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 Advance/TCAD プロセスシミュレータには、不純物拡散、イオン注入、堆積／エッチング、酸化の機

能がある。この報告では、各プロセスの物理モデルおよびアルゴリズムについて解説する。本シミュレ

ータは、新たに考案した幾何学的な計算モデルを考案したこと、シリコンカーバイド(SiC)対応を含めた

3 次元イオン注入を実装したことに特徴がある。 
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1. はじめに 

プロセスシミュレータはスタンフォード大学

の SUPREM4 や既存の商用製品と基本的には同様

である。Advance/TCAD のプロセスシミュレータ

で取り扱える工程は ・イオン注入工程、・拡散工

程、・酸化工程、・エッチング工程、・堆積工程で

ある。Advance/TCAD のプロセスシミュレータの

特徴は次の点にある。 

① 3 次元プロセスシミュレータである。既存の

商用製品の主力は 2 次元プロセスシミュレータで

ある。3 次元シミュレータを実現するためには、2

次元に比べて圧倒的に難しい 3 次元形状処理を実

現する必要がある。新しい形状処理のアルゴリズ

ムを開発し、堆積、エッチングの 3 次元処理が可

能となった。 

② MPI を用いた分散並列計算が可能である。3

次元シミュレーションでは数百万から数千万の 
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格子の大規模解析と高速計算を実現する必要が

ある。3 次元解析では 2 次元解析に比べて 100 倍

近く計算時間がかかる。Advance/TCAD では MPI

を用いて数百 MPU 以上による分散並列計算が可

能となり、数千万から 1 億格子の計算が可能であ

る。また、並列計算により高速で大規模な 3 次元

シミュレーションが可能である。 

③ イオン注入シミュレーションは高速なモン

テカルロ計算を中心として最高レベルの機能を

有している。 

 

2. 不純物拡散モデル 

 半導体デバイスの製造工程をシミュレーショ

ンするためには、イオン注入後の結晶回復過程

（アニール）を高精度に計算できなくてはならな

い。アニールは高温で処理されるため、注入不純

物は拡散し再分布する。このため、アニールのシ

ミュレーションは、拡散シミュレーションと古来

から呼ばれている。 

 従来から主材料として用いられてきた、シリコ

ン結晶においては、不純物（ホウ素、リン、ヒ素）

について、拡散過程が詳細に調べられてきた。不

純物の拡散が結晶欠陥と不純物の相互作用によ

り発生する点欠陥拡散モデル（図 1）は、注入後

の過渡増速拡散（TED）、不純物の不活性化反な

どを高精度に計算できるモデルとして、1、2 次元



プロセスシミュレータ 

16 アドバンスシミュレーション 2015.9 Vol.21 

解析では広く利用されている。一方、3 次元解析

では、計算時間が膨大であり、あまり実用化され

ていなかった。また、点欠陥拡散モデルは多様な

研究者による多様なモデルが乱立しており、個々

のユーザーがそれぞれ選択し、シミュレーション

パラメータのキャリブレーションを行って利用

しているのが、現実である。 

 

 
 

図 1 不純物の拡散が結晶欠陥と不純物の相互

作用により発生する点欠陥拡散モデル 

 

2.1. 計算モデル 

2.1.1. モデルの概要 

拡散モデルは点欠陥・不純物反応、点欠陥クラ

スタ反応、不純物不活性化反応が考慮されている

非平衡反応拡散モデルと、格子位置不純物と点欠

陥（格子間シリコン、空孔）の相互作用は考えて

おらず、拡散種の拡散係数を不純物によるキャリ

ア濃度に依存する関数で表現して不純物拡散現

象を解く Fermi モデルと呼ばれるモデルを実装し

ている。 

 

2.1.2. 非平衡反応拡散モデル 

 非平衡反応拡散モデルでは定義された拡散種

と定義された反応式に基づく反応拡散方程式お

よびポアソン方程式を同時に解かなければなら

ない。そこで、拡散種の総数 m に対してポアソ

ン方程式を含む m+1 個の連立方程式の解法につ

いて説明する。拡散種 P1,P2,...,Pmの拡散方程式お

よびポアソン方程式は以下のように記述される。 
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ここで、CPlは l 番目の拡散種の濃度、DPl は l 番目

の拡散種の濃度、GRPlは l 番目の拡散方程式の生

成再結合項(GR)項、は誘電率、は静電ポテンシ

ャル、p は正孔密度、n は電子密度、QPlは l 番目

の拡散種の電荷となる。拡散中に電流が流れない

と仮定すると、p,n は次のように表現できる。  
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ここで、ni(=np)は真性キャリア密度、kBはボルツ

マン定数、T は絶対温度となる。本拡散シミュレ

ータではデータ構造の単純化のため電荷 k の個数

を全拡散種で共通に設定する。例えば電荷を 5 個

に設定すると 電荷は k = +2,+1,0,-1,-2 で基準電荷

d は d = 0 となる。 l 番目の拡散種の電荷反応は平

衡を仮定しているので、 
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と表される。h+は正孔。l 番目の拡散種の基準電荷

状態 d に対する電荷状態の濃度は、  
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と表される。ここで、 
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である。γ0,γT,γEは各拡散種に依存するパラメータ

ーである。温度パラメーターT0は現状 636K に固

定されている。中性状態が存在するならば、基準

電荷状態 d は d = 0 とする。全電荷に関する総和

は、次式で表される。  

不純物（格子位置）

結晶原子（格子位置）

空孔（格子位置）

空孔機構による拡散
隣接空孔と不純物の位置交換で拡散が起きる。

格子間シリコン機構による拡散

格子位置不純物は
単体では拡散できない。

格子間シリコン

格子間シリコンに
押し出される。

隣接格子のシリコンを
押し出す。

結晶と不純物
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l 番目の拡散種の拡散係数が電荷 k に依存すると

仮定し、l 番目の拡散方程式の右辺第 1 項に上式

を代入すると、 
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を得る。ここで、必要な項は DPl なので、上式を

拡散係数と濃度勾配の積となるように以下のよ

うに近似する。 
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従って、l 番目の拡散種の拡散係数は次式で表さ

れる。  
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ここで、l 番目の拡散種の電荷毎に定義された拡

散係数を以下のように定義する。 
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ここで、D0,DEは l 番目、電荷 k を持つ拡散種の頻

度因子および活性化エネルギーとなる。これらは

パラメーターとして与えられる。CPlと同様、l 番

目の拡散種の電荷（QPl）は平均電荷を用いて次の

ように記述される。  
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となる。 

 次に、境界条件について説明する。本モデルで

は 3 つのタイプ（Type1,Type2,Type3)の境界条件を

想定している。Type1 はノイマン境界条件で、こ

の場合の境界は拡散種の界面での移動はない。式

で表現すると、 

01 J (12)

となる。Type2 は表面生成再結合境界条件で、拡

散種 A の平衡濃度 CA
*が定義されていなければな

らない。式で表現すると、 

 *
2 AAsurf CCKJ 

 
(13)

となる。Ksurfは次のように定義される。 
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ここで、surf,Esurf は Ksurf の頻度因子および活性化

エネルギーとなる。これらはパラメーターとして

与えられる。速度 Ksurf で再結合の速さが決まり、

通常 Ksurf>0 とするので、CA>CA
*ならば界面で拡

散種 A が生成される。逆に CA<CA
*ならば拡散種

A は消滅する。Type3 は偏析条件で、界面に接す

る 2 つの材料の物理量は異なっている。式で表現

すると、 
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となる。析出速度 Kseおよび偏析係数 msは次のよ

うに定義される。 
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ここで、se,Eseは Kseの頻度因子および活性化エネ

ルギーとなる。s,Es は ms の頻度因子および活性
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化エネルギーとなる。これらはパラメーターとし

て与えられる。CA1 および CA2 は偏析が起こる 2

つの領域(1,2)での拡散種 A の濃度に相当する。

CA1>msCA2の場合は領域 1 から 2 へ拡散種 A の偏

析が起こる。逆に、CA1<msCA2 の場合は領域 2 か

ら 1 へ拡散種 A の偏析が起こる。 

 最後に、実装されている 3 種類の反応式（Type1、

Type2、Type3）について説明し、それぞれの反応

での GR 項を導入する。なお、電荷反応について

は平衡状態を仮定しており個々の電荷種の方程

式は解かない。 
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ればならない。電荷つき反応式は、 
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となる。拡散種 A と B の結合によって両者は消滅

し、最終的に拡散種 A と B の濃度は平衡濃度

CA
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*に飽和するので GR 項は 
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上式の CA,CB に式(19)を代入すると、近似的に K
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ここで、Eba
k,jは拡散種 A（電荷 k）と B（電荷 j）

