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서론 및 연구목적

반도체 소자가 고집적화 됨에 따라 더욱 미세한 패턴을 기판에 전달하고 구현하는 것이 제조공정에서 중요한 부분을 차지하고 있다. 미세 패턴을 형성하는데 있어서 사진공정과 더불어 중요시 되는 공정이 식각공정이다. 플라즈마를 이용한 건식식각은 미세한 형상의 비등방적인 식각이 가능하므로 메모리 소자 및 비메모리의 소자 제조등에 많이 이용되고 있다. 건식 식각에서는 플라즈마를 발생 시킴으로써 생성되는 이온들이 박막 표면으로 전달되고 박막 재료와 충돌하고 반응 하면서 식각이 이루어 진다. 이러한 플라즈마를 이용한 건식 식각을 이해하기 위해서는 실제 식각이 이루어지는 기판 위에서의 플라즈마 입자와 기판 물질의 미시적 거동과 반응을 이해해야만 한다. 이를 위해선 원자 단위의 거동에 대한 관찰이 요구되는데, 이러한 현상을 실험적으로 측정하는 것은 매우 어렵다. 따라서, 분자 동력학(MD : molecular dynamics) [1-3]을 이용한 이론적인 연구가 요구되어 지고 있다. 

Si3N4 는 기계적, 전기적 특성이 우수하기 때문에 passivation layer 또는 dielectric material 등으로 사용되어지는 물질로서 SiO2 와 더불어 반도체 소자 제조에 이용되어지는 중요한 물질중의 하나이다. 특히 SAC(Self Aligned Contact) 공정에서 Si3N4 는 전도체막을 감싸서 선택비를 높이는 역할을 하는데 사용되어진다. 본 연구에서는 낮은 입사 에너지(100eV, 200eV)와 입사각(0o, 30o, 45o, 60o, 75o, 85o)에 따른 플라즈마 입자(Ar 이온)가 Si3N4 기판 표면에 충돌할 때 발생하는 표면현상과 이에 따른 식각 반응을 분자 모델링 기법을 이용한 시뮬레이션을 통하여 관찰하고 해석하였다. 분자모델링 모사를 수행함으로써 기판 표면의 전개 및 조성의 변화를 알아 낼 수 있고, 입사각과 에너지에 따른 Si3N4 기판의 sputtering yield 와 ion reflection 특성을 관찰할 수 있다. 또한 입자 충돌의 모사 방법 중 하나인 이진 충돌 모델(BCM : binary collision model) [4-6]을 통한 결과와 비교해 입자 충돌 특성을 비교 관찰하였다.

2. 이론 및 연구내용

분자 동력학(MD)은 원자 수준에서 이용되는 통계 열역학적인 방법으로서 원자들간의 interaction potential energy function 을 geometry 의 함수로 표현하고 시스템 내에 있는 모든 원자들에 대한 운동방정식을 동시에 계산함으로써 원자들의 거동과 물리적, 화학적인 반응을 관찰하는 해석기법 [2]이다. 시간의 흐름에 따라 원자들의 변화를 가시화 할 수 있고 내부에서 일어나는 에너지의 변화와 stress 를 알 수 있으며, 이러한 결과를 근거로 하여 열역학적 물질 특성과 각종 거시적 물성의 예측이 가능하다. 플라즈마 식각 공정을 해석하기 위한 프로그램의 구성은 다음과 같다. 우선 분자 모델링을 이용하여 silicon nitride 의 기판을 만들고, 특정한 입사각과 에너지를 지닌 Ar 이온의 충돌 후에 일어나는 기판 원자 및 이온의 거동을 분자 모델링을 이용해 추적한다. 이러한 과정을 충돌하는 이온의 입사각과 에너지를 변화시켜 가면서 반복 수행함으로써 Ar 이온의 silicon nitride 기판의 식각 반응에 대한 통계적 해석 결과를 도출한다. 분자 모델링 기법을 적용하기 위해서는 대상으로 하는 시스템에 알맞은 potential 함수를 정의하고 parameter 를 결정하는 것이 정확한 해석결과를 얻기 위해 선행 되어야 하는 조건이다. 

본 연구에서는 silicon nitride 기판의 거동을 Vashishta potential [7]을 이용하고 Ar 이온과 기판과의 거동은 Moliere potential [8]을 적용하여 분자 모델링을 수행하였다. 사용된 silicon nitride 기판의 simulation cell 크기는 23.5Å ( 27.1Å ( 30.0Å(1680 원자)이고 밀도는 약 3.0g/cm3 이다. 좀 더 실제에 가까운 기판의 거동을 나타내기 위해서 periodic boundary condition 조건을 적용하여 분자 모델링을 수행하였다.

