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Описаны методы моделирования этапов экспонирования и проявления в электронно-лучевой ли-
тографии. Представлены основные способы определения параметров процессов упругого и неупру-
гого рассеяния электронов в структуре, а также алгоритмы моделирования распространения элек-
тронов в структуре – алгоритм на основе кинетической теории транспорта и алгоритм на основе ме-
тода Монте-Карло. Для процесса растворения резиста при проявлении приведены модели,
позволяющие рассчитать растворимость проэкспонированных участков в зависимости от выделив-
шейся в них энергии или количества неупругих взаимодействий электронного пучка с атомами ре-
зиста, вызвавших разрывы его молекул.
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ВВЕДЕНИЕ

Профиль структур, получаемых с помощью
электронно-лучевой литографии, во многом опре-
деляется процессами взаимодействия электронно-
го пучка с резистом и сложным образом зависит от
параметров экспонирования. За счет рассеяния
первичных и вторичных электронов происходит
нежелательное экспонирование областей, в кото-
рые электронный луч непосредственно не направ-
лялся, что приводит к искажению изображения,
получаемого в резисте (эффект близости) [1–3]. За-
дача определения оптимальных параметров экспо-
нирования может быть решена путем проведения
многочисленных экспериментов, что значитель-
но усложняет процесс получения необходимого
микрорельефа.

Процедуру подбора параметров экспонирова-
ния можно упростить за счет проведения модели-
рования взаимодействия электронного пучка со
структурой. Для этого используются метод, осно-
ванный на кинетической теории транспорта и ме-
тод Монте-Карло. Метод моделирования на основе
кинетической теории транспорта заключается в ре-
шении кинетического уравнения Больцмана для
задачи распространения электронов в структуре.
Такой подход эффективен в случае проведения мо-
делирования для планарных структур с небольшим

количеством слоев, однако, для структур с более
сложной геометрией требуются существенные
упрощения в вычислительном алгоритме. При
использовании метода Монте-Карло траектории
электронов в структуре моделируются отдельно
друг от друга, и для определения их параметров
используются случайные числа. Этот метод не
имеет ограничений на геометрические парамет-
ры структуры, но при этом требует больших вы-
числительных мощностей.

В первой части этой статьи будет приведено
описание моделей взаимодействия электронов с
веществом. Во второй и третьей частях будет при-
ведено описание алгоритмов моделирования на
основе кинетической теории транспорта и Мон-
те-Карло моделирования, соответственно. Чет-
вертая часть будет посвящена описанию моделей,
позволяющих на основе данных моделирования
взаимодействия электронного пучка со структу-
рой определить профиль, получаемый в резисте
после экспонирования и проявления.

1. МОДЕЛИ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ 
ЭЛЕКТРОННОГО ПУЧКА С ВЕЩЕСТВОМ

Сталкиваясь с атомами структуры, налетаю-
щие электроны постепенно теряют свою энергию
и многократно меняют направление движения.
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Траектории рассеиваемых электронов можно
представить в виде ломаных линий, общий харак-
тер которых определяется упругими и неупруги-
ми взаимодействиями этих электронов с атомами
вещества.

1.1. Упругое рассеяние

Упругое рассеяние происходит в основном в
результате столкновения высокоэнергетических
электронов с ядрами атомов, частично экраниро-
ванными связанными электронами. При этом из-
меняется направление движения электрона, а его
энергия остается практически неизменной. Ази-
мутальный угол рассеяния  распределен равно-
мерно в промежутке (0°, 360°), полярный угол
рассеяния  распределен в промежутке (0° до 180°)
со средним значением 5°–10°.

Основной характеристикой упругого рассеяния
электрона на атомах вещества является дифферен-

циальное сечение рассеяния  определяемое как

отношение числа частиц, рассеянных мишенью в
элемент телесного угла  за единицу
времени к плотности потока налетающих частиц.
Интеграл от дифференциального сечения по пол-
ному телесному углу определяется как полное сече-
ние упругого рассеяния:

(1.1)

Полное сечение упругого рассеяния позволяет
рассчитать среднее расстояние межу последова-
тельными актами упругого рассеяния  (длину
свободного пробега):

ϕ

θ

σ
Ω

,d
d

Ω = ϕ θ θsind d d

π
σσ = π θ θ
Ωel

0

2 sin .d d
d

Λel

(1.2)

где  – концентрация атомов вещества.

1.1.1. Формула Резерфорда
Для определения дифференциального сечения

упругого рассеяния электронов на атомах веще-
ства можно воспользоваться формулой Резер-
форда [4]:

(1.3)

где  – зарядовое число атомов вещества,  – за-
ряд электрона,  – энергия налетающего элек-
трона,  – параметр экранирования поля ядра
атома-мишени атомными электронами [4–6].
Формула Резерфорда хорошо описывает сечения
упругого рассеяния электронов на легких атомах,
однако, ее точность снижается с ростом зарядово-
го числа атомов, особенно, в области низких
энергий электронов (<1 кэВ) (рис. 1) [7–10].