の反応におけるポテンシャル障壁の大きさであ

り、Rcapは反応捕獲半径である。CA
*,CB

*は 
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と定義する。A
*,B

*は CA
*,CB

*の頻度因子、EA
*,EB

*

は CA
*,CB

*の活性化エネルギーであり、パラメータ

ーとしてユーザーが与えなければならない。

Type1 の実際の例としては格子間シリコン（I）と

空孔（V）との反応がこれに相当する。 
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Type2 は拡散種 A・B が結合し X に変化する反応

に相当する。この反応を満たすためには A・B の

拡散係数は非零にしなければならない。この反応

は化学で一般に用いられる生成・分解反応に相当

するため、GR 項は次のように表現される。 
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この場合の電荷つき反応方程式は、 
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のように表現される。最安定状態 X0 を中間に

考えると、  
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この電荷反応は十分高速であることを仮定（局所
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が得られる。電荷 k,j,s の場合の CA,CB,Cxは、 
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となる。式(29)を式(24)に代入すると、生成反応速

度定数 KfABは近似的に次のように得られる。 
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(30)

ここで、電荷 k,j の場合の生成反応速度定数 KfAB

は次のように定義される。 
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(31)

Rcap,DA
k,DB

j,Eba
k,jは反応捕獲半径、電荷 k を持つ拡

散種 A の拡散係数、電荷 j を持つ拡散種 B の拡散

係数、電荷 k を持つ拡散種 A と電荷 j を持つ拡散

種Bが反応するときの反応障壁エネルギーであり、

パラメーターとしてユーザーが与えなければな

らない。 

 同様に分解反応速度定数 KrAB も近似的に次の

ように表される。 
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(32)

Keq0 は基準電荷反応の平衡定数で次のように定義

される。 
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(33)

ここで、eq0,Ebi
0は基準電荷反応の平衡定数の頻度

因子、活性化エネルギーであり、パラメーターと

してユーザーが与えなければならない。Type2 の

実際の例として、A = I、B=ホウ素（B）が反応し

て BI クラスタが生成する場合がこの反応に相当

する。 

 

 Type3 

2AAA  (34)

1 nn AAA (35)

Type3 は拡散種 A の高次クラスタの生成・消滅反

応に相当する。最初の式はクラスタ核の生成反応

に相当する。2 番目の式は高次クラスタの成長分

解反応に相当する。この反応モデルは拡散種の増

加を抑えるための経験モデルであり、Type2 の積

み重ねで記述することも可能である。拡散種 A の

高次クラスタ An は非拡散種とみなす。さらに、

クラスタ次数は考慮せずクラスタ化している A

の濃度のみでモデル化する。 この場合の GR 項は

Type2 の反応を拡張した反応になるので次のよう

に表現できる。 
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電荷 k,j の場合の CA, CAclusterは、 
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(37)

式(36)に式(37)を代入すると、初期クラスタ生成反

応速度定数 KG1は近似的に次のように得られる。 
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ここで、電荷 k,j の場合の生成反応速度定数 KG1

は次のように定義される。 
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Rcap,DA
k,DA

j,Eba1
k,j は反応捕獲半径、電荷 k を持つ

拡散種 A の拡散係数、電荷 j を持つ拡散種 A の拡

散係数、電荷 k を持つ拡散種 A と電荷 j を持つ拡

散種 A が反応するときの反応障壁エネルギーで

あり、パラメーターとしてユーザーが与えなけれ

ばならない。 

 同様に、高次のクラスタ生成反応速度定数 KG2

は近似的に次のように得られる。 
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ここで、電荷 k の場合の生成反応速度定数 KG1は

次のように定義される。 
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(41)

Rcap,DA
k,Eba1

k,jは反応捕獲半径、電荷 k を持つ拡散

種 A の拡散係数、電荷 k を持つ拡散種 A と電荷 j

を持つ A の高次クラスタが反応するときの反応

障壁エネルギーであり、パラメーターとしてユー

ザーが与えなければならない。 

 この反応が分解するときの分解反応速度定数

Kbrは次のよう定義する。 
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(42)

ここで、brは Kbrの頻度因子で、Ebrは Kbrの活性

化エネルギーであり、パラメーターとしてユーザ

ーが与えなければならない。Type3 の実際の例と

して、I311 クラスタ形成がこの反応に相当する。 

 

2.1.3. Fermi モデル 

 Fermi モデルにおける結晶中の不純物拡散は、

格子位置不純物と点欠陥（格子間シリコン、空孔）

の相互作用は考えておらず、拡散種の拡散係数を

不純物によるキャリア濃度に依存する関数で表

現して不純物拡散現象を解くものである。 

 このモデル使用する基本方程式は、 
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となる。ここで、CAは拡散種の濃度に相当する。 

 拡散係数は、 
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で表される。 

 

3. イオン注入機能 

3.1. 背景 

 半導体デバイスの製造工程をシミュレーショ

ンするためには、イオン注入後の不純物分布を高

精度でシミュレーションすることが必要である。

そのために多様なモデルが古くから研究されて

きた。最初に実用的 TCAD で用いられるようにな

ったのは、解析モデルと呼ばれるものである。こ

れは、実験から抽出された 1 次元深さ方向分布を

解析関数でフィッティングし、そのパラメータテ

ーブルを提供するものであった。1 次元注入では、

当然のことながら実験を良く再現する。また、2

次元分布についても経験的な合わせこみの結果、

限定的な範囲において実用的な不純物分布が得

られるようになってきた。しかし、3 次元の複雑

な形状では、ほぼ適用不可能である。また、経験

的パラメーターの膨大な蓄積が必要であり、新材

料への適用が非常に困難なことも欠点である。こ

のような事情を考慮し、当シミュレータでは基本

機能としてモンテカルロ法によるイオン注入シ

ミュレータを実装した。 

モンテカルロ法では、注入したイオンと材質を

構成している原子の相互作用を逐次計算し、イオ

ンの停止位置を算出することから、様々な材質に

適用可能となっている。従来の微細素子基板材質

として取り扱われた Si はもとより、Si 基板にお

ける物性による限界を乗り越える新たな材料と

して近年注目されている 4H-SiC, 6H-SiC等の六方

晶系結晶材質にも適用可能である。計算精度はイ

オンと原子の相互作用の取り扱い方に依存する。

古来よりイオンと原子の相互作用は、核阻止能モ

デル、電子阻止能モデルとしてモデル化されてお
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り、それぞれ長い研究の歴史を経て高精度化され

てきた。 

本章では、開発した 3 次元 TCAD システムの機

能の 1 つであるモンテカルロ法によるイオン注入

機能について説明していく。3.2 節では搭載して

いる物理モデルについて述べ、3.3 節ではシミュ

レータの計算精度の検証として実験値との比較

結果と実用的な 3 次元構造へのイオン注入計算例

を示す。4 節でこの章のまとめを行う。 

 

3.2. 理論枠組み 

 モンテカルロ法によるイオン注入計算では、最

終的にイオンが停止するまでの軌跡を、材質を構

成する原子との相互作用を逐次計算することで

求めている。注入されたイオンが速度を落とすメ

カニズムは大きく 2 つに分けられる。1 つは、注

入したイオンが材質を構成する原子を取り囲む

電子と相互作用することで電子を励起したり、材

質構成原子をイオン化することによってエネル

ギーを失う過程(電子阻止能)である。もう一方は、

注入したイオンと材質構成原子との直接衝突に

よるエネルギー損失過程(核阻止能)である。 

われわれは、核阻止能モデルとして、3 次元 2

体衝突近似を基に原子間相互作用として ZBL ポ

テンシャル[3]、電子阻止能モデルとして LSS[4]、

Firsov[5]、VIENNA[6]モデルを採用した。これに

より、幅広い材質に対応したイオン注入シミュレ

ーションが可能である。また、高ドーズ量イオン

注入において、結晶の破壊によるチャネリング現

象の抑制の顕著化が知られている。この効果を取

り入れるために、Kinchin-Peace モデル[7]と確率的

結晶破損率を導入した。以下で、これらのモデル

について簡単に説明する。 

 

3.2.1. 核阻止能モデル 

 核阻止能におけるイオンと原子の相互作用は 2

体衝突の積み重ねとして近似して扱われる。分子

動力学のような多体効果をダイナミックに計算

する手法に比べ、2 体衝突のみで近似可能である

ということで計算を効率化している。その一方、

2 体衝突近似は妥当性のある範囲での適用が条件

となる。例えば、原子間距離が小さく密な固体材

料に、非常に軽いイオンを低エネルギーで注入し

た場合や、リコイルカスケードによる結晶破壊過

程などは、2 体衝突近似の適用範囲を超える可能

性があり注意が必要である。 

 

