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Abstract

The paper presents the main aspects of the concept of modelling in microelectronics, as a tool used to describe the electric
behaviour of devices and integrated circuits, before their manufacture, or technological processes required for manufacturing,
by simulation. They highlight the main stages of technological design, in terms of simulation of a flow sheet: technological
process simulation, devices simulation that make up the circuit and circuit simulation. From this point of view, there are three
types of models: models of the processes that make up a flow sheet, models describing the electric behaviour of semiconductor
devices and integrated circuits. There are exposed, briefly, methods of solving differential equations, with examples of
analytical solution (one-dimensional Poisson equation, in the case of ideal MOS structure) and numerical solution (grid
generation, discretization of differential equations), exemplifying numerical solving of Poisson equation for electrostatic
potential simulation in two-dimensional structure of the MOS transistor. 1D diffusion model is considered for modelling the
diffusion of low and high impurities concentration, with an example of solving one-dimensional diffusion equation by finite
difference method. It also gives the Newton-Raphson iteration method for linearization of nonlinear algebraic equations, using
as an example the semiconductor diode |-V characteristic.
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Coeficientul de difuzie al impuritatilor ionizate este
egal cu suma dintre coeficientul de difuzie datorat
vacantei neutre (indice 0) plus coeficientul de difuzie
datorat vacantei ionizate cu sarcina opusa (negativd (-)
sau pozitiva (+)):

D=DO  pO| ™~ +D(+>(”f}
n; n

3.1. Modelarea difuziei de impuritdti de concentratie
micd

3. Modelul unidimensional de difuzie al impuritatilor in
siliciu

Modelul unidimensional de difuzie al impuritatilor in
siliciu, este un model bazat pe date experimentale (model
empiric).

Pentru exemplificare se va discuta modelul SUPREM I
(Stanford University Process Engineering Model 1ll) [1].

Ecuatia generala de difuzie este de forma:
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unde: D reprezinta coeficientul de difuzie, C, concentratia
totala de impuritati, Cj, concentratia de impuritati

incarcate electric (ionizate).
Potentialul ® este de forma:

dbzﬂlnl,

q n

(3.3)

(3.1)

in general, intr-un semiconductor, concentratia
purtatorilor de sarcina depinde de temperatura la care se
afla semiconductorul.

intr-un semiconductor dopat cu un singur tip de
impuritati, aflat la temperatura mare (>>300 K),
concentratia purtatorilor de sarcina este egala cu suma
dintre concentratia atomilor dopanti (donori sau
acceptori) plus concentratia intrinseca.

De exemplu, pentru un semiconductor de tip n,
concentratia electronilor de conductie (purtatori de
sarcina majoritari) se exprima cu relatia:

(3.2)

unde n reprezinta concentratia de electroni iar nj,
concentratia intrinseca, la temperatura la care are loc
procesul de difuzie.

In  continuare, sunt prezentate  modelele
fenomenologice folosite in SUPREM Il pentru simularea
unidimensionala a profilurilor de difuzie pentru: bor (B),
arsen (As), fosfor (P) si stibiu (Sb), in siliciu (Si).

n=Np+n;. (3.4)

Tn cazul concentratiilor mici ale impuritatii dopante
(C = 10-10"8 at/cm?), deoarece temperatura la care are
loc procesul de difuzie este mare, generarea intrinseca

Aceste modele sunt valabile pentru difuzia prin
intermediul vacantelor din reteaua cristaling, in
atmosfera neoxidanta, propuse de Fair si Tsai [2].

este mare iar concentratia impuritatii dopante se poate
neglija in raport cu cea intrinseca, rezultand egalitatea
aproximativa a concentratiei purtatorilor de sarcina cu
cea intrinseca. (pentru semiconductorul de tip n: n = ny).
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Prin urmare, conform relatiei (3.3), coeficientul de difuzie
se exprima sub forma independentd de valoarea
concentratiei purtatorilor de sarcina:
D=D" +D” +D™". (3.5)
Modelul de difuzie al borului in siliciu are in vedere
faptul ca borul este o impuritate acceptoare ionizata
negativ. Prin urmare, borul difuzeaza prin intermediul
vacantelor neutre si incarcate pozitiv.
Conform relatiei (3.5), coeficientul de difuzie pentru
bor se modeleaza cu relatia:
— 0 (+)
Dy =Dy" +Dy". (3.6)
Expresia generala a coeficientului de difuzie tine cont
de dependenta lui de temperatura, fiind data de relatia:

D =D, exp(— llj;j’ (3.7)

unde coeficientul Dy este dependent de constanta retelei
cristaline in care are loc difuzia, iar E, este energia de
activare.

