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用于光刻胶刻蚀过程模拟的二维动态 CA模型

周再发,黄庆安,李伟华,卢 � 伟
(东南大学 MEMS教育部重点实验室,江苏南京 210096)

� � 摘 � 要: � 针对光刻工艺模拟,首次建立了光刻胶刻蚀过程模拟的 2�D动态元胞自动机 ( CA )模型,通过制定

规则来确定模拟过程中不断更新的表面元胞,使得模拟只需要计算表面元胞的刻蚀过程.模型既有稳定性好的优

点,又有运算速度快的优点.采用一些公认的光刻速率分布测试函数非常有效地模拟了光刻过程,模型在刻蚀速

率变化非常大的区域也非常稳定.
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A Two D im ensionalDynam ic Cellu lar AutomataM odel for
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Abstract: � A two dmi ensional dynam ic cellu lar automata ( CA ) model is presented for smi u lation of photores ist

etch ing process for the first tmi e. In the dynam icmode,l on ly etch ing fron t cells are p rocessed in relevant etching steps, so

the dynam icm odel is stab le and fas.t Themodel has been successfu lly tested using some well�known etch�rate d istribution
test functions.
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1� 引言

� � 随着 MEMS结构日渐复杂,结构尺寸进一步变小,对

工艺模拟的精度要求不断提高,开发出合适的工艺模拟软

件,快速精确地实现对各向异性刻蚀、光刻、氧化、R IE等

MEMS加工工艺的模拟,等于有了一个虚拟实验室,这对于

提高MEMS的设计和制造技术水平,缩短 MEMS产品的设

计周期,降低MEMS产品开发成本,具有重要意义.

光刻是 MEMS和 IC加工过程中必不可少的一道工艺

步骤.模拟光刻工艺,可以准确的描述光刻胶曝光、显影过

程中一些效应对关键尺寸变化的影响.这样设计者可以根

据模拟结果,优化版图设计,满足关键结构设计的精度要

求,提高结构的可靠性.另外,依据模拟结果, 可以比较省

力地查找最优工艺条件,充分利用现有设备的潜能
[1]
.这

对于光刻技术本身、IC和 MEMS的发展都具有促进作用.

光刻过程模拟基本上都包含下面四步: 空间成像 ( A erial

mi age)、曝光 ( Exposure)、曝光后烘烤 ( Post�bake)、显影
( Development),一些光刻模拟的文献中也把显影称为刻蚀

( E tch ing) .空间成像模拟主要是计算衬底表面光学图像的

分布,曝光和曝光后烘烤过程的模拟, 可以得到光刻胶的

刻蚀速率分布函数,随后的刻蚀模拟中采用该刻蚀速率分

布函数得到光刻过程模拟的最终结果,其中光刻胶刻蚀过

程模拟是耗时最多的一个模拟步骤
[ 4]
,要提高模拟速度,

提高光刻胶刻蚀过程模拟的速度是关键. 目前,刻蚀过程

的模拟主要基于 Cell removal、String、R ay�tracing和 Cellu lar

autom ata( CA )四种模型 [ 2~ 6] . Cell removal模型稳定性较高

但运算速度较慢; S tring模型运算速度快, 需要的内存少,

但有稳定性不够好的缺点; R ay�tracing模型运算速度比较
快,需要的内存也比较少,但有时初始射线选择不合适,会

导致某些区域不会被模型覆盖,不能计算这些区域的刻蚀

情况.一方面,与其它三种模型相比较, CA模型有可能实

现稳定性和运算速度的结合
[5]
;另一方面, 考虑到 MEMS

加工工艺模拟需要实现光刻、淀积、氧化、RIE等多步工艺

的模拟,模拟过程中将会不断引入新的界面,而 CA模型采

用一系列元胞组成的阵列在较低层次上代表几何体,元胞

之间只发生局部作用,对多步工艺模拟过程中多个界面的

处理比较有优势,所以 CA模型在光刻工艺模拟方面具有

较大的潜力.然而,目前用于刻蚀过程模拟的 2�D连续 CA

模型每一时间步长都要处理一些不被刻蚀的元胞,仍然造

成了计算机资源的浪费,影响了模型的运算速度
[ 6]
, 这成

为 2�D 模 型 推 广 为 3�D 模 型 的 巨 大 障 碍. 为

了进一步提高模型的运算速度,本文建立了光刻过程模拟
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的 2�D动态 CA模型,通过制定规则来确定模拟运算过程

中不断更新的表面元胞,使得模拟过程中只需要计算表面

元胞的刻蚀过程,运算量大大减少.为了验证一种新的模

型,不论是 CA模型还是其它模型,能够用于光刻胶刻蚀过

程的模拟,一般采用一些公认的刻蚀速率分布测试函数对

该模型进行测试
[5, 7, 8]

,其中模型的运算速度、稳定性、模拟

得到的刻蚀形貌是基本的考察内容.另外,一种模型在由

2�D模型扩展为 3�D模型之前,一般也要先验证 2�D模型
的效果.

