta basado en el modelo de Firsov [35]. Consiste en
una pérdida de energia cinética del ion debida a la transferencia de momento entre los
electrones del ion y los del atomo blanco [8]. Para lo cual usamos una fuerza wviscosa

derivada de un potencial [52] dependiente de la velocidad:

23 |, (Z1PaR . (21— )R
5= g (0 = 00) || S | T | (5.46)
donde
= xX*(x)
I(X) = /X X (5.47)

siendo x(x) la funcién de apantallamiento universal ZBL [118], Z; el nimero atémico,
o = (14 (Z2y/2,)"%) 7" con Z, > Z,, R la separacién atémica y a = (972/128)"3ap. Las

velocidades unitarias de proyectil y blanco vienen representadas por v; y ©; respectiva-
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Figura 5.19: Comparativa en diferentes condiciones usando las descripciones de densidad

modeladas.
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Figura 5.20: Valor medio de las pérdidas inelasticas para el boro, fésforo y arsénico.

mente. Este frenado aumenta cuando la distancia entre Z; y Zs disminuye. El valor de

la pérdida energética valdra entonces:

AFE; = F;;dr (5.48)
trayectoria ion

Es necesario incluir pérdidas de energia debidas a las colisiones inelédsticas, y pérdidas
energéticas debidas al frenado electrénico como dos mecanismos diferentes. No es posible
asumir que, o bien uno, o bien otro sea un buen modelo para todas las condiciones de
implantacién [8].

Ademds en este modelo, tal y como menciona Firsov [35], para velocidades del ion
suficientemente altas, los electrones de ambos atomos no tendran el tiempo necesario para
interactuar, por lo que la transferencia energética disminuira. Para tener en cuenta este
amortiguamiento en las pérdidas ineldsticas mas alla de una velocidad critica (Vepritica =

0.7vp) implementamos la siguiente relacién [71]:

’U/’UB para v < Ueritica
AE" = AE; (5.49)

2
vcritica/(vUB) para v Z Veritica
Para conseguir una transicion suave entre las componentes de alta y baja velocidad,

utilizamos la siguiente funcién de trasferencia descrita en [29]
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2 €xXp <_ ch»Zica 2)
F(v) = ( ) 2
1+ exp (_2 (vchica) )

(5.50)

de manera que
AEZfinal = F(U)AEi*,low vel + (1 - F(U))AEi*,high vel (551)

En la figura 5.20 se muestra el frenado ineldstico promedio obtenido con este modelo
para diferentes iones incidiendo en silicio. Cuando la energia aumenta lo suficiente, el

frenado inelastico desaparece.

5.3.3 Integraciéon de las pérdidas inelasticas

La integracion de las pérdidas energéticas inelasticas lleva un tratamiento desacoplado
del calculo de las pérdidas nucleares o elasticas. Esto es asi debido a que el tratamiento
de colisiones simultaneas plantea algunos problemas de dificil resolucion, ya que si en el
calculo individual de cada colisién binaria incorporamos la integraciéon de las pérdidas
inelasticas, esta serd necesariamente a lo largo de las trayectorias reales de las colisiones
binarias, que en el caso de colisiones miltiples no se corresponde en ninguna medida con
la trayectoria real del proyectil. Ademds, se contabilizaria mas de una vez el frenado
electrénico.

En nuestro modelo se integran las pérdidas a lo largo de la trayectoria asintética del
proyectil, formada por tramos rectos. En la figura 5.21 podemos ver una trayectoria
tipica el la que el proyectil P colisiona secuencialmente con Ty, Ty y (T3,T}), siguiendo

tramos rectos. El tratamiento simultaneo consiste en tener en cuenta a todos los atomos

Figura 5.21: Trayectoria asintética seguida por el proyectil en el calculo del frenado
ineldstico.
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blanco que intervienen, cuando se integra. Inicialmente, se resuelve el problema nuclear,
ya sea sencillo o simultaneo. A partir de esa resolucion se obtienen las posiciones finales
de proyectil y blancos, asi como una estimacién de la energia final de los mismos. A la
energia del proyectil se le resta tinicamente la transferencia nuclear a los blancos: E7, , ,.

A continuacién se procede a resolver por separado el calculo de la integracion de las
pérdidas por frenado electréonico y de las pérdidas por frenado inelastico. Se tomara el
paso de integracion apropiado en cada caso para que haya el minimo error posible y que

al mismo tiempo no se invierta mucho tiempo en el calculo.

Frenado electrénico. La mecanica de integracion se puede ver en la figura 5.22. Sa-
bemos que el proyectil avanza desde la posiciéon P; hasta la posicién P/, y en el mismo
intervalo de tiempo, el &tomo blanco recorre el segmento entre 77 y 77.

