
物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 62, No. 20 (2013) 208201

基于压缩表示的离子刻蚀仿真三维表面演化方法*

杨宏军1)2)† 宋亦旭1) 郑树琳1) 贾培发1)

1) (清华大学计算机科学与技术系,智能技术与系统国家重点实验室,清华信息科学与技术国家实验室,北京 100084 )

2) (沈阳炮兵学院,沈阳 110162 )

( 2013年5月31日收到; 2013年8月1日收到修改稿 )

为了研究表面演化过程的机理,提出了一种基于压缩表示的三维表面演化方法来模拟等离子体刻蚀工艺,并着

重探讨了对离子刻蚀的仿真. 为了解决三维元胞自动机内存需求量大的问题,该方法将二维数组和动态存储方式相

结合,既实现元胞信息的无损压缩存储,又保持三维元胞间的空间相关性. 实验结果也表明该方法不仅节省了大量

内存,而且在高分辨率条件下查找离子初始碰撞的表面元胞效率较高,满足高分辨率仿真的要求. 将该方法应用于

实现刻蚀工艺三维表面仿真中,模拟结果与实验结果对比验证了该方法的有效性.
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1 引 言

刻蚀加工工艺是集成电路制作过程的关键步

骤, 其质量决定最终集成电路的性能和产品的集
成度.等离子体刻蚀工艺利用等离子体中高能离子
的轰击作用,可得到高纵宽比、各向异性的刻蚀结
果, 因此, 在微机电系统加工和半导体制造技术中
应用广泛 [1−3]. 由于集成电路的特征尺度不断缩小
(6 100 nm), 这样就对等离子体刻蚀工艺提出更高
的要求. 只有更好控制刻蚀表面形状和表面局部微
观特征 (表面粗糙度、局部均匀性和曲率等),才能
满足当前的生产需求.

等离子体行为及表面作用过程复杂, 模拟方
法 [4] 能够帮助人们加深对刻蚀工艺的认识, 探索
指定刻蚀结果的工艺参数,理解特殊刻蚀结果的成
因.刻蚀表面演化过程模拟主要通过在指定的输入
条件下, 预测刻蚀表面随时间演化来实现. 方法主
要包括线方法 [5]、水平集方法 [6−8] 和基于元胞自

动机的方法 [4,9−11] 等. 元胞自动机 (CA)是一种时
间、空间、状态都离散的动力学系统,是非线性科
学的一种重要研究方法,特别适合于对复杂时空演

化过程进行动态模拟研究.它是将 d 维仿真区域离

散成大量网格 (2维为正方形, 3维为立方体),称为
元胞. 每一个元胞具有一种或几种状态, 按照特定
的演化规则,每一个元胞从当前状态向下一个状态

演化, 这样实现对复杂现象的模拟, 广泛地应用到
社会、经济、军事和科学研究的各个领域,例如物
理现象研究中枝晶生长和凝固过程的模拟 [12−14],

交通现象研究中交通流的模拟 [15−18],疾病研究中
传染病传播的模拟 [19,20] 以及网络病毒传播 [21,22]

和刻蚀过程的模拟 [4,9−11]等. 刻蚀过程的元胞自动
机模拟就是通过模拟大量粒子在表面刻蚀的效果,
并将其转化为驱动表面元胞状态变化的演化规则,

从而模拟表面元胞不断的刻蚀,实现刻蚀表面演化.
元胞自动机具有结构简单、鲁棒性高、稳定性好、

无维度的限制, 并能方便表达复杂的表面结构和

形貌.

由于刻蚀表面特征尺度不断缩小,对仿真能力
提出了更高的要求. 简单低分辨率二维元胞自动机
无法满足对复杂刻蚀图形准确模拟的要求,不适宜

描述刻蚀表面细节, 难以表达微观物理现象, 不能
再现复杂的刻蚀图形的刻蚀结果. 因此, 高分辨率

三维元胞自动机 [10] 成为研究半导体刻蚀过程仿真
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的发展方向, 甚至出现原子尺度元胞自动机 [23,24]

来研究刻蚀表面微观性质. 由于元胞自动机要根据
每个元胞的当前状态进行演化, 因此, 在使用元胞
自动机进行仿真时必须要存储所有元胞信息.要想
模拟表面特殊微观现象,元胞自动机模型应该能够
再现微观效果, 这样就需要减小元胞尺度, 提高仿
真区域的分辨率. 随着仿真区域分辨率的提高, 元
胞数量增长迅速,对元胞信息存储方法提出了更高
的挑战,需要合适的数据表示方法来表示所有的元
胞的信息.
要采用元胞自动机对刻蚀过程实现高分辨率