Difuzia impuritatilor substitutionale (impuritatile care
se plaseaza in nodurile retelei cristaline a siliciului,
folosite pentru doparea controlata a siliciului) are loc prin
saltul impuritatilor in vacantele din reteaua siliciului [3].
Prin urmare, energia de activare corespunde energiei
necesare pentru formarea unei vacante in retea (formata
prin ruperea unei legaturi dintre doi atomi de siliciu), a
carei valoare este proportionala cu marimea benzii
interzise a semiconductorului. Valorile energiilor de
activare pentru difuzia impuritatilor de tip donor si
acceptor in siliciu sunt cuprinse intre 3 si 4 eV [4].

Relatia (3.6) se rescrie sub forma [1]:

3,46 3,46
Dy =0,037 -e -2 +0,72 -¢ -2
8 Xp[ kT) Xp[ kT)
3,46
kT )’

unde, conform comparatiei termen cu termen cu relatia
(3.7), Do = 0,76 cm?/s iar E, = 3,46 eV.

Modelul de difuzie pentru arsen in siliciu are in vedere
faptul ca arsenul este o impuritate donoare ionizata
pozitiv. Prin urmare, arsenul difuzeaza prin intermediul
vacantelor neutre si incarcate negativ. Coeficientul de
difuzie pentru arsen se modeleaza cu relatia:

(3.8)

= 0,76 -exp (—

DAS = qug) +Df4;)
3,44 F12 exp - 4,05 .
kT kT (3.9)

Pentru modelul de difuzie al fosforului in siliciu,
dominanta este interactiunea impuritatii cu vacante
neutre.

Coeficientul de difuzie pentru fosfor se modeleaza cu
relatia:

Dp =385 exp[— 3]’(;6}

= 0,066 -exp (—

(3.10)

3.2. Modelarea difuziei de impuritdti de concentratie
mare

In cazul concentratilor mari de impurititi,
concentratiile purtatorilor de sarcina electrica depasesc
pe cea a concentratiei intrinseci. Ca urmare, coeficientii
de difuzie sunt dependenti de concentratiile purtatorilor
de sarcina.

Tinand cont de relatiile (3.3) si (3.8), coeficientul de
difuzie pentru bor se exprima sub forma:

Dy =D + DS =0,037 -exp(—

10.72- ) -exp(— 3,46 eV )’
n; kT

unde, pentru a include dependenta de concentratia
purtatorilor de sarcina majoritari (golurile), s-a tinut cont
de relatia p-n = n? < ni/n = p/n;.

Similar, tinand cont de relatiile (3.3) si (3.9), rezulta
pentru coeficientul de difuzie al arsenului:

3,46 eVJ

kT (3.11)

DAs = D1(4(3) + DE‘II) = 0,066 ‘- eXp (7

n 4,05 eV
+12 | — |-exp| — .
n; kT
4. Metode numerice pentru rezolvarea ecuatiilor
partial diferentiale neliniare

3,44 eV )

K (3.12)

Algoritmul general pentru rezolvarea ecuatiilor
neliniare partial diferentiale, folosind analiza numerica,
este descris de urmatorii pasi:

1) definirea domeniului specific dispozitivului; 2)
divizarea domeniului intr-un numar suficient de mare de
regiuni discrete (generarea gridului);

3) pentru ecuatiile diferentiale dependente de timp,
se face si o divizare in intervale de timp, suficient de mici;

4) transformarea ecuatiei diferentiale in ecuatie
algebricd (aproximare a ecuatiei diferentiale originale),
pentru fiecare locatie a gridului avand o ecuatie algebrica
discreta;

5) liniarizarea ecuatiilor algebrice discrete neliniare;

6) organizarea setului de ecuatii algebrice discrete
intr-o matrice standard, pentru rezolvarea cu ajutorul
calculatorului;

7) pentru ecuatiile diferentiale dependente de timp,
se procedeaza la fel, pentru fiecare interval de timp
(timpul este avansat cu cate un pas incremental, dupa
fiecare rezolvare, la timpul anterior, a ecuatiilor
liniarizate; ecuatia neliniara partial diferentiala este
rezolvata apoi, din nou, in toate locatiile gridului, pentru
noul pas de timp, folosind solutia anterioara, pentru a gasi
solutia aferenta urmatorului interval de timp); la sfarsitul
ultimului interval de timp, valorile variabilei pentru
fiecare locatie a gridului reprezinta solutia ecuatiei
neliniare partial diferentiale la timpul respectiv.