 
図 2 4H-SiC 結晶構造 

 
2 体衝突による散乱およびそれに伴う核阻止能

を計算するためには、衝突ターゲット原子の位置

を正確に探索する必要がある。シミュレータ内で

は衝突ターゲット原子の探索において、結晶材質

に対しては、入射したイオンの現在位置情報を基

に、必要な周期分の結晶を発生させる。図 2にシ

ミュレータ内で発生されている 4H-SiC の結晶構

造を示した。左側から、全体の鳥瞰図、(01-10)面、

(0001)面の平面図である。大きい丸が Si、小さい

丸が C を表している。六方晶系に属する 4H-SiC

を扱えていることが確認できる。この中から、注

入したイオンの現進行方向上における最近接距

離の最も短い原子を衝突ターゲット原子として

選択する。また、アモルファス材質に対しては、

次の衝突までに直進する距離を、その距離が固体

材料の膜厚に比べ十分小さいと仮定し、材料の原

子数密度から求まる平均自由行程距離としてい

る。衝突半径については、原子位置がランダムに

配置されていると考え、原子数密度と乱数を用い

て求めている。衝突ターゲット原子が決定された

後に、結晶材質の場合と同様に、その原子との散

乱による核阻止能を計算する。 

 

 

Si

C 
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図 3 2 体散乱(実験室系) 

 

3.2.2. 電子阻止能モデル 

 Firsov モデル 

低速の入射イオンが衝突標的原子と衝突した

際に、電子の運動量を交換することによって入射

イオンは減速する。Firsov モデルではこの現象に

基づき提案されたものである。そのため、エネル

ギー損失は、衝突原子との散乱と同時に発生する。

エネルギーE, 質量数 M1, 原子番号 Z1のイオンが

原子濃度数 Nt, 原子番号 Z2 の原子で構成されて

いる材質構成原子との衝突の際の電子によるエ

ネルギー損失は式(45)のように表される。 

ܧ߂ ൌ ி௜௥ܥ
0.05973ሺܼଵ ൅ ܼଶሻ଻/ଷ

ሺ1 ൅ 0.31ሺZଵ ൅ Zଶሻଵ/ଷݎ୫୧୬ሻହ
ඨ
ܧ
ଵܯ

 (45)

質量数 M の原子の運動エネルギーを古典的な描

像と同様に取られると、v ൌ ඥ2ܯ/ܧと表される。

従来から電子阻止能は注入イオンの運動速度に

比例することが知られており、式(45)はその性質

を再現している。また、衝突時の最近接距離 rmin

が陽に含まれていることが特徴である。CFir はパ

ラメーターである。 

 LSS モデル 

このモデルは、Firsov モデル同様、低速の注入

イオンを対象に提案された。異なる点は、エネル

ギ ー 損 失 を 統 計 的 な 原 子 モ デ ル で あ る

Thomas-Fermi モデルに基づき算出されているこ

とにある。Thomas-Fermi モデルでは、原子を原子

核の電荷のもとに束縛された電子雲とみなす。そ

の電子雲中を入射イオンが通過する際にそれら

電子と非弾性散乱を行う、という考えに基づいて

 dr
rgr

p
r




min

2

1
2    

CE

rV

r

p
rg 

2

2

1

最近接距離の方程式 重心座標系散乱角公式

イオン(エネルギー E )

衝突半径 ： p 最近接距離 ： rmin

散乱角 ： 

















  cossintan

2

11

M
M

重心座標系散乱角から実験座標系散乱角への変換公式

エネルギー損失

 
E

MM

MM
E 






 




2
sin

4 2
2

21

21

r :原子間距離
rmin: 最近接距離
V(r): 原子間ポテンシャル
Ec : 規格化されたエネルギー
M1: イオンの質量
M2:衝突原子の質量
E :エネルギー損失

E
MM

M
EC

21

2

















cos

sin
tan

2

1

M
M



衝突原子

 
01 min

2
min

2


CE

rV

r

p



イオン注入機能 

アドバンスシミュレーション 2015.9 Vol.21 23 

いる。そのため、エネルギー損失は材質構成原子

との散乱前後の飛行中に発生する。エネルギーE, 

質量数 M1, 原子番号 Z1のイオンが原子濃度数 Nt, 

原子番号 Z2 の原子で構成されている物質中を距

離Λだけ飛行、進入した際のエネルギー損失は式

(46)および(47)のように表される。 

ܧ߂ ൌ ௧ܰ	߉ ܵ௘ (46)

ܵ௘ ൌ ௅ௌௌܥ
1.212ܼଵ

଻/଺ܼଶ

ቀܼଵ
ଶ/ଷ ൅ ܼଶ

ଶ/ଷቁ
ଷ/ଶ ඨ

ܧ
ଵܯ

 (47)

エネルギー損失は固体材料中におけるイオン・原

子散乱間の移動距離に比例した形になっている。

CLSSはパラメーターである。 

 VIENNA モデル 

このモデルは、チャネリング分布のシリコン結

晶面方位依存性が良く合うように、調整された経

験モデルである。このモデルの特徴として、Firsov

モデルのような局所モデルの 1 つである

Oen-Robinsonモデルと非局所モデルであるLSSモ

デルを混合していることがある。そのため、より

多くのパラメーターが必要となるが、Si 基板の

(110) 面へのイオン注入計算などで実験値との良

い一致を示すことが知られている。エネルギー損

失は式(48)～(50)として表される。 

ܧ߂ ൌ ୪୭ୡܧ߂ ൅ ୬୭୬ି୪୭ୡ (48)ܧ߂

୪୭ୡܧ߂ ൌ x୪୭ୡ
Sୣ

ைாேܽߨ2
ଶ exp ൬െ

௖௨௧݌
ܽைாே

൰ (49)

୬୭୬ି୪୭ୡܧ߂ ൌ ୲ܰܵ߉௘ ൤ሺ1 െ ୪୭ୡሻݔ

൅ ୪୭ୡݔ ൬1 ൅
ୡ୳୲݌
ܽைாே

൰ exp ൬െ
ୡ୳୲݌
ܽைாே

൰൨ 

(50)

式(49), (50)に含まれる aOENは Oen-Robinson 遮蔽

長であり、式(51)として定義される。 

		ܽைாே ൌ
݂ܽ

0.3ܼଵ
௕ (51)

ここに含まれる f, b および、式(49), (50)に含まれ

る xloc, pcut はパラメーターである。また、式(49), 

(50)における Seは式(46)の LSS モデルにおけるエ

ネルギー損失と同じである。 

 

3.2.3. 結晶熱振動モデル 

結晶原子は熱振動により平衡位置から 0.1Å 程

度変位している。すなわち、結晶の原子列あるい

は原子面は 0.1Å 程度の太さあるいは厚さを持つ

ことになる。結晶材質へのイオン注入におけるチ

ャネリング現象を適切に再現するためには、この

効果を適切に取り入れる必要がある。われわれは、

熱振動の効果として熱振動変異をデバイ模型に

より取り扱い、それを結晶平均位置からの標準偏

差として取り入れている。デバイ模型における熱

振動振幅は式(52)として表される。 

୑ୗୖ〈ଶݎ〉 ൌ ඨ 3ℏ
ଶ

߆୆݇ܯ
൤
1
4
൅
ܶ
߆
߶ ൬

߆
ܶ
൰	൨ (52)

ここで、φはデバイ関数であり、式(53)として定義される。 

߶ሺߦሻ ൌ
1
ߦ
න

ݐ
ሻݐሺ݌ݔ݁ െ 1

ݐ݀
క

଴
 (53)

 

3.2.4. 結晶破壊モデル 

 高ドーズ注入では、注入初期ではチャネリング

が見られるが、後期ではチャネリングの抑止現象

が知られている。これは、注入中に結晶が破壊さ

れ、チャネリング抑止が働くことによる、と考え

られている。結晶破壊は、衝突時の核阻止能エネ

ルギー損失によるものである。これらの現象を、

カスケード破壊として経験的に調整したものが

Kinchin-Peace モデルである。このモデルでは、1

回の 2 体散乱における注入イオンから材質構成原

子への転位エネルギーΔE を基に、生成される点

欠陥量を見積もる。材質構成原子の原子番号を Z, 

質量数を M とした際の、点欠陥生成エネルギーお

よび点欠陥発生個数は式(54)のように表される。 

୤ୣୡ୲ୣୢܩ

ൌ

ە
ۖ
۔

ۖ
ۓ

						0														for	ܧ୚ ൏ 																						ୈܧ
							

				1													for	ܧୈ ൑ ୚ܧ ൏ 		ୈܧ2.5
	

୴ܧ0.8
஽ܧ2

for ୈܧ2.5 ൑ 													୚ܧ

(54)

୚ܧ

ൌ ܧ߂ ቊ1 ൅ ܼ
ଶ
ଷ ܯ

ିଵଶ ቆܧ஽ ൅ ஽ܧߙ

ଷ
ସ ൅ ஽ܧߚ

ଵ
଺ቇቋൗ  

(55)
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α ൌ 0.40244, ߚ  ൌ 3.4008 

