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Фторуглеродные газы CxFy широко используются в технологии интегральной микроэлектроники в качестве плазмообразующих сред для очистки и травления кремниевых пластин и различных функциональных слоёв [1]. Отличительной чертой плазмы таких газов является осаждение полимероподобных покрытий на поверхности, контактирующие с плазмой. При этом скорость роста и равновесная толщина плёнки определяются соотношением  в исходной молекуле. Газы с высокой полимеризационной способностью (низким значением ) применяются в основном для формирования структур с высоким аспектным соотношением (благодаря пассивации боковых стенок полимерным слоем) и для высокоселективного травления пары SiO2/Si (из-за существенно меньшей толщины полимера на кислородсодержащей поверхности) [2]. Одним из ключевых газов для второго направления является гексафторэтан (C2F6).
Ключевым условием для совершенствования существующих и создания новых технологий плазмохимического травления (ПХТ) с использованием C2F6 является понимание физико-химических механизмов, определяющих связь между условиями процесса и его результатами. Эффективным методом получения такой информации для молекулярных газов со сложным многоканальным взаимодействием продуктов диссоциации выступает математическое моделирование плазмы [3]. Несмотря на высокий технологический потенциал C2F6, к настоящему времени известна лишь одна работа, посвящённая созданию самосогласованной модели его плазмы [4]. Авторы [4] впервые предложили кинетическую схему (включающую реакции нейтральных и заряженных частиц), выполнили расчёты состава плазмы в зависимости от давления и мощности с помощью коммерческого пакета CHEMKIN и провели верификацию модели, сравнив расчётные концентрации электронов, атомов F и радикалов CF2 с экспериментальными данными. Однако значительные расхождения (вплоть до противоположных трендов) между расчётом и экспериментом указывают на то, что модель несовершенна, неадекватно отражает реальные процессы и требует доработки в части набора реакций и/или их кинетических параметров.  
Анализ литературы показал, что кинетическая схема для C2F6 практически полностью, за исключением нескольких реакций, совпадает с набором процессов для плазмы CF4. Последняя многократно изучалась экспериментально, имеет хорошо выверенную (лишённую принципиальных недостатков) кинетическую схему и стабильно демонстрирует высокую сходимость результатов моделирования с экспериментом по электронной температуре, концентрациям заряженных частиц и атомов фтора. В связи с этим логичным методологическим подходом является оптимизация кинетической схемы для плазмы C2F6 путём переноса верифицированного блока реакций из модели тетрафторметана. Целью данной работы стали реализация этого подхода и оценка его эффективности с точки зрения повышения точности расчёта.
Расчёты параметров и состава плазмы C2F6 выполнялись в среде Ansys Chemkin с использованием нульмерного (0D) приближения (без учёта пространственного распределения) для условий стандартного GEC-реактора в режиме идеального перемешивания. Данные условия полностью соответствуют параметрам модели из работы [4], что обеспечивает корректность сравнения результатов. Основное отличие заключалось в рассмотрении «чистой» плазмы, без учёта стока частиц на травление материала и эмиссии продуктов в газовую фазу. Таким образом, гетерогенные процессы были ограничены реакциями рекомбинации активных частиц на стенках реактора для корректного описания кинетики их образования и гибели. Известно, что в области низких (менее 50 Па) давлений такие реакции критически влияют на равновесные концентрации атомов, радикалов и ионов в объёме.
На первом этапе работы была выполнена тестовая верификация кинетической схемы для плазмы CF4, предложенной в работе [5]. Критерием адекватности послужили экспериментальные данные по температуре и концентрации электронов, полученные в той же работе методом зондов Лангмюра. Результаты моделирования продемонстрировали хорошее согласие с экспериментом, подтвердив корректность настроек решателя и базовых допущений модели.
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	Рис. 1. Зависимость концентрации электронов от вкладываемой мощности при р = 10 мтор: точки - эксперимент работы; пунктирная линия - модель работы [4]; сплошная линия - наша модель.


На втором этапе верифицированная схема для CF4 (42 реакции с участием CFx (x = 1–4), F и F2) была дополнена реакциями, специфичными для C2F6. Дополнительный блок включил 10 реакций под действием электронного удара (передача импульса, возбуждение, диссоциация, ионизация, диссоциативное прилипание), 1 реакцию объёмной рекомбинации радикалов и 1 канал гетерогенной рекомбинации по механизму Или-Ридила [6], обеспечивающий регенерацию C2F6 в объёме плазмы. Расчёты показали, что разработанная модель обеспечивает значительно лучшее, по сравнению с оригинальной моделью [4], согласие с экспериментом по концентрациям электронов, атомов фтора и радикалов CF2 (рис. 1, табл. 1). В частности, на рис. 1 видно, что зависимость концентрации электронов от мощности утратила участок насыщения при мощностях свыше 250 Вт, который, вероятно, был следствием некорректного баланса ионизации/рекомбинации и потерь электронной энергии. Аналогичные эффекты, связанные с насыщением скоростей электронно-стимулированных процессов, были устранены и для зависимостей концентраций нейтральных частиц, включая атомы фтора и радикалы CF2 (табл. 1), при этом разработанная модель также продемонстрировала лучшее совпадение с экспериментом.
Изложенное подтверждает обоснованность выполненной оптимизации модели и определяет её пригодность для изучения как физико-химических свойств плазмы C2F6, так и закономерностей процессов ПХТ с её использованием.
Таблица 1. Сравнение концентраций частиц при p = 10 мтор и W = 300 Вт
	Параметр
	Эксперимент [4]
	Модель [4]
	Наша модель

	Концентрация электронов, см-3
	
	
	

	Концентрация F, см-3
	
	
	

	Концентрация CF2, см-3
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