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高精度プロセス・デバイスシミュレーションのためのイオン注入分布解析 
－擬似結晶拡張LSS理論によるイオン注入分布解析－ 

Ion Implantation Profile Analysis for Accurate Process/Device Simulation 

―Prediction of Ion Implantation Profile Based on Quasi Crystal Extended LSS Theory― 

あらまし  

新規の基板に対する新規イオンの注入，またはデータベースがカバーしきれていない注

入条件の分布を知りたい場合がある。それに対応するのがMonte Carloシミュレーションで

あるが，それは数万個のイオンの飛跡をトレースするために時間がかかるという問題があっ

た。著者らは，Monte Carloシミュレーションと同程度の精度でかつ瞬時に分布を予想する

拡張LSS理論を提案した。拡張LSS理論は，アモルファス層中の分布に対応し，実際に利用

される結晶中の分布は予想できない。そこで，結晶特有のチャネリング現象に対応するパラ

メータを半経験的モデルで表現し，拡張したLSS理論とリンクさせて擬似結晶LSS理論を提

案した。これにより，新規の結晶基板に対する新規イオンの注入分布を瞬時に予想できるよ

うになった。また，この理論を最近検討されている x1-xSi Ge に適用し，任意の組成比xにお

けるB，As，Pのデータベースを構築した。 

Abstract 

Ion implantation profiles are sometimes required even when where the corresponding 

experimental data is nonexistent or poor.  Although a Monte Carlo simulation such as 

TRIM can provide such profiles, tracing many ion trajectories takes a long time.  We have 

developed an extended Lindhard-Scharff-Schiøtt (LSS) theory that provides almost the same 

profile as Monte Carlo simulation in a much shorter time, several orders of magnitude 

shorter, so data can be obtained almost instantaneously.  Since this extended LSS theory 

cannot accommodate profiles in crystalline substrates, we further developed an empirical 

model that expresses crystal-related phenomena and linked it to the LSS theory.  This 

theory, called the quasi crystal extended LSS theory (QCLSS), is vital for predicting profiles 

for any combination of ion and substrate.  We applied this theory to ion implantation 

profiles in x1-xSi Ge substrates and established the corresponding database for arbitrary 

values of content ratio x. 
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図-1 入射イオンと基板原子の相互作用

（a）核との相互作用 （b）電子との相互作用

Fig. 1 Interaction between an incident ion and a substrate atom. (a) Nuclear 
interaction (b) Electron interaction.
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図-1 入射イオンと基板原子の相互作用 

Fig.1-Interaction between an incident ion and a substrate atom. (a) Nuclear interaction (b) Electron interaction. 

ま え が き 

 先端デバイスを開発する上で，新規な材料または

新規なイオンを検討する場合がある。その分布を予

想するためのデータベースを構築するためには時間

とコストがかかる。ほとんど実験データのないイオ

ンと基板の組合せの場合でも，その大まかな分布を

知りたいという要望に応えていく必要がある。 

 このような新規なイオンの新規な基板へのイオン

注入分布はMonte Carloシミュレーション（以下，

Monte Carlo）により予想できる。Monte Carloに

おいては，注入イオンと1個の基板原子の2体問題

として，核との相互作用，電子との相互作用を考

える。(1)-(3) 

 核との相互作用は図-1（a）に模式図的に示すよ

うな系を考える。エネルギーE のイオンがこの相互

作用によって失うエネルギー nT は 
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で表される。ここで， 1M ， 2M はイオンおよび基

板原子の質量数，r は両原子の距離， minr は最小接

近距離， cE は重心座標系でのイオンのエネルギー

である。  V r は両粒子間の相互作用ポテンシャル

であり，膨大な実験データを再現するように経験的

に定められたものが利用される。b は衝突パラメー

タと呼ばれるものでありMonte Carloでは，衝突ご

とに，乱数を発生させてb の値を定める。 

 電子との相互作用は図-1（b）に示すような両粒

子の電子雲同士の重なり領域における電子の運動量

の変化としてモデル化されている。この相互作用で

イオンはエネルギー eT を失うとする。電子との相

互作用に関しては，様々な衝突パラメータb の場合

の平均を使って計算する。この場合は，イオンが単

位長さあたり進んだときに失うエネルギー，いわゆ

る電子阻止能を eS として 
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 （2） 

がよく利用される。(1) ここで， 1Z ， 2Z はイオンおよ

び基板原子の原子番号である。 

 式（1），（2）で表現されるイオンと基板原子の

相互作用は，原子番号，質量数の関数となっている。

このため，いかなる入射イオン，基板原子の組合せ

に対してもそれに対応する 1M ， 2M および 1Z ， 2Z

を代入することで対応できる。 

 Monte Carloでは統計誤差を小さくするために数

万個のイオンの飛跡を追跡する必要があり，時間が

かかるという問題がある。最近ではコンピュータの

発達により，数分以内には計算できるようになって
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図-2 LSS理論におけるパラメタの定義

Fig. 2 Sketch illustrating definitions of each parameter in LSS theory.

