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Zusammenfassung

Mit fortschreitender Entwicklung in der Mikrosystemtechnik gewint jplysikalisch
basierte Modellierung und pradiktive Simulation eine strategiBelieutung, denn der
Einsatz leistungsfahiger CAD-Werkzeuge reduziert die Zahl und verdi@&Dauer der
Entwicklungszyklen, die neue Mikrosystemtechnik-Komponenten von der edsen |
bis zum funktionierenden Prototyp durchlaufen.

Die besondere Bedeutung der Modellierung und Simulation von Herstellungsgeaz
fur mikrostrukturierte Bauelemente besteht darin, daf die Ergebais$rundlage und
Eingangsgro3en fur die nachfolgende Bauelemente- und Systemsimuiianen.
Daher ist es notwendig, mit der Prozef3simulation alle fur die Fum&er Bauelemente
relevanten Grol3en mit ausreichender Genauigkeit zu bestimmen. Nur digger
Voraussetzung kann die nachfolgende Simulation auf Bauelemente- sta8pene
verlaRlliche Ergebnisse liefern.

Das naRchemische orientierungsabhangige Atzen ist neben den Ttpgkeressen
eine Schlusseltechnologie zur dreidimensionalen Strukturierung mikhamischer
Bauelemente. Trotz zahlreicher Untersuchungen ist der Atzmisomas zum
gegenwartigen Zeitpunkt noch nicht vollstandig geklart; Geometrie und Mogpéolo
geatzter Strukturen kénnen auf der Grundlage der bekannten ModellkgemAinen
nicht konsistent erklart werden.

Vor diesem Hintergrund bestand das Ziel dieser Arbeit darin, aktdedlenntnisse und
neue experimentelle Ergebnisse uber das orientierungsabhangigemafdte Atzen
von Silizium auszuwerten und ein neues Simulationskonzept zu entwickebyvdais!
ein realistisches physikalisches Modell verwendet als auchxispekevante
Simulationsgebiete behandeln kann. Auf der Grundlage eines neuen Mddsliden
orientierungsabhangigen AtzprozeR als Stufenatzvorgang beschreibde wain
numerisches Simulationsverfahren entwickelt und erstmals in lgenaines Konzept
zur Topographiesimulation eingebettet. Bei der Entwicklung deslI&iimnskonzeptes
wurde den Bedurfnissen des rechnergestiitzten Entwurfes modernertmikuerter
Bauelemente besonders Rechnung getragen.

Anhand von Testsimulationen an typischen Grundstrukturen der Volumenmikro-
mechanik und dem Vergleich mit experimentellen Ergebnissen konnteweitere
Validierung des Stufenatzmodells vorgenommen werden.

Des Weiteren wurden beispielhaft fur die reale, industrielletigeery von
Bauelementen die mikromechanische Herstellung eines Inensalss und eines
mechanischen Filters fir mikrofluidische Anwendungen numerisch grmubiese
Strukturen erfordern eine dreidimensionale Simulation und die Beruadjgsicht
verschiedener Materialien mit unterschiedlichem Atzverhalten.

Das im Rahmen dieser Arbeit implementierte Simulationswegkbewies hierbei, dal}
es die wesentlichen Anforderungen fur die Unterstitzung des Hatwur
mikrostrukturierter Bauelemente erftillt.






Abstract

Physically based modeling and predictive simulation is gettingenawd more
important for the design of modern MEMS-devices, since the appliaaitiGAD-tools
reduces the design and fabrication cycles during the design aeldmi®ent process of
new microstructures and systems.

Modeling and simulation of the fabrication process provides the gaoatend
physical description of a complete device. Therefore, an accsiratdation on the
process level is the basis and prerequisite for a reliablelagion on the following
device and system level.

Wet chemical orientation-dependent etching is still a key tecppolor the three-
dimensional structuring of MEMS. In spite of many investigations ¢hehing
mechanism remains quite unclear and the apparent shape and morgtdhleygtched
structures cannot be satisfactorily explained on the basis of the present models.

In this thesis recent insights and new experimental results exsaluated and a new
simulation approach was developed, which employs a realistic andcahyased
model and provides the capability of considering also real-worlglexstructures of
modern micromachined devices.

The simulation approach on the basis of a new ,step-flow-modekh#&oorientation-
dependent etching process was implemented in a general concepgffiéoent
topography simulation.

Employing numerical simulation the applicability of the step flawedel to basic
elements and typical structures of bulk-micromachinig could be deratatst
successfully. The simulated etch bodies showed a very good agreertrer8EM
micrographs of dedicated etched test structures even forwgesiatesulting from a
complex evolution of the etch front. These results served as a fudldation for the
step-flow-model.

The practical applicability of the new simulation approach is detraied by the
“virtual fabrication” of an industrial inertial sensor and a meatwriilter device for
microfluidic applications. These exemplary structures are eatgilhg for numerical
simulation, since they feature material layers exhibitingetfiit etching properties and,
additionally, require a three-dimensional simulation.

The numerical simulation tool which was developed in this thesis basrpto satisfy
basic requirements necessary for the deliberate design of leiddrmachined sensor
and actuator elements.






Inhaltsverzeichnis

1 Einleitung .

2 Theoretische Grundlagen zum naf3chemischen Kristallatzen .
2.1 Kiristallographische Eigenschaften von Silizium
2.2 Spezifika des orientierunsabhangigen NalRRatzens von Silizium

2.3 Mit orientierunsabhangiger Atztechnik fertigbare
charakteristische Strukturen .

2.4 Modelle fur die Anisotropie des Atzprozesses (Literaturiibersicht)

2.4.1 Thermodynamische Grundlagen fur das
Kristallatzen und Kristallwachstum.

2.4.2 Chemie/Elektrochemie der Atzprozesse .
2.4.3 Stufenatzprozesse / Stufendtzmechanismus .
2.5 Verfahren zur Bestimmung orientierungsabhangiger Atzraten .

2.5.1 Direkte Messung der Oberflachenatzrate
verschieden orientierter Wafer

2.5.2 Wagenrad Verfahren (Waggon-Wheel-Method)
2.5.3 Teststruktur mit dreidimensionalen ,Speichen”
2.5.4 Spharische Testkorper .

2.5.5 Alternative Teststrukturen

2.6 Zusammenstellung weiterer Einflul3faktoren
auf nal3chemische Atzprozesse .

2.7 Andere Materialien mit anisotropem Atzverhalten.

13

13

18

24

28

28

31

33

36

36

37

42

44

45

47

49



Vi

3 Methodik der Modellbildung zur pradiktiven Simulation . . . . . . 51
3.1 Anséatze zur Modellierung der dreidimensionalen Strukturierung
von Silizum . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
3.1.1 Atomistische Modelle . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
3.1.2 Differentialgeometrische Modelle . . . . . . . . . . . . . 55
3.1.3 Stufenatzmodell . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61
3.2 Diskussion der Modelle . . . . . . . . . . . . . . . . T2

4 Implementierung des Stufenédtzmodells zur Simulation

orientierungsabhangiger Atzprozesse . . . . . . . . . . . . . 75
4.1 Uberblick uber Ansétze zur Topographiesimulation . . . . . . . 75
4.2 Oberflachenevolutionsalgorithmus mit strukturierenden Elementen . . 84
4.3 Vektormodell zur Simulation orientierungsabhangiger Atzprozesse . . 87
5 Ergebnisse . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105
5.1 Unteratzung einer einfachen konvexenEcke . . . . . . . . . 107

5.2 Entartung konvexer Ecken und Unteratzung an beliebig

orientierten Maskenkanten . . . . . . . . . . . . . . . 109
5.2.1 Prinzipieller Mechanismus . . . . . . . . . . . . . . . 109
5.2.2 Gitterverfeinerung zur Simulation schrager Maskenkanten . . . . . 114
5.3 Perforation und beidseitiges Atzen von Wafern . . . . . . . . 117
5.4 Grundelemente der (Volumen-) Mikromechanik . . . . . . . . 121
5.4.1 Kompensationsstrukturen fur konvexe Ecken . . . . . . . . . 121
5.4.1.1 Rechteckige (Quadratische) Kompensationsstrukturen . . . . . 122

5.4.1.2 Dreieckige Kompensationsstruktur. . . . . . . . . . . . 124



VIl

5.4.1.3 Balkenin<110>-Richtung . . . . . . . . . . . . . . 125
5.4.1.4 Balkenin <100>-Richtung . . . . . . . . . . . . . . 130
5.4.1.5 Zusammengesetzte Kompensationsstrukturen . . . . . . . . 134
5.4.1.6 Kompensationsstrategien bei Waferperforation . . . . . . . 136
5.4.1.7 Flachenbedarf unterschiedlicher Kompensationsstrukturen . . . . 137
5.4.2 Grundstrukturen fur Fluidkanale . . . . . . . . . . . . . 138
5.4.3 Atzstopptechniken . . . . . . . . . . . . . . . . . . 140
5.5 Einbeziehung isotrop atzender Bereiche . . . . . . . . . . . 145
5.5.1 Schichten mit isotropem Charakter bei der Atzung . . . . . . . 145
5.5.2 Dreidimensional vorstrukturierte Substrate . . . . . . . . . . 146
5.6 Simulation typischer Bauelemente . . . . . . . . . . . . . 153
5.6.1 Feder-Masse-Systeme fur Sensoren . . . . . . . . . . . . 153
5.6.2 Filterstruktur fur mikrofluidische Systeme . . . . . . . . . . 156

6 Zusammenfassung und Ausblick. . . . . . . . . . . . . . . 159

7 Literaturverzeichnis . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 165

Danksagung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .. .18



VIII




1 Einleitung 1

1 Einleitung

Mikroelektronik, mikrostrukturierte Bauelemente und Mikrosyste mtechnik

Seit der Erfindung des Transistors im Jahre 1948 und der Entwicklungietsteierter
Schaltungen um 1958 hat die Mikroelektronik praktisch samtliche Beralese
modernen Berufs- und Privatlebens grundlegend mit gestaltet. Demnsenigfolg der
Mikroelektronik griindet sich auf die Miniaturisierung und Integration \a&sm
diskreter, grofRer und aufwendig herzustellender Bauteile. Dadurch komnmten
photolithographischen Strukturierungsmethoden auf Kkleinsten SiliziumfSigvst
komplexe Schaltungen in hoher Stickzahl zuverlassig, billig und mit verbass
Funktionalitéat hergestellt werden.

Ab Mitte der 60er Jahre wurde dieses erfolgreiche Konzept deo®&léditronik auch
auf andere Systeme Ubertragen, zunachst auf mechanische, spataufaaptische,
fluidische und chemische Bauteile und Komponenten. Ab den 80er Jahren wurde der
Begriff MEMS (Mikro-Elektro-Mechanische-Systeme) fir komm@eensor- und
Aktorsysteme geprégt, die elektrische Energie und Signale ichanesche oder
thermische, optische und sonstige GroRen umwandeln und umgekehrt.

Die Verbindung vieler mikrostrukturierter Bauelemente zu komplexémadgystemen,
die zusammen mit elektronischer Signalverarbeitung eine riesigelfalt
unterschiedlicher  Funktionalitat for vollig neue  Anwendungsmdoglichkeite
bereitstellen, pragte den Begriff der ,Mikrosystemtechnik®.

Die gegenwartigen Einsatzmdéglichkeiten moderner Mikrosystemte&ormponenten
sind auRerst vielfaltig. Ein umfangreicher Uberblick findet sidB. an [143]. Die
wichtigsten Anwendungsfelder liegen in den Bereichen:

* Medizintechnik: intelligente Dosiersysteme mit Mikropumpen;
Sonden fur minimalinvasive Chirurgie;

* Automobiltechnik: Sensor-Aktor-Systeme mit Druck und Beschleunigungssensoren
fur Airbags, Anti-Blockier-Systeme, Stabilitatsprogramme und
Navigationsanwendungen;

* Unterhaltungselektronik: Grof3bildprojektoren;

* Haus- und Gebaudetechnik: Klimaregelung, Sicherheitstechnik;

* Umwelttechnik: chemische Mikroanalysesysteme auf einem Chip (LUTAS),
chemische Sensoren;
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Produktionstechnik: chemische Mikroreaktoren;

Biotechnologie: Integrierte Mikroanalyse- und ProzefR3technik;

Nanotechnologie: Erzeugung und Manipulation von Nanostrukturen mit
Mikrowerkzeugen;

Der Anfang der Entwicklung der Mikrosystemtechnik war oft noch dddu
charakterisiert, dafd konventionell, also feinmechanisch hergestligeile in
verkleinertem Mal3stab mit den standardisierten Methoden der Hailtdehnologie
gefertigt wurden. Wenn gro3e Stlckzahlen gefordert waren, konnten so
mikrostrukturierte Bauelemente wesentlich preisgunstiger, kleieghtér und mit
besserer Leistungsfahigkeit und Funktionalitdt gebaut werden alsndikroskopischen
Gegenstucke. In der weiteren Entwicklung der Mikrosystemtechnilemenun aber
zunehmend neue, eigenstandige Systeme entworfen, die nicht mehr nunedekle
Abbildungen bestehender Systeme darstellen, sondern vdllig eigenst&utigepte
beinhalten. Diese haben damit keine direkten Gegenstiicke in deowddikrals
Vorbild, sondern sind auf die speziellen Eigenschaften der MikronagRgeschneidert.
Damit kénnten sich dann auch neue Anwendungen erschlie3en, die heute ibch nic
realisierbar erscheinen (z.B. Mikroroboter in der Medizintechnik).

Die eindrucksvolle Entwicklung und rasche Verbreitung mikrostrukterier
Bauelemente und Systeme ist auch darin begriindet, dal3 diese Komponentewigbenso
integrierte  Schaltkreise (ICs) mit den hochentwickelten Psaeres der
Halbleitertechnologie im sogenannten Batch-Verfahren hergestitlen konnen. Das
bedeutet, dal3 viele gleiche Bauelemente auf einer Siliziunhecheirgestellt werden
und etliche dieser Scheiben werden gleichzeitig prozessiert. dbenig
mikroelektronische Bauelemente kdnnen Mikrosystemtechnik-Komponenteneparall
strukturiert werden, was zu einem hohen Materialdurchsatz und nied@tgekkosten
fuhrt. Es ist daher anzunehmen, dal? die Mikrosystemtechnik noch einehé&hnli
Entwicklung wie die Mikroelektronik durchlaufen wird, und zuklnftig eine x4él
neuer und billiger Mikrosystemtechnik-Komponenten ganz selbstverstandlich unse
tagliches Leben begleiten, ohne dal? ihnen noch groRe Beachtung geschenkt wird.

Auf dem Weg dahin hat die Mikrosystemtechnik Herausforderungen inBsveichen
zu begegnen:

1. Zum einen mussen die technologischen Prozesse zur dreidimensionalen
Strukturierung und Integration von Mikrosystemen weiter entwickelt undnagti
werden.

2. Zum anderen besteht nach wie vor ein grof3er Bedarf in der Eniwickion
Software-Werkzeugen fir den Entwurf, die Modellierung und Simulasowje
die Optimierung von Mikrobauelementen und -systemen. Das trifftesoBderen
auf Prozesse und Verfahren zu, die nicht in der Standard-IC-Technologendet
werden.



1 Einleitung 3

Diese Arbeit behandelt mit der Modellierung und Simulation des eafisbhhen
orientierungsabhangigen Atzens einen wichtigen ProzeR bei dertelHeng
mikrostrukturierter Bauelemente und ist somit thematisch dem tewePunkt
zuzuordnen. Atzprozesse zur raumlichen Strukturierung sind prinzipiellzeinteale
Technologie bei der Herstellung mikromechanischer Komponenten, denn diese
bestehen im Unterschied zu mikroelektronischen Bauelementen aubbveeglichen,
dreidimensional strukturierten und operierenden Teilstrukturen. Eine grol3e
Herausforderung beim Entwurf und der Herstellung von Mikrobauteilenhbesden,

dal’ diese als fertige, funktionierende Einheiten aus einem Stlckstedtgererden
missen. Eine lokale Materialbearbeitung mit Werkzeugmaschinermr ede
nachtragliche Montage verschiedener Komponenten ist meist nicht moglickonalert

aus Kostengrinden nicht in Frage. Bewegliche mechanische Strukturéomptexe
Geometrien mussen demnach mit anderen Mitteln aus dem Substrathiatw. aus
aufgebrachten dinnen Schichten herausgelost werden. Dazu sind Atztechisiken
chemischer  Materialabtrag, der  durch  photolithographisch  strukauriert
Maskierungsschichten gesteuert wird, das geeignete Mittel.

Atzen als Schlusseltechnologie fiir die dreidimensionale Mikrostikturierung

Die Anwendung von Atztechniken zur Strukturierung von Materialien lia¢ e
erstaunlich lange Tradition. So wurden bereits im spaten 15. und 16. Jahrhunder
Verzierungen an Ristungen und Waffen mit Atzverfahren angebdactie geharteten
Metalle nicht mehr mit der geforderten Prazision mit mechhaiscWerkzeugen
bearbeitet werden konnten. Im 17. Jahrhundert war das Atzen von Verziehangis
eine Standardtechnik, mit der Strukturen mit einer Genauigkeit von 0,&ngefertigt
werden konnten [56].

In der Elektrotechnik wurden Atzverfahren in den 40er Jahren eingefuihr
Leiterbahnen auf Platinen zu strukturieren, wodurch die Verbindungstagbséatlich
verbessert werden konnte. Mit der Entwicklung von Halbleitermégsriaund
schlieRlich der integrierten Schaltungen wurden Atzverfahren reemeivesentlichen
und unentbehrlichen ProzeRschritt [115,157]. Denn bei der Herstellung von
mikroelektronischen Bauelementen mittels Planartechnologie musaeaflaghig
aufgebrachte Schichten strukturiert und Maskierungsschichten teilvggsénet
werden. Auch die Entwicklung von Fotolacken ist letztendlich ein Atg#pbei dem
die belichteten Bereiche selektiv aufgeldst bzw. nicht aufgelést werden.
Anisotropes Atzen von Silizium mit wassrigen KOH-Losungen begana btitte der
sechziger Jahre, um dielektrisch isolierende Strukturen in iategr Schaltungen
herzustellen [15,164]. Spater wurde der Prozeld zur Herstellung genasmten V-
Graben Transistoren genutzt [116]. Zu Beginn der achtziger Jalaegten die
hervorragenden mechanischen Eigenschaften von einkristallinem Sitzinehmend
Interesse [108] und bereiteten den Weg fur die MikrosystemtechnilBasit der
Halbleitertechnologie.



4 1 Einleitung

Die Strukturierung dunner, planarer Schichten bei der Herstellukgetektronischer
Bauelemente ist ein quasi-zweidimensionales Problem, das keisikalisgh basierte
Modellierung im eigentlichen Sinne erfordert. Die geatzte Geanetntspricht im
Wesentlichen der Form der Atzmaske, bis auf eine geringe tintagider Kanten, die
leicht empirisch zu ermitteln ist. Deshalb werden solche Atzpeezebei der
Halbleiterprozel3simulation meist nur emuliert, in dem die zu atreBeeeiche rein
geometrisch aus der Schicht entfernt werden, was fir die méisigandungen eine
ausreichende Néaherung darstellt.

Auch in der Oberflachenmikromechanik werden nur diinne Schichten dusehises
Atzen strukturiert oder sogenannte Opferschichten selektiv entf@eit diesen
Techniken ist es ebenfalls nicht erforderlich, den eigentlichen d¢efr detailliert und
physikalisch basiert zu modellieren, da dieser nicht kritisch ®irdinktion bzw. die
Geometrie des fertigen Bauelementes ist. Probleme beredewniimehr Phanomene
wie das sogenannte ,Sticking®, d.h. das Zusammenhaften von Struktureanaluégr
beachtlichen Oberflachenkréfte, die bei Mikrostrukturen auftreten. ABprozessen
bei der Herstellung elektronischer Bauelemente (eine Ausnhahndenbidie
Speicherchips) und bei der Oberflachenmikromechanik ist gemeinsanaué@dnd
der geringen Dicke der zu atzenden Schichtstrukturen eine zweidimeies
Maskengeometrie quasi eins zu eins in die dritte Dimension Ubertragen werden kann.

Ganz anders verhdlt es sich mit den naRchemischen Atzprozessen der
Volumenmikromechanik, da hier das gesamte Siliziumsubstrat in eiigirdensionale
Strukturbildung miteinbezogen wird und oft der Wafer in seiner gesarbicke
durchgeatzt werden muR. Charakteristisch fiir die letztgenannt@no2ésse ist, daRl

sie ausgepragte orientierungsabhangige Atzraten aufweisencHepigise werden sie

in stark basischen, wassrigen Losungen durchgefuhrt und zeigen folgende
Eigenschaften:

1. Abhangig von der Orientierung der Maskenkanten treten schnell ungbalan
atzende Bereiche auf. Konvexe Maskenecken werden stark unteiitzéne sich
an konkaven Maskenecken stabile, d.h. sehr langsam &tzende kristalkxgraphi
{111}-Ebenen ausbilden.

2. Die Strukturbildung der Atzfront ist stark von den ProzeRparametern abhangig.
3. Der ProzeR weist relativ hohe Atzraten auf, dadurch kénnen auch sar gnd
tiefe Strukturen in fur die praktische Anwendung akzeptablen Protefézei

hergestellt werden.

4. Die langsam atzenden Oberflachen der {111}-Ebenengruppe kénnenhmguter
Oberflachenqualitat hergestellt werden.

5. Es treten bei der Atzung ausgesprochen interessante NebenatfEktge z.B. die
Bildung von Mikropyramiden auf dem Boden von Atzgruben.
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6. Im Vergleich mit anderen Strukturierungstechniken sind die Psezemfach zu
realisieren, erlauben einen hohen Waferdurchsatz und konnen damit sehr
kostenguinstig ausgefihrt werden.

Einige dieser typischen Eigenschaften implizieren groRe Heraestingen beim
Entwurf von Mikrobauteilen:

 Die starke Unteratzung konvexer Maskenecken fuhrt dazu, dal’ diegterzeu
Strukturen im Querschnitt stark von der Maskengeometrie abweichieserD
Sachverhalt tritt am eindrucksvollsten in Erscheinung, wenn z.B.eireighen
konvexer Maskenecken sogenannte Kompensationsstrukturen verwendet werden.
Dies sind spezielle Strukturen in der Atzmaske, die so entworfen mehsiioniert
werden, dal3 sie in der fertigen dreidimensionalen Struktur geradle mehr in
Erscheinung treten.

* Die Abbildung von der Maske zur Struktur ist bei konstanten Prozel3parame
zwar eindeutig, nicht aber die Umkehrung, d.h. eine gegebene Struktur kKann m
unterschiedlichen Maskengeometrien erzeugt werden. Im Allgeméianen
daher von einer dreidimensionalen Struktur keine eindeutigen Rickschlfisie a
exakte Gestalt der Maske gezogen werden.

« Dariiber hinaus ist der gesamte AtzprozeR, besonders aber diéGitmenfauheit
und die Strukturbildung an schnell &tzenden Bereichen, in sehr empfindehes
abhangig von einer Vielzahl von Prozel3parametern und die Zusammersiréthge
gegenwartig weder vollstéandig verstanden noch erschdpfend untersucht.

Mit naRchemischen orientierungsabhangigen Atzprozessen ist es mibiiich,
beliebige dreidimensionale Strukturen herzustellen, da die WecHaghgizwischen
schnell und langsam &tzenden Bereichen maf3geblich die GeometBawtdemente
bestimmen. Diese Einschrankung der Freiheitsgrade bei dektiBformung durch
kristallographische Eigenschaften des Substratmaterials iist Nachteil des
nalRchemischen Atzens. Die Trockenatzprozesse der Oberflachennukammikehaben

diese Einschrankung nicht und sind somit universeller anwendbar. Dafidgteris
maschinelle Aufwand flr Trockenatzprozesse grofRer, denn die zu setdbden
Schichten mussen zuerst abgeschieden werden, die Prozesse simgrigah zu
kontrollieren und letztlich somit langsamer und teurer. Dagegen kannddei
nalRchemischen Volumenatzprozessen das gesamte vorhandene Substrat zur
dreidimensionalen Strukturierung genutzt werden.

Gerade wenn gefordert ist, grof3e (im Millimeterbereich) und echwstrukturen
herzustellen, ganze Waferdicken durchzuatzen oder grof3volumige Gruben und Kanéle
fur z.B. fluidische Anwendungen herzustellen, dann ist das nalRchemische
orientierungsabhangige Atzen nach wie vor ein zuverlassiges, kmpgebtes und
effektives Verfahren.
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Trotz zahlreicher Arbeiten zum Verstandnis des orientierungsglgen Atzens zur
Strukturbildung konnten Widerspriiche zum experimentellen Befund nicht vollgtandi
ausgeraumt werden [13,30,86,106,131]. Ein Grundproblem dabei liegt darin, daf} von
der chemischen Reaktion, die zur Auflosung des Siliziumkristaitst,f nur die
Endprodukte bekannt sind, nicht aber der genaue Reaktionsweg. Eine weitere
Schwierigkeit liegt in der scheinbar unitberschaubaren Menge a@mBter und
Faktoren, die den AtzprozeR in empfindlicher Weise bestimmen bafiuiauf das
Anisotropieverhaltnis und die Oberflachenmorphologie der Strukturen nehmeer Da
wird das naRchemische Atzen manchmal — durchaus Ernst gemeinh matc als
alchimistische Kunst begriffen und weniger als ein physikalisgiras beschreibbarer
Prozel3, dessen Ablauf verstanden ist und in transparenter Weise von den
ProzeR3parametern abhéngt. Dieser Umstand wird noch dadurch verstrkjerdde

das Atzen von Einkristallen ein sehr komplexes interdisziplinares Gibigtellt und in

den beteiligten Fachgebieten mit unterschiedlichen theoretisctazeliten und
Ansatzen behandelt wird. Da Atzprozesse in der Halbleiterproduktibfasgem zur
Reinigung und Planarisierung von Oberflachen verwendet werden, gidzthéeiche
Untersuchungen zu chemischen und physikalisch-chemischen Vorganganzaliien
Oberflachenorientierungen. Die Entwicklung der Mikrosystemtechnilchbea die
Anwendungen von Atzprozessen zur dreidimensionalen Strukturierung von komplexen
Bauelementen mit sich. Die damit verbundene Notwendigkeit der Nerdely fihrte

zu verschiedenen phanomenologischen Beschreibungsversuchen, die aus der Theor
des Kristallwachstums abgeleitet und fiir Atzprozesse angepafit wurden.

Um dem interdisziplinaren Charakter des nal3chemischen oriensahmngigen
Atzens Rechnung zu tragen, wurde im Jahr 1998 ein internationaler Workshop (PCWES
[168]) ins Leben gerufen, um einschlagige Experten aus den Gebieteme? Physik

und Ingenieurwissenschaften zusammenzufihren, die sich aus verschiedenen
Blickwinkeln mit dem Siliziumatzen beschaftigten. Die Motivatimestand darin, den
Stand der Kenntnis in den unterschiedlichen Fachgebieten zusammenzufidthréails
mdglich, zu einem umfassenden, konsistenten Modell fir den AtzprozeR
zusammenzufigen. Die grundlegende Zielsetzung besteht hier in emiekeiBschlag
zwischen dem Verstandnis der Atzvorgange auf atomistischer Eipeneiner fur die
technologische Praxis relevanten Modellbildung der dreidimensiostekturierung

auf makroskopischer GroRenskala, wie sie bei der Atzung ebenekierteasWafer
bestimmend ist. Doch auch nach der dritten Veranstaltung des Workishojshre

2002 sind letztlich mehr neue Fragen und Probleme aufgetaucht als altedresintad

gelost werden konnten, und die Welt ist fur die beteiligten Forsdeer Autor dieser
Arbeit eingeschlossen) eher noch komplexer geworden. Dennoch konntenlialesent
Konzepte und Prinzipien zur dreidimensionalen Strukturbildung beim Atzeneged
werden, die auch in die vorliegende Arbeit eingeflossen sind. betitk konnte ein
neues Stufenatzmodell fur die dreidimensionale Strukturbildung aukiugili
implementiert und durch Simulationen von Teststrukturen verifiziert werden.

Neben der Aufbereitung aktueller experimenteller Erkenntnigseliea Motivation zur
Entwicklung eines neuen Simulationsansatzes fur das naf3chemiseh&enrngs-
abhangige Atzen auch in den steigenden Anforderungen an die ProzeBemifilr
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realistische mikromechanische Strukturen. Die SchwierigketenVerstandnis der
Strukturbildung bei den Atzprozessen wurde zum Teil dadurch umgangen nitg® ei
Simulationsanséatze eher die algorithmische Umsetzung experilmeB&réahrungen im
Sinne eines programmierten Regelwerkes darstellen. Diesda8onsansatze kénnen
Geometrie und Morphologie der Atzfront bereits bei einfachen Maskengtrien nicht
korrekt wiedergeben und fuhren folglich zu inkorrekten Simulationsergeinissi
dreidimensionalen Problemstellungen.

Fur die effektive Unterstlitzung des Entwurfs neuer Bauelemdi@eyerbesserung
bestehender Konzepte und den Vergleich und die Bewertung von Design-&faiigtnt
jedoch eine pradiktive Simulation unerlaRlich. Diese erfordert digleimentierung
realistischer, physikalisch basierter Modelle und die Entwicklufiexibler
Simulationskonzepte, die neben dem nalRchemischen Atzen auch anderedbgehnol
zur Strukturierung behandeln kdénnen.

Modellierung und Simulation

Im Allgemeinen bestehen die Ziele von Modellierung und Simulatioerseits darin,
ein physikalisches Verstandnis der Herstellungsprozesse und dasggkinzipien der
Bauelemente (bzw. Systeme) zu gewinnen. Andererseits kann dieaomuwbertvolle
Hilfestellung beim Entwurf und bei der Optimierung bzw. beim Rigdes/on
Bauelementestrukturen leisten.

Der Entwicklungsprozel3 mikrostrukturierter Bauelemente und Systemeler ersten
Idee bis zum funktionierenden Prototyp durchlauft vier Ebenen, die inr eine
hierarchischen Struktur verschiedene Stufen wahrend der Herstellodg den
dazwischen liegenden Testphasen widerspiegeln [162]. Zu Beginn derciHabhwi
stehen Layout und Design, mit dem die Geometrie und die Herstglhozgsse der
Bauelemente festgelegt werden. Die zweite Ebene, die Prozeldsrodel] beschreibt
die dem Layout entsprechenden Prozel3schritte, die im einzelnen &telldeg des
Bauelements erforderlich sind. Danach folgen die Modellierung autlBmentebene
als dritte und die Modellierung auf Systemebene als vierte Stufe.

Mit fortschreitender Entwicklung in der Mikrosystemtechnik geht deend von
einzelnen Bauelementen zu komplexen Systemen, in denen gekoppelte Eifekte
wichtige Rolle spielen. Einzelne Teilsysteme beeinflussen g@penseitig durch
Kopplung verschiedener Energie und Signalformen, weshalb sich eime re
experimentell gestitzte Entwicklung zunehmend aufwendiger gestaitein naher
Zukunft an ihre Grenzen stof3en wird.

Neben ihrer hohen Leistungsfahigkeit und Zuverlassigkeit missen Mikrobaurtdile
-systeme vor allem auch billig sein, um auf den jeweiligemki¢@a konkurrenzfahig
sein zu konnen. Ohne fundiertes Wissen Uber ihr internes Betriebseerinadt auch
Uber ihre Herstellungsprozesse ist eine zeit- und kostensparestEematysche
Weiterentwicklung ihrer Leistungsfahigkeit jedoch kaum maéglich.
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Vor diesem Hintergrund gewinnt die physikalisch basierte Modelliemmagpradiktive
Simulation auf allen Hierarchieebenen eine strategische Bedgutienn der Einsatz
leistungsfahiger CAD-Werkzeuge reduziert die Zahl und verklret Dauer der
Entwicklungszyklen, die neue Mikrosystemtechnik-Komponenten vom ersteruEntw
bis zur Serienreife begleiten.

Die Bedeutung der Modellierung und Simulation auf der Ebene der
Herstellungsprozesse besteht darin, dal3 die Ergebnisse als Geundlad
Eingangsgro3en fur die nachfolgende Bauelemente- und Systemsimuiianen.
Daher ist es notwendig, dald mit der Prozel3simulation alle fur waidktibn der
Bauelemente relevanten GroRen exakt bestimmt werden. Nur unterr diese
Voraussetzung kann die nachfolgende Simulation auf Bauelemente- stai8pene
verlaRlliche Ergebnisse liefern.

Im Unterschied zum rechnergestitzten Entwurf bei der Herstellekironischer
Bauelemente und integrierter Schaltungen stecken automatisiBeésgn und
Modellgenerierung in der Mikrosystemtechnik allerdings noch in Kiaderschuhen.
Das betrifft in besonderer Weise die Modellierung sogenapfteon“-Prozel3schritte,

die nicht in der Standard-IC-Technologie verwendet werden, wie der eraidte
orientierungsabhangige AtzprozeR. Erste Arbeiten zu Modellimplésnemgen in
Simulationswerkzeuge fur das Nalatzen wurden zu Beginn der 90ewdsaiffentlicht
[21,22,38,57,75,89,151,153], jedoch besteht seither ein unverminderter Bedarf an
wirklich leistungsfahigen Simulationswerkzeugen, die den gestiegenend@&niogen

fur den Entwurf neuer Bauelemente gerecht werden. Dartber hinaus gehe
Erwartungen an die Prozef3simulation dahin, alle Prozesse zur Sirdkbtog in einer
einheitlichen Entwicklungsumgebung zusammenzufassen und auch das nafahemis
orientierungsabhangige Atzen miteinzubinden. Nur auf diese WeisedearBntwurf
neuer Bauelemente in einer durchgangigen Linie Uber alle releeabenen vom
Layout bis zur kompletten Systemanalyse erfolgen.

Zielsetzung der vorliegenden Arbeit

Die zentrale Problemstellung der vorliegenden Arbeit besteht dagin,
Modellierungskonzept und einen Simulationsansatz zu realisieren, di&lirdidie
Entwicklung  mikrostrukturierter ~ Bauelemente  wesentlichen, fundaheanta
Anforderungen erfillen. Dieser Ansatz mul3 in sich konsistent und phgsikdlasiert
sein, ohne dabei den Anspruch zu erheben, alle GroR3en zu erfassen, dibliok Huf
ihre Relevanz fur die technologische Praxis nur eine untergeorfadeitung fur die
prozessierten Strukturen haben. Vielmehr ist es erforderliche edaquate
Beschreibung des Prozesses zu formulieren, welche die fir didindresionale
Strukturbildung entscheidenden Einflu3faktoren beinhaltet und wenigeramétev
GrolRen bewul3t vernachlassigt. Dieser Ansatz entspricht dem Prinzip de
.,mafdgeschneiderten Modellierung” (engl.: ,Tailored Modeling“, [)62fas sich auf
alle Aufgabenstellungen zur Modellierung und Simulation anwenden Iaf3t.
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Das Simulationsverfahren sollte dartber hinaus hinsichtlich Konzept, rischer
Verfahren und Datenformat mit Standard-TCAD-Umgebungen kompatiloel s

eine unproblematische Eingliederung des orientierungsabhangigerozesses in den
Entwurf von Mikrosystemen zu gewahrleisten. Dies erscheint von zunehmende
Bedeutung, da mit der rasant fortschreitenden Entwicklung auf debietGder
Mikrosystemtechnik immer komplexere Bauelemente entworfen werfidengeren
Herstellung der naflichemische Prozel3 nur einer von vielen Schren
dreidimensionalen Strukturierung ist.

Die Bereitstellung flexibler Simulationswerkzeuge fur den rdarggungsabhangigen
AtzprozeRR ist andererseits wesentlich fir den Entwurf neuer ostikikturierter
Bauelemente und Mikrosystemkomponenten, wenn es gilt, mit Hilfe diesénologie
neuartige Problemlésungen finden zu kénnen.

Die Entwicklung eines zukunftsorientierten Simulationskonzeptes mul3 dialbedingt
den Anforderungen der Herstellungsprozesse realer Baueleraatgprechen und
beispielsweise Substrate, die aus mehreren Schichten mit urgdiett@m
Atzverhalten bestehen, ebenso beriicksichtigen wie dreidimensional vensemét
Substrate.

Die wesentlichen Anforderungen, die ein neues Simulationswerkzeugdéa
orientierungsabhangigen Atzprozel3 erfullen muf3, kénnen folgendermal3en umrissen
werden:

» Korrekte Reproduktion der dreidimensionalen Geometrie geatzter Strukturen

» Erfassen von Oberflachenrauheit und Morphologie der Strukturen

* Exakte Analyse von Kompensationsstrukturen fiir konvexe Ecken

« Einbindung von Atzstopptechniken in die Simulation

» Simulation von Mehrschichtsubstraten

» Kompatible Einbindung in Simulationsumgebungen fir andere
Strukturierungstechniken

» Automatische Extraktion charakteristischer Grof3en zur Analyse wmavergleich
von Designvarianten und zur Optimierung von Mikrobauelementen

* Modellierung der Einflisse von Zusatzen, deren Wirkung zur Zeit npirisch
bzw. heuristisch zu beschreiben ist.

Zweitrangig oder sogar unerheblich fir die Simulation von Bauelemesihd Effekte
und Einflisse, die durch exakte und reproduzierbare Prozef3fihrung soweedesr
bzw. minimiert werden kénnen, dal3 eine Modellierung und Implementierungin ei
Simulationswerkzeug nicht zwingend erforderlich erscheint. Dazu gelifffekte wie
z.B. die Bildung von Mikropyramiden oder Einflisse durch Verunreinigurggm
Atzlésung, wie auch die Berticksichtigung der steigenden Konzentratiogetisten
Reaktionsprodukte in der Atzlésung.
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Inhalt der vorliegenden Arbeit

Die Problemstellungen zur Simulation orientierungsabhangiger Atzg@ié&smnen in
zwei Teilbereiche gegliedert werden:

1. Die physikalisch und elektrochemisch basierte Modellierung des Atzmisohnzs.

2. Die Beschreibung der zeitlichen Entwicklung der Grenzflachischen Atzlosung
und Kristall (,Evolution von Atzfront und Atzkorper®).

Dementsprechend beginnt die vorliegende Arbeit in Kapitel 2 mit einer
Zusammenfassung der allgemeinen kristallographischen Eigemschath Silizium,

die letztlich die Ursache fir den orientierungsabhangigen Cleardks Atzprozesses
darstellen, und gibt eine Ubersicht tiber bislang vorgeschlagene IMadstehend von
der chemischen bzw. elektrochemischen Natur der Kristallauflosingasischen
Losungen. Danach werden die aus der Literatur bekannten Methoden zur
Atzratenbestimmung  vorgestellt, die die anisotropen Eigenschaftes de
Atzmechanismus qualitativ und quantitativ charakterisieren. Es weadeh einige
Teststrukturen diskutiert, die bislang kaum in die Praxis Einggfignden haben, die
jedoch zusatzliche Informationen zur Bildung und Entwicklung gestiBereiche
liefern konnten. Danach werden alle Effekte und Parameter suromaris
zusammengestellt, deren Auswirkung auf die Anisotropie des Aegsesg in der
Literatur dokumentiert wurde. Schlie3lich werden dann auch noch ahtigegialien

mit orientierungsabhangigen Atzeigenschaften kurz diskutiert.

Im Kapitel 3 werden verschiedene Moglichkeiten zur Modellbildungr de
naRchemischen Atzprozesse dargestellt und die Grundlagen bereiterexder
Implementierungen kurz skizziert. Hierbei aufgetretene Problesngen analysiert und
schlie3lich eine Bewertung dieser Modelle vorgenommen. Vor diddetergrund
wird schlie3lich die Motivation zur Implementierung eines Stufamatlells fir das
orientierungsabhangige Atzen im Rahmen dieser Arbeit dargelegt.

Die Simulation von Atzprozessen gehdrt thematisch zum umfangneiGlebiet der
Topographiesimulation, deren grundséatzliche Methoden in Kapitel 4 dditgestelen.
Die Aufgabenstellung der Topographiesimulation besteht ganz aigedarin, die
Bewegung einer Grenzflache zwischen zwei Strukturelementenszrbéden, was fur
komplexe physikalischen Prozesse erhebliche Probleme aufwerfam Easlang
wurden eine Reihe von Verfahren entwickelt, diese Aufgaben numerddulst,
zuverlassig und hinsichtlich des Rechenaufwandes effizient zu beterrdDie in der
Literatur dokumentierten Verfahren muissen entsprechend den problemsshenif
Anforderungen (und vom Benutzer definierten Eigenschaften) eingeonamet
gegebenenfalls angepalRt werden. Mit dem in dieser Arbeit entieicke
Simulationskonzept fir orientierungsabhangige Atzprozesse werddreidien Gebiete
Topographiesimulation und Modellierung nafRchemischer Atzprozesse zasamm
gefuhrt. An dieser Stelle werden auch die wesentlichen Vor- unchtéle der
vorgestellten Methode aufgezeigt.
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Kapitel 5 zeigt die an ausgewahlten Teststrukturen erzieltenl&ionsergebnisse und
stellt diese, soweit mdglich, experimentellen Untersuchungen gegeniber.kbanten
einige interessante Ergebnisse gewonnen werden, die auch zuemv¥igdidierung des
Stufenatzmodells beitragen. Die ausgewdahlten Beispiele denevestraul3erdem die
Flexibilitat und Anwendungstauglichkeit des Simulationskonzeptes hihsichdes
Entwurfs mikrostrukturierter Bauelemente. Deshalb werden sowohl imdieder
Volumenmikromechanik tblichen Grundstrukturen (z.B. Kompensationstrukturen flr
konvexe Ecken und Atzstoppschichten) behandelt als auch komplexere reale
Bauelemente, die zur Herstellung neben dem naRchemischen Atzenaadere
Techniken zur dreidimensionalen Strukturierung erfordern. Ferner wird die
Einbeziehung realistischer Simulationsgebiete, die aus Schichtamterschiedlichen
Atzeigenschaften bestehen, demonstriert.

