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摘要 : 根据硅各向异性腐蚀在微观尺度下的特点 ,基于元胞自动机理论提出了新的腐蚀模拟模型. 该模型考虑了

腐蚀过程中硅不同晶面的晶体结构特点 ,并通过引入碰撞理论 ,综合反映了腐蚀温度和浓度对腐蚀的影响作用. 该

模型可快速准确地模拟分析各向异性腐蚀工艺过程 ,对优化工艺有着理论指导作用.
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1 　引言

硅各向异性湿法腐蚀 ,是指硅的腐蚀过程中各

个晶面上具有不同的腐蚀速度 ,这在微纳电子机械

系统 (M EMS/ N EMS) [ 1 ] 和纳米电子器件[2 ] 制作中

有着非常广泛的应用 ,是其中的核心工艺之一. 为了

精确设计和控制腐蚀工艺 ,需要建立有效的腐蚀工

艺模拟模型 ,从而可以快速准确地分析工艺过程中

出现的各种情况并进行优化.

关于硅的各向异性腐蚀已经建立了许多模拟模

型[3～9 ] ,其中大部分是根据一定的物理图像建立的.

例如 ,根据腐蚀情况用软件模拟[4 ] 或者从反应过程

微观状态来模拟[ 5 ] . 目前 ,标准的腐蚀工艺模型主要

有绳模型[6 ]和射线追踪模型[7 ] . 绳模型在二维有较

好的模拟效果 ,但不易拓展到三维情况 ;相对而言射

线追踪模型比较准确 ,但较为复杂 ,很难在三维情况

下模拟. 元胞自动机 (cellular automaton ,CA) 作为

一个研究复杂系统动态行为的前沿理论 ,已经广泛

运用到物理、数学、计算机等各个领域. 国外基于元

胞自动机理论对各向异性腐蚀模型的研究已有相关

报道[ 8～11 ] ,但国内这方面的研究工作很少[ 12 ] .

本文基于元胞自动机理论 ,在分析硅的晶体结

构和各向异性湿法腐蚀原理的基础上 ,建立了硅的

三维湿法腐蚀模型 ,并着重探讨了简化后的二维情

况. 在分析腐蚀速度时引入了碰撞模型 ,提出了调制

系数 Z( i , j , k) 的概念. 模型中包含了晶体结构、腐蚀液

浓度和反应温度等诸多因素 ,能快速准确地实现腐

蚀工艺的模拟.

2 　元胞自动机理论

元胞自动机是空间、时间和状态都离散 , (空间)

相互作用以及 (时间)因果关系皆局部的网格动力学

模型 ,没有明确的方程形式 ,而是包含一系列模型的

构建规则. 凡是满足这些规则的模型都可以是元胞

自动机模型. 作为一个方法框架 ,其基本组成部分包

括元胞、元胞空间、邻居以及规则四部分 ,如图 1 所

示.

元胞又称为单元或基元 ,如图 1 中的网格单元.

元胞具有离散有限的状态 ,通过赋予其不同的值来

表示其存在的状态. 元胞空间如图 1 中的网格空间 ,

是元胞所分布的空间网点集合 ;邻居则是一个“动

态”的成分 ,一般情况下可以考虑两种邻居 :一是

Von Neumann 邻居 ,二是 Moore 邻居. 图 1 说明了

这两种标准的邻居. 规则 ,从另一方面说是一个转移
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图 1 　元胞自动机的组成示意图

Fig. 1 　Diagram of cellular automata compositions

函数. 利用这个规则可以对空间的元胞状态值做重

复修改.

元胞自动机是一个动态系统 ,其变化是一个连

续等时段的过程. 若设 t = 0 为初始时刻 ,时间段长

为 1 ,那么 t + 1 为下一时刻. 转换过程中 ,一个特定

元胞某一时刻的值直接取决于上一时刻该元胞及其

周围邻居元胞的状态. 用一个表达式表示元胞自动

机的结构 ,可以写为[12 ] :

A = ( L d , S , N , f ) (1)

其中 　A 代表一个元胞自动机系统 ; L 表示元胞空

间 ; S 表示有限的状态结合 ; N 表示元胞邻域内的元

胞组合 ; f 是元胞自动机的局部转换函数.

3 　基于元胞自动机的腐蚀模拟模型

　　首先从原子晶体结构方面来考虑硅的各向异性

腐蚀原理.

图 2 (a) 是硅 (100) 平面的晶体结构. 如果要使

处于 (100)平面上的原子被腐蚀掉 ,首先两外层近邻

原子要被腐蚀掉 ;其次还需断裂与下层原子连接的

两个共价键. 图 2 (b)是硅 (110) 平面上的情况 ,一个

外层原子的腐蚀可以暴露平面上的原子 ,但去除这

个原子还需要断裂平面内的两个共价键和一个与下

层原子连接的共价键. 值得注意的是 ,由于在同一个

平面内的表面原子都会暴露在腐蚀剂中 ,使这两个

共价键容易断裂. 在图 2 (c) 所示的硅 (111) 平面中

只有一个外层原子 ,虽然这个原子容易去除使得平

面内的原子暴露在腐蚀剂中 ,但去除这个原子则需

要断裂三个与下层原子连接的共价键[7 ,8 ] .

