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一、中文摘要 

本文利用三維分子動力法，採用多體勢能；原子嵌

入法，來模擬物理氣相層積中賤鍍的過程，主要探討

在不同的阻絕層下，銅金屬原子於金屬連結中通道上

之薄膜成長研究，而其中影響金屬薄膜的形貌之相關

物理參數，如基板溫度、入射動能。由於原子嵌入法

所須的計算量非常龐大，本文亦利用不同分子動力模

擬平行計算方式，來加速計算效能，比較其計算之加

速性。由結果可知；所發展的計算程式碼及計算環境，

已可為下一階段利用量子模擬建立基礎。本計劃成果

已發表兩篇論文在”Materials Science in Semiconductor 
Processing”(SCI)。 

 

The rapid scaling of Si-based CMOS devices has led 
to silicon dioxide gate insulating film less than 2.0-nm 
thick.  By year 2008, the 70-nm generation needs 
alternative gate dielectric material with higher K value 
than that of silicon dioxide. Traditional TCAD tool is not 
sufficient and atomic scale modeling and simulation is 
needed for the IC design and analysis.  In first year (I), 
we have carried out the molecular dynamics simulation 
using empirical interatomic potential and tight binding 
theory to study the thin-film deposition.  PC cluster tool 
is established for parallel implementation.  The results 
indicate that the computational environment and 
simulation model and code have been completed and 
provide the basis for next stage quantum modeling/DFT 
simulation.   

 
二、緣由與目的 

在金屬氧化半導體 ( M e t a l - O x i d e - S i l i c o n ,  
MOS)見圖一；中閘極氧化層的厚度會影響 MOS 電晶

體(transistor)的處理速度，一般而言若以傳統氧化矽

(silicon oxide, SiO2)若降低閘極層至，會發生直接穿遂

(direct tunneling)或量子力學穿遂(quantum mechanical 
tunneling)使得流經閘極氧化層之電流會遺漏進而影

響電晶體運作，這使氧化矽的阻絕(insulate)發生問

題，解決上述的問題；可以尋找另一材料具有較高介

電常數(high-k dielectrics) 。但是一般具有較高的介電

常數材料，其鍵解間隙(bandgap)較小這會影響閘極的

絕緣(insulation)效果，而 SiO2 的鍵解間隙約 9eV 為一

般氧化金屬中最大。此外：SiO2 厚度的成長愈大：其

表面的粗造度會也增加，也就是在製成困難度會更大

而其極限約 7Å[1][2]，這對下一代閘極氧化層的厚度

6Å，是不夠的。 
基於上述原因，需尋找出新的閘極氧化層材料，

來取代 SiO2，利用原子尺度的模擬可以在分析原子和

電子系統在微觀下的作用情形，以幫助在選擇新的閘

極介電材料。 
伴隨著元件尺度的微小化(Miniaturization)及密度

的增加，鋁材便無法在及小的體積內承受較大的電流

因而使之在應用上受到極大的限制及挑戰。隨著科技

的精進，銅製程開始成為半導體材料的主流，優點則

是在於其電阻值較小因而能在較小的面積上承受較大

的電流且抗電遷移(Electro-Migration)的能力較以往的

鋁材好，因此提高晶片的可靠度。但銅有其缺點；很

難層積在氧化矽(SiO2)之基材(substrate)。其次，銅原

子容易滲入基材，造成基材損害。 
本計劃以分子動力法，以原子尺度(atomic scale)

來模擬銅(copper, Cu)金屬粒子濺鍍層積於導線架構

(Interconnect)凹槽(trench)內之相關探討。本計劃所處

裡為銅原子層積在以鈦原子所形成之阻絕層間的作

用，所以所要處理的原子間作用力為 Cu 對 Ti 及 Ta。
本文以原子嵌入法(Embedded-Atom Method, EAM)來
處理原子間作用力，因原子間作用力模式非常適用金

屬原子，其次原子嵌入法只與週圍原子之電子密度

(electron density)有關很適合在合金系統。 
 

三、原子嵌入法 
此勢能模式為一等向多體對函數 (isotropic 

many-body pair)，既考慮原子間內聚能對總能量之貢

獻，以下分成原子嵌入法的基本理論與原子嵌入法在

合金系統。 
原子嵌入法的理論基礎是 Daw[3]基於量子力學

中密度汎函數理論(Density Functional Theory, DFT)所
建立，既考慮在原子之間作用時，不單只是兩原子的

作用，也考慮局部環境對原子的影響。本文所使用鄰

近原子嵌入法為一簡單形式，適合在分子動力模擬中

來使用[4]如下說明；                  
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其中 Etot 為總內能、ρ i 為原子 i所其它原子影響所得