模拟, 首先要解决三维元胞信息的存储问题. 对于
有限计算机内存来说,传统利用三维数组法 (3DA)
存储仿真区域的所有元胞信息,数组中的每个元素
对应一个元胞, 虽然操作方便, 但随着分辨率的提
高, 元胞数量剧增, 存储元胞信息的三维数组中元
素数量也随之剧增, 导致内存需要量快速增长, 在
现有硬件条件下, 难以实现高分辨率模拟. 考虑到
仿真过程中, 按照表面演化规则, 往往是表达刻蚀
表面的元胞状态发生变化,它仅占仿真区域的一小
部分,因此,杜立群等 [25] 在对玻璃微流控芯片湿法

刻蚀三维模拟时,将三维模型中每列元胞信息用一
个长方体表示, 高度表示该列非空元胞高度和, 提
出了用二维数组来存储元胞信息的方法,实现内存
的节省. 但对于包含多个表面元胞的列来讲, 仅用
高度不能表示侧壁刻蚀现象,此时表面元胞间可能
出现空元胞, 因此, 这种方法不能模拟复杂的刻蚀
结果. Zhou等 [26] 在对光刻胶刻蚀过程模拟中提出

三维动态 CA模型,采用三维数组和动态链表相结
合的方法 (3DA-DMA)来实现元胞信息的存储. 该
方法建立一个三维数组来表示所有元胞信息, 同
3DA的差别在于数组中的元素仅存储元胞的类别
及指向存储元胞信息的地址,仅对表面元胞才存储
元胞的状态信息.所有表面元胞的信息用动态链表
来管理,根据模拟过程中表面元胞的变化来动态增
删或更新动态链表的元胞信息.这种方法虽然可以
解决文献 [25]的不足, 一定程度上节省了内存, 但
对大量非表面元胞存储类别信息,随着分辨率的提
高,内存占用量也不可忽视.因此,现有的元胞信息
存储结构不能满足利用元胞自动机进行高分辨率

模拟的需求. 为了实现对半导体制造过程中刻蚀和
沉积工艺的高分辨率仿真,需要有效元胞信息存储
结构来存储元胞信息.
鉴于此,本文提出一种基于二维数组和动态存

储方式的元胞信息压缩存储方法 (2DS-DMA)并应
用到三维元胞自动机中,实现对离子刻蚀工艺的模
拟. 该方法仅存储与元胞模型演化相关的表面元胞
的信息, 不仅实现了元胞信息的无损压缩存储, 而
且保持了三维元胞的空间相关性. 通过与现有存
储方法对比,验证了 2DS-DMA存储方法的可行性.
最后,采用结合 2DS-DMA存储方法的三维表面演
化方法来模拟实际刻蚀工艺过程,也验证了本文提
出方法的有效性.

2 基于压缩表示的三维表面演化方法

2.1 三维表面演化模型

等离子体刻蚀主要由具有方向性的高能离子

和表面相互作用的结果. 因此, 模拟等离子体刻蚀
过程时,需要模拟大量离子微观运动及与刻蚀表面
作用的关系,通过计算到达刻蚀表面离子的流量分
布、角度和能量分布以及刻蚀产额来实现. 假设等
离子体刻蚀表面作用机理是:

1) 表面各点刻蚀主要由离子通过增强刻蚀
或物理溅射刻蚀实现. 研究表明, 无论是离子物
理溅射还是增强化学刻蚀, 离子携带能量和入
射角度 (入射方向和表面法线夹角) 与其刻蚀产
额密切相关, 这里采用 Chang 等 [27] 提出的刻蚀

产额模型作为离子作用机理, 图 1 是入射角度
的依赖关系 [10], 刻蚀产额表示为 Ytotal(E+,θ) =
A(
√

E++
√

Eth)C(θ), 其中, C(θ) 表示角度依赖项,
Eth 是能量阈值, A 为与离子和基底材料相关的

常数;
2)由于离子的平均自由程长,假设离子在近表

面运动过程中不发生碰撞;
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图 1 刻蚀产额与入射角度的依赖关系
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3)当离子运动到刻蚀表面时,入射角度大于某
一临界角 θth 时,离子发生能量无损失的反射;

4)假设离子从模拟区域上表面随机产生,角度
满足正态分布,能量满足麦克斯韦分布.