Kapitel 6 fafdt schlieBlich die Ergebnisse dieser Arbeit zusamomd gibt einen
Ausblick auf zukinftige Erfordernisse und Mdglichkeiten der Modeifigr und
Simulation orientierungsabhangiger Atzprozesse.

Vor dem Hintergrund der nach wie vor offenen Fragen und der methodisth rec
unterschiedlichen  Modellierungsansatze sowie der kontrovers  diskatier
Interpretationen der Atzmechanismen muR sich ein Simulationsangatzdafs
orientierungsabhangige Atzen konsequenterweise auf ausgewahltesp@leita
konzentrieren. In diesem Sinne liegt der Schwerpunkt der vorliegendert Arlobgr
Entwicklung eines flexiblen, anwendungsorientierten Konzeptes zuul&ion von
nalRchemischen Atzprozessen, um den Entwurf von mikrostrukturierten Baotlame
bei exakter Prozel3flhrung zu unterstttzen.
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2 Theoretische Grundlagen zum nafichemischen
Kristallatzen

2.1 Kristallographische Eigenschaften von Silizium

Die Einheitszelle des Siliziumkristalls ist nach der sogaten Diamantstruktur
aufgebaut, mit einer Gitterkonstanten von 0,543 nm. Ein Siliziumatom imeim@aénes
ungestorten Kristalls hat, wie in der Abbildung 2.1 a) skizziert, \néchste
Nachbaratome, deren Positionen einen Tetraeder aufspannen, in dessem Zlas
betrachtete Atom sitzt. Der Abstand eines Siliziumatoms mesaidchsten Nachbarn
betragt dabei etwa 0,235 nm. Die gleiche Anordnung der Atome ergibasch, indem
zwei kubisch flachenzentrierte Gitter um ein Viertel eineurRdiagonale in dieser
Richtung gegeneinander verschoben werden. Diese Anordnung ist in Abbduby
dargestelit.

» O ¢ QQ/”

a) b)

Abb. 2.1: a) Siliziumatom mit vier nachsten Nachbarn.
b) Einheitszelle des Siliziumkristalls.
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Neben den bekannten elektronischen Halbleitereigenschaften zalgistallines
Silizium auch ein bemerkenswertes mechanisches Verhalten.r&€saliert aus den
stark anisotropen Potentialen der kovalenten Bindungen détyspidorbitale, die bei
monokristallinem Material, wie es heute nahezu perfekt mit dereeeiign Verfahren
der Siliziumtechnologie hergestellt werden kann, eine sehr holfegl&# bewirken.
Dadurch ergibt sich die besonders bemerkenswerte elastischerrvieafkeit bei
Raumtemperatur (300 K), die auch bei extremen Auslenkungen keine bleibende
plastische Komponente oder Hysterese aufweist. Die mechanistdterialparameter
sind sogar mit hochwertigem Stahl vergleichbar, weshalb Siliawmraul3erordentlich
attraktiver Werkstoff fur mikromechanische Bauelemente isindfewurden in der
Mikroelektronik viele inzwischen ausgereifte Technologien zur Strigtturg von
Silizium entwickelt, die auch zur Herstellung von Mikrosystemtddtomponenten zur
Verfiigung stehen. Neben monokristallinem Silizium werden in der Miki@syschnik
haufig auch Schichten aus polykristallinem Silizium verwendet, dgenveer geringen
Beweglichkeit von Kristallversetzungen und Korngrenzen &hnlich gutdnanesche
Eigenschaften wie einkristallines Material aufweist.

Bezeichnung kristallographischer Ebenen und Richtungen

Kristallographische Flachen und Richtungen des Kristalls werdensogénannten
Millerindizes {hkl} beschrieben. Die drei Parameter h, k und | repréisren dabei die
kartesischen Komponenten eines Normalenvektors auf der betrachtettaildbene.
In kubischen Kristallstrukturen sind diese Komponenten identisch mit edoraken
Achsenabschnitten der dazu gehoérigen Ebene (siehe Abbildung 2.2).

In dieser Arbeit bezeichnen geschweifte Klammern {...} eine Mengentrisch
aquivalenter Ebenen, runde Klammern (...) beziehen sich auf eine im konRe¢piel
betrachtete Kristallebene, die durch die Einfihrung eines Koordinatensy eindeutig
festgelegt werden muf3, und eckige Klammern <...> schliel3lich bezeichmen e
Normalenvektor auf einer Kristallebene. Bei der Verwendungedkigen Klammern
<hkl> wird in dieser Arbeit nicht zwischen Vektoren auf einer bestimmtenailebene
(hkl) und der Bezeichnung der Normalenvektoren einer Ebenengruppe {hkl}
unterschieden.

Abbildung 2.2 zeigt die Lage der niedrig indizierten Hauptkristatiebhe(100), (110)
und (111) in einem kartesischen Koordinatensystem. Darunter ist imtigmezhenden
Perspektiven die atomare Struktur eines Siliziumwdarfels, mit ddaahten Kanten zur
besseren Orientierung, dargestellt. Die Darstellung der atomaStruktur
veranschaulicht deutlich die unterschiedlichen Belegungsdichten dameAtauf
verschiedenen Kristallebenen und vermittelt einen anschaulicheru&indes — in der
atomistischen Betrachtung — anisotropen, d.h. richtungsabhangigen Clsamddéser
einkristallinen Materials.
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Abb. 2.2: a) Lage der Hauptebenen (100), (110) und (111) im kartesischen
Koordinatensystem.
b) Darstellung der atomaren Kristallstruktur eines Silizium falgr in
<100>-, <110>- und <111>-Richtung.

Wenn wir annehmen, dal3 eine dieser Kristallebenen zumindest stieldieiBacette
eines aus Silizium geformten Atzkorpers darstellt, so erkennerdaf die Atome der
{100}- und {110}- Ebenengruppe jeweils zwei Bindungen zum Kristall haben und zwe
freie Bindungen zur Atzlésung, wo sie mit Wasserstoffatomensiiltiigt sind [156]. In
<110>- Richtung besitzt der Kristall eine sehr locker gepaSktektur mit grol3en
durchgehenden Kanalen. Die Atome der {111}-Ebenen haben drei Bindungen zum
Kristall und nur eine freie Bindung, an der eine chemische Reakitigeteen kann.
Unabhangig von Atzlésung und anderen ProzeRparametern haben die Ebenen der
{111}-Gruppe immer die geringsten Atzraten, wahrend die Atzratenm alteleren
Ebenen nicht in direkten Zusammenhang mit der Anzahl der freien Binuwalge der
Packungsdichte der Atome gebracht werden kdnnen.

In Abbildung 2.3 ist schematisch eine Siliziumscheibe (in dieseriAnird im
Folgenden die in der Literatur Ubliche englische Bezeichnung gkiVaferwendet)
skizziert, auf deren Oberflaiche die wichtigsten Richtungen und Winlex
Hauptebenen eingezeichnet sind, die in dieser Arbeit immer wieder verwesrden.

Die kristallographische <110>-Richtung wird auf den Wafern mit ¢haaptflat (vgl.

Abb. 2.3) gekennzeichnet, nach dem auch die Masken justiert werden, ween kei
grof3e Prazision gefordert ist.
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<111>

\J

Abb. 2.3: Silizum Wafer mit <001>-Oberflachenorientierung und einigen

ausgewahlten Richtungsvektoren der Hauptkristallebenen {100}, {110} und
{111}.

Der Winkel a zwischen zwei Richtungsvektorem, und i, ergibt sich zu:
n,[n : ~ ~ :

a=arccoﬁ. Bezeichnenn, und fi, Normalenvektoren zweier Ebenen, so
nl 2

entspricht dieser Winkel dem Zwischenwinkel dieser Ebenen.

N

Abb. 2.4: Stereographische Projektion der Richtungen der Hauptkristallebahdrea

(001)-Flache und Koordinatensystem, aus dem die Millerindizes ategelei
werden.
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Wie aus der stereographischen Projektion der (001)-Ebene in Abbildungu2.4 z
entnehmen ist, weist die <100>-Oberflachenorientierung eine \herfagmmetrie auf,
d.h. es gibt jeweils vier symmetrisch aquivalente Ebenen bzw. URgém der
Hauptkristallebenen {100}, {110} und {111} auf einer <001>-Oberflache.

Die geometrische Anordnung der Hauptkristallebenen beziglich désralarflache
ist entscheidend fur die Gestalt der mikromechanischen Strukturenaudieder
entsprechenden Waferorientierung hergestellt werden kdnnen, da mikeomsete
Strukturen zumindest in grofRen Bereichen aus stabilen und (im Prinmaratglatten
{111}-Ebenen begrenzt werden sollten, um reproduzierbare Bauelementtgeom
mit guter Oberflachenqualitat sicherzustellen.

Trotz des groRen Einflusses der kristallographischen Charakeristles
Substratmaterials auf die herstellbaren Strukturen, kénnen durclelbpgzstaltete
ProzeRfiihrungen, z.B. mit Einbeziehung mehrstufiger Atzschritte mitsehtedlichen
Masken, nicht nur eine Vielzahl ahnlicher Designvarianten, sondern audhatijual
unterschiedliche Strukturen erzeugt werden. Eine ausfiihrliche Chtergiber
herstellbare Grundformen, wie z.B. mogliche Bdschungswinkel odeschiedene
Realisierungen von Grundelementen der Mikromechanik, wie z.B. FedernalkehB
ist in [51] zusammengestellt. Fur weitere Einblicke in digeatieinen Eigenschaften
von Kristallen sei auf die Literatur verwiesen, z.B. [87].
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2.2 Spezifika des orientierunsabhéangigen Nal3atzens von
Silizium

Prozel3fihrung

Der in dieser Arbeit behandelte orientierungsabhangige AtzproaefHerstellung
dreidimensionaler Strukturen in monokristallinem Silizium ist eirfdah@mischer
Prozel3, bei dem beidseitig maskierte Wafer in einer geeigneferiihg vollstandig in
eine wassrige Atzlosung eingetaucht werden.

Um reproduzierbare Ergebnisse zu erzielen, missen die Prozel3tempectdie
Konzentration der Atzlésung konstant gehalten werden, sowohl zeithitinewd des
Ablaufes des Prozesses als auch ortlich Gber allen zu behandeladembrilachen.
Als Prozel3gefald wird deshalb meist ein doppelwandiger BehéalterQaaszglas
verwendet, in dem die Temperatur durch eine Heizflissigkeit kefsdnnen- und
AuBenwand auf bis zu 0,01 Grad genau eingestellt werden kann. Typische
Prozel3temperaturen liegen zwischen 60°C und 90°C. Ein RuckfluBkuhler istellt e
Ruckfuhrung verdunsteter Flussigkeit sicher und tragt somit zu d&oestanten
Konzentration der Atzlésung bei.

Wahrend des Atzprozesses muR die Atzlésung standig durchmischt wendesie
Diffusion chemischer Stoffe in der LOsung zu unterstitzen und um dierfiin der
Reaktionsprodukte von der Waferoberflache zu beschleunigen. Einerseitsdaaiin
eine gleichmallige Konzentration der chemischen Stoffe und eine hoeoge
Prozel3temperatur auf den Waferoberflaichen bestmdglich gewédirleverden.
Andererseits ist es zwingend erforderlich, da? Wasserstoffhldsebei der Auflosung
von Silizium entstehen, von der Waferoberflache kontinuierlich entfezrdem, da an
Stellen, an denen die Wasserstoffblaschen haften, die Atzlosungmisbntakt mit
dem Silizium steht und die Auflésung des Materials zeitweiserhnoighen wird. Dies
fuhrt zu einer schlechten Oberflachenqualitat der hergestellteneBarr@e bis hin zur
Ausbildung charakteristischer Oberflachenstrukturen, den sogenannten
Mikropyramiden, die am Ende dieses Abschnitts in Kapitel 2.6 kurespngchen
werden.

Da der ProzeR sehr empfindlich von Verunreinigungen in der Atzlosueigflo&t
wird, missen alle Vorrichtungen und Gerate, die mit der AtzlésunBeiiihrung
kommen, wie Temperaturfihler, Waferhalterung, Rihrmagnet usw. Qumrzglas
ummantelt sein und vor dem Atzprozel3 einer intensiven standardisiegteigURg
unterzogen werden. Eine rechnerunterstitzte Kontrolle der Temptahiiités und des
Einschwingverhaltens der Temperatur nach dem Einbringen der Wafie Atzlosung

ist ebenfalls vorteilhaft.

Eine prinzipielle Darstellung einer relativ aufwendigen expemigleen Anordnung
zum naBchemischen Atzen, entnommen aus z.B. [24,62,126], ist in Abbildung 2.5
dargestellt.
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<

Waferhalterung
(beweglich) RiickfluB-
kiihler

KOH, 80°C, 33w%

Abb. 2.5: Schematische Darstellung einer experimentellen Anordnung zum
nalRchemischen Atzen nach [24,62,126].

Terminologie

Die Bezeichnung ,orientierungsabhéngig® resultiert aus deperxentellen
Beobachtung, dal} Kristallebenen verschiedener kristallographischemti€ungen
stark unterschiedliche Atzraten aufweisen. Die Vorstellung,kdstalline Atzkorper
bestehe wahrend des Atzens aus prinzipiell identifizierbarenallographischen
Facetten, wird in Kapitel 2.4.3 kritisch diskutiert und als Faziasag Frage gestellt.
Dennoch werden in Anlehnung an publizierte Literatur und wegen deznsdig
Ublichen und kompakten Ausdrucksweise auch in dieser Arbeit oft Begiie
.Facetten®, {hkl}-Flachen“ und ,Kristallebenen” benutzt, auch wenn rbanexakter
Formulierung besser von Einhillenden gestufter Bereiche sprechén s@iner ist
beim Entwurf und der konzeptionellen Gestaltung von Bauelementen die
Bertcksichtigung schnell bzw. langsam atzender Bereiche und Wésehselwirkung

von entscheidender Bedeutung, unabhangig vom Modell fir den realistischen
physikalischen Ablauf des Prozesses, der zur Entstehung dieser Béibrthe

Haufig wird far den naRchemischen AtzprozeR in basischen Lésungdn dieic
Bezeichnung ,anisotropes Atzen“ verwendet, wobei dies nicht zu cheghn ist mit
plasmaunterstitzten Trockenatzprozessen (bzw. reaktivem lonendbaenglenen,
bedingt durch senkrecht gerichteten lonenbeschul? auf den Wafer, dite/Sankrecht

zur Waferoberflache wesentlich gro3er ist als in lateraler Richtung
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Zur Veranschaulichung dieser Begriffsklarung sind in Abbildung 2.6 igledé
Querschnitte von typischen Atzprofilfor_r_nen eines isotropen (a), emsstapen (b)
und eines orientierungsabhéngigen (c) Atzprozesses dargestellt.

Orientierungsabhiangiges
Atzprofil

Isotropes Atzprofil Anisotropes Atzprofil

Abb. 2.6: Typische (idealisierte) Profilformen verschiedener Atztechnologien:

a) Ideal isotropes Atzprofil; der Materialabtrag erfolgt ineaRichtungen
gleichmalig.

b) Ideal anisotropes Atzprofil; der Materialabtrag senkrecht zur
Waferoberflache ist sehr viel gré3er als in lateraler Richtung.

c) Orientierungsabhangiges Atzprofil; Schnitt entlang einer {110}-Ebene
eines Wafers mit <100>-Oberflachenorientierung; typischersgbaitt
eines sogenannten V-Grabens, gebildet aus stabilen {111}-Flachen.

Atzlésungen

Nach gegenwartigem Stand der Forschung zeigen alle wassrigisshea Losungen

mit einem ph-Wert gro3er als 12 prinzipiell einen orientierungsapbén Charakter
beim Atzen von monokristallinem Silizium. Entscheidend fir diesen Atefirdst
demnach das Vorhandensein von @hen und Wassermolekulen.

Die prinzipielle Abh&ngigkeit der Atzrate der {100}-Ebenengruppée (auch der
anderen Ebenengruppen) von Atztemperatur und Konzentration der Atzldsung ist i
Abbildung 2.10 graphisch dargestellt. Fir andere Atzldsungen und Ebenenggilppen
gualitativ der gleiche funktionale Zusammenhang.

Seit der Entdeckung der Richtungsabhangigkeit der Atzraten vor atel30 Jahren
wurde eine Vielzahl von moglichen Atzldsungen untersucht und auch tdthnisc
verwendet. Die am besten untersuchten Chemikalien sind Metalbklgdrwie NaOH
[83], KOH [126,142], CsOH [82,171], organische Hydroxide wie ;8H [123],
TMAH [142,144,148] und auch die hoch giftigen und explosiven Stoffe Hydrazin
[83,99] und Ethylendiamin (EDP) [83]. Entscheidend fur die Auswahl einem{Babe

sind Kriterien wie Handhabbarkeit, Toxidizitdt, umweltgerechte dEgtsng der
verbrauchten Atzlosung, Atzraten, Oberflichenqualitit der Struktured, |
Kompatibilitat, Anwendbarkeit von Atzstopptechniken sowie Selektivitat rjigr
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Maskierungsschichten und anderen Materialien (KOH é&tzt z.B. auamigum, das
haufig fur Metallisierungen verwendet wird). Qualitative Untersdgiim Hinblick auf

die herstellbaren Strukturen treten bei den verschiedenen unters@teamnkalien

nicht auf, wenn die Strukturen von den stabilen {111}-Ebenen gebildet werden.
Allerdings unterscheiden sich die Chemikalien im Anisotropievarisalind eventuell

in den Orientierungen der schnell &tzenden Bereiche, was beim Enewdifzznasken,
insbesondere bei der Auslegung von Kompensationsstrukturen fur konvexe Ecken
berticksichtigt werden mul3 (siehe dazu Kapitel 5.4.1). Einen grof3en Eioikdhis
qualitativ als auch quantitativ haben dagegen Zuséatze zu den Atzlhsimsiesondere
Isopropanol (IPA) [10,126,175].

Am haufigsten werden gegenwartig KOH (Kaliumhydroxid) und TMAHet(&-
Methyl-Ammoniumhydroxid, chemische Formel: (gHNOH) verwendet, da diese
einfach in der Handhabung und kostengunstig in hoher Reinheit ethéitict und gute
Ergebnisse bezlglich Oberflachenqualitdt und Reproduzierbarkeit dgestedlten
Strukturen liefern. TMAH ist zudem kompatibel zu industriellen CM&¥8zessen, da

es keine Alkalimetallatome enthalt, die leicht in die Grenz&thizwischen
Oxidschichten (Gateoxid bei Transistoren) und Silizium diffundieren kéandrsomit

die Funktion elektronischer Bauelemente beeintrachtigen bzw. stéren kiragaygen
weist KOH eine hohere Atzrate auf, was das lokale DurchatzezegaWafer
erleichtert, und fuhrt zu besseren, d.h. glatteren Oberflachen.

Eine Gegeniberstellung der technisch wichtigsten Atzeigeneohabn KOH und
TMAH wurde z.B. von Tabata durchgefuhrt [148] und ist in Tabelle 2.1 wiedergegebe
Graphisch hervorgehoben wurde das Verhéltnis der Atzraten der raysafasten
atzenden Flachen des {111}-Zonenverbandes und der {100}-Ebenen, die ungefahr der
Tiefenatzrate auf Wafern mit <100>-Oberflachenorientierung pentd. Dieser
Quotient der Atzraten der am langsamsten atzenden Flachersioiesnmer {111}-
Ebenen) und der Tiefenatzrate, in diesem Fall ist das die <16@ért@rung, wird als
»JAnisotropieverhdaltnis® bezeichnet. Diese Grol3e ist bei einer gy
Oberflachenorientierung und Zusammensetzung der Atzlosung abhangig won de
ProzeRparametern Temperatur und eventuell Atzzeit und kann zu eBsten er
Charakterisierung eines Prozesses verwendet werden. Die géusammensetzung
der Atzlésung und darin enthaltener Verunreinigungen ist ein wichEgguRfaktor

fur den ProzeR. Vor allem Anteile verschiedener Metalle, die m Alosungen
unvermeidbar enthalten sind, kénnen deutliche Auswirkungen auf den AtzprozeR und
somit auf die Qualitat und Reproduzierbarkeit der erzeugten Strukturen haben.

Eine weiterfiihrende Diskussion der Untersuchungen verschiedeziésuxigen soll an
dieser Stelle nicht gefihrt werden. Es bleibt lediglich zu bkeme dal3 dieselbe
Chemikalie verschiedener Hersteller durchaus unterschiedliczergibnisse bei
identischer  Prozel3fihrung liefern kann, was wahrscheinlich auf kleinste
Verunreinigungen der Atzlsung z.B. mit Metallatomen zuriickzufiihrenDistse
Eigenschaft erschwert den Vergleich experimenteller Datewexrsshiedenen Quellen
erheblich und muf3 bei der Bewertung und Diskussion unterschiedlicher Esgebni
beriicksichtigt werden. Eine sehr umfangreiche Zusammenstellxperirmenteller
Daten findet sich in [129].
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TMAH KOH
(90°, 22W%) (90°, 20%)
{100} Atzrate (Lm/min) 1,0 2,5
{110} Atzrate (um/min) 1,4 3,8
Oberflachenrauheit (nm) <100 <100
{111}/{100} Atzratenverhaltnis 0,033 0,025
SiO, Atzrate 0,23 9,6
SisN,4 Atzrate <0,01 <0,01
Elektrochemischer Atzstopp maoglich maoglich
(pn-Ubergang)
p" Atzstopp moglich moglich
CMOS Kompatibilitat gegeben nicht gegeben

Tab. 2.1: Vergleich charakteristischer Eigenschaften der Atzlosungen TM#H
KOH nach [148].
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Wafermaterial

In praktisch allen technischen Anwendungen wird ein ebener, masi8drtarmwafer

als Ausgangsmaterial verwendet. Im Allgemeinen werden nrti{ehosphor) Wafer
verwendet, die nach dem Czochralski-Verfahren hergestelltewerder spezifische
Widerstand liegt typischerweise zwischen 1 bis Q€m, die Versetzungsdichte ist
kleiner als 100 cf. Die Verkippung der (001)-Ebene zur tatsachlichen Oberflache des
Wafers betragt maxima 1°. Die Fehlorientierung der <110>-Richtung zum Hauptflat
der {100}-Wafer betragt ebenfalls 1°. Dieser relativ grol3e Fehler ist eine Folge der
Kantenverrundung nach dem Sagen der Wafer. Durch Justierfehler des
Belichtungsgerates (Maskaligner) bei der Photolithographie kadmnrads ein Fehler
vonz 1° auftreten, so dafl’ insgesamt eine Fehlorientierung einer Maskenkargkchez
der kristallographischen <110>-Richtung von bigtZ2f auftreten kann.

Um diesen relativ gro3en moglichen Fehler zu vermeiden, mussereralife
Methoden zur Prazisionsorientierung der Fotomasken angewendet wergetgnn
allerdings eine mit einer Fehlorientierung kleiner als 0,05° bee@tiGenauigkeit
erreichen [126].

Maskierungsmaterial

Die Masken fiir einen AtzprozeR miissen prinzipiell aus einem idlabestehen, das
nicht oder nur mit vernachlassigbarer Rate von den verwendeten Chemaaigeldst
wird. Bevorzugt werden Schichtmaterialien aus der Standamusniechnologie
verwendet, da diese kostenglnstig und in guter Qualitat aufgebratgrwig@nnen.
Hauptsachlich gewéhlt werden dinne Schichten aus Siliziumdioxid,)(Si@d
Siliziumnitrit (SikN4), oder eine Kombination beider Schichten zur Reduzierung
mechanischer Spannungen zwischen Maske und Substrat. Dabei idingdlezu
beachten, daR Siliziumoxid von einigen Atzlésungen, wie z.B. KOH, aiffgagwird
(siehe Tabelle 2.1), allerdings mit einer Atzrate, die deuttjehinger ist als bei
einkristallinem Silizium.

Eine verstarkte Randkeimbildung durch mechanische Spannungen in der ddaske
die Auflosung der Maskenrander bei Oxid-/Nitrit-Masken fuhrt einer starkeren
Auflésung der {111}-Flachen und damit zu einer Verringerung des
Anisotropieverhaltnisses, wobei allerdings der Effekt in absoluterteWels relativ
gering gewertet wird [126]. Kristalldefekte, wie z.B. Schraubeseteungen, flhren
dagegen zu grolRen Kratern auf {111}-nahen Seitenflachen von V-Graben und
verringern das Anisotropieverhaltnis deutlich, da diese Defekte degafigspunkt fur
einen lateralen Abschalprozel3 der stabilen {111}-Ebenen bilden.

Auf die Herstellung und photolithographische Strukturierung der Maskehinvitieser

Arbeit nicht eingegangen. Ebensowenig kdnnen Effekte behandelt werden, die von nicht
idealen Maskeneigenschaften wie welligen Kanten oder mechaniSpeamungen
zwischen Maske und Substrat herrihren. Mechanische Spannungen zwisgdten Ma
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und Siliziumsubstrat verursachen eine verstarkte Randkeimbildung Abgchnitt
2.4.3, Abbildung 2.10) und beeinflussen somit Atzraten und Anisotropieverhaltnis und
bestimmen damit bis zu einem gewissen Grad auch die Gestalprasgssierten
Mikrostrukturen.

2.3 Mit orientierungsabhangiger Atztechnik fertigbare
charakteristische Strukturen

In diesem Abschnitt werden anhand einiger typischer Grundstrukturen,mdi
nalRchemischen Atzverfahren hergestellt werden konnen, beispidiaadikteristische
Eigenschaften des Prozesses dargestellt, die bei der Hergtetikrostrukturierter
Bauelemente bertcksichtigt werden missen bzw. gezielt genutzt werden kénnen.
Fur orientierungsabhangige Atzprozesse sind zwei Phianomene chistiakterund
haben eine entscheidende Bedeutung fir die Anwendung dieser Technmlogie
Herstellung mikrostrukturierter Bauelemente. Das ist zum estienStabilitat der
{111}-Ebenen und zum anderen die starke Unteratzung konvexer Maskenstrukturen.

Die Abbildung 2.7 zeigt Atzprofile, die mit verschieden orientiertenhteckigen,
konkaven Maskendffnungen auf einem Wafer mit <100>-Oberflachenorientibaing

der Atzung mit reiner KOH-LGsung erzeugt werden. Die Prafée Atzgruben sind
qualitativ nur abh&ngig von Oberflachenorientierung des Wafers, remt@rung der
Maskenkante und der Zusammensetzung der verwendeten Atzlésung. Andere
ProzeRparameter wie Temperatur und Konzentration der Atzlosung Ikafeen
Einflul auf die qualitative Form der Grubenprofile. Schrdge Maskeskamteren
Winkel nicht exakt mit der <110>- oder <100>-Richtung ubereinstinmihteh zu
unregelmanig gestuften und terrassierten Bereichen, deren Morghoidgapitel 5.2

naher beschrieben wird.
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Abb. 2.7: Atzprofile verschieden orientierter Maskenéffnungen auf einem Wafer mi
<100>-Oberflachenorientierung bei der Atzung mit reiner KOH-L&sung.
Schnitt A-A": V-Graben, sehr geringe Unteréatzung der Maskekante.
Schnitt B-B*: Graben mit <100>-orientierten Seitenwanden, die Unter-
atzung der Maske entspricht der Tiefenatzrate (idealisiert).

Die Abbildung 2.8 zeigt sehr interessante Strukturen, die in diesewat nur mit
orientierungsabhéngigen Atzprozessen hergestellt werden kénnen.b@aeildeten
guadratischen Platten sind an gefacherten Membranen aufgehangticlbeglemit
einem Faltenbalg, der von stabilen und im Prinzip beinahe atomar glatten {1118rEben
gebildet wird. Die Herstellung der konvexen Ecken, die entlangDimgonalen der
Struktur verlaufen, erfordern aufwendige zusatzliche Maskenstruktureg. (s
Kompensationsstrukturen, vgl. Kapitel 5.4.1), um eine Unteratzung dieten Eu
verhindern. Mit naRchemischen Atzprozessen konnen auch fiur mikromechanische
Verhaltnisse bemerkenswert grof3e Strukturen hergestellt werderew Mafistab in
Abbildung 2.8 verdeutlicht.

Die Unteratzung konvexer Maskenecken und die daraus folgenden Konsextienze
mikromechanische Bauelemente ist in Abbildung 2.9 skizziert und kanmwelise
charakteristische Eigenschaft der orientierungsabhangigen Aé¢gsezbezeichnet
werden. Die dunkelgrau dargestellte Maske hat eine U-formideutd mit zwei
konvexen Ecken.
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1 mm
—

Abb. 2.8: Platten, flexibel aufgehangt an gefacherten Membranen [98], die von
beidseitig geatzten V-Graben gebildet werden.
Bemerkenswert sind die Strukturgrof3en im Millimeterbereich.

il AEAA—4-

Abb. 2.9: Unteratzung konvexer Maskenecken; Aufsicht auf die <100>-Oberflache
und Querschnitt durch die Struktur, nach [108].

Der Begriff ,konvexe Ecke" bedeutet, dal} zwei Maskenkanten einekélkleiner als
180° einschlieRen. Betragt der Winkel zwischen zwei Maskenkanten dageie als
180°, wird eine konkave Ecke gebildet. Die konvexe bzw. konkave Form einer



2 Theoretische Grundlagen zum naf3ichemischenalitten 27

Maskenecke hat entscheidende Auswirkungen auf die Strukturbildung nadates
Atzung. Denn an konvexen Maskenecken bilden sich immer schnell atzeneiehg
aus (siehe Abbildung 2.9, links), deren charakteristische Gestalt wrghdogie
abhangig ist von den ProzeRparametern und der Zusammensetzung odsuniyzl
insbesondere der Zugabe von Zusétzen wie z.B. IPA. Diese salweziden Bereiche
fuhren zu einer starken Unterdtzung der konvexen Maskenecken, d.h. die
dreidimensionale Struktur weicht erheblich von der Maskenform abe(@é&bildung
2.9, Mitte). Dies kann soweit gehen wie in Abbildung 2.9 rechts daligesie das
gesamte Material unter dem Maskensteg weggeéatzt wurde undtdianelene Grube
nur von stabilen {111}-Flachen und dem <100>-orientierten Boden gebildet viirel. E
Maske mit nur einer rechteckigen Offnung hatte unter sonst greBbdingungen bei
gleicher Atzzeit zu demselben Ergebnis gefihrt, d.h. der Steg dskevhat keinen
EinfluR auf die geatzte Struktur. Dies ist der idealisiertd, BMaenn der in <100>-
Richtung orientierte Boden der Grube als eben vorausgesetzt wird uetheordrtlich
konstanten Atztiefe ausgegangen wird. Bei der experimentellerhiDbrang dieser
Atzung ware zu erwarten, dal der Boden im Bereich unter dem Maskensted@tems
ist als in den anderen Bereichen der Grube (siehe dazu Kapitel 5.3).
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2.4 Modelle fur die Anisotropie des Atzprozesses
(Literaturtibersicht)

In diesem Abschnitt werden in der Literatur vorgeschlagene Erklénurigr die
beobachteten orientierungsabhéngigen Atzeigenschaften auf der Grucitbagiecher
Reaktionen referiert. Die Darstellung ist bewul3t knapp gehalten tethtemicht den
Anspruch auf Vollstdndigkeit, da eine ausfihrliche Zusammenstell@ngbidlang
veroffentlichten Modelle den Rahmen und die Zielsetzung dieser Avbeitveitem
Uberschreiten wirde. Vielmehr sollen schwerpunktméafig die Grundlégedas in
Kapitel 3.1.3 entwickelte Stufenatzmodell dargelegt werden.

2.4.1 Thermodynamische Grundlagen flur das Kristallaten und
Kristallwachstum

Die klassische Thermodynamik ist die Grundlage fiur Modelle, die Atzen als
Umkehrung des Kristallwachstums betrachten. Dabei wird vorauggeda? sich der
Siliziumkristall bei der Aufldsung in der Atzldsung aus einer ehdiic Anzahl
definierter und prinzipiell identifizierbarer Facetten zusammiemns(siehe Kapitel
3.1.2). Die charakteristische Unteratzung konvexer Ecken wird derldusgischnell
atzender Facetten zugeschrieben, die allerdings experimemtéll eindeutig und
reproduzierbar identifiziert werden koénnen [1,15,61,95,111,169]. Zahlreiche
Veroffentlichungen gelangen zu verschiedenen Interpretationen defl&@gsaphischen
Orientierung und Struktur dieser schnell atzenden Bereiche.

Bei der Anwendung thermodynamischer Betrachtungen auf naRchemiggiiezesse
treten einige grundsétzliche Probleme auf, die im Folgenden kurzpaogesn werden
sollen. Die klassische Thermodynamik liefert lediglich Aussagéier
Gleichgewichtszustéande eines Systems, aber keine Infornatidrex den zeitlichen
Ablauf von Vorgangen, die Kinetik oder Zwischenzustande. Die atomater Nler
Prozesse bei den chemischen Reaktionen, die zur Auflosung dedl&righren, wird
nicht bericksichtigt. Unabh&ngig von der konkreten chemischen Reaktidmen die
Vorgange an der Phasengrenzflache zwischen Kristall und AtzlosimgUbergang
von Atomen aus dem Festkorper in die Atzlosung.

Das thermodynamische Gesamtsystem, wie es bei naBchemistheorgAngen
gegeben ist (siehe Abbildung 2.5), stellt dabei ein weitgehend gescldssgstem mit
isothermer und isobarer Prozel3fihrung dar. Durch die geregelte rE¢onpsird ein
Energieaustausch ermoéglicht, wéhrend ein Stoffaustausch mit dgeldumg durch die
Verwendung des Ruckflukthlers weitgehend unterbunden wird. Lediglich déerbei
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Atzung entstehende Wasserstoff kann aus dem AtzgefaR entweictobardis
Prozel¥fuhrung). Es liegt ein heterogenes System vor mit denu®ikdstall als fester
Phase und der Atzlésung (KOH.® und eventueller Zusétze) als fliissiger Phase.
Aufgrund der Prozef3fuhrung ist die freie EnthalBieach Gibbs zur Beschreibung des
Systems geeignet:

G(p,T,n,...n) =H-TS (2.1)

WobeiH die EnthalpieS die Entropie,T die Temperaturp den Druck, una,...n, die
Konzentrationen der beteiligten Reaktionspartner bezeichnen. RaeEméhalpie hangt
unter den vorliegenden Bedingungen Uber die elektrochemischen Potgntidés
beteiligten Stoffe von den Anderungen der Konzentrationen ab.

k
dG = -SdT+Vdp+ Z pdn (2.2)

Der Indexi bezeichnet dabei eine deKomponenten des Systems.

Die elektrochemischen Potentiale ergeben sich zu:
t =i +RTOna +qFe (2.3)

Hierbei bezeichne’ das Standardpotential der betrachteten Komponente in der festen

Phase,R die allgemeine molare Gaskonstanie,die absolute Temperatug, die
chemische Aktivitat,g; die spezifische Ladung der KomponemteF die Faraday-
Konstante, und® das elektrische Potential der Atzlésung. Die elektrochemischen
Potentiale missen wegen der Coulomb-Wechselwirkung der elektriscieigen lonen

in der AtzI6sung betrachtet werden.

Nach den Gesetzen der Thermodynamik ist das thermodynamiseicbdelvicht des
aus Atzlosung und Siliziumfestkorper gebildeten zusammengesetztemSyhirch ein
Minimum der freien Enthalpie charakterisiert, difs = 0.

SolangedG < 0 gilt, geht Silizium in Losung, bis die elektrochemischen Potiengiléer
Komponenten in beiden Phasen gleich sind. Diese Gleichgewichtsbedistj{ngah
Gleichung 2.3) durch Ausgleich der Aktivititem zu erreichen, die mit den
Konzentrationer; der beteiligten Stoffe zusammenhangen geanaf3y c.

Bei Ausgleich der Aktivitaten ist die Atzlosung mit Siliziugesattigt. Der Koeffizient

yi ist ein Mal’ fur die Abweichung der Losung von dem Zustand id€alelinnung, in
dem sich die gelosten Teilchen gegenseitig nicht beeinflusserserDiEaktor
berticksichtigt die mit zunehmender Konzentration in der Losung nicht mehr
vernachlassigenden Wechselwirkungen der solvatisierten lonen und at&enst
Anziehungskréafte der lonen auf die Dipole der Wassermolekile. Damgery; sind
nur far geringe Konzentrationen naherungsweise zu bestimmen, fir die be
Atzprozessen relevanten Konzentrationen von bis zu 6 mol/l (entsprichtdét %iger
KOH Ldsung) sind Werte fly, nur mit grof3er Unsicherheit ermittelbar. Ohnehin wird
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aber hier der Gliltigkeitsbereich der Gleichgewichtsthermodynangiesichts der bei
der Atzung vorliegenden Verhéltnisse verlassen.

Die Anderung der Oberflachengestalt des Atzkorpers wird nmitEilgbeziehung der
freien Oberflachenenergiea; in die thermodynamische Betrachtung eingebunden.
Dieses Konzept ist vom Kristallwachstum abgeleitet, bei dene dieie
Oberflachenenergie; als diejenige Energie definiert wird, die zur Vergrél3erungreine
Oberflache um den differentiellen Flacheninh@hk aufgewendet werden mul3. Bei
isobarer und isothermer Prozel3fiihrung geht Gleichung 2.2 in Gleichung .4vébe

die Kristallflachei ausreichend grol3 ist, so daf3 die Beitrage der Kanten der Ranatte
freien Oberflachenenergie vernachlassigt werden kdénnen:

K
dG =-SdT+Vdp+ Z udn + o, [WA (2.4)

Die freie Oberflachenenergie; ist im Kristall richtungsabhéngig und nach dem
Wulffschen Satz proportional zur Atzrate der Kristallflache, alis experimentellen
Untersuchungen extrahiert werden kann. Die Gleichgewichtsforns &installs beim
Wachstum aus einer gesattigten Losung kann nach dem Woulffscheneith§l70]
bestimmt werden, wonach die Entfernung einer Kristallfacette wameZentralpunkt
innerhalb des Kristalls proportional zu deren Oberflachenenergie Digfjenige
Kristallform mit der geringsten freien Oberflachenenergie ist tbdgmamisch stabil.

Bei Atzprozessen ist die Konzentration des geldsten SiliziumsAllgemeinen
vernachlassigbar gering gegenuber dem Silizium in der festen,Phaskalb die
Atzprozesse sehr weit ab vom thermodynamischen Gleichgewichhetesogenen
Systems ablaufen. Deshalb ist die Voraussetzung fir Aussagen, uiie a
thermodynamischen Betrachtungen abgeleitet werden, in der Panis erflllt.
Aufgrund des heftigen Reaktionsverlaufs in der gut durchmischten Amrjdst selbst
die Voraussetzung lokaler thermodynamischer Gleichgewichgsviirdig, da nicht von
einem diffusionsgesteuerten Reaktionsverlauf ausgegangen werden kann.

Ein weiteres Problem bei thermodynamischen Betrachtungen tdpso2esses besteht
darin, dal? chemische und elektrochemische Reaktionen an der Grenzaaischen
Halbleiter und Elektrolyt nicht im Detail beriicksichtigt weandé&dnnen. Diese
Vorgange werden von einer Vielzahl an Parametern beeinflul3t unchglmestimmend
fur die orientierungsabhangigen Atzprozesse.

Des Weiteren besteht ein grundsatzlicher Unterschied zwischestalktizen und
Kristallwachstum darin, daR beim Atzen auch konkave Strukturen teuftreahrend
sich beim Kristallwachstum immer konvexe Korper ausbilden. Beiner\ist zudem
die resultierende Struktur abhéngig von den (lokalen) AnfangsbedingBmevritd die
Entwicklung konkaver Korper wie z.B. Graben oder Hohlkugeln von den langsa
atzenden Ebenen bestimmt, wahrend die Atzung konvexer Korper von stheetiei
Ebenen bestimmt wird. Diese experimentell verifizierte Beolb@achkann nicht direkt
aus dem Waulffschen Theorem abgeleitet werden.
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2.4.2 Chemie/Elektrochemie der Atzprozesse

Die Untersuchungen uiber den chemischen Ablauf des Atzprozesses mat@naiuch
die Zielsetzung, die Ursachen fir die Richtungsabhéangigkeit der Atznaterklaren.

Ein mdglicher und naheliegender Ansatz besteht darin, unterschiedliche
Bindungsverhaltnisse und damit die Bindungsenergien der Atome adhietenen
Facetten zur Erklarung des Atzverhaltens heranzuziehen, was jedoch fir die
gemessenen Atzraten fir die niedrig indizierten Hauptkristatirfhgen zu
Widerspruchen fihrt [96].

Gesichert scheint nur die Nettoreaktion in Gleichung 2.5, da di&tiBesprodukte
[SiOz(OH)Z] >~ und Wasserstoff nachgewiesen werden kénnen [104].

Si+2H,0+20H" - [SIQ,(0H),] Z+2H, 1 (2.5)

Der detaillierte Ablauf der Reaktionen, die zur Auflosung dexi@itis fuhren, ist
Gegenstand einer durchaus kontroversen Diskussion, die in dieser Arbeit ni
ausfuihrlich wiedergegeben und gewertet werden kann; hier sei nurdiauf
entsprechende Literatur verwiesen.

Das zentrale Problem bei der Klarung der detaillierterréaitionsablaufe besteht
darin, dal3 Zwischenprodukte mit kurzer Lebensdauer nicht nachgewieselen
kénnen, da eine ortsaufgeldste in situ Analytik zum gegenwartigapunit nicht
durchfiihrbar erscheint [104,106].

Bemerkenswert ist das Modell vorPalik [107], das die charakteristische
Atzratenverteilung mit Hilfe mittlerer Hydratationszahlensdf@eibt, da in dieses
Modell auch die Kationen eingehen. Ein EinfluR der Kationen auf deprddeaf ist
experimentell bestatigt, da wassrige Losungen verschiedehatimétallhydroxide
geringfugig unterschiedliche Ergebnisse bei den geatzten Strukturen bewirken.