本文采用一些已有的刻蚀速率分布函数非常有效地

模拟了光刻胶的刻蚀过程, 验证了该模型的效果. 模型有

稳定性好、运算速度快的优点,在刻蚀速率变化非常大的

区域也十分稳定.对于 200 � 100的元胞阵列, 2�D动态 CA

模型的运算速度相对于 2�D连续 CA模型约有一个数量极

的提高,考虑到 3�D模型基本上都是由 2�D模型推广而来,

因而,这解决了 2�D CA模型推广为 3�D CA模型后, 3�D
CA模型运算时间太长的问题. 因此, 2�D动态 CA模型的

建立对于建立 3�D动态 CA模型,以及实现 MEMS三维结

构的整个加工过程的模拟和日趋重要的 IC三维效应分析,

具有重要意义.

2� 2�D动态 CA模型的基本思想

� � 由于 CA方法具有稳定性好,精度较高的优点,已经被

用于光刻、淀积等工艺过程的模拟
[ 8]
.但 CA方法模拟精度

与模拟速度之间会相互制约.例如其它条件不变, 增加元

胞数目,可以提高模拟精度,但运算时间会增加.要提高速

度,就要求减少元胞数目,这样又会降低模拟精度. 此外,

目前用于光刻胶刻蚀过程模拟的 2�D连续 CA模型每一时

间步长都要处理一些不被刻蚀的元胞,仍然造成了计算机

资源的浪费, 影响了模型的运算速度
[6]
.建立动态 CA模

型,在每一时间步长只计算表面元胞的刻蚀过程, 有利于

改善这一状况.下面描述一下光刻胶刻蚀过程模拟的 2�D
动态 CA模型的基本思想.

把要刻蚀的光

刻胶细分成小的边

长为 a的正方形组

成的阵列,每个正方

形作为 CA的一个元

胞.在此, CA模型采

用如图 1所示的摩

尔邻域. ( i, j )元胞的

刻蚀过程可以看作

是由四个相邻元胞

和四个对角相邻元

胞流入的显影液对

它的刻蚀,在 ( t+ T ) ( t 0)时刻, ( i, j )元胞的状态由 t时刻

它本身的状态和 t时刻它邻域内元胞的状态决定. 采用相

应的二维矩阵来模拟光刻过程,在某一时刻 t,元胞的状态

C i, j ( t)定义为此时元胞被刻蚀面积 A e与整个元胞面积 A c

的比值:

Ci, j ( t) = A e /A c ( 1)

模拟过程中,元胞的状态值 C i, j将在 0 (未刻蚀 )和 1(完全

刻蚀 )之间分布.每个元胞的刻蚀速率 R 可以由曝光过程

的模拟得到,本文直接采用文献中曝光过程模拟得到的刻

蚀速率分布测试函数,某一元胞中心的刻蚀速率即为该元

胞的刻蚀速率.

每个表面元胞都具有部分被刻蚀的相邻元胞或完全

被刻蚀的相邻元胞,如果只考虑如图 2所示的两个相邻元

胞的计算,设 R i, j为 ( i, j)元胞的刻蚀速率,模拟的时间步长

为 T,则在 t= t1时刻,如图 2( a )所示, ( i, j )元胞的状态值

为: Ci, j ( t1 ) = 0 ( 2)

而在 t= t1+ T时刻,如图 2( b)所示, ( i, j )元胞的状态值变

为: Ci, j ( t1 + T ) = aR i, jT /a
2
= Ri, jT /a ( 3)

然而实际的情况会比这复杂得多,不但邻居数目增

多,而且邻居的状态也更多样.在建立的动态 CA模型中,

模拟过程只计算表面元胞的刻蚀过程.一个体内元胞成为

表面元胞的条件是,该元胞的 8个相邻元胞中至少有一个

元胞已经被刻蚀.在此,采用与状态值有关,且不同于状态

值的四种状态标志: ! 0∀、! 1∀、! 2∀、和 ! 3∀,来表示元胞相
对于刻蚀界面及与相邻元胞状态的关系:

! 0∀表示元胞已经被完全刻蚀
! 1∀表示元胞是表面元胞,即该元胞周围八个相邻元

胞至少有一个元胞已经被刻蚀,且元胞本身状态值满足

1> C i, j > ( 1- R i, jT /a ).