ୈܧ ൌ 0.01014Zି଻/ଷΔ(56) ܧ

Kinchin-Peace モデルは、1 回の 2 体散乱の転移エ

ネルギーが生成する点欠陥量を見積もるための

ものであり、結晶破損量は各解析要素の確率的結

晶欠陥率として保持され、チャネリング阻止力と

して計算に寄与する。確率的結晶欠陥率は式(57)

とし表される。 

ܴୢୣ୤ୣୡ୲
௡௘௪ 		

ൌ ܴୢୣ୤ୣୡ୲
௢௟ௗ ൅ ୤ୣୡ୲ୣୢܩ୅୑ୖܥ

൫1 െ ܴୢୣ୤ୣୡ୲
௢௟ௗ൯

ܸ ∗ ܰ
 ݓ

(57)

ここで、 ܴୢୣ୤ୣୡ୲
௢௟ௗ は更新前の結晶欠陥率、

ܴୢୣ୤ୣୡ୲
௡௘௪は更新後の結晶欠陥率、ܥ୅୑ୖは調整パラ

メーター、ݓはモンテカルロ粒子の重み、ܸは各要

素体積、ܰは材質構成原子の数密度を表している。 

 

3.3. 結果 

 2 節で記述した電子阻止能モデルに含まれるパ

ラメーターは、さまざまな実験データに合うよう

に調整されなければならない。そこで、われわれ

の調整したパラメーターの汎用性およびシミュ

レーションの妥当性の検証として、複数のイオン

注入実験との比較を行った。3.3.1 項では Si 基板

を、3.3.2 項では 4H-SiC 基板を対象にしたイオン

注入実験との比較結果を示す。ここで、それらの

シミュレーションにおいて、パラメーター値は全

て同じであることに留意されたい。3.3.3 項では、

Advance/TCAD の特徴の 1 つである 3 次元構造へ

の適用事例を示します。n 型 MOSFET には 4H-SiC

基板、六角トレンチには Si 基板を適用した。 

 

3.3.1. Si 基板 

 

図 4 ティルト角 0°と 7°をつけた場合の B イオ

ン注入のエネルギー依存性。エネルギー:0.5, 1, 2 

keV, ドーズ量: 3×1013cm－2。イオン注入

面:Si(100)。 

 

図 4 にティルト角を 0, 7°、ドーズ量を 3×1013 

cm－2 と設定した場合の B イオン注入におけるエ

ネルギー依存性を示した。注入エネルギーはそれ

ぞ れ 0.5, 1, 2keV と な っ て い る 。 左 図 に

Advance/TCAD によるシミュレーション結果、渦

に実験結果[8]を示している。ティルト角 0°にお

ける Si 結晶内のチャネリングの効果やティルト

角を 7°とした場合の注入方向がチャネリング軸

から外れたことによる基板深部への進入のし難

さを再現できていることが判る。本シミュレータ

で採用している電子阻止能モデルでは数百keV以

上の高エネルギーにおけるイオン注入の実験結

果を再現することは難しいとされている。しかし、

これらに対してはパラメーター調整を行うこと

で幅広い注入エネルギー範囲に対応可能とした。

その一例を図 5 に示した。 

 

 

図 5 ティルト角 0°と 7°をつけた場合の B イオ

ン注入のエネルギー依存性。エネルギー:1.7, 2.9 

MeV, ドーズ量: 5×1013cm－2。イオン注入

面:Si(100)。 

 

図 5 にティルト角を 0, 7°、ドーズ量を 5×1013 

cm－2 と設定した場合の B イオン注入におけるエ

ネルギー依存性を示した。注入エネルギーはそれ

ぞれ 1.7, 2.9 MeV となっている。左図に

Advance/TCAD によるシミュレーション結果、右

図に実験結果[9]を示している。MeV オーダーの

高エネルギー注入条件に対しても、不純物分布の

ピーク位置、ピーク高さ、テイル部分の広がりに

ついて概ね再現できていることが見て取れる。 
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 また、注入イオン種は B イオンだけではなく、

選択可能イオン種は、各種パラメーター調整済み

のものとして B, As, P, Sb, Al ,N, BF2となっている。

さらに、パラメータファイルを調整することでな

っている周期表に記述されている元素 H から Pb

までを選択可能となっている。B イオン以外のパ

ラメーター調整済みのシミュレーション結果例

を以下に示す。 

 

 

図 6  As イオン注入のティルト角依存性。ティル

ト角:0, 4 , 8°、 ドーズ量: 1×1013cm－2、注入エネ

ルギー:180keV。イオン注入面:Si(100)。 

 

 

図 7  P イオン注入におけるドーズ依存性。エネ

ルギー: 25 keV、 ティルト角: 0°、ドーズ量: 1×

1013 , 1×1014, 1×1015 cm－2。イオン注入面:Si(110)。 

 

図 6 にドーズ量を 1×1013 cm－2、注入エネルギー

を 180keVと設定した場合のAsイオン注入におけ

るティルト角依存性を示した。ティルト角はそれ

ぞれ 0, 4, 8°となっている。左図に Advance/TCAD

によるシミュレーション結果、右図に実験結果

[10]を示している。不純物分布のピーク位置、ピ

ーク高さ、テイル部分の広がりについて概ね再現

できていることが見て取れる。 

 図 7 に注入エネルギーを 25keV、ティルト角を

0°と設定した場合の P イオン注入におけるドー

ズ量依存性を示した。ドーズ量はそれぞれ 1×1013, 

1×1014, 1×1015 cm－ 2 となっている。左図に

Advance/TCAD によるシミュレーション結果、右

図に実験結果[11]を示している。1013 cm－2 から

1015 cm－2 の幅広いドーズ量に対しても実験結果

を再現できていることが見て取れる。 

 

3.3.2. 4H-SiC 基板 

 

図 8 4H-SiC基板の(0001)面へのAlイオン注入の

ドーズ量依存性。注入エネルギー:60keV,ドーズ量: 

0.63, 1.3, 3.4, 4.9 ×1013cm－2 

 

図 8 に 60keV の Al イオンを(0001)面に注入した

際の不純物密度分布のドーズ量依存性を調べた

実験結果[12]との比較を示している。ドーズ量は

それぞれ 0.63, 1.3, 3.4, 4.9×10－13cm－2 である。図

中の記号（●, ■, ▲, ▼）は実験値を表し、線は

それらに対応するシミュレーション結果を表し

ている。チャネリング方向へのイオン注入実験と

の比較であるが、ピーク位置、その高さおよび進

入距離まで実験値を良く再現できている。 

次に、チャネリング方向からずれた方向へのイ

オン注入シミュレーションの検証のため、ティル

ト角をつけた場合のシミュレーションを行った。

比較に用いた実験には、(0001)面に向かってティ

ルト角を 9°とし、60keV の Al イオンを注入した

場合のドーズ量依存性を調べた実験を用いた[13]。

図 9 にその結果を示した。この場合では、ドーズ

量はそれぞれ 0.48, 2.1, 5.1×1013cm－2である。チ

ャネリング方向からティルト角をつけた場合で

も、実験値を良く再現できている。 
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図 9 ティルト角 9°をつけた場合の Al イオン注

入のドーズ量依存性。エネルギー:60keV, ドーズ

量: 0.48, 2.1, 5.1×1013cm－2。イオン注入

面:4H-SiC(0001)。 

 

 

図 10  ティルト角 7.5°をつけた場合のAlイオン

注入のエネルギー/ドーズ量依存性。エネルギー/

ドーズ量 [keg/1013cm－2]: 40/3.0, 90/7.9, 195/38。イ

オン注入面:4H-SiC(0001)。 

 

また、チャネリング依存性と同様に、シミュレー

ション可能な注入エネルギーおよびドーズ量の

範囲の検証を行った。検証比較実験として、(0001)

面に向かって 7.5°のティルト角をつけて Al イオ

ンを注入した場合のドーズ量および注入エネル

ギーの依存性を調べた文献を用いた[13]。実験で

は、ドーズ量を 3.0, 7.9, 38×1013cm－2と変え、そ

れに応じて注入エネルギーを 40, 90, 195keV とし

ている。図 10 にその結果を示した。40, 90keV に

おいては図 8, 図 9 と同様に実験値との良い一致

を見せている。エネルギーが195keVの場合では、

ピークの高さは一致しているが、ピークの位置が

実験値と比べると 50nm 程度深い位置に現れてい

る。しかしながら、それ以外の部分では概ね実験

値を良く再現できている。図 8, 図 9, 図 10 の結

果は、それぞれ注入条件が異なるのみで、2 節で

説明した核阻止能、電子阻止能に含まれるパラメ

ーターは全て同じものを用いて得られている。こ

のことから、上記以外のさまざまな注入条件にお

いても、高精度の結果を示すことができると考え

られる。以上までは、Al イオンに対するイオン注

入シミュレーションの検証を行ってきた。イオン

注入シミュレータでは、対応可能な全てのイオン

種に対して、同等の計算精度が求められる。以下

では、対応可能なイオン種の中から、B, N イオン

の検証事例を示していく。 

 

