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退火过程中 RP 缺陷模型及数值模拟 3
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摘要 : 根据一维动力学方程 ,提出了 RP 缺陷的演化模型 ,用于描述离子注入后硼杂质分布在退火过程中出现异常变

化的物理现象.通过分析发现缺陷随退火时间呈指数变化 ,根据变化的时间常数与 RP 缺陷对间隙原子束缚能的大小

有关的原理 ,提出 RP 缺陷对间隙原子的束缚能为 2141eV.将该模型模拟硼杂质随退火时间的分布时 ,得到缺陷的分

布与硼原子的分布变化趋势一致 ,且变化的时间常数相近 ,这给出了退火中硼出现异常分布的一种新的解释.
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1 　引言

随着 MOS 器件的尺寸不断缩小 ,器件中杂质

分布对器件性能的影响越来越大 ,这要求在集成电

路制造过程中能够精确地控制杂质的分布 ,离子注

入是被广泛应用的掺杂方法. 硼是制作 p 型硅的主

要掺杂剂 ,当注入剂量超过 5 ×1013 / cm2 时 ,退火处

理中会出现二次缺陷 ,而二次缺陷的存在会影响硼

杂质的分布 ,可是影响的机理至今还没有很好的解

释. 当中等剂量的硅离子注入到均匀掺硼的硅片后 ,

退火时在注入射程区域出现不活性硼峰 ,费米能级

模型[ 1 ]和聚集模型[2 ] 对这种现象做出了解释. 根据

费米能级模型 ,在硼杂质浓度高于本征载流子浓度

的部分 ,硼原子主要是通过与带正电的间隙原子结

对进行扩散 ;而硼杂质浓度低于本征载流子浓度的

部分 ,硼原子通常是与电中性的间隙原子结对进行

扩散. 当硅离子注入后 ,引入大量的间隙原子使得硼

原子与电中性间隙原子结对扩散的速度大于硼原子

与带正电间隙原子结对扩散的速度 ,造成高浓度和

低浓度硼区域之间扩散速度的不一致 ,导致硼峰形

成. 该模型是基于增速扩散后杂质分布与本征载流

子的关系得出的 ,没有解释硼峰的电不活性 ,且有实

验表明 ,它是不正确的. 根据聚集模型 ,不动硼峰的

出现是由于电不活性的硼2间隙原子团的形成 ,并根

据第一原理计算出一系列不同形态原子团的聚集能

及其相互间的转换关系[3 ,4 ] ,还考虑了它们的带电

状态[ 5 ] ,由于其假设的原子团难以测量及模型的复

杂性 ,仍需进一步实验论证.

区别于上述两个模型 ,本文提出了另一种全新

的模型 ———RP 缺陷模型 ,认为硼分布的变化是受

RP 缺陷作用的. 退火初期 RP 缺陷迅速形成 ,硼原子

受到晶格与缺陷之间势场的作用被缺陷吸引 ,被吸

引的硼原子受到缺陷对它的束缚作用而失去活性 ,

析出在缺陷中形成硼峰 ;同时 ,析出在缺陷中的硼原

子又会在退火过程中获得足够的能量来摆脱缺陷对

它的束缚作用 ,从缺陷中分解出来 ,这是一对动态变

化的过程. 随着退火时间的增加 ,缺陷逐渐消失 ,从

缺陷中分解出来的间隙原子与硼原子结对向周围扩

散 ,硼峰随之逐渐消失 ,因此硼的分布是受缺陷影响

的.

2 　实验

为形成 RP 缺陷 ,用能量为 35keV、剂量为 2 ×
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1014 cm - 2的硅离子注入到硼杂质浓度为 215 ×1017

cm - 3硅片中 ,然后在氮气氛中 800 ℃退火处理. 退火

的初始阶段 ,在{311}缺陷和 RP 缺陷的位置上同时

出现硼峰[6 ,7 ] . {311}位置上的硼峰随退火时间变化

很快 ,在退火几分钟后 ,{311}上的硼峰消失 ,硼峰只

出现在 RP 缺陷的位置上. 图 1 为退火 10min 后 ,硼

杂质在不同时间的分布.

