
29 5 6年第 3 期

中 山 大 学 学 报
A C T A S C I E N T I A R U M N A T U R人 L I U M

U N I V E R S I T A T I S S U N Y A T S E N I

1 9 8 6

椭偏光谱法研究离子注入 Si 损伤分布

— 多层模型的最优化方法

何星 飞 莫 党

( 微 电子研究所 )

摘 要

应用多层模型和最优化方法
,

由实验测得的离子注入 5 1的椭偏光谱
,

以及 c 一

is 和离子注

入 a 一

iS 的光学常数
,

不用剿层测量
,

能分析离子注入 iS 的损伤分布
.

本文讨论了多层模型计

算原理和椭偏光谱法的灵敏度
,

模拟分析了 L
e v e n b e r g

一

M ar q u a r
dt 最 优化方法的数学过

程
、

模型乒吴差与计算误差
、

实验误差 ( 随机误
一

浪和系统误兰 ) 犷!及 5 1表而自然氧化层对最优

化数学 ;寸程的影响
.

离子注入 iS 损伤研究不论对离子注入理论或应用都具有重要的意义
。

自六十年代末

以来
,

人们把各种实验技术应用到这一领域
,

如背散射
〔 ` 1 、

放射性示踪
〔“ , 、

电 子显微

术
〔 3 , 、 电 子 自旋共振川

、 x 射线衍射困
、

电子衍射团 以及各种光 学 方 法
,

如 光 的反

射与 透射
二? 〕 、

椭偏光术
〔吕 。 〕 、

R a m a 二 光谱法
￡̀ “ 弓
等

.

这些实验方法可分成两类
:

一是剥

层法
,

把损伤层逐次剥去并测量
,

得到损伤随深度分布
, 另一是非剥层法

,

利用测得的

损伤层信息直接计算出损伤分布
.

利用椭偏光谱法研究离子注入 iS 损伤分布是一种方便和灵敏的方法
。

过去
,

计算时

多用单层模型
,

把注入层看成一均匀损伤层
.

这只适用于离剂量注入
,

对一般情况
,

要

结合剥层法才能求出损伤分布
.

木文证明
,

应用多层模型和最优化方法
,

由实验测得的离子注入 iS 的椭偏 光谱
,

以及

。一 iS 和离子注入 a 一 iS 的光学常数
,

不用剥层测量
,

能分析离子注入 5 1的损伤分布
.

本文讨

论了多层模型计算原理和椭偏光谱法灵敏度
,

模拟分析了 L o v e n b e r g
一

M o r q u a r dt 最优

化方法的数学过程
、

模型误差 与计算误差
、

实验误差 (随机误差和系统误差 )以及 iS 表面

自然氧化层对最优化数学过程的影响
.

与 E r m a n 和 T h e o t : n `川的方法不同
,

本工作用两

点序列割线法并逐次迭代
,

每次迭代同时计算多层模型中各层的损伤度
,

减少了于卜算费

术文于 1 9 8 5年 10 月收到

微电子研究所王晓阳为本工作提供 T A S C软洲
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用
. c一 Si 和离子注入

。 一 Si 的光学常数选用我们过去的结果
〔` 2 , ,

5 10 : 的光学常数取自文

献〔 1 3〕
.

计算程序采用编译 B A S I C语言
,

图由D X Y
一 8 00 绘图仪画出

.

一
、

多层模型计算原理
〔“ j

我们在复折射率的意义上定义注入层的损伤度 (无序度 )D ( o ( D ( l)
:

N
二 D N

。 + ( 1 一 D )N
。

( 1 )

式 中N
: 、

N
。和 N分另J是` 一 5 1、 离子住入

。 一 5 1和注入层的复折射率
.

在此定义下
,

D 不再

象有效介质理论
〔 `” ’ 中的损伤度

,

反映非晶相与单晶相的体积 比例关系
,

而 表 征注入层

复折射率介于单晶态与非晶态复折射率之间的比例
。

在 2
.

1一 4
.

6e V 能量范围内
,

我们分

别用 ( )] 式和有效介质理论计算了 A s 十注入 5 1 的光学常数
,

其结果相差 ( 2肠
.