根据刻蚀表面作用机理, 本文将 Monte Carlo
方法和 CA 方法相结合实现等离子体刻蚀过程三
维表面演化模型.
根据模拟精度要求, 利用 CA 技术, 首先将模

拟区域 (Length×Width×Height)划分为边长为 a的

立方体格子的集合, 如图 2 所示, 来表示整个模拟
区域、掩膜图形和刻蚀材料. 每个立方体格子称
为元胞, 它是元胞自动机最基本的操作单元, 也是
刻蚀的基本对象. 每个元胞可看作三维离散欧几
里得空间中的点 (x,y,z), x ∈ [0..l −1], y ∈ [0..w−1],
z ∈ [0..h−1], x, y和 z分别表示该元胞在 x轴、y轴

和 z轴上坐标位置, l, w和 h分别代表沿 x轴、y轴

和 z轴三个方向元胞划分的数量,即 l = Length/a,
w = Width/a, h = Height/a, c(x,y,z) 用于描述元胞

(x,y,z)的对应状态. 元胞状态 c(x,y,z)由材料属性

flag (0,空; 1,掩膜; 2,基底材料)、不同材料粒子 (原
子或分子)的含量和其他附加信息等组成. 这里采
用 von Neumann邻域结构,它由 1个中心元胞和 6
个相邻元胞构成, 当元胞中材料含量为 0 时, 该元
胞称为空元胞. 根据元胞 (x,y,z) 与相邻元胞的关

系,非空元胞可分为表面元胞和内部元胞 (掩膜元
胞和材料元胞).当元胞相邻的 6个元胞至少有 1个
为空元胞时,该元胞称为表面元胞;当元胞相邻的 6
个元胞都不是空元胞时, 该元胞称为内部元胞. 模
拟区域中所有表面元胞组成刻蚀表面,根据刻蚀机
理, 刻蚀仅发生在刻蚀表面上, 因此只有表面元胞
根据演化规则引起状态变化. 刻蚀演化过程可以表
示为:通过计算得到达到刻蚀表面的离子的刻蚀产
额来不断刻蚀表面元胞,直到表面元胞成为空元胞,
同时又形成新的表面元胞的过程来推动刻蚀表面

的持续变化.

模拟时首先利用 Monte Carlo方法 (MC)从模
拟区域上表面随机产生大量角度满足正态分布、

能量满足麦克斯韦分布的离子; 然后, 跟踪离子在
元胞中的运动, 查找离子初始碰撞的表面元胞; 接
下来,根据该表面元胞局部表面信息计算表面法线,
获得离子的入射角;再判断离子在刻蚀表面是发生
刻蚀还是反射; 若发生刻蚀, 则根据刻蚀产额模型
计算离子在入射点处的刻蚀产额,根据刻蚀产额来
刻蚀入射点处元胞中材料的含量, 更改相关属性,

推进表面演化过程; 若发生反射, 则重新跟踪离子
的运动.等离子体刻蚀过程的三维元胞表面演化算
法见算法 1.
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图 2 模拟区域的元胞表示及入射离子运动

算法 1 三维元胞表面演化算法

输入:元胞各维划分数量 l, w, h,模拟离子总数 N,角度分布参
数,能量分布参数,反射临界角 θth

输出:刻蚀表面

1 将模拟区域进行元胞划分并存储

2 循环当离子数量 n小于离子总数 N

2.1 利用MC方法产生离子 Ion (position, direction, E)

2.2 跟踪离子 Ion查找离子初始碰撞的表面元胞

2.3 计算表面法线和入射角度 θ

2.4 若 θ 6 θth(θth 反射临界角)

2.4.1 yield=计算刻蚀产额 (θ , E)

2.4.2 刻蚀原子并改变元胞状态

2.5 否则

2.5.1 计算反射后的离子 Ion (position, direction, E)

2.5.2 转 2.2

2.6 n++

3 输出模拟结果

从算法 1中,可以看出将模拟区域进行元胞划
分并存储元胞信息是模拟的第一步,由于现有的三
维元胞信息存储方法,在当前计算机硬件条件下无
法存储所有元胞信息来实现高分辨率元胞自动机

模拟问题,本文采用基于二维数组和动态存储方法
(2DA-DMA) 来存储元胞信息, 实现基于压缩表示
的离子刻蚀仿真三维表面演化方法.