图 1 　35keV ,2 ×1014 cm - 2 的硅离子注入后 ,硼杂质浓度在

800 ℃退火中随时间的分布

Fig. 1 　Boron profiles for a 2 ×1014 cm - 2 ,35keV Si +

implant annealed at 800 ℃in different time

3 　RP 缺陷模型

离子注入后引入大量的间隙原子包括硅间隙原

子和硼间隙原子 ,其中硅间隙原子的浓度比硼间隙

原子的浓度高得多. 从晶格位置的竞争概率来说 ,硼

间隙原子占据晶格的几率比硅间隙原子大 ,因此注

入后间隙原子基本上认为是硅间隙原子 ,且间隙原

子数量近似等于注入剂量. RP 缺陷模型的基本思想

是在退火中这些硅间隙原子互相聚集形成缺陷 ,这

是一个缺陷形成的过程 ;同时被缺陷束缚的硅间隙

原子能够从退火中获取足够的能量来克服缺陷对它

的束缚 ,按一定的速率从缺陷中分解出来. 本文通过

上述缺陷中间隙原子的变化来研究 RP 缺陷的演化

过程. 根据 RP 缺陷上间隙原子随时间的变化关系 ,

可以给出下面的方程

5 CRP

5 t
= Kf CI CRP - KD CRP

(1)

式中 　CRP为俘获在 RP 缺陷中的间隙原子浓度 ; CI

为自由间隙原子浓度 ; Kf 为缺陷对自由间隙原子的

俘获系数 ; KD 为对应的分解系数. 俘获系数 Kf 与

自由间隙原子的扩散系数相关 ,并随着间隙原子平

均间距的变化而变化 ,相应的俘获系数为

Kf = 4πaD I (2)

式中 　D I 为间隙原子的扩散系数 ; a 为间隙原子的

平均间距. 对应的间隙原子从缺陷中分解的系数与

间隙原子的振动频率和缺陷对间隙原子的束缚能有

关 ,相应的分解系数为

KD =
D I

a2 exp ( -
Eb

k T
) (3)

其中 　Eb 为缺陷对间隙原子的束缚能 ; T 为退火温

度. 方程 (1)描述了缺陷随时间的变化关系 ,但在计

算 RP 缺陷中间隙原子随时间的分布时 ,还需要自

由间隙原子的扩散方程. 根据费克第二定律 ,可以得

到自由间隙原子扩散方程

5 CI

5 t
= D I

52 CI

5 x2 (4)

　　考虑到缺陷中间隙原子的变化对自由间隙原子

扩散的影响 ,得到

5 CI

5 t
= D I

52 CI

5 x2 - Kf CI CRP + KD CRP
(5)

　　通过用 Flexpde3 求解方程 (1)和 (5) ,可计算出

RP 缺陷中间隙原子浓度随时间变化的数值解 ,用于

数值计算的参数如下 : D0 = 51cm2 / s ; Em = 1177eV ;

Eb = 2141eV ; a = 2171 ×10 - 8 cm ; D I = D0 exp ( - Em /

k T) .

图 2 为 800 ℃退火气氛中 ,RP 缺陷中间隙原子

在不同时间的浓度分布曲线 ,曲线由数值解通过

sma4wine 输出得到. 通过计算曲线下的面积 ,可以

得到对应时间上间隙原子的数量 ,因此 RP 缺陷中

间隙原子的数量随时间变化的关系可以从计算一系

图 2 　35keV ,2 ×1014cm - 2的硅离子注入后 ,缺陷中间隙原子

浓度在 800 ℃环境中随时间分布的数值解

Fig. 2 　Simulations of interstitials for a 2 ×1014 cm - 2 ,

35keV Si + implant annealed at 800 ℃in different time
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列曲线面积得到. 通过计算 , RP 缺陷中间隙原子数

量随退火时间呈指数下降趋势 ,下降的时间常数约

为 1316h ,这表明 RP 缺陷在退火过程中以时间常数

1316h 指数分解.