A lo largo del segmento P, P] la energia del proyectil se ve decrementada por las
pérdidas Qeet() integradas hasta el punto en cuestién, y por la transferencia eldstica®
Er(z). Al mismo tiempo se ve afectada por la energia potencial E,(z) que hay en ese
mismo punto, calculada teniendo en cuenta los dtomos vecinos, algunos de los cuales
estdn desplazados de sus posiciones de equilibrio (por ejemplo T} se va desplazando hasta
T7).

En la figura 5.23 se puede ver la representacion de la energia cinética efectiva en
funcién de la distancia recorrida (durante dos tramos rectos, uno de aproximacion al

blanco y otro de alejamiento). La energia cinética efectiva vale:
E.(z) = Eyp — Er(x) — Qelectr () — Ep(x) (5.52)

donde E es la energia cinética en el punto P;.

El calculo del frenado electréonico en cada punto depende, segin velamos en la seccién
5.3.1, del nimero atémico del proyectil, de la distancia recorrida, de la velocidad del
mismo (v = /2E./M,) y de la densidad electrénica en cada punto. El valor de densidad
electrénica (ry = [3/(47p(x))]'/3) que tomamos es estdtico en cada punto, es decir, el
hecho de que los atomos blanco se desplacen de sus posiciones de cristal perfecto no

afecta a la distribucién de densidad electrénical!®. Entonces, tenemos que:

dE

Qelectr = %(Qﬂ Zp7 Ts)dx (553)

9Se hace proporcional a la distancia recorrida, ya que carecemos de més informacién.
108in esta aproximacién no serfa posible una resolucién sencilla y rapida.
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TRAYECTORIA DE INTEGRACION
TRAYECTORIA REAL

Figura 5.22: Esquema de integracion del frenado electronico.

Para aumentar la velocidad de calculo hemos tabulado la resolucion del frenado elec-
trénico en cada punto. Para cada tipo de proyectil (Z,) generamos una tabla que depende
de vy rg (ver tabla 5.1) y devuelve el valor de dE(v, Zp,rs)/dx

Los valores de los parametros de entrada se escogen de acuerdo con una ley logaritmica.

El tamano de la tabla es:
2750, x 300,, X Spytes por reat = 6.29 Mbytes (5.54)

lo que no representa demasiada memoria para un ordenador actual. Sin embargo, es posi-
ble desactivar el uso de tablas en este caso para poder usar nuestro programa en maquinas

con memoria limitada, si bien es cierto que el programa perdera algo de velocudad.

Frenado inelastico. El calculo de la integracién del frenado ineldstico segin se comenta

en la seccion 5.3.2 se realiza siguiendo la trayectoria en tramos rectos del proyectil.

Qinel = /Enelidx (555)

Dado que las pérdidas inelasticas dependen de la distancia entre blanco y proyectil,

se integra individualmente cada colisién siguiendo (ver figura 5.24) las asintotas de apro-

Parametro de entrada ‘ Rango ‘ Numero de indices
v 0 .. 5.5vp (755792 eV /amu) 2750
Ty 0. 6ag 300

Tabla 5.1: Parametros de entrada para la tabla del frenado electronico.
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Figura 5.23: Variacién de la energia cinética en el célculo de las pérdidas electrénicas.

ximacién (P P, para el proyectil y 7175 para el blanco) y alejamiento (PP3 y ToT5 para
proyectil y blanco respectivamente) entre las dos particulas.

En cada punto de la trayectoria se evalua la pérdida inelastica. Después se suman las
diferentes contribuciones individuales, en el caso de una colisién multiple.

Para aumentar la velocidad de calculo hemos tabulado la resolucién del frenado
ineldstico en cada punto. Para cada pareja proyectil - blanco (Z;, Z3) generamos una
tabla que depende de la distancia entre ambos, R, tomando 1000 puntos y con un rango

de variacién entre 0 y 15 A. El tamaiio de estas tablas es de
10005 X Spytes por reat = 8000 bytes (5.56)

que es una cantidad muy pequena en comparacion con las otras tablas necesarias. Sin

embargo, existe la posibilidad de desactivar su uso.

Vuelo libre. Existe una situacién especial, que se da cuando los atomos blanco estan
demasiado lejos como para colisionar con ellos. Entonces, el programa no detecta ningin
blanco préximo. En ese caso, se hace avanzar al proyectil una cantidad &;,,i; v se vuelve
a buscar blanco.