! 2∀表示元胞是表面元胞,即该元胞周围八个相邻元

胞至少有一个元胞已经被刻蚀,且元胞本身状态值满足

0# C i, j # ( 1- R i, jT /a ).

! 3∀表示元胞是体内元胞,即该元胞周围八个相邻元

胞都未被刻蚀.

根据在某一时间步长 t1时,一个表面元胞 ( i, j )的状态

与邻域内表面元胞状态的关系,可逐步推出表面元胞 ( i, j )

状态改变的规则.最为简单的情况之一便是如图 2 ( a )所

示,状态标志为 ! 2∀的 ( i, j )元胞的一个相邻元胞的状态标

志为 ! 0∀,则 ( i, j)元胞的状态在下一时间步长的状态改变

由公式 ( 3)决定.状态标志为 ! 2∀的表面元胞的一个相邻元
胞的状态标志为 ! 1∀时,如图 2 ( c )所示,在一个时间步长
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内, ( i�1, j)元胞会被全部刻蚀, ( i, j )元胞的状态将会改变:

C i, j ( t1 + T ) =
R i, jT

a
-

R i, j ( 1- C i�1, j ( t) )

R i�1, j

( 4)

状态标志为 ! 2∀的表面元胞的一个相邻元胞的状态标
志也为 ! 1∀时,如图 2( e)所示,此时完全刻蚀 ( i�1, j )元胞的

时间仍可用公式 ( 3 )计算,但在这一时间步长内, ( i�1, j )元

胞的刻蚀不会影响 ( i, j )元胞的状态,即 ( i, j )元胞的状态不

变: Ci, j ( t1 + T ) = C i, j ( t1 ) = 0 ( 5)

与相邻元胞的情况类似,对于元胞的对角相邻元胞,

如图 3所示,当状态标志为 ! 2∀的表面元胞的一个对角相
邻元胞的状态标志为 ! 0∀时,如图 3 ( a )、( b )所示, ( i, j )元

胞的状态改变为: C i, j ( t1 + T ) = D
R

2
i, jT

2

2a
2 ( 6)

由于显影液由对角相邻元胞流入是间接流入,而由相

邻元胞流入是直接流入, 所以选择一个参数 D作为修正

值,来描述这种间接流入与直接流入的差异.

状态标志为 ! 2∀的表面元胞 ( i, j ) 的一个对角相邻元

胞的状态标志为 ! 1∀时,如图 3 ( c)、( d )所示.那么在这一

时间步长内 ( i�1, j)元胞的刻蚀会影响 ( i, j)元胞的状态:

Ci, j ( t1 + T ) = D
( 1 /2)R

2

i, j (T - tp )
2

a
2

= D
R

2

i, j (T - a ( 1- Ci�1, j�1 ( t1 ) ) /R i�1, j�1 )
2

2a
2 ( 7)

状态标志为 ! 2∀的表面元胞的一个对角相邻元胞的状

态标志也为 ! 2∀时,那么在这一时间步长内 ( i�1, j )元胞的

刻蚀不会影响 ( i, j)元胞的状态,即 ( i, j )元胞的状态不变,

如图 3( e )、(f )所示.

此外,还需考虑某一表面元胞具有两个相邻元胞的情

况.当两个相邻元胞的状态标志都为 ! 3∀或者 ! 2∀时或者一

个为 ! 2∀一个为 ! 3∀时,根据上面的分析,在当前时间步长

内, ( i, j )元胞的状态不会因为 ( i�1, j )元胞和 ( i, j+ 1)元胞

的影响而改变.如果两个相邻元胞的状态标志一个为 ! 3∀

一个为 ! 1∀、一个为 ! 3∀一个为 ! 0∀, 或者一个 ! 2∀一个为
! 1∀时,可以分别等效于前面一个相邻元胞的情况.当两个

相邻元胞的状态标志都为 ! 1∀、都为 ! 0∀,或者一个为 ! 1∀
一个为 ! 0∀,则会出现交叠现象.两个相邻元胞的状态标志

都为 ! 1∀,如图 4( e)、(f )所示,结合前面的分析,可以得出

( i, j )元胞的状态改变公式为:

C i, j ( t1 + T ) =
s1 a+ s2 a- s1 s2

a
2 =

aRi, j (T - tp1 ) + aR i, j (T - tp2 ) - R
2

i, j (T - tp1 ) (T - tp2 )

a
2 ( 8)