2.2 基于二维数组和动态存储方式的元胞
信息压缩存储方法

如图 2所示,三维元胞自动机模型需要存储模
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拟区域中 l ×w× h个元胞信息.根据刻蚀机理, 微
观粒子仅在刻蚀表面发生刻蚀,对材料内部并不产
生影响.由于元胞自动机模型刻蚀表面由所有表面
元胞来组成,所以元胞自动机的演化只涉及表面元
胞,其他元胞大部分时间甚至整个仿真阶段都不发
生变化. 也就是说, 只要知道表面元胞的信息就可
以实现刻蚀过程的模拟. 因此, 为了更有效地利用
内存, 只需存储表面元胞的信息即可, 如仅将这些
表面元胞信息用一个动态数组存储,虽然存储空间
复杂度最低,但搜索定位元胞的时间复杂度会很高.

综合考虑到这些因素, 在保持元胞模型空间
相关性的前提下, 本文提出了基于二维数组和
动态存储方式的元胞信息压缩存储方法 (2DA-
DMA). 首先, 将三维元胞自动机模型每一列元胞
{(x,y,z)|y ∈ [0..h]}, x ∈ [0..l −1], y ∈ [0..w−1],看成
一个元胞,则该三维元胞自动机模型转变为二维元
胞自动机模型, 用一个二维数组 Cell2d[l][w] 就可

存储该二维元胞自动机的元胞信息,这时数组中每
个元素 Cell2d[x][y]表示三维元胞模型的 xy平面上

(x,y)处一列的元胞 {(x,y,z)|y ∈ [0..h]}的信息.为了
有效使用内存, 根据刻蚀规则, 不需要存储所有元
胞的信息, 只存储该列中所有表面元胞的信息. 因
此,二维静态数组的每个元素 Cell2d[x][y]只需存储

(x,y) 列所有表面元胞的个数 cellnum 和一个用来
存储 (x,y)列所有表面元胞一维动态数组 zcell. 该
一维动态数组 zcell中每个元素除记录元胞的信息
c(x,y,z)外,还增加一个记录表面元胞沿 z轴坐标值

z,用于还原该列所有元胞信息.
利用 2DA-DMA 存储方法可将图 2 所示元胞

自动机模型存储为图 3所示结构. 从图 3可以看出,
2DA-DMA存储方法仅存储所有元胞的信息,节省
了大量内存,存储空间复杂度由 o(n3)降到了 o(n2);
同时根据刻蚀材料的层次关系,通过表面元胞信息
可以恢复所有元胞信息,实现了整个三维元胞自动
机模型的无损压缩存储,满足了高分辨率模拟时对
空间的要求. 同时, 2DA-DMA 存储方法还保持了
三维元胞模型中的空间相关性信息,二维数组下标
(x,y)可以表示三维无胞模型中 x轴、y轴方向的坐

标, z轴方向的坐标由该列中存储表面元胞中坐标 z

来体现.

在模拟刻蚀表面演化过程中,无论是跟踪离子
的运动还是计算表面法线,都需要判断元胞 (x,y,z)

是否为表面元胞, 其效率直接影响模拟方法的效
率. 因此, 规定存储每列表面元胞信息的一维动态

数组 zcell中的元素,按 z坐标值由小到大排序,可

以采用快速的二分法查找算法来实现. 这样, 当判

断元胞 (x,y,z)是否是表面元胞时,首先,根据水平

面的两个坐标 x 和 y 定位到该元胞所在二维数组

中位置 Cell2d[x][y]单元;再根据一维动态数组 zcell

首元素的坐标位置 zcell[0].z 和尾元素的坐标位置

zcell[cellnum−1].z,判别 z是否在这两数之间,若不

在则元胞 (x,y,z)不是表面元胞,否则利用二分法对

数组中元素进行搜索,从而确定 (x,y,z)是否为表面

元胞.算法 2为表面元胞查找算法.