 

図-2 LSS理論におけるパラメータの定義 

Fig.2-Sketch illustrating definitions of each parameter in LSS theory. 

おり，実用的に十分利用されている。しかし，イオ

ン注入データベースを利用する場合のような瞬時の

反応ではないため，数十個の条件を検討するという

場合には不便である。 

 一方，Monte Carloと同じ核，電子相互作用を用

い ， 同 様 な 結 果 を 得 る こ と が で き る LSS

（Lindhard-Scharff-Schiøtt）理論がある。(4)-(7) これ

は，Monte Carloのように一個一個のイオンの飛跡

をトレースする代わりに，確率関数を導入し，イオ

ン注入分布の従うべき積分方程式を提供するもので

あり，計算は瞬時に終わる。しかし，その積分方程

式を解く際に近似が必要となる。これまでは，その

近似の精度が悪く，Monte Carloの精度を再現でき

なかった。このため，LSS理論は今日ではどのシ

ミュレータにおいても利用されていない。 

 本稿では，その近似の精度を上げMonte Carloと

同程度の計算結果を瞬時に提供する拡張LSS理論を

紹介する。(8),(9) 拡張LSS理論では，実際にVLSI

（Very Large Scale Integrated Circuit）プロセス

で利用される結晶基板中で起こるチャネリング現象

は考慮されていないが，それを経験的に表現して

拡張LSS理論とリンクした擬似結晶拡張LSS理論

を紹介する。(10),(11) これにより，データベースから分

布を発生させるのと同じような感覚で実験データの

乏しい場合のイオン注入分布を瞬時に予想すること

が可能になる。 

拡張LSS理論 

 拡張LSS理論の扱う，エネルギーE で打ち込んだ

場合の飛程の模式図を図-2に示す。ビームに沿った

飛程 R ，面に垂直，平行な方向への射影飛程 pR ，


R がある値になる確率関数を仮定する。ここでは，

比較的，簡単に導出される飛程 R に関する解析を

示し，これまでのモデルをどう拡張したのかを簡単

に解説する。詳細な導出は文献（8）に示されて

いる。 

 イオンをエネルギーE で打ち込んだとき，その飛

程が R になる確率を  ,P E R とし， R のとるべき確

率平均値を 

   
0

,


 R E R P E R dR  （3）
 

と定義する。核との相互作用，電子との相互作用を

考慮した場合，  R E の従うべき積分方程式は 
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となることが示された。(1) N は基板原子密度， nT ，

eT はそれぞれイオンが核，電子との相互作用で失

うエネルギー， n ， e はそれぞれ核および電子と

の相互作用の衝突断面積である。これら積分方程式

はこのままでは解けず，例えば， R の核との相互
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作用を表す項   nR E T を 
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 （5） 

のようにTaylor展開し，ある項まで近似的に取り出

し，微分方程式に帰着させることができる。 

 積分方程式（ 4 ）の 1 次の Taylor 展開の解
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2次のTaylor展開の解  
 2

R E は 
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3次の展開の解  
 3

R E は 
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の微分方程式に従う。ここで， 

 , , , n e n e n eS E T d  （9）
 

 2 2
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 3 3

, , , n e n e n eE T d  （11）
 

であり，これらは相互作用のポテンシャルから計算

される。以上より，Taylor展開する次数が微分方程

式の階数になる。数学的には，1階の微分方程式の

みが解析解を与える。この1次Taylor展開の微分方

程式を解いて得られたのが，オリジナルなLSS理論

の解析解である。(1) 1次のTaylor展開した微分方程式

（6）から，飛程 R のよく知られた式， 
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が導出される。しかし，2階の微分方程式（7）は

解析的に解くことはできない。そこで，その解を 
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とし，    2

R E が微小項であるという仮定をする。

これを式（7）に代入すると 
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となる。ここで2階微分の項の中の    2

R E を無視

している。1次のTaylor展開の微分方程式（6）か

ら，左辺の 1
N と右辺の第1項は打ち消し合い，式

（14）は 
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と簡単化される。式（13）の第2項は1次の摂動解

から計算できるから，もとの2階微分方程式（7）

は
 2

R に関する1階微分方程式になり，これから
 2

R の解析解， 
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が求まる。 

 3次の解も 

 
 
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図-3 イオン注入分布のβ とγ 2の関係

Fig. 3 Relationship between  and 2 of ion implantation profiles.
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図-3 イオン注入分布の  と  2の関係 

Fig.3-Relationship between   and  2
 of ion 

implantation profiles. 

