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Одной из важнейших задач современной микро- и наноэлектроники является совершенствование технологии изготовления сверхбольших интегральных схем (СБИС) с целью повышения их быстродействия. С ростом плотности компоновки отдельных элементов СБИС и уменьшением их размеров возрастает время передачи управляющих сигналов, для понижения которого в качестве межслойных изоляторов применяют материалы с низкой диэлектрической проницаемостью k < 2.5, или low-k диэлектрики. В качестве таких low-k материалов используются нанопористые кремнийорганические пленки на основе аморфной матрицы SiOx [2, 3, 7], поверхность пор которых покрывают гидрофобными метильными CH3-группами с целью минимизации деградации диэлектрика под действием паров воды. Однако сложный рельеф поверхности и наличие этих групп затрудняет решение другой проблемы, – диффузии вглубь диэлектрика атомов меди, из которой изготавливаются проводящие элементы СБИС. Наиболее перспективным способом предотвращения диффузии считается создание ультратонких металлических барьерных слоев, разделяющих медь и диэлектрик, в связи с чем крайне важное значение приобретает предварительная обработка low-k пленок для выравнивания их поверхности и удаления метильных групп, т.е. их функционализация. 
Как было показано ранее в [1], воздействие атомов и ионов Ar с энергией до 20 эВ на поверхность low-k диэлектрика может приводить к разрыву Si–C связи и последующему удалению метильных групп. В настоящей работе представлены результаты динамического моделирования взаимодействия ионов инертных газов различной массы (He, Ne, Ar, Xe) и молекулярных ионов (O2, N2) с метильными группами на поверхности low-k диэлектрика. Расчеты производились с помощью квантовомеханического метода теории функционала плотности (программный комплекс VASP – Vienna Ab initio Simulation Package [5]) в рамках обобщенного градиентного приближения с обменно-корреляционным функционалом PBE в базисе плоских волн c использованием псевдопотенциалов PAW [6]. Использовались две модели low-k диэлектрика: упрощенная модель в виде молекулы ПОСС (полиэдрические олигомерные силсесквиоксаны) и периодическая модель поверхности (011) кристаллического SiO2 (α‑кварц) с расположенными на ней метильными группами. Расчеты выполнялись без учета и с учетом заряда при различных начальной энергии (E0 = 5 –30 эВ) налетающих частиц и угле их воздействия на атом С.
Данные, полученные при моделировании с использованием молекулярной модели, продемонстрировали наличие существенного различия в механизмах взаимодействия легких и тяжелых атомов и ионов инертных газов с low-k материалом. В рассматриваемом диапазоне энергий E0 в случае воздействия более тяжелых атомов эти процессы носят в основном столкновительный характер [1], поэтому с ростом массы налетающего атома уменьшается энергия, переданная метильной группе при ударе, что приводит к снижению вероятности отрыва. Вследствие этого наиболее эффективно удаление метильных групп происходит под действием Ne (пороговая энергия ~ 7 эВ). Для He этот процесс оказывается также весьма эффективным (пороговая энергия ~ 11 эВ) благодаря совершенно иному механизму воздействия – возбуждению электронной подсистемы метильной группы [4]. Наличие у налетающей частицы положительного заряда приводит к существенному снижению величины пороговой энергии для всех рассматриваемых ионов. Как показывают результаты моделирования, воздействие иона на метильную группу приводит к его нейтрализации и возникновению вблизи атома Si c разорванной связью дефекта с локализованным на нем избыточным положительным зарядом [1]. 
Описанные выше результаты были получены при использовании упрощенной молекулярной модели, что позволило значительно ускорить расчеты. Однако в реальности налетающие частицы должны воздействовать на CH3-группы, расположенные как на дне, так и на боковых стенках тренчей (рис. 1а).  Поэтому далее была выполнена серия расчетов с периодической моделью поверхности. В случае движения налетающей частицы вдоль поверхности (параллельно или под небольшим углом к ней, рис. 1б), результаты, полученные для молекулярной и периодической моделей, во многом совпали, что подтвердило корректность применения более простой модели. Однако при нормальном падении на поверхность (рис.1в) механизм воздействия оказался иным: удар налетающей частицы вызывал заметное смещение вниз атома Si у основания CH3-группы, что приводило к заметной деформации поверхности. Как показали расчеты, в результате для тяжелых частиц пороговая энергия отрыва CH3‑группы существенно возрастала. В то же время для He указанный эффект оказался незначительным из-за отмеченного выше особого механизма взаимодействия. 

В докладе также будут рассмотрены особенности взаимодействия молекулярных ионов O2/N2 с поверхностью low-k диэлектриков. 
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Рис.1. а – Схема удаления ионами метильных групп в тренче; б, в – последовательные изменения положений атомов в периодической модели поверхности при воздействии иона He вдоль (б) и перпендикулярно (в) поверхности.
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