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摘要 : 应用原子级模型中的随机 CA 算法 ,针对硅材料和具体的工艺特点 ,构造了相应的函数 ,并在此基础上编制

了应用软件 ———SSA E. 该软件可独立运行 ,能够模拟出硅在 KO H 中不同腐蚀条件下腐蚀的过程和结果 ,并且克服

了其他采用原子级模型的模拟软件中常出现的边界模糊等缺点. 该结果与其他软件和实验结果相比 ,较为一致 ,并

且该软件具有占用系统资源少、运行时间快等优点 ,具有一定的实用价值.
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1 　前言

硅各向异性腐蚀是制造微机械结构的关键技术

之一 ,利用这种技术 ,可以制造出各种各样形状的微

结构件 ,例如微型压力传感器的硅杯、微型加速度传

感器的悬臂梁和空腔等[1 ] . 硅各向异性腐蚀的主要

特性与腐蚀速度和硅的晶向、掺杂浓度及外加电位

有关 ,这种腐蚀技术为器件精密侧面加工提供了一

种适当的方法 ,它是靠调整器件结构使它和快腐蚀

的晶面或慢腐蚀的晶面方向相适应 ,利用腐蚀速度

依赖于杂质浓度和外加电位这一特点可实现适时停

止腐蚀. 基于这种腐蚀特性 ,利用这一工艺与其他工

艺相结合 ,就可以在硅衬底上加工出各种各样的三

维微结构 ,进而得到各种各样的 M EMS 产品. 所以 ,

硅各向异性腐蚀工艺是 M EMS 产品生产中核心和

不可缺少的必备工艺之一[1 ] . 如果能有效而精确地

对各向异性腐蚀的结果和过程进行计算机模拟 ,将

极大地提高 M EMS 的设计和制造技术的水平 ,促进

M EMS 计算机辅助设计系统的建立.

遗憾的是 ,虽然硅各向异性腐蚀已经得到了十

分广泛的应用 ,但是各向异性腐蚀的机理至今仍不

十分清楚[2 ] ,腐蚀速率的主要数据来源于实际测

量[3 ] .因此 ,我们无法通过现成的公式或已知的方程

来程式化地推知腐蚀将会产生的形状. 在这种情况

下 ,通过计算机编程来实现各向异性腐蚀过程的模

拟就显得十分必要.

本文采用随机 CA 算法 ,根据硅材料和具体工

艺的特点 ,构造了模拟所需要的函数和软件 ,所得到

的结果不但可以显示在一定腐蚀液条件 (如温度、浓

度等)下 ,不同掩膜窗口某一时间后的腐蚀结果 ;并

且其腐蚀过程也都可以以相应三维腐蚀图形的形式

表现出来. 在此基础上 ,构造了硅各向异性腐蚀模拟

软件 (SSA E) .

2 　模拟算法

要想对硅的各向异性腐蚀进行计算机模拟 ,需

要对各向异性腐蚀的特点和机理有详细的了解. 硅

的各向异性腐蚀是指硅的不同晶面具有不同的腐蚀

速率. 这种不同在特定的晶面之间表现得十分明显 ,

比如 (100) 和 (111) 面的硅腐蚀速率的比值 R (100) /

R (111) 可高达 100～400 ,在浓度为 55 %的 KO H 溶液

中 , R (100) / R (111) 比值甚至达到 500[1 ] . 硅单晶在各向
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异性腐蚀时 ,腐蚀速率除了强烈地依赖于晶向外 ,材

料的掺杂浓度、腐蚀液的浓度、腐蚀温度、掩膜的形

状以及其相对于硅衬底的方向等因素都对腐蚀速率

产生影响 ,同时也对各向异性腐蚀的结果产生影响 ,

增加了预计的难度.

本文模拟采用原子模型中随机 CA 算法 ,对

(100)衬底几种常见掩膜窗口进行模拟 ,同时力求算

法简单 ,方便实用 ,可以确定单晶硅经过各向异性腐

蚀后及其各个中间过程的图形和形状 ,同时还可以

进行三维显示.

在原子模型中 ,假设衬底由驻于晶格上的原子

阵列表示 ,则材料的腐蚀就是根据腐蚀规则“移去”

或“保留”原子的过程. 腐蚀时 ,对某一原子是否移去

由此原子与相邻原子的连接状态决定. 处于晶格上

的原子只可能处在两种状态 :“移去”或“保留”. 在程

序处理过程中 ,对各个原子逐个进行判断 ,根据此原

子与相邻原子的连接状态来判定是“移去”还是“保

留”. 因此 ,在这种确定状态的前提下 ,只需要考虑几

个主要晶向的腐蚀速率就可以了.