 

図 11  ティルト角 7.5°をつけた場合の B イオン

注入のエネルギー/ドーズ量依存性。エネルギー/

ドーズ量 [keV/1013cm－2]: 40/5.3, 100/8.3, 300/19.4。

イオン注入面:4H-SiC(0001)。 

 

 図 11 では(0001)面に対してティルト角を 7.5°

つけてBイオンをドーズ量および注入エネルギー

の依存性を調べた実験[13]との比較を示した。ド

ーズ量を 5.3, 8.3, 19.4×1013cm－2 と変化させ、そ

れに応じて注入エネルギーを、40, 100, 300keV と

変化させた。図 12 では(0001)面に対して、ドーズ

量を 2×1013cm－2 としてエネルギーを変化させて

N イオンを注入した実験値との比較を示した[13]。

それぞれの注入エネルギーは 30, 100 , 190keV で

ある。図 11, 図 12 共に、ピーク位置を再現して
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いることから、多様なイオンに対しても、パラメ

ーターを適切に調整することで実験値を良く再

現することができていることが判る。 

 

 

図 12   ティルト角 7.5°をつけた場合の N イオ

ン注入のエネルギー依存性。ドーズ量: 2×1013cm
－2, 注入ネルギー: 30, 100, 190 keV。イオン注入

面:4H-SiC(0001)。 

 

3.3.3. 3 次元構造へのイオン注入 

本シミュレータでは、3 次元計算による多様な

構造に対するシミュレーションを可能である。こ

の項では、その実用性を示すために、複雑な 3 次

元構造へさまざまな注入条件を付加したイオン

注入計算の適用事例を紹介する。 

まず、Si MOSFET の Extension 形成におけるイ

オン注入の計算事例を示す。形成する MOSFET

の全体図を図 13 に示した。 

 
図 13  4H-SiC MOSFET の全体図。左から、

Extension と拡散層へのイオン注入時の構造およ

び電極を取り付けた全体図。 

 

イオン注入の目的は、元々、ソース・ドレイン拡

散層形成や、基板のチャネル部分へのパンチスル

ーの制御などにある。MOSFET の短チャネル効果

は、ソース・ドレイン拡散層の接合の深さ、ゲー

ト下へのしみ出した量に大きく依存する。今回は、

図  13 の左部に描かれている、4H-SiC 基板の

(0001)面に対してポリシリコンをマスクとして堆

積させ、その全面に SiO2 犠牲膜を 2nm 堆積させ

た構造を用意した。イオン注入の条件として、Al

イオンを 5.0keV、ドーズ量を 1×1015cm－2、ティ

ルト角を 0, 18°とした 2 ケースを用意し、ゲート

下へのしみ出しへのティルト角依存性を検証し

た。その結果を図 14 に示した。 

 

 
図 14 4H-SiC MOSFET の Extension 層へのイオン

注入におけるティルト角依存性。ティルト角：左

側 0°, 右側 18° 

 

 図 14 の左側がティルト角を 0°とした場合、

右側がティルト角を 18°とした結果である。図 

14 では、図 13 の全構造の幅方向に対して、半分

の部分を切り出して表現している。図中の X 軸は

[1000]軸、Z 軸方向は[0001]軸を表している。ティ

ルト角を 0°とした場合では、主に[0001]方向への

チャネリングが見られる。それ以外にも、ティル

ト角を 18°とした場合の[11-23]軸へのチャネリ

ングも多少見られる。逆に、ティルト角を 18°と

した場合では、主に[11-23]軸へのチャネリングが

見られ、[0001]軸へのチャネリングも同様に多少

見られる。これは、結晶構造を考慮した 2 体散乱

を正確に解くことで、1 次チャネリングのみなら
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ず 2 次チャネリングの影響も反映されていること

を表している。このような詳細なチャネリングの

影響を考慮できることは、モンテカルロ法による

3 次元シミュレーションの利点の 1 つである 

 

 

図 15 Si 基板の六角トレンチ構造へのティルト

角を 15°, ローテーション角を 0, 90, 180, 270°

の 4 方向からのイオン注入による不純物密度 3 次

元分布。左側:全体俯瞰図, 右側上部: XY 平面, 右

側下部: ZX 平面 

 

次に、Si 基板の六角トレンチ構造へ、ティルト

角とローテーション角を付加したイオン注入シ

ミュレーション事例を紹介する。図 15 の左側に

計算を行った後の不純物濃度分布およびトレン

チ構造の鳥瞰図を示した。本シミュレータでは、

反射境界条件を適用できるため、図のような構造

によりシミュレーションが可能である。イオン注

入条件として、Si 基板の(100)面（の XY 平面）に

対して、ローテーション角を 0, 90, 180, 270°の 4

方向とし、その上でティルト角を 15°、注入エネ

ルギーを 5keV とした B イオンを注入する計算を

行った。図 15 の右側上部に、イオン注入後の XY

平面上部から俯瞰した不純物密度分布を示した。

トレンチ内部に濃度の濃淡が現れているのが見

られる。これは、ティルト角をつけたことにより、

トレンチの壁の影となる領域が発生しているこ

とを表している。影となっている領域においても

イオンが入射されている理由は、2 通りの 2 次照

射の影響が反映されたためである。1 つは、基板

内を通過したイオンがトレンチの壁を突き抜け

て入射された場合である。もう 1 つは、溝の側壁

を反射して入射された場合である。これらは、3

次元イオン注入シミュレーション固有の結果で

ある。図 15 の右側下部に、右側上部の点線にお

ける ZX 平面で切り取った場合の不純物密度分布

を示した。ティルト角をつけたイオン注入である

ため、[001]軸への 1 次チャネリングは多少抑制さ

れているが、[101]軸への 2 次チャネリングが見ら

れる。これは、MOSFET の計算事例で示したよう

に、高次チャネルへの予測が可能であることを示

している。 

 

3.4. まとめ 

 本稿では、われわれの開発した 3 次元 TCAD シ

ステムのイオン注入機能の紹介を行った。Si, 

4H-SiC 基板への適用のために、さまざまなイオン

注入の実験との比較を行うことで、われわれの調

整したパラメータセットの汎用性およびシミュ

レーションの妥当性を示した。また、われわれの

シミュレータの特徴である 3 次元構造に対するシ

ミュレーションの事例として、4H-SiC 基板の

MOSFET の Extension 層へのイオン注入における

ティルト角依存性を検証した事例と、Si 基板の六

角トレンチ構造への複雑な条件のシミュレーシ

ョン事例を示した。これらの計算事例から、われ

われの開発した 3 次元 TCAD システムでは、多様

な注入条件および複雑な 3 次元構造の影響を考慮

した 3 次元イオン注入シミュレーションが可能で

あることを示した。 

 

4. 形状変形モデル 

4.1. 概要および目的 

半導体デバイス製造工程を計算機上でシミュ

レートするためには、工程の段階に応じたデバイ

ス形状の変形を計算する機能が必須である。形状

変化の計算手法としては大きく分けて 2 種類‐物

理的手法および幾何学的手法‐が存在する。物理

的手法では加工に利用している物理現象に忠実

なモデルを元にして計算を行う。一方、幾何学的

手法では物理現象に忠実なモデル化は行わず、製

造したいと考える理想的な形状が立体構造とし

て実現するようなモデル化をして計算を行う。物

理的手法での計算のほうが実際の工程に近いシ

ミュレーションが可能となると考えられるが、一



形状変形モデル 

アドバンスシミュレーション 2015.9 Vol.21 29 

般的に高い計算コストを必要とする。一方、幾何

学的手法での計算は、シミュレーションの結果と

して得られる形状が理想的になりがちではある

ものの、計算コストは比較的少なくて済む。3 次

元でのデバイスシミュレーションのような規模

が大きいシミュレーションを行う場合には計算

速度が重要になってくる。Advance/TCAD プロセ

スシミュレータではそのような大規模計算での

利用を見据え、幾何学的手法による形状変形計算

を採用している。本説明書はその計算モデルを記

述したものである。 

 

4.2. 計算モデル 

4.2.1. モデルの概要 

以降の節で詳しく説明するが、Advance/TCAD

プロセスシミュレータの形状変形計算は、以下の

図にあるように、 

A) ガス界面やマスクエッジからの距離を元

に格子点の距離関数を求める 

B) 要素の距離関数値に応じて新たな界面の

格子点を求める 

C) 新たな格子点を用いて要素の分割を行う 

D) 材質情報の変換が必要な要素に対しては、

その情報を書き換える 

という手順を繰り返すことで、実現される。 

 

図 16 モデルの概要 

 