图 3 是 (001) 硅片在 25 % TMA H (tet ramet hyl

ammonium hydroxide) 溶液中的各向异性腐蚀的

SEM 观察照片. 图 3 (a)中的线条沿〈110〉晶向 ,而 3

(b)中的线条沿〈001〉晶向. 从图 3 (a) 中可以清楚地

看到 (111)和 (001) 晶面的各向异性腐蚀情况 ,两个

面的夹角是 5417°;而图 3 ( b) 中的腐蚀剖面则是各

图 2 　硅不同晶面上的原子结构示意图 　(a) (100) 晶面 ; ( b)

(110)晶面 ; (c) (111)晶面

Fig. 2 　Diagrams of atoms st ructure in different silicon

crystal planes 　(a) (100) plane ; ( b) (110) plane ; (c)

(111) plane

向同性.

图 3 　25 % TMA H 中 (100)硅的各向异性腐蚀图像　(a)线条

方向沿〈110〉晶向 ; (b)线条方向沿〈100〉晶向

Fig. 3 　Images of (100) orientation silicon anisot ropic

etching in 25 % TMA H solution 　 ( a ) Lines along

〈110〉orientation ; (b) Lines along〈100〉orientation

下面将基于元胞自动机理论 ,构建三维情况下

硅的各向异性腐蚀模拟模型.

首先 ,定义硅的晶体结构为一个元胞空间 ,而结

构中的每个原子则是一个元胞. 从空间角度看 ,元胞

存在着三种状态 ,一种是被腐蚀剂去掉 ,用“0”表示其

状态 ;第二种是接触到腐蚀剂的表面元胞 ,设其状态

值为“1”;还有是尚未接触到腐蚀剂的下层元胞 ,设其

状态值为“2”. 同时将中心元胞周围可能影响其下一

时刻状态的元胞定义为邻居 ,其规则用函数表示为 :

m t+1
i , j , k = F( m t

i- r , j - r , k- r , m t
i- r+1 , j - r , k- r , ⋯,

m t
i , j , k , ⋯, m t

i , j , k+1 , ⋯, m t
i+ r, j + r , k+ r) (2)

其中 　t 表示当前时刻 ,并设其时间段为 1 , ( i , j , k)

表示各个元胞在三维空间中的位置. 规则中表示元

胞空间中位置在 ( i , j , k) 的元胞下一时刻的状态由

其周围半径为 r 内的邻居状态及其自身在这一时刻

的状态决定.

具体分析硅的晶体结构 ,硅在 (111)晶面上的原

子有三个最近邻原子 ,2 个次近邻原子 ; (100) 晶面

上的原子有 2 个最近邻的原子 ,3 个次近邻的原子.
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可以将这两个晶面统一到二维空间 ,如图 4 (a) 所

示. 图 4 (b)是其相应的元胞空间示意图[8 ] .

根据硅的晶体结构 ,模型中元胞在二维元胞空

间中应该是相间排列而不是传统的密排型 ,所以在

这里标准的 Von Neumann 和 Moore 邻居并不适

用. 考虑到硅晶体结构中一个中心原子是通过共价

键和其他四个近邻原子相连 ,新的邻居定义如图 5

所示.

图 4 　(a)简化后的二维硅晶体空间 ; (b)相应的元胞空间

Fig. 4 　( a) Simplified diagram of 3D silicon crystal

space ; (b) Relevant cellular space

图 5 　邻居定义及元胞取值情况

Fig. 5 　Novel definition and status value of neighbors

从图 5 中可以看到 ,斜对角的网格被定义为邻

居 ,每个中心元胞有四个邻居 ,这与前面所述每一个

硅原子周围有四个通过共价键连接的相邻原子一

致. 各个元胞的具体状态同样用“0”,“1”,和“2”来表

示. 下面给出确定元胞某一确定时刻具体状态值的

规则 :

m t+1
i , j =

0 , 　m t
i- 1 , j - 1 + m t

i- 1 , j+1 + m t
i+1 , j - 1 + m t

i+1 , j+1 = 0

2 , 　m t
i- 1 , j - 1 + m t

i- 1 , j+1 + m t
i+1 , j - 1 + m t

i+1 , j+1 > 6

1 , 　其它情况

　　为简化模型 ,假定每一个时段只去除一个元胞.

在具体确定去除哪个元胞时 ,根据不同晶面上的腐

蚀速度计算比较各边缘元胞的去除时间 ,这需要考

虑边缘元胞在元胞空间的具体位置尤其是所处的晶

面.