Bei den AutorenSeidel [131] und Palik [105,106] ist das Redoxpaar KOH/®I
bestimmend fiur den AtzprozeR. Die vorgeschlagene Reaktion mit einem
Elektronenuibergang zwischen Lésung und Kristall ist geeignet, dieibusikeise von
Atzstoppschichten plausibel zu machen (siehe Kapitel 5.4.2).

Si+40H™ - Si(OH), +4e], (2.6)
4H,0+4e, - 40H™ +2H, 1 (2.7)

Dieses elektrochemische Modell liefert die Netto-Reakti@isiglng 2.5. Die Si-Si
Bindungen werden durch das Olbn angegriffen und die Wassermolekille nehmen die
ins Leitungsband des Kristalls injizierten Elektronen auf und bildare rOH -lonen
und Wasserstoff. Die Tiefendtzrate auf <100>-Oberflachen wird oem
Massenwirkungsgesetz beschrieben:
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Ruog = ko[H,0] TKOH] & 7 (2.8)

Die Parameter fir {100}-Ebenen werden wie folgt angegeben:
E.= 0,595 eV, r =4, s = 0,25¢ k 2480 pm H (mol )**

Der Verlauf der Atzrate der {100}-Ebenen (iber der KOH Konzebotmamach
Gleichung 2.8 ist in Abbildung 2.10 fir unterschiedliche Temperaturen gcaphis

dargestelit.

T=100°C

T=q5°
T o

R{100) [pm/min]
]
N
/

1
R R i =i

0,1 0,2 03 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8

C [o/d]

Abb. 2.10: Tiefenatzrate der {100}-Ebenen als Funktion der KOH Konzentration C und
der Temperatur T.

Die Aktivierungsenergie Eder stabilen {111}-Flachen wird etwa 0,1 eV hdher
angegeben als die der {100}-Flachen. Dies ist konsistent mit der Beahgc dal? die

Anisotropie mit steigender Temperatur T abnimmt.
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Zusammenfassung:

Zusammenfassend ist festzustellen, dal® der orientierungsabh&@iéagakter der
Atzraten nicht allein auf die Dichte und Anordnung der freien Bindungeschiedener
Kristallfacetten zuriickzufiihren ist, weil damit die starken toteiede der Atzraten
verschiedener kristallographischer Ebenen nicht erklarbar sind.uBsfatglich auch

die sterische Konfiguration der Bindungen in die Vorgdnge beiAdéibsung des
Kristalls eingehen. Diese Uberlegungen filhren zu dem Konzept, das
orientierungsabhéngige Atzen als einen StufenatzprozeR zu beschreiben.

2.4.3 Stufenétzprozesse / Stufenatzmechanismus

Die dreidimensionale Strukturbildung auf <111>-Oberflichen kann durch
Atzkeimbildungsprozesse (Nukleation) und laterales Atzen von {111}-Ebenen an
Atomen in Halbkristallage erklart werden [96]. Diese sogenannten giiek®* werden

als Keime bezeichnet und kénnen durch verschiedene Vorgange erardghwDie
Stufenkeimbildung auf stabilen {111}-Flachen kann durch Kristalldefekteag@mling

von Verunreinigungen, Randkeimbildung durch (Fehl-) Orientierung und
Grenzflacheneigenschaften des Materialiibergangs zwischeskeMand Substrat
(Abbildung 2.11) erfolgen.

e e e

Randkeimbildung
unter der Maske

\ <100=>- Boden

Rravars

<111>- Flachen

Abb. 2.11: Schalenmodell der Randkeimbildung unter einer Maskenkante, Querschnitt
in <110>-Richtung.
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Abbildung 2.11 zeigt in einem Schalenmodell einen Querschnitt in <11dh#RQ
durch einen Wafer. Schematisch dargestellt sind Schichten hinterainsagnder
Flachen der {111}-Ebenengruppe derjenigen Orientierung, die den \eGuaiter der
Maskenkante bilden. Am Ubergang zwischen Maskenkante und der unmittelba
darunterliegenden {111}-Ebene besitzt diese Atome in Halbkristallagemdi einer
bestimmten Wahrscheinlichkeit von der Atzlésung angegriffen werden kobieauf

diese Weise freigelegten Stufen auf den {111}-Ebenen werden dann htuijcdes
Bodens der Atzgrube abgeschalt. Der in <100>-Richtung orientRoden der
Atzgrube wird in der Darstellung im Schalenmodell ebenfalls votufies {111}-
Flachen gebildet. Jeder beliebige Punkt auf der <100>-orienti@tierflache kann als
Schnittpunkt von vier {111}-Ebenen angesehen werden und stellt somit die Sipkze

aus diesen Ebenen gebildeten Pyramide dar.

Ist nun die Rate der Randkeimbildung sehr viel kleiner als dezalat Stufenéatzrate
(d.h. die Atzrate senkrecht zur Zeichenebene in Abbildung 2.11), sohemtsyéatte
{111}-Flachen. Ursache fur die Randkeimbildung kénnen z.B. mechanische
Spannungen an der Maskenkante sein, die technologiebedingt auftreten [134,125].
Mechanischen Spannungen entstehen sowohl durch verschiedene Gitter&nnstant
Maskierungsmaterial und Siliziumkristall als auch durch unterdtibiee thermische
Ausdehnungskoeffizienten der Schichten, die haufig bei wesentlich hdheren
Temperaturen als der Betriebstemperatur des Bauelementes hiergesten.

Auch an den Maskenoffnungen, die mit ihren Ecken und Kanten erhebliche detdrun

in der Maskenschicht darstellen, entstehen gro3e Spannungsfelderbsma [71],
wodurch Kristalldefekte induziert oder bereits bestehende nocharkrsiverden
[70,149]. Die Randkeimbildung tritt auch immer an konvexen Maskenecken, oder an
fehlorientierten Maskenkanten auf. Die Bezeichnung ,fehlorientleztfeutet, dal3 die
Maskenkante nicht exakt entlang der <110>-Richtung verlauft. Chédle sind in
Abbildung 3.7 in der Aufsicht des Schalenmodells veranschaulicht.

Allongue hat Ergebnisse aus chemischen bzw. elektrochemischen Untersucimihge
In-situ-RTM-Messungen verbunden [5,6,7,8] und kam unter anderem zu dem Ergebnis
dai3 die freien Si-Bindungen an der Kristalloberflache mit Wasdeedigesattigt sind

[156], was zur Folge hat, dafll unterschiedliche Passivierungseigéaach
kristallographischer Ebenen, wie vém®endall [85] vorgeschlagen, als Ursache fir die
orientierungsabhangigen Atzraten ausscheiden.

Das Atzen an {111}-Ebenen findet stets an Atomen in Halbkristabémmarer Stufen

statt und fuhrt zu einem lateralen Abschélen dieser Stufen AtenflagAtomlage.

Diese Stufen werden gebildet von den {111}-Flachen und dazu senkrecht stehenden
Ebene des {112}-Zonenverbandes, die in zwei Gruppen mit unterschiedlichateAtz
eingeteilt werden kénnen [158,159]. Obwohl diese Ebenen kristallographiscisatient
sind, ergibt eine unterschiedliche Schnittposition mit den {111}-Ebenen ein
unterschiedliches Aufbrechen der Si-Si Bindungen und damit ein umtstbches
Atzverhalten.

Nach [25,45] kdnnen sich atomare Stufen zu Bindeln vereinigen, die dann grol3 genug
sind, um im REM beobachten werden zu kdnnen. Diese Haufung von atomaren Stufe
zu grolReren Verbanden wird mit dem englischen Begriff ,step burchemgichnet.

Des Weiteren wird angenommen, dal3 Defekte im Kristall und anOtterflache
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adsorbierte Verunreinigungen aus der Atzlésung zu lokalen Abweichwagemer
geraden Stufenform fiihren (englisch ,defect pinning“ [109,173]), d.h. |lakadimer
Stufe wird der AtzprozeR kurzzeitig aufgehalten, worauf die Stufelieser Stelle
sozusagen bricht und Bereiche von unregelméaRiger Morphologie entstehen.

Somit stellt sich der chemische bzw. elektrochemische Reaktiansg
folgendermal3en dar:

Eine chemische Reaktion fihrt zum Aufbrechen der Si-H und Si-Si Binduhgeh
Anlagerung von Wassermolekilen. Aus sterischen Grinden verlauftAinsgerung

nur an Atomen in Halbkristallage atomarer Stufen von {111}-Flachen; eektdir
Angriff auf einer ungestorten {111}-Flache ist unwahrscheinlich. D&5-1Gn ist an
dieser Reaktion und somit am eigentlichen AtzprozeR nicht direkiipeteondern ist
nur zur LOsung der Reaktionsprodukte erforderlich. Der SiliziumKristatd
bemerkenswerterweise nur von den Wassermolekiilen geatzt.

Im elektrochemischen Reaktionsweg erfolgt die Bildung einer Si-OiduBig, die nicht
sterisch verhindert ist. Es kommt zu einer Nukleation atomar efEhey-Flachen und

der Bildung von Atzgruben auf der glatten Oberflache. Bei Ruhepotéotiaé extern
angelegte Spannung) betrdgt das Verhaltnis zwischen chemischnet
elektrochemischer Reaktion 9 zu 1, d.h. der chemische Reaktionsweg aghelnei
weitem. Der rein chemische Reaktionsweg besitzt aus dterisGrinden streng
anisotropen Charakter, wahrend der elektrochemische Reaktionsmery isotropen
Beitrag zum AtzprozeR leistet.

Entscheidend flr den Simulationsansatz, der in dieser Arbeit veligestrd, ist
lediglich die Annahme, das die Siliziumatome bevorzugt an bestim@tellen aus
dem Kiristallverband herausgeldst und in die Atzlésung ubergehen konnen, wigbhin
vom genauen Verlauf der chemischen Reaktion. An diesen ausgezeaicktelien
befinden sich die Atome in Halbkristallage (kink-sites). Sie slathnach mit zwei
Bindungen zum Kiristall verbunden und haben zwei Bindungen in die Atzl6sung, die mit
Wasserstoff abgesattigt sind und fiir den Atzangriff zur Verfiigung stehen.
Zusammenfassend laRt sich festhalten, dal3 die Orientierungsaiieindgeim
nalRchemischen Atzen von Silizium damit erklart werden kann, daR bevorzugt
Siliziumatome in Halbkristallage (Kink-Sites) herausgelostder, die an Stufen des
{111}- und des {211}-Zonenverbandes auftreten.
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2.5 Verfahren zur Bestimmung orientierungsabhangiger
Atzraten

Der orientierungsabhangige Charakter der Atzung von einkristalliBéimium in
alkalischen Loésungen ist schon mit einfachsten Mitteln zu beobachtéem ein Stlick
Silizium mit beliebiger Maskenéffnung in eine beheizte Atzlosgelgracht wird. Nach
ausreichend langer Atzzeit bildet sich eine Atzgrube, die nustaldlen Flachen der
{111}-Ebenengruppe gebildet wird.

Die quantitative Bestimmung der orientierungsabhangigen Ammratteilung ist
hingegen auf3erst problematisch, da ein Mel3verfahren immer vor dengHinteeiner
bestimmten Modellvorstellung iiber den Ablauf des Atzprozesses ckettviwird.
Ebenso wie tiber den Atzmechanismus gibt es eine kontroverse Diskiibsionlie
korrekte Bestimmung der richtungsabhangigen Atzraten.

Die meRtechnische Bestimmung der Atzratenverteilung hatdimey eine zentrale
Bedeutung sowohl fir die qualitative Charakterisierung der orientygsabhangigen
Eigenschaften des Substratmaterials als auch fur die Entwgckind Validierung von
Modellen zur Beschreibung des Atzprozesses. Des WeitereméasKalibrierung der
verwendeten Modelle zur pradiktiven Simulation unerlaRlich.

In diesem Abschnitt wird ein Uberblick tUber die wichtigsten lada gegeben und
deren wesentliche Vor- und Nachteile zusammengefalit.

2.5.1 Direkte Messung der Oberflachenatzrate verschieden
orientierter Wafer

Die einfachste Methode zur Atzratenbestimmung besteht darin, tietén der
Oberflachen vieler, in unterschiedlichem Winkel gesagter Waievezmessen. Das
kann mit mechanischen Tastinstrumenten, sogenannten Profilometern durghgefih
werden, oder mit aufwendigeren optischen Verfahren [144].

Diese Methoden bendtigt keine spezielle Teststrukturen, denn ésdiglich eine
Grube oder Stufe in den Wafer zu atzen und die Tiefe nach Entfedmriiylaske
beziglich der ungeatzten Waferoberflache zu messen, wie diebhidéng 2.12
schematisch dargestellt ist.

Dieses Verfahren ist einerseits zwar sehr genau, abér selo zeitaufwendig und
insbesondere kostenintensiv, da Wafer mit anderen Oberflachenoriegeierals den
gebrauchlichen {100}-, {110} und (eventuell) {111}-Richtungen sehr teuer sind.
Einflusse der Praparation der Oberflaichen (sagen, polieren, usivgdiealitzrate
missen durch ausreichend lange Atzzeiten minimiert werden. Aushd@smden
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kommt diese Methode nur fir Messungen auf wenigen Oberflachenorieggarum
Frage, bei denen hochste Genauigkeit gefordert ist.

] 1 Flachenstzrate
Tastspitze | der Oberflache

Waferoberflache nach
Entfernen der Maske

\ Atzgrube

Abb. 2.12: Messung der Tiefe einer geatzten Stufe zur Bestimmung der
Oberflachenéatzrate.

2.5.2 Wagenrad Verfahren (Waggon-Wheel Method)

Die wohl bekannteste Struktur zur meRtechnischen Bestimmung detekizerteilung
auf einem ebenen, maskierten Wafer ist die in Abbildung 2.13 dafte$&genrad
(engl.: waggon-wheel) oder Sonnenstruktur, die von den Auteegrtelund Csepregi

eingefuhrt wurde [129,131]. Die zugrundeliegende Idee besteht darin, dtaBnsss

einer beliebig orientierten Maskenkante eine Kristallfacati# entsprechender
Orientierung ausbildet und diese Maskenkante unteratzt, woraus ziateAdieser
Facette ausgewertet werden kann [131,133,174].

Bei der Atzung dieser Testmaske verursacht die spitz zulauferde der ,Speichen®

des Wagenrades den Effekt, dal3 durch die Unteratzung senkrechtskenktnte (mit

der Grof3ed in Abbildung 2.14 bezeichnet) die Spitze der geatzten Struktur um den
Abstand L von der Spitze der Maske zurlckweicht. Aus einfachen geometrischen
Uberlegungen ergibt sich die Beziehurg:= d/sin(¢/2); dabei bezeichnet die
Unteratzung der Maskenkante in Normalenrichtung gnden Offnungswinkel des
maskierten Segmentes bzw. der ,Speiche”.
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Abb. 2.13: Wagenrad-Maske mit einer Winkelauflosung der Speichen von 1°.

Die Grundidee dieses Verfahrens besteht darin, dal3 die relatie Klgiteratzungl auf
diese Weise zu dem grolReren Abstdndzwischen Maskenspitze und Spitze der
geatzten Struktur ,verstarkt® wird. Die Unterdtzumng einer Maskenkante ist bei
praktikablen Atzzeiten und StrukturgroRen relativ klein und mit hinreicliende
Genauigkeit auf direktem Wege nur mit aufwendigen laseroptischefahven zu
bestimmen. Dabei stof3t man allerdings auf das Problem, dal3 deecH&emunter
schragen Kanten (schrdg bedeutet in diesem Zusammenhang jedée@Qnng, die
nicht exakt der <110>-Richtung entspricht) starke Stufungen und rauhe
Oberflachenbeschaffenheit aufweisen und somit nur schlecht reprddueier
Ergebnisse liefern [126], die schwierig auszuwerten sind.

Ein anderes Problem dieses Verfahrens ist prinzipieller NatarSpitzen der Maske
stellen konvexe Ecken dar, an denen sich schnell dtzende Bereidhikelesusind
ebenfalls einen Beitrag zum Abstamhd (siehe Abbildung 2.14) liefern, der nicht
grundsatzlich zu vernachlassigen ist. Dieser Effekt kann besonderdebjenigen
Richtungen eine entscheidende Rolle spielen, bei denen die Speicheangsan
atzenden Flachen begrenzt werden. Bei ausreichend langen Atzzéiterdadurch
sogar die Ausbildung eines Knicks in der Oberkante der geatigktus zu erwarten,
d.h. die Unteratzung der Maske in der Langsrichtung einer Speictiean der Spitze
von anderen Facetten bestimmt als an den Flanken.
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Abb. 2.14: Detailskizze der Spitze eines Segmentes mit Offnungswinketier
unteratzten Wagenradmaske. Die Neigung der Flanke bezlglich de
Waferoberflache wird mit dem Winkel bezeichnet.

Die Seitenflanken der Speichen stehen fur die meisten Origmgien nicht senkrecht
zur Waferoberflache sondern schlieRen mit dieser einen Winkeh (vgl. Abbildung
2.14). Aus der meldtechnisch bestimmten Unteratzleger Maskenkante kann die
Atzrate R der zugehorigen Facette nur exakt ermittelt werden, wenn dieisdeMd
ebenfalls bestimmt werden kanR € d/sin@)). Die Randbedingungen an der Maske
kénnen die Unteratzung ebenfalls beeinflussen.

Aus der stereographischen Projektion der Hauptkristallebenenreu{1€l0}-Flache in
Abbildung 2.4 ist zu entnehmen, dal} die Projektionen der {110}-Ebenen und der
{111}-Ebenen die gleiche Richtung haben. Mit der Wagenrad-Methode kanalldesh
nur die Unteratzung, die von der langsamer atzenden Flache herrihrt, eyemessen,

das ist in diesem Fall die {111}-Ebene. Die Atzrate der {110}-Ebéwem mit dieser
Methode auf Wafern mit <100>-Oberflachenorientierung prinzipieghtnbestimmt
werden.

So problematisch die quantitativ exakte Bestimmung der Atzrateilueg mit der
Wagenrad-Methode auch sein mag, sie liefert doch sehr ansbtleawlarakteristische
Eindriicke der orientierungsabhangigen Natur der Atzprozesse. DanuAibbildung
2.15 eine Simulation der Wagenrad-Maske mit einem kommerziellltletnén
Simulator (,Simode* [52], siehe Kapitel 3.1.3) dargestellt.
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Abb. 2.15: Simulation der Wagenrad-Maske aus Abb. 2.13 mit ,Simode* [52] auf
einem Wafer mit <100>-Oberflachenorientierung, Atzlosung KOH mit einer
Konzentration von 30w% (Gewichtsprozent) und einer Prozel3temperatur
von 80°C.

Dieses Muster der unteratzten Speichen ist charakteristiseiinm Parametersatz der
Atzlésung und eine Waferorientierung. Ein umfangreicher Satz iexpeteller Daten

ist in [129] zusammengestellt.

Abbildung 2.16 zeigt qualitativ die Atzratenverteilung von KOH mitneei
Konzentration von 30w% (,Gewichtsprozent®) bei den Prozel3temperaturen 60°C
(hellgrau) und 80°C (dunkelgrau). Die Daten wurden aus [52] entnommen. Deutlich
veranschaulicht wird die allgemeine Zunahme der Atzraten berddi@mperaturen

und eine leichte Anderung der Form der Ratenverteilungen. Insgesakit das
Anisotropieverhaltnis bei hoheren Temperaturen. Die relativ kleinemma#®n der
{111}-Ebenengruppe bei 0°, 90°, 180° und 270° sind in dem Mal3stab der Abbildung
nicht zu quantifizieren.
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KOH, 30%, 80°C \

180 30

KOH . 30%, 60°C \

80

210 330

270

Abb. 2.16: Qualitative und quantitative Anderung der Polardiagramme der
Atzratenverteilung von KOH mit einer Konzentration von 30w% bei den
Prozeltemperaturen 60°C und 80°C aus [52].

Zusammenfassend laldt sich festhalten, dal3 mit der Wagenrad-Mettiede
winkelabhangige Verteilung der Unteréatzung von Maskenkanten dtmigrlen kann.
Weitergehende Aussagen Uber die Atzeigenschaften kristglltigcher Facetten
kénnen mit dieser Methode ohne zusatzliche Untersuchungen nicht abgeleitet werden.
Allerdings wird mit der lateralen Unterétzung einer Maskenkante genanidjejGroRe
gemessen, die auch bei der Herstellung mikrostrukturierter &aeate vom
Entwickler zu berticksichtigen ist.

Im Vergleich zu anderen im Folgenden aufgeflhrten VerfahremiestWagenrad-
Methode eine relativ einfache Mdglichkeit, eine Atzratenvemeil zu bestimmen.
Ferner sind die Teststrukturen kostengunstig herzustellen und dweAusg ist
vergleichsweise einfach, wenn die geometrische Verstarkung gemazie Grof3d
(vgl. Abbildung 2.14) gemessen wird.
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2.5.3 Teststruktur mit dreidimensionalen ,Speichen”

Eine Teststruktur, die voHines et al.[166] vorgeschlagen und verwendet wird, sieht
auf den ersten Blick der Wagenrad Maske sehr ahnlich und wurdevauoctieser
inspiriert; das zugrunde liegende Verfahren ist aber vollig verschieden.

Abbildung 2.17 zeigt eine Grafik dieser Teststruktur, die aus drendiim@alen
Silizium Speichen besteht, die relativ aufwendig mit Trockenataliexh hergestellt
werden. So betrachtet stellt diese Teststruktur selbst schon ikinstrukturiertes
Bauelement dar. Mit den dreidimensionalen Speichen/SegmentenraauSkonnen
die Oberflachenéatzraten freier Flachen mit vielen unterscbiesti Orientierungen
bestimmt werden. Im Gegensatz dazu wird mit der Wagenrad-Metwodepben
beschrieben, die laterale Unteréatzung einer Maskenkante gemessen.

Die spitz zulaufende Form der dreidimensionalen Speichen bewirkieb Atzung der
Flanken einen &hnlichen Effekt wie bei der Wagenradmaske. Die Mistayeédtzten
Strukturen beider Verfahren kénnen allerdings durchaus unterschiedlich aussehen.

Abb. 2.17: Dreidimensionale Teststruktur zur Bestimmung der Flachenéteraeler
Oberflachenorientierungen nach [166].

Diese Methode wird im besonderen auch dazu verwendet, um spezgiieatogische

Eigenschaften (z.B. glatte und rauhe Flachen und die Ubergange deawis
verschiedener Atzlésungen auf vielen unterschiedlichen Oberflacastieningen zu

untersuchen. Des Weiteren kann mit dieser Methode die Atzratefreiimm Oberflache

ohne den EinfluR einer Atzmaske untersucht werden.



2 Theoretische Grundlagen zum naf3ichemischenalitten 43

Neben der relativ aufwendigen und somit teuren Herstellung deitrligtis hat dieses
Verfahren noch einen anderen Nachteil. Ebenso wie die Wagenrad-M&hodeses
Verfahren nicht gut geeignet, sehr kleine Atzraten in stark aofsétzenden Lésungen
zu bestimmen, die z.B. in der Umgebung der <111>-Richtung aufti2édei werden
die Speichen vollstandig von der Oberseite aufgelost, bevor eine Attarngtabilen
Seitenflachen beobachtet werden kann. Die Abbildung 2.18 skizziert eusrsdnitt
durch ein Element der Teststruktur, wobei das Profil zu untersudied| Zeitschritten
durch die verschiedenen Grautdne symbolisch dargestellt ist.

i

Abb. 2.18: Entwicklung des Querschnittsprofiles eines Elements der Teststrukt

wahrend der Atzung.

Zudem ist anzunehmen, dal3 Vorstrukturierung der  Teststruktur
Trockenatzverfahren Auswirkungen auf die Atzraten der Flanken atfweas beim
Vergleich der Ergebnisse dieses Verfahrens mit anderen Methoeléicksichtigt

werden mul.

mit
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2.5.4 Spharische Testkorper

Ein besonders eindrucksvolles Experiment zur Bestimmung der dreidomaies
Atzratenverteilung ist das Atzen von mechanisch hoch prazise rtigefe
Siliziumkugeln bzw. kugelformigen Vertiefungen in massiven Silidlgoken. Diese
Verfahren werden z.B. in [82,118,165] beschrieben. Dabei werden die Kug@hyes
geatzt, bis der stationare Zustand erreicht ist und sich die @emmealitativ nicht
mehr verandert. Einfache geometrische Uberlegungen mit der Watibdiae
Methode (siehe Kapitel 3.1.2) zeigen, daf3 ein konvexer Korper im statmoAéastand
von den am schnellsten &tzenden Facetten begrenzt wird, wahrend ein kdtikaes
von den am langsamsten atzenden Facetten gebildet wird. Aus @esechdirfen die
kugelférmigen Vertiefungen nicht zu lange geéatzt werden, da sonstdiggube
ausschlieB3lich von den am langsamsten atzenden Ebenen des {111}-Zonenwerbande
gebildet werden und die schneller atzenden Bereiche aufgeldst und isemiessung
nicht mehr zuganglich sind.

In Abbildung 2.19 sind schematisch die Profile im Querschnitt daitjedie sich bei
der Atzung dieser Teststrukturen ergeben. Die dunkleren Grautdne syenbolis
wieder die Profile zu fortgeschrittenen Atzzeiten. Diese iGmdigt sehr anschaulich,
daR im Gegensatz zum Kristallwachstum die stationéare Form Kiimpers beim Atzen
von den Anfangsbedingungen bestimmt wird.

Schnell atzende Bereiche Langsam atzende Bereiche

ase Q
Abb. 2.19: Entwicklung einer kugelférmigen Vertiefung und eines kugelférmigen

Korpers wahrend der Atzung. Beide Strukturen sind im Querschnitt
gezeichnet.
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Die zugrunde liegende Idee dieser Methode besteht darin, alle i@uegen ohne
Maskeneinfliisse in gleicher Weise exakt demselben Atzamgisfusetzen und an dem
geéatzten Korper Maxima, Minima und Sattelpunkte mit mechanischém3tasmenten
hoch préazise zu vermessen [118]. Theoretisch konnen auf diese Weise die
orientierungsabhangigen Atzraten aller Richtungen bestimmt wendeter IPraxis ist
jedoch die Bestimmung der Atzraten von Sattelpunkten und von Flachen, die wed
ausgepragt schnell noch langsam atzen, schwierig. Werden Kugehh, ge entstehen
Korper mit welligen bis rauhen Flachen, die nicht eben sind, sondeht l@nvexe
Form annehmen. Das erschwert die Bestimmung der Atzraten émti@rungen, die
aul3erhalb der Minima und Maxima liegen. Die detailliertesteornmitionen Uber die
Atzratenverteilung kann deshalb aus den Teststrukturen mit kugel&rmig
Vertiefungen gewonnen werden.

Neben der aufwendigen und damit teueren Herstellung der Testk®pediei
vergleichsweise aufwendige Auswertung ein wesentlicher Nachésies Verfahrens.
Allerdings liefert diese Methode eine vollstandige dreidimenssoihafiormation Uber
den AtzprozeR bzw. die Verteilung der Atzraten. Man kann damit dieigénschaften
freier Oberflachen ohne den Einflu? von Maskeneffekten studieren.

2.5.5 Alternative Teststrukturen

Neben den oben vorgestellten und bereits erprobten Verfahren zur Bestgndar
Atzratenverteilung sind noch andere Teststrukturen denkbar, die neb&nxtoktion

der Unteréatzung von Maskenkanten noch Informationen Uber die Morphologie der
unteratzten Bereiche liefern kbnnen, bzw. die Untersuchung der Ausbildangtufen

unter schrdgen Kanten zum Ziel haben. Insbesondere die genaue Stemneter
Atzraten in der Umgebung der stabilen {111}-Ebenen ist eine interessa
Aufgabenstellung.

Die Abbildung 2.20 zeigt den Entwurf verschiedener Teststrukturen zuysendier
Stufenbildung unter schragen Kanten (1 und 2) sowie spezielle StruKsuned 4) zur
Parameterextraktion und Validierung des Stufen&tzmodells, das in lechrtten

3.1.3 bzw. 4.3 dargestellt wird. Die Struktur ,1“ stellt eine ,inverdé&igenrad-Maske

dar, bei der die ,Speichen“ als konkave Maskenoffnungen ausgefuhrt sind. Die
Stufenbildung und die Unteratzung an Orientierungen in der Umgebung der <110>-
Richtung konnte mit dieser Teststruktur besser bestimmt werdenmal der
konventionellen Wagenradmaske oder den dreidimensionalen Strukturen aus tbschni
2.5.3, da die konkaven Segmente die Ausbildung schnell &tzender Bereiche verhindern.
Allerdings ist gerade deshalb die Unteratzung der Maskenkanwunchr die GroRel

(vgl. Abbildung 2.14) zu bestimmen, da bei der konkaven Ausfihrung der Speiche
keine geometrisch verstarkte GrdRauftritt.
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Die grof3en, konkaven Maskendffnungen der mit ,2“ gekennzeichneten Struktur haben
eine gegenuber der <110>-Richtung leicht verkippte Kante zur gemadyse der
Stufenbildung im Bereich der {111}-Ebenen. Die konvexe quadratische Miaske
Struktur ,3“ dient zur Bestimmung der drei charakteristischenrietera, b undy

(siehe Abschnitt 4.3) zur quantitativen Beschreibung der Unterataonag einfachen
konvexen Ecke mit dem Stufen&tzmodell nach Abschnitt 3.1.3. Aus der StrdKtur ,,
kann ebenfalls ein charakteristischer Parameter (Paramieté&bbildung 3.11), der die
Unteratzung einer einfachen konvexen Ecke beschreibt, ermittelt itiaémm Wert aus
Struktur ,3“ verglichen werden. Damit 1aRt sich der Atzmechanismeisbei schragen
Maskenkanten bestimmend ist, quantitativ verifizieren.

“1"

— finen=

Abb. 2.20: Teststruktur zur Untersuchung der Atzraten und Stufenbildung unter
beliebig orientierten Kanten:
.Inverse® Wagenrad-Maske und Maskendffnungen mit einer minimal
verkippten Kante zur Analyse der Stufenbildung im Bereich der {111}-
Ebenen (Strukturen ,1* und ,2%), sowie Teststrukturen zur Bestimmung
charakteristischer Parameter der Unteratzung konvexer Eckerkt(Ben
»3"und ,4%).
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2.6 Zusammenstellung weiterer Einfluf3faktoren auf
nal3chemische Atzprozesse

Ein gleichmaRiger Materialabtrag beim Atzen, der zu ebenerhdéaand atomar
glatten {111}-Ebenen fuhrt, ist keineswegs so selbstverstandlich wsebdievielen
Simulationsansatzen idealisiert vorausgesetzt wird. Die wadentl Probleme bei der
technologischen Beherrschung des Prozesses liegen nach Bewerturgutooen
experimenteller Arbeiten (z.B. [126]) in der prazisionsorientieRéotolithographie

und der genauen Kenntnis der Daten des Ausgangsmaterials, d.h. ey béa
Maskenmaterialien und Maskenqualitat und der genauen Zusammensetzung der
Atzlosung, insbesondere hinsichtlich der Spuren an enthaltenen metallische
Verunreinigungen. Dazu kommt noch die Vielzahl an Parametern, die das
Anisotropieverhaltnis und somit die Geometrie der hergestelltenktBten oft
empfindlich beeinflussen. So entstehen auf {100}-Bdoden oft die sogenannten
Mikropyramiden (Abbildung 2.21) und {111}-Ebenen erscheinen zerkliftet und rauh.
Mechanismen zur Erklarung der Bildung von Mikropyramiden sowie Teehn#ur
Vermeidung dieser meist unerwiinschten Phanomene sind in der Liteuafihrlich
diskutiert [17,19,44,91].

Abb. 2.21:a) Mikropyramiden auf einer {100}-Oberflache [128].
b) Pyramidenartige Struktur, die den gesamten {100}-Boden einnimmt
[128].
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Neben Temperatur und Konzentration der Atzlosung wurde in der Litef@tuEinfluR
einer Vielzahl von Parametern auf naBchemische Atzprozesse beschrieben.

Es wirde den Rahmen und die Zielsetzung dieser Arbeit bei Weitersckitesten,
darauf detailliert einzugehen. Einige wesentliche Paramatar se Folgenden jedoch
in Stichpunkten mit Literaturangaben wiedergegeben.

Die in der Atzlosung enthaltenen Kationen haben zwar nur einen uorgngéen,
aber doch nachweisbaren EinfluR auf den AtzprozeR [122,129].

Kristalldefekte wie z.B. Sauerstoffprazipitate bei der Sulbistratellung fihren zu
lokal unterschiedlichen Atzraten [126].

Die Vorgeschichte von Wafern bei der Bauelementfertigung mitlervie
Strukturierungsprozessen beeinfluRt den AtzprozeR. So koénnte eine gethgentli
beobachtete Aufrauhung eigentlich glatter {111}-Flachen auf eine,-SiO
Préazipitation durch Oxidationsprozesse zurtckzufiihren sein, die zu fSiégrel

und Versetzungen im Kristall fihren [126].

An Grenzflachen zwischen der Maske oder verschiedenen Schichtennkénne
prozel3bedingte mechanische Spannungen auftreten, die zu verstérkter
Randkeimbildung fiihren [70,71,78,79,134,149].

Zusatze zur Atzlosung wie IPA oder sogenannte ,Surfactart§;118,175]
beeinflussen die Gestalt der geatzten Korper.

Verunreinigungen in der Atzlosung wie z.B. gelostes Silizium, oder
Metallverunreinigungen [55,90,86], die an der Oberflache absorbiert nveedeen
malgeblichen Einflul3 auf den Prozel3.

Die Bildung und Anhaftung von Wasserstoffblasen an der Substratoberflache
beeinfluRt die Atzung durch lokale Mikromaskierung [31,126,107].

Lichteinstrahlung beschleunigt die chemischen Reaktionen, die zustalkri
auflosung fuhren [161].

Mikrowelleneinstrahlung und die damit verbundene Mikrowellenanregung de
Atzlésung beschleunigt den Atzvorgang erheblich [41].

Die Oberflachenqualitdt der Strukturen kann mit dem Einsatz voraddhall
verbessert werden [12,34].

Das Anisotropieverhéltnis wird auch dadurch beeinflu3t, ob zum besseren
Durchmischen der Atzlosung Sauerstoff oder Stickstoff eingelgitd (O, oder N
bubbling) [126].
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« Das Atzen als elektrochemischer Vorgang wird selbstverstiindlirch an der
Oberflache des Atzkorpers angelegte Potentiale beeinfluRkti@&hemisches
Atzen) [161].

* Die Rate der lateralen Unteratzung, die Tiefenatzrate und aliddR der {111}-
Seitenflachen steigt mit der Atzzeit an. Die Rauheit des Boideagitunabhangig,
allerdings immer gréf3er als an {111}-nahen Seitenflachen. Die Rawdreftl11}-
Flachen nimmt in der Tiefe ab, da die Bereiche nahe der Oberkdat Strukturen
der Atzlésung langer ausgesetzt sind und somit die Wahrscheintickei
elektrochemischen Atzgrubenbildung an diesen Bereichen groRensgeshmt
nimmt die Rauheit der {111}-Ebenen mit langen Atzzeiten zu [126].

Abschlie3end bleibt zu bemerken, dal3 rauhe Oberflachen fir manchexdimgen
auch erwinscht sind und gezielt erzeugt werden, so z.B. zur Hergtellon
Antireflexschichten fur die Oberflachen von Solarzellen.

2.7 Andere Materialien mit anisotropem Atzverhalten

Neben einkristallinem Silizium gibt es auch Kiristalle andelaterialien, die
anisotropen Charakter bei naRchemischen Atzprozessen aufweisen.

Prinzipiell betrachtet 1aRt sich jede Atzung einer kristalli&&uktur sowohl in einen
anisotropen, d.h. richtungsabhangigen, als auch einen isotropen BeitegezeDie
Begriffe ,isotrop* bzw. ,anisotrop” bezeichnen lediglich Idealisiegen, die in der
experimentellen Beobachtung immer als Mischung auftreten.dfasen Grund kann
jedes einkristalline Material zusammen mit einer geeignétiztbsung ausgepragte
anisotrope Atzeigenschaften aufweisen. Genauere Untersuchungen wurten
Germanium [92,157], einkristallinem Quarz (9Ound Galliumarsenid (GaAs)
angestellt. Aber auch die anisotropen Eigenschaften komplexer disysteme wie
InGaAs/InP kdnnen zur Herstellung spezieller Mikrosysteme genutzt mwerde

Galliumarsenid (GaAs)

Galliumarsenid besitzt im Vergleich zu Silizium vorteilhafiptische Eigenschaften
und ist ebenfalls ein geeignetes Ausgangsmaterial fir milkkbstrerte Bauelemente,
da viele prinzipielle technologische Verfahren, die in der Mikrnesygechnik benotigt
werden, auch auf Galliumarsenid angewendet werden kdnnen. Die slehtirozesse
sind isotropes und richtungsabhédngiges naRchemisches Atzen, diechWéili

be
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Atzstopptechniken zu realisieren und die Anwendung von Bondtechniken und
Verfahren der Oberflachenmikromechanik.

Es sind (nach gegenwartigem Wissensstand des Autors) zwei chenfig/steme
bekannt, die GaAs anisotrop atzen und in [65] beschrieben werden. Eine Kdoonbinat
von Chemikalien erzeugt glatte {111}-Flachen, aber rauhe, unebene {10}erladas
andere System bewirkt genau den komplementaren Effekt, namlich uné&igé
{111}-Flachen und glatte, gut definierte {100}-Ebenen. Mit anisotropen Atztechnike
wurden auf GaAs-Substraten bereits mikromechanische Balkenstrukiergestellt
[65].

Quarz (SiOy)

Eine grol3e technische Bedeutung hat monokristalliner Quarz, der iatiustrgestellt

in 3 Wafern erhaltlich ist und zur Fertigung piezoelektrischer Komponentenk-ilter

und Resonatoren und auch fir Schwingquarze bei Uhren oder in der
Hochfrequenztechnik verwendet wird. Wegen der hervorragenden mechanischen
Eigenschaften kann Quarz ebenfalls fir hoch prazise Beschleuniguugs-
Kraftsensoren verwendet werden. Quarz ist ein hoch anisotropesridfjatiessen
richtungsabhangige Atzeigenschaften z.B. in [26,93,150] dokumentiert wurden.

InGaAs/InP

In [39] wird ein thermoelektrischer Infrarot-Sensor vorgestellt, ech dem Prinzip
eines frei stehenden ,Thermopile” arbeitet. Die anisotropenidgnschaften werden
verwendet, um eine tiefe Grube zu atzen, um auf diese Weise ktiena
Sensorbereiche thermisch vom Substrat zu isolieren.
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3 Methodik der Modellbildung zur pradiktiven
Simulation

Wie in Kapitel 2.6 dargestellt, gibt es eine Vielzahl von Parameteren Einflul3 auf

den AtzprozeR mehr oder weniger systematisch dokumentiert wurde. Um Ibiaaugha
Modelle zu entwickeln ist es notwendig, diesen hochdimensionalen Pareanet zu
reduzieren und sich bei der Implementierung eines Simulationswegdszeauf
diejenigen Grollen zu beschranken, die den Prozel3 mal3geblich und reproduzierbar
bestimmen. Stérende Einflisse, die auch zu statistischen Schwankungekatemn
Atzraten und somit zu veranderten Strukturen filhren, sollten durch edeex
Prozef3fihrung minimiert werden und muassen daher in der Simulation auch nicht
vorrangig bertcksichtigt werden.

Da bis dato kein wirklich physikalisch fundiertes, atomistischgsroses Modell fur

die Kristallauflosung verfligbar ist, ist die Vernachlassiggewisser Einflu3faktoren

und die Verwendung empirisch gewonnener Parameter eine pragmatische
Notwendigkeit. Andererseits ist bei einem empirischen Ansatkrtische Bewertung

der Simulationsergebnisse durch einen sorgfaltigen Vergleich mitegparimentellen
Kenntnisstand von fundamentaler Bedeutung.

Nach [132] miussen Modelle, die zur pradiktiven Simulation geeignet simdl, dr
fundamentale Kriterien erfullen.

Konsistenz

Physikalisch basierte Modelle muissen konsistent sein mit den grandisy
physikalischen Prinzipien der Mechanik, Elektrodynamik, Thermodynamik,
mikroskopischen Transporttheorie, usw. Das erscheint auf den ersteR BI
selbstverstandlich, wenn jedoch verschiedene Modelle zusammen gefiggt
verschiedene Teilmodelle verwendet werden, muissen die fir renzdodelle
getroffenen Annahmen und Vereinfachungen sorgfaltig auf Widetsgiretheit
geprift werden.

Transparenz

Ein Modell wird als transparent bezeichnet, wenn alle Modellpagne@te intuitive
Interpretation als physikalische GroRR3en erlauben. Transparente I¥Mddesieren im
Allgemeinen auf einer mikroskopischen Beschreibungsebene, von der sk dur
Mittelung der mikroskopischen Zustandsgréf3en abgeleitet werden. Auf diese ARt
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sich die enorm grof3e Zahl mikroskopisch-atomistischer Freiheitsgratievenige
makroskopisch phé&nomenologische Zustandsvariable reduzieren, die die eslevant
Eigenschaften der Systeme auf einer makroskopischen Beschrebengs
eineindeutig charakterisieren. In diesem Sinne sind alle Modellpteandealerweise
Mittelwerte von genau definierten mikroskopischen GrofRen (z.B. Stafaten als
Ablosewahrscheinlichkeiten/Atzraten von Atomen an ausgezeichnetereischen
Positionen im Kristall). Die Parameter transparenter Mode&ilenen somit direkt aus
MelRwerten an ausgewdahlten Teststrukturen extrahiert werden. Bteseine
Voraussetzung fur eine zuverlassige Validierung der Modelle.