同理可得:

C i, j ( t1 + T ) =
R i, jT

a
-

Ri, j ( 1- Ci�1, j ( t1 ) )

R i�1, j

+

R i, jT

a
-

Ri, j ( 1- Ci, j+ 1 ( t1 ) )

R i, j+ 1

-

( (R
2
i, j (T - a( 1- Ci�1, j ( t1 ) ) /R i�1, j ) (T - a ( 1-

Ci, j+ 1 ( t1 ) ) /R i, j+ 1 ) ) /a
2

) ( 9)

当两个相邻元胞的状态标志一个为 ! 1∀一个为 ! 0∀时,

如图 4( c)、(d )所示,此时只是公式 ( 8)中的 tp1的值为 0.此

时有

C i, j ( t1 + T ) =
Ri, jT

a
+

Ri, jT

a
-

Ri, j ( 1- Ci, j+ 1 ( t1 ) )

R i, j+ 1

-

R
2

i, j (T /Ri�1, j (T - a ( 1- Ci, j+ 1 ( t1 ) ) /R i, j+ 1 )

a
2 ( 10)

而当两个相邻元胞的状态标志都为 ! 0∀时, 如图 4

(a )、( b)所示.则此时公式 ( 8)中的 tp1、tp2都为 0.

Ci, j ( t1 + T ) =
2sa- s

2

a
2 =

2aRi, jT - R
2
i, jT

2

a
2 ( 11)

对于有两个对角相邻元胞的情况,独立考虑两个对角

相邻元胞,由此带来的误差可以忽略.

3� 2�D动态 CA模型的建立

� � 模型中在 ( t1 + T ) ( t1 0)时刻,一个元胞的状态根据
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t1时刻它本身的状态和 t1时刻它邻域元胞的状态决定,所

以当 C i, j ( t1 ) ∃ 0时,上一节推出的求 C i, j ( t1 + T )的公式都

要再加上 Ci, j ( t1 )的值.由于模型采用如图 1所示的摩尔邻

域,根据上面推导出来的各个方程,考虑时间步长推进过

程,进而考虑到前面讨论的相邻元胞和对角相邻元胞对 ( i,

j )元胞的刻蚀过程的影响不一样.元胞自动机的规则可以

描述为:

Ci, j ( t+ T ) = Ci, j ( t) + F 1 (Ci�1, j ( t), C i, j�1 ( t ), Ci, j+ 1 ( t) , C i+ 1, j

( t) ) + F 2 (C i�1, j�1 ( t), C i�1, j+ 1 ( t) , Ci+ 1, j�1 ( t), +

Ci+ 1, j+ 1 ( t) ) ( 12)

模型中某个表面的刻蚀过程要考虑的邻域内元胞的数目

最多可达 8个,这 8个元胞可分为相邻元胞和对角相邻元

胞两类.根据前面的分析以及经验可知
[ 7]

, F2的值可直接

由公式 ( 6)和公式 ( 7)计算,且随着对角相邻元胞数目的增

加, F2的计算只是个逐个相加的问题. 而随着相邻元胞数

目的增加 F1 的计算不是简单的逐个相加的问题, 这时还

要考虑如何减去重叠部分,如式 ( 9)和式 ( 10).由于每个元

胞有状态标志,因而根据相

邻元胞的状态标志,很容易

解决这个问题.对于时间步

长 T的值,一个较好的选择

为 T = a /4Rm ax
[ 8]

, 其中 Rm ax

为元胞的最大刻蚀速率. 经

验参数 D的值取 0�18.
把要刻蚀的光刻胶细分

成小的边长为 a的正方形组

成的阵列,每个正方形被看

作 CA的一个元胞,采 n �m

矩阵来代表正方形元胞阵

列.模拟开始时,通过改变某

些元胞的初始值作为初始条

件,随着光刻模拟的进行,不

断有新的表面元胞产生, 利

用指针数组来指向这些下一

时间步长将要计算的表面元

胞.图 5为 2�D动态 CA模型

模拟程序的流程图.