Es evidente que durante ese vuelo libre el proyectil estd sometido al frenado electrénico,
que no al frenado ineldstico (despreciable), y se integran las pérdidas electrénicas, sin

tener en cuenta ningin blanco (més sencillo).
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TRAYECTORIA DE INTEGRACION
TRAYECTORIA REAL

Figura 5.24: Esquema de integracion del frenado inelastico.

Valoracién

Los mecanismos de integracién descritos son muy importantes para conseguir que el
programa, con la aproximaciéon BCA, proporcione resultados satisfactorios en condiciones
de acanalamiento.

En un primer intento, se considerd apropiado integrar pérdidas electrénicas e ineldsticas
cuando se calculaban las pérdidas nucleares de forma numérica, como si de un programa
de dindmica molecular se tratara. Sin embargo, se vié que no era una solucion practica
aplicable en condiciones de acanalamiento en la que aparece el fenémeno de las colisiones
simultaneas un buen porcentaje de veces.

El hecho de no tener separadas las diferentes contribuciones de pérdida de energia
hacia que no se resolviesen bien los casos de colisiones multiples. En un replanteamiento

del problema decidimos abordarlo en la manera descrita.
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Capitulo 6

Evaluacion del simulador:
Contrastacion con resultados
experimentales

Quien la sigue
la consigue
~ Dicho popular ~

6.1 Introduccion

En este capitulo vamos a hacer una revisiéon de la predictibilidad de nuestro programa
bajo diferentes condiciones de implantacién y con diferentes tipos de iones.

Primeramente, en la seccién 6.2, revisaremos cual ha sido la parametrizacién de si-
mulacién empleada en todos los casos, para a continuacién, en la secciéon 6.3, comprobar
la respuesta del programa en las implantaciones en silicio amorfo, cuando variamos la
energia, utilizando diferentes tipos de proyectiles. Compararemos los perfiles obtenidos,
con los datos experimentales disponibles y con los resultados obtenidos a través del pro-
grama TRIM [118].

En la secciéon 6.4 comprobaremos como se comporta el programa en el caso de im-
plantaciones en silicio cristalino, probando diferentes canales y energias contrastandolos
con los mejores resultados simulados por otros autores hasta el momento, utilizando un
modelo con un Unico parametro ajustable y el modelo de colisiones binarias. Igualmente
contrastaremos nuestros resultados con resultados experimentales obtenidos mediante la
técnica SIMS que hemos extraido de la literatura.

El estudio del rango de aplicaciéon del programa en energias y cuéles son las posibles

mejoras se aborda en la seccion 6.5 donde haremos una critica constructiva del simulador.
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Ion | Simbolo | Niimero atémico | Masa atémica | Valor de r)
Boro B 5 11.000 1.85
Féstoro p 15 31.000 1.85
Arsénico As 33 75.000 2.00
Indio In 49 115.000 2.40
Antimonio Sb 51 121.000 2.20

Tabla 6.1: Caracteristicas de los proyectiles implantados.

6.2 Parametros de simulacion

Se han realizado implantaciones simuladas con los iones méas interesantes actualmente en
tecnologia microelectrénica. Sus caracteristicas aparecen en la tabla 6.1. Se ha supuesto
que se escoge el is6topo mas abundante de cada especie [59].

Todas las simulaciones se han realizado bajo la suposicion de baja dosis de implanta-
cién (10'2 atomos/cm?), dado que en nuestro simulador no se contempla, de momento, la
acumulacién de danado. Algunos resultados experimentales (de dosis un poco més altas)
han sido reescalados para poder hacer las comparaciones oportunas’.

En la preparacion de una simulacién existen dos conjuntos de parametros que hay que

definir.

e Parametros experimentales. Al realizar un experimento de implantacién iénica,
o al recurrir a la bibliografia para obtener resultados experimentales, la mayoria
de las veces no conocemos con exactitud todos los pardametros de implantacién

empleados.

Sin embargo estaran dentro de unos determinados rangos. Hemos selecionado pa-
ra cada procedencia de los perfiles SIMS unos valores fijos para los mismos. Asi

empleamos :

— Divergencia del haz = 0.5 grados. Podria variar entre 0.1 y 2 grados.

— Espesor del 6xido = 15 A. Los valores de éxido nativo estén entre 1 y 5 capas
atémicas. En las implantaciones en silicio amorfo, no consideramos capa de
oxido, dado que el contraste de perfiles se hace con respecto a resultados de

TRIM, en cuyas simulaciones no hemos empleado 6xido.