由于 ( )]

式较简单
,

而且物理意义明确
,

我们用它计算注入层的光学常数
。

若有一厚度为山的均匀介质薄层
,

其光学性质 可由所谓特征矩阵描述
:

M (月乃) =

e o s (吞
。
N 川入e o s口)

i P s i n ( k
。
N刁 ,lI e o s s )

一 `,
一 ` S`· “̀ 。

N乙无c O S日’ 、
e o s ( k

o
N 』h e o s日 ) /

( 2 )

其中 e为波矢与薄层法线的夹角
,

岛为真空中波矢长度
,

N 为介质薄层的复折射率
, 对 S

波
,

。 一 (
。 。 。

)
一

参(。。
。
)
一

令 c o s 。 ,

对 p波
,

乡一 ( , ,
。

)告 ( 。。
。

)
一

于 。 。 s a
.

离子注入损伤层一般是非均匀的
,

其光学常数随深度变化
.

但只要把注入层分成一

些足够薄的薄层
,

各薄层总可看成均匀的
.

由这些均匀介质膜层的特征矩阵 M i (』h ) ( i 二

1 , 2
,

… ) 可求出注入层的特征矩阵
:

M (儿) 二 n M公(乙儿) ( 3 )

式 中 h 为各薄层厚度之和
,

即注入层厚度
.

由注入层的特征矩阵便可求出系 统 的 椭偏

参数叻和乙
:

t a n 动e 宕J 二 f ( 11 , ,

D
,
人

,

8
。
) ( 1 )

式 r r,加为光子能最
,

O为损伤分布向量
,

口。

为入射角
.

表 1 列出用 M ot 。 。 k a 和 W
a t a n a b 。 〔 l “ 〕的实验数值在我们的多层模型上计算的结果

( 圆括号内的数字 )
.

光学常数 为
: 只= 5 4 6 1入

, : 。 二 4
.

0 5 0
,

k
。 = 0

.

0 2 5
, : 。 二 4

.

7 9 7
,

k
。 = 0

.

7 7 0
,

5 10
。
层的折射率 : 二 2

.

4 7 0
,

从表 1 可见
,

计算结果与 M
o t o o k a 和W

a t a n a b e

的结果 ( 圆括号外的数字 ) 相比较
,

符合得很好
.

表 1 计算结果 与M
o t o o k a和W

a t a n a b e 〔` “〕 的结果比较 (
“

)

样样品品 能量量量 非晶层厚厚 有 5 10 2

层层 无5 10 :

层层

((((( k e V ))))) (盈)))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))))111111111 8 0 000 梦梦 } 刁刁 岁岁 刁刁

8888888888888888888 8 00000000000000000 1 2 0
.

5 ( 1 2 1
.

1 )))))))111 0 00000 8 0 000 2 2
.

1 ( 2 1
. 。 ))) 1 1 9

.

1 ( 1 2 0
.

2 )))))))))))))))))))))))))))))))))))))555 0000000 2 3
.

0 ( 2 3
.

0 ))) 1 6 3
.

6 ( 1 6 5
.

5 ))) 1 7
.

2 ( 1 7
.

1 ))) 1 6 5
.

9 ( 1 6 6
.

6 )))
333 0000000 1 8

.

5 ( 1 5
.

5 ))))) I R
_

只 ( I R
_

2、、 1 6 3
.

5 ( 1 6 4
.

0 )))

1111111111111111111111111111111116 6
.

6 ( 1 6 7
.

4 )))

一一一一一一一 ~ . 、 夕 、 ~ ~ .
一 ,,,

IIIIIIIIIIIII R
_

左 ( 1 R
.

4 、、、

00000
。

333 0
。
777 0

。
444 0

。
4
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图 1 是用层厚 为 4 00 人

的单层模型计算出的椭偏参

量与光子能量和损伤度的关

系曲面
.

R e 和 I m 分别是 ( 4 )

式的实部和虚 部
。

从 图 可

见
,

t a n功
、 e o s刁与 损 伤度

的关系比较接近线性
。

半导体的光吸收使光学

测量方法在深度 上 受 到限

制
,

因此光学方法只能研究

近表面薄层的性质
.