4� 模拟与讨论

� � 一方面,为了验证上面建立的 2�D动态 CA模型能够

用于光刻过程的模拟; 另一方面,一种模型在由 2�D模型
扩展为 3�D模型之前,一般要先验证 2�D模型的效果.下面

采用一些通用的刻蚀速率分布测试函数
[ 8, 9]
模拟光刻过

程,验证 2�D动态 CA的效果,其中模型的运算速度、稳定

性、模拟得到的刻蚀形貌是基本的考察内容.首先采用的

一个刻蚀速率分布函数为:

R x, z = exp( - 4x
2

)�ms
�1

( 13)

公式中 x为沿衬底表面的距离, z为光刻胶的深度,式 ( 13 )

表明刻蚀速率在 z轴方向不变.把 2�m � 1�m光刻胶细分

成 200 � 100的元胞阵列,某一元胞中心的刻蚀速率作为该

元胞的刻蚀速率,相应的模拟结果如图 6所示,图中黑色

区域为被刻蚀部分.

式 ( 13)没有考虑到实际曝光过程中的驻波效应

( Stand ing waves).当光 90%射入衬底表面,反射光会穿过光

刻胶,和入射光干涉造成增强 /减弱,使光刻胶有些区域曝

光能量高,某些区域能量低,刻蚀速率分布出现波动,显影

后光刻胶侧壁呈波浪状
[ 10]

.一个由光刻胶的曝光过程模拟

得到的刻蚀速率分布函数:

R (x, z ) = exp( - 4x
2
) ( 1. 05- cos( 12p z) )�ms

�1
( 14)

光刻胶的厚度为 1�m时,采用式 ( 14 )得到的模拟结

果如图 7所示, 模拟结果表明,在刻蚀速率变化相当快的

区域,模型依然十分稳定.需要指出,上面采用的是刻蚀速

率分布测试函数, 在实际的光刻工艺中, 采用一些减小驻

波的方法,光刻胶边缘驻波的横向幅度要远小于如图 7模

拟结果的横向幅度.

利用文献 [ 9]提供的 Sh ipley SNR 248负性化学放大胶

曝光、后烘模型及参数, 采用光刻胶刻蚀过程模拟的 2�D
动态 CA模型模拟光刻胶刻蚀过程,其中曝光能量密度为
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30m J/ cm
2
,后烘温度和后烘时间分别为 130& 和 60s.对应

于不同显影时间的模拟结果如图 8 (a )、( b) 所示,模拟结

果与如图 8( c)所示的实验结果
[ 9]
一致.

在 Pentium ∋ /833MH z机器上编程实现 2�D动态 CA模

型对光刻胶刻蚀过程的模拟,采用两种种最常用的刻蚀速

率测试函数对建立的 2�D动态 CA模型进行了测试,模型在

刻蚀速率变化相当快的区域,依然十分稳定.把 2�m � 1�m
光刻胶细分成 100� 50的元胞阵列, 2�D动态 CA模型运算

时间为 2�1s.而相同条件下, 2�D连续 CA模型的运算时间约

为 11�1s.当同样的光刻胶划分为 200 � 100的元胞阵列时,

2�D动态 CA和 2�D连续 CA模型的运算时间分别约为

8�0s, 84�3s.当同样的光刻胶划分为 400 � 200的元胞阵列

时, 2�D动态 CA和 2�D连续 CA模型的运算时间分别为

29�6s, 638�2s.这是由于 2�D连续 CA模型在模拟过程中需

要处理所有元胞,且考虑到模型的时间步长与元胞尺寸成

反比关系,因而 2�D连续 CA模型的模拟速度与 n
3
成正比

关系, n为某个方向上元胞的数目.相对于 2�D连续 CA模

型, 2�D动态 CA模型只处理与显影液接触的表面元胞,而刻

蚀过程中,光刻胶与显影液的接触界面是曲线,因而在同样

的条件下, 2�D动态 CA模型的模拟速度与 n2 成正比关系.

这样, 2�D动态 CA模型的建立,基本消除了由 2�D模型推广
为 3�D模型后运算时间太长的障碍.

5� 结束语

� � 本文针对光刻过程模拟,首次建立了 2�D动态 CA模

型,模拟过程中只需要计算表面元胞的刻蚀过程. 模型具

有稳定性好、运算速度快的优点.利用文献中给出的一些

光刻速率分布测试函数,有效地模拟了光刻过程, 验证了

该模型的效果.相对于 2�D连续 CA模型, 2�D动态 CA模

型在运算速度上约有一个数量级的提高,这样基本解决了

由 2�D模型推广为 3�D模型后模型运算时间太长的问题.

这对于实现 MEMS三维结构的整个加工过程的模拟以及

日显重要的 IC三维效应分析,具有重要意义.

致谢 � 感谢 Democritus大学的 K arafyllid is I博士与作

者进行了有益的讨论,并对比较动态 CA模型和连续 CA模

型提供了帮助.
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