4.2.2. 距離関数法 

Advance/TCAD プロセスシミュレータの形状変

形計算では、新たに考案した幾何学的な計算モデ

ル（本書では距離関数法モデルと呼ぶ）を用いて

いる。距離関数とはレベルセット法で用いられる

レベルセット関数と同等の概念を持つ量であり、

形状変形後のガスと材質の界面（以降は単に界面

と書かれていたらガスと材質の界面を指すこと

にする）の上では値がゼロであり、その他の点で

は界面からの符号付き距離となる量である。（符

号は界面を境に、材質の転換が発生する領域では

負、発生しない領域では正と定義される。）例え

ば図 17 左のように既に存在している材質 A（図

の塗りつぶし領域）の上に、図 17 右のように材

質 B（図の斜線領域）をある厚さだけデポジショ

ンさせることを考える場合、図 17 中央の破線が

距離関数値ゼロの点の集合である。また、図 17

右の斜線や塗りつぶした領域にある点は距離関

数が負値に、白色の領域にある点では正値となる。

（本書では説明の分かり易さのために、2 次元平

面に射影したかのような図を用いて解説を行う。） 

 

 
図 17 距離関数 

 

すなわち、界面は変形前の界面を何らかの形で

反映した位置に作られる。言い換えると、ある点

の距離関数の値は変形前の界面等の情報を元に、

変形の種類に応じたアルゴリズムによって計算

できることになる。 

解析領域内の各点の距離関数値が求まればそ

の情報を元に材質変換を行い、新たな界面を構成

することができる。計算機シミュレーションでは

解析領域を離散的な要素に分割して計算するが、

1 つの要素に属する節点での距離関数値に応じて、

その要素の変換を行うことが基本的な考え方と

なる。具体的には要素に属する全ての節点の距離

関数値が負であれば、その要素の領域は全て変換

されることになり（図 18 の白抜きの三角形）、ま

た、正値と負値の両方を持っていれば要素内に界

面が形成されることになる（同図の斜線の入った

三角形）。要素内に界面が形成される場合には元

の要素を界面で分割し、片方の材質を変換する。
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界面の位置は節点の距離関数値を用いた内挿で

求めることができる。 

 

 

図 18 要素の変換：破線は距離関数値がゼロの

点集合 

 

マスクを用いた形状変形シミュレーションを

行うためには、より複雑な手順を踏む必要がある。

それは高さ方向の界面移動だけでなく、マスクに

よってデポジションやエッチングが遮られる領

域と遮られない領域の界面形成も行う必要があ

るからである。凹部構造への等方性デポジション

（第 3 節）の表現性を高めるためにも同様の手順

が必要になる。このような状況を実現するために

1 つの点に対して複数の距離関数値を設定するこ

とにする。これらの値は変形前の界面に依存して

決められるものやマスク辺によって決められる

ものということになる。そして、要素とマスク辺

との位置関係やマスクの陰陽などに応じた適切

な順序で界面生成と材質転換を行うときに用い

られる。 

例えばマスクの角が引き起す形状変化を表現

するためには以下のように考える。（図 19 はマス

クの左上側を材質変換の対象とすることを想定

して書かれている。）図 19 左のようにマスク（黒

辺で縁取られた左上の領域）の角にかかっている

要素（白抜きの三角形）を考える。（図は上から

見た状態である。）最終目標は白抜きの三角形の

辺と黒辺で囲まれた領域の材質のみを転換させ

ることであるが、以下で説明するように 2 段階に

分けて実現させる。まず、マスクの角を構成する

マスク辺の片方に注目する（図 19 中央）。この辺

（図 19 中央の縦線）を通る面を元に計算される

距離関数の値を用いれば要素を 2 分することがで

きる。次に 2 分された各々の要素をもう一方のマ

スク辺に注目して分割する（図 19 右）。マスクの

内側を対象にする場合は、どちらのマスク辺から

見ても距離関数が負である領域が対象となり、4

つに分割したうちの 1 つのみがそれである。図示

してはいないが、マスクの外側を変換対象とする

場合は、少なくとも片方のマスクから見て距離関

数が負の領域を対象にすればよいから、図 19 と

同様の位置関係であれば 4 つに分割したうちの 3

つの領域が材質転換の対象となる。最後に、界面

からの距離に応じた処理‐必要ならば要素分割

を行い、適切な領域の要素のみを材質転換‐を行

う。 

 

図 19 マスクがあるときの変形操作手順の例 

 

上記の説明は要素分割を全て完了してから材

質転換すべき分割要素を転換するように書かれ

ているが、連続する分割の関係性を考慮しながら

分割操作毎に転換させていくように考えること

も可能である。図 19 の場合で言えば、2 回目の

転換は最初の転換を行った要素にのみ作用させ

ればよい。また、2 つの転換領域の積の要素に転

換が起こると表現してもよい（図 20 上）。一方、

マスクの外側を転換する場合は、最初の転換を行

う要素にも 2 回目の転換を行う要素にも作用させ

ることになり、2 つの転換領域の和の要素に転換

が起こると表現できる（図 20 下）。 

 

鉛直方向 
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図 20 材質転換操作の積/和表現 

 

4.2.3. 要素の分割についての補足 

前節では形状表現のために最低限必要な要素

の分割方法の例を示したが、これら以外にも要素

の分割過程が 2 つ存在する。1 つは要素タイプを

四面体のみにするための分割であり、もう 1 つは

これらの過程によって分割された要素と面を共

有する要素の分割（面の整合性を保つ為の分割）

である。 

前者については以下の表のように分類できる。 

 

表 1 要素タイプを四面体のみにするための分

割 

節点の距離関
数値の数 

新たに生
まれる節
点の数 

2 分した後
の要素タ
イプの組 

最終的に
生成され
る四面体
の数 

(正, 零, 
負)=(1, 2, 1) 

1 四面体2つ 2 

(正, 零, 
負)=(2, 1, 1)ま
たは(1, 1, 2) 

2 四面体と
四角錐 

3 

(正, 負)=(1, 3)
または(3, 1) 

3 四面体と
三角柱 

4 

(正, 負)=(2, 2) 4 三角柱2つ 6 

 

四角錐と三角柱を四面体に分割するには四角

形の面を隣り合う要素同士で同じ対角線で切ら

なければならないがこれは文献[14]に従って以下

のようにする。はじめに、既存の節点全てと新た

に生まれる節点全ての両方を同時に順序付けす

る。（座標値の大小関係や節点のインデクスなど

からつける方法が考えられる。）そしてある要素

タイプの四角形の面に着目したときに、その順序

が最も大きい節点から向い合う節点へと切れ目

を入れるようにする。順序付けは解析領域全体で

定義されているので分割処理を各要素で個別に

行っても結果的に隣り合う要素同士で同じ対角

線で切断されることが保証される。 

ここまでは同じ要素に対して要素分割と材質

転換が発生する場合についての説明を行った。こ

のような要素に隣接する要素は節点の距離関数

値の関係でみたら例え要素分割を行わなくても

よいものであっても、面の整合性を保つために、

分割が発生する。面上の切断箇所は線分しか与え

られないので、要素としての分割面を確定させる

ためにはもう一点追加する必要があるが、分割が

隣接要素に派生していくのを防ぐために、整合性

を保つことになった面に対面する要素の節点を

分割点に追加する。図 21 のように、四面体 ABCD

が面 abc で要素分割および材質転換されるが四面

体BCDEは距離関数値ではそれらが必要ない場合

を想定している。このような場合にも面 BCD は

辺 ab（および四角形 abDC のどちらかの対角線）

によって切断されるから四面体BCDEも分割する

ことになり、これを派生と呼んでいる。このとき

面 BCD に対面する節点 E を四面体 BCDE の分割

面の通る点と扱い、面 abE を分割面とする。こう

することで四面体BCDEからさらに分割が派生す

ることはなくなる。 

 

図 21 隣接要素への分割の派生 

 

4.2.4. 距離関数補正 

幾何学的に厳密な要素分割を行うと状況によ

ってはサイズの小さい要素が生成されることに

なる。小さな要素の存在は、形状変形のみを行う

分にはあまり問題をおこさないが、イオン注入や

A

B

C 

D 

E
b c

a

= 
⊗ 

= 
⊕ 
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不純物拡散といった他のプロセス工程のシミュ

レーションの場合には問題となり得る。この問題

を回避する 1 つの手段として距離関数の補正を行

えるようにする。 

距離関数の補正アルゴリズムは 2 種類‐界面補

正と節点補正‐を考える。界面補正は、距離関数

の値からは界面が要素と交差するはずの状態を

界面が要素の頂点を通るように移動させること

で行われる（図 22）。これは節点の距離関数の値

をゼロに設定し直すことで実現できる。 

 

 

図 22 界面補正 

 

一方、節点補正では節点を界面に乗るように移

動させることで切断が起こらないようにする。

（図 23） 

 

 