进一步 ,在考虑腐蚀速度时 ,可以引入碰撞理

论[13 ] . 根据碰撞理论 ,只有平均动能足够高的腐蚀

剂离子才能发生有效碰撞 ,这样的粒子称为活化粒

子. 不同晶面的腐蚀速度不仅与其晶面原子密度有

关 ,也与活化粒子浓度有关. 各个晶面的腐蚀速度可

以统一表示为 :

V ( i , j , k) = z i , j , k N ( i , j , k) (4)

N ( i , j , k) 表示不同晶面上单位体积内的活化粒子

O H - 数 ,且 N ( i , j , k) ∝ n ( E) , n ( E) = 8πμ×10 - c μ

×( 1
2πk T

)
3
2 m

1
2 Eexp ( -

E
k T

) ,是腐蚀液中平均动能

为 E 的有效活化粒子数 ,μ是腐蚀液浓度 , m 是粒子

质量 , v 为热运动速度 ; z ( i , j , k) 是新引入的调制系数.

这里引入 z 的目的在于将模型中没有考虑到的因素

用一个统计值表示 ,并通过具体实验确定这个值 ,然

后加入模型中 ,使模拟的结果更接近实验结果. 严格

地说 , z 值是温度和浓度的函数 ,即 z ( T ,ρ) .

为了突出腐蚀速度与腐蚀液浓度和温度的依赖

关系 ,同时考虑到粒子的有效浓度[13 ] ,将上式改写

为 :

v ( i , j , k) = z ( i , j , k) N 3 ( i , j , k) T - 3
2μ×10 - c μ (5)

　对于图 4 所示的元胞空间 ,作为边缘元胞的中心

元胞 ( i , j)的腐蚀速度为

v( i , j) =
v100 , 　m ( i - 1 , j - 1) + m ( i + 1 , j - 1) = 0

v111 , 　m ( i - 1 , j - 1) + m ( i + 1 , j - 1) ≥1

(6)

　　有了各个元胞的腐蚀速度 ,接下来需要考虑各

种具体的腐蚀情况. 图 6 (a) , ( b) 和 (c) 分别分析了

三种共价键断裂的方式 ,实际就是某一时刻边缘元

胞存在的三种可能状态. 当 ( i - 1 , j - 1) 和 ( i + 1 , j

- 1) 元胞中仅有一个元胞被腐蚀去除时 ,中心元胞

实际处于 (111) 晶面上 ,此时的腐蚀速度需要用 v111

计算 ,如图 6 (a)所示 ;当 ( i - 1 , j - 1) 和 ( i + 1 , j - 1)

元胞都被腐蚀剂去除的时候 ,暴露的中心元胞处在

(100)晶面 ,腐蚀速度按 (100) 晶面的速度 v100 来计

算 ,如图 6 (b)所示 ;还有一种可能 ,就是其中三个邻

居元胞都被腐蚀去除了 ,此时顶部和侧面的元胞都

处在 (100)晶面 ,腐蚀从这两个面上同时进行 ,如图

6 (c)所示. 计算出边缘元胞的去除时间 t ,如图中所

示.

由于同一界面上的元胞大部分有着相同的状

态 ,若计算出某些元胞的去除时间相同 ,则根据每次

只去除一个元胞的规则 ,将随机去除其中某一个元

胞 ,给出新的元胞界面. 不断重复这个过程 ,直到腐

蚀时间至设定值 ,然后模拟出腐蚀剖面. 图 7 是计算

机模拟的流程图.
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图 6 　腐蚀过程中表面元胞的存在状态及相应腐蚀速率的计算　(a) 1 个近邻元胞被去除 ; (b) 2 个近邻元胞被去除 ; (c) 3

个邻居元胞被去除

Fig. 6 　Status of a boundary cell during etching process and etching velocity calculations for each status 　(a)

One neighbor removed ; (b) Two neighbors removed ; (c) Three neighbors removed

图 7 　计算机模拟程序的流程图

Fig. 7 　Flow chart of computer simulation program

4 　结论

本文基于元胞自动机理论 ,建立了硅的三维各

向异性湿法腐蚀模拟模型 ,并详细讨论了简化后的

二维模型. 该模型从硅的晶体结构出发 ,模拟过程中

只需计算比较表面元胞的去除时间 ,具有稳定快速

的特点. 进一步 ,在分析腐蚀速度时引入碰撞模型 ,

提出了调制系数 z ( i , j , k) 的概念. 模型中包含了晶

体结构、腐蚀液浓度和反应温度对各向异性腐蚀的

影响 ,可以准确地模拟腐蚀对象的形貌结构 ,有助于

更好地理解和指导各向异性腐蚀这项关键性的工

艺.
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Abstract : Based on the theory of cellular automata ,a novel simulation model is proposed to describe the characteristics of silicon

anisot ropic etching. The influence of silicon crystal st ructure in different planes during the etching process are considered. More2
over ,the collision theory is also int roduced into this model ,taking many factors into account ,such as etching temperature ,etch2
ant concentration ,and effective particle concentration. With this model , the simulation and analysis of the silicon anisot ropic

etching process could be carried out rapidly and accurately ,which would theoretically direct how best to optimize the processes.
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