Maf3geschneiderte Gultigkeit (engl.: Tailored Validity)

Die sogenannte ,maf3geschneiderte Modellierung” nach [162] ist notyyemai die
Simulation komplexer Prozesse oder komplizierter Mikrosysteme dweit zur
Verfiigung stehenden rechentechnischen Ressourcen effizient anstuhkénnen. Die
Zahl der Freiheitsgrade muld systematisch den speziellen d&missen der
Aufgabenstellung angepald3t werden, indem geeignete Zustandsvariable und die
relevanten Gleichungen gewahlt werden. Daher ist dies der etsi,Sler zu Beginn
der Modellbildung erfolgen muf3. Auf der Bauelemente und Systemebamle wine
Methodik zur Ableitung konsistenter, malRgeschneiderter Modelle fur MEMSokiettv
[162], das Prinzip ist jedoch in analoger Weise auch die ProzefRsimulation anzuwenden.
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3.1 Anséatze zur Modellierung der dreidimensionalen
Strukturierung von Silizium

Die folgende, nicht vollstandige Zusammenstellung von Ansatzen zur Madab
orientierungsabhangiger Atzprozesse ist auf Verfahren beschdiakyeeignet sind
zum Entwurf und zur Analyse von mikrostrukturierten Bauelementen [67]ibear
hinaus gibt es noch weitere Ansatze und Methoden zur Simulation von emozas
Kristalloberflachen im Hinblick auf Oberflachenrauheit, Nukleatgiatter Flachen,
Bildung und Erosion von Mikropyramiden, sowie Modelle zu Stufenatzmechanism
auf bestimmten Hauptkristallebenen. Die Diskussion dieser Ansédirde aber den
Rahmen dieser Arbeit bei weitem Uberschreiten.

3.1.1 Atomistische Modelle

Ihrer Bezeichnung entsprechend legen atomistische Verfahren deglliglachg die
atomare Struktur der zu &tzenden Materialien zugrunde. Die Maodeljedes
Atzprozesses beinhaltet immer ein Verfahren, das Atome nacheingedteuert durch
berechnete Atzwahrscheinlichkeiten, aus dem Festkorper herausnirdnats [6sliche
Verbindung in die Atzlésung uberfiihrt.

Es ist allerdings zum gegenwartigen Zeitpunkt nicht mdglich, dreeDBsionen eines
technisch relevanten Simulationsgebietes atomar aufzulésen. Da aderigumiges
Silizumplattchen mit den Abmessungen 1fmm0,5mm die GréRenordnung von10
Atomen enthalt, ergdbe sich in der Simulation bei einer mininféaréasentation von
einem Bit pro Atom bereits ein Speicherplatzbedarf in der GréRenagcvom 16
Gigabyte, was gegenwartig der Kapazitat von 10 Millionen handetsilpliFestplatten
entsprechen wirde. Deshalb ist es zum gegenwaértigen Zeitpunkt righthm das
gesamte Volumen des zu simulierenden Gebietes aufzulésen, sond&imnen
lediglich die oberflachennahen Bereiche des zu atzenden Korpees Datenstruktur
der Simulationssoftware atomar reprasentiert werden. Das derforallerdings
wiederum einen gréReren Aufwand an Rechenzeit zur Organisation undtvegider
Datenstrukturen zur Erkennung von Nachbarschaftsbeziehungen der Zellen.

Fur die Anwendung der Simulation zur Unterstitzung des Entwurfs rtrikkbgrierter
Bauelemente ist es in der Praxis allerdings weder ertafdenoch sinnvoll, die
atomare Oberflachenstruktur der zu untersuchenden Bauelemeriteedetafzulosen.
Es ist vielmehr ausreichend, eine sinnvoll erscheinende minintal&tiBgroRe der
geatzten Oberflachen aufzulésen, deren genaue Ausmalie sicher auchkamkieten
Anwendung abhangig ist.
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Bei atomistischen Methoden werden deshalb im Sinne einer hiechrehis
Modellierung meist nicht einzelne Atome, sondern Anordnungen (Clumisr)yielen

Millionen Atomen betrachtet, deren Eigenschaften und Atzverhaltendanen eines
einzelnen Atoms gleichgesetzt werden.

Zur atomistischen Simulation von Atzprozessen eignen sich Monie @arfahren
[27,28,29,84,160], sowie Methoden mit zellularen Automaten [33,74,97,151,167].
Mit dem Ansatz vonThan [151] wurde ein Simulationsprogramm entwickelt, das
mittlerweile kommerziell erhaltlich ist [76] und im Folgenderemplarisch fir
atomistische Ansatze besprochen wird.

Eine Modellbildung mit zellularen Automaten wird vorzugsweise aybkteSne
angewendet, die aus einer grof3en Zahl gleichartiger Tetlehaes Diesen Teilen, auch
Zellen genannt, wird eine endliche Zahl von mdglichen Zustidnden zugeorthes
wird ein Satz von Regeln definiert, wie diese Zustande von einetacHeit zum
nachsten verandert werden konnen. Diese Regeln werden haufig aus den
Nachbarschaftsbeziehungen zwischen den Zellen abgeleitet, wofliredree@ie der
Anordnung der Zellen festgelegt werden muf3. Der Ansatz in [151etbitie
Nachbarschaftsverhéltnisse der Zellen im Siliziumgitter nachdemdZellen werden
lediglich die beiden Zusténde ,geatzt* oder ,nicht geatzt“, d.h. vorhanden nicht
mehr vorhanden, zugeordnet.

Ein allgemeiner zellularer Automat wird charakterisiert durch:

Geometrie der Zellanordnung

Definition der Nachbarschaftsverhaltnisse der Zellen

Definition der vorgesehenen Zusténde, die die Zellen annehmen kénnen

Regeln, die den Ubergang der Zellen von einem Zustand in einen anderen
beschreiben

PwppPE

Ein grundsatzliches Problem bei der Modellierung mit zellulanetoaten liegt in der
physikalisch basierten Ableitung des Regelwerkes, das den UbedgarZgllen von
einem Zustand in einen anderen Zustand bestimmt. Im Fall der Noded von
Atzprozessen werden aus dem Regelwerk die Abldsewahrscheirtéchkemittelt, die
das Atzten der Zellen steuern.

Bei der Entwicklung des Regelwerkes fiir das orientierungsajudei Atzen in [151]
werden die Zellen gemal ihren Nachbarn 1. bis 3. Ordnung entweder der {11},
oder der {111}-Ebenengruppe zugeordnet. Als Begriindung wird angegebesicldal}
hoher indizierte Ebenen aus diesen Hauptebenen zusammensetzen |Hssing#
wurde ein physikalischer Hintergrund dieser Darstellung nicht ndher ausgefihrt
Neben den Nachbarschaftsverhaltnissen der Zellen (,Atome*) mirsskas Regelwerk
fur die genannten Ebenen noch Atzwahrscheinlichkeiten als zusatBkchiegung fir
das Herauslosen einer Zelle eingefuhrt werden, um einerseitantkeschiedlichen
Atzraten der Ebenen korrekt abbilden zu kénnen und um andererseits die i§kbiing
der Atzraten von Temperatur und Konzentration der Atzlosung zu beriicksichtigen.
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Letztlich bildet der in [151] vorgestellte Ansatz die Atzratersekiedener Ebenen ab,
d.h. die Atome bzw. Zellen der Oberflache missen einer der digitebenengruppen
{100}, {110} oder {111} zugeordnet werden. Das phanomenologische Konzept der
schnell bzw. langsam &tzenden Ebenen wird auf diese Weise aufatdarhaltnisse
Ubertragen. Das erscheint deshalb erforderlich, weil kein praktikstdgahren zur
Verfigung stand, um die benétigten Daten aus mikroskopischen Parantete
Kristalls abzuleiten oder anderweitig zu erfassen. Um die aofnaaer Ebene
wirksamen Mechanismen in transparenter Weise aus makroskopiscéistrukéuren
ableiten zu kodnnen, ist ein Modell erforderlich, das einen Brickensawagrhen
atomaren Vorgadngen und der Strukturbildung auf makroskopischer Grofdenskal
herstellt.

3.1.2 Differentialgeometrische Modelle

Differentialgeometrische  Ansatze zur Beschreibung orientierbhgsaiger
Atzprozesse sind von den ausfiihrlich untersuchten Kristallwachstumsgerga
abgeleitet und bilden die Grundlage einer Vielzahl verschiedenaul&ionsmodelle
[46,47,48,57,58,75,89,119,133,135,141,155]. Diese Methoden beruhen auf der
Annahme, dal3 Kristallwachstum und Kristallatzen inverse Prozessklten und nach
dem Reziprozitatsprinzip mit analogen Modellen beschrieben werden kénnen.

Dazu muf3 zumindest die Existenz lokaler thermodynamischer Géigcthtszustande
vorausgesetzt werden, damit fur die Gleichgewichtsform destafldas bei der
Auflésung das Wulffsche Theorem in der Forair; = konst als gtiltig angenommen
werden kann [170]. Dabei bezeichmetdie freie Oberflachenenergie der Facetimd

ri ithren Abstand von einem Aufpunkt innerhalb des Kiristalls. Da die freie
Oberflachenenergie einer Facette proportional zu ihrer Atidsatekann mit einer
gemessenen Atzratenverteilung im Prinzip die Form des Ksistéahrend der Atzung
bestimmt werden. Dazu werden im Allgemeinen die Wulff-Jacco#liaestruktion
[80,140], oder &hnliche Verfahren herangezogen, die urspriinglich zur Bbsolgrdies
Kristallwachstums entwickelt und zur Modellierung von Kristafpg@zessen angepalit
und erweitert wurden.

Die Grundvoraussetzung aller differentialgeometrischen ModeldiesAnnahme, dal3
sich die Oberflache des kristallinen Atzkorpers aus einer gewisgnge definierter
und prinzipiell identifizierbarer Facetten zusammensetzt und dabeiuffere Gestalt
des Kristalls auf diese Art beschreibbar ist. Es wird fede/on ausgegangen, dald
diesen Kristallfacetten eine iber die gesamte Flache konsfdnmtate zugeordnet
werden kann, die sich wahrend des Atzprozesses nicht andert und elie all
physikalischen und chemischen Parameter beriicksichtigt, die den /Astagorg
malf3geblich bestimmen. Da sich der Kiristall prinzipiell aus biglieorientierten
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Facetten zusammensetzen kann, muR die vollstandige Atzratenvert&jungur
Verfiigung stehen. Fir eine wohl definierte Atzlosung und eirte fRi®zelRtemperatur
kann die Atzratenverteilungw experimentell aus einer Vielzahl unterschiedlicher
Teststrukturen extrahiert werden, wie in Kapitel 2.5 bereits hebem wurde.
Eventuell fehlende Atzraten kdnnen mit Interpolationsalgorithmen bestimmemne

Bei der Ubertragung der Wulff-Jaccodine Konstruktion auf Atzprezessd
zusatzliche Annahmen notig, die das Auftreten neuer Facetten uiRekid@struktion
der Atzfront nach der Bewegung/Verschiebung aller Facetteleeiig festlegen. Diese
Zusatzannahmen sind erforderlich, da im Gegensatz zum Kristhlstum beim Atzen
Masken beteiligt sind und auch konkave Strukturen auftreten.

Der Atzvorgang laRt sich in funf Teilschritte gliedern, die mdem Zeitschritt
ausgefuhrt werden:

1. Neu auftretende Facetten an Ecken oder Kanten der Struktur sireigegklls zu
identifizieren.

2. Der eigentliche Materialabtrag wird durch die Verschiebungedeelnen Facetten
entlang ihrer jeweiligen Oberflaichennormalen mit der entsprecherderate
ausgefuhrt. Dieser Prozel3 1aRt sich mit einer Bewegungsglei¢tiupgede Facette
formulieren:

or (t)

P R [h (3.1)
Dabei bezeichnef (t) den Ortsvektor der Facetiezum Zeitpunktt, R ist die
raumlich und zeitlich als konstant vorausgesetzte Atzrate (Vetmohg pro
Zeiteinheit) der Facette und i, bezeichnet einen zugehdrigen Normaleneinheits-

1
vektor der Facette.
3. Nach der Verschiebung aller Facetten erfolgt die Rekonstruktion der neusniitzf
4. Facetten, die in der neuen Atzfront nicht mehr auftreten, sind zu erkennen.

5. Unterstrukturen sind gegebenenfalls abzutrennen oder zu vereinigen.

Die Konstruktion der Atzfront mit der Wulff-Jaccodine Methode wiml den
Abbildungen 3.1 und 3.2 an zweidimensionalen Beispielen veranschaulicht. in eine
zweidimensionalen Betrachtung werden nicht Facetten, sondern nur deretk&ctemt

mit der Waferoberflache betrachtet.

In den Abbildungen 3.1 und 3.2 ist jeweils die Aufsicht auf einen Wadegestellt,
zusammen mit einer Atzratenverteilung, welche die Unteratzemgentsprechenden
Maskenkanten in reiner KOH-Lésung auf einer <100>-orientierten flablee
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reprasentiert. Die in den Abbildungen gezeichnete ,Oberkante der (Btrudt dem
Atzschritt“ entspricht der Geometrie der Atzmaske zu Beginn des Atzpeszess

Zu jedem Zeitschritt wird die winkelabhéangige Atzratenvirne an den Ecken der
Struktur angetragen und mit den Normalenvektoren der zugehdrigen Kdeten
bestimmende Sektor der Atzratenverteilung ausgewahlt. In dergtmr&eispielen ist
dies der vierte Quadrant eines zugrunde liegenden kartesischen Koordinatessyste
Die Kanten, die die Ecke bilden, werden entsprechend ihrer Atzratesthoben.
Zusatzlich werden eventuell neu auftretende Kanten (oder Haceite
dreidimensionalen Raum) bestimmt. Dazu werden alle senkrecht zu den
Atzratenvektoren stehenden mdglichen neuen Kanten angetragen. Dien Kait
lokalen Extremwerten der zugehdorigen Atzraten wurden beispielhaft eiclyezie

An dieser Stelle muf3 zwischen konvexen und konkaven Ecken unterschieden, werde
damit das Verfahren korrekte Ergebnisse liefert. An konvexen Ebestimmen
diejenigen Kanten die neue Struktur, die zu einem maximalen Matsrad im
Bereich der Ecke fuhren. In dem Beispiel in Abbildung 3.1 sind diesediled Kanten

mit den groRten Atzraten und die Atzraten der <110>-orientierten iandie die
konvexe Ecke urspringlich bildeten. Diese sind hier die Oberkanten der {111}-
Ebenengruppe. Die Kante in <100>-Richtung (45° Winkel in der Abbildung) spielen bei
der Konstruktion der Atzfront keine Rolle.

Die Strukturbildung an konvexen Ecken wird zwar maf3geblich von den Kaiitelemm
maximalen Atzraten bestimmt, allerdings mussen bei der exadoastruktion der
Atzfront alle Kanten berticksichtigt werden, die aufgrund ihrer getisoken Lage zu
einem Materialabtrag an der Struktur beitragen. Gerade bedirdemsionaler
numerischer Simulation werden haufig zur Reduktion von Daten und Recheuoeeit
wenige Facetten mit den Extremwerten der Atzraten berlickgiciiodurch die
Atzfront unter Umstanden nur ungenau wiedergegeben werden kann.
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Atzratenverteilung(\&
/

</

i’? —

Oberkante der Struktur
vor dem Atzschritt

Abb. 3.1: Wulff-Jaccodine Konstruktion an einer konvexen Masken Ecke.
Aufsicht auf einen Wafer mit <100>-Oberflachenorientierung.
Eingezeichnet ist eine Atzratenverteilung, die reiner KOHabgsmit einer
Konzentration von 30% bei einer Temperatur von 80°C entspricht.

Oberkante der Struktur
vor dem Atzschritt

—

Abb. 3.2: Wulff-Jaccodine Konstruktion an einer konkaven Masken Ecke.
Aufsicht auf einen Wafer.
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Auch im Fall einer konkaven Ecke werden die bereits existierendate gemalfs ihrer
Atzraten verschoben. Zusatzlich treten neue Kanten auf, wenn dereteAtkleiner

sind als die Atzraten der Kanten, die die konkave Ecke bilden. Digidkhing der
Struktur an konkaven Ecken wird also von denjenigen Kanten bestimmt, die im
Ergebnis einen minimalen Materialabtrag bewirken. In dem Beéispi&bbildung 3.2

wird die konkave Ecke bereits von Kanten mit minimaler Atzrate detiso daR in
diesem Beispiel keine neuen Kanten auftreten.

Im zweidimensionalen Raum ist die Anwendung der Wulff-Jaccodine Konstrukton s
einfach und ohne groRen Aufwand durchzufiihren, da die Unterscheidung konkaver und
konvexer Ecken immer eindeutig zu treffen ist. Auch die bendtigteRdsten fir die
Atzratenverteilungen konnen problemlos mit der in Abschnitt 2.5.1 beseh&grb
Wagenrad-Methode gewonnen werden, da die Unteratzung einer Maskenxanidie
Grolle darstellt, die fur die zweidimensionale Wulff-Jaccodine Kokisbn
erforderlich ist. Mit der beschriebenen Methode wurde \Knihauf [69] das
Simulationsprogramm ,Simode* [52] entwickelt, mit dem, ausgehend voame
ebenen maskierten Wafer, die Ober- und Unterkante der geatrtdauSberechnet
wird. Aus diesen zweidimensionalen Konturen wird die dreidimensionglet&r
naherungsweise rekonstruiert.

Die Anwendung differentialgeometrischer Modelle auf der BasisWdaff-Jaccodine
Konstruktion im dreidimensionalen Raum ist allerdings hoéchst problerhatis eine
direkte Erweiterung der zweidimensionalen Formulierung nicht ictogdt. Der Grund
daflr liegt darin, dal3 bei dreidimensionalen Strukturen neben konkaven und konvexe
Ecken auch Sattelpunkte auftreten, die sowohl konvexen als auch konkavekt€har
haben, je nachdem welche Richtung betrachtet wird. Da das Wulifégluzgem jedoch
keine Aussagen Uber Sattelpunke liefert, muissen bei der Verwendung
differentialgeometrischer Modelle im dreidimensionalen Raum neue
Entscheidungskriterien entwickelt werden, die festlegen, welchstaKiacetten im
Verlauf der Atzung neu auftreten. Dariiber hinaus mussen im miexidionalen Raum
bereits zu Beginn der Atzung in einem Initialisierungssctiéttersten Facetten erzeugt
werden, wenn der Ubergang von der zweidimensionalen Maske auf die
dreidimensionale Struktur stattfindet.

Nach der Verschiebung aller Facetten nach Gleichung 3.1 und derk8ehifigung
eventuell neu auftretender Facetten stellt sich das Problemnutie veranderte
dreidimensionale Struktur in eindeutiger Weise zu bestimmen.

Die Schwierigkeiten, die bei der Strukturentwicklung an einemelpattkt auftreten,

sind in Abbildung 3.3 veranschaulicht. Als auf den ersten Blick einfatheinendes
Beispiel wurde eine einfache konvexe Maskenecke gewahlt, die hdintrasionaler
Betrachtung einen Sattelpunkt darstellt und bereits ernsthafte Problemntenbiesan.

Betrachten wir beispielsweise die Kante einer Struktur urdigrer konvexen
Maskenecke. Diese Kante ist in einer Ebene parallel zur rétadelache konvex, in
einer Ebene senkrecht zur Waferoberflache bildet sie jedocldenitUnterseite der
Maske eine konkave Struktur, was in der Grafik in Abbildung 3.3 in Ahifsind
Querschnitt veranschaulicht wird. Die Anwendung der Wulff-Jaccodine tKiati®n
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liefert keine eindeutige Aussage Uber die Entwicklung dieser Kianteeiteren Verlauf
der Atzung, da unbestimmt ist, ob schnell oder langsam &tzende¢eRadiet weitere
Entwicklung der Struktur bestimmen.

Aufsicht Querschnitt
<110>
A- - -A
A, 7
N ~ S
~ . 5
. Ay
\A!
|
<110>
| i |

.
.

Abb. 3.3: Nicht eindeutige Rekonstruktierbarkeit der Atzfront an einem Sattelpunkt.
Aufsicht und Querschnitt in einer {100}-Ebene durch einen Wafer mit
<100>-Oberflachenorientierung.

Um eine Entscheidung treffen zu kénnen, welche der in Abbildung 3.3 be#pie
dargestellten geometrischen Konfigurationen tatsachlich iexalisvird, muissen
zusatzliche Annahmen getroffen werden, die nicht aus dem WulffSdizrabgeleitet
werden konnen. Das ist z.B. mit einem Regelwerk moglich, oder Eimeeziehung
thermodynamischer Stabilitatskriterien fur die Gleichgewsicitnen eines Kristalls
[58]. Letzteres erscheint nach heutigem Kenntnisstand fragwiddigler Atzprozefld
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kinetisch gesteuert ist, wie in Kapitel 2.4.3 beschrieben wurde, umddé@icAnnahme
der Existenz lokalen thermodynamischen Gleichgewichtes bei derchéibli
experimentellen Anordnungen nur sehr schwer zu begriinden ist.

Des Weiteren wurde in [58] festgestellt, daR die AnderungenKdstallgeometrie
durch das Auftreten kleinster Facetten bestimmt wird, wasFplge hat, dal3 die
Kanten dieser Facetten einen nicht zu vernachlassigenden BeitragienEnergie des
Kristalls liefern, der allerdings noch nicht auf der Basis sipleysikalischen Modells
abgeleitet werden konnte.

Ein weiteres Problem der differentialgeometrischen Modelleebes der Behandlung
von rauhen Bereichen mit unregelmaRiger Morphologie, die zwar in dalit®
auftreten, fir die aber weder eine konstante Atzrate noch andeamder wie freie
Oberflachenenergien bestimmt werden konnen. Bekannte Probleme, die bei
Simulationen mit diesem Ansatz auftreten, sind wahrscheinlichdse Umstande
zurtckzufuhren [58].

3.1.3 Stufenatzmodell

Die Grundlage zur Entwicklung eines Stufenatzmodells fir die dremdiimeale
Strukturbildung auf {100}-Wafern wurde von den Autor@flongue van Enckevort
und van der Puttegelegt, die einen Stufenatzmechanismus auf <l111>-orientierten
Oberflachen nachgewiesen haben, wie in Kapitel 2.4.3 referiert wurde.

Aufbauend auf diesen Arbeiten und auf eigenen umfangreichen experlarentel
Untersuchungen der Form und Morphologie unteratzter konvexer Ecken wamde
Schroderein Modell vorgeschlagen, das - ausgehend von atomaren Stufenatzprozesse
- die dreidimensionale Strukturbildung wahrend der Atzung maskigviaier mit
<100>-Oberflachenorientierung konsistent beschreibt. Dazu wurdduwlehn In-situ-
REM-Beobachtungen gesicherte Stufenatzvorgang auf {111}-Wafenalateuf
Substrate mit <100>- Oberflachenorientierung tUbertragen.

Die Abbildung 3.4 zeigt eine REM-Aufnahme einer Mesastruktur imaine Wafer mit
<100>-Oberflachenorientierung (aus [126,127]). Die quadratische, in <1DTDtuRg
orientierte Maske wurde entfernt und ist durch die weil3e Lingedeutet. Die vier
konvexen Ecken zeigen eine charakteristische Unteratzung, die aushBerenit
unterschiedlicher Morphologie gebildet wird. Von der Oberkante deikiBt bildet
sich zu beiden Seiten der Symmetrieebene der konvexen Ecke ({100}}Ehena
etwa dreieckférmiger, sehr glatt erscheinender Bereich aese Flache wird in der
Literatur meist als schnell atzende Facette bezeichnetgider kristallographische
Orientierung zugeordnet wird. Daneben existiert ein rauher bzw.alm@&gig gestufter
Bereich, der den Boden des geéatzten Gebietes mit der stabilen {1118-FElesn
angrenzenden V-Grabens verbindet. Diesem Bereich kann keine kristghsghe
Orientierung zugeordnet werden.
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Abb. 3.4: Mesastruktur auf einem Wafer mit <100>-Oberflachenorientieraitgier
typischen Unteratzung konvexer Ecken (entnommen aus [126,127]).

Der wesentliche Unterschied zwischen Stufenatzmodellen und andesbasondere
differentialgeometrischen Modellen besteht darin, daf3 die Existesehiedener hdher
indizierter Kristallfacetten grundsétzlich in Frage gesteiftl. Diese nur oberflachlich

glatt erscheinenden Flachen sind in der Betrachtungsweise desa®&tuafedells
Einhtllende einer Vielzahl von im Prinzip atomaren Stufen, die wegesthiedener
Effekte (step bunching, defect pinning, vgl. Abschnitt 2.4.3) wahrend temd zu
groBeren Stufen in der GréfRenordnung von Mikrometern zusammenlaufen. Diese
Stufen konnen in REM-Aufnahmen beobachtet werden und durch Messungen in
verschiedenen Perspektiven konnte gezeigt werden, dal? diese Stufebevem Hes
{111}- und des {211}-Zonenverbandes gebildet werden. In der Anschauung eines
Stufenatzmodells besteht der gesamte Kristall demnach ausnmipPatomar glatten
{111}-Ebenen bzw. aus Stufen, die von Ebenen des {111}- und des {211}-
Zonenverbandes gebildet werden. Andere, insbesondere hdherindizierterf; dosten

nicht auf, sondern sind nur als gedachte einhillende Flachen gestuféechBezu
verstehen. Die Stufen kbénnen unterschiedlich fein bzw. grob ausgebildairngeiauf
diese Weise die beobachteten unterschiedlichen Morphologien erzeegektzBngriff

der Stufen erfolgt an den {211}-Ebenen, wobei hier zwei Atzmechanismepficmo
sind, da Oberflachenatome von {211}-Ebenen unterschiedlicher Orientierung zwe
unterschiedliche Bindungsarten aufweisen, was in der Skizze nach [1ABbiidung

3.5 dargestellt wird.
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Abb. 3.5: Unterschiedliche Bindungsverhaltnisse der Atome auf Ebenen des {211}-
Zonenverbandes [159].

In der Abbildung 3.5 fallt die Zeichenebene mit der {111}-Ebene zusamipeweils
senkrecht dazu liegen die Ebenen mit <1-21>- bzw. <-12-1>-Orientierung.

Wegen der tetraedrischen Anordnung der Siliziumatome besitzeddirflachenatome
der {1-21}-Ebene zwei freie Bindungen (engl.: ,dangling bonds"), wahthad\tome
auf der {-12-1}-Ebene nur jeweils eine freie Bindungen aufweiseathN159] kann
eine gesamte Reihe von {1-21}-Oberflachenatomen (zwei freie Bind)ingeasi
gleichzeitig geatzt werden, wéhrend in der {-12-1}-Ebene (eine Bandung) erst ein
dreifach gebundenes Atom herausgelost werden muf3 (die Reihe mul3 huldeien),
worauf die Nachbaratome dann jeweils zwei freie Bindungen esén und damit
leichter geatzt werden. Anschaulich wird eine Reihe von Atomech ndem
ReilRverschlulBmechanismus herausgelOst, wobei zunachst die Reihe daudibken
eines dreifach gebundenen Atoms gedffnet wird und die Reihe daral latem fur
Atom aufgelost wird. Daraus folgt unmittelbar, dal3 der erstehit@smus energetisch
gunstiger ist und in reiner KOH bevorzugt ablauft. Wird dieserd®alerdings durch
Zusatze, wie Isopropanol (IPA) gehemmt, erfolgt die Strukturbildwnwgizugt nach
der zweiten Mdglichkeit, was dann zu qualitativ anderen Strukturen fuhrt [126].
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Die Entstehung der typischen Gestalt unteratzter konvexer EckeWafgrn mit
<100>-Oberflachenorientierung soll, ausgehend von diesem Stufenafzprone
Folgenden kurz dargestellt werden, da dies die Grundlage fur diecEhimg des in
Kapitel 4.3 beschriebenen Simulationsansatzes bildet.

Schritt von mikroskopischer zu makroskopischer Strukturbildung

Ausgangspunkt fir den Atzangriff sind Atome in Halbkristallage, elieerseits an
atomaren Stufen von {111}- und {211}-Ebenen auftreten. Andererseits weisen die
Oberflachenatome einer {100}-Ebene ebenfalls Halbkristallage darin in jedem
gedachten Punkt einer <100>-orientierten Oberflache treffen vier {Eb&hen
zusammen. Anschaulich betrachtet wird eine {100}-Flache gebildet ausSpiézen
ineinander liegender Pyramiden mit {111}-Ebenen als Seitenflachea.dtif atomarer
Skala exakt in <110>-Richtung orientierte Maskenkante schitzt nunireingl0>-
Richtung orientierte Reihe dieser ,Pyramidenspitzen®, wahrend dieittetirar
benachbarten, unmaskierten Reihen erodiert werden. An der Maskenkante dhldat si
Idealfall eine durchgehende, atomar glatte {111}-Flanke aus, an deren untdeesiéh

der in <100>-Richtung orientierte Atzgrund anschlieR3t.

Diese Situation ist in Abbildung 3.6 in einem Schalenmodell dargestelitem ein
Querschnitt durch einen V-Graben gezeigt ist. Der Kristall windvon den symbolisch
dargestellten {111}-Ebenen gebildet und der Atzangriff erfolgt auiefildh an den
schmalen <211>-orientierten Seiten der Schalen an den Stellen, die nicler\Waske
abgedeckt werden. Eine Randkeimbildung unter der Maske, die in Abbildung 2.9
beschrieben wurde, wird hierbei vernachlassigt.

<111>- Flachen @~ G200
/ ‘</100>-\Bo‘den

Abb. 3.6: Schalenmodell des Querschnitts durch einen V-Graben. Der <100>-
orientierte Boden der Grube setzt sich aus lateral geatzten Hadken
zusammen.
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Ist die Maskenkante nicht exakt in <110>-Richtung justiert, sondern [Stldiaen
(kleinen) Winkel mit der <110>-Richtung ein, so schneidet die Maskenkaritge der
darunterliegenden {111}-Flachen. Das hat zur Folge, dal3 diese Flachemean i
Schnittkante mit der Waferoberflache teilweise nicht maslsedd und an diesen
Stellen Atome in Halbkristallage exponieren, die dem Atzangriff ausgesedzt

Die {111}-Ebenen werden somit nicht nur von der Waferoberseite geétzt,recantsh

in lateraler Richtung unter der schrdgen Maskenkante. Daduiét sich unter der
leicht schragen Maskenkante ein Bereich gestufter, hintereinaiegender {111}-
Ebenen. Dieses ist eine oft beobachtete und dokumentierte Folge von leicht
fehljustierten Maskenkanten.

Die Abbildung 3.7 veranschaulicht diesen Zusammenhang mit einem Soloalell in
senkrechter Aufsicht auf eine Waferoberflache. Auf der linkete $eiAbbildung 3.7
ist die Waferoberflache mit einer schragen Maskenkante vorideamgriff dargestellt.

In Abbildung 3.7 Mitte sind die sich ergebenden gestuften {111}-Flachen deter
schragen Kante nach dem initialen Atzangriff schematischedsellt, nachdem der
unmaskierte Bereich tiefer geatzt wurde. Die rechte Seite Abhildung 3.7
veranschaulicht das laterale Abschélen der ,angeschnittenen* {lddijed im
weiteren Verlauf der Atzung.

Abb. 3.7: Schalenmodell einer teilweise maskierten Waferoberflache wie(Beite)
und nach dem Atzangriff (Mitte und rechte Seite).
Zweidimensionale Aufsicht auf einen Wafer.

Eine Schliisselstruktur zum Verstandnis des Atzprozesses isthdiakteristische
Unteratzung einer konvexen Ecke, die von zwei exakt in <110>-Richtuaugtierten,

im rechten Winkel zueinander stehenden Maskenkanten gebildet wird.

Unter einer derart gebildeten Ecke liegt die gedachte Schitkaweier {111}-

Flachen, auf der die Atome Halbkristallage aufweisen, nachder®lokerflache in der
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Umgebung unmittelbar zu Beginn der Atzung tiefer geatzt wurde. Adisition der
Atome an diesem Schnittpunkt sind in der zweidimensionalen Grafik indAipigj 3.8
dunkelgrau eingezeichnet.

Unteratzte Maske
\
T \.

Abb. 3.8: Schalenmodell einer konvexen Maskenkante in Aufsicht.
Anfangsbedingung vor dem Atzangriff (links) und Entwicklung der Ecke
wahrend der Atzung (rechts).

Diese Atome an der Kante der beiden gerade noch maskierten {11ld¢iibe
(dunkelgrau unterlegt) kbnnen demnach geatzt werden und exponieren soteiierda
Richtung ihre Nachbaratome, die sich nun ebenfalls in Halbkrigéalleefinden. Auf
diese Weise werden die {111}-Ebenen, die von oben durch die Maske gesafditzt s
lateral von der Atzl6sung angegriffen und somit werden immer neamelan der
Schnittkante dahinter liegender {111}-Ebenen exponiert.

In der dreidimensionalen Betrachtung dieses Prozesses erdibeiae Gestalt der
Unteratzung, die in der Grafik in Abbildung 3.9 dargestellt ist. Aufgr der
Kristallsymmetrie wird im Sinne einer kompakten DarstellumgHolgenden nur eine
Seite der konvexen Ecke betrachtet. Wie schon erwahnt wurde, ishideheidende
Punkt die Annahme, dal3 der Bereich, der durch die Pugk® 8nd R in Abbildung
3.9 aufgespannt wird, die einhtllende Flache von Stufen darstellt, die von {11id }-
{121}-Ebenen gebildet werden. Die raumliche Orientierung dieser Swifenvahrend
der Atzung als konstant angenommen und ist in Abbildung 3.9 mit dem Vaktor
angegeben. Die Breite dieser Stufen wird dabei festgelegt voAtzete der <121>-
orientierten Stufen und den Mechanismen, die ein Zusammenlaufen idieBeinzip
atomaren Stufen zu gro3eren Verbanden verursachen (z.B. ,step-bunching®).
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Wafer-
oberflache

2

(110)

Abb. 3.9: Aufsicht auf eine unteratzte konvexe Maskenecke und dreidimensionale
Grafik der Geometrie einer einfachen konvexen Ecke wahrend dendhtz
Eingezeichnet sind charakteristischen Punkte und
Oberflachenorientierungen.

Ausgangspunkt fir den Stufenatzprozel3d an einer konvexen Maskenecke ist die
geometrische Randbedingung, durch die Atome in Halbkristallagé\tdéisung zu
Beginn des Atzvorganges ausgesetzt werden.

Da gleichzeitig der <100>-orientierte Boden tiefer geétzt wird, weeddlang der Linie
S-Sy immer mehr Atome in Halbkristallage freigelegt, an denena@@rdles Abschéalen

der {111}-Ebenen beginnt. Die bereits bestehenden Stufen werden dabsi weiter

in <121>-Richtung (senkrecht zu Vektey) abgeschalt und somit wird der Bereich
zwischen den Punkten,SS, und R geformt, der im Folgenden mit dem Symbol ,B*
bezeichnet wird. Der mit ,Sezeichnete Punkt ist dabei die Stelle, an der neue Stufen
erzeugt werden, der sich im Verlauf der Atzung entlang dajeRiorie § bewegt. Die
erste, zu Beginn der Atzung erzeugte Stufe, hat sich entlan@uiggektorsr; des
Punktes Pvom Ursprung des Koordinatensystems zu dem Puné®regt.

Die Abbildung 3.10 zeigt eine REM-Aufnahme einer einfachen konvexen Hcke
<110>-Perspektive parallel zur Waferoberflache, enthommen aus [126].
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Abb. 3.10: REM-Aufnahme einer einfachen konvexen Ecke in <110>-Perspektive
parallel zur Waferoberflache, entnommen aus [126].

In der Abbildung 3.10 sind drei der Stufen beispielhaft eingezeichmegndiPunkt $
generiert werden und von dort ausgehend durch laterales AbschalStrukigur der
unteratzten Ecke formen. Die mit ,1* bezeichnete Stufe wurde telbat zu Beginn
des Atzprozesses gebildet, als sich der Pupkiirkt unter der konvexen Maskenecke
befand. Diese ,erste* Stufe bildet unmittelbar den Ubergang zuath ungestorten
{111}-Flache des anschlieRenden V-Grabens. Die Stufen ,2“ und ,3" wurden
entsprechend spéter erzeugt und wandern im weiteren Verladftzierg in Richtung
der Stufe ,1“. Durch diesen Prozel3 werden die fein gestuften und dgatit
erscheinenden Bereiche vom Typ ,B“ gebildet. Diese Bereichdemen der Literatur
oft als schnell &tzende Kristallfacetten bezeichnet und alg€hesolin den
differentialgeometrischen Simulationsmodellen verwendet.

Die rauhen und unregelmafiig gestuften Bereiche zwischen den Pupk@nusd R,

die mit ,A“ bezeichnet werden, sind Uberreste des beschrieb®ngenatzprozesses,
die aufgrund der stabilen Kante zwischen den Punkiam& Q an der angrenzenden
{111}-Ebene stehen bleiben. Die Orientierung der rauhen Strukturen desh@sreom
A-Typ legt die Vermutung nahe, dal® auch diese aus Stufen von {111} und {121}-
Ebenen gebildet werden und in <112>-Richtung geatzt werden. Die Meukeanidie
zu der rauhen und unregelmaligen Oberflache fuhren, sind allerdingsniotith
endgultig geklart. Zusammenfassend |alt sich festhalten, daf réieHgevom B-Typ
eindeutig festgelegt sind durch die Punk§eFp und den Vektos,, der die Neigung der
Flache bestimmt und somit den Punkte&n Boden der Struktur festlegt. Der rauhe
Bereich A ist zusatzlich durch den Punktl§gstimmt.
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Zur quantitativen Charakterisierung der Unterdtzung einer konvegka it es nach
dem beschriebenen Atzmodell ausreichend, neben der Atztidfe in Abbildung 3.11
eingezeichneten Streck@nundb zu messen, deren Dimensionen durch die konkreten
Bedingungen wahrend der Atzung bestimmt werden. Bei der Bestimmleng
Tiefenatzrate ist zu beachten, daf} der Boden zum PymdicBt ansteigt und somit die
Atztiefe in einem freien Bereich der Atzgrube groRer istaalslem Punkt, an dem die
Stufen erzeugt werden.

Waferoberflache

Maskenkante

Abb. 3.11: Graphische Darstellung der Unteréatzung eines {100}-Wafers in Aufsicht.
Eingezeichnet sind die Parametar und b, die zusammen mit der
konstanten, kristallographisch festgelegten Stufenatzrichtung und der
Atztiefe die Unteratzung der Ecke vollstandig charakterisieren.

Die Koordinaten der charakteristischen Punkte@®, S und $ kdnnen bei konstanter
Stufenorientierung; aus den Parameteanb und der Atztiefe im Bereich der konvexen
Ecke z durch rein geometrische Betrachtungen abgleitet werden, wad2@] [
ausfihrlich dargestellt ist und in den Gleichungen (3.2)-(3.5) nur ngelais
wiedergegeben wird:

P="2(a, -a 0 (3.2)

s, =0 v2(b-a), o (3.3)
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_ _2b

SJ - éb' ZSUQ' a E-F ySo’ Zu E (34)
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Q= %—2  TA T T ZE (3.5)

Der Winkel y zwischen den Oberkanten der Bereiche vom Typ B ist von den
Parametern Temperatur und KOH-Konzentration des Atzprozessesyaphiad ergibt
sich aus der Stufenétzrate und der Stufenweite. Ein typischerfWeen Winkely bei

KOH mit einer Konzentration 33w% (,Gewichtsprozent) und einer peratur von
80°C liegt bei etwa 152° (der Winket la3t sich mit einfachen geometrischen
Betrachtungen aus den gemessenen GrafRewlb ableiten).

Die Entstehung der charakteristischen Gestalt einer auf Aresgebildeten konvexen
Ecke ist ausfuhrlich in [126] beschrieben und die raumliche Orientierurfgtaten, die

zur kristallographischen ldentifikation herangezogen wird, ist d\fi@imessung von
REM Aufnahmen belegt. Ebenso wird ein Modell fir die StrukturbildungZzbgabe

von Isopropanol zur Atzlésung vorgeschlagen, das die dann zu beobachtenden qualitativ
anderen Strukturen ebenfalls mit einem Stufenatzprozel? erklaren kann.

An dieser Stelle soll noch erwahnt werden, daf3 die Entstehung dmhieelenen
Formen von Mikropyramiden, die haufig auf dem in <100>-Richtung orréenie
Boden der Atzgruben zu beobachten sind, mit diesem Modell konsistent aratéen

kann, was ein weiteres wesentliches Argument fir das Stufeod¢tinals physikalisch
richtige Beschreibung des Atzprozesses darstellt. Auf die BilsangViikropyramiden

wird an dieser Stelle nicht weiter eingegangen, da hierzuesediArbeit auch keine
Simulationen durchgefiihrt wurden. Fir detaillierte Untersuchungen gerdibematik

sei an dieser Stelle wiederum auf die entsprechende Litexa&iwiesen (siehe
Abschnitt 2.6).

Zusammenfassung

Der AtzprozeR an einfachen konvexen Ecken ist im Rahmen des Stofedéts der
strukturbildende  Elementarprozef3. Damit lassen sich die wahrend des
orientierungsabhangigen Atzprozesses entstehenden Strukturen beigpdifeivimten
Maskenkanten erklaren. Die bestimmenden Parameter fir den AfRpsizé die
TiefenatzrateRy100p und die StufenatzratelR112y und Ri1.123. Diese konnen mit einer
einfachen konvexen Ecke als Teststruktur durch Messung der Gejffemund z
bestimmt werden (siehe Abbildung 3.11). Der Atzabtrag an den {111}-Ebenén wi
durch die Rate der lateralen UnteratzuiRg: charakterisiert und ist, neben einer
eventuell vorhandenen Fehlorientierung der Atzmaske, empfindlich von
Verunreinigungen in der Atzlosung (Metalle, Stufenkeimbildung) ablgzrmi dem
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wird er von den durch die Maske (Material, mechanische Spannungen,
Randkeimbildung) gegebenen Randbedingungen beeinflu3t. Die lateralétkumgr

Rt bestimmt das Anisotropieverhéltnis und die Oberflachengiite (Radleeifl11}-
Flachen von V-Graben. Die Dichte und HoOhe der Stufen an fehlorientierte
Maskenkanten kénnen mit dem Stufenatzmodell allerdings nicht vorausgesdegn,

da diese wahrscheinlich von kinetischen Bedingungen wie ,step-buncaimdg,defect
pinning* abhangen.