— Temperatura de la oblea = 300 K. Este pardmetro no suele conocerse, aunque

la temperatura de la sala podria estar entre 288 y 310 grados Kelvin. La tem-

'En los perfiles con dosis de implantacién més elevadas los efectos observados con respecto a uno de
menor dosis es la agudizacién del pico de amorfo y la reduccién del pico de acanalamiento.
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peratura de la oblea puede aumentar para corrientes de implantacién/energias

altas, aunque para las dosis usuales este calentamiento es bajo.

e Parametros de funcionamiento. Dentro del programa existen algunos parametros
que controlan algunos modelos de funcionamiento del mismo. En este trabajo he-
mos hecho hincapié en que no existen pardametros ajustables con la simulacion de
cada experimento, a excepcién del valor de r? que depende del ion implantado. El
conjunto de parametros de funcionamiento tiene unos valores optimizados que no

son empleados para ajustar los resultados. Se emplean sus valores por defecto.

6.3 Implantaciones en silicio amorfo

Una de las primeras comprobaciones que podemos hacer de la predictibilidad del progra-
ma es comprobar los perfiles de impurezas al implantar en silicio amorfo.

En el apéndice B se muestra una coleccién de comparaciones entre las predicciones del
programa y los resultados SIMS, o entre nuestro programa y el resultado de las mismas
simulaciones realizadas con el programa TRIM en el caso de implantaciones en silicio
amorfo.

Para poder comprobar de un vistazo si nuestro programa predice bien, hemos procesa-
do los perfiles obtenidos. A partir de cada perfil experimental o simulado hemos calculado
los momentos de la distribucién Pearson IV que se ajusta a ellos (ver seccién 3.4). Nues-
tra intencién es comparar el rango proyectado de las implantaciones experimentales y las

simuladas.

Boro. En la figura 6.1 podemos observar la representacién de la variacion del rango
proyectado en funciéon de la energia incidente en el caso de implantar boro en silicio
amorfo. Se comparan los perfiles obtenidos con nuestro programa , con TRIM y con
algunos resultados experimentales [46]. El valor empleado para r¥ es 1.85, en todos los
casos.

En el rango de energias medias-bajas el simulador responde muy bien, incluso mejor
que TRIM (dato experimental con E = 300 keV). Para energias més altas aparece una
ligera diferencia, y no sélo en el caso de implantar en material amorfo. Existe un exceso
de frenado en nuestro programa con respecto a TRIM. Pensamos que puede ser debido
a un defecto en el modelo fisico. Cuando el ion estd dentro del material tiene un estado
de carga de acuerdo con la velocidad del mismo, siguiendo un valor medio que llamamos

curva de ionizacién (ver seccién 5.3.1, ecuacién 5.13). Sin embargo, el estado de carga de
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Figura 6.1: Rango proyectado en implantaciones de boro en silicio amorfo, calculado con
nuestro programa y con TRIM. Datos experimentales de la referencia [46].

un ion no puede ser fraccionario?. Un modelizado de las fluctuaciones del estado de carga

del ion pueden corregir este problema tal y como comenta Bausells en la referencia [7].

Fésforo. Laimplantacién de fésforo en silicio amorfo se muestra en la figura 6.2. Ambos
programas coinciden bastante bien a la hora de determinar el rango proyectado y el perfil
en general. Aunque este ion es mds pesado que el boro, no necesita un valor de r?

diferente. Se emplea r? = 1.85 (ver Tabla 6.1 en la pdgina 134).

Para bajas energias el rango proyectado por nuestro programa se separa del calculado
con TRIM. La velocidad del ion es menor al ser mas pesado. Esto hace que al ion le de
tiempo a interaccionar mas en detalle con los dtomos que tiene alrededor a lo largo de
su trayectoria. Por ello, seria necesario que TRIM incorporase un modelo de colisiones
multiples similar al empleado por nosotros, que sin duda mejoraria sus resultados. Para
muy bajas energias nuestro modelo de colisiones simultaneas resulta erroneo. Ademas la

aproximaciéon de colisiones asintdticas deja de ser vélida.

2La fraccién de carga representa el valor promedio de las distribuciones de carga del ion en condiciones
estacionarias.
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Figura 6.2: Rango proyectado en implantaciones de fésforo en silicio amorfo, calculado
con nuestro programa y con TRIM.
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Figura 6.3: Rango proyectado en implantaciones de arsénico en silicio amorfo, calculado
con nuestro programa 'y con TRIM.
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Figura 6.4: Rango proyectado en implantaciones de indio en silicio amorfo, calculado con
nuestro programa 'y con TRIM.

Arsénico. En la figura 6.3 realizamos la misma comparacién cuando el ion implantado

es arsénico. El arsénico es casi siete veces mas pesado que el boro. Las diferencias para

0

bajas energias son ain mas notables que en el caso anterior. El valor empleado para 7

es 2.00.