Solutiile finale ale ecuatiilor neliniare partial
diferentiale, pentru fiecare locatie a gridului, sunt folosite
pentru: vizualizarea rezultatelor; ca date de intrare
pentru pasul urmator al simularii procesului tehnologic sau
functionarii dispozitivului.
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5. Generarea gridului

Obtinerea solutiei numerice a unei ecuatii partial
diferentiale pentru un domeniu necesita impartirea
domeniului intr-un numar de subdomenii (elemente)
discrete, care, pentru o buna aproximare a solutiei
exacte, trebuie sa fie suficient de mici.

Pentru metoda diferentelor finite, domeniul de
simulare bidimensional (2D) este divizat in regiuni definite
de un grid.

Cel mai simplu caz este reprezentat de gridul
rectangular, pentru care ecuatiile partial diferentiale sunt
rezolvate in nodurile gridului. Prima si ultima linie (pe
directiile orizontala si verticald) reprezinta conditiile de
frontiera (la limita).

Algoritmul cel mai simplu de rezolvare se aplica in
cazul gridului rectangular uniform.

Pentru exemplificarea folosirii gridului rectangular
uniform, se considera structura clasicd a jonctiunii
semiconductoare pn realizatd in tehnologia planara.

In fig. 5.1 este reprezentat un grid rectangular uniform
pentru jonctiunea pn planara.

\_ /

Figura 5.1. Generarea gridului rectangular uniform in cazul
jonctiunii pn planare

Daca gridarea este fina, timpul de rezolvare (de gasire
a solutiei) este mare.

Solutia pentru optimizarea timpului de rezolvare este
data de folosirea gridului neuniform, si anume, spatieri
mai dese in regiunile de interes reprezentate de marginile
jonctiunii si suprafata stratului semiconductor (distanta
minima fiind specificata de utilizator), si spatieri mai rare
in restul volumului structurii, distanta crescand, de la
suprafata structurii spre substratul semiconductor
(volumul structurii), in progresie geometrica (fig. 5.2).

Figura 5.2. Generarea gridului rectangular neuniform in cazul
jonctiunii pn planare

Concret, in cazul rezolvarii ecuatiei Poisson, deoarece
variatia potentialului depinde de densitatea de sarcina
locala, zonele cu intensitati mari ale campului electric vor
fi reprezentate prin griduri fine.

Subdomeniile sunt, de regula, reprezentate prin
griduri nerectangulare (de forma triunghiului). In acest
mod, in cazul necesitatii unei regridari locale (intr-un
anumit subdomeniu), nu vor fi introduse noduri
suplimentare in alte zone ale structurii.

Algoritmul de gridare-regridare (TSUPREM4(1)) este
urmatorul: gridul initial (de nivel zero) este bazat pe
geometria dispozitivului; regridul de nivel 1 este bazat pe

" TSUPREM4 este un simulator bidimensional de proces pentru
tehnologiile de fabricatie a dispozitivelor si circuitelor integrate pe

profilul concentratiei de dopare, fiind necesar un regrid
fin la suprafata semiconductorului; regridul de nivel 2 este
bazat pe solutiile care determina forma potentialului
electric (fig. 5.3).

0 ‘A
1 1 AVAYA
nivel 0 nivel 1 nivel 2

* nivel de tranzitie

Figura 5.3. Algoritmul de gridare-regridare

Algoritmul de regridare permite redefinirea gridului in
timpul procesului de calcul. Aceasta determina o crestere
a timpului de calcul, dar si o imbunatatire a acuratetei
calculului [5].

6. Discretizarea ecuatiilor diferentiale

in general, seria Taylor se bazeaza pe presupunerea ci
orice functie se poate exprima sub forma unui polinom
avand un numar infinit de termeni. Pentru exemplificare,
se considera functia arbitrara reprezentata in fig. 6.1, o
functie continua, cu derivate de orice ordin si care are o

valoare cunoscuta f(xo) pentru x = Xo.
f(x)

g(xytAax)

f(xy+2x)

f(xq)

|
|
|
|
|
|
L
0 X XoTAX X

Figura 6.1. llustrarea grafica a aproximarii unei functii

Daca functia admite o valoare la x > xo, atunci f(x) se
aproximeaza cu tangenta dusa la curba in punctul Py,
conform relatiei (fig. 6.1):

J(xo+Ax)=iga=a= f'(xp)

_ 8 +AY) ~ f(xo) (6.1)
- - ,

de unde:

g(xp+Ax)=Ax-a+ f(xy) 6.2)

= Ax- f'(x0) + / (%o),

unde f’(xo) este derivata de ordinul 1 a functiei f(x) in
punctul x = Xo.

Conform figurii 6.1, valoarea g(xo+Ax) nu este egala cu
f(xo+Ax), dar se poate folosi pentru a aproxima valoarea
functiei f(xo+Ax), cu o eroare:

S (xg +Ax) = g(xo + Ax) F eroarea
= f(xy) +Ax- f'(xy) F eroarea,

(6.3)

unde semnul + este determinat de forma functiei,
convexa sau concava, iar eroare reprezinta seria

baza de siliciu, dezvoltat de firma americana Technology Modelling
Associates, Inc.
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termenilor de ordin superior.