Vom Kristallwachstum abgeleitetes Stufenatzmodell

Auf der Basis der hochentwickelten Modelle fir das Kristallwachsthaben
Elwenspoek et akin Modell fur Atzmechanismen entwickelt [42,43], das geeiget is
den anisotropen bzw. isotropen Charakter von Atzlésungen zu erklaren. Das istodell
in seinen Konsequenzen fur die Strukturbildung bei orientierungsabkéangig
Atzprozessen kompatibel mit dem hier ausgefiihrten Stufenatzmodedbiirdeshalb,
allerdings nur in aller Kirze, im Folgenden angesprochen werden. Wgsggankt ist

die experimentelle Beobachtung, dafll die Flachen der {111}-Ebenengrappe
Unterschied zu allen anderen Orientierungen wahrend der Atzundeiifdll atomar
glatt auftreten. Das erfordert zwingend, daR der Atzangriff Aomen in
Halbkristallage (kink-sites) stattfindet und ungestorte {111}-Ebenen rodetr nur
wenig aufgeldst werden. Glatte Ebenen haben eine wesentlich &lditazate als rauhe
Flachen, was die Stabilitit der {111}-Ebenengruppe bei der Atzung rteri@ér
ungestérte {111}-Ebenen besteht eine sogenannte Nukleationsbarriere, a@nn z
Herauslosen eines Atoms aus der Kristallebene ist wesentliehr Energie
erforderlich, als durch die Uberfiihrung des Atoms in die flusBlgase freigesetzt
werden kann, denn das elektrochemische Potential du ist kleinerdials
Bindungsenergie des Atoms. Da ein Atzangriff auf einer ungestttl1}-Flache sehr
unwahrscheinlich ist werden diese Flachen nur an Stufen angegblfiie Ursache flr
Stufen sind z.B. Schraubenversetzungen. Mechanismen, die zur Aufrauhueg glat
Flachen fuhren spielen bei den betrachteten Prozessen keineZratleeinem ist die
sogenannte ,roughening transition Temperatug, Bei der eine glatte Flache durch
thermisch erzeugte Gruben rauh wird, fur {111}-Ebenen deutlich {ber dem
Temperaturbereich der Atzprozesse. Das sogenannte ,kinetic rnghg 6] wahrend

der Atzung tritt auf, wenn thermisch erzeugte Gruben mit agm@réRenordnung
durch den Atzangriff vergroRert werden kénnen. In diesem Fall isiekéochemische
Potentialdifferenzip << kT und eine vorhandene Nukleationsbarriere bricht zusammen,
die Flache wird rauh und &tzt schnell. Dies ist bei den hieadigten Atzprozessen
fur {111}-Ebenen nicht der Fall.

Zusammenfassend |aRt sich die Anisotropie der Atzprozesse irchHmasisdsungen
damit erklaren, dal3 eine Nukleationsbarriere auf {111}-Ebenen vorhandemdst
wahrend der Atzung auch bestehen bleibt. Bei isotrop dtzenden Chemikzistiert
keine Nukleationsbarriere, d.h. alle Ebenen werden rauh und kdénnen schiall geé
werden.
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3.2 Diskussion der Modelle

Die klare Ausbildung der charakteristischen Stufen, wie z.B. in Abbgd 3.10 am
Beispiel einer unteratzten konvexen Ecke auf {100}-Silizium dokumentréttnur bei
sehr sorgfaltiger Prozel3fuhrung in dieser Deutlichkeit auf. \femigungen in der
Atzlésung, insbesondere Metallionen, oder zu groRe Konzentrationen an geléstem
Silizium kénnen beispielsweise die scharfen Kanten der Stufen wbewmsund somit
schwer identifizierbar machen. Das hat zur Folge, dal3 lediglickgeimé&Rige, rauhe
Bereiche beobachtet werden, die sich einer ndheren, syswmati€harakterisierung
ihrer Morphologie entziehen. Allerdings berichten praktisch allgoten, die REM-
Aufnahmen ausgewertet oder als Vergleich mit Simulationen heragge haben, in
der einen oder anderen Weise von Stufen und gestuften, rauhen Bereichejenauc
Autoren, die in ihrer Modellierung von der Existenz hoher indizierter
kristallographischer Ebenen ausgehen, z.B. [58,59].

Derzeit scheint das Stufenatzmodell nasbhroder [126] der konsistenteste und
realistischste Ansatz zur Beschreibung orientierungsabhanfigprozesse zu sein,
nicht zuletzt wegen der soliden experimentellen Untermauerung umd de
Ubereinstimmung zu Grundlagenarbeiten anderer Autoren, die alb@gsiogesehen
werden. Besonders bemerkenswert erscheint der Umstand, daf} diea&zr ding
unmittelbare Verbindung zwischen den elementaren mikroskopischenngergales
Atzens auf atomistischer Ebene und der daraus resultierenderoskegkischen
Strukturbildung herstellen kann.

Dieser Bruckenschlag zwischen mikroskopischer und makroskopischer iSkaluch
fur atomistische Ansatze hilfreich. Denn damit kdnnten die Zelleer eiealistisch
auftretenden Stufe auf der Atzfront zugeordnet werden und miRtenwightisher
Uber Nachbarschaftsbeziehungen als Element einer Hauptebeneziéent¥erden.
Ein zellularer Automat konnte somit einen realistischen Atzvorgasger abbilden, als
wenn er auf ein phanomenologisches Regelwerk zurtickgefuhrt wird.

In der Vorstellung des Stufenatzmodells kdonnten die hoher indizi€deatten der
differentialgeometrischen Modelle als einhillende Flachen von inklidfikeit
gestuften Bereichen interpretiert werden. Zur Simulation deprétesses ist es im
Sinne einer hierarchischen Modellierung zuléassig und zur Miningedan bendtigten
numerischen Ressourcen auch erforderlich, die fein gestuften Bereiche
zusammenzufassen und durch eine geeignete einhillende Flache zu beschreiben.

Problematisch wird es allerdings, wenn bei der Modellierung amveBung dieser
Flachen im Verlauf der Atzung der eigentliche physikalis¢begang der Stufenatzung
aul3er Acht gelassen wird. Eine mdgliche Folge davon ist, daf3 zur kar&iktelation

bzw. Reproduktion der Strukturbildung durch den AtzprozeRR zusétzliche Annahmen
gemacht, oder nur empirisch zu begrindende Regeln aufgestellinweidsen, deren
physikalische Interpretation problematisch ist. Noch schwierigeird wdie
Argumentation, wenn Eigenschaften wie z.B. Oberflachenenergien dieleinzahl
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freier Bindungen abgeleitet werden, die ja voraussetzen wirdémielse einhiullenden
Flachen tatsachlich charakteristische Kiristallflachen eiest Die nahere
Untersuchung eines derartigen Ansatzes in [58,59] hat im Ergebmesggedal’ die
Einbeziehung der freien Energie der Kristallflachen alleinbtria qualitativ richtigen
Aussagen uber die Strukturentwicklung fuhrt. Als Ausweg wurde diétziche

Verwendung von Kantenenergien vorgeschlagen, deren physikalischénBegg

allerdings erhebliche Probleme bereitet.

Ungeachtet der Gultigkeit von Zusammenhéngen, die vom Kristallwacligtertragen
wurden, gibt es weitere offenen Fragen bei der Beschreibungierismmgsabhangiger
Atzprozesse mit differentialgeometrischen Modellen. Die groRtebléme bereiten
dabei die widerspriichlichen Arbeiten zur Identifikation der schite#nden Facetten,

die Behandlung kristallographisch nicht identifizierbarer rauher, grebtufier
Bereiche, sowie die konsistente Erklarung der verschiedenen Formen von
Mikropyramiden.

Vor dem Hintergrund dieser in der Literatur dokumentierten und immedewi

diskutierten Probleme sollte mit dieser Arbeit ein neuarti§émulationsansatz
entwickelt werden, der dem derzeit am plausibelsten angenommeblenf Ades

Atzmechanismus mdglichst nahe kommt und mit einem Minimum zudiselic
Annahmen zu realisieren ist. Neben den experimentellen Beobachtubges guch in

theoretischen Betrachtungen zwingende Argumente, die die Existenz tufen S
nahelegen. Auch vor diesem Hintergrund erscheint die Implementieeimes

Stufenatzmodells konsequent.

Trotz der geschilderten vielfaltigen Schwierigkeiten gibt esstuagsfahige
Implementierungen mit atomistischen und differentialgeometnsddedellen, die
erfolgreich zum Entwurf mikrostrukturierter Bauelemente einigéseerden. Die
wesentlichen Eigenschaften der verschiedenen Modelle werdenFalgenden
tabellarisch zusammengefalit.

Differentialgeometrische Modelle

Vorteile:

» Geringer Rechenaufwand,;

» Einfache und direkte Bestimmung der Parameter aus Teststrukturen:
Atzratendiagramm;

» Geringer Speicherplatzbedarf;

Nachteile:

« Einbeziehung von Schichtstrukturen schwierig (Dotierung, Atzstopp);
* Nur gendherte Wiedergabe der Oberflachenmorphologie;
* In drei Dimensionen ist ein zusatzliches Regelwerk notig;
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Atomistische Modelle

Vorteile:

Hohe Genauigkeit;

Exakte Wiedergabe der Oberflachenmorphologie mdglich;
Einbeziehung von Schichtstrukturen mdglich (Dotierung, Atzstopp);
Einbeziehung von Kristalldefekten;

Nachteile:

GroRRer Rechenaufwand;

Grol3er Speicherplatzbedarf;

Problematische Bestimmung der Atzparameter;
Modellbildung schwierig;

Stufenatzmodell

Vorteile:

Realistisches Modell;

Direkte Extraktion der bestimmenden Parameter aus Teststrukturen;
Hohe Genauigkeit;

Exakte Wiedergabe der Oberflachenmorphologie méglich;
Einbeziehung von Schichtstrukturen mdglich (Dotierung, Atzstopp);
Einbeziehung von Kristalldefekten;

Nachteile:

Grol3er Rechenaufwand,;
GrolRer Speicherplatzbedarf;
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4 Implementierung des Stufenatzmodells zur
Simulation orientierungsabhangiger Atzprozesse

In diesem Kapitel wird die Entwicklung eines Simulationswerkesudtr das
orientierungsabhéngige Atzen auf der Basis des StufenatzmadslliAbschnitt 3.1.3
dargestellt. Unabhangig vom zugrundeliegenden Modell fur den Atzproest&ht
hierbei ein wesentlicher Teil des Problems zuné&chst darin, dielaxiBewegung der
Atzfront zwischen Atzlosung und kristallinem Atzkdrper numerisch Kkorrekt
umzusetzen.

Die in der Literatur beschriebenen Anséatze zur Bewegung @rezflache kdénnen in
drei prinzipielle Verfahrensgruppen gegliedert werden:

* Marker-String Methoden,
» Zellulare Verfahren (engl. ,Method of Partical Fractions®) und
* Level-Set-Verfahren.

Die Grundzlige dieser drei Verfahren werden im Folgenden kurz esitizmd ihre
charakteristischen Eigenschaften mit Vor- und Nachteilen genaanadd wird eine
konkrete Implementierung eines effizienten Konzeptes zur Topographiaton
vorgestellt (Methode mit ,strukturierenden Elementen®), da das isediérbeit
entwickelte und implementierte Stufenatzmodell zur Simulation
orientierungsabhangiger Atzprozesse sehr eng an diese Methodehahdst. Um
spezielle Eigenschaften dieses Prozesses effizient zu biehigen, wurden auch
typische Elemente der Marker-String Methoden und des LevekS&hrens
Ubernommen.

4.1 Uberblick Uber Anséatze zur Topographiesimulation

Unter dem Begriff Topographiesimulation versteht man die Simulatiorzeidichen
Veranderung der Form eines Festkorpers durch Atz- oder Depositionsprozesse.
Betrachtet wird ganz allgemein die Grenzflache zwischen kemachbarten Gebieten;
dies ist im zweidimensionalen Raum typischerweise eine gesehl®sKurve, im
dreidimensionalen Raum eine geschlossene (Hull-) Flache.
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In der Topographiesimulation représentiert das Innere dieser Kawe Flache das
Gebiet, in dem Material in fester Phase vorhanden ist. Atz- \Wd@hstumsprozesse
bewirken eine zeitliche Verschiebung der Grenzflache. Oftmiatsdie Bewegung der
Grenzflache an einem PunRtauf die Richtung des Normalenvektors an diesem Punkt
eingeschrankt. Die zeitliche Entwicklung der Flache wird mitneel
GeschwindigkeitsfunktioR beschrieben geman der Gleichung:

or, t
% =R, i, (4.1)

fi, - Normalenvektor der Flache am PuRktr, : Ortsvektor des Punkté t: Zeit.

Die Gleichung 4.1, die fur jeden Punkt der Grenzflache gelést werd@n entspricht
exakt der Gleichung 3.1, die allerdings fur eine ganze kristalidsche Facette gultig
ist.

Die GeschwindigkeitsfunktioR kann im Prinzip von vielen Gro3en abhangen, die sich
jedoch in drei Gruppen unterteilen lassen:

R = R(L,G,) mit

L: Lokale Eigenschaften der Grenzflache (z.B. Oberflachennormé&i@émmung,
konvexe und konkave Ecken)

G: Globale Eigenschaften der Grenzflache (z.B. DepositionsratEi@ixieprozessen
oder isotroper Anteil der Atzrate)

I: Von der Grenzflache unabhangige Eigenschaften (z.B. Diffusiokseffe einer
Atzlésung)

Im Allgemeinen ist es das zentrale Problem, ein physikalisandidrtes
ph&nomenologisches Modell fur diese GeschwindigkeitsfuniRinan entwickeln. Aber
auch die sinnvolle, d.h. physikalisch richtige Verschiebung der Greheflkann
Probleme mit sich bringen, insbesondere bei dreidimensionalen Implemerdierung

Marker-String-Methode

Wir wollen die Betrachtung zunachst auf zweidimensionale Probtesehranken. Die
kontinuierliche Grenzkurve wird zur numerischen Behandlung durch einengéeeig
diskrete Darstellung approximiert. Der direkteste Zugang ziedigafgabenstellung
besteht darin, die Kurve mit einer Parameterdarstellung zthielsen und damit die
Bewegungsgleichung 4.1 in Ort und Zeit zu diskretisieren. Diesstéllang wird als
Lagrange-Formulierung der Bewegungsgleichung bezeichnet. Daduewe Menge
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von Punkten (engl.: ,Marker Particles”, daher der Name desakienhs) eingeflhrt,
deren Position zu jedem Zeitschritt verwendet wird, um die Grenzkurve zu komstruie
Im zweidimensionalen Simulationsgebiet werden zur Rekonstruktion deveK
Liniensegmente verwendet, in drei Dimensionen ist die Verwendung veiedRen
Ublich. Das Parameterinterval,f, das die Kurve der Grenzflache beschreibt, wird in
M Teilintervalle der GroRels zerlegt, umM+1 Stitzstellen bzw. Gitterpunkte zu
erhalten. Ebenso wird der Parameter Zeit in Zeitschdittdiskretisiert. Die Position
jedes Gitterpunktes (und damit die Kurve) zu jedem Zeitpunkfdt ist durch den
Marker-Punkt X, ¥) gegeben. Das Fortschreiten der Kurve wird durch die Berechnung
der neuen Werte aus der alten Position gemaf3 Gleichung 4.1 beschrieben.

Ein typisches Problem der Marker-String-Verfahren bestehin,dalal sich die
Grenzflache bei der Bewegung selbst durchdringen kann und einenasotgn
Schwalbenschwanz ausbildet, wie dies in der Abbildung 4.1 schematrgesteét ist.

Die Ursache liegt in einer Anderung der Nachbarschaftsvaitsdt der Marker-Punkte
nach einer endlichen Verschiebung. In dem Beispiel in Abbildung 4.1 kreside die
Verschiebungsvektoren der Punkte 2 und 4, wodurch diese Punkte bezlglich des
Punktes 3 die Seiten wechseln, und der Schwalbenschwanz entsteht.

Abb. 4.1: Ausbildung eines Schwalbenschwanzes bei der Verschiebung von Marker-
Punkten.

Dieser Schwalbenschwanz ist durchaus eine mathematisch korfekiad, wenn die
Grenzflache sich selbst durchdringen darf. Wenn die Kurve allexdiwge in der
vorliegenden Arbeit, als Atzfront interpretiert werden soll, salistAusbildung eines
Schwalbenschwanzes unphysikalisch. Bei konstant angenommener Riaba die
Grenzflache zum Zeitpunkg+dt nur aus derjenigen Menge von Punkten bestehen, die
eine Streck&/dt von der urspringlichen Front entfernt sind.
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Um physikalisch sinnvolle Lésungen zu erhalten, mul3 der Schwalbenscbnifemnt
werden, was bei zweidimensionalen Problemen leicht ausgefuhrtreade [60], in
drei Dimensionen jedoch &uf3erst kritisch ist. Eine anschauliche Begruhaznfidy
liegt darin, daf3 die Lésung ohne Schwalbenschwanz ein Prinzip behiigksidas von
Sethian[136,137] ,Entropie-Bedingung” genannt wird. Dieses Prinzip fordert,eilal’
Punkt der Grenzkurve oder -flache, der einmal geatzt wurde, auch blsiltt. Die
Einfihrung einer Entropie-Bedingung hat die weitreichende Konsequefiz,diga
Losung des Problems nicht mehr umkehrbar ist. Die BewegungrdezfGche kann
nicht mehr zurtckverfolgt werden, d.h. die urspriingliche Ausgangskurve kamn nic
mehr rekonstruiert werden.

Trotz dieser Komplikationen, die sich letztlich aus den verdnderich
Nachbarschaftsbeziehungen der Punkte ergeben, kénnen Marker-String-Verfahre
zweidimensionalen Raum sehr genaue Ergebnisse liefern. Einetdfungi auf drei
Dimensionen gestaltet sich allerdings, wie angesprochen, héchst probtdmati
Anwendungen von Marker-String Verfahren zur Topographiesimulation findén sic
beispielsweise fur zweidimensionale Probleme in [172], sowie in [9,120,1%2,]
dreidimensionale Aufgabenstellungen.

Die differentialgeometrischen Methoden zur Simulation orientiesaligangiger
Atzprozesse aus Abschnitt 3.1.3 beinhalten ein Marker-String-Verfatzur
Verschiebung der Facetten und zur Rekonstruktion der Struktur nach einem Atzschritt
Die in diesen Modellen verwendeten kristallographischen Facktfemn gleichzeitig
eine hochst effiziente Diskretisierung der Oberflache.

Neben den Schwierigkeiten bei der Bestimmung neu auftretendettdradgst die
korrekte Entwicklung der Atzfront im dreidimensionalen Raum altgslieine nicht zu
unterschatzende Aufgabenstellung, die alle Schwierigkeiten derkekMatring
Verfahren mit sich bringt.

Zellulare Verfahren

Einen vollig anderen Ansatz zur Beschreibung bewegter Grenzflashaten
zellbasierte Verfahren dar, die auch unter den englischen Bezejgamiiviolume of
Fluid Method” oder ,Method of Partical Fractions* bekannt sind und inchxezdenen
Varianten implementiert wurden [100]. Bei allen diesen Ansatzend vdas
Simulationsgebiet durch ein ortsfestes Gitter in Materiamajleicher Form und GroRRe
eingeteilt. Jeder dieser Zellen wird ein numerischer Wersawein Null und Eins
zugeordnet, gemal dem Bruchteil der Zelle, der von Material ausgetiil Die
Grenzflache zwischen den betrachteten Bereichen wird nicht mehr alsdéugestellt,
sondern aus den Materialinhalten der Zellen rekonstruiert und umgekehrt.

Um das Fortschreiten der Grenzflache zu beschreiben, werdématkeialinhalte der
Zellen zu jedem Zeitschritt gemald der Geschwindigkeitsfunkitoaktualisiert. In
Abbildung 4.2 wird dies veranschaulicht, in dem beispielhaft die Madeziazflache
mit einer konstanten Verschiebung in y-Richtung mit Betrag 2fbelalagt wird. Aus
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Betrag und Richtung der Verschiebuiyn in Gleichung (4.1) wird zusammen mit
dem Materialinhalt einer Randzelle der neue Materialinhalt Nerchbarzellen
berechnet. Nach Aktualisieren der Materialinhalte allerefekann die neue Position
der Atzfront rekonstruiert werden.

5
e
3
Ed

Abb. 4.2: Schematische Darstellung fir einen Atzschritt mit der ,VolusheFluid
Method".

Im Gegensatz zu den Marker-String-Verfahren wird bei den zadiiian Methoden die
Grenzflache zwischen zwei Bereichen nicht im eigentlichemeSbewegt, sondern es
werden numerische Parameter der Zellen auf einem ortsfestiter Gu jedem
Zeitschritt neu berechnet. Reprasentieren diese Parameteradenalhhalt der Zellen,
so kann aus denjenigen Zellen, deren Nachbarn gerade kein Material mehrrerdielte
Grenzflache bzw. der Rand eines geometrischen Koérpers konstvereien. Aufgrund
des festen Materialgitters ist eine Neubestimmung der Nesdtiztsverhaltnisse der
Elemente, die die Oberflache reprasentieren, nicht erfordelladurch kann ohne
zusatzlichen Aufwand ein Hauptproblem der Marker-String-Algorithmper
constructionem vermieden werden.

Allerdings haben zellbasierte Verfahren auch ihre NachteileseDiMethoden sind
ungenauer und oft wird eine sehr groBe Anzahl an Zellen bendtigt,einm
ausreichende Auflésung geometrischer Strukturen und damit brauchetmiSse zu
erhalten. Gerade die Approximation von beliebig orientierten Flashaufwendig und
oft unprazise, ebenso wie die Extraktion von geometrischen Eigereschdér
Grenzflache wie Oberflachennormale oder Krimmung, besonders ibndgebung
kritischer Stellen (z.B. Sattelpunkte). Ebenso kann sich die Entwigkluon
Grenzflachen nach komplexen Geschwindigkeitsfunktionen problematisctaltgyes
Besonders bei stark anisotropen Geschwindigkeitsfunktionen kann es zak#eref
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kommen, die ihre Ursache in der Orientierung des Gitters habem Guten Uberblick
Uber die Anwendungen von Volume of Fluid Methoden erhdlt man in
[35,54,64,110,139].

Level-Set-Verfahren

Die Level-Set Methode wurde von den Autoren Osher und Sethian [102,137]
vorgeschlagen und danach in verschiedenen Varianten fir ein breites
Anwendungsspektrum verwendet, z.B. [50,101,138]. Dieser Methode liegt eine seh
bemerkenswerte Uberlegung zugrunde, wie die Bewegung einer @odezfhanz
allgemein beschrieben werden kann.

Bei den Marker-String-Verfahren wird eine explizite Beschregoder Grenzflache
verwendet, d.h. jedes Element der diskretisierten Grenzflachexpdizit durch die
zugehorigen Ortskoordinaten bestimmt. Dagegen besteht die Grundideevdk6et-
Formulierung darin, die Grenzflache implizit als Nullstellenlgkbieiner Level-Set-
Funktion® zu definieren. Dieses Nullstellengebilde wird im Englischisn,zero level
set” bezeichnet und verleiht der Methode ihren Namen.

Bei den Level-Set-Verfahren wird das Simulationsgebiet mit eineasfesten Gitter
diskretisiert, dessen Punkte Stutzwerte der Level-Set-Furktiemthalten.

Im Fall einer eindimensionalen Grenzkurve in der x-y-Ebene e¢athdle Stiutzstellen
eines zweidimensionalen Gitters,Y;) Werte, die die Hohé der Level-Set-Funktion

h = ®(x,y) Uber dem Gitterpunkix(y;) darstellen. Der Schnitt des Graphen der Level-
Set-Funktion X,y) — ®(x,y) mit der x-y-Ebene ergibt als Nullstellengebilde der
Funktion die Kurve, die die betrachtete Grenzflache darstellt. ZAametkitpunkt wird
der Wert der Level-Set-Funktion an jedem Gitterpunkt aktualisiertausdden neuen
Nullstellen die veranderte Position der betrachteten Grenzkurve tekerts Man
gelangt also zu einer zeitabhangigen Level-Set-Funkiiry,), sodald die Grenzkurve
in der x-y-Ebene zur Zeit=t, der Gleichungb(x,y,b) = 0 genuigt.

In Verallgemeinerung der Situation iRf kann die Oberflache eines Atzkoérpers fh
zu jedem Zeitpunkt als Nullstellengebilde(x,y,z,} = 0 dargestellt werden. Hierbei
wird die Level-Set-Funktior(F,t) als monotone Funktion des Abstandes des Punktes

r zur Atzfront unter Beriicksichtigung des Vorzeichens definierB.(® < O:
Innengebiet® > 0: AulRenraum).

Es ist unmittelbar ersichtlich, dal3 nach dieser Definition diek8et-Funktion fir das
Beispiel einer zeitabhangigen Scharxy” = r(t)? kreisformiger Grenzkurven if? die
Form eines ParaboloidB(x,y,) = X + y* - r(t)> annimmt, dessen Schnittkurve mit der
x-y-Ebene eines kartesischen Koordinatensystems die kreisfox@rgezflache zum
Zeitpunktt reprasentiert, wie dies in Abbildung 4.3 dargestellt ist.
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Die Formulierung der Level-Set-Funktion als monotone Funktion des
vorzeichenbehafteten Abstandes zur Grenzflache bringt einige illvaite
Eigenschaften mit sich.

Durch das Vorzeichen der Level-Set-Funktbriassen sich die Bereiche innerhalb und
aul3erhalb der Grenzflache ohne zuséatzliche Berechnungen leicht heiteac Die
implizite Funktion CD(F,t):O gestattet auch komplizierte Atzfronten, die beim
Auftreten von singularen Punkten wie einspringenden Ecken u.d. keineitexpli
analytische Darstellung besitzen, dennoch in geschlossener isohayt Form
darzustellen. Des weiteren laf3t sich die Level-Set-Funkitigtets so umeichen, daf3 ihr

Betrag|<D(F,t)| dem euklidischen Abstand des Punkitegur Grenzflache entspricht. In

diesem Fall qilt |DCD|:1, was zur Aufstellung und Interpretation der
Bewegungsgleichung (4.2) der Atzfront von Vorteil ist.

X

Abb. 4.3: Kreisformige Grenzflache mit Level-Set-Funktio®® als Quadrat der
Abstandsfunktion von der Grenzflache. Die Gleichutgx,y,) = 0
bestimmt die Lage der Grenzkurve zum Zeitpunkt
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Abb. 4.4: Entwicklung der ,Level-Set Gleichung”. Beispiel: Bewegung der
Grenzflache in Normalenrichtung mit der Geschwindigkeit

Die Abbildung 4.4 veranschaulicht dies am Beispiel einer kreisimiGrenzflache,
die sich mit der Geschwindigkei in der Normalenrichtung bewegt, in einem
zweidimensionalen Schnitt in derdx-Ebene. Der Punk® bewegt sich im Zeitintervall
dt von P(t) zu P(t+dt) um die Streckelx = v dtin x-Richtung. Damit &ndert sich der
Wert der Level-Set-Funktio® am festen PunkP(t) um den Wert-dx, da sich der
Abstand zur neuen Oberflache ebenfalls um diesen Wert verandedrait gilt:
0P _ dx _
ot dt
Allgemein lafit sich die Gleichung 4.2 aufstellen, die in derrdite als Level-Set-

Gleichung bezeichnet wird und aus deren Losung flr eine gegebene

GeschwindigkeitsfunktiorR die Bewegung der Grenzflache bestimmt werden kann:

9 - _Rmo (4.2)
ot

Anstelle eines Satzes gewohnlicher Differentialgleichungen bei Marker-String-
Verfahren fihrt die Level-Set-Methode auf eine partielle Deffiéialgleichung, mit der
fur die Level-Set-Funktion® ein Anfangswertproblem formuliert wird, wenn man
annimmt, daf die Atzfron®(F;t =t,) = 0 zur Anfangszeit = to bekannt ist.
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Die charakteristischen Eigenschaften der Level-Set-Verfahrerassen sich so
zusammenfassen:

Vorzige:
* Festes Gitter, damit konstante Nachbarschaftsverhaltnisse der Punkte;

» Einfache Berechnung von Oberflachennormal@n ) und Krimmungenj®);

Nachteile:

* Numerisch aufwendig, da die Level-Set-Funktibreine um eins hohere Dimension
als die Grenzflache besitzt und aul3erdem nur die Nullstellenr diesdtion eine
Bedeutung haben.

» Zur Konstruktion der Grenzflache ist eine Nullstellenbestimmung erfacderl

In [103] wird eine charakteristische Funktion zu der Level-Set Funitiemgefuhrt.
Diese Funktion hat den Wert Eins im Inneren des betrachteten &ehied den Wert
Null auRerhalb. Mit Hilfe dieser Funktion werden u.a. geometrischenitder wie das
Volumen des ,inneren“ Gebietes bestimmt. Diese charaktehstisanktion kann
allerdings auch direkt zur Materialreprasentation bei der a®ti Entwicklung der
Grenzflache verwendet werden. Dies geschieht bei der Method&tmikturierenden
Elementen®, die im nachsten Abschnitt dargestellt wird.
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4.2 Oberflachenevolutionsalgorithmus mit strukturierenden
Elementen

Der in dieser Arbeit entwickelte Simulationsansatz ist ergglahnt an die ,Methode
der Strukturierenden Elemente“, der votrasser [145,146,147] fur die
Topographiesimulation eingefuihrt und vByka[112,113] optimiert, erweitert und in
etlichen Vero6ffentlichungen fur verschiedene Anwendungen verwendet wurde.

(Zellul'are Materialrepr'asentation] [Strukturierende Eleme nteJ

Verkniipfung

[Topographie Anderungen)

T mmi
I N NN N AR
T
T
I

Abb. 4.5: Kompakte Darstellung des Oberflachenevolutionsalgorithmus  mit
strukturierenden Elementen.

Die mathematische Methode, die diesem Konzept zugrunde liegt, wespgeinglich
fur die digitale Bildverarbeitung entwickelt und spater erst Strasserzur effizienten
Topographiesimulation angewendet [145]. Die grundlegende ldee besteht diey
Simulationsgebiet als Anordnung von Zellen aufzufassen, die bestitiibute
tragen, welche mit bestimmten numerischen Operationen verdndert werden kann.
Jeder Zeitschritt eines Atz- oder Depositionsprozesses vargogienannte Minkowski
Operation modelliert, in der ein geeignet gewahltes ,StrukturieseB#anent” auf dem
Simulationsgebiet diejenigen Bereiche markiert, in denen als nad¥isterial entfernt
bzw. hinzugefugt wird. Diese ,Strukturierenden Elemente“ sind danedsionale
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geometrische Kérper wie z.B. Kugeln oder Ellipsoide, deren RordhAbmessungen
dem zu modellierenden Prozel3 angepal3t werden mussen. Dazu wird das
Simulationsgebiet mit Volumenelementen, den sogenannten Zellen,tidisktedenen
ein Materialindex zugeordnet wird. Die Materialreprasentatiomd wmit den
strukturierenden Elementen verknupft und fihrt auf diese Weise zu endededen
Topographie, wie in Abbildung 4.5 schematisch vereinfacht dargestelie zeitliche
Entwicklung der Atzfront wird durch die zeitliche Anderung der Matmdizes der
Zellen reprasentiert, die wiederum von den Strukturierenden Elemgesteuert wird.
Dabei wird das Strukturierende Element Uber die Oberflache déwtBt bewegt und
jede Materialzelle markiert, die dabei Uberstrichen wird. émddarauf folgenden
Atzschritt werden alle markierten Zellen ,entfernt, indem Neterialindex auf Null
gesetzt wird.

Dieses Verfahren ist in Abbildung 4.6 an einen zweidimensionalempiBefsir zwei
unterschiedlich geformte Strukturierende Elemente dargestellt. Mdgelpunkt der
Strukturierenden Elemente wird, durch die Pfeile symbolisiert, Ulee©derflache der
Strukturen gefuihrt. Die dabei getroffenen und somit markierten rZaeiled in der
Abbildung 4.6 dunkelgrau unterlegt. Wie zu erkennen ist, flhrt ein ellpgstormtes
Element in der Abbildung links zu einem anisotropen Atzabtrag mit hoA&zeate in
vertikaler Richtung, wahrend das kugelformige Element rechtssetropes Atzprofil
erzeugt. Die konvexe Ecke der Struktur bleibt dabei als 90°-Ecke erhalten, wbbgi s
der konkaven Ecke ein abgerundetes Profil ausbildet.
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Abb. 4.6: Schematische Darstellung des Oberflachenbewegungsalgorithrasveni
unterschiedlichen strukturierenden Elementen.
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Drei Besonderheiten dieser Methode sind bemerkenswert:

1. Der Algorithmus IaRt sich in gleicher Weise auf Atz- wig Bepositionsprozesse
anwenden. Der Unterschied besteht lediglich darin, ob bei der Bewedpmg
Strukturierenden Elemente Uber die Oberflache die tUberstrichenenditeoder die
Vakuumzellen markiert werden.

2. Zum anderen kénnen durch geeignete Wahl der Form, Orientierung und derol3e
Strukturierenden Elemente eine Vielzahl verschiedener Prozessdienbderden,
ohne dal3 eine weitere Anpassung des zugrundeliegenden Algorithmus nétig wére.

3. Die Verwendung eines kugelférmigen Elementes zur Modellierumgsesotropen
Atz- oder Depositionsprozesses resultiert in einer BewegungGdemzflache in
Normalenrichtung mit einem Betrag, der dem Radius der Keg#&pricht. Die
Verschiebung des Elementes uUber die Oberflache, die einenemmaischen
Faltungsoperation entspricht, bildet das Huyghens-Prinzip ab, desseuntieyl flr
eine physikalisch korrekte Bewegung der Grenzflache in Abschditbeschrieben
wurde.

Obwohl die Grenzflache im Ergebnis in Normalenrichtung bewegd, witul3 die
Oberflachennormale nicht explizit berechnet werden. Dadurch arbeigets Verfahren
auch robust an Ecken der Grenzflache, an denen die Normalenrichtungefiorrt

ist. Durch diese Eigenschaften kdnnen typische Probleme anderahMerfelegant
vermieden werden.
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4.3 Vektormodell zur Simulation orientierungsabhangger
Atzprozesse

In diesem Abschnitt wird das Konzept und die algorithmische Umsetziang
Beschreibung des orientierungsabhangigen Atzens mit einemenStafodell
vorgestellt, das im Rahmen dieser Arbeit implementiert wurde. Saulationskonzept

ist eng angelehnt an das im vorhergehenden Kapitel 4.2 vorgeMethghren zur
Topographiesimulation mit Strukturierenden Elementen. Allerdings muBige
grundlegende Erweiterungen vorgenommen werden, um den speziellen Eigenschafte
des orientierungsabhangigen Atzens Rechnung tragen zu kénnen.

Generell sind die hier vorgestellten Verfahren nicht als voneinasalesrte Methoden

zu verstehen, die ausschlielich in einer unveranderlichen Formuliermgndet
werden. Konkrete Implementierungen kénnen Elemente der verschiedenen,
prinzipiellen Methoden kombinieren, um eine Anpassung an spezielle
Aufgabenstellungen zu erzielen. In diesem Sinn enthalt das in diddechnitt
beschriebene Vektormodell Elemente verschiedener Ansétze, unedabrén auf die
speziellen Anforderungen und Eigenschaften des orientierungsabhiAdggpeozesses
anzupassen.

Simulationsgebiet, Gitter, Koordinatensystem

Auch bei diesem Ansatz wird das Simulationsgebiet in Volumenelemgllen)
gleicher Form und GroRRe eingeteilt. Wie in Abbildung 4.7 dargesgt)l wird ein
kartesisches Koordinatensystem eingefiihrt, dessen z-Achse «gnkrzur
Waferoberflache gerichtet ist und dessen x- bzw. y- Achse amer der
kristallographischen <110>-Richtungen zusammenféllt, nach der dikieviasgs-
schichten ausgerichtet werden.

Bei den Simulationen wurden ausschliel3lich Wafer mit einer @lsbdgnorientierung
in <100>-Richtung behandelt, da nur fir diese Orientierung expeeiteeirgebnisse
zum Vergleich vorlagen. Die Anwendbarkeit des Stufendtzmodelés,ewiin Kapitel
3.1.3 beschrieben wurde, auf andere Oberflachenorientierungen isighiglah nicht
experimentell bestatigt worden, wenngleich seine Giltigkeit zu vermuten is
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Abb. 4.7: Volumenmodell des Siliziumkristalls vor einer Atzsimulation miad{e
und Koordinatensystem.

Das dreidimensionale Volumenmodell des Simulationsgebietes ausiéioipit.7 wird
mit einem , Solid-Modeling“-Werkzeug erzeugt und als Geomette@deom Simulator
eingelesen. Jeder Zelle wird tber einen Index ein Material zugeprdodurch die
grundlegenden Atzeigenschaften der Zelle bestimmt werden. Zelléh m
unterschiedlichem Materialindex kdonnen prinzipiell beliebig in dasukitionsgebiet
eingebaut werden, d.h. es kdnnen auch nicht ebene Strukturen bearbeitet werden.
An den Grenzen des Simulationsgebietes in lateraler Richtung urdeaufnterseite
werden Zellen nicht als Oberflachen interpretiert, d.h. an dieselferStwird die
Struktur nicht dem simulierten Atzangriff ausgesetzt. Das Sitimsgebiet kann
jedoch auch beidseitig, d.h. von oben und unten geatzt werden, wenn auf dseiténte
ebenfalls eine Atzmaske aufgebracht wird.

Im Rahmen dieser Arbeit wurden drei Materialien bzw. Matdaaken mit
unterschiedlichem Atzverhalten implementiert. Dies sind zum einatiirlich
einkristallines Silizium, polykristallines Silizium, das isotropézeigenschaften in
basischen Losungen aufweist, und schlielich ein Material, das véiziésung nicht
angegriffen wird. Mit diesem inerten Material werden Atzmaskeind
Atzstoppschichten modelliert.

Die Masken bestehen in diesem Modell in realistischer Weise ausr
dreidimensionalen, dinnen und chemisch inerten Schicht. Dadurch stellt das
Simulationsgebiet zu Beginn der Atzung bereits eine dreidimensionale Struktur da
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Das Atzen eines Materials mit isotropen Atzeigenschafterd wiach dem im
vorhergehenden Kapitel 4.2 beschriebenen Verfahren mit einer Kulgel a
~otrukturierendem Element” durchgefuhrt.

Die folgenden Ausfihrungen bezieht sich auf die Modellierung der
orientierungsabhangigen Atzeigenschaften von einkristallinem Silizium.

Im Unterschied zu dem in Kapitel 4.2 dargestellten Ansatz beditel@rundidee des in
dieser Arbeit entwickelten Modells darin, die Atzeigenschaften Zlen nicht
ausschlief3lich Gber den Materialindex zu determinieren. Das bedeafe nicht alle
Zellen, die das gleiche Material reprasentieren als idénimcSinne von gleichwertig

im Atzverhalten betrachtet werden. Neben dem Materialindexiemediesen Zellen
noch weitere Eigenschaften zugeordnet, aus denen definierte Funkivéheend des
Simulationsablaufes resultieren. Im Unterschied zu Ansatzenethité&zen Automaten
oder atomistischen Monte-Carlo Methoden (siehe dazu Kapitel 3.1.1) rweidse
Eigenschaften nicht aus der lokalen Umgebung durch Bestimmung z.Bnzghl der
nachsten Nachbarn oder der atomaren Bindungsverhaltnisse ahbgeligse
Eigenschaften sind vielmehr das Ergebnis der Losung eines Syspenzsisatzlichen
Bewegungsgleichungen, die das Fortschreiten der Atzfront steKienkret bedeutet
das, dalRR atomistische Eigenschaften einer Gitterposition (z.Bufe,S oder
~Stufenquelle”) durch einen Satz von Gleichungen mit der Bewegung der
Materialgrenzflache mitgefihrt werden. Deshalb ist es nichigndtie atomare
Feinstruktur des Kristalls in der Datenstruktur der Anordnung ederZ abzubilden,
was eine Einbindung des Verfahrens in die Datenstrukturen bestehEGAdD-
Umgebungen erleichtert.

Nach dem Stufenatzmodell aus Abschnitt 3.1.3 setzt sich der Kugihrend der
Atzung aus Stufen zusammen, die aus Ebenen des {111}- und {211}-Zonenverbandes
gebildet werden. Die Atzung des Kristalls erfolgt durch lagefaflosung der stabilen
{111}-Ebenen an Stufen, die mit den {211}-Ebenen gebildet werden.

In Anlehnung an diesen Stufenatzprozeld besteht die Grundlage des Vekilsrmade
Simulation  orientierungsabhangiger  Atzprozesse darin, den Kristalls a
Flachenelementen aufzubauen, die mit {111}-Ebenen zusammenfallen. Diese
Flachenelemente kénnen von verschiedenen Seiten mit unterschiedliebbkari$men
geétzt werden, welche die unterschiedlichen Bindungsverhéltniss&bdmen des
{211}-Zonenverbandes abbilden. Dazu werden verschiedene Klassen von Zellen bzw
Oberflachenelemente mit korrespondierenden Gleichungen definiertzudigdem
Zeitschritt das Fortschreiten der Oberflachenelemente undt dderi Atzfront
bestimmen.

Die Dynamik dieses Prozesses wird mit den folgenden Punkten beschrieben:

1. Einfahrung von Quelltermen fir jedes Element.

2. Die Oberflachenelemente bewegen sich gemal ihrer Bewegungsgigichun

3. Die Bewegung der Oberflachenelemente stoppt an stabilen {111}-Ebdieeals
~>enken* betrachtet werden kénnen.

4. Einfihrung einer Abstandsfunktion der Oberflachenelemente zu den ,Senken”
Steuerung der Bewegung bei der Atzung.
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Die Oberflache des Kristalls in der Simulation wird aus deTaipelle 4.1 aufgefiihrten
Oberflachenelementen konstruiert.