Indio. Una tltima comparacion se puede ver en la figura 6.4 en la que el ion implantado
es el indio, que es diez veces mas pesado que el boro y presenta el mismo comportamiento
para bajas energias. En la seccién 6.5 analizaremos los limites de aplicaciéon de nuestro

programa para bajas y altas energfas. El valor de ¥ empleado vale 2.40.

6.4 Implantaciones en material cristalino

El objetivo fundamental del programa es ser utilizado para simular implantaciones en
material cristalino. Todas las simulaciones se han realizado utilizando como material
blanco el silicio. En algunos casos esta recubierto de una capa de 6xido de silicio con
un espesor de 15 A, siempre dependiendo de la informacién proporcionada junto con los

datos experimentales.
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6.4.1 Boro

Queremos comparar los perfiles que proporciona nuestro programa con los obtenidos ex-
perimentalmente mediante la técnica SIMS [71, 38] y con los obtenidos por otros autores
mediante otros programas de simulacién (UT-MARLOWE) bajo el supuesto® de utilizar
tan sélo un Unico pardmetro de ajuste en todas las condiciones de implantaciéon para un

mismo tipo de proyectil [19].

Boro (0,0) — Silicio {100}

En la figura 6.5 vemos el resultado de tres implantaciones de boro (0,0) en silicio {100}
con diferentes energias: 15, 35 y 80 keV. Se observa que las curvas obtenidas con nuestro
programa tienen una forma mucho mas parecida a los perfiles SIMS que los obtenidos
por Cai [19]. No obstante, vemos que la cola de nuestros perfiles se quedan un poco més

superficiales que en el perfil experimental:

Podria deberse a un error en la medida* del perfil SIMS, que recordemos (ver seccién
1.2.1) puede estar entre el 15-20 % en profundidad [105].

O bien, podria deberse a que en el modelo de vibraciones térmicas empleamos una
distribucién isétropa de las amplitudes, cuando es posible que responda de forma

anisoétropa.

e Quiza se deba a inexactitudes en los modelos de frenado electrénico, dado que en

este canal ({100}) la densidad electrénica es relativamente elevada.

e Otras causas podrian deberse a valores experimentales para la divergencia o el
espesor de oxido diferentes de los empleados. Serian causas de desacanalamiento.
De hecho, si modificamos estos valores los perfiles simulados, se ajustan mucho

mejor’.

3Estos programas, hacen coincidir el perfil simulado con el perfil experimental cuando emplean mo-
delos de frenado distintos para cada tipo de proyectil implantado y utilizan parametrizaciones a medida
para cada conjunto de condiciones experimentales. Nuestro simulador también es capaz de hacerlo, sélo
es necesario buscar las parametrizaciones.

4El grupo de investigadores de los que se han obtenido los perfiles experimentales SIMS en la referencia
[19] ¥ los que indican el error de la medida SIMS [105] son los mismos.

5Hemos querido emplear las mismas parametrizaciones en todos los casos, para comprobar la bondad
de nuestro modelo con un Unico parametro.
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Figura 6.5: Boro (0,0) implantado en silicio {100} con energias de 15, 35 y 80 keV. Las
curvas rojas se corresponden con los resultados de nuestro programa , las curvas verdes
con los resultados SIMS [71], y las curvas violeta con los resultados de UT-MARLOWE
[19] utilizando un tnico pardmetro ajustable.
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Figura 6.6: Boro (7,30) implantado en silicio {100} con energias de 15, 35 y 80 keV.
Comparacién entre nuestro programa , SIMS y Cai [19].
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Boro (7,30) — Silicio {100}

El caso de implantaciones en el canal {100} con pardmetros (7,30) aparece en la figura 6.6.
Claramente se observa un buen ajuste en el rango proyectado entre nuestro programa y
los perfiles SIMS. Los resultados de Cai [19] penetran algo més que el perfil experimental
de forma sistemética. Empleamos exactamente los mismos valores de divergencia, espesor

de éxido y temperatura que utilizan en la citada referencia, para poder compararlos.

Boro (0,0) — Silicio {110}

Cuando implantamos en el canal mds abierto del silicio cristalino, esto es, el canal {110},
observamos (ver figura 6.7) que el segundo pico del perfil, o pico de acanalamiento, es el
méas problemético. Mientras que los resultados de Cai [19] tienden a quedarse cortos con
respecto al resultado experimental, nuestro programa parece entrar algo mas.

El primer pico, o pico de amorfo, queda en el mismo sitio con UT-MARLOWE y con
nuestro programa , ligeramente més profundos que el perfil SIMS. Un error experimental
en profundidad en la medida SIMS, alcanzaria a validar por completo nuestros perfiles.