 

図-4 Asイオン注入分布のMonte Carloと種々の近似レベルのLSS理論の比較
Fig. 4 Comparison of As ion implantation profile evaluated with Monte Carlo and LSS theory
of various orders approximation
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図-4 Asイオン注入分布のMonte Carloと種々の近似レ
ベルのLSS理論の比較 

Fig.4-Comparison of As ion implantation profile 

evaluated with Monte Carlo and LSS theory of 

various orders approximation. 

図-5 各種モーメントのMonte Carloと種々の近似レベルのLSS理論の比較
Fig. 5 Comparison of various moments evaluated with Monte Carlo and LSS theory

of various orders approximation. (a) Rp, (b) Rp, (c) .
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図-5 各種モーメントのMonte Carloと種々の近似レベルのLSS理論の比較 

Fig.5-Comparison of various moments evaluated with Monte Carlo and LSS theory of various orders approximation. 

(a) pR , (b) pR , (c)  . 

とおき，同様に摂動近似を施し， 
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と得ることができる。 

 
m

R ，
m

p
R ，



m
R およびそれらのクロスタームに

関する積分方程式が同様に導出され， R に関して

のものと同様な摂動近似を施し，解析的に解かれた。

これらから，イオン注入分布に必要なモーメント

p
R ，

p
R ， の解析解が初めて導出された。 

 Pearson分布に対しては，4次のモーメント  ま

で必要であるが，それはLSSの積分方程式から導出

できていない。図-3は，Si，Geアモルファス基板

にB，As，Pを10，20，40，80，160，320 keVの

加速エネルギーでイオン注入した場合のMonte 

Carlo結果から  ，  を抽出し，プロットしたもの

である。  2と  は，上記の種々のイオン注入条件

において，ほぼ1本の曲線 

22.661 1.852    （19） 

上にあることが分かる。これを利用する。 

 図-4はLSS理論で評価したAsイオン注入分布の

Monte Carloとの比較である。これまでの1次のモ

デルはピーク濃度位置のみを正確に表現しており，

分布の形状はMonte Carloの計算結果と大きくずれ

ていることが分かる。 

 図-4には2次，3次までTaylor展開して得られるモ

デルの結果も示してある。2次でMonte Carloの結

果とほぼ同じ分布になり，3次では正確にそれを再

現していることが分かる。 

 モーメントのエネルギー依存性のMonte Carloと

拡張LSS理論の比較を図-5に示す。 pR は1次のモデ
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図-6 xLのエネルギー依存性
Fig. 6 Dependence of  xLon energy.
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図-6 Lのエネルギー依存性 

Fig.6-Dependence of L on energy. 

 

ルで十分精度が高いことが分かる。 pR は1次のモ

デルは約半分であることが分かる。Taylor近似して

高次の項を落とすことは，エネルギーの伝達量の大

きな広角の散乱を無視していることに対応するから，

定性的に一致する方向である。 pR は2次のモデル

で十分な精度が出ている。すなわち，Gauss分布を

利用するには2次のモデルで十分である。  は3次

のモデルまで利用しないと精度が出ない。この3次

のモデルで，ほかの種々のイオンでもMonte Carlo

との一致を確かめている。 

擬似結晶拡張LSS理論 

 実際にVLSIプロセスで利用される結晶基板では

チャネリング現象があり，その分布はPearson分布

では正確に表現できない。結晶基板中の分布はテー

ル関数で記述される。(12)-(15) テール関数において結晶

特有のパラメータはL， ，chan
である。それら

を経験的に表現する擬似結晶拡張LSS理論が提案さ

れた｛QCLSS（Quasi Crystal LSS）と表現する｝。(11) 

ここでは，それを紹介する。 

● L 

 L は定性的には位置 pR から測ったチャネリング

長である。したがって，L は電子阻止能 eS とのみ

相互作用するとして評価した飛程 maxR  

 
max

0






E

e

dE
R

NS E
 （20）

 

と以下のように関連付けられると仮定する。 

 max L pL R R  （21）
 

ここで，Lは比例定数である。Si基板に関しては，

L は実験的に求まっている。また， maxR ，
pR は拡

張LSS理論から評価できる。これらを組み合わせて

評価したLを図-6に示す。ここで，E1は電子阻止

能と核阻止能が等しくなるエネルギーである。L

は一定値ではなく，エネルギー，イオンおよび基板

原子の質量数 1M ， 2M に依存する。これらの依存

性を表す関数として 

2 1 1

1

1

0.18 1
1000 for

1000
1 0.2

2

1
0 for

1000

L

E E
ln

M E E

M

E

E



  
  

  
 

 


 
（22）

 