实验中 ,硼峰区域中硼原子数量随退火时间也

呈指数下降 ,其时间常数为 1211h. 该时间常数与

RP 缺陷分解的时间常数相近 ,这暗示着不动硼峰的

形成可能和离子注入后引入的 RP 缺陷相关. 图 3

为 RP 缺陷中间隙原子的数量和硼峰区域中硼原子

的数量随时间的变化关系.

图 3 　缺陷中间隙原子数量和硼峰区域中硼原子数量随时间

的变化关系

Fig. 3 　Time evolution of interstitials in RP defect and

boron in the peak portion of the boron profile

4 　RP 缺陷与硼峰的关系

缺陷浓度与缺陷中间隙原子浓度、缺陷的形状

和大小相关 ,为简化模型的分析 ,本文假定缺陷大小

一致[ 8 ] ,因此 RP 缺陷中间隙原子浓度即为 RP 缺陷

浓度. 退火初期缺陷浓度很高 ,活性硼原子很容易被

缺陷俘获并析出在缺陷中 ,这些硼原子受到缺陷对

它的能量作用而失去活性 ,形成电不活性硼峰. 随着

退火时间增加 ,缺陷逐渐被修复 ,原本被缺陷束缚的

硼原子重新恢复活性并向周围扩散 ,硼峰随之消失 ,

因此硼杂质在退火过程中的扩散分布是不活性硼和

活性硼分布的总和. 不活性硼的浓度与 RP 缺陷浓

度、活性硼浓度以及活性硼析出到缺陷中变成不活

性的析出能相关. 因此 ,析出到缺陷中的不活性硼浓

度随时间变化的关系为

5B s

5 t
= 4πaDB Bc CRP -

DB

a2 exp ( -
Es

k T
) B s (6)

式中 　B s 为析出在缺陷中的不活性硼原子浓度 ; Bc

为活性硼原子浓度 ; CRp 为缺陷浓度 ; DB 为硼原子的

扩散系数 ; a 为硼原子的平均间距 ; Es 为硼的析出

能 ; T 表示退火温度.

在活性硼原子的扩散过程中 ,考虑到缺陷对活

性硼原子的作用 ,因此活性硼的扩散方程为

5Bc

5 t
= DB

52 Bc

5 x2 - 4πaDB Bc CRP +
DB

a2 exp ( -
Es

k T
) B s

(7)

通过用 Flexpde3 求解方程 (1) , (5) , (6) 和 (7) ,得到

活性硼原子和不活性硼原子随时间的分布. 图 4 为

退火 10min 后 ,活性硼原子和不活性硼原子的分

布 ,其中硼杂质的分布为活性硼和不活性硼分布的

总和.

图 4 　800 ℃退火 10min 后 ,活性硼和不活性硼浓度的分布

Fig. 4 　Profile of active boron and inactive boron an2
nealed at 800 ℃in 10min

退火过程中 , RP 位置上硼的浓度比其他位置

高 ,硼原子会分别向硅表面和硅体内进行扩散. 通常

硼原子向表面的扩散速度比向体内的扩散速度

快[9 ] ,这将导致硼峰逐渐向硅体内移动 ,同时硼峰也

随退火时间逐渐消失 ,模拟结果 (图 5) 与实验数据

(图 1)符合. 由于模型中没有考虑硼原子向表面的

扩散速度随表面硼原子浓度变化的影响 ,因此在退

火时间较长时 ,模型的数值解与实验结果偏离.