Sin embargo, también es posible que el modelo de frenado inelastico no sea del todo
correcto, sobre todo en el mecanismo de integracién, ya que no se integran las pérdidas a
lo largo de la trayectoria real, si no sélo a través de una trayectoria en tramos rectos, que
no reproducirfa la oscilacion del proyectil en el canal {110}. Esta oscilacién redundaria
en un mayor frenado electrénico al pasar por zonas con mayor densidad electrénica como

se podia ver en la figura 5.17 de la pagina 122.

6.4.2 Fosforo

Contrastamos en las figuras 6.8 y 6.9 los perfiles simulados al implantar fésforo en el
canal {100} con diferentes dngulos, con los perfiles SIMS obtenidos de las referencias [19]
y [8] respectivamente. Se observa una buena coincidencia entre ambas parejas de curvas,
como era de esperar. El valor de r¥ es 1.85 como en la implantacién en silicio amorfo.
La simulacién de una implantacién en el canal {110} se puede apreciar en la figura
6.10. Hemos de indicar que el perfil SIMS obtenido de la referencia [25] es del ano 1968,
es decir, cuando la técnica SIMS acababa de nacer, por lo que es probable que el error
experimental sea mayor que en otras medidas SIMS mas modernas. Ademés carecemos de
informacion acerca de condiciones experimentales como la divergencia del haz, o el espesor

del 6xido. Hemos supuesto las mismas condiciones que con el resto de simulaciones.
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Figura 6.7: Boro (0,0) implantado en silicio {110} con 15, 35 y 80 keV. Los resultados
de Cai provienen de la referencia [19].
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Figura 6.8: Fésforo (0,0) implantado en silicio {100} con 100 keV. Perfil SIMS obtenido
de la referencia [19].
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Figura 6.9: Fésforo (10,15) implantado en silicio {100} con 100 keV. Perfil SIMS obtenido
de la referencia [8].
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Figura 6.10: Fésforo (0,0) implantado en silicio {110} con 40 keV. Perfil SIMS obtenido
de la referencia [25].
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Figura 6.11: Arsénico (8,30) implantado en silicio {100} con 100 keV. Perfil SIMS obte-
nido de la referencia [20].

6.4.3 Arsénico

El arsénico tiene una masa atomica de 75.000 uma para el isétopo mas abundante. En la
figura 6.11 vemos una implantacién de arsénico (8,30) en silicio {100} con 100 keV. Hasta
donde alcanzan los datos experimentales el ajuste es bueno. En el apéndice B existe una

coleccion mas amplia de resultados contrastados para el arsénico.

6.4.4 Indio

El indio es un atomo muy pesado en comparacién con los anteriores. Es muy novedoso
su empleo en la tecnologia microelectronica, por lo que es complicado encontrar en la
literatura perfiles SIMS con los que contrastar los resultados de nuestro programa.

En la figura 6.12 se representan los perfiles experimental y simulado para una implan-
tacién de indio (7,22) en silicio {100} con 180 keV. La dosis del perfil experimental era
de 2*10'3 4tomos/cm? y fue reescalada a 10'? 4tomos/cm? para poder comparar.

El desplazamiento observado con respecto al perfil experimental puede deberse a un
error en profundidad en la medida SIMS, ademas del hecho de tratarse de una implanta-
cién con una dosis mas elevada que la que simulamos, que afectaria a la reduccién de la

cola de acanalamiento.
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Figura 6.12: Indio (7,22) implantado en silicio {100} con 180 keV. Perfil SIMS obtenido
de la referencia [81].

6.4.5 Antimonio

El antimonio (Sb) tiene una masa atémica de 121.760 uma. Existen dos isétopos [59] :
121Sh | que tiene una abundancia del 57.36 %, v ?3Sb, con el 42.64 % restante. Hemos
supuesto que el perfil experimental [81] se ha calculado con el isétopo mas abundante,
esto es, el que tiene de masa 121.

En la figura 6.13 aparece la comparaciéon SIMS versus perfil simulado para una im-
plantacién de antimonio en silicio. El perfil SIMS, que originalmente tenia una dosis de

4*10' fue reescalado a 10 dtomos/cm?.
En este caso ocurre algo similar al caso del indio. Si el perfil SIMS lo desplazamos en
profundidad se da la coincidencia de ambos perfiles. El problema de la dosis es menos

notable, ya que esta es mas parecida a la simulada que en el caso del indio.