Nummer Bezeichnung Formelsymbol Beschreibung

K Diese Elemente bilden die
1 Stufenquellen Symmetriekante einer
konvexen Ecke, an der die
Stufen erzeugt werden.

A Diese Elemente bilden die
2 Stufen vom Typ ,A" unregelmalig gestuften
Bereiche an konvexen Ecken.

B Diese Elemente bilden die
3 Stufen vom Typ ,B* fein gestuften Bereiche an
konvexen Ecken.

F1 Mit diesen Elementen werden
4 Boden/Atzgrund die Bodenzellen
zusammengefalit.

F2 Diese Elemente bilden die
5 {111}-Flache stabilen {111}-Flachen, an
denen Stufen auslaufen.

F3 Diese Elemente bilden die
6 Stufen auf {100}-Flache senkrechten Flachen unter
<100>-orientierten Kanten.

F4 Diese Elemente treten in Fal
7 Stufen auf {110}-Flache der Waferperforation an der
Kante zwsichen zwei {111}-
Ebenen auf.

Tab. 4.1: Oberflachenelemente zur Darstellung des Kristalls in der Simulation.

Diese Oberflachenelemente oder Elementtypen sind im Simulagioiesglefiniert als
Funktionen von Ort und Zeit, deren Vereinigungsmenge das Gebiet, @rgidem
Material vorhanden ist. Die Belegung der Oberflachenzellendemt entsprechenden
Attributen erfolgt in einem Initialisierungsschritt zu Beginn der Atzsation.

Mit der zeitlichen Entwicklung der Grenzflache wahrend des Atzpsezewerden die
Elementtypen sowie die Eigenschaften der Elemente mit terfl@he mitgefihrt,
indem sie gemal} der entsprechenden Bewegungsgleichung auf neaetBergeben
werden. Danach werden die dazwischen liegenden Zellen ,geatzt‘, drh. de
Materialindex wird auf Null gesetzt.
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Jedem dieser Oberflachenelemente wird eine charakteristi@eiishung zugeordnet,
die die Bewegung des Oberflaichenelementes und damit die Ujpedrader
Elementtyps wahrend der Atzung abbildet.

Die Bewegungsgleichungen der Elemente sind gewdhnliche Differdeitdigngen der
Form:

=R L&, (4.3)

Der Indexk bezeichnet einen der Elementtypen, die in Tabelle 4.1 aufgeifitirt snd
mit dem Indexi werden die Elemente numeriert, also ein bestimmtes Element
identifiziert.

Mit einer Diskretisierung nach dem Vorwarts-Euler-Verfahregibeé sich die neue
Position des Elementes nach dem Zeitschtitt

0y (t+at)= 0y (t) + Rt (&, (4.3a)

Bei konstanter ZeitschrittweitAt und der Zeitt = n [t ergibt sich die kompaktere
Form:

=D+ RALE, (i=1..N) (4.3b)

Eine Bewegungsgleichung dieser Form wird zu jedem Zeitschiitt alle N
Oberflachenelemente gelost.

Der ParameteR ist fur die lateralen Stufen als Stufenatzrate interpletre die als
konstant angenommen wird. Allerdings kann dieser Parameter mietokédbdellen
erweitert werdenR«x —» R«;), um z.B. Effekte wie das ,step-bunching” zu modellieren.

Nach jedem Zeitschritt verandert sich sowohl die OberflaeneStruktur als auch die
Position und Anzahl der Oberflachenelemente. Die zeitliche Vendmgleesultiert aus

der Bewegung der Atzfront und dem Auslaufen von Stufen und Stufengaelldan
entsprechenden Senken, also an stabilen {111}-Flachen und der Generation neue
Oberflachenelemente.

Die Atzung von Stufenquellen generiert neue Stufen, indem die dabegldigtien
neuen Oberflachenzellen mit dem entsprechenden Elementtyp bestgmwnd im
nachsten Atzschritt als Stufe in Erscheinung treten. Die AtrasgBodens generiert
neue Stufen, Stufenquellen sowie Elemente der stabilen {111}-Ebenen.
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Die Generation neuer Elemente wird durch die einfache vektoriddehng 4.4
beschrieben:

fot = i +ék,i (1>N) (4.4)

N

n+l
)

vom Typk, T} ist der Ortsvektor der Quelle zum Zeitpumktdie das neue Element

Dabei bezeichnef' ™ den Ortsvektor des zum Zeitpunitl neu erzeugten Elementes

erzeugt und der Vekto@kyi ist der Richtungsvektor, der bestimmt, in welcher Position
bezuglich der Quelle das neue Element generiert wird.

Treffen Stufen auf stabile {111}-Ebenen, die senkrecht zu ihrer Bemwgsrichtung
stehen, dann laufen die Stufen an diesen Ebenen aus und verschwinden.

Diese Situation ist in Abbildung 4.8 an einem zweidimensionalen Bkispie
veranschaulicht. Die Stufenquelle erzeugt nach ihrer Atzung ®inte, die selbst
wiederum in lateraler Richtung zur Oberflache mit der als tambsangenommenen
Rate R geétzt wird. Vor der Verschiebung der Stufe wird der AbstandSamke
bestimmt, um sicherzustellen, daR die Atzung der Stufe an delestfbil1}-Ebene
stoppt. Solange der Abstand der Stufe zur stabilen {111}-Ebene grtf3es idteal
Verschiebunglx der Stufe in ndchsten Zeitschritix(= RZdt), kann sich die Stufe frei
bewegen. Falls der Abstand zur Senke jedoch kleiner ist als dsechiebung des
Elementes, wird die Atzrate verringert, so daR eine {111}-Ebermeselkrecht zur
Bewegungsrichtung des Elementes steht, nicht durchbrochen wird.

- Stabile {111}-Ebene ~ Stabile {111}-Ebene
r  (Stufensenke) +  (Stufensenke)
| | | | | | | | | 1 | |
[T [ [T T]

4
LS Stufe mit &
Stufe mit Verringerter
Atzrate R Atzrate R’
®
||

Stufenquelle

a) b)

Abb. 4.8: Zweidimensionales Beispiel zur Wechselwirkung zwischen Stufen und
stabilen {111}-Ebenen (Stufensenke).
a) Stufe mit AtzrateR wird vollstandig geatzt.
b) Abstand der Stufe ist kleiner als Verschiebung; die Stufe wiitd m
verringerter AtzratdR‘ geatzt und stoppt an der {111}-Ebene.
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Die Materialzellen, die eine Stufe bei der Verschiebung (degkt, werden nicht
sofort entfernt, sondern zunachst markiert. Erst nach der Bestimmiengeuen
Positionen aller Elemente werden die markierten Zellen entfereses Verfahren ist
erforderlich, damit alle Elemente in einem Zeitschritt dieselbe éhmigg haben.

Die Unterscheidung konvexer, konkaver und (in drei Dimensionen) Satteleckgondie
zentraler Bedeutung bei den differentialgeometrischen Modellén ursl bei
dreidimensionalen Implementierungen erhebliche Probleme bereiten kanm is
konzeptionellen Rahmen eines Stufenatzmodells unndtig. An dessen Bieltket
korrekte Initialisierung von Stufenquellen und Stufensenken.

Die Stufenquellen haben (in der hier vorgestellten Implementiereimggeometrische
Ursachen. Zu Beginn der Simulation werden die Stufenquellen von der Maskelinduzie
Im Verlauf der Simulation kénnen Stufenquellen generiert werdenn vadeirch die
Bewegung der Atzfont Zellen in Halbkristallage auf {111}-Ebeneftreien. Dies ist
z.B. der Fall, wenn Kompensationsstrukturen fur konvexe Ecken verwendd¢nve
(Kapitel 5.4.1) und die Atzung nach Erreichen der Kompensation fortgesetzt wird.
Stufenquellen kdnnen auch durch Stérungen auf stabilen {111}-Ebenen auftreten, wenn
z.B. Kristalldefekte implementiert werden. Diese Storungen kommder zellbasierten
Materialreprasentation leicht abgebildet werden.

Zusammenfassend laf3t sich das hier entwickelte Simulationskogyat kompakt
formulieren:

Aus den kristallographischen Eigenschaften eines Gitterpunktes deridiallen auf

der Oberflache werden die Parameter einer Bewegungsgleichung udgedvaehr als
einer Generationsgleichung abgeleitet. Die Bewegungsgleichuokyrbids die zeitliche
Fortbewegung eines Punktes und damit der lokalen Atzfront, was durch die
Ubertragung der Eigenschaften des betrachteten Punktes auf ditemgunkte
entsprechend seiner Atzrate abgebildet wird. Die Atzung legt neufi@henelemente

frei, denen entsprechend der Generationsgleichungen des geéatztenesPunkt
charakteristische Eigenschaften tibertragen werden.
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Eigenschaften Gitterpunkt

Bewegungsgleichung /

/

Generationsgleichungen \

Materialzelle

Abb. 4.9: Graphische Veranschaulichung des Simulationskonzeptes:
Jede Materialzelle an einem Gitterpunkt besitzt charaktaisi
Eigenschaften, aus denen eine Bewegungsgleichung und
Generationsgleichungen abgeleitet werden. Diese Gleichungen dibsohr
die zeitliche Entwicklung der Atzfront.

Extraktion der Stufenatzraten aus Teststrukturen und Diskretiserung der
Kristallstrukturen

Die Atzraten der Stufen und der Stufenquellen werden direkt aus désbildung 3.11
eingefuhrten Parametemundb durch einfache geometrische Umrechnung abgeleitet.
Die Atzrate des Bodens entspricht direkt der meRbaren Tiefeteitdia auch als sehr
gute Naherung fur die Atzraten der senkrecht zur Waferoberfigtetenden {100}-
Ebenen verwendet wird.

Die resultierenden Atzraten der {111}-Ebenen sowie die AtzrateBeeeiche, die mit
{110}-Ebenen als Einhillende beschrieben werden, kénnen ebenfalls aus Mel3date
bzw. aus Literaturangaben, z.B. in Tabelle 2.1, entnommen werden.

Die Positionen der Punkte,Sund Q an einer konvexen Ecke resultieren in der
Simulation aus dem Richtungsvekt(@k, entsprechend dem die Zellattribute der

Oberflachenelemente ,Stufenquellen bzw. ,Stufen vom A-Typ“ bei Alzung des
Bodens weitergegeben werden. Dieser Richtungsvektor wird gem&Blalenungen
3.2-3.5 aus den Parametexrb und der Kristallstruktur bestimmt.

Die Neigung der {111}-Ebenen (54,7° bei Vernachlassigung von Randkeimbildung)
wird durch das Verhéltnis von Zellenbreite zu Zellenhdhe nachgebildet.
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Hierarchische Modellierung

Atzvorgange sind in ihrer Natur atomare Prozesse, die Aufgrunaéxdesm groRen
Datenmenge bei mikromechanischen Strukturen nicht auf atomkaéa &odelliert
werden konnen. Zum gegenwartigen Zeitpunkt ist es flr alle tetlemsc
Aufgabenstellungen nicht erforderlich, atomare Strukturen in der ul&iion
abzubilden. Im Hinblick auf eine effiziente Nutzung der rechentedmems&essourcen
und dem Prinzip der ,mafRgeschneiderten Modellierung” ist es sinmedtistrukturen
der Atzfront in der Simulation nur soweit aufzulésen wie es fiir kbakrete
Anwendung erforderlich erscheint.

Aus diesem Grund werden die feinen Stufen der Bereiche von TypAlilflung 3.4)
in der Simulation nicht aufgel6st, sondern durch gré3ere Stufen abgebitdan das
Materialgitter angepal3t sind. Dasselbe gilt fur die Stuferdidi®ereiche von Typ ,A"
bilden.

Nach dem Stufenatzmodell resultiert die Atzfront unter eine1®0>-Richtung
liegenden Maskenkante durch Uberlagerung der Struktur vielerdssttrbeieinander
liegender konvexer Ecken, die auf diese Weise eine {100}-Flache biklendiese
senkrecht zur Waferoberflache stehenden {100}-Flachen wurde ein eigenes
Oberflachenelement eingefiihrt (Elementtyp 6), da in <100>-Richunentierte
Maskenkanten haufig verwendet werden. Dadurch mussen die konvexen Ecaeg entl
der Kante nicht aufgelost werden und es kénnen mit gréberer Diskiatgi@veniger
Zellen) bereits gute Ergebnisse erzielt werden.

Gemal dem elektrochemischen Modell, das in Abschnitt 2.4.3 dargesielé, verfolgt

die Atzung der stabilen {111}-Ebenen, in dem zunachst atomare Gruben tebilde
werden, die sich durch laterales Atzen der Rander vergréRern und scihligiRen
Abtrag einer Schicht der {111}-Ebenengruppe bewirken.

Abweichend von diesem realen Atzmechanismus werden die Zellen{ElrigfEbene

in der Simulation simultan geatzt, sobald das Produkt aus Atzzeit tmvdte der
{111}-Ebenengruppe mit der Materialdiskretisierung aufgeltst werdem.kgs ist
allerdings ohne weiteres moglich, den Prozel3 der Grubenbildundadiles {111}-
Ebenen in das Simulationsmodell zu implementieren, ebenso wie Effite
Randkeimbildung unter der Maskenkante.

Beschreibung des Algorithmus zur Implementierung des Stufenamzodells

Auf den Gitterpunkten, die auch die Mittelpunkte der Materialzellgmasentieren,
wird eine Funktion definiert, die den Elementtyp der Zellen enthalt.

Zu jedem Zeitschritt wird auf jedem Gitterpunkt die zum jelgeit Elementtyp
gehorige Bewegungsgleichung bzw. die Generationsgleichung de&¥si.werden die

Richtungsvektoren fiir die Verschiebung des Elemegtesind fur die Generatio,
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berechnet. Damit wird die Verschiebung der Oberflachenelenuetalie Atzung des
dazwischen liegenden Materials, sowie die Generation neuer Elementenfitestim

Der derzeit implementierte Algorithmus zum orientierungsabig@angAtzen geht von
einer Situation aus, bei der das Simulationsgebiet aus einemaneliéafer mit einer
maskierten Ober- und Unterseite besteht. Deshalb wird jedechhittsaufgeteilt in
einen Tiefenatzschritt und einen Atzschritt in lateraler Richtung.

Diese Aufteilung ist nicht zwingend, erscheint aber besondeBeginn der Atzung
sinnvoll, wenn das Simulationsgebiet aus der Maske und der noch ebenen
zweidimensionalen Waferoberflache besteht. Auf einen spezieiligaisierungsschritt
fur den Ubergang von der Maske auf die dreidimensionale Struktur &amit
verzichtet werden.

Prinzipiell ist allerdings das Atzen des ,Bodens“ bzw. der Vderflache nicht
ausgezeichnet gegeniiber der lateralen Atzung anderer Bereiche.

Der Algorithmus fur das Material ,einkristallines Siliziumintergliedert sich in
folgende Teile:

1. Atzen Bodenzellen mit Abstand von {111}-Elementen groRer Eins und Generation
neuer Elemente
2. Fdur alle Elemente:
2.1 Verschieben, wenn Abstand zu Senken groR&izsis
2.2 Sonst Verschiebung berechnen
2.3 Generation neuer Elemente
2.4 Markieren zu atzender Zellen
2.5 Ubertragung der Elementeigenschaften
Uberpriifen der neuen Atzfront auf abgetrennte und unterschnittene Bereiche
Atzen markierter Zellen

Hw

In Punkt 3 wird gepruft, ob die Atzfront eine geschlossene Flachéelitarsb allen
Oberflachen ein Elementtyp zugeordnet werden kann und ob sich Eleibentden
Rand des Simulationsgebietes hinaus bewegen.

Die etwas abstrakte Beschreibung dieses Stufenatzalgostsoil im Folgenden am
Beispiel der Strukturbildung einer einfachen konvexen Ecke veransditawierden.
Eine Simulation dieser Struktur ist in Kapitel 5.1 mit REM-Aufnahme
gegenibergestelit.

Wie in Kapitel 3.1.3 referiert wurde, kann die Unteratzung einer kanw&kaskenecke
durch Bestimmung der charakteristischen Punkte P, ,Q&Svollstdndig beschrieben
werden. Voraussetzung dafir war die Konstanz der Stufenorientievéhgend der
Atzung.

Die Entwicklung dieser charakteristischen Punkte wahrend denekstschritte wird
in den folgenden Abbildungen dargestellt. Zur besseren Ubersicht wird
Simulationsgebiet nur die Oberflache gezeigt und das Koordinatensysterblendge
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Abb. 4.10: Simulationsgebiet zu Beginn der Atzung: ebene Siliziumoberflache m
Maskierungschicht.

Abb. 4.11: Beim 1. Atzschritt sind nur Bodenzellen vorhanden, die nach der Atzung
eine Zelle freilegen, die die Eigenschaft einer Stufenquehérant. Dieser
1. Atzschritt beim Ubergang von der Maske zur dreidimensionalen &trukt
ist kein Initialisierungsschritt, da im Algorithmus kein Unténised zu den
folgenden Atzschritten besteht. Die Zelle unter der Maskenstkerin Typ
~Stufenquelle”, die anderen Zellen unter den Maskenkanten werden dem
Typ ,{111}-Ebene” zugeordnet.

Abb. 4.12: Die Atzung der Stufenquelle erzeugt zwei Stufen in <110>-RichtDiey.
Punkte P und Q kdnnen noch nicht getrennt werden und somit sind die
Stufen nicht eindeutig den Bereichen A bzw. B zuzuordnen.
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Abb. 4.13: Das tiefer Atzen des Bodens erzeugt eine neue Stufenquelldemn
Symmetriekante der konvexen Ecke. Auch die {111}-Ebenen bilden sich
aus.

Aus Griinden der besseren Ubersichtlichkeit sind in den nachfolgendeeliDagen
die Maskenzellen entfernt.

Abb. 4.14: Gleiche Struktur wie in der vorigen Abbildung. Die Punkte P und Q kdnnen
von der Materialdiskretisierung bereits aufgeldst werden.
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Abb. 4.15: Hier bilden sich die Bereiche vom Typ ,,A* und ,B“ trotz der rélagroben
Diskretisierung im Ansatz bereits aus.

Abb. 4.16: Die Stufen des ,A“-Bereiches und des ,B“-Bereiches sind an den
Stirnseiten, von denen sie geatzt werden farblich markiert, ebensolldre Ze
an der Symmetrielinie der Struktur zwischen den Punkiem® S.

1,

Abb. 4.17: Die typische Gestalt einer unteratzten einfachen konvexenigickehon zu
erkennen.
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In Abbildung 4.18 ist ein FluRdiagramm des Algorithmus des Atzsimuldtogestellt.
Der Simulator wird mit den beiden Schnittstellen fir die Ein- undgAbedateien mit
einer Simulationsumgebung verbunden.

Schnittstelle

v vy

Materialpara meter
lesen

Geometrie lesen

r\/\

Maskenanalyse /
Materialanalyse

v

Gitterverfeinerung
notig ?

Ja |—| Gitterverfeinerun
Nein 9

v

Simulationsgebiet
initialisieren

Stufenatzsimulator

v

Atzschritt

> IVIate:rlaI 1
Material N
Atzzeit / Atztiefe
erreicht ?
Ergebnisdateien
Nein Ja |—3| und Giitefunktionen
schreiben
Schnittstelle
Y \ 4

Abb. 4.18: FluRdiagramm des Atzsimulators.



4 Implementierung des Stufendtzmodells 101

Mit dem Schritt ,Geometriedatei lesen” und ,Materialdatsdn“ wird die zellulare
Materialbeschreibung der Eingabedateien zusammen mit den fiir AtgprozeR
bendtigten Oberflachenelementtypen in  die fir die Simulation notgendi
Datenstruktur Ubertragen. Danach wird die Maskengeometrie aralysind
entschieden, ob z.B. an schragen Kanten eine Verfeinerung des algéters
notwendig ist bzw. ob die maskierten Bereiche ausreichend fein ttsgkitesind, um
eine Simulation nach dem Stufenédtzmodell zu ermdglichen. Eine gethtnde
Uberpriifung des Maskenlayouts, z.B. auf Uberschneidungen von Kanters el
differentialgeometrischen Modellen sinnvoll ist, wird aufgrund der ulgekn
Darstellung der Masken nicht erforderlich. Jede Maskengeonmsdtireeiner zellularen
Darstellung grundsatzlich erlaubt, jedenfalls im rein physkbhgn Sinn.
Prozel3bedingte Designregeln, wie z.B. minimale StrukturgroRen der Maske
minimale Abstédnde zwischen Maskenkanten werden nicht automatisiert Gberpruft.
Es hat sich herausgestellt, daR Maskenstrukturen mindestens mit I® [dellen
diskretisiert werden sollten.

Die Gitterverfeinerung bei schragen Kanten wird im Abschnitt 5.2.2 néher béschrie
Danach wird das Simulationsgebiet initialisiert, d.h. entsprechendMaskenlayout

werden die Materialzellen der ersten Materialschicht mit agrisprechenden
Elementtypen belegt. Danach folgen die Atzschritte aller vormamd®aterialien, bis

die vorgegebene Atzzeit bzw. Atztiefe erreicht ist. Zuletetden die Ergebnisse in
Dateien ausgegeben, die zur weiteren Bearbeitung zur Verfligung stehen.

Verschiedene Materialien im Simulationsgebiet werden mitneiberativen Verfahren
geatzt. Als Beispiel dazu ist in Abbildung 4.19 eine Schichtstruktur Maske,

Polysilizium und einkristallinem Silizium dargestellt. Zuer&) wird nur das
Polysilizium isotrop aufgelost. In Abbildung 4.19 b) ist das einkrigtll
Siliziumsubstrat freigelegt und wird im darauffolgenden Atzschét@rbeitet, worauf
sich zunachst sich ein V-Graben {111}-Ebenen ausbildet (c). Da abeselben

Zeitschritt das Polysilizium ebenfalls geatzt wird, werden@berkanten dieser {111}-
Ebenen freigelegt und im nachsten Zeitschritt schélen sich die {lddndh zum
Atzboden hin ab. Auf diese Weise entsteht nach einigen weiteresclziien im

einkristallinen Siliziumsubstrat ein Graben mit deutlich flacheB&schungswinkeln
(Abbildung 4.19 d).

Einkristallines Silizium ‘ ’

(@ (b) (€) (d)

Abb. 4.19: Iterative Atzung von Materialschichten. Unterschiedliche Malgebiete
decken sich teilweise ab und wirken als Maskierung.
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Die Abbildung 4.20 zeigt die Einbindung des Atzsimulators in eine
Simulationsumgebung. Die Geometriedatei, die das Simulationsgebtetdeni
verschiedenen Materialien (Masken, einkristallines Silizium, pidtines Silizium,
Atzstoppschichten, usw.) enthalt, wird entweder mit einem geeigrgxlid-Modeling-
Werkzeug erstellt oder kann als Ergebnisdatei eines anderen appmgimulators
vorliegen. Als Datenbasis fiir die Atzprozesse benotigt der Atator fur jedes
Material die Elementtypen, zusammen mit den entsprechenden ehtznamd
Richtungsvektoren. Diese Daten missen flr jeden einzelnen Prozaifiezktwverden.
Der Atzsimulator liefert als Ausgabe die Ergebnisdateien mschéedenen Formaten,
die dann mit entsprechenden Visualisierungsprogrammen dreidimendemggstellt
und ausgewertet werden kénnen. Es wird z.B. auch eine Geometriedatdi-Format
ausgegeben, das in einer TCAD-Umgebung verwendet wird, die anlaNién
entwickelten wurde [113].

In der derzeitigen Implementierung sind alle Voraussetzungergegem eine geatzte
Struktur in einem iterativen Optimierungsprozeld gemal vorab festgelégékri@rien

Zu optimieren.

Wahrend in den Ergebnisdateien lediglich die Geometrie des Siomsigébietes nach
der Simulation (also nur fur jede Zelle bzw. jeden Gitterpunkt nerlfiormation
Material oder kein Material) ausgegeben wird, konnen zur Extraktion de
Gutefunktionen auch interne Parameter der Datenstruktur, wie zt8icBe vom Typ

A oder B, herangezogen werden, die zusatzliche charakteristisicimationen der
geatzten Strukturen enthalten.

Das Ergebnis der Auswertung gewisser Gitefunktionale (,tafigettions®) als
Postprocessing-Schritt kann dann im Folgenden als Eingabedatei eifiir
Optimierungsmodul verwendet werden, das die extrahierten Werte vardb
festgelegten Sollwerten vergleicht und das Maskenlayout in deyaBsdlatei des
Atzsimulators nach definierten Regeln abandert. Parallel dazu konnen di
Gutefunktionale und charakteristischen Parameter auch graphischwatrtsgjeund
dokumentiert werden, um diese eventuell mit Spezifikationen der belienden
Strukturen vergleichen zu kdnnen.
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Abb. 4.20: FluRdiagramm der Simulationsumgebung des Stufenatzsimulators.
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Vorziuge und Probleme des verwendeten Simulationsansatzes
Zum Abschlul® dieses Abschnitts sollen die Vorzige und auch die problgmeatis

Aspekte des implementierten Simulationansatzes stichpunktartignmesayefaldt
werden.

Probleme:

* Anpassung auf andere Waferorientierungen erfordert zum Teil nefuetiDe der
Elementtypen mit charakteristischen Gleichungen.

» Diskretisierungsfehler durch zellulare Materialreprasentatisimd schlecht
kontrollierbar.

* Adaptive Gitteranpassungen an die Geometrie der Strukturen iselm@egigneter
Adaptionskriterien kaum maglich.

Vorzige:

* Realitats- und detailgetreue Simulation von anwendungsrelevanten Mikrostrgkture

Modellierung lokaler Effekte mdglich;

* Hohe numerische Effizienz und Robustheit;

* Kompatibilitat zu Standard-TCAD-Umgebung;

* Modellierung komplexer Simulationsgebiete moéglich (siehe Kapitel 5);

« Modellierung verwandter Atztechniken und Materialien in Anlehnung an den
Oberflachenbewegungsalgorithmus (Kapitel 4.2) leicht méglich;

« Einfache Extraktion von Geometrie- und Strukturparametern des Atzkdipech
zellulare Materialreprasentation;
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5 Ergebnisse

Vorbemerkungen zur Visualisierung der Simulationsergebnisse

Den anschaulichsten Eindruck von der Ubereinstimmung zwischen siemliend
tatsachlich hergestellten Mikrostrukturen erhalt man durch optischemgleith
entsprechender Bilder. Die Qualitat eines Atzprozesses und keimespondierenden
Simulation &Rt sich dadurch oft leichter und aussagekréftiger benréds dies durch
Diagramme und quantitativen Vergleich charakteristischer Dimensioaglich ware.
Eine aussagekraftige Visualisierung der Simulationsergebngs daher zwingend
notwendig. Einige wesentliche Aspekte zur Visualisierung sollerfFaigenden kurz
angesprochen werden.

Die Ergebnisdateien der Simulationen werden direkt mit der zahla
Materialreprasentation visualisiert, genau so wie sie nach der Atizsiom vorliegen.
Dadurch soll ein méglichst autentischer Eindruck der geometris@temkturen
vermittelt werden, wie sie intern im Simulationsprogramm vorheged bearbeitet
werden. Das hat zur Folge, daf3 die Materialdiskretisierung iBdigern erkennbar ist
und dadurch auch Stufen in Bereichen auftreten, die in der Realitéérgleheinen. Es
wurde bewul3t darauf verzichtet, durch nachtragliches AufbereiteBrdebnisdateien
besonders spektakulare oder fotorealistische Bilder zu erzeugeh, dadurch
wesentliche Eigenschaften und der Charakter des Simulationskonzejges
Implementierung eines Stufendtzmodells verfalscht wirden.

Es existieren eine Reihe hochentwickelter Verfahren, um augléazetliskretisierten
Gebieten die zugehérigen Oberflachen zu rekonstruieren, wobei akchmgae
Oberflachen gut bertcksichtigt werden kénnen, z.B. in [35,64].

Die in diesem Kapitel dargestellten Simulationsergebnisse wurdiedem Raytracing
Programm ,Povray*“ visualisiert, das als Public-Domain Softvilaieverfigbar ist. Bei
den Darstellungen wurde der Schwerpunkt auf gute Kontraste undzifdastier

dreidimensionalen Strukturen gelegt, was zur Folge hat, dal3 die lgatisphe

Erscheinung der simulierten Strukturen nicht immer genau dendRavgm der zum
Vergleich herangezogenen REM Aufnahmen entspricht. Wegen detelRarg in

Zentralperspektive kdnnen auch nicht ohne weiteres Dimensionen oder \Winake!
aus den visualisierten Bildern heraus abgemessen werden. Zu diessk bBnnen
jedoch im Postprocessing-Modul des Atzsimulators beliebige Sdbeniga@ durch die
Strukturen gelegt und als Datei bzw. Grafik ausgegeben werden, aus sigmelann
die interessierenden GroRRen extrahieren lassen. Alternativ dazu &wain das
Ergebnisfile, das die dreidimensionale Struktur enthalt, mit geeigrngoftwaretools
ausgewertet und nachbearbeitet werden.
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Zur lllustration des Visualisierungsprozesses wird im Folgenden qdemntitative
Auswertung der Unterétzung einer einfachen konvexen Maskenecketdbirgbszu
wird aus einer Mesastruktur mit quadratischer Maske ein Segmment45°
Offnungswinkel herausgeschnitten, wie in Abbildung 5.1 dargestellt ibeilliagt eine
Schnittebene in <110>-Richtung, die andere ist in <100>-Richtung durchkanmexe
Ecke der Struktur gefuihrt. Abbildung 5.2 a) zeigt eine perspektiviBarstellung
dieses Segments und Abbildung 5.2 b) eine Ansicht mit etwa senkrBhbkeichtung
auf die Schnittebene in <100>-Richtung. In dieser Ansicht werden dieri3ionen der
Struktur in maf3stabsgetreuen Langenverhéltnissen abgebildet, so d&fiifenider
bekannten Atztiefe von 20 um, in diesem Beispiel, die Unteratzung pitze S
Maskenecke aus der Darstellung heraus abgemessen werden kamgibEsich ein
Wert von etwa 30 um, der sehr genau mit einer aus experimentelten EBrrechneten
Unteratzung Ubereinstimmt (Werge und b in Kapitel 3, Abbildung 3.11). In der
Perspektive von Abbildung 5.2 ist auch die Neigung der Stregkg @it zu erkennen.

Schnittlinien

pd

i
1
i
i
1
E o Unteratzte
|
i
1

ye Maskenecke

/(
¥

~~_Oberkante der
Mesastruktur

Abb. 5.1: Mesastruktur mit quadratischer Maske (Aufsicht). Die in Abbildung 5.2
dargestellten Simulationsergebnisse wurden entlang der einyezieio
Linien geschnitten.
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a) b)

Abb. 5.2: Simulation einer einfachen konvexen Ecke einer Mesastruktur:
a) Schnitt in <100>-Richtung durch die Symmetrieebene der Struktur, die
Maske ist dargestellt.
b) Blickrichtung etwa senkrecht auf die Schnittebene, in der die
Dimensionen mal3stabsgetreu abgebildet werden.

In den folgenden Abbildungen der Simulationsergebnisse in diesem Kapitehus
Griinden der besseren Ubersicht meist auf eine Darstellung der Atzmaskenteerz

5.1 Unteratzung einer einfachen konvexen Ecke

Die charakteristische Unterdtzung einer einfachen konvexen Madleerk@nn als
Schliisselstruktur zum Verstandnis des Atzmechanismus als Stpfeéfx bezeichnet
werden, denn die Vermessung dieser Struktur lieferte, wie intédegil.3 dargestellt
wurde, die entscheidenden Argumente zur Entwicklung des Stufenatsnodél
Silizium mit <100>-Oberflachenorientierung nagbhroderf124,126].

Daher ist diese einfache konvexe Maskenecke besonders geeignetls wensta
Teststruktur das gemaf Kapitel 4.3 implementierte Vektormodell zu validieren.

In der Gegenuberstellung der simulierten Struktur mit einer R&Mnahme in
Abbildung 5.3 sind jeweils die charakteristischen Punkte in der in &apitl.3
eingefiihrten Nomenklatur sowie die Bezeichnung der Flachen ,A“ und ,B"
eingezeichnet. In den Abbildungen ist zur besseren Ubersicht die Muaske
dargestelit.
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I Waferoberflache

FOkU Zamm
HS TUuB~-HAT

Abb. 5.3: REM-Aufnahme und Simulation einer einfachen konvexen Ecke
(KOH 33 w%, Prozelitemperatur 80°C, <100>-Waferorientierung).

Die im Experiment unregelmafig gestuften Bereiche von Typ ,8€einen in dieser
und in allen im Folgenden gezeigten Simulationen ebenso regelméaligevBereiche
,B*, da die Mechanismen, die zur vergroRerten und groberen Stufenbildwtigsen
Bereichen fuhren, nicht in dem Simulationsmodell implementiert sind [69].
Experiment und Simulation in Abbildung 5.3 zeigen sehr gute Uberemsiig
bezuglich Gestalt und Lage der Flachentypen ,A* und ,B“, die durch die Punkte S, P, Q
festgelegt sind. Wie in Kapitel 4.4 ausgefihrt wurde, wird die Fektsir der Stufen

im Submikrometerbereich in der Simulation nicht aufgel6st, was durchugena
Vergleich der Bereiche ,B“ besonders deutlich zu erkennen ist,higa die
Materialdiskretisierung am auffalligsten in Erscheinung tnitd die Bereiche ,A* und
,B“ In der Simulation als Einhtllende von gréber bzw. feiner gestuiaten Flachen

zu verstehen sind. Der wesentliche Charakter des Stufenatzpromesbekirch das
zugrundeliegende Modell jedoch trotzdem von der Simulation abgebildet. Di
Entwicklung der Bereiche ,A“ und ,B* kann in Serien zeitlich aufeidarfolgender
Simulationen dargestellt werden, wie dies im weiteren Vertheses Kapitels noch
gezeigt werden wird. Dadurch kdnnen rauhe und glatte Bereiche vonwABBFyp in

den simulierten Strukturen identifiziert werden und in die Bewertdeg zu
untersuchenden Strukturen eingehen. Dies ist auch dann noch mdglichawigmmd
geometrischer Randbedingungen die Form und Symmetrie der chatéddken
Bereiche deutlich verandert wird.
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5.2 Entartung konvexer Ecken und Unteratzung an belielg
orientierten Maskenkanten

Die Entwicklung der Atzfront unter schragen bzw. beliebig oriemtieMaskenkanten
wird nach dem Stufenatzmodell durch die sogenannte Entartung einex&orizeke
bestimmt. In diesem Abschnitt wird die qualitative Ausbildung eswchen Struktur
und die Bearbeitung beliebig orientierten Maskenkanten in der Simulation besehriebe

5.2.1 Prinzipieller Mechanismus

Unter der sogenannten ,Entartung einer konvexen Ecke* wird die Abweg von der
symmetrischen Ausbildung der charakteristischen Unterdtzung eingestorten
konvexen Ecke verstanden [126]. Eine solche Abweichung von der kristallagptaphi
begrindeten = Symmetrie kann auftreten, wenn aufgrund geometrischer
Randbedingungen die Ausbildung der Stufen in einer Richtung eingeschiéhkz.B.

wenn die Stufen auf eine zu ihrer Atzrichtung senkrecht stehendestinte {111}-
Ebene treffen. Diese Situation ist in der Grafik in Abbildung 5.4 afdedjt. Die beiden
ungestorten {111}-Ebenen werden durch gestufte Bereiche von A- und B-Typ
miteinander verbunden, die sich aus der Unterdtzung der konvexen Madskene
entwickelt haben.

Abb. 5.4. Schematische Darstellung der sogenannten ,Entartung einer konvexe
Ecke*.
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Die Abbildung 5.5 zeigt in einer Simulationssequenz die Entwicklungnd&bbildung
5.4 dargestellten konvexen Ecke, in deren N&he sich eine stabile {EchieFoefindet.
Die Entwicklung der Stufen einer Seite (der rechten Seitgbim 5.5) der konvexen
Ecke wird durch diese Randbedingung beeinflul3t, denn das Abschaletuider, Sie
an der konvexen Ecke gebildet wurden, stoppt an der ungestorten {111}-Flathey, da
keine Atome in Halbkristallage vorhanden sind und die Stufen an did&ehe
auslaufen. Die Nahe der {111}-Flache hat auch Auswirkungen aufintie Seite der
konvexen Ecke, da sich die Bereiche der Stufengenerierung (eddar&recke &S,

in Abbildung 5.3) nicht mehr ungestort in <100>-Richtung bewegen kénnen, sondern
ebenfalls von der stabilen Flache beeinflul3t werden und an diesergelatlden. Fur
diese qualitative Anderung der Gestalt einer konvexen Ecke witR8] der Begriff
~-Entartung“ eingefuhrt. Allerdings fihren Wechselwirkungen zwischeifie8t die von
verschiedenen konvexen Ecken ausgehen, ebenfalls zu deutlichen Abwerchudgr

Erscheinung der Strukturen, wie im Abschnitt 5.4 anhand von Kompensationsstuktur
fur konvexe Ecken gezeigt wird.

Abb. 55 a) Maske zur Simulation der
Entartung konvexer Ecken.

§ Abb. 55 b): Zu Beginn der Atzung
) entwickelt sich die konvexe Ecke ungestort.
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Abb. 5.5 ¢). Die ,rechte” Seite der konvexen
Ecke bewegt sich auf die stabile {111}-Flache
Zu.

Abb. 55 d). Die Stufen laufen an der
stabilen, ungestorten {111}-Flanke aus, da
hier keine Atome in Halbkristallage
vorhanden sind, an denen ein Atzangriff
erfolgen konnte.

Abb. 55 e) Mit zunehmender Atzzeit

verschiebt sich die Linie der

Stufengenerierung, die vormalige
Symmetriekante S, auf die begrenzende

{111}-Flache. Der Bereich von A-Typ, der

rechten Seite der konvexen Ecke, ist zu
diesem Zeitpunkt schon nicht mehr
vorhanden.

Abb. 5.5 f): Die Strecke zwischen den

Punkten §S,, wird immer kleiner, ebenso

wie der Bereich von B-Typ, der rechten Seite
der konvexen Ecke. Die linke Seite der
konvexen Ecke schiebt sich nun ebenfalls
gegen die begrenzende {111}-Flache.
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Abb. 5.5 g) Zu diesem Zeitpunkt ist die
Strecke zwischen den Punktep$S auf einen
Punkt am oberen Rand der {111}-Flache
zusammen gezogen. Die gesamte rechte Seite
der urspringlichen konvexen Ecke ist
verschwunden. Der Bereich von B-Typ, der
rechten Seite hat seine Gestalt verandert und
sich auf den oberen Bereich der Struktur
zuruckgezogen.
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Abb. 5.5 h). Die Struktur andert sich
qualitativ nicht mehr. Der Ubergang zwischen
den beiden stabilen {111}-Flachen wird von
einem grof3en Bereich von A-Typ und einem
kleineren, glatten Bereich von B-Typ
gebildet.
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An schragen Kanten der Atzmaske, die nicht exakt in <110>-Richtuegtiert sind,
werden hintereinander liegende {111}-Ebenen geschnitten, wie in Abbildungn3.7 i
Schalenmodell dargestellt wurde. Das fuhrt in der Anschauung des Stufendiztneide
einem Atzangriff zur Ausbildung dicht nebeneinander liegender etatiattenvexer
Ecken und damit zu der typischen Ausbildung von terrassierten Rippenstruknter
der Maskenkante. Abbildung 5.6 verdeutlicht diese Situation in eindikGha den
Ubergangsbereichen, die die ungestorten {111}-Ebenen verbinden kénnen doadere
von A- und B-Typ identifiziert werden. Reale Strukturen unter schrégaten weisen
meist eine unregelméanige Morphologie auf, da UnregelmaRiglaitelen Randern der
Maske zu statistischen Abweichungen in der Strukturbildung der Atzfront fihren.
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<110>- Kante

uA!!_ Typ
HB”_ Typ

Wafer- Oberflache

Abb. 5.6: Schematische Darstellung der Terrassenbildung unter einer echréag
Maskenkante.

Mit zunehmendem Winkeb werden die Stufen hoéher und die ungestorten {111}-
Flachen kirzer, bis bei einen Winkel von 45° (die Maskenkante ist dann in <100>
Richtung orientiert) der Fall eintritt, daf3 sehr viele konvexe Eckemimal dicht
nebeneinander liegen. Die Uberlagerung der Stufen, die von diesen &cgehen,
ergeben eine fast senkrechte Flanke, die in der Orientierung £iA8}-Ebene
entspricht.

In [126] wurden experimentelle Untersuchungen zu entarteten konvexem Ecke
durchgefuhrt, deren Ergebnisse mit den hier gezeigten Simulatisean gut
Ubereinstimmen.
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5.2.2 Gitterverfeinerung zur Simulation schrager Magenkanten

Um die Entwicklung der Atzfront unter einer schragen Kante algetihis der
Uberlagerung einfacher konvexer Ecken in der Simulation behandeln zu konnen,
missen schrage oder beliebig geformte Kanten vor der Simulatiektided und das
darunter liegende Materialgitter verfeinert werden.

Die  Approximation einer schrdgen Maskenkante in der zellularen
Materialreprasentation der Atzmaske erzeugt eine Reihe ken#eken an der Maske,

wie in Abbildung 5.7 dargestellt ist. Nach dem Stufenatzmodell midissa Ecken in

der Simulation in den ersten Zeitschritten wie einfache konvexerEdehandelt
werden, die im weiteren Verlauf der Atzung entarten und somitltheakteristische
Unteratzung der schragen Masken erzeugen. Dazu mufd das Materialgter der
Maske verfeinert werden, um eine ausreichende Diskretisiercimgraustellen, die die
Entwicklung einer einfachen konvexen Ecke zu Beginn der Simulation kchitdg
Dazu werden die Zellen in drei Schritten jeweils in kleinezflenr gleicher Geometrie
unterteilt. In der zweidimensionalen Darstellung in Abbildung 5.7 links ergeberast

diese Weise aus einer Zelle 4 dann 16 und schliel3lich 64 Zellen, iDidrensionen

wird eine Zelle also in 512 Zellen unterteilt.