在构造算法时 ,引进几率 Pc ,这个几率是一个

随机量 ,用它来说明相同晶面、不同原子腐蚀速率的

差异. 对每一个腐蚀步骤中的每一个原子 ,被分配的

Pc 值都要跟预先设定的阈值 Pt 相比较 ,而 Pt 的设

定与特定的晶向的相对腐蚀速率有关. 如果 Pc 大

于 Pt ,这个原子就将被移去 ,否则它将在晶格中被

保留. 这样 ,一个原子是否在腐蚀过程中被移去 ,不

仅仅取决于这个原子与相邻原子的连接状态 ,还取

决于几率 Pc .

采用原子模型 ( CA 模型) ,需要先构造一个单

晶硅晶格结构. 由于硅原子是周期性排列的 ,它的最

小单元是一个体心正四面体结构 ,由 5 个原子组成.

但如果模型中采用这个最小单元 ,只用这 5 个硅原

子 ,尚不足以代表所有硅原子的状态特征.

如果用 2 个连着的最小单元 ,也即 2 个连着的

正四面体 ,其中需要 8 个硅原子 ,如图 1 所示. 考察

这 8 个硅原子 ,发现它们是可以代表所有原子的状

态的.

根据各个晶面的特征 ,只要在程序中对单个原

子邻近的 4 个原子的状态进行描述 ,就可以判定这

个原子是处于哪个晶面上的 ,也就可以得到这个原

子被“移去”的几率.

例如 ,处于 (100) 面上的原子 ,在它邻近的 4 个

硅原子中 ,有 2 个已经被“移去”,另 2 个还存在 ,所

图 1 　模拟中采用的单元示意图

Fig. 1 　Sketch of used cell during simulation

以 ,如果有 1 个硅原子 ,经程序判断后 ,它周围的 4

个原子满足上面的条件 ,就可以断定它是处于 (100)

面上的.

但是对于 (111) 和 (110) 晶面上的原子 ,它邻近

的 4 个原子中 ,都是一个已经被“移去”,另外 3 个没

有被腐蚀 ,必须采取一定的办法把二者区分开.

Gosalvez 曾考虑过用次近邻原子的状态来加以区

别[4 ] ,但那种情况将导致的模型基本单元所包含的

原子数将多达几十个 ,直接影响了模拟的速度.

为了保证腐蚀模拟的方便快捷 ,采取了等效的

方法. 对于处在 (110) 面上的原子 ,其近邻中 3 个没

有被腐蚀掉的硅原子中 ,有 2 个是在当前 (110) 面

上. 这样就可以把处在 (110)面上的原子其近邻原子

的状态描述为 :1 个已经被“移去”,2 个是处在当前

晶面上 ,另外 1 个还没有被腐蚀 ,也即处在硅衬底里

面. 这样 ,当 1 个硅原子经程序判断后 ,它周围的 4

个原子满足这个条件 ,我们就可以认定它是处于

(110)面上的.

这样 ,在图 1 中对原子 1 ,它周围的 4 个原子

是 :原子 5 ,原子 6 ,原子 7 和原子 8. 我们可以先建

立一个原子 1 函数 ,它的 4 个参数是原子 5 ,原字 6 ,

原子 7 ,原子 8. 只要对它的参数的值进行考察 ,就可

以判断出它是处于哪个晶面上的 ,也就可以判定它

是被“移去”,还是被“保留”. 对原子 8 ,它周围的 4

个原子是 :原子 1 ,原子 2 ,原子 3 和原子 4. 同样可

以得到原子 8 函数 ,然后同样可以判定出它是被“移

去”还是被“保留”. 对其他原子 ,虽然从图 1 中只能

看到它邻近的 4 个原子中的 1 个原子 ,但由于周期

性 ,其他的 3 个原子都可以用图中的其他原子平移

单位长度所得. 所以 ,只要在程序里加以设置 ,这 8

个原子足以代表单晶硅里所有原子的各种状态 ,也

可以周而复始 ,一个接一个地对硅原子进行状态判
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断和腐蚀判断.

以上对于判断规则形状掩膜腐蚀的情况 ,如长

方形、正方形等是适用的 ,但对于掩膜较复杂、有凸

角的情况 ,如 L 形掩膜 ,则必须加上对于 (311) 晶面

的判断[5 ] . ( 311) 晶面相对于 ( 100) 面的夹角为

25124°,在实际判断时 ,为了避免引入太高密勒指数

的晶面而导致不必要的麻烦 ,将与 (100)晶面夹角为

25 ±2°范围内均看作 (311)晶面.