図 23 節点補正 

 

これらの補正は要素分割を抑制するため、要素

数の増加を抑え、要素の形状が保たれる傾向を導

くが、界面補正の場合であれば形状表現の精度が

落ちたり、また、節点補正の場合であれば要素サ

イズのバランスが崩れ、時には体積がゼロの要素

を生むことになったりとデメリットも存在する。 

 

4.2.5. デポジションとエッチングのモデル 

形状変形には大きく分けて 2 つ‐デポジション

とエッチング‐の工程がある。デポジションでは

等方性モデルと平坦化モデルを考える。等方性モ

デルは界面から厚さが一定の堆積を行うモデル

である。エピタキシャル成長のように、ある特定

の材質とガスとの界面に限定して堆積を行わせ

ることもできる。また、物理的には鉛直方向の堆

積と水平方向の堆積とで厚みが変わる場合があ

るため、それを考慮可能なモデルとする。平坦化

モデルは界面形状とは無関係に、解析領域のある

高さまで材料を堆積させるモデルである。 

エッチングには等方性モデル、異方性モデル、

平坦化モデルが存在している。等方性モデルは界

面から一定の厚さまで材質を削るモデルである。

ある特定の材質だけを削ることも可能である。ま

た等方性デポジション同様、鉛直方向と水平方向

とで削られる量が変わる場合があるため、それを

考慮することにする。異方性モデルは界面から鉛

直方向に一定の厚さだけ削るモデルである。平坦

化モデルは、化学機械研磨のように界面形状とは

無関係に解析領域のある高さまで削るモデルで

ある。 

なお、利便性のため、ガスに接している特定の

材質を取り除く除去操作も用意する。この操作は

距離関数を計算することなく処理できる。また便

宜上エッチングに分類して扱うことにする。 

 

4.3. 計算手法 

前節の説明から距離関数値（の組）が与えられ

れば後の計算は幾何学的にほぼ自明であると思

われるため、この節では、各モデルにおける距離

関数値の計算について述べることにする。 

節点での距離関数を計算するための界面情報

は界面パッチ集合から得られる。パッチとは要素

新しい界面 

元 の 節

点 の 位

置 

補正後の

節点の位

置 

新しい界面の候補位置

補正された後の界面



形状変形モデル 

アドバンスシミュレーション 2015.9 Vol.21 33 

の面のことであり、界面パッチとは隣り合うガス

要素と材質要素に共通の面のことである。 

 

4.3.1. デポジション 

(1) 等方性モデル 

デポジションの等方性モデルは界面からの距

離が一定の所まで堆積させるモデルであり、距離

関数は以下のように決定される。はじめに界面パ

ッチ集合を作成する。その後、界面パッチをその

向きに応じて部分集合に分けておく。（パッチの

向きの定義は堆積する方向とする。）次に、その

部分集合毎に、各節点と界面パッチとの距離の最

小値を求める。（距離の計算は堆積の異方化率を

考慮する。）最後にその値から堆積させる厚さを

引く。界面パッチ集合を部分集合に分けるのは、

段階的に要素分割および材質変換を行うことで、

図 24 に示した角の部分のような形状表現の精度

を上げるためである。 

対象材質を指定する場合は、はじめに作成する

界面パッチ集合を対象材質要素とガス要素を両

側に持つパッチのみで構成する。 

マスクがある場合は、はじめに作成する界面パ

ッチ集合をマスク内に限定する。また、距離関数

計算においてマスク辺による値も計算し、それら

による要素分割および材質変換も行う。 

 
図 24 等方性デポジションのイメージ図 

 

 

図 25 対象材質を指定した等方性デポジション

の例 

 

 

図 26 マスク指定がある場合の等方性デポジシ

ョンの例 

(a) RATIO=1.0 (b) RATIO=0.5 

図 27 異方化率の違いによる等方性デポジショ

ンの違いのイメージ図 

 

(2) 平坦化モデル 

デポジションの平坦化モデルは解析座標系の

ある z座標値まで、もしくは、ガス相の最下点を

基準とした厚み指定で堆積させるモデルである。

後者の場合も前者に帰着できる為距離関数の計

算方法は 1つで済む。堆積した後の堆積物の最高

点の z座標を z0、各節点の z座標を zpとすると

距離関数は zp‐z0で与えられる。 

平坦化デポジションではマスクは利用できな

い。 

 

図 28 平坦化デポジションの例 

 

4.3.2. エッチング 

(1) 等方性モデル 

エッチングの等方性モデルは界面から一定の

厚さまで材質を削るモデルであり、距離関数は以

下のように決定される。はじめに界面パッチ集合

を作成する。次に、各節点と界面パッチとの距離
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の最小値を求める。距離の計算は堆積の異方化率

を考慮する。）もし節点が界面パッチの上方にあ

る場合には符号をマイナスにする。最後にその値

から削る厚さを引く。 

対象材質を指定する場合は、はじめに作成する

界面パッチ集合を対象材質要素とガス要素を両

側に持つパッチのみで構成する。 

マスクがある場合は、マスク内部に限定して界

面パッチ集合を作成し、あとは上記の手順と同じ

ようにする。 

 

 

 

(a)

 

(b)

図 29 等方性エッチングの例。(a)対象材質を 1

つ指定。(b)全ての材質を対象として指定。 

 

(2) 異方性モデル 

エッチングの異方性モデルは界面から鉛直方

向に一定の厚さだけ削るモデルであり、距離関数

は以下のように決定できる。はじめに界面パッチ

集合を作成する。次に、パッチを全て、削る厚さ

だけ‐z軸方向に平行移動させる。そして、移動後

のパッチ集合と節点との距離を全てのパッチに

対して計算し、最も小さい値を距離関数の絶対値

とする。符号は、移動後のパッチ集合よりも上方

にあれば負、下方にあれば正とする。 

マスクがある場合は、マスク辺による距離関数

も計算し、それらによる要素分割および材質変換

も行う。 

 

 

 

 

図 30 異方性エッチングの例（その 1） 

 

 

図 31 異方性エッチングの例（その 2） 

 

(3) 平坦化モデル 

エッチングの平坦化モデルはデポジションの

場合と同様に、解析座標系のある z 座標値まで、

もしくは、ガス相の最下点を基準とした厚み指定

で削るモデルである。後者の場合も前者に帰着で

きる為距離関数の計算方法は 1つで済む。削った

後のガス相の最下点の z 座標を z0、各節点の z

座標を zp とすると距離関数は z0‐zp で与えられ

る。 

平坦化エッチングではマスクは利用できない。 

 

 

 

 

図 32 平坦化エッチングの例 

 

4.3.3. 除去 

前節でも述べたように、除去は距離関数を計算

することなく処理できる操作である。ガスに接し

ている対象材質要素および、その要素に連結して

いる全ての対象材質要素全体をガスに転換させ

るように処理する。 
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図 33 除去操作のイメージ図 

 

5. シリコン熱酸化過程の解析 

5.1. はじめに 

 電気的・機械的・熱的・化学的特性の優れた絶

縁体の SiO2を熱酸化により形成して、Si を半導体

素子に組み立てる上で実用上非常に有益な効果

として利用されている。この製造工程においてシ

リコン基板内発生する応力は半導体素子の電気

的特性に影響を与えることがあり、そのためシリ

コン基板に働く応力を把握することが半導体素

子の信頼性確保のために重要である。 

シリコンの熱酸化過程は以下の 3 つの物理現象

からなる(i) 酸素は予形成された酸化膜中の拡散。

(ii) Si-SiO2 界面の酸化反応。(iii)酸化膜の体積膨張。

数学的にはこの三過程を偏微分方程式用いて表

現し、この 3 つの偏微分方程式を解けばよい。た

だし、酸素の拡散速度と較べ、Si-SiO2界面の酸化

反応十分速いため、本解析システムでは Si-SiO2

界面の酸化反応過程を考慮せず、酸素拡散/変形連

成解析のみ考慮している。 

 

5.2. 定式化 

5.2.1. 酸化過程の解析 

 酸化シミュレーションでは酸化膜中の酸化種

の拡散を解いて酸化種の濃度分布を求め、Si/SiO2

界面を追跡し、酸化膜内酸化種の濃度分布の時間

変化を計算する。酸化膜の拡散の速さは酸化膜の

成長に比べて十分早く酸化種の濃度分布は定常

状態に達していると考えられるので、次の定常状

態の拡散方程式を解いて酸化種の濃度分布を求

める。 

  0 CD  (58)

ここではCおよびDは酸化種の濃度および拡散係

数である。または、考慮すべき境界条件は境界面

Iにおける指定酸素濃度、境界IIおよびIIIに

おける酸素流出や境界IVにおける相界面移動

である。ここでۤXۥは相界面における不連続量を

示している。 

),(Ct)C(x, I tx        on I (59)

),(QnCD- II tx    on II (60)