为分析

5 1的椭偏光谱法对于深度的

灵敏度
,

考虑这样的系统
:

_

在 iS 衬底某一深度处有一层 图 1

1 0 0入厚的薄层
,

其 n 和 k分别与衬底相差 5%

和 (叻
、 ,

刁
、

)则量

s 二 〔 (功一功
:

)
“ + (刁一 刁

:

) `〕合

由单层模型 ( 厚 4 0。几 ) 算出的椭偏参量

,

设此系统和衬底的椭偏参量分别为

反映椭偏光谱法的灵敏度
〔 , ’ 〕 .

5越大
,

灵敏度越高
,

当簿层深度超过透入深度 时
,

光被吸收使探测器无法接收到反射光
,

这时S趋于零
,

这就是极限深度
。

(功
,

刁)

( 5 )

由于

图 2 分别 画出了
c 一 5 1 ( a) 和离子注入

a 一 is
’

( b) 衬底的 S
一 ’
与光子能量和深度的关系

。

从图可见
,

在 2
.

1~ 4
.

e6 V范围内
,

有效深度约有40 0 ~ 50 0人
。

矛矛矛

飞飞;;;iiiiiiiii
图 Z c 一 iS ( a )和离子注入 a 一

iS ( b) 衬底的椭偏光谱法灵敏度分析

二
、

最 优 化 方 法

对应某一离子注入压损伤分布
,

有一椭偏光谱
,

反之亦然
.

但它们之间的 函数关系

一般不能解析表示
。

由于损伤分布与波长无关
,

从椭偏光谱求损伤分布可采 用 最 优化

方法
.
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应用最小二乘原理
,

取标准偏差为目标函数
:

, _ , : , ` 、 一十
尸

。 , ` _ _ .J _ ` _ _ ` 、 : 、 。
, _ _ _ , _ _ 。 , 、 : 、

专
。 一 、 乙“ 一 F l `启匀 、 ` 0 “ W e 一 ` 。 “ 甲 I 一 “ 二八 ` u , “ e 一 ` u 。 “ 夕 J

( 6 )

式中 t a n 功
。 、 c os 刁。

为实验值
,

at n 功
、 c o s 』为计算值

,

M为实验点数目
,

P 为多层模型的

层数
.

本工作采用 L e v e n b e r g 一M a r q u a r dt 最优化方法
,

J a 。 。 ib 矩 阵 由两点序列割线

法求出
〔’ 7 ,

适当选择阻尼因子
,

通过求目标函数的最小值求出损伤分布
,

使 由 多 层模

型算出的椭偏参量与实验值在最小二乘意又下误差最小
.

即求出损伤分布 O使

占( 0 ) 二 m f ,
.

( 7 )

计算机以给定的初值为出发点
,

按目标函数下降方向寻找最佳路径
,

迭代达到要求

精度时
,

打印出损伤分布及其误差估计值
。

误差可由协方差矩阵求出
L’ 8 , :

V。 二 < ( D
一

<D ) ) ( D 一 <D > )
T

) ) ( s )

式中 <O )为损伤分布向量 O的数学期望
,

T表示转置
.

初值的选择好坏直接影响计算费用

和结果
。

计算时可取几组初值计算后求平均
.

三
、

模 拟 分 析

门
lwe
welwel
.

,

l!
一

训川习
。\

,

一
久

肋佣拄街侧时

时2 0层
,

每层厚 20 入的多层模型模拟了一

线性损伤分布 ( 见图 3 )
.

计算了该分布对应

的椭偏光谱
,

视为实验值
。

由多层模型 ( 总厚

度均为 4 0。人 ) 和最优化方法 计 算了 损 伤 分

布
,

分析了理想清况下的数学过程和各种因素

对目标函数的影响
。

1
.

理想情况的盆愧化毅举过程

理想情况下
,

没有实验误差
.

最优化计算

结果列于表 2
.

表中数值为不同层数的多层模

型算出的损伤度
,

括号中为模拟分布的线性插

值结果
.