之電子密度、φij(rij) 為二體對勢能、 rij 為原子 i 與原

子 j 之距離. 嵌入能量, F, 為將一原子嵌入其它原子

群的局部電子密度中所須之能量。此電子密度可以以

單一原子之電子密度函數 f(rij)疊加計算而成，此電子

密度函數為距離成一指數關係。電子密度函數與二體

對勢能可表示如下；  
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二體對勢能為 Morse 形式之二體對勢能；包含

短距離之排斥力與長距離之吸引力為一指數關係。模

式中之參數 α, β, ρε, κ 及 λ 對銅及鈦參見表一。嵌入

能量為一吸引力是局部電子密度的函數，如下式 
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其中 F(ρ)為嵌入能量、Fe 為在平衡電子密度之嵌入能

量為得到較平滑之分佈方程式(3a)可以以下式表示

[5]: ρe, Fe and η 
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其中ρe, Fe and η 等參數可見表二。 

為在分子動力模擬法中，計算原子所受的作用

力，既對總內能對空間取微分如下； 
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原子嵌入法在合金系統中，可以將單一原子的電

子密度函數及嵌入能量，經(1) (2)可以得到合金系統

中的密度函數及嵌入能量；因為上述是依鄰邊原子疊

加計算而成。對二體對勢能一般都以算數平均來得

到，在 EAM 模式可經不變量(invariance)[6]，可得到

合金系統中二體對勢能 
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其中 φaa
 及  φbb

 為金屬 a 和金屬 b 單一原子之二

體對勢能；假設 φab
 與 φba

 大小相等。時步(time-step)
為 O(10-15)單位為秒，是依原子的運動性質來決定

[8] 。 
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三、結果 

在 Ti 之研究結果及在凹槽層積模式可

參考[9]。定位原子與控溫原子為鈦原子所組成

以下的模擬結果分為濺鍍法層積銅金屬粒子

於此凹槽內形貌、所使用的原子總數約30,000

入射原子加到系統為 10/ps，其中 ps 為 10-12

秒，在入射能量分為 1eV、3eV 及 10eV，  

從 Fig 2.的結果形貌圖結果得知，極低的

入射動能(蒸鍍範圍時)，容易造成與低溫時易

發生的突懸現象且容易往兩側壁面集中，這是

由於濺鍍粒子的動能太小的緣故，使得沒有足

夠的遷徙能力以至於與壁面粒子交後作用後

便在無法再移動的。不過適當的提高動能便能

舒緩此現象。這便是一般半導體製程中儘量避

免的突懸(Overhang)現象。而這些團簇粒子的

陸續堆積進而造成開口處阻塞，以至於往後即

將入射的金屬粒子便無法順利地進入，造成凹

槽底部的兩側角落(Corner)幾乎沒有濺鍍金屬

粒子層積，又可稱為 Self-Shadowing Effect，

孔隙(void fraction)分佈極為廣泛。伴隨著入射

動 能 的 提 昇 ， 有 助 於 改 善 突 懸 及

Self-Shadowing 效應現象；如 Fig 3.及 Fig 4. 

之結果所示。 

在基板溫度效應，由於 Ta 的表面能量比

Ti 大，此外活化能量(activity energy) 也較 Ti

大[9]。所以在高溫下當層積銅原子(adatoms) 

較不易與其反應；反而更具有較高的流動性，

使得銅原子凹槽層積之品質有更好的結果。將

溫度提高至 550K，而其濺鍍金屬粒子之動能

則固定在為 3eV。從 Fig. 5 結果可知在 550K

時覆蓋情形較好，在凹槽內部銅原子之層積情

形並不會形成合金；而會有條紋 (texture 

orientation)為表面能量的在溫度下之特性。也

就是提高基板溫度能提高較佳的層積結果。將

溫度提高至 700K，有 Fig. 6. 可知凹槽層積可

完全填滿。Fig. 7 及 Fig. 8 為 Ta  下不同參

數之層積百分比，詳細討論好參見[10]。在不

同的阻絕層之比較可見 Fig 9.。 

可見利用平行分子動力學模擬，有 Fig 9. 

可以得到一線性加速之效率，對高展弦(high 

aspect ratio)之問題，應可達成。 
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  (b)  

Fig1.、The structure of  MOS:(a) sketch . (b). microscopic 
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Fig. 10. The results of spatial decomposition parallel MD (left) performances (right) speedup curve.  

 

      