    

        












Y



X

 

      

图 3 2DA-DMA存储方法

算法 2 表面元胞查找算法

输入: 元胞位置 (x,y,z)

输出: > 0,表面元胞数组下标; −1,非表面元胞

算法:

1 n =从 Cell2d[x][y]取得当前列表面元胞数量 cellnum

2 Cellxy =从 Cell2d[x][y]中取得表面元胞地址 zcell

3 若 y < Cellxy[0].y或者 y > Cellxy[n−1].y则 return−1

4 否则

4.1 left = 0; righ = n−1

4.2 循环 left 6 right

4.2.1 mid = (left+ right)/2

4.2.2 若 (Cellxy[mid]. y = y) return mid

4.2.3 否则若 (Cellxy[mid].y < y) left = mid+1

4.2.4 否则 right = mid−1

5 return−1

随着刻蚀过程的持续,表面元胞不断转变为空

元胞,而与此空元胞相邻的内部元胞又转变为表面

元胞.内部元胞的材料属性可根据基底材料和掩膜

材料间明确层次关系来确定, 因此, 每个内部元胞

不用浪费空间来存储材料信息.
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2.3 改进 3 维 DDA 算法查找离子初始碰
撞的表面元胞

根据算法 1,三维表面演化方法需要模拟大量

离子的运动,从而找到离子与刻蚀表面初始碰撞的

表面元胞. 当离子能量、角度和位置确定后, 离子

的运动可看作从起点出发, 按运动方向引出的一

条射线, 一直延伸到最近的表面元胞, 即离子初始

碰撞的表面元胞.最简单的方法就是用这条射线和

每个表面元胞进行求交测试,找出全部相交的表面

元胞, 然后再根据距起点远近找出最近的表面元

胞. 然而由于表面元胞数量巨大且变化频繁, 这种

方法效率低下. 借鉴计算图形学中光线跟踪加速

算法 3 改进的 3维 DDA算法

输入:离子的当前坐标 p(x,y,z),元胞 (i, j,k),运动方向 d(x,y,z)
输出: 0, 未找到; 1, 找到, 离子坐标 p(x,y,z), 表面元胞位置
(i, j,k)

算法:

1 计算离子前进最快方向作为主轴,假设为 z

2 取 z方向增量 ∆z = 1, ∆x = d.x/d.z, ∆y = d.y/d.z

3 循环未达到模拟区域边界

3.1 位置更新 p(x,y,z) = p(x+∆x,y+∆y,z+∆z)

3.2 计算元胞位置更新量

3.2.1 若 x < i+1,则 ∆i = 0,否则 ∆i = 1

3.2.2 若 y < j+1,则 ∆ j = 0,否则 ∆ j = 1

3.2.3 若 z < k+1,则 ∆k = 0,否则 ∆k = 1

3.3 查找遗漏元胞

3.3.1 若 ∆i+∆ j+∆k = 2,则计算离子轨迹与两个元胞公共面
的交点,由先后关系得遗漏元胞 (i0, j0,k0)
3.3.2 若 ∆i+∆ j+∆k = 3,则计算离子轨迹与两个元胞公共面
的交点,由先后关系得遗漏元胞 (i0, j0,k0), (i1, j1,k1)

3.3.3 (i, j,k) = (i+∆i, j+∆ j,k+∆k)
3.4 利用算法 2依次判断元胞 (i0, j0,k0), (i1, j1,k1), (i, j,k),
若存在表面元胞, 则离子坐标 p(x,y,z), 表面元胞 (i, j,k), re-
turn1
4 return 0

技术[28],本文改进了 3维数值微分法 (digital differ-
ential analyzer, DDA)算法,实现了离子初始碰撞的
表面元胞的查找,减少了测试的盲目性. 三维 DDA
算法是将空间剖分成网格的基础上,利用空间的连
贯性来实现. 离子从起始点出发, 依次检查它所穿
越的元胞, 一直到达到最近表面元胞. 改进的 3 维
DDA算法可用算法 3来描述.

3 实验结果与讨论

3.1 三维元胞模型及实验环境

本文采用如下环境进行实验.
模拟环境及参数: 选用无限长沟槽作为三维元

胞刻蚀模型,模型尺寸 1. 5 µm × 1.5 µm × 1.5 µm,
沟槽宽度 0.5 µm,深度 0.5 µm,离子的入射角度满
足方差为 5◦的正态分布.
硬件环境: 计算机采用 Intel(R) Core(TM) i5-

2300处理器,内存 4G,操作系统 win7.