Die weitere Entwicklung der Struktur im Verlauf der Atzungilergsich aus der
Wechselwirkung der Stufen, die von diesen konvexen Ecken ausgehen mit den
angrenzenden stabilen {111}-Flachen.

Abb. 5.7 Approximation einer schragen Maskenkante in der zellularen
Materialreprasentation (linke Seite) und Verfeinerung des Magateak fur
die Simulation (rechte Seite).
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Die Auflosung einer konvexen Ecke mit 8 mal 8 Zellen ist die natem
Diskretisierung, die in der Simulation verwendet wird, um eine ktgr&ntwicklung

der Bereiche A und B sicherzustellen.

Eine derartige Gitterverfeinerung ist auch an beliebig gatarmd.h. gekrimmten
Maskenkanten erforderlich. Als Beispiel dazu wurde in Abbildung 5.8 eine
kreisformige Maske angenommen und auf die beschriebene Weiseedeinertes
Materialgitter erzeugt, dessen Atzsimulation in Abbildung 5.9 flrschéedene
Atztiefen gezeigt ist.
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Gitterverfeinerung

Abb. 5.8: Kreisformige Maske in der zellularen Materialreprasentation und
Gitterverfeinerung.

Abb. 5.9: Simulation der kreisformigen Maske aus Abbildung 5.8 zu verschiedenen
Zeitschritten.
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Die Verwendung schrager oder gekrimmter Maskenkanten ist bei elstetung

mikrostrukturierter Bauelemente ungewdhnlich und sollte beim Entwurfbendler

Entwicklung neuer Strukturen nach Madoglichkeit auch vermieden werdandiel

Ausbildung der terrassierten Strukturen an schragen Kanten sehindopfvon den

speziellen ProzelRparametern und den Eigenschaften der Maskeaiiaingt, die auch
vom Herstellungsprozeld der Masken beeinflu3t werden. Dadurch entwsi&lelunter
schragen Kanten in der Praxis meist unregelmaflig gestufte und sohbecht

reproduzierbare Flanken.
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5.3 Perforation und beidseitiges Atzen von Wafern

Aufgrund der hohen Atzraten von typischerweise 1 pm/min in <100>-Riclidissgn
sich mit nal3chemischen Verfahren vergleichsweise groRe Stmukkagtenglnstig
herstellen und es ist sogar méglich und tblich, lokal die gesamtertiiékie von 350-
500 um durchzuatzen [37], was als Perforation des Wafers bezewhdetSomit
lassen sich auf vergleichsweise einfache Weise freistieheStrukturen wie
Ventilklappen oder bewegliche Elektroden herstellen, wie die in Abbg 5.31
dargestellte Struktur. Mehrere vorstrukturierte Wafer werdemnda.B. mit
Bondverfahren zu fertigen Mikrosystemen verbunden.

Besonders interessant bei der Perforation eines Substraties Moment, in dem der
Wafer durchbrochen wird, denn dabei treten ,pl6tzlich* neue, typisehsevkonvexe
Kanten auf, wodurch in der weiteren Entwicklung der Atzfront qublitaiue
Strukturen induziert werden. In Abbildung 5.11 c) ist im Querschnitt dist&mning
einer solchen Kante gezeigt, die von zwei {111}-Ebenen gebildet wird. V@erdie
Kante aus werden die {111}-Ebenen nun ebenfalls aufgeldst, so daf} sidls jewe
senkrecht zur Waferoberflache stehender Bereich bildet, dessenl&dletinit einer
kristallographischen {110}-Ebene beschrieben werden kann. Dieser B&exigroert
sich Uber die gesamte Substratdicke, bis sich an den konkaven Kansehexwden
Masken der Ober- und Unterseiten wieder stabile {111}-Ebenen bilden, winedzan
Atzvorgang beenden.

In der Realitat ist der Atzboden nicht exakt eben, sondern weider Regel eine
Welligkeit bzw. sogar feine Strukturen auf [126]. Auch ein leichtestédigen des
Bodens zu den von den {111}-Flachen gebildeten Ecken ist oftmals fedeustel
Deshalb bleibt in den vier konkaven Ecken beim Durchbruch zwischen Ober-
Unterseite noch Material stehen, was dazu fuhrt, dal das durched@rakon
entstandene Loch nicht quadratisch ist, sondern gerundete Ecken fuiieeidies in
der Grafik in Abbildung 5.10 veranschaulicht ist. In der Simulation dagesgeter
Boden ideal eben, ohne Anstieg zu den {111}-Flachen, deshalb ist auch daer bei
Perforation entstehende Loch genau quadratisch und Materialreden ikonkaven
Ecken werden nicht wiedergegeben.



118 5 Ergebnisse

Maske

{111} Flache

. {111}- Flache
Ubergangsbereich -

<100=- Boden

,,,,,,,,,

Abb. 5.10: Zu den {111}-Flachen ansteigender Atzboden (linke Seite) und Durchbruch
zwischen Ober- und Unterseite mit abgerundeten Ecken (rechte Seite).
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Maske Oberseite

Abb. 5.11: Die Masken mit identischer
quadratischer Offnung werden auf der Ober-
und Unterseite des Simulationsgebietes exakt

/ zueinander justiert.

Abb. 5.11 a) Auf der Ober- und Unterseite
des Wafers bildet sich eine Atzgrube mit dem
{100}-Boden und stabilen {111}-
Seitenflachen.

Maske Unterseite

Abb. 5.11 b) Die Gruben atzen tiefer, der
Boden wird immer dinner.
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Abb. 5.11 ¢) Zu diesem Zeitpunkt ist der

100-Boden der Atzgruben gerade weggeatzt.
Die entstandene Struktur wird von stabilen
{111}-Flachen geformt, die vier konvexe

Kanten bilden. Die vier Ecken zwischen

diesen Kanten stellen Sattelpunkte dar, an
denen bei einer realen Struktur noch Reste
von der Auflésung des Bodens vorhanden
sind.

Abb. 5.11 d) An den vier konvexen Kanten
zwischen den {111}-Flachen gibt es Atome in
Halbkristallage, die einem verstarktem
Atzangriff ausgesetzt sind. Von diesen
Punkten ausgehend werden die stabilen
{111}-Flachen lateral abgeltst und es bilden
sich senkrecht zur Waferoberseite stehende
{110}-orientierte Flachen aus.

Abb. 5.11 e) Zu diesem Zeitpunkt haben die
bei der Perforation entstandenen {110}-
Flachen die {111}-Ebene vollstandig
aufgelost. Wie oben beschrieben, ist zu
erwarten, dal3 die {110}-Flachen eine hohe
Rauhigkeit aufweisen. In der Simulation
erscheinen {110}-Ebenen ideal glatt, da das
Simulationsgitter ebenfalls in {110}-Richtung
orientiert ist und diese Flachen deshalb ohne
Approximation dargestellt werden kdnnen.

Abb. 5.11 f). An den Maskenkanten auf
Ober- und Unterseite bilden sich wieder
langsam atzende {111}-Flachen aus. Die
Atzung der {110}-Flachen stoppt an diesen
Kanten, da keine Atome in Halbkristallage
der Atzlésung ausgesetzt sind.
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Abb. 5.11 g) Im Bereich der {110}-Ebenen
wird das Material zwischen den stabilen
{111}-Flachen aufgelost.

Abb. 5.11 h) Zu diesem Zeitpunkt wird die
Struktur nur aus stabilen {111}-Flachen
gebildet, die miteinander nur konkave Kanten
einschlieen. Da keine Atome in
Halbkristallage freigelegt sind, stoppt die
schnelle Atzung der Struktur. Die einzig
vorhandenen {111}-Flachen werden
entsprechend ihrer sehr geringen
Flachenatzrate aufgelost, d. h. die Struktur ist
guasi stabil.
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5.4 Grundelemente der (Volumen-) Mikromechanik

Unter den im Folgenden untersuchten Grundelementen der Mikromechadik s
Strukturen zu verstehen, die fir sich alleine betrachtet noch kemesrA&lung als
Bauelement besitzen, aber wesentliche Bestandteile zur Hergtebn Bauelementen
darstellen. DarUber hinaus werden im Besonderen die in der turtemasfihrlich
diskutierten, klassischen Kompensationsstrukturen fiir konvexe Ecken zi@remwei
Validierung des Stufenatzmodells herangezogen, da an diesen Strukinen e
Wechselwirkung von gestuften Bereichen beobachtet werden kann, diegizun Ber
Atzung an verschiedenen, zunachst getrennten Ecken entstanden sind und mit
zunehmender Atztiefe immer weiter zusammenlaufen und sich tberlagern.

5.4.1 Kompensationsstrukturen flr konvexe Ecken

Wie in Kapitel 2.3 ausgefuhrt wurde, ist - neben der Bildung von \b&r& die
Unteratzung konvexer Maskenecken eine der charakteristischen Eigearschen
orientierungsabhangigen nalRchemischen Atzprozessen. Diese Unteristzimglen
meisten Anwendungen unerwinscht, weshalb eine Vielzahl von Strategieickelt
wurde, um diese Unterdtzung zu vermeiden, also den Effekt zu kompensieren.

Die in der Literatur [1,49,98,111,117,121,169,] dokumentierten Methoden fligen
sogenannte Kompensationsstrukturen in die Maske ein, so dal3 die in der
herzustellenden Struktur gewinschte konvexe Ecke in der Maske nichtanrféfit,
sondern durch die Kompensationsstruktur tberlagert und dadurch vor eineerdirekt
Unteratzung geschitzt wird. Von den vielen mdglichen Kompensationsstrukture
werden nachfolgend einige exemplarisch untersucht, die sich auch Rradkés durch
geringen Platzbedarf und gute Kompensationsergebnisse bewahrt haben.

Der Entwicklung von Kompensationsstrukturen liegen die differentialgemsciatn
Modelle zugrunde, weshalb in den Designregeln die Atzraten der séitmefiden
Facetten sowie deren Winkel zur <110>-Richtung die wesentlichelgripasameter
darstellen. Die Geometrien der verschiedenen Kompensationsstrulgimgrsomit
nicht universell einsetzbar, sondern abhangig von der Waferorientientch@nderen
ProzeRparametern, die Atzraten und Orientierung der schnell atzdvabmiten
bestimmen.

In  der Anschauung des  Stufendatzmodells stellen die  klassischen
Kompensationsstrukturen interessante Teststrukturen dar, da diehedintwicklung

der Atzfront unter diesen Strukturen meist durch komplexe Wechselgigkun
zwischen gestuften Bereichen bestimmt wird, die an unterschiedliMaskenecken
entstanden sind.
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5.4.1.1 Rechteckige (Quadratische) Kompensationsstrukturen

Bei dieser Kompensationsstruktur wird auf die zu kompensierende Ecke de
Mittelpunkt eines Quadrats gelegt, so daf3 sich eine zur <100>-Ryckyummetrische
Maskenstruktur ergibt und sich somit auch die geatzte Struktur syischetu einer
entsprechenden <100>-Ebene entwickelt. Fir die Kantenlange des Quasiragen

auf eine gegebene Atztiefe kann die mit Gleichung 5.1 bezeiclDesggnregel
analytisch abgeleitet werden, so dal3 beim Erreichen deref#ellie Oberkante der
Struktur einen rechten Winkel bildet.

2a

2b dt = l (a. Bin(amax) +b |]:c)icrmax))
Vv

Abb. 5.12: Rechteckige Gleichung 5.1:Designregel
Kompensationsstruktur

Dabei bezeichnet) die Atztiefe,v das Verhaltnis der Atzrate der am schnellsten
atzenden Flache zur Atzrate des Bodens (also der {100}-Ebene&)anden Winkel,
den die Flache mit der groRten Atzrate mit der Waferoberflache einschlieft.

In Gleichung 5.1 wird lediglich die Facette mit der groRten Adézrair Auslegung der
Kompensationsstruktur herangezogen und zwar in der Weise, dal3 behéfrrelier
vorgegebenen Atztiefe zwei schnell 4&tzende Facetten an der Gteediea Struktur eine
konvexe Ecke bilden. Auf dem Atzgrund bleibt dann aber noch ein Bereidraben
Stufen stehen, so daf? man nur unmittelbar unter der Maske von Kompensaahes
kann. FUr sehr schmale Seiterrgibt sich eine Struktur, die vergleichbar ist mit einem
<110>-orientierten Balken, wie in Abschnitt 5.4.1.3 diskutiert wird.

Abbildung 5.13 zeigt die Simulation der Atzung mit Verwendung einer atiadnen
Kompensationsstruktura( = b) zu verschiedenen Zeitschritten. Wird die Struktur
Uberatzt, d.h. tiefer geatzt als die Dimensionen der Kompensatukigsivorgeben, ist
eine ahnliche Gestalt wie bei einer unkompensierten Ecke zu beahaghibei
allerdings die Flachen vom Typ ,B* auf den oberen Bereich der Strddgschrankt
bleiben und nicht bis zum Atzboden hinab reichen.
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Abb. 5.13. Maske mit quadratischer
Kompensationsstruktur.

Abb. 513 a) An den drei konvexen
Ecken der Maske entwickelt sich die
charakteristische Unteratzung. Mit
zunehmender Atztiefe tUberlagern sich die
Bereiche der vormals getrennten Ecken.

Abb. 5.13 b) Eine gute Kompensation
der Unteratzung der konvexen Ecke ist nur
an der Oberkante der Struktur zu erreichen.

Abb. 5.13 c): Bei einem Uberatzen der
Struktur bilden sich an der Oberkante zwei
Bereiche von B-Typ aus, symmetrisch zur
<100>-Richtung.

Abb. 5.13 d): In der weiteren Entwicklung
der Struktur vergréf3ern sich die Bereiche
von B-Typ. Die Form der Unteratzung
entwickelt sich ahnlich einer
unkompensierten konvexen Ecke,
allerdings reichen die Bereiche von B-Typ
nicht bis zum Boden.
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5.4.1.2 Dreieckige Kompensationsstruktur

Die einfachste Struktur, die dieselbe Symmetrie wie eine dahirfekonvexe Ecke
aufweist, ist ein gleichschenkliges Dreieck, dessen Symraefise in <100>-Richtung
liegt. Auch diese Kompensationsstruktur wurde vor dem Hintergrund der
differentialgeometrischen Modelle entwickelt, weshalb die Ogemtg der Schenkel
maoglichst mit den Oberkanten der schnell &tzenden Facetten zusammenfakan soll
Damit ergibt sich die folgende Designregel zur Kompensation der Ecke:

d, = rassing (5.2)
Vv

Der Winkel a entspricht dabei dem Winkel der am schnellsten &tzenden Facette
bezuglich der <110>-Orientierung.

Abb. 5.14: Dreieckige Kompensationsstruktur gebildet aus ,schnellatzenden” Kanten.

Die schrdgen Kanten fihren zu sehr unregelmaRigen und zerklifteten Fliaakauns
resultieren die relativ schlechten Kompensationseigenschaften inNdbe des
Atzbodens. Zusammen mit dem groRen Platzbedarf der Struktur fuhrdatias daR
diese Kompensationsstruktur nur selten verwendet wird.
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5.4.1.3 Balken in <110>-Richtung

Eine einfache und zuverlassige Kompensationsstruktur besteht aus inirekth0>-
Richtung orientierten Balken. Auch diese Struktur wurde vor dem Idinted
differentialgeometrischer Modelle fiir den AtzprozeR entwickelshatb der Balken
mit einer schrdgen Kante abgeschlossen wird, die der Orientidarngm schnellsten
atzenden Facette entsprechen sollte. An dieser Kante sallesitiModell entsprechend
die glatte, schnell atzenden Facette ausbilden und den Balken von ter IS
auflésen, bis die Facette auf die senkrecht zur Atzrichtung liegirid }- Flache trifft
und an dieser auslauft. Wenn die Spitze der schragen Kante die zu kiemgreles
Ecke erreicht, ist die bestmdgliche Kompensation gewahrleistet.

I‘ a d, =2 sin(a,,)

Abb. 5.15: Kompensationsstruktur: Balken ifsleichung 5.3: Designregel
<110>-Richtung.

Fur die Simulationen mit dem Stufenatzmodell wird der Balken nicitt emmer
schragen, sondern mit einer in <110>-Richtung orientierten Kagtsablossen, da fur
diese Maskengeometrie auch REM-Aufnahmen zur Verfigung standas. D
Simulationsgebiet enthélt etwals’® Zellen.

Die Abbildungen 5.16 a und b zeigen Simulationsergebnisse und entsprechende REM
Aufnahmen von zwei <110>-orientierten Balkenstrukturen mit gleichiargé und
verschiedener Breite [66,127]. An dem breiteren der Balken ist gatkamnen, wie
sich an beiden Ecken zunéachst die charakteristische Gestaleunmgefreien konvexen
Maskenecke ausbildet. Nach einer gewissen Zeitdauer sind beide Eckerusbevéizt

und abgeschélt, dal3 sie sich an der schmalen Seite des BalkengeiibéAab. 5.16 c,

d). Nach weiterem Atzen hat sich das Aussehen so stark veratafedich die Struktur
nur noch aus den beiden &ufReren Gebieten der vormals getrennten konvexen Ec
zusammensetzt (Abb. 5.16 e, f).

An dem schmalen Balken war dieser Zustand schon zum Zeitpunkt den erst
Aufnahme erreicht (Abb. 5.16 e).
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Maskenstruktur: Zwei Balken in
<110> Richtung orientiert.

Abb. 5.16: Vergleich zwischen REM-Aufnahmen und Simulationen <110>-orientierter
Balkenstrukturen wahrend der Atzung (KOH 33%, 80°C).
Atzzeit: a), b) 30 min.; c), d) 60 min.; e), f) 167 min.
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Wie anhand der Ergebnisse fir den schmalen Balken zu erkennen dtdiese
Struktur mit zunehmender Atzzeit von rauhen Bereichen vom Typ A dominiast
ohne Simulation bzw. Experiment auf analytischem Wege nicht ohneresitzu
erkennen ist.

Des Weiteren ist zu bemerken, dal an dieser Struktur die Uberiggger zu Beginn
getrennten konvexen Ecken von der Simulation richtig wiedergegeben wird.

Bei der Anwendung der Designregel sollte beachtet werden, ds® mlie die schnell
atzenden Facetten an der Oberkante der Struktur berlcksichtgtdig/iSimulation
zeigt, gibt es einen nicht zu vernachlassigenden Bereich grober Stafesich vom
Atzgrund zur Oberkante der Struktur erstreckt und unter Umstandéfudigion des
Bauelementes stéren kann, obwohl die Designregel fir die Kompmrssatuktur
beachtet wurde. Der Grund dafir liegt darin, dal3 die Designregeliemtwicklung
der Oberkante der Struktur erfal3t. Eine realistische dreidimetesidianulation
ermdglicht hier eine detailliertere Analyse der Kompensagtomstur, indem sie diese
Bereiche sichtbar und somit einer Diskussion zugénglich macht.

In den Abbildungen 5.17 a)- e) werden die Eigenschaften eines in <ltlteni)
orientierten Balkens als Kompensationsstruktur in der Simulation untersEs ergibt
sich an der Oberkante keine perfekte Ecke im 90° Winkel, sonderrsctiidige
Oberkante eines Bereiches vom B-Typ formt zusammen mit einer flathe den
oberen Bereich der Struktur.

Abb. 5.17. Maske mit einem Balken in
<110>-Richtung.

m Abb. 5.17 a) Die Stufen, die von den beiden
|; -.!_”‘| |'”=‘T \\ konvexen Ecken ausgehen Uberlagern sich.
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Abb. 5.17 b) Die Stufen der ,rechten Seite"
laufen an der stabilen {111}-Ebene aus.

Abb. 5.17 ¢) Wahrend immer mehr Stufen
der ,rechten“ Seite auslaufen, bewegen sich
die Stufen der ,linken“ Seite ungestort.

Abb. 5.17 d) Die Symmetriekante des
Balkens ist vollstandig verschwunden. Die
Stufen der ,linken" Seite bilden eine schrage
Kante an der Waferoberseite. Die
bestmogliche Kompensation der Ecke ist
erreicht.

Abb. 5.17 e) Wird der AtzprozeR fortgesetzt,
dann wird zunehmend auch die {111}-Ebene
auf der ,rechten” Seite lateral abgeschalt.

Werden zwei <110>-orientierte Balken verwendet, die im rechtark&izueinander
stehen, ergibt sich ein Verlauf der Atzung wie in den Abbildungen 5.18 a)- c) déltgest
ist. Auch in diesem Fall besitzt die kompensierte Ecke keinen 90kalVian der
Oberkante, sondern es bildet sich eine Kante in <100>-Richtung augyeBiete
Struktur ist symmetrisch beziglich einer senkrecht zur Wafditablee stehenden
{100}-Flache, da auch die Maske diese Symmetrie aufweist.
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Abb. 5.18: Maske mit zwei Balken in 110-
Richtung.

Abb. 5.18 a) Im Bereich zwischen den
Balken Uberlagern sich die Stufen.

Abb. 5.18 b) Die Bereiche von B-Typ ziehen
sich auf die {111}-Flachen zuriick. Der
konkave Bereich zwischen den Balken bleibt
noch erhalten.

Abb. 5.18 ¢ Die  bestmdgliche
Kompensation der Ecke ist erreicht. An der
Waferoberkante bildet sich eine Flache in
<100>-Richtung aus. Die urspringliche
Symmetrie der Maske bleibt in der geatzten
Struktur erhalten.



130 5 Ergebnisse

5.4.1.4 Balken in <100>-Richtung

Besonders gute Ergebnisse liefert eine Kompensationsstruktur, céaosin <100>-
Richtung orientierten Balken besteht, dessen Spitze von zwei senkdeimiander
stehenden in <110>-Richtung orientierten Kanten gebildet wird. Das Waghket

dieser Struktur mit den bestimmenden Parametern Balkendénge Balkenbreitd ist

in Abbildung 5.19 abgebildet, die dazugehotrigen Designregeln liefer@ldiehungen
5.4 a) und b).

Abbildung 5.20 zeigt in einer Grafik die Entwicklung der Oberkante Steuktur
wahrend der Atzung. Die Punkte und y sind charakteristische Stellen, die den
Ubergang zwischen zwei Bereichen markieren. Die Verschiebekigsenr, und ry
beschreiben jene Linien, auf denen sich die Pumkbzw.y wahrend der Atzung
bewegen. An den beiden <100>-orientierten Kanten der Kompensationssbildkur
sich senkrecht zur Waferoberflache stehende {100}-Flachen aus, Hi@rsi@erlauf
der Atzung aufeinander zu bewegen, bis sie sich schlieBlich inyem&rieachse
(<100>-Richtung) treffen und die beiden angrenzenden {111}-Flachen eaké&sph
perfekte konvexe Kante bilden. Das setzt voraus, dald die Kompensatikiusstine
ausreichende Lange besitzt, so dal3 die schnell d&tzenden Bereidee Spitze der
Struktur die zu kompensierende Ecke nicht erreichen. Da die FlankeStrddétur
wahrend der Atzung von glatten {100}-Flachen gebildet werden, entstehen @ineh k
groben Stufen im Bereich des Atzbodens, die nach Erreichen deiefZiehoch
vorhanden waren.

Aus diesen Uberlegungen folgen die beiden Gleichungen 5.4 zur Auslegesey di
Kompensationsstruktur.

é

“ i

b)

NI <
N

a
b sinBC[ = o H
08 O

Abb. 5.19: Maske mit Kompensationsstruktu®leichungen 5.4: Designregeln fia undb.
in <100>-Richtung.
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Abb. 5.20: Entwicklung der Oberkante der
Atzfront unter einem in <100>-Richtung
orientierten Balken. Die Punkte bzw. y
bezeichnen Ubergang einer senkrechten
{100}-Flache zu den gestuften Bereichen
die von der Spitze der Struktur ausgehen.

Abbildung 5.21 zeigt Simulationsergebnisse und entsprechende REM-Aufnahmen
dieser Struktur zu verschieden Zeitpunkten bis die Tiefe (bzw. litzresicht ist, die

fur eine Kompensation der Unteratzung der konvexen Ecke errechnet wurde [66,127].
Das Simulationsgebiet enthalt etwd® Zellen.

Die Temperatur wahrend der Atzung wurde konstant auf (801)°C gehalten, das
Wafermaterial ist {100} CZ, 1-10Qcm und die Atzlésung bestand aus 0,33 %
KOH/H,0 der Firma Merck (,Selectipur”).

An der Spitze der Struktur entwickelt sich zunachst die charsksehe Unterétzung
einer freien konvexen Ecke. An den Punkteandy, die von einer <110>- und einer
<100>-orientierten Kante gebildet werden, entwickelt sich eine denl&truktur wie
auf einer Seite einer einfachen konvexen Ecke. Die andere Szt &icke kann sich
durch die schnelle Auflésung der senkrechten {100}-Flache gar nicht erst ausbilden.
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Maskenstruktur: Balken in <100>-
Richtung orientiert.
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9)

Abb. 5.21: Vergleich zwischen REM-Aufnahmen und Simulationen einer <100>-
orientierten Kompensationsstruktur wahrend der Atzung (KQ8/133%,
80°C).

Atzzeit: a), b) 60 min; c), d) 167 min; e), f) 258 min; g), h) 352 min.

Die Morphologie mit den Bereichen von Typ A und B ist die gleiche an einer
einfachen konvexen Ecke, aber deutlich gestreckt, da die Kantehewi§t00}-Flache
und B-Bereich durch die schnelle Atzung der {100}-Flache nicht nur RichBurk)
sondern auch in Richtung von Punkt bzw. x*“ wandert, wie durch den
Verschiebungsvektarin der Grafik in Abbildung 5.22 angedeutet ist.

Zu dem Zeitpunkt, an dem die ,Schnappschiisse” 5.21 c) bzw. d) gemacht wutden, ha
sich auch die Gestalt der Eckedahingehend geandert, dal3 die Aul3enbereiche durch
Uberlagerung mit den Flachen von Purkaufgelést wurden. In den Bildern e und f
sind von der Ecke nur noch am Atzboden Reste zu erkennen, die Struktur wird jetzt
bestimmt von den {100}-Flachen und den Bereichen von Typ B, die zu Beginn der
Atzung an Punkk undy entstanden sind. SchlieBlich zeigen die Abbildungen g und h
die fast perfekt ausgebildete konvexe Kante zwischen zwei {111}-Faakie mit
dieser Kompensationsstruktur erzeugt werden kann, vorausgesetzt exdhte
Prozel¥fihrung ist gegeben.
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Die Analyse dieser Kompensationsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten bz
Atztiefen zeigt sehr anschaulich, wie erheblich sich die Gasta Morphologie der
dreidimensionalen Struktur unter der Maske wéahrend der Atzung verandern kann.
Eindrucksvoll zeigen dies die Abbildungen 5.21 e) bzw. f), deren Aussehen ohne
Vorwissen praktisch nicht aus dem Maskenlayout erschlossen werdenBarhen
.perfekten” Kanten in Abbildung g bzw. h sind keine Spuren von friiherencBAgatten

mehr auszumachen, da diese vollstandig aufgelost wurden. Die fBttiggur laf3t
demnach keine Rlckschlisse auf ein mogliches Maskenlayout zu, ed dusd{111}-
Flachen gebildete Kante liefert keine Information dariber, wieggstande gekommen

ist. Dies ist ein Hauptproblem beim Entwurf von Mikrostrukturen mit
orientierungsabhangigen Atzprozessen. Aus einer vom Bauelemegtedesi
entworfenen dreidimensionalen Struktur kénnen direkt keine allgemegegul{und
damit automatisierbaren) Rulckschlisse auf ein geeignetegkeMagout gezogen
werden. Diese fir Entwickler von Bauelementen besonders wichtajgeRratik soll

an dieser Stelle anhand eines plakativen Beispiels nur angespnehgen, um im
Kapitel 6 daran anknipfen zu konnen wund damit zusammenhangende
Schluf3folgerungen zu unterstitzen.

5.4.1.5 Zusammengesetzte Kompensationsstrukturen

Wie zu Beginn dieses Abschnitts erwéahnt wurde, sind auch beli&oigdinationen
verschiedener Kompensationsstrukturen denkbar, wie z.B. die in Abbildungap.22
gezeigte baumartige Struktur, die aus einem <100>-orientieri&arBait angesetzten,
schmalen <110>-Balken zusammengesetzt wird. Die Struktur in <1@d#dRg liefert

- wie oben demonstriert - sehr gute Kompensationsergebnisse, hateabblachteil,
dal3 die Seitenflachen relativ schnell unteratzt werden, dalsiel@0>-orientierte
Flachen ungefahr die gleiche Atzrate wie die Waferobdrdaaufweisen. Um eine
groRere Atztiefe zu erreichen, sollten zu Beginn der Atzungadiesetzten <110>-
orientierten Balken die Seiten der <100>-Struktur vor dem Atzdngdhutzen,
wahrend gegen Ende der Atzung die noch verbleibende <100>-orieBtierkéur eine
maoglichst prazise konvexe Kante erzeugen soll.

Ein Balken in <110>-Richtung kann am Ende mit zwei weiteren gqgetiden Balken
versehen werden, um die konvexen Ecken zu schitzen, wie in Abbildung 5.22 b)
dargestellt ist. Die zuséatzlichen Balken sollten unterschietiiiedp sein und der kirzere
parallel zu einer Kante der zu kompensierenden Ecke liegen. Auf btlkesse
entwickelt sich die Struktur unter der Maskenkante, wie es ideildung durch die
unterschiedlichen Grautone symbolisiert ist. Mit dieser zusammeztEs
Kompensationsstruktur kann der Platzbedarf eines geraden Balkensdbeichbaren
Kompensationsergebnissen reduziert werden.
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Abb. 5.22: Zwei Beispiele fur zusammengesetzte Kompensationsstrukturen.
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5.4.1.6 Kompensationsstrategien bei Waferperforation

Neben den hier beispielhaft aufgefihrten und analysierten Kompensatiknssin

sind beliebige Kombinationen aus diesen und auch vollig andere Konzeptehmdog!
Prinzipiell wirkt jede Abdeckung einer konvexen Ecke solange kompensliebis das
Material darunter aufgelost ist. In der Praxis ist allegdi in der Regel der zur
Verfigung stehende Platz in der Umgebung der konvexen Ecke hegtanandere
Strukturen anschlieen, oder es muiussen aus Grinden der Rentabilitdit des
Herstellungsprozesses die einzelnen Bauelemente sehr diderauiVafer angeordnet
werden, um hohe Ausbeuten zu erzielen. Aus diesen Grinden wurden
vielversprechende alternative Kompensationsstrategien entwickelt,diwidn [23]
vorgestellte Methode, deren Prinzip in Abbildung 5.23 dargestellt ist.

Die zu kompensierenden Ecken werden durch einen Balken mit dem angienz
Maskenrand verbunden. Diese Maske wird identisch auf der Ober- undchtiesdite
des Wafers aufgebracht. An den in <110>-Richtung orientierten KalgerBalken
bilden sich zunéchst stabile {111}-Ebenen aus. Beim vollstandigen beidseitig
Durchatzen des Wafers wird der Effekt ausnutzt, dal? jeweilsdeser {111}-Ebenen
mit der entsprechenden Ebene auf der Unterseite des Watfersosivexe Kante bildet,
die zur Auflésung dieser stabilen {111}-Flachen fiihrt. Es ist evidef®,gémade zum
Entwurf und zur Analyse solcher dreidimensionalen Prozesse die eWeéunng
geeigneter Simulationssoftware wie der hier entwickelten aul3ersidfilist.

Amrpdmmm e fer e A
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Abb. 5.23: Oben: Eine quadratische Maske ist an den konvexen Ecken mit vier
Balken mit einem Rahmen verbunden.
Unten: Querschnitt eines <110>-orientierten Balkens beim beidseitigen
Atzen.
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5.4.1.7 Flachenbedarf unterschiedlicher Kompensationsstrukturen

Die in diesem Abschnitt gezeigten Kompensationsstrukturen zeigerbliehiee
Unterschiede nicht nur hinsichtlich der Genauigkeit und Qualitathdestellbaren
konvexen Kante zwischen zwei {111}-Flachen, sondern insbesondere auch dezugli
des bendtigten Platzbedarfs.

Abbildung 5.24 zeigt schematisch eine Maske, deren vier konvexe Edkeibsjenit
unterschiedlichen Kompensationsstrukturen versehen sind.

Diese Kompensationsstrukturen sind so dimensioniert, daR sie fir didszlieée die
jeweils bestmdgliche Kompensation der Unteratzung der Ecke gewdamnleist

Die Entwicklung der Oberkante der Atzfront wahrend der Atzung svamhand von
Mel3daten rekonstruiert und ist durch unterschiedliche Grautdne graphisch dargeste
Die dreieckige Geometrie benétigt die grofite Flache, ohne herandragute
Kompensationsergebnisse zu liefern.

Der Balken in <100>-Richtung, der - wie in Abschnitt 5.4.1.4 gezeidie-beste
Kompensation der Ecke liefert, bendtigt etwas kleinere Abmessurigygnch die
Orientierung in <100>-Richtung wird allerdings auf beiden Seittsr Ecke
Waferflache beansprucht.

In Gegensatz dazu nimmt ein Balken in <110>-Richtung nur auf eeiexr &er Ecke
Raum in Anspruch, da an der Langsseite des Balkens schon in gerkizgtand die
nachste Struktur anschlie3en kénnte.

Die kompakteste Kompensationsstruktur stellt in diesem Verglegi@dadrat dar, mit
dem, wie in Abbildung 5.13 gezeigt wurde, an der Oberkante der Atzfront einenicke
90° Winkel erzeugt werden kann.

Abb. 5.24: Vergleich des Flachenbedarfs verschiedenef Kompensationsstrukturen.

Beim Uberatzen entwickeln sich die Oberkanten der Strukturen in rdiese
zweidimensionalen Konstruktion praktisch gleichartig. In der Tiefs@n die gestuften
Bereiche allerdings Unterschiede auf.
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5.4.2 Grundstrukturen fur Fluidkanale

Zur Herstellung mikrofluidischer Bauelemente eignen sich naRchleenibtzprozesse
besonders gut, da damit sehr einfach Kanadle und Kammern mit groféesciqnitten
hergestellt werden kdnnen. Auch die leicht zu realisierende W&aferation ist, wie in
Abschnitt 5.3 beschrieben, ein erprobtes Verfahren zur Herstellung ewiilllappen
oder Druckkopfdiisen. Eine realistische Simulation des Atzprozesseemgenauen
Nachbildung rauher und glatter Bereiche erleichtert auch iermi€3ebiet den Entwurf
und die Analyse von Bauteilen und Systemkomponenten.

Als Beispiel hierzu ist in Abbildung 5.25 die zeitliche Entwicklung verei V-Graben
unterschiedlicher Breite dargestellt, die als Grundstruktur flkrdluidkanale dienen
konnen.

Ein realistisches Simulationsmodell liefert neben der Geometieh die
Oberflachenmorphologie der geétzten Strukturen.

Das Auftreten der Bereiche mit rauher Oberflichenstruktur belmergang von
verschiedenen Kanalquerschnitten ist mit Kenntnis des Stufenatzenodedittelbar zu
verstehen, es sind die Bereiche vom Typ A, die sich bei der @&mgadinfacher
konvexer Ecken entwickeln. Mit einer Reihe aufeinanderfolgender Siongat
kbnnen diese Bereiche aufgrund ihres Entstehungsortes und ihrer heritlic
Entwicklung leicht identifiziert werden. Die Zellen, die einem Baraion A-Typ (bzw.
B-Typ) zuzuordnen sind, werden auch in den Ergebnisdateien entsprechend
gekennzeichnet und kdnnen somit vom Benutzer des Simulationsprogramneds gezi
extrahiert werden.

Abb. 5.25. Maske mit zwei konvexen Ecken,
deren Atzung zu unterschiedlichen breiten V-
Graben fuhrt.

Abb. 5.25 a: Die konvexen Ecken beginnen
zu entarten.
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Abb. 5.25 b’: Die glatten Bereiche von B-Typ
ziehen sich auf die {111}-Flachen zurtck.
Die rauhen Bereiche werden dagegen groR3er.

Abb. 5.25 c: Im hinteren Bereich hat sich der
V-Graben vollstandig ausgebildet. Zwei
Bereiche vom A-Typ treffen zusammen.

Abb. 5.25 d) Mit zunehmender Atztiefe
vergroRern sich die Bereiche vom A-Typ am
Ubergang zwischen den V-Graben.

Die glatten Bereiche vom B-Typ ziehen sich
auf die Oberkante zurick.

Das Simulationsprogramm bietet zudem die Mdglichkeit, die Queitssflachen bzw.

die Volumina der

extrahieren, was aufgrund der zellularen

Materialrepréasentation praktisch ohne zusétzlichen Rechenaufwandrkisglligt

werden kann.
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5.4.3 Atzstopptechniken

Eine in der Produktion mikrostrukturierter Bauelemente haufig beadéligthnologie

ist die Anwendung von Atzstoppschichten [36].

Die Einbeziehung von Atzstopptechniken in den HerstellungsprozeR istdkiisph

alle Strukturen erforderlich, die nicht ausschlieRlich von stabilen, d.hAtieng
begrenzenden {111}-Flachen gebildet werden, oder wenn eine vorgegebenée Atztie
prazise eingehalten werden muf3, wie dies beispielsweise beiedsteling dinner
Membranen der Fall ist.

In der Literatur sind vier Moglichkeiten zur Realisierung voasitpps dokumentiert,
das sind der Zeitatzstopp, der Atzstopp mit vergrabenen inerterh®chider Atzstopp
durch Dotierung ausgewahliter Bereiche mit Bor und der elektrasbeenAtzstopp mit
einer speziellen experimentellen Anordnung.

Im Folgenden werden diese Techniken kurz vorgestellt und deren Moglertnkair
Einbindung in die Simulation beschrieben.

Zeitatzstopp

Das Beenden der Atzung nach einer festgelegten Zeit (daheBefieichnung
Zeitatzstopp) ist zusammen mit der optischen Begutachtung dengitzatirlich die
einfachste Mdoglichkeit, die Entwicklung der Strukturen wéahrend deuny zu
kontrollieren. Dieses Verfahren wird oft in der Forschung und bei disviéklung von
Prototypen eingesetzt, wenn einzelne Strukturen manuell hergesedikn. Allerdings
sind diese Methoden nur dann sinnvoll einzusetzen, wenn eine Mindestatzzeit
Mindestatztiefe Uberschritten werden kann, bzw. wenn nur einzelne UBémkt
angefertigt werden.

Die Anwendung des Zeitatzstopps ist trivial, bringt aber in daxi® Probleme mit
sich. Besonders bei der Batch-Produktion kann der Transport der reaktiesmnkalien
zur Waferoberflache bzw. der Abtransport der Reaktionsprodukte troter gut
Durchmischung der Atzl6sung lokal unterschiedlich sein und somit konneaté\tand
Anisotropie von Wafer zu Wafer unterschiedlich ausfallen, ebensodigieDicke
verschiedener Wafer im Allgemeinen unterschiedlich ausfalligtyre Toleranzen fir
einen 4" Wafer betragen 5-10 um). Aus diesen Griinden ist eilickzeit Atzstopp in
der Serienproduktion mikrostrukturierter Bauelemente problematischiurainie hohe
Ausbeute ungeeignet.

An dieser Stelle soll angemerkt werden, dal3 die in Kapitel 5.4.1lestaitien
Kompensationsstrukturen die Anwendung eines Zeitatzstopps voraussetzdie da
Strukturen fiir eine bestimmte Atztiefe entworfen werden und sgasitBeenden der
Atzung nach der korrespondierenden ProzeRzeit erfordern.
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Dinne Schichten aus inertem Material

Einige in der Halbleitertechnologie gebrauchliche Matemaligerden von stark
basischen Atzlésungen nicht aufgeldst und konnen somit als diinne Schicht&h in d
Substratmaterial eingebaut werden, um einen Atzstopp zu bewirkerit IDesteht das
Substrat (und somit auch das Simulationsgebiet) nicht mehr nur augerisms
monokristallinem Silizium, sondern stellt eine sogenannte Sandwikhstr aus
verschiedenen Materialien dar. Eine derartige diinne Atzstoppstiaichtz.B. durch
lonenimplantation mit Sauerstoff bzw. Stickstoff und anschlielRendebefA@is der
Kristallstruktur hergestellt werden. Eine andere Moglichkeitdbgsn der Verwendung
einer SOI-Struktur als Substrat.

In der Simulation werden diese inerten Schichten mit geeigneteke@gen fir Solid-
Modeling in das Simulationsgebiet eingebaut und wahrend der Simulatoreing
Atzmaske behandelt. Ein prinzipielles Beispiel dazu ist in Abbildung 5.26 angegeben.

Maske

Atzstoppschicht

a) b)

Abb. 5.26: a) Schematische Darstellung einer vergrabenen diinnen Schicht als Atzstopp
b) Simulation dieser Struktur

Atzstopp durch starke Bordotierung (B™-Atzstopp)

Eine oft verwendete Atzstopptechnik beruht auf dem Effekt, daR dietétzoa stark
bordotiertem Silizium (stark bedeutet 23° cm?® nahezu unabhéngig von der
Kristallrichtung deutlich abnimmt (sietfeeidel[129,132]). Andere Dotierstoffe zeigen
diesen Atzstopp-Effekt nur sehr schwach ausgepragt, so da nur BorRnagis zur
Anwendung kommt.

Die hohe Bordotierung hat allerdings auch zwei gravierende Nachi&im einen
entartet dadurch das Halbleitermaterial und nimmt metakartiglektrische
Eigenschaften an, was z.B. ein Eindiffundieren von definierten eldigrnsc
Widerstanden in diesen Bereichen ausschlie3t. Zum anderen entstehem sta
mechanische Verspannungen, da die Boratome kleiner sind alsurSdipime und
dadurch bei den bendtigten hohen Dotierungen die Gitterkonstante deallKrist
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verandert wird. Da diese Spannungen meist unerwinscht sind, missefwsieday
durch Dotierung mit Germanium wieder verringert werden.