3. 결과 및 고찰

Silicon nitride 기판에 Ar 이온을 충돌 시킨 결과를 해석하여 충돌이온의 반사 특성과 기판의 식각 현상을 관찰하였다. 실제 공정에 가까운 해석 결과를 얻기 위해서 crystal 구조를 지닌 silicon nitride 기판에 100eV 의 입사 에너지를 지닌 Ar 이온을 60o 의 입사각으로 100번 충돌 시켜서 비결정질(amorphous)의 기판을 만들었다. 그리고, 고온(1000K)에서 구조를 relaxation 시키고, 기판을 다시 300K 까지 냉각시켜 유지 시킨 후, 이렇게 만들어진 기판을 여러 가지 입사각과 에너지를 이온들로 충돌시켰다. 기판의 표면형상 변화를 Figure 1 에 나타내었다.
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Figure 1. Si3N4 기판의 표면형상 : (a) initial crystalline state, (b) amorphous state after 100 successive ion impact of 100eV, 60o
입사 되는 모든 이온들의 자취를 추적하여 이온이 기판에 침투되는 정도와 반사되는 특성을 관찰할 수 있다. Figure 2 에 100eV 의 입사에너지를 가진 이온들이 충돌 후에 가지는 운동에너지와 반사각의 분포를 나타내었다. 기판의 수직 방향에 가까운 입사각((i =30o)을 지닌 이온들은 입사에너지의 대부분이 기판에 전달되어 적은 양의 운동량을 가지고 반사되고, 많은 수의 이온이 기판에 implant 되기 때문에 반사되는 이온의 수도 상대적으로 적은 것을 알 수 있다. 입사각을 크게 할수록 반사되는 이온의 수가 증가하고 반사되는 이온들이 충돌하기 전에 가지고 있던 운동에너지를 거의 잃지 않고 반사되는 경향을 나타낸다. 입사각이 75o 일 때는 상당히 많은 이온이 50% 이상의 입사 에너지를 지니고 반사되고, 거의 수평 방향에 가깝게 입사 될 때는((i=85o) 거의 모든 이온들이 반사되고 상당수의 이온들이 에너지와 입사각을 유지한 채로 반사되는 거울상 반사특성(specular reflection)을 나타낸다. 한편 반사된 이온의 분포를 비교해 보면 충돌한 후에 많은 양의 에너지를 지니고 반사되는 이온들은 반사각이 입사각 보다 큰 경향을 보이고 있는데, 이러한 superspecular reflection 은 속도 벡터의 방향 변화가 적기 때문에 나타나는 것이다. 
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Figure 2. Distribution of polar angle of reflected ions with incident energy

(Ei=100eV) : (a) (i=30o, (b) (i=60o, (c) (i=75o, (d) (i=85o
이온의 충돌을 계산 하는 방법 중에 단순히 두 원자간의 충돌만을 고려하는 BCM 방법이 있는데, BCM 방법으로 구한 이온의 반사 에너지 분포와 MD 에서의 결과와 비교한 것을 Figure 3 에 나타내었다. Average energy ratio 는 이온의 반사에너지와 입사 에너지의 비를 계산한 것이다. 그림에서 에러바로 표시된 값은 MD 에서 구한 결과값이고, 선으로 나타낸 부분은 BCM 의 방법으로 계산한 값이다. BCM 중에서도 단순히 두 원자간의 충돌만 고려해서 계산 한 것이 SS(single scatter) 모델이고, 두 원자간의 충돌이 연속적으로 이루어 진다고 가정해서 계산한 것이 MS(multiple scatter : DHS, QQS) 모델이다. histogram 은 MD에서 구한 total scattering angle 에 따른 ion fraction 을 나타낸다. BCM 방법은 단순히 이진 충돌만을 고려하고 제한된 정보만을 구할 수 있지만, 입자간의 potential energy function 을 알지 못해도 계산할 수 있고, 비교적 정확한 예측을 할 수 있기 때문에 많이 사용 되어지고 있는 방법인데, Figure 3 에서 볼 수 있듯이 MD 로 구한 결과값과 어느 정도 비슷한 경향을 나타내는 것을 알 수 있다. 
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입사각에 따른 silicon nitride 기판의 sputtering yield(Y) 변화를 Figure 4에 도시하였다. Y 는 sputtering 되어 나오는 원자들의 전체 무게를 입사 된 이온의 수로 나누어서 표시한 값이다. 기존의 이론적인 해석이나 실제 실험 결과에서와 같이, 본 연구의 시뮬레이션 결과에서도 입사각이 60o<(i<75o 의 범위에서 가장 sputtering yield 가 높게 나타났다. 또한 이 범위에서 입사에너지가 200eV 일 때의 sputtering yield 가 100eV 일 때 보다 약 2배 정도 큰 값을 나타내었다

Figure 3. Distribution of average ion energy                 Figure 4. Sputtering yield with  
ratio with BCM : Ei =100eV, (i=85o                        incident angle: Ei = 100, 200eV
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