3.2 内存需求量间比较

为了分析 2DA-DMA, 3DA和 3DA-DMA三种
存储方法的优劣,本文分别采用三种存储方法来初
始化模型,统计出不同分辨率各自所需的存储空间,
得到表 1 所示结果. 这里, 元胞状态信息包括材料
属性 (空, 掩膜, 基底材料)、元胞中各种粒子的含
量、各向刻蚀量和相邻元胞状态等相关信息,共需
14个字节. 对于 2DA-DMA存储方法,额外添加两
个字节用于表示此元胞在三维元胞空间 z 轴上位

置.表 1中, 每列表示指定的分辨率 m×m×m (表
中 m为各方向划分元胞数量)下三种存储方法各自
所需存储空间;每行表示指定存储方法中十种分辨
率各自所需的存储空间 (1 G = 1024 M).

表 1 不同分辨率条件下三种存储方法存储元胞信息内存占用对比表

分辨率 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000

3DA 112 M 896 M 3.02 G 7.17 G 14 G 24. 1 G 38. 4 G 57.3 G 81.6 G 112 G

3DA-DMA 41 M 324 M 1.09 G 2.58 G 5.03 G 8.68 G 13.8 G 20.6 G 29.3 G 40.1 G

2DA-DMA 2 M 8 M 18 M 32 M 50 M 72 M 98 M 128 M 162 M 201 M

从表 1 中可以看出, 随着分辨率的提高, 三种

存储方法所需内存都在增加. 其中, 3DA 方法增

长最快, 当分辨率达到 600× 600× 600 时, 占用内

存超过 3 G,目前的计算机无法承受; 3DA-DMA方

法增长的较慢, 但分辨率达到 800× 800× 800 时,

占用内存也接近 3 G, 也不能实现高分辨率模拟;

2DA-DMA方法在分辨率达到 2000× 2000× 2000,

占用的内存仍不超过 300 M,完全可以满足采用元
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胞自动机实现高分辨率模拟时对硬件的要求. 而此

时其他两种方法占用内存已超过几十吉,现有硬件

条件不能满足要求.

3.3 查找离子初始碰撞的表面元胞效率比
较

三维表面演化方法需要跟踪大量离子到刻蚀

表面的运动, 离子初始碰撞的表面元胞查找效率

直接影响仿真方法的性能.因此,本文分别用 3DA-

DMA和 2DA-DMA两种存储方法来初始化元胞模

型, 采用改进的 3维 DDA算法来查找离子初始碰

撞的表面元胞. 在离子数量一定时, 统计得到分辨

率和离子初始碰撞的表面元胞查找效率间的关系

如图 4所示; 在分辨率一定时, 统计出离子数量和

离子初始碰撞的表面元胞查找效率间的关系如图 5

和图 6所示.
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图 4 入射离子数量为 108 时,分辨率和离子初始碰撞的表面
元胞查找效率对比
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图 5 分辨率为 300×300×300时,离子数量和离子初始碰撞
的表面元胞查找效率对比

从图 4可以看出,当离子数量一定时 (108),随

着分辨率的提高,两种存储方法对应的查找时间都

在增加, 呈线性增长趋势. 这主要是由于随着分辨

率的提高,元胞自动机模型中元胞数量呈线性增长,

导致离子运动过程中经过的元胞数量呈线性增长

所致. 但两者的增长速度不同, 3DA-DMA 增长速

度明显高于 2DA-DMA, 分辨率为 400× 400× 400

时是一个分界点, 两者效率相当. 当分辨率小于

400× 400× 400时,采用 2DA-DMA方法的查找效

率要低于 3DA-DMA方法, 但相差不太明显. 从图

5 中也可以看出, 随着离子数量的增加, 两种方法

对应的查找时间都在增加, 呈线性增长趋势, 其中

2DA-DMA 方法查找效率始终低于 3DA-DMA 方

法. 产生这种现象的原因是在跟踪离子运动时, 采

用 2DA-DMA 存储方法需要通过搜索才能确定所

经过的元胞是否为表面元胞,相比 3DA-DMA方法

利用数组高效随机访问能力效率要低一些. 但由于

每列中表面元胞数量较少,大部分情况为仅由 1个

表面元胞组成, 因此查找效率相差也不太明显. 当

分辨率大于 400×400×400时,采用 2DA-DMA方

法的查找效率明显高于 3DA-DMA方法,从图 6中

也可以看出这种结果.产生这种现象的主要原因可

能是,在高分辨率条件下 3DA-DMA方法需要大量

内存存储元胞信息,而 2DA-DMA方法却占用较少

的内存, 提高了高速缓存的一致性, 这样大部分元

胞信息可能存在高级缓存中,增加了高速缓存的命

中率, 减少了高速缓存和内存间切换次数, 因此查

找效率高. 总之,采用 2DA-DMA方法三维表面演

化方法, 不仅可以有效地节省内存, 而且离子初始

碰撞的表面元胞查找效率高,满足高分辨率离子刻

蚀过程模拟的要求.