3 　算法中的函数

根据上面讲到的处于 (100) , (110) , (111) 和

(311)晶面上的原子邻近 4 个原子的特点 ,自定义一

个函数 ,这里称之为 rule 函数. 在 rule 函数中 ,有 5

个可变参数 ,第一个参数代表需要判断处于哪个晶

面的原子 ,其余 4 个参数代表邻近的 4 个原子. 由于

不同的硅原子在程序里已经用 0 ,1 或 2 等数来表

示 ,所以我们在定义 rule 函数的规则时 ,它的 5 个

参量也用 0 ,1 ,2 这些数. 对 rule 函数的值 ,我们可

以定义为 0 或 1. 由于要反映出不同晶面上原子腐

蚀速率的差异 ,需要先给出不同晶面腐蚀速率的比 ,

算出 1 个对应于各个晶面的阈值 ,然后在定义 rule

函数的值时 ,先给出 1 个随机函数 ,由这个随机函数

产生 1 个随机数. 这个随机数和预先设定的阈值进

行比较 ,若小于这个阈值 ,rule 函数就为“0”;若大于

这个阈值 , rule 函数的值就为“1”. 当某个原子经

rule 函数判断后 ,它的值也随之由 rule 函数重新设

置 ,若设为 0 ,就表明要被“移去”,这样 ,对于大量的

硅原子 ,在经过 rule 函数处理后 ,被移去的概率就

和预先设定的阈值趋于一致.

在定义了腐蚀函数后 ,还需要定义掩膜函数 ,用

mesh 来表示 ,在 mesh 函数中用列表对掩膜图形进

行描述 ,不同的描述得到不同的图形. 为了节省并充

分利用程序 ,将掩膜程序独立出来 ,其他的部分定义

为 silicon 函数 ,在 silicon 函数中 ,将 atom 函数、

rule 函数、etching 函数以及阈值的计算、腐蚀时间

的定义都包含进去. 由于需要得到不同掩膜、不同腐

蚀速率比、不同时刻的腐蚀结果 ,所以 silicon 函数

就要具有掩膜图形、各晶面的腐蚀速率比、腐蚀时间

等参数 ,只要我们对参数进行设定 ,就可以改变掩膜

图形、腐蚀速率比、腐蚀时间等参数 ,从而得到相应

不同的结果 ,不需要再重新编制程序.

由以上分析可以看出本程序的思路 ,对硅晶体

用一个列表来表示 ,列表中不同的数代表原子的不

同状态 ,执行 silicon 函数 ,就对代表硅晶体的列表

进行计算处理. 再对运算结果使用列表绘图函数 ,就

能得到表示腐蚀结果的图形.

4 　腐蚀模拟结果

按照上面的程序思路 ,先编制掩膜图形函数. 根

据实际工艺的需要 ,目前编制了以下几种掩膜图形

的函数 :长方形、正方形、L 形、倾斜角为 45°的斜长

方形以及倾斜角为 75°的斜长方形.

先建立一个具有正方形网格的表格 ,需要不同

的掩膜 ,便将其对应的部位“变黑”. 反映在程序中 ,

便是将掩膜部分的网格和其他部分赋予不同的值 ,

见图 2. 每个网格代表一个晶胞的上表面.

图 2 　掩膜示意图

Fig. 2 　Rectangle mask diagram

由实验数据可知[6 ] ,在 100 ℃,34 %的 KO H 溶

液中 ,各相关晶面腐蚀速率比 p110 ∶p311 ∶p100 ∶

p111 = 50 ∶45 ∶30 ∶1. 在此条件下 ,建立一个具有

20 ×20 ×20 个晶胞、{100}衬底的单晶硅模型 ,对长

方形的掩膜图形进行腐蚀模拟.

执行程序后 ,可以得到在腐蚀过程中不同时刻

一系列图形 ,由于篇幅所限 ,在这里只列出其中有代

表性的几幅 ,见图 3 和图 4 ,分别是从不同视角观察

的结果.

同样地 ,对于正方形、L 形、45°斜长方形、75°斜

长方形的掩膜图形下的腐蚀分别进行了模拟 ,图 5

列出了比较有代表性的 75°斜长方形掩膜的腐蚀模

拟结果.

图 6 给出了考虑 (311) 晶面后 ,对 L 形掩膜腐

蚀的模拟结果.
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图 3 　腐蚀过程各个时刻示意图

Fig. 3 　Simulation of the etching process using SSA E

图 4 　与图 3 各个时刻对应的俯视图

Fig. 4 　Planform of situations corresponding to that

in Fig. 3

图 5 　75°斜长方形掩膜的腐蚀模拟结果

Fig. 5 　Planform of simulation using SSA E correspond2
ing to rectangle mask with 75°

图 6 　L 形掩膜的腐蚀模拟结果

Fig. 6 　Planform of simulation using SSA E correspond2
ing to L shape mask

5 　分析与结论

在以上所构造函数的基础上 ,加上适当的输入

界面和用于输出的图形处理能力 ,独立开发出用于

模拟硅在 KO H 中各向异性腐蚀的软件 ———SSA E.