が提案され，Ge基板中の分布にも適用できること

が確認されている。(10),(11) 式（22）は物理的に導出さ

れたものではないが，定性的には以下のような意味

を持つ。 

 ln の項の前の係数は，イオンはビーム方向に対

してある角度を持ったパスをチャネリングしている

ことを表現している。ln の項は，E がE1以下では，

核に散乱される確率が大きいこと，E がE1より大

きい場合はチャネリングしているイオンは原子核か

ら遠く，式（2）で表されるアモルファス基板中の

平均的な電子阻止能よりも小さな阻止能を持つ，と

いうことを表現している。 

● α 

  はチャネリングテールの形状を表現するパラ

メータである。物理的な理由は明らかでないが，そ

のエネルギー依存性は，図-7に示すようにSi基板中

への種々のイオン注入条件で，ほぼ精度よく曲線 

 
4

1

1
1

1

E
E

E

  
 

  
 

 （23）
 

上に乗ることが確認されている。すなわち，核阻止

能が支配的になる領域では1，つまり指数関数的な

形状になり，電子阻止能が支配的になる領域では2，

つまりGauss分布的な形状になる。 

● chan  

 Si基板にPをイオン注入した場合の， chan のドー

ズ依存性を図-8に示す。この依存性は以下のように



 

高精度プロセス・デバイスシミュレーションのためのイオン注入分布解析 －擬似結晶拡張LSS理論によるイオン注入分布解析－ 

86 FUJITSU. 61, 1 (01, 2010) 

図-7 のエネルギー依存性

Fig. 7 Dependence of  on energy.
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図-8 チャネルドーズFchanのドーズ依存性

Fig. 8 Dependence of  channel dose Fchan on dose.
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図-8 チャネルドーズ chan のドーズ依存性 

Fig.8-Dependence of channel dose chan  on dose. 

 

図-9 SiGe中Bイオン注入分布のGe構成比依存性のSIMSとQCLSS理論の比較

Fig. 9 Comparison of dependence of  SIMS B ion implanted profiles in various Ge 
content ratio SiGe substrate with QCLSS Theory.  
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図-9 SiGe中Bイオン注入分布のGe構成比依存性の
SIMSとQCLSS理論の比較 

Fig.9-Comparison of dependence of SIMS B ion 

implanted profiles in various Ge content ratio 

SiGe substrate with QCLSS Theory. 

 

定性的に説明される。 

 chan はダメージの蓄積と関連すると考えられる。

ドーズ  が小さい場合は各イオンの形成するダ

メージ領域は独立と考えることができる。このため，

chan はドーズ に比例する。さらにドーズを上げ

ていくとダメージ領域は重なり，ついには面全体を

覆う。つまり，中間領域を無視すると，各イオンが

独立にダメージ領域を形成する領域とダメージ領域

が飽和する領域の二つが考えられる。それを 

for

for

chansat

chan

chansat chansat

   
  

   
 （24）

 

で表す。飽和チャネルドーズ chansat に対してはSi基

板中のB，As，P分布のデータから経験的に得られ

た形式 

1.06

13 -21

2

3.3 10 cmchansat

M

M



 
    

 
 （25）

 

で表現する。 

 Geや 1-Si Gexx は最近盛んに検討され始めた。と

くに 1-Si Gexx においては，その組成比もパラメータ

になるため，対応するデータベースは膨大なものと

なる。このQCLSS理論を種々の組成比xの 1-Si Gexx

基板中のイオン注入分布に適用させたものを図-9に

示す。理論は実験データをほぼよく再現している。 

 QCLSS理論では 1-Si Gexx そのものに対する物理

パラメータはなく，イオンとSi，Geとの関係から，

fittingパラメータなしで 1-Si Gexx 中の分布を再現し

ている。したがって，実験で用いた特定の組成比x 

だけではなく，任意のx に対して同程度の精度が期

待できる。この理論を適用し対応するデータベース

が示された。(10),(11) 

 また，アモルファス層を表現するパラメータはス

ルードーズa
c
である。これは，Si，およびGeで実験

的に評価された。図-10に示すようにa
c
は換算質量 

* 1 2

1 2

M M
M

M M



 （26）

 

を用いて 

 
4.954

20 * -21.71 10 cma
c

M


    （27） 

と経験的に表現された。(10) 未知のイオン-基板の組合
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図-10 スルードーズFa/cの換算質量依存性

Fig. 10 Dependence of  Fa/c on reduced mass.
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図-10 スルードーズa
c
の換算質量依存性 

Fig.10-Dependence of a
c
 on reduced mass. 

 

せに対しては，これを用いて，QCLSS理論では理

論的にアモルファス層厚も予想できる。 

む  す  び 

 ここでは，結晶基板中のイオン注入分布をどのよ

うな組合せに対しても適用できる擬似結晶拡張LSS

理論を提案した。 

 擬似結晶拡張LSS理論は実用的な幅広い条件をカ

バーしている。しかし，とくに結晶と関連するパラ

メータは物理的裏づけを欠いたものであり，改良し

ていく余地があると考えている。 
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