0 2 4 6 8 10
0

50

100

150

/
s

/107

 2DA-DMA

 3DA-DMA

图 6 分辨率为 600×600×600时,离子数量和离子初始碰撞
的表面元胞查找效率对比
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3.4 仿真应用

为了验证基于压缩表示的三维表面演化方法

的有效性,将其应用实际等离子体刻蚀工艺仿真过

程中. 图 7(a) 是一台 Oxford 100 型刻蚀机的刻蚀

结果的扫描电镜照片. 模型尺寸 0.9 µm ×3.3 µm

×0.9 µm,刻蚀掩膜为长方形沟槽,槽宽 0.3 µm,槽

深 0.075 µm. 根据刻蚀机腔室的几何尺寸、输入

的气体类型 (Cl/Ar)、射频电压、下电极温度、压

强等条件, 采用 CFD-ACE+ 获得了到达硅片表面

的离子的相关数据, 根据这些数据计算三维表面

演化方法所需的输入数据. 其中, 能量离子流量

1018/m2,这里假设离子能量相同,刻蚀产额模型为

Yield(θ) = Acos(θ)/cos(θ0),其中 A是与能量相关

常数, θ0 为刻蚀产额曲线趋势转换点. 图 7(b)是分

辨率在 300×1000×300时的产生模拟结果.

(a) (b)

900

800

700

600

500

400

图 7 结果对比 (a)实验结果; (b)三维仿真结果

从图 7中可以看出,模拟结果与实际工艺的刻

蚀结果基本一致, 再现了实际刻蚀结果的特征, 侧
壁陡直, 底部不平且出现微凸现象, 验证了该三维
表面演化方法的有效性. 仿真说明这些特征主要是
由高能离子方向性刻蚀和离子的反射作用引起的.
同时利用高分辨率模拟结果,统计刻蚀表面微观特
征 (表面粗糙性, 局部均匀性), 来找出其和刻蚀初
始条件间关系,为进一步研究刻蚀机理提供指导.

4 结 论

本文提出了一种基于压缩表示的三维表面演

化方法来预测等离子体刻蚀过程中刻蚀表面的演

化, 并着重探讨了对离子刻蚀的仿真. 该方法将二
维数组和动态存储方式相结合实现元胞信息存储,
解决了三维元胞自动机内存需求量大的问题,不仅
实现了元胞信息的无损压缩存储, 而且保持三维
元胞间的空间相关性. 从内存需求量上看,与 3DA
和 3DS-DMA 方法相比, 2DS-DMA 方法极大地降
低了内存需求量;从离子初始碰撞的表面元胞查找
效率上看, 当分辨率超过 400× 400× 400 时, 基于
2DS-DMA方法三维表面演化方法查找效率明显高
于其他方法,说明 2DS-DMA方法可满足三维表面
演化方法的要求. 最后, 将基于 2DS-DMA 的等离
子体刻蚀过程三维表面演化方法应用到实现刻蚀

工艺三维仿真中,模拟结果与实验结果对比也验证
了本文提出方法的有效性.
以后的工作中,将使用基于压缩表示的三维表

面演化方法来模拟各种条件下的刻蚀过程,通过高
分辨率的刻蚀结果来分析刻蚀表面微观特征 (表面
粗糙性,局部均匀性)和刻蚀条件间关系,以便深入
地认识刻蚀机理.
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Abstract
In order to study the mechanism of the profile evolution process, a three-dimensional (3D) profile evolution method based on

compression representation is proposed to simulate the plasma etching process and consider emphatically ion etching. To solve the
problem of large memory requirements of 3D cellular model, the presented method adopts a new data structure, which combines
two-dimensional array with dynamic storage, to represent cellular information. The structure realizes the lossless compression of
cellular information and keeps the spatial correlation between 3D cells. The experimental results show that the method not only
significantly reduces the memory, but also has a higher searching efficiency of surface cell which ion first passes through in high-
resolution simulation. The method is applied to 3D profile evolution simulation of silicon etching process. A comparison between the
simulation results and the experimental results also verifies the effectiveness of the proposed method.
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