Funktion des B Atzstopps

Das elektrochemische Modell v@eide] das in Kapitel 2.4.2 beschrieben wurde, liefert
die Erklarung fiir die Funktionsweise de&/&zstopps. Bei Dotierkonzentrationen von
2,210" cm® sinkt das Ferminiveau des Halbleiters bis zum Valenzband abhBies
zur Folge, dal3 diejenigen Elektronen, die wahrend der Reaktion mit deloi@d in

den Siliziumkristall injiziert werden, nicht mehr an der Greh&sht zwischen
Festkorper und Atzlosung (Elektrolyt) lokalisiert sind, sondern vom Eisl
.=abgesaugt® werden und damit nicht mehr flir den Reduktionsschritt an de
Kristalloberflache zur Verfugung stehen. Wie die Gleichung 2 kapitel 2.4.2 zeigt,
sind an der Uberfiihrung eines Siliziumatoms vom Festkorper in diésfing vier
Elektronen beteiligt, somit ware die Reaktionsrate fiir die Atzpraportional zur
vierten Potenz der Elektronendichte und reziprok-proportional zur viertemzZ2der
Borkonzentration, was mit der experimentellen Beobachtung tbereinstimmt [129,132].

Soll ein B Atzstopp in der Simulation beriicksichtigt werden, so muR das Dotigrprofi
im Silizium bekannt sein, bzw. durch Prozef3simulation ermittelt wede Bereiche,
in denen die Borkonzentration den kritischen Wert von @@*2cni® erreicht, miissen
aus dieser Simulation extrahiert werden und kénnen dann mit einem Sudieliivy
Werkzeug in der Materialreprasentation der Atzsimulation akeiiéd mit Atzrate Null
eingefligt werden (auch die Atzmaske der Simulation besteht asendigMaterial®).
Eine besondere Filterstruktur fir Anwendungen in mikrofluidischen @gstedie mit
einem Bor-Atzstopp gefertigt wird, ist in Kapitel 5.5.3, Abbildung 5.34 ig&z®er
Bereich des Atzstopps ist in diesem Beispiel keine ebene Scudlaern entsprechend
dem Dotierprofil eine nicht planare dreidimensionale Region. Weit@eressante
Anwendungen zu dieser Art von Atzstopp-Technik finden sich z.B. in [73].

Elektrochemischer Atzstopp

Die Probleme, die eine sehr starke Bordotierung mit sich brkiiginen durch die
Anwendung elektrochemischer Atzstopptechniken vermieden werden. Dediauwi
einem p-dotierten Substrat eine n-dotierte Epitaxieschicht aufgeboaler es wird
durch Diffusion oder Implantation ein p-n-Ubergang im Silizium hergestellt.

Mit einer relativ aufwendigen Anordnung, die schematisch in Abbild&ng7

dargestellt ist, kann ein Wafer wahrend der Atzung auf ein defsieelektrisches
Potential gegeniber der Atzldsung gebracht und die Atzung gemiefi-n-Ubergang
beendet werden. Dazu wird fur die n-dotierte Schicht ein positiventatbezlglich
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der Atzl6sung eingestellt. Das Potential der Atzlésung wird durch diedRefdektrode
festgelegt, in dem die Spannung der Referenzelektrode auf einen Werttgeirelg®ei
dem der elektrische Strom durch diese zu Null wird. Ein positivesniait der n-
dotierten Schicht gegeniiber der Atzlésung verhindert die AuflésungsdBzgeiches
(Passivierungspotential). Dadurch wird der p-n-Ubergang in Spemighfepolt, so da
zwischen Substrat und Elektrolyt nur der vernachlassigbar kleines8pm fliel3en
kann. Das Substrat liegt somit auf dem OCP (open circuit potenhdl)wird dabei
geatzt, da bei diesem Potential keine Passivierung aufotial® die Atzfront den p-n-
Ubergang erreicht, stoppt die Auflésung des Kristalls an di&tdle. Die Dicke einer
auf diese Weise hergestellten Siliziummembran entspricht genau dedésglektrisch
wirksamen p-n-Uberganges, bzw. der Dicke der Epitaxieschicht. Meseode ist
zwar aufwendig, liefert aber sehr préazise und reproduzierbare Esgebniir
weitergehende Ausfiihrungen zum elektrochemischen Atzstopp seisan Stelle auf
die entsprechende Literatur verwiesen.

Ein echter elektrochemischer Atzstopp, der aus einem in Spergchgpolten p-n-
Ubergang besteht, konnte zum Zeitpunkt der Fertigstellung digbeitAicht in die
Simulation einbezogen werden. Denn dazu mifite die Poissongleichungsimaund
in der Atzlésung gelost werden (z.B. mit einem Bauelementesionylam die lokale
Position des Passivierungspotentials zu bestimmen, bei der die Atzung stoppt.

Es ist lediglich mdglich, vor der Atzsimulation die Tiefe ddsk&ochemisch
wirksamen Atzstopps zu bestimmen und an dieser Position einen Atzstdpgrm
einer inerten Atzstoppschicht in das Simulationsgebiet einzufiigefErdigterung des
Simulationsmodells um diese Option stellt allerdings kein wesentlichesRralair.

Potentiostat }7

S

L

n- Epitaxieschicht
Referenz Elektrode

Gegen Elektrode

KOH

r
(

Abb. 5.27: Potentiostat zur elektrochemischen Atzung von Silizium bei einstefiba
Oberflachenpotentialen.
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Zusammenfassend a3t sich festhalten, dall der in dieser Aebéitickelte

Simulationsansatz die Moglichkeit bietet, prinzipiell alle hiersdheiebenen
Atzstopptechniken in der Simulation zu beriicksichtigen und die fur demdkitfa

passivierten Bereiche mit der Genauigkeit der Materialdiskeeting aufzulésen, und
dies auch fur Atzkorper, die die komplexe dreidimensionale Geometiistischer

Mikrostrukturelemente aufweisen.
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5.5 Einbeziehung isotrop atzender Bereiche

Substrate, aus denen mikrostrukturierte Bauelemente hergesteflenyeenthalten
manchmal auch Schichten oder dreidimensionale Bereiche aus Meaterthe einen

isotropen Charakter bei der Atzung in basischen Lésungen aufweisen urst ebe

das einkristalline Silizium der Atzlésung ausgesetzt sind. Inedie§all mu die
Auflésung dieser Bereiche in der Simulation prinzipiell berlickgthiterden. Das gilt
in besonderer Weise, wenn isotrop atzende Bereiche einkristd\liaesial bedecken
und dieses mit fortschreitender Auflésung immer mehr der Atalhsusgesetzt wird.
Ein Beispiel dazu wird in Abschnitt 5.5.2 vorgestellt.

5.5.1 Schichten mit isotropem Charakter bei der Atzng

Ein Material mit isotropen Eigenschaften bei der Atzung in blasisd_6sungen ist
Siliziumdioxid, das entweder direkt als Maske verwendet werden &der als Schicht
in kombinierten Siliziumdioxid und -nitrit Masken enthalten ist.

Eine endliche Atzrate der Maskenmaterialien wurde in den &tinnkn bisher immer
vernachlassigt, wie auch in praktisch allen zur Zeit bekannten kanatherhaltlichen
Simulationsprogrammen. Die Berucksichtigung der Auflosung der Maskenders an
Réandern, kann jedoch ohne weiteres mit der Simulation geleistet werden diesdei
bestimmten Strukturen notwendig erscheint. Dazu mufld dem Maskenmakeniadlen
Materialindex eine Atzeigenschaft (isotrop) zugewiesen und ddsprechende
Funktionsmodul im Simulationsprogramm aktiviert werden. Wenn der Rand akdeeM
aufgrund der Atzung zuriickweicht und das darunterliegende Materialgfreiverden
an dieser Stelle Stufenquellen induziert, die einen Materiatpbdtewirken. Die
freigelegten Schnittkanten der {111}-Flachen mit der Waferoberflagbeden von
oben abgeschalt, wie dies auch bei der Randkeimbildung unter Maskaniasthieht
(vgl. Kapitel 2.4.3). Das Simulationsprogramm Uberprift zu jedemscteitt die
Oberflache der Struktur, um neu erzeugte Stufenquellen zu erfassen.

Ein anderes Material mit isotropen Atzeigenschaften in basisclimungen ist
Polysilizium, bei dem aufgrund der polykristallinen Struktur keine lst@apid.h. die
Atzung begrenzenden geschlossenen {111}-Flachen uber ausreichend greigaeBer
vorhanden sind, und somit immer Atome in Halbkristallage vorhanden sind, ven den
aus die Auflosung des Kristalles erfolgen kann.

Die Simulation eines isotrop atzenden Materials kann in sehr berfAeise mit der
Methode der strukturierenden Elemente erfolgen, die in Kapitel 4.2 beschrieben ist
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Zur Veranschaulichung ist in Abbildung 5.28 eine dreidimensionale Siowlder
Atzung eines isotropen Materials durch eine Maske mit vier quschati Offnungen
dargestellt.

a) b)

Abb. 5.28:a) Maske mit vier quadratischen Offnungen.
b) Simulation der isotropen Atzung.

5.5.2 Dreidimensional vorstrukturierte Substrate

Der Einsatz leistungsfahiger Laser bietet vielfaltige Middeiten in der Herstellung
mikrostrukturierter Bauelemente (siehe dazu z.B. [2,3,24,62]). Eine w¢emdrarot-
Einstrahlung kann lokal die kristalline Struktur des Siliziums stGredlem das Material
in ortlich definierten Bereichen aufschmilzt und anschlieRend in polghimer Form
rekristallisiert. Polykristallines Silizium zeigt isotropermaZakter bei der Atzung mit
basischen Losungen, wie im vorhergehenden Abschnitt dargelegt wurde.

Die Tiefe der gestorten Bereiche im Kristall hangt vonld&nsitat und der zeitlichen
Dauer der Bestrahlung ab. Fir ,Lasermicromachining® in i8iliz eignen sich
besonders Nd:YAG Laser, deren Wellenlange einer Energie (1,1érd@$fricht, die
knapp Uber dem Bandabstand von Silizium liegt.

In Abbildung 5.29 a) ist ein Querschnitt in <110>-Richtung eines Wafi#rs100>-
orientierter Oberflache dargestellt. Die Bereiche, in derss Material polykristallin
vorliegt, sind dunkelgrau unterlegt. Es wurden exemplarisch versctadelrofilformen
dieser Bereiche angenommen. Gestrichelt eingezeichnet sind i Flachen, die
von dem Laserpuls gerade nicht mehr gestort wurden und deshalb ding Att KOH
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begrenzen konnen. Diese Profile sind in der schematischen Darswdiuddgzgruben

in Abbildung 5.29 b) wieder zuerkennen. Die Geometrie der auf diesgeVE¥rzeugten
Atzgruben bzw. Kanale sind festgelegt durch den Durchmesser fiEsehmolzenen
Bereiches auf der Waferoberseite und die Tiefe dieses gestortechBsrei

Es konnen auch Grében (engl. ,trenches®), die mit Trockenatztechrekeeugt

wurden, mit dem nalRchemischen Prozel3 erweitert werden, wie didbildung 5.29

a) auf der rechten Seite schematisch dargestellt ist. Auctieisem Fall hat der
Querschnitt in <110>-Richtung der Gruben die Form einer Raute, diedean
entsprechend orientierten {111}-Flachen gebildet wird.

Die Strukturbildung eines auf diese Weise vorstrukturierten Waféfd sich
anschaulich mit einem Schalenmodell beschreiben. In Abbildung 5.30 ajh simem
Querschnitt der zylinderformige polykristalline Bereich und diedie Strukturbildung
malf3geblichen {111}-Flachen schematisch eingezeichnet.

Der polykristalline Bereich unterbricht die {111}-Ebenen, die vom Maskahr
ausgehend unterhalb der Maskendffnung liegen, an deren unteren Kanten. Wird de
polykristalline Bereich wahrend der Atzung aufgeldst, so werdenUaergang zu
diesen {111}-Ebenen Atome in Halbkristallage freigelegt, vergleichivatr der
Randkeimbildung unter Maskenkanten in Kapitel 2.4.3. Die {111}-Ebenen werden
ausgehend von den unteren Kanten abgeschalt, wie in Abbildung 5.30 b) dlargeste
Gleichzeitig wird der polykristalline Bereich immer tiefegeatzt und legt die
Unterkanten weiterer {111}-Ebenen frei, solange bis die ersten {11lhétbeinter
dem polykristallinen Bereich, die gerade nicht mehr gestort sind, die Atagngrizen.

Fur die naRchemische Atzung der vorstrukturierten Substrate muRaféeoberflache

mit einer Maske versehen werden, um die ungestérte Kristallaétieef vor der
Auflésung zu schitzen.

Die exakte Berlcksichtigung eines derartig vorstrukturiertexiev§ in der Simulation
stellt eine beachtliche Herausforderung dar, denn die physikallsaierte
Einbeziehung dieser Technik in die Simulation erfordert eine eamgigne
Modellierung der Strukturierung mit dem Laser, um Form und Ausdehmiasg
polykristallinen Bereiches genau zu bestimmen. Es ist zu vermut@andden Randern
des polykristallines Bereich noch eine Stdrung der Kristallstruktduziert wird,
woraus ein abweichendes Atzverhalten in diesen Bereichen folgt.

Als erste Naherung muRR der Ubergang von polykristallinem Begioh ungestorten
Kristall abgeschatzt bzw. aus Erfahrungswerten tibernommen werden.
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b)

Abb. 5.29: Atzung vorstrukturierter Wafer.
a) Schematische Darstellung der rekristallisierten Bereiche (trake
und der angrenzenden, ungestorten {111}-Flachen.
b) zu erwartende Formen der Strukturen nach dem Atzen.

Ein zweites Problem besteht darin, dal? bei einigen in Abbildung 5.29 bigter
Strukturen eine relativ grof3volumige Kammer durch eine kleine Maskemiffgeatzt
wird. In diesen Fallen miRten Diffusionsvorgange der Atzlosung dureh di
Maskenoffnung bertcksichtigt werden, da nicht ohne weiteres von leimstanten
Konzentration der Atzldsung und der gelosten Reaktionsprodukte in der Kamme
ausgegangen werden kann. Des Weiteren kann sich in diesen Kammdrei der
chemischen Reaktion entstehende Wasserstoff sammeln und groBsea Bilden,
wodurch die Atzlésung nicht standig die gesamte Kammer ausfillen kann.

Aufgrund dieser Schwierigkeiten in der Modellierung ist die in Ahlrig 5.31 gezeigte
Simulation eines vorstrukturierten Wafers lediglich als qualgatidherung der real
auftretenden Verhaltnisse zu verstehen. Dieses Beispiel kanrdiabElexibilitat des
Simulationskonzeptes demonstrieren, das es ermoglicht, zusatgigyskalische
Modelle fiir lokale Bereiche zu erstellen und einzuftigen.

Der in idealisierter Weise zylinderférmig angenommene pdiddtine Bereich wurde
mit einem Solid-Modeling Werkzeug in das Simulationsgebiet eilggetind die
Materialzellen dieses Bereichs in der Ergebnisdatei dunkelgrageddallt. Die
Atzmaske hat ebenfalls eine runde Offnung, die etwas keinerhifewiirde als der
polykristalline Bereich, um den isotropen Charakter dieses Bereimhd¥eginn der
Atzung demonstrieren zu kénnen.

Fur die Atzrate des polykristallinen Bereiches wurde willktirder doppelte Wert der
Atzrate der {100}-Ebenen angenommen. Diese Vorgehensweise erschienessga,
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da die Simulation in diesem Beispiel die Strukturbildung nur qualitaiedergeben
sollte und der exakte Wert der Polysiliziumatzrate daftr nicht entscheidend is
Maske Maske

Ungestorte
{111}- Ebene

Atzrichtung der ,
N {1113 Ebenen/

Randkeim-
bildung

Polykristalliner Polykristalliner
Bereich Bereich

a) b)

Abb. 5.30: Schalenmodell zur Beschreibung der Atzung vorstrukturierter Wafer.
a) Struktur des Substrates vor der Atzung.
b) Abschalen der gestérten {111}-Ebenen wahrend der Atzung.
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Abb. 5.31 a) Simulationsgebiet mit runder
Maskenoffnung und zylinderférmigem,
dunkelgrau unterlegten polykristallinem
Bereich

Abb. 5.31 b) Zu Beginn der Atzung wird
der  polykristalline  Bereich isotrop
aufgelost.

Abb. 5.31 ¢) Unter der Maske bilden sich
im  monokristallinen Material stabile
{111}-Ebenen aus, die an diesen Stellen
das Atzprofil begrenzen.

Abb. 531 d) Die {111}-Ebenen
unmittelbar unter der Maske vergro3ern
sich nach unten bis zu einem ,Knick* an
dem diejenigen {111}-Ebenen auslaufen,
die am Ubergang zum polykristallinen
Bereich angegriffen werden.
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Abb. 5.31 e) Der polykristalline Bereich
wird tiefer geatzt. Dadurch werden immer
mehr {111}-Ebenen an ihrer unteren Kante
angegriffen.

Abb. 5.31 ). Die {111}-Ebene im oberen
Bereich der Struktur vergrof3ern sich, da
immer mehr Stufen im unteren Bereich
abgeschalt werden.

Abb. 5.31 g) Der polykristalline Bereich
ist fast ganz aufgeldst und legt dadurch die
darunterliegende {100}-Ebene frei, die
ebenfalls aufgel6st wird.

Abb. 5.31 h) Das Simulationsgebiet
bestent nur noch aus einkristallinem
Silizium. Der <100>-orientierte Boden
wird in die Tiefe geatzt und die restlichen
Stufen auf den {111}-Ebenen werden
abgeschalt.
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Abb. 5.31 i): Jetzt wird das Atzprofil nur
noch von stabilen {111}-Ebenen begrenzt
und andert sich qualitativ nicht mehr.
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5.6 Simulation typischer Bauelemente

In diesem Abschnitt wird die Simulation von zwei Bauelementstrukidiskutiert, die
aufgrund ihrer Eigenschaften sehr gut mit nal3chemischen Prozesgestéllt werden
kénnen. Beide Bauelemente erfordern das Durchatzen der gesamtewliddafend
sind insgesamt bemerkenswert grof3. Dariiber hinaus sind diese Struldlat@n
komplex und erfordern eine dreidimensionale Simulation.

5.6.1 Feder-Masse-Systeme flir Sensoren

Eine wichtige Anwendung fur nafl3chemisch geatzte Strukturen stellen hashpraz
Beschleunigssensoren bzw. Neigungssensoren dar. Durch die Anwendung der
nalRchemischen Atztechnik konnen sehr einfach relativ groRe seisnisasmen
hergestellt werden, indem die gesamte Waferdicke zur Hargjetler Struktur mit
einbezogen wird.

In Abbildung 5.32 a) ist der prinzipielle Aufbau eines Beschleunigungst. bz
Neigungssensors dargestellt, der typischerweise aus mehrenkturgtrten Wafern
besteht, die mit Bondtechniken zu der Gesamtanordnung verbunden werden. Der
skizzierte Aufbau bildet einen Differentialkondensator mit einewdgdichen
Mittelelektrode. Diese mechanische Struktur wird durch beidssitijzen eines
Wafers hergestellt und ist in Abbildung 5.32 b) auf der rechten Beh@fsicht und
Querschnitt dargestellt.

Wichtig fur die reproduzierbare Einhaltung der spezifizierteraiRater des Feder-
Masse-Systems ist die prazise Herstellung einer de@nieGeometrie der Federn
(insbesondere der Federquerschnitte) und (weniger kritisch) emeu genstellbare
seismische Masse.

Die Verwendung von Kompensationsstrukturen fir die konvexen Ecken erhidglic
zum einen ein flachensparendes Design und eine gute ReproduziertarkeitlRe der
seismischen Massen. Eine besonders grof3e Masse ist fir Anwendjimgtig, bei
denen der Sensor hochfrequent schwingenden Stérungen ausgesettdiest tadingt
durch die hohe Tragheit der Masse das Mel3signal nicht beeintgichiigi Sensoren
mit wesentlich kleinerer Masse, die z.B. mit Techniken der fBlobenmikromechanik
gefertigt werden, missen solche Uberlagerten Storungen aufwendigHitfe
elektronischer Signalverarbeitung vom Mel3signal getrennt werden.
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Biegebalken Bewegliche Elektrode
("Feder?) (Seismische Masse)
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Abb. 5.32:a) Schematische Darstellung eines kapazitiven Beschleunigungssensors
b) Mikromechanisches Feder-Masse-System des Sensors in Auisidht
Querschnitt.

Bei dem vonSeidel[130] vorgestellten Sensordesign werden die Federn durch lokal
implantierte  Atzstoppschichten hergestellt. Dazu wird das @iliziin den
entsprechenden Bereichen auf der Ober- und Unterseite des Wafidrang Bor
dortiert, so dal3 diese Bereiche bei der Freiatzung der sdiemistasse nicht aufgeldst
werden und eine elastische Verbindung zum Substrat erhalten bleibt.

Die Federn kdnnen auch wie in dem in Abbildung 5.33 gezeigten Beispietiagm
(Bulk-) Silizium in der Mitte des Wafers mit einem zweiggah AtzprozeR hergestellt
werden [68]. Die Atzung wird mit identischer Maskierung auf deet@und Unterseite
des Wafers ausgefuhrt und ist im Querschnitt in der Abbildung 5.34 tHlgd3ie
Bereiche in denen die Federn prozessiert werden sind zunachsenngskb. 5.34 a),
wahrend ein Graben um die seismische Masse geatzt wird, dés$erder etwa der
Halfte der gewinschten Dicke der Feder entspricht. Dann wirdVidigkierung im
Bereich der Federn entfernt und der Atzprozel fortgesetzt (Abb. 5.34ebjetRti frei
liegende {100}-Oberflache wird ebenso wie der schon bestehende Grabeaterm
Tiefenatzrate aufgelost. Zusatzlich werden die {111}-Flachen von dderdberseite
(bzw. Unterseite) aus abgeschalt, da deren unmaskierte Oberkafgetdost werden
(Abb. 5.34 c). Auf diese Weise bilden sich an den Seiten der Federnudgsen, deren
Winkel mit ungefahr 20°-22° deutlich flacher ist als der Béschung®bidér {111}-
Ebenengruppe (Abb. 5.34 d). Eine exakte Modellierung der dreidimensiorféé&ie E
an den Ubergangen der Feder zum Substrat bzw. zur seismisches dvfasdert noch
weitere experimentelle Untersuchungen.
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Abb. 5.33: Simulation der Atzung des mikromechanischen Feder-Masse-Syatesns
Abbildung 5.32 b).

b\

a9
b) c) d)

Abb. 5.34: Simulation der Atzung des Querschnitts einer Feder aus Abbildung 5.33.

a) Der Bereich der Feder ist im ersten Atzschritt maskiert.

b) Nach entfernen der Maske wird die Atzung fortgesetzt.

c) An den jetzt unmaskierten Kanten zwischen der Waferoberflache und
den {111}-Ebenen werden diese abgeschalt. Dadurch bildet sich ein
Bdschungswinkel mit etwa 20°-22°.

d) Mit der Perforation des Wafers ist die Feder fertiggestellt.

a)

Die Simulation der Atzung dieser mikromechanischen Struktur erlgint Analyse
geeigneter Kompensationsstrukturen im Hinblick auf den Flachenbedarf au¥dfam
sowie eine genaue Betrachtung der Federn, insbesondere der Festtrgtie, die die
Biegesteifigkeit und somit die Schwingungsmoden des Feder-NBssems
malf3geblich bestimmen. Das Simulationsprogramm beinhaltet selbé&tdictt die
Maoglichkeit, die Geometrie der Struktur zu extrahieren (sieh& &apitel 5.6) und
somit die Weiterbearbeitung der Ergebnisse aus der Prozef3ssmufait FEM-
Werkzeugen unproblematisch zu ermdglichen.

Die Bestimmung der Masse der Struktur ist prinzipiell mit @@nauigkeit der
Materialdiskretisierung maoglich, auch wenn bei unzureichender pe€osation der
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konvexen Ecken eine Unteratzung mit entsprechend komplexer Geomgtrid. a
Voraussetzung dafur ist, dafd die Unterétzung richtig von der Simulaigolergegeben
wird.

5.6.2 Filterstruktur fr mikrofluidische Systeme

Viele mikrostrukturierte Bauelemente, die in der aktuellenraite diskutiert werden,
sind zunehmend komplexer aufgebaute Strukturen, die Schichten aus urdécteme
Materialien enthalten. Fir Simulationswerkzeuge wird es dahsher Zukunft immer
wichtiger dieser Entwicklung Rechnung zu tragen und Mehrschichtsteukt aus
denen die Substrate flr die zu prozessierenden Bauelemente bedisdignin die

Simulation einbeziehen zu kdnnen.

Eine besonders ungewdhnliche Filterstruktur, die in [88] vorgestellt uAdbiidung
5.34 schematisch wiedergegeben wird, soll als Beispiel fir Baaetendienen, die
Schichten aus verschiedenen Materialien enthalten. In diesem éBeigipd eine
Anordnung aus gelochten Membranen mit unterschiedlichen Schichten realisiert
Gelochte Membranen haben weit verbreitete Anwendungen in der lyskeostechnik
und werden z.B. sowohl in Mikrophonen als auch in (Partikel/Teilcheritriri
verwendet, die fur den praktischen Einsatz von mikrofluidischen Sgsteeine
entscheidende Rolle spielen.

Der hier gezeigte Filter besteht aus zwei gelochten Memiyaseren Offnungen
gegeneinander versetzt angeordnet sind und von einer ebenfalls geridsienicht auf
einem definierten Abstand gehalten werden. Im Gegensatz zu den leekamiachen
Filtern ist bei dieser Anordnung die GroRRe der Partikel, die dier Fjerade noch
passieren konnen, nicht bestimmt durch die GroRe der Offnungen debrifem,
sondern durch den Abstand der beiden Membranen, der der Dicke der Zscdublet
entspricht. Der Vorteil dieser Eigenschatft liegt darin, dalDdi&e dieser Oxidschicht
mit geringem Aufwand préaziser und somit reproduzierbarer hetljaserden kann als
die Grol3e der Locher der Membranen.

Zur Herstellung dieser Struktur wird durch kreisformige Offnungerdén oberen
Schichten das Bulk-Silizium stark mit Bor dotiert. Das Dotierprird so eingestellt,
dafR sich die Bereiche hoher Borkonzentration unter den Offnungen Uberlapjmen. Be
Atzen von der Riickseite wirken diese Bereiche als Atzstopp (vgl. Kap. Gati2)urch
Auflésen der undotierten Bereiche entsteht eine perforierte Menibuach Nachéatzen
der Zwischenschicht wird der Filter fertiggestellt.
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Bulk Silicon E§F etch stop

b)

Abb. 5.34: Partikelfilter fir mikrofluidische Anwendungen.
a) Schematische Darstellung der perforierten Schichten.
b) Simulation der Atzung dieser Struktur.

Diese Struktur ist ein interessantes Beispiel, die FlexilWg® Konzeptes fir die
Atzsimulation zu testen. Bei diesem Filterbauteil sind die bondetieBereiche deutlich
Kugelférmig ausgepragt und kénnen nicht einfach durch eine ebene Suigeméhert
werden. Das Simulationskonzept kann die geometrischen Details tees kibrrekt
abbilden und mit ausreichender Genauigkeit auflosen. Die Atzung der
Polysiliziumschicht in dieser geometrischen Anordnung erwashtais unkritisch und
kann ohne zusatzlichen Aufwand vom Simulationsprogramm geleistet werden. D
Simulation dieses Beispiels zeigt anschaulich die praktische eAdivarkeit der
Simulationsmethode fiir Substrate, die aus mehreren Schichten mgchigdlichem
Atzverhalten bestehen.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Neben den Trockenatzprozessen ist das nafRchemische orientierungsgbidnen
eine Schlisseltechnologie zur dreidimensionalen Strukturierung mikhamischer
Bauelemente. Trotz zahlreicher Untersuchungen ist der Atzmisomas noch nicht
vollstandig geklart; Geometrie und Morphologie geéatzter Strukturen koaukwler
Grundlage der bekannten Modelle nicht konsistent erklart werden [4,5,6,icheEtl
Ansatze zur Modellierung und Simulation weisen Probleme in der kanrekte
Wiedergabe der Atzfront auf und haben zusétzlich Unzulanglichkeitendéei
Berticksichtigung realistischer Aufgabenstellungen, die bei desrstéllung
mikrostrukturierter Bauelemente auftreten.

Gerade in den letzten Jahren wurde durch interdisziplindre Fogsarbeiten zu
diesem Thema die Vertiefung des Verstandnisses und die syistdr@aSammlung,
Dokumentation und kritische Diskussion der vielschichtigen Phédnomene tlieske
Mikrosystemtechnik nach wie vor hochrelevanten Prozesses vorangetrieben.

Vor diesem Hintergrund bestand das Ziel dieser Arbeit darin, aktbedenntnisse und
neue experimentelle Ergebnisse lber das orientierungsabhangigemadste Atzen
von Silizium auszuwerten und ein neues Simulationskonzept zu entwickebgvdais!
ein realistisches physikalisches Modell verwendet als auahul&ionsgebiete
behandeln kann, die aus mehreren Schichten mit unterschiedlichem Atzrerhal
bestehen, die eventuell durch andere Technologien dreidimensional vorstrtisind.
Dies erscheint erforderlich, da im Zuge der rasanten Entwigkl der
Mikrosystemtechnik zunehmend komplexere Bauelemente und Systemefentwadl
hergestellt werden missen, deren Substrate nicht mehr aus ,redimkmstallinem
Silizium bestehen und bei deren Herstellung der nalRchemischeZd¢fonur einer von
mehreren Prozel3schritten zur dreidimensionalen Strukturierung ist.

In die vorliegende Arbeit sind neue Erkenntnisse Uber die Strukdurglauf ebenen,
maskierten Wafern eingeflossen. Ein Modell, das den orientierunggabba

AtzprozeR als Stufenatzvorgang beschreibt [126], wurde erstmais iallgemeines
Konzept zur Topographiesimulation eingebettet.

Die grundlegenden Aspekte des in dieser Arbeit vorgestelltenn&tafeodells lassen
sich vereinfacht wie folgt zusammenfassen:

1. Der Kristall setzt sich wahrend der Atzung nur aus im Priamar glatten {111}-

Flachen und aus Stufen zusammen, die von den Ebenen des {111}- und des {211}-

Zonenverbandes gebildet werden. Andere, insbesondere hoéher indizietterFace
werden als Einhillende von gestuften Bereichen interpretiert.
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2. Der Atzvorgang des Kristalls erfolgt durch das laterale Aan dieser Stufen,
ausgehend von den {211}-Ebenen.

3. Die Entwicklung der Atzfront, die an einer einfachen konvexen Maskenedkit auf
ist der strukturbildende GrundprozeR mit dem sich auch die Ausbildung der Atzfront
an beliebig geformten Maskenkanten beschreiben Iaft.

Die Beschreibung des Atzprozesses mit diesem Modell hat alge,FdaR die
Strukturbildung wahrend der Atzung neben den Stufenatzraten ausschlieBh
Stufenquellen und Stufensenken bestimmt wird. Die Unterscheidung konkaver,
konvexer und Sattelecken, die bei der dreidimensionalen Implementieromg
differentialgeometrischen Modellen erhebliche Probleme verursathit im
Stufenatzmodell in dieser Form nicht auf. Dadurch missen in der Sonulkeine
zusatzlichen, empirisch aufgestellten Regeln verwendet werdergirdteeindeutige
Entwicklung der Atzfront bei problematischen geometrischen Konfiiguen
ermaoglichen.

Ein wichtige Etappe auf dem Weg zur Umsetzung eines neuen alimnsimodells
besteht darin, die allgemein bekannten und in der Literatur ausfuldiskutierten
Methoden zur Topographiesimulation zu evaluieren, ihre Anwendbarkeit auf die
betrachtete Problemstellung zu bewerten und vor diesem Hintergrunel3gchl ein
Verfahren zur Simulation des orientierungsabhangigen Atzprozessesntwickeln.
Dazu war es zwingend erforderlich, sowohl die physikalisch-tedinems&Grundlagen

des Prozesses zu dokumentieren, als auch auf spezielle Probiemgstellund
Anforderungen bei der Herstellung mikrostrukturierter Bauelemeiteugehen und
diese in einem neuen Simulationsansatz zu beriicksichtigen.

Als Ergebnis dieser Uberlegungen wurden Aspekte verschiedendahkéer zur
Topographiesimulation kombiniert und daraus ein neues, problemangepalites
Simulationskonzept entwickelt.

Bei der numerischen Implementierung des Simulationsmodells eimnel zellbasierte
Beschreibung des Atzkorpers mit einer impliziten Darstellupmes Oberflache
verwendet. Die Oberflache des Kristalls wird mit Elementwenschiedenen Typs
dargestellt, die das charakteristische Verhalten der r&ileien wahrend der Atzung
abbilden. Die Bewegung der Grenzflache zwischen Kristall und Atzlosudg wii bei
Marker-String Verfahren, von charakteristischen Gleichungen gestelierfir jedes
Oberflachenelement gelost werden. Diese Gleichungen sind gewdhnliche
Differentialgleichungen, deren Koeffizienten im Sinne der Tramespan Modellierung
aus Teststrukturen bzw. aus kristallographischen Grol3en abgeleitet werdem kénne
Zusatzlich werden weitere Attribute auf den Oberflachenelememlefiniert, die
typische Eigenschaften des Atzprozesses abbilden, wie z.B. dasffeuftder Stufen
auf Stufensenken.

Wegen der vielen nach wie vor ungeklarten Fragen uber die deguktzmechanismus
sollte das Simulationskonzept, das in dieser Arbeit entworfen wgeigelt offen
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gehalten und ausbaufahig gestaltet werden, so dal3 es mit der aglidten
Flexibilitat mit neuen Modellen erweitert und auf besondere Anfardgen angepaldt
werden kann.

Ebenso sollte die Madoglichkeit bertcksichtigt werden, nachtraglicfektef und
Verfahren einbinden zu kénnen, die wissenschaftlich noch nicht erschopfersuianter
sind und daher nicht implementiert wurden. Als Beispiele waren zu nehed:=ffekte
der Randkeimbildung unter Maskenkanten, sowie das sogenannte ,defeatpunmal
»step bunching®. Es ware ebenfalls eine interessante Aufgadangteilen Einflul3 von
Lichteinstrahlung auf den AtzprozeR oder das Atzen unter extern paifgen
elektrischen Potentialen in ein Simulationswerkzeug zu implementieren.

Bei der Entwicklung des Simulationskonzeptes wurde den Bedurfnissen des
rechnergestutzten Entwurfes moderner mikrostrukturierter Bauetemieesonders
Rechnung getragen.

Aufgrund dieser Uberlegungen hat sich der zellulare Ansatzoptisnal geeignet
erwiesen, da damit gerade lokale Effekte leicht modelliert mndein Algorithmus
eingebaut werden kénnen, ohne das zugrunde liegende Konzept in Fragebgtgllen
aufwendig Uberarbeiten zu mussen. Auch die Einbeziehung verschiedetesialéa
mit unterschiedlichen Atzeigenschaften und beliebiger Geometriesi@Rimit einem
zellbasierten Ansatz elegant realisieren. Diese Eigertschaberwiegen die bekannten
Nachteile zellularer Verfahren, wie z.B. die ungenaue Appraximaallgemein
orientierter Oberflachen.

Mit der beschriebenen Implementierung konnten eine Reihe intetesg$ergebnisse
erzielt werden, die im Folgenden noch einmal knapp zusammengefal3t sind.

Die typische Strukturbildung an einer einfachen konvexen Ecke wird von der
Simulation korrekt wiedergegeben. Bereiche unterschiedlicher @bleethmorphologie
(Bereiche vom Typ ,A“ und ,B“) kdnnen identifiziert werden, obwohfdkte, die zu
statistischen Unregelmafigkeiten in den Strukturen fuhren, nicht implemeinigert s

Die Entwicklung von typischen Kompensationsstrukturen fur konvexe Eckedeien

die Atzfront durch komplexe Wechselwirkungen unterschiedlicher Berdiestimmt
wird, kann in der Simulation richtig behandelt werden. Dadurch konnte esiiergv
Validierung des Stufenédtzmodells vorgenommen werden.

Auch die Unteratzung beliebig geformter Maskenkanten kann mit der &iamul
grundsatzlich behandelt werden, ebenso wie die Perforation von Waféen. D
quantitative Beschreibung der Entwicklung der Atzfront unter schriagentel
erfordert allerdings noch weitere Untersuchungen, ebenso wie dreidiméastielte,

die bei der Perforation von Wafern auftreten.

Die zellulare Materialreprasentation ermoglicht die einfadB@beziehung von
Bereichen mit unterschiedlichem Atzverhalten, die nicht eben sein missen, songlern ein
beliebige dreidimensionale Geometrie aufweisen kdnnen. Konkret implenmewtirde

ein inertes Material, das von der Atzlosung nicht aufgeldst wird undipdellierung

von Atzstopps verwendet wird, sowie ein Material, das in basischemgés isotrope
Atzeigenschaften aufweist, wie z.B. polykristallines Siliziubamit kénnen nicht nur
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Polysiliziumschichten modelliert werden, sondern auch Bereiche,dbeen die
monokristalline Struktur durch Bestrahlung mit Lasern gezielthgesgt wurden, um
ein verandertes Atzverhalten zu erreichen.

Als Beispiel fur reale, industriell gefertigte Bauelementede die mikromechanische
Herstellung eines Inertialsensors und eines mechanischers Filtemikrofluidische
Anwendungen numerisch simuliert. Diese Strukturen erfordern eindirdegisionale
Simulation mit Berlcksichtigung der Perforation des Substrates umgeZehung
verschiedener Materialien.

Das im Rahmen dieser Arbeit implementierte Simulationswegkbewies hierbei, dal3
es die im ersten Kapitel formulierten Anforderungen fur die Qtitezung des Entwurfs
mikrostrukturierter Bauelemente voll erftillt.

Ausblick

Auch nach Abschluf3 dieser Arbeit bleiben noch Herausforderungen bestehes,zu

meistern gilt, sowohl auf dem Gebiet der Simulationstechnilawadh bei der weiteren
Verfeinerung des Stufenéatzmodells.

Besonders relevant erscheint die quantitative Untersuchung dertettzsahrager
Kanten, die Ubertragung des Stufenatzmodells auf andere Walfgienungen

(insbesondere <110>-Wafer) sowie die detailliertere Untersucteintgauhen Bereiche
vom ,A“Typ. Auch der Zusammenhang zwischen der Tiefenéatzrate ded

Stufenatzrate der {211}-Ebenengruppe bedarf noch weiterer Forschungsarbeiten.

Die Optimierung des Simulationsprogramms im Hinblick auf dieziefite Nutzung
rechentechnischer Ressourcen konnte im Rahmen dieser Arbeit rebntgeleistet
werden. So ware es winschenswert, eine adaptive Vernetzung einayfiitireder
lediglich die oberflachennahen Bereiche des Simulationsgelbesteaufgeldst werden
und eine Gitterverfeinerung mit fortschreitender Atzfront miibef wird. Dadurch
kénnte der relativ hohe Speicherplatzbedarf, den zellulare Verfahtesichn bringen,
gemindert werden, ohne dal3 auf eine feine Auflosung der Morphologietrdturen
verzichtet werden muf3.

Bauelemente, die in grof3en Stiickzahlen in den einschlagigen Anwenduitisrere
eingesetzt werden, sind praktisch immer das Ergebnis eines Optigeprozesses,
ohne den die geforderte Funktionalitdt, Robustheit und Zuverlassigkeit erreitht
werden kann.

Bei der Optimierung der Geometrie von Bauelementen, die mit nafsdiem
Atzprozessen hergestellt werden, treten einige grundsatzlicheelbluf. Die direkte
Bestimmung der Atzmaske aus einer gegebenen bzw. vom BaueldDesigeer
gewulnschten Struktur erscheint in der Praxis fur allgemeine Rélht durchfihrbar.
Die Ursache ist darin begrindet, dalR diese Aufgabenstellung ein nmaditeh
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inkorrekt gestelltes Problem beinhaltet, denn die Existenz der L6ésunghsgasichert,

die Eindeutigkeit der Losung ist nicht gesichert und zudem bestehesipfindliche
Abhéangigkeit der Losung von den Parametern, die den AtzprozefRR bestimmen.

Eine Optimierung der geforderten Eigenschaften eines Bauelesriarea deshalb in
der Praxis nur auf iterativem Wege erlangt werden. Dazu migssedem Ergebnis der
,vorwartssimulation“ vorab definierte Gitefunktionen extrahiert und bewveverden,

um daraus eine (automatisierte) Variation des Maskenlayouts restbelegten
Strategien abzuleiten. Dieser Prozel3 wird dann solange duibhigebis die
Abweichungen der Gutefunktionen von den Sollwerten ein (globales) Minimum
erreichen und das Bauelement die Vorgaben bestmaoglich erfullt.

Ein zukunftsorientiertes Simulationskonzept mufd deshalb darauf aussglegdie fur
Optimierungsalgorithmen noétigen Geometrieparameter und vom Anweafieieden
Gutefunktionen extrahieren zu konnen. Diese Anforderungen wurden bei der
Konzeption der hier dargestellten Simulationsmethode bereits bericksichtigt.

Mit Abschlul? dieser Arbeit ist das Konzept der Umsetzung eindsriitzmodells und
die Simulation mittels zellularer Verfahren keineswegshéistend und abschliel3end
behandelt. Vielmehr ist nur ein Stand erreicht, bei dem ein neuérergigrechender
Weg aufgezeigt wurde und der erste Abschnitt dieses Weges auch Hritiersevurde,
dessen Ende aber noch nicht abzusehen ist. Vielfaltige Moglichkate Simulation
wurden erst erdffnet und das Verstandnis und die Modellierung der tgféFacetten
der orientierungsabhangigen Atzprozesse sind noch lange nicht ausgeschopft.
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