5 　讨论

在 800 ℃退火处理时 , {311}缺陷的变化要比

RP 缺陷的变化快得多. 由于{311}缺陷的存在 ,杂质

在退火初期出现增速扩散 ( TED) ,随着退火时间的

增加 ,{311}缺陷的逐渐消失 ,从该缺陷分解出的间

隙原子向周围扩散 ,绝大多数间隙原子又被 RP 缺
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图 5 　800 ℃退火环境中不同时间硼浓度分布的模拟结果

Fig. 5 　Simulations of boron profile annealed at 800 ℃

in different time

陷俘获 ,在 RP 缺陷浓度达到最大值之前 ,{311}缺

陷已经基本消失. 为简化 RP 缺陷模型分析 ,可以认

为经过较长时间的退火处理之后 ,{311}缺陷对 RP

缺陷的变化过程影响不大.

模拟后 RP 缺陷中间隙原子数量随时间呈指数

下降关系. 在退火时间较长时 ,下降趋势偏离指数曲

线 ,并且偏离的程度比实验数据大 (如图 3 所示) ,这

是因为缺陷对间隙原子的束缚能与缺陷的形状和大

小有关. 随退火时间的增加 ,缺陷的变化使束缚能发

生变化 ,且束缚能随时间变化的计算是相当复杂的 ,

然而本文认为束缚能随时间不变 ,这致使间隙原子

数量随时间的变化偏离指数关系.

缺陷对间隙原子束缚能的大小会影响缺陷的变

化过程 ,但是束缚能有多大还没有具体的实验数据.

退火中从缺陷分解出来的硅间隙原子分别向表面和

体内扩散 ,向表面扩散比向体内扩散要快的多[ 9 ] ,因

此向表面的间隙原子扩散的扩散流密度近似为

J I =
DI Ie

RP
=

Q
τ

(8)

由公式 (8)得到缺陷变化的时间常数为

τ=
4πRP Q
D 0 a- 3 exp ( Em + Eb

k T
) (9)

式中 　Q 为注入剂量 ; RP 为离子注入射程 ; Em 和

Eb 分别为间隙原子的迁移能和缺陷对间隙原子的

束缚能. 在 35keV ,2 ×1014 cm - 2硅离子注入实验中 ,

退火温度为 800 ℃时 ,实验测量得到缺陷变化的时

间常数为τ= 48600s ,此时缺陷对间隙原子的束缚

能 Eb 为 2138eV ;在 70keV ,2 ×1014 cm - 2 硅离子注

入实验中 ,退火温度为 900 ℃时 ,实验测量得到缺陷

变化的时间常数为τ= 11700s ,此时缺陷对间隙原

子的束缚能 Eb 为 2154eV. 文章中所提束缚能为

2141eV 与这两个实验数据相近. 在 EOR 缺陷的研

究中[10～12 ] ,人们提出硼原子到缺陷的析出能为

0175eV ,通过计算可以得到缺陷对硼的束缚能为

2143eV. 因为 EOR 缺陷和 RP 缺陷存在相似性 ,所

以本文给出缺陷对间隙原子的束缚能 Eb = 2141eV

是合理的. 图 6 给出了 RP 缺陷中间隙原子和自由

间隙原子能量之间的关系.

图 6 　RP 缺陷中间隙原子的能量是 01 77eV ,缺陷对间隙原子

的束缚能是 21 41eV.

Fig. 6 　Energy of interstitials in RP defect is 0177eV ,

and the binding energy f rom defect is 2141eV.

6 　总结

通过对 RP 缺陷演化模型的分析可以得到 ,缺

陷随着退火时间呈指数变化 ,分解的时间常数与缺

陷对间隙原子的束缚能有关 ,缺陷对间隙原子的束

缚能为 2141eV. 硼峰退化的时间常数与缺陷的分解

时间常数相近 ,表明不动硼峰的产生是和离子注入

后形成的缺陷相关 ,并随着缺陷的变化而变化. 该模

型解释了杂质分布随退火时间变化的机理 ,模型简

单且所有参数均可测量得到 ,对超深亚微米集成电

路工艺的模拟有着重要的意义.
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