计算时
,

衬底均视为
。一 lS’

。

从表中可

见
,

层数 P 较小时
,

结果与线性插值的数值相

差甚大 ; 随着 乡增加
,

计算结果渐接近线性插值结果
,

之减小
.

图 3 模拟线性损伤分布

即模型误差变小
,

标准偏差也随

为分析多层模型中各层损伤度对 目标函数的影响
,

这里用 0
.

6 18 法求出多层模型中各

层损伤度与目标函数的关系曲线
,

结果见图 4
。

图中 ( a)
、

( b)
、

( c
)分别为 2 层

、

5 层 和

10 层模型的结果
。

计算某一层时
,

其它各层损伤度的值取表 2 中对应值
。

从图可见
,

表

面层占曲线形状最
“
瘦

” ,

该层对目标函数的影响最灵敏
,

愈深入体内的层
,

6曲线形状

愈 ,’I 巴” ,

对 目标函数的影响愈不灵敏
.

从不同层数的多层模型结果可知
,

模型层数愈

多 ,
损伤度的可确定性愈大

,

各层损伤度对目标函数的影响愈灵敏
.
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表 2

层数 p

理想情况下多层模型的损伤度计算结果 (肠 )

2 3 4 5 6 1 0

每层厚度 (助 2 0 0 1 3 3
。

3 10 0

第 1层

第 2层

第 3层

第 4 层

第 5层

第 6 层

第 7 层

第 8 层

第 9层

第 10层

.

5 (7 7
,

s )
.

3 ( 2 7
.

5 )

9 ( 9 7
.

5 )

的的的5)的的的的)

:
,.

…
ó勺

2 ( 8 7
.98.86.77..6857.46.37.28.17.6

,自一óJRùO白一b只ù944460772710
刀伙OU4Q
U八D勺q

97356833727
户a一ó曰ù匕ù城Jl匀n乙,曰,曰勺自,é八0tltlCU

. .几OU汽bl卜J,口,上
`

、产、 .声、刀
矛、 ..产óUiód八U户O a口八b

ó

4`
.上

了口.、 J

`、了几
、尹̀、内匕,自d上J区

.

…
性月Rù月了R

ùU口亡é J任
`

、.产、 .了、 ,矛于

Ró怂,ú

…
目口,曰QU只ù一勺,占

`

`
、
了.、产̀、

,

口d今曰乃」

…
,上,
.丹OO口

J
任,曰,口̀óJ8,山

叮̀斤̀一了脚了甲̀厅矛厅娜.厅J决Dl匕月性Qéǹ.上八才
子.̀ 、产.̀ ó户.、了.、.`、尹̀
、.
、̀产.、
、

ù片ōn
J
任O丹口J八J叮̀月,

标准偏差 2
.
7 x 10

一 2
4

.
5 火 1 0

一 3 6
.

z X l o
一 4

1
.

9 x i 0
一 4 3

.

8 欠 1 0
一 5 8

.

了欠 20
一 6

t“ ) 之层橄型 (卜) 5 以侠全
l

{
}

杰; 醉 {

欣 ’ 。 咬气鱼

轰面层 农云层

讼洲fL
。

声
刀护了:

墨
一 “

一

哈 5 0

无方友
: 之

工00 1 0 0

.
华
下

、

成
5 0

无序疾 X

图 4 月标函数与多层模型中各层损伤度的关系

2
。

误位分析

( l) 模型误差与计算误 差 用量 E ( )P 表示模

型误差
,

定义为
:

”
, , 、

1 f h
: 。 。 : 」 :

。 气夕 l =
.

- 于一一一 . 1 , 尹 一 , s l a n

此 J O

( 9 ) 云

式中 D ,为 P 层模型算出的损伤分布
,

O
:

为模

拟线性损伤分布 ( 图 3 )
,

h 为注入 层 厚度 ( 4 00

人 )
。

计算结果见图 5
.

图中用虚线标出表 2 中 线

性插值的模型误差
,

还画出了存在随机误 差 a “ Z x

1。” 和 8 火 10
一 3两种情况时的结 果 ( 详 见下 面 )

.