Valoarea functiei f(x) la x = xo £ Ax se poate obtine si
din dezvoltarea in serie Taylor a functiei f(x), in jurul
punctului xo, rezultand:

ﬂxﬁm):ﬂx‘]ﬂmﬂlxwwﬂ ;_)!CO) (6.4)

+M3M+...+M"M+...
! n!

>

sau:

£y —Ax) = f(xo)—Axf’(lxo) A2 f"(J'Co)

21 (6.5)

"

_Ax3 f (XO) T — A" fn(xO) .
3! n!

s

in functie de sensul de variatie al variabilei x.

6. 1. Aproximarea unidimensionald a derivatei cu metoda
diferentelor finite

Aproximarea de ordinul 1 a derivatei de ordinul 1
pentru functia f(x), se obtine din relatia (6.4), neglijand
termenii incepand cu termenul al treilea, se obtine:

S (xo+A%) = f(x0) + Axf"(xg) + 0(Ax),

unde prin 0(Ax) s-a notat termenul de eroare care include
termenii de ordin superior.
Pentru derivata de ordinul 1, se obtine expresia:

(6.6)

f'(xo):f(x0+Ax)_f(x0)—O(Ax), (6.7)
Ax

sau, n general, in functie de semnul erorii:

f,(x()):f(xo+AA)Ci_f(XO)$O(Ax)~ (68)

in practica simuldrii, pentru scurtarea timpului de
calcul, aproximarea unei functii se face considerand
termeni ai seriei Taylor pana la, inclusiv, derivata de
ordinul doi. Daca aproximarea unei derivate este obtinuta
prin trunchierea seriei Taylor, termenul 0(Ax) semnifica
eroarea acceptata pentru evaluarea derivatei. Eroarea
respectiva se exprima in functie de puterile lui Ax. Astfel,
in relatia (6.8) eroarea este proportionala cu Ax, fiind
notata cu 0(Ax).

Pentru aproximarea prin metoda diferentelor finite se
considera ca Ax este distanta dintre nodurile gridului.
Pentru un grid uniform, aceasta distanta este constanta,
dar pentru un grid neuniform, distanta Ax variaza pe
directia de gridare respectiva [1].

Fa 80 = fxg) + ax B0y a2 0L

+0(Ax?),

Aproximarea de ordinul 2 a derivatei de ordinul 1
pentru functia f(x), se obtine din relatiile (6.4) si (6.5),
neglijand termenii incepand cu termenul al patrulea. Se
obtine, respectiv:

f(xo*AX):f(xO)fof/(ix())JrAﬁfﬂ(ixO)

1 . (6.10)

- 0(Ax?),

incat pentru aproximarea de ordinul 2 a derivatei de
ordinul 1 se obtine:

S (%o +Ax) = f(xg — Ax)
2Ax

+0(Ax?).
(6.11)
Similar, pentru aproximarea de ordinul 2 a derivatei de
ordinul 2, se obtine expresia [5]:
S (g +Ax) =2 f(xg) + f (xg —Ax)
sz

S(x0) =

(%) = (6.12)

+0(Ax?).

Aceasta metoda de exprimare a erorilor permite
compararea diferitelor relatii in functie de ordinul erorii,
in sensul urmator: chiar daca, de reguld, Ax <<1, relatiile
cu aproximare de ordinul 2 vor fi mai exacte decat cele cu
aproximare de ordinul 1.

6.2. Discretizarea spatiald in doud dimensiuni

Distanta dintre doua noduri adiacente ale gridului se
exprima cu notatia:

a=Mx=x,,-x,i=0,1,2,3,...,n

) (6.13)
bi=Ay=y;u-v;,j=0,12,3,..,m.
Folosind notatia (6.13), expresiile diferentelor finite in
cazul bidimensional sunt de forma:

fey)=1i ;3i=0,1,2,..,nj=0,1,2,...,m
S(xEAx,Y)= fin,
S yEAY)= £ s

unde pozitiile punctelor de coordonate (i, j) sunt
exprimate in coordonate carteziene.

In fig. 6.2., sunt ilustrate pozitiile a patru noduri
adiacente, pe cele doua axe perpendiculare, fata de nodul
central (i, j) (aproximatia in 5 puncte a metodei
diferentelor finite).

(6.14)

o1, j+1
o o — O
i-1,] 1] it1, ]
o1, j-1

Figura 6.2. Notatia pentru nodurile gridului rectangular folosit la
metoda diferentelor finite
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