)C-h(CnCD- *   on III (61)

0n]]C[[D-[[C]]v   on IV (62)

ここでは n は Si-SiO2相界面の法線方向であり、v

は相界面移動速度,h は質量輸送係数である。気相

中酸素の濃度 C*はヘンリーの法則より表す。 

pKH*C   (63)

ここでは p は酸素の分圧, KHは比例定数である。 

 上記方程式の弱形式は以下である。 












II

II

CdCCk

CdQCdCD II





)( *
 (64)

本解析システムは有限要素法を利用し上記方程

式を解く。ただし、Stefan 条件式(62)は下節に示

したように直接 Si-SiO2 相界面を算定する方法を

用い考慮した。 

 

5.2.2. Si-SiO2相界面の算定 

 Si-SiO2相界面の現位置は既知とし、SiO2の遷移

幅 s は下式のように計算し、時間増分t 後の

Si-SiO2 相界面位置が決められる。 

t
N

Ck
s s 

1

 (65)

ここでは ksは界面反応速度定数, C は SiO2側界面

位置酸素濃度、Nlは単位体積の酸化膜中に含まれ

る酸化種分子である。 

 本解析システムでは、Si-SiO2 相界面位置が決め

た後、相界面は要素面と合うようにメッシュを切

り直す。 

 

5.2.3. 変形解析 

酸化解析から得られる相界面の移動情報から、

相変態の領域を特定できる。相変態の体積変化よ
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り、シリコン基板変形するので、その変形解析の

基本方程式以下である。 

0.  b  (66)

ここではと bはそれぞれCauchy応力と体積力で

ある。この方程式の弱形式は 

   
 udbudtd  :  (67)

である。ここでは微小変形ひずみであり、t は表

面外力である。本解析モデルでは相変態の体積変

化による影響は体積力 b として上記方程式に代入

する。 

 ただし、大変形を、すなわち幾何非線形を考慮

する時式(67)に示した Cauchy 応力や解析領域や

解析境界は全て変形後の配置に対応する必要が

あるので、式(67)を現配置を下記直す必要があり、

これは 

   


0 00

: udbudtEdS   (68)

である。ここでは S は第 2Piola-Kirchhoff 応力, E

は Green-Lagrange ひずみであり、0と0はそれぞ

れ既知配置の解析領域と境界である。式(68)は本

解析システムを変形解析を行う際の基本方程式

である。 

 式(68)を解くため、相変態の体積変化からもた

らした体積力 b を指定する必要があるほか、変形

する材料の構成式も知る必要がある。本解析シス

テムは以下の 3 種類の材質を指定することができ

る。 

1)  等方性弾性 

 等方性弾性材は以下のようなひずみー応力関

係式を持つ 

 :D    (69)

また、弾性マトリクス D はラ―メ定数とより表

現することができる 

 2)(  trD    (70)

2)  直交異方性弾性 

 シリコンは強い異方性を持つので、本解析シス

テムは以下の直交異方性弾性構成式を利用して

いる。 
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(71)

3)  等方性粘弾性 

粘弾性材料構成式は時刻 0 から t までの変形勾

配テンソル F の関数ો ൌ fሺ۴தୀ଴
୲ ሻであり、この非線

形汎関数は数学的に以下の級数 

...)()(),(

)()(

21

0 0

21212

0

111





 







ddFFttG

FtG

t t

t

 (72)

で表すことができるが、その材料係数 G1や G2な

どの取得や相関計算は煩雑であるため、一般的に

はこの級数の第一項のみを考慮する。 

 
t

FtG
0

111 )()(   (73)

この式は準線形粘弾性モデルである。本ソフトで

は、上記リラクゼーション係数 G を以下の Prony

級数を利用し表している。 

])/exp([GG(t)
1

00 



m

i
ii t   (74)

ここでは、G0,m やm は材料係数であり、この粘

弾性モデルは一般化した Maxwellモデルと呼ばれ

る。 

 

5.3. 解析の流れと解析例 

5.3.1. 解析の流れ 

 図 34 は解析流れ図を示している。ここに示し

たように本解析は方程式(式 64), (65)と(68)を順次

に解く形になっていて、一方向の連成解析システ

ムになっている。酸化過程では、酸素濃度、不純

物濃度や応力は各材料定数に影響するだが、この

一方向の連成解析システムでは一ステップ遅れ

てその影響を考慮することになる。 
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図 34 解析流れ図 

微分方程式(64)と(68)を有限要素法を用いて解

いている、現時点では四面体 1 次要素のみを使っ

ている。また、材質や境界条件の変化、幾何非線

形の考慮より、微分方程式(64)と(68)は非線形であ

るため、本解析ソフトは Newton-Raphson 法を採

用し、収束計算を行う。 

 

5.3.2. 解析例 

 酸素拡散--> 相変態 --> 体積膨張 --> 変形

の一連の解析例を以下に示す。 

 
 

図 35 酸化前の形状 

 

 

図 36 酸化過程中の形状変化 

 

6. まとめ 

 Advance/TCAD プロセスシミュレータの、不純

物拡散、イオン注入、堆積／エッチング、酸化の

機能を紹介した。新たに考案した幾何学的な計算

モデルを採用し、高い形状表現力を達成している。

シリコンだけでなく六方晶系結晶材質にも適用

可能であり、イオン注入の結果を示した。 

 

参考文献 

[1] H. Sakamoto, et.al., SISPAD, pp.137-140 (1997). 

[2] Fair, R. B., ”Concentration Profiles of Diffused 

Doants In Impurity Dopant Processes in Silicon”, 

pp.315-442, Amsterdam: North-Holland 1981 

[3] J. F. Ziegler, J. P. Biersack, M. D. Littmark, 

“SRIM”, ISBN-13 978-0-9654207-1-6, 2008 

[4] J. Lindhard, M. Scharff and M. Schiott, “Range 

concepts and heavy ion ranges”, Mat. Fys. Medd. 

Dan. Vid. Sclsk. vol.33, pp.1-42, 1963 

[5] B. Firsov, “A qualitative interpretation of the 

mean electron excitation energy in atomic 

collisions”, Zhur. Eksptl'. i Teoret. Fiz. vol.36, 

1959 

[6] S. J. Morris, B. Obradovic, S.-H. Yang and A. F. 

Tasch, “Modeling of Boron, Phosphorus, and 

Arsenic implants into single-crystal silicon over a 

wide energy range”, IEDM Tech. Digs., 

pp.721-724, 1996 

[7] M. J. Norgett, M. T. Robinson and I. M. Torrens, 



プロセスシミュレータ 

38 アドバンスシミュレーション 2015.9 Vol.21 

“A proposed method of calculating 

displacement dose rates”, Nuclear Engineering 

and Design, vol.33, pp.50-54, 1975 

[8] G.Hobler et.al., “Modeling of Ultra-Low Energy 

Boron Implantation in Silicon”, IEDM 97, Tech. 

Digs., pp.489-492, 1997 

[9] L. Rubin, W. Shaw et.al.,“Ranges and Moments 

of Depth Distributions of Boron and Phosphorus 

Implanted into Silicon in the Energy Range 1. 7 - 

5.0 MeV with an Eaton NV -GSD/VHE 

Implanter”, 11th International Conference on Ion 

Implantation Technology, pp.567–570, 1996 

[10] Shyh-Horng Yang et.al., “Monte Carlo 

Simulation of Arsenic Ion Implantation in (100) 

Single-Crystal Silicon”, IEEE Trans. Semicond. 

Manuf. vol.9, pp.49-58,1996 

[11] A.Simionescu et.al., “Modeling of electronic 

stopping and damage accumulation  during 

arsenic implantation in silicon” , Nucl. Instr. and 

Meth. in Phys. Res. B, vol.100, pp.483-489, 1995 

[12] J. Wong-Leung et.al, “Effect of crystal 

orientation on the implant profile of 60 keV Al 

into 4H-SiC crystals”, Journal of Applied Physics, 

vol.93, pp.8914-8917, 2003 

[13] Sang-Sun Lee et al., “Empirical Depth Profile 

Model for Ion Implantation in 4H-SiC”, Journal 

of the Korean Physical Society, vol.41, 

pp591-593, 2002 

[14] How to Subdivide Pyramids, Prisms, and 

Hexahedra into Tetrahedra、Dompierre, Julien, 

Paul Labbe, Marie-Gabrielle Vallet and Ricardo 

Camarero, Proceedings, 8th International 

Meshing Roundtable, South Lake Tahoe, CA, 

U.S.A., pp.195-204, October 1999 

 

※ 技術情報誌アドバンスシミュレーションは、

アドバンスソフト株式会社 ホームページのシ

ミュレーション図書館から、PDF ファイル（カ

ラー版）がダウンロードできます。ダウンロー

ドしていただくには、アドバンス/シミュレー

ションフォーラム会員登録が必要です。 

 