目前 ,用于硅在 KO H 中各向异性腐蚀的软件

有多种. 如由 Zhu 和 Liu 等人[7 ] 用原子模型中动态

CA 算法和连续 CA 算法相结合发展的硅各向异性

腐蚀模拟软件 ACES ( anisot ropic crystalline etch

simulation) ,该软件能够模拟在不同腐蚀液、不同衬

底方向硅的腐蚀. 其模拟所需的二维掩膜图样可由

常用的绘图软件产生 ,图形格式可以是 CIF , GD2
SII , GIF 或 BMP ;软件输出产生标准的固体模型格

式的三维图样 ,并且在 Open GL 或 V RML 浏览器

上可显示结果 ,整个软件可在 PC 机上运行. 另外还

有由 Buser 等人[8 ]用几何模型发展的硅各向异性腐

蚀模拟软件 ,是第一个被集成进 CA EM EMS (com2
p uter2aided engineering of micro2elect ro2mechanical

systems)计算机辅助设计系统的硅各向异性腐蚀模

拟软件 ,具有较强处理数据的能力和显示输出的能

力.

应用某商用软件对与图 3 所对应的腐蚀条件进

行模拟 ,与图 3 所示相一致的各个时刻对应的结果

示于图 7 中.
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图 7 　其他软件的模拟结果

Fig. 7 　Simulation result s using other software

对比图 3 和图 7 可以看出 , SSA E 的模拟结果

中的边界和平面都明显要好于图 5 ,SSA E 中对腐蚀

模拟结果横向扩张等不足之处进行了很好的控制.

经过分析 ,主要是因为与前面 rule 函数中阈值的确

定方式有关. 其他软件中 ,模拟结果的边界非常模

糊 ,如图 5 所示 ,这主要是由于在软件中所采用的原

子级模型的结果. 针对这个在使用原子级模型时普

遍会出现的问题 ,SSA E 中先应用构造的 rule 函数

对待处理的原子进行判断 ,判断后 ,待处理原子的几

率值由 rule 函数重新设置 ,而 rule 函数对原子的设

置值由其阈值决定. 这样 ,一方面保证了几率值与根

据特定条件下确定的腐蚀速率值密切相关 ,确保了

模拟的精确 ;另一方面 ,对于待处理原子的几率值也

进行了有效的集中控制 ,避免出现其他软件中模拟

结果边界模糊、横向边界扩张等问题.

SSA E 的模拟结果一方面可以进行图形显示 ,

同时能够以数据形式表现出腐蚀的结果. 如通过

SSA E 可以得到当掩膜版为边长 10μm 的正方形 ,

在 70 ℃,34 %的 KO H 溶液中腐蚀 (100)单晶硅某一

时间后的腐蚀深度 ,如表 1 所示. 为对比方便 ,实际

测量结果也示于表 1 中 ,测量使用的是 Tencor In2
st rument s 公司的 Alp ha2step 200.

表 1 　在 70 ℃,34 %的 KO H 溶液中腐蚀 (100) 晶面的模拟结

果和实测结果

Table 1 　Simulation and actual measurement result s

corresponding to KO H etchant with 34 % at 70 ℃

腐蚀时间/ min 2 5 8

腐蚀深度

/μm

SSA E 模拟 1. 85 4. 56 7. 32

实测 2. 10 4. 85 7. 10

　　由表 1 所列的数据可以看出 ,在误差允许的范

围内 ,SSA E 的模拟结果和实测结果相一致 ,从而证

明 SSA E 软件的合理性. 从实测数据可以看出 ,随着

腐蚀时间的延长 ,平均腐蚀速率有变小的趋势 ,这应

该和反应物的产生和输运等过程相关 ,而这些在

SSA E 软件中并没有被包含进来 ,可以将这方面理

解为表 1 中两组数据不一致的原因之一.

综合以上分析 ,可以认为 ,原子级的模拟软件

SSA E 所采用的算法及所得到的结果是合理的 ,所

得到的结果在一定程度上能够对 M EMS 中的工艺

和器件制备起到指导作用 ,其功能和效果能够取代

目前的商用软件.
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Abstract : Simulation of silicon anisot ropic etching is made using cellular automata method. According to material property of

silicon and etching process ,the relevant function is listed. Moreover ,a software named SSA E is finished with which the etching

process and result s can be simulated. It s result s accord to other softwares and experiment s. Compared with other similar soft2
ware ,SSA E has some advantages , such as independence to hardware and operation system , economization , high simulation

speed ,etc.
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