。 ’ r

…从
p

图 6 模型误差与层数关系
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总的看来
,

P 增加
, 刀 ( )P 减小

,

但 p = 6是一例外
。

由于计算机每次运算总取舍位长以后

的数值
,

增加模型层数虽能减小 E ( P )
,

但计算误差可能增大
。

( 2) 随机误差 设随机误差服从正态分布
.

这里分析了中噪声 ( a 二 2 X 1 0
一 “

)和高噪

声 ( a = 8 、 1 0
“ 3

)情况下噪声对 目标函数的影响
.

图 6 是标准偏差的变化
,

从图易见
,

噪

声越大
,

目标函数 6的极值随之增大
.

图 7 是目标函数的变化
,

图中 ( a) 和 ( b) 分 别为中

噪声和高噪声两种情况下 5 层模型 中各层损伤度对 6的影响
,

很明显
,

随机误差愈大
,

6

的形状愈
“
肥

” ,

不确定性增加
,

在高噪声情况下
, 己的极值位置还发生 移 动

.

因此
,

测量时要尽量减小随机误差
.

卜

一刁

\

.

ù
曰

一ù

飞

月
、

彭
冷 、

一
以0̀5踌

r卜乞

;
!llJì
。

图 6 标准偏差与层数关系 图 7 存在随机误差 a 二 2 火 1 0
一 “
( a )和 8 x 1 0

一 3

( b )时

目标函数与各层损伤度的关系

( 3) 系统误差 图 8 画出了0
.

3
。

入射角误差 引起的目标函数的变化
.

其影响相当于

高噪声倩况
.

图中小图是改变入射角的值时目标函数的变化
,

在 69
.

7
“

位置 占有
一

极小

值
,

对应于入射角的准确值
.

从图可见
,

6对入射角的响应很灵敏
,

因此测量 时 应校正

仪器
.

减小系统误差
。

E r m a n 和 T h e e t e n 〔川用增加一层附加 5 10
:

层的办法来补偿 由于

入射角精度引起的误差
.

这一人为的5 10
:

层虽能使目标函数得到改善
,

但引起了 6 极值

位置的变化
,

从而使求出的损伤分布偏离了原来的值而发生畸变
。

二蕊 二
二
二恐.

~ ~ 头
.

一争 /

产一
一
~ 一

,ù

丫一一l阵
l!
一卜
ì

卜以耳

、 酬网

图 8 0
.

3
“

入射角误差对目标函数的影响 图 9 3盈厚自然氧化层对目标函数的影响
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3
.

15 衰面自然叙化层的形晌
、

、

由于表面层对6的贡献权重最大
,

从而 iS 表面 自然氧化层厚度的估算准确 与 否对结

果影响甚大
.

设 iS 表面存在 3人厚的 5 10
2

层而计算时没有考虑
,

这时6如图 9 所示
.

小图

为改变 5 10 泛层厚度时占的变化
.

3入处的极值对应 5 10
2

层厚度的准确值
.

;声
四

、

结
; 下

论
忿 了

由离子注由 S元的椭偏光谱及
。
书 i 、离子注入。 iS 的光学常数

,

利用多层模型和最优化

方法
,

不用剥层测量
,

熊有耸堆分析寰矛殡吞吕i的损伤分布
` 此方法比剥层法

、

背散射

等方便且容易实现
。

随着计算技术的不断提高
,

相信该方法会有效地被应用于 iS 以及其

它半导体材料的离子注入损伤研究
、

集成电路工艺分析等领域
。

另一方面
,

与其它光学

方法一样
,

由于光的吸收作用
,

其局限性是只能分析近表面的薄层
.

另外
,

实验误差
、

表面自然氧化层厚度估算的准确性对结某的影响也较大
.

作为成用例子
,

我们计算了 4 o k e V
、

4 又 1 0` 3

和 1
·

4 “ 1 0 “ c m
一 2

的 A s `

注入 5 1的损伤

分布
,

与背散射方法测得的损伤分布相符合
,

其结果已另撰文或尚待发表 〔`” 。
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