6.5 Aplicabilidad y mejoras futuras

6.5.1 Rango de aplicacion

El simulador que hemos desarrollado trabaja aceptablemente bien con las diferentes con-

diciones de implantacion, ya sea en acanalamiento o en material amorfo.
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Figura 6.13: Antimonio (7,22) implantado en silicio {100} con 180 keV. Perfil SIMS
obtenido de la referencia [81].

e El rango de energias estd limitado inferiormente, cuando deja de ser valida la apro-
ximacién de colisiones binarias. Estimamos que puede ser de unos 1000 eV para el

caso del boro®, lo que supone una velocidad de 0.060 unidades atémicas.

En la tabla 6.2 aparece la estimacién del rango de validez en energias de nuestro
simulador para cada tipo de proyectil. Para ello hemos escalado, el rango inferior
inferido para el boro mediante la relacion de masas entre el nuevo proyectil y el

boro.

La mejora del simulador para bajas energias esta seriamente limitada por la pre-
cision que da la aproximacion de colisiones binarias. Creemos que seria necesario
un mejor modelo de colisiones simultéaneas, o incluso una hibridacion con dinamica
molecular para el caso de bajas energias, con lo que se conseguiria una rapida evo-
lucion de las cascadas y que cuando la energia decrezca lo suficiente, quedara bien

descrito su comportamiento.

e El limite superior, lo situamos en torno a 300 keV para el boro, lo que supone una

velocidad de 1.044 unidades atémicas. Es una estimacion méramente cualitativa.

SEs una estimacién cualitativa a la vista del contraste de los perfiles simulados con los datos experi-
mentales.
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Ion Limite inferior | Limite superior

(keV) (keV)
Boro 1.0 300
Fésforo 2.8 845
Arsénico 6.8 2045
Indio 10.4 3136
Antimonio 11.0 3300

Tabla 6.2: Rango de aplicacién del simulador: energias.

En la tabla 6.2 mostramos los limites calculados para otros proyectiles.

Cuando la energia es mas alta, puede ser necesario mejorar el modelo de frenado
electrénico para tener en cuenta las fluctuaciones del estado de carga [7], que segin
Bausells harfan que los perfiles simulados entrasen algo mas, lo que corregiria el

exceso de frenado que observamos en nuestros perfiles.

6.6 Velocidad de ejecucion

Creemos que nuestro programa cumple el objetivo inicial de ser rapido. Para ello hemos

incorporado distintos mecanismos de aceleracién de los cédlculos, como pueden ser:

e Utilizacion generalizada de tablas precalculadas, de las que se extrae la solucién
deseada por medio de una interpolacion multidimensional. Se emplea en todos

aquellos calculos complejos que son independientes.

El precélculo inicial de las tablas puede llevar algo de tiempo (unos minutos), pero
solo ha de realizarse una unica vez, ya que son almacenadas en disco para un uso

posterior.

e Hemos implementado un novedoso algoritmo de mejora estadistica que permite re-
ducir el nimero de iones implantados necesarios para conocer el perfil de impurezas.

Esto redunda en un aumento significativo de la velocidad del programa.

e El paralelismo, es sin duda, la mejor opcién para aumentar la velocidad del progra-
ma. En principio, con un aumento del niimero de maquinas interconectadas en red,
se consigue una reduccion en el tiempo de calculo neceario para obtener un perfil

de impurezas. Suponemos que existird un valor de masa critica a partir del cual un
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aumento del niimero de ordenadores funcionando en paralelo no contribuya signi-
ficativamente al aumento de velocidad. No hemos encontrado experimentalmente

ese valor ni lo hemos estudiado tedricamente.

Para hacernos una idea de la velocidad de funcionamiento diria que las simulaciones
mostradas en este trabajo y empleando 1 CPU Alpha 21164 a 400 Mhz tardan desde unos
minutos a unas horas las de mayor energia (3 MeV, 10 horas ) implantando 10000 iones

reales.

6.7 Futuras mejoras

El simulador realizado, no estd, ni mucho menos, acabado. Siempre se pueden anadir
caracterisiticas que lo hagan maés interesante, y siempre se pueden mejorar los modelos
fisicos que tiene implementados. Sin embargo, en algin momento hay que faire le point.

No obstante, seguimos trabajando en ello. Actualmente seguimos dos lineas de inves-

tigacion y desarrollo para mejorar el simulador:

1. Por una parte estamos desarrollando un modelo sencillo de danado basado en la
teoria de Kinchin-Pease modificada. No es un modelo perfecto, pero nos permitira

contrastar algunos resultados experimentales interesantes.

Nuestra idea es desarrollar un nuevo modelo determinista del danado que se genera
durante la implantacién y proceder a su recombinacion y difusion siguiendo los
novedosos modelos implementados en otro programa (DADOS) desarrollado en este
mismo departamento, para conseguir la funcionalidad compuesta a la que se hacia

referencia en el International Technology Roadmap for Semiconductor.

2. Por otro lado, estamos investigando la posibilidad de extender el rango de apli-
cacién hacia energias mdas altas (MeV) para poder cubrir con nuestro programa
el rango completo de aplicaciones microelectrénicas que se dibujaban en la figura
2.5 de la pagina 37 donde se representaban las aplicaciones microelectronicas de la

implantacién iénica dependiendo de la dosis y la energia.

Para ello, creemos que se pueden mejorar los modelos de frenado inelédstico teniendo
en cuenta las fluctuaciones del estado de carga en la linea de lo que dice Bausells

en la referencia [7].



Apéndice A

Conclusiones

¢ 0s dais cuenta de las cosas que tengo que

hacer para que me tengdis respeto?

~ atribuida a Alejandro Magno ~
En este trabajo hemos hecho un esfuerzo de investigacion para conocer y mejorar la
técnica de simulacion basada en la aproximacion de las colisiones binarias, y hemos hecho
un esfuerzo de desarrollo al escribir un nuevo programa de simulacién que incorpora todas

las mejoras.

e Hemos mejorado los modelos de frenado ineldstico, tanto para las llamadas pérdidas
inelasticas, utilizando el modelo de Firsov modificado debido a Kishinevskii, como
para el frenado electrénico, en el que hemos empleado un modelo de Brandt y
Kittagawa modificado, en el cual se emplea tan solo un tnico pardmetro ajustable
(r?), que depende de la pareja ion - blanco. De esta forma nuestro programa consigue
predecir los resultados experimentales dentro de un amplio rango de energias en

todas las condiciones de implantacion.

e Hemos comprobado que el uso de una densidad de estado sélido tridimensional y
periddica calculada por métodos ab-initio mejora el calculo del frenado electrénico y
como consecuencia directa se mejoran los perfiles con acanalamiento (como el canal
{110} en el silicio). Esto sera importante cuando queramos simular la implantacién

en otro tipo de materiales.

e Ademas hemos disenado e implementado varios algoritmos para el tratamiento de
sucesos poco probables, que mejoran el ruido estadistico de los perfiles simulados
tanto en la cola como en el comienzo de los mismos, que son las zonas con mayor
ruido, para los perfiles de impurezas en profundidad. En los perfiles bidimensionales

ademas conseguimos mejorar el calculo de la dispersion lateral.
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Con estos algoritmos hemos conseguido reducir el esfuerzo computacional necesario

para dar por valida una simulacion.

Hemos mejorado el rendimiento del programa con respecto a otros simuladores como
consecuencia de una programacion modular y de una optimizacién de los calculos
complejos via la utilizaciéon de tablas precalculadas que son usadas para interpo-
lar los valores necesitados. Estas tablas, recordamos que s6lamente se calculan la
primera vez y son almacenadas en el disco para su posterior uso, de una forma

transparente al usuario.

Asimismo se ha desarrollado una versién paralela del codigo que permite su ejecu-

cién en un conjunto heterogéneo de ordenadores conectados en red.

Hemos desarrollado, en definitiva, un simulador de un importante proceso tec-
noldgico en la fabricacién de circuitos integrados, que esta escrito en un lenguaje de
programacion modular y estructurado que incorpora las ultimas técnicas de manejo
de programacion orientada a objetos. Esto hace que el simulador sea un codigo
abierto, bien disenado y facilmente modificable para anadir nuevas prestaciones y

modelos fisicos.



Apéndice B

Coleccion de resultados

Si no quieres que nadie se entere,
no lo hagas
~ Proverbio chino ~

En este apéndice se muestran algunos perfiles de impurezas simulados, variando el
proyectil: boro, arsénico, etc., y variando las condiciones de implantacién: energia, amor-
fo/cristalino, orientacién cristalografica, dngulos cenital (tilt) y azimutal (rotacién), etc.
para comprobar el funcionamiento del mismo. Todos los perfiles experimentales que se
han usado tienen una dosis de implantacién baja, para poder aplicar el simulador, sin
embargo, los perfiles experimentales tienen dosis variables aunque pequenas (< 1014), que

han sido reescaladas a 10'* 4tomos/cm?.

B.1 Perfiles unidimensionales

Acceso a un resultado. Para cada tipo de proyectil hemos generado una tabla que
hace referencia a las diferentes condiciones de implantacién probadas. Ver tabla B.1 para

el boro y tabla B.2 para el arsénico.

Notacion. En las graficas se representa en el eje de abci