1.1.2. Моттовские сечения упругого рассеяния
Более точные значения сечений упругого рас-

сеяния (моттовские сечения [11]) могут быть по-
лучены за счет решения квантово-механического
уравнения Дирака для движения рассеивающего-
ся электрона в центральном статическом поле яд-
ра атома-мишени. При этом дифференциальное
сечение упругого рассеяния выражается через ам-
плитуды рассеяния  и  получаемые при
разложении решения уравнения Диракапо пар-
циальным волнам [10]:
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Рис. 1. Сравнение дифференциальных сечений упругого рассеяния электронов на атомах аргона (а) и ртути (б), полу-
ченных на основе формулы Резерфорда-1 и моттовских сечений -2 с экспериментальными данными (точки) (а) [22],
(б) [23].
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(1.4)

(1.5)

(1.6)

где  – волновое число, соответствующее налета-
ющей частице,  – полиномы Лежандра,

 – присоединенные функции Лежандра,

,  – фазовые сдвиги парциальных волн, соот-
ветствующие значениям проекции спина “вверх”
и “вниз” соответственно. Алгоритм вычисления
моттовских сечений упругого рассеяния доста-
точно сложен [12], и при моделировании часто
используются дифференциальные сечения, полу-
ченные другими авторами для большого количе-
ства элементов в широком диапазоне энергий и
углов рассеяния налетающего электрона [13–16].
Использование моттовских сечений для моделиро-
вания упругого рассеяния требует хранения в памя-
ти компьютера большого двумерного массива, что
долгое время накладывало серьезные ограничения
на применения этого метода [17]. В настоящее вре-
мя это не является серьезной проблемой, и моттов-
ские сечения упругого рассеяния применяются в
подавляющем большинстве работ [18–21].

1.2. Неупругие процессы

При неупругом рассеянии, представляющим
собой взаимодействие между налетающим элек-
троном и электронной оболочкой атома-мише-
ни, энергия налетающего электрона частично пе-
редается атому и его электронам. Эти потери
энергии обусловлены электронными, плазмен-
ными и фононными возбуждениями, ионизацией
атомов и другими процессами. Акты потери энер-
гии электроном носят дискретный характер, но
во многих случаях бывает удобно использовать
модель непрерывных потерь энергии величину

 – потери энергии на единицу длины пути

электрона в веществе.

1.2.1. Формула Бете

При энергиях налетающего электрона выше
1 кэВ доминирующим видом неупругого рассея-
ния является однократная ионизация атомов ве-
щества [24]. Удельные ионизационные потери
энергии могут быть описаны формулой Бете [25]:

(1.7)

где  – число Авогадро,  – плотность вещества,
 – его порядковый номер, соответственно,  и
 – заряд и энергия движущегося в веществе

электрона, соответственно. Средний потенциал
ионизации  определяется экспериментально
[26] или вычисляется на основе порядкового но-
мером атомов вещества одним из нескольких су-
ществующих способов [4, 27], например:

(1.8)

Формула Бете с высокой точностью описывает
потери энергии в области высоких энергий нале-
тающего электрона ( ) [4, 28]. Однако, при
приближении энергии налетающего электрона к
среднему потенциалу ионизации точность фор-
мулы снижается, а в области потери энергии, рас-
считываемые по ней, становятся отрицательны-
ми. Существуют модификации формулы Бете,
позволяющие использовать ее в области низких

энергий [29], в которых потери энергии описыва-
ются степенной функцией при :

(1.9)

В таком виде формула Бете может быть использова-
на, например, для оценки количества обратно отра-
женных и вторичных электронов, что дает правдо-
подобные результаты [30]. Однако, неограничен-
ный рост потерь энергии при  противоречит
эмпирическим данным, согласно которым при
уменьшении энергии электрона, его потери энер-
гии достигают максимума при энергии в несколько
сотен электрон вольт, затем стремятся к нулю [24].

1.2.2. Диэлектрическая функция

Потери энергии при прохождении электрона
через вещество могут быть описаны в терминах
диэлектрической функции  [31]:
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(1.10)

где  – дифференциальное сечение процесса передачи налетающим электроном энергии

 и импульса  среде, m, e – масса и заряд электрона,  – его энергия. Теоретический расчет
диэлектрической функции  возможен только для ряда металлов [32–34], однако, зависимость

 может быть определена методом спектроскопии характеристических потерь электронов [35–38].
При этом потери энергии могут быть определены из зависимости  за счет ее продолжения в об-
ласть  и последующего интегрирования [39, 40]:

(1.11)

(1.12)

Этот метод позволяет точно определить поте-
ри энергии во всем диапазоне энергий электрона,
в том числе, при низких энергиях. К тому же, его
использование для веществ, в состав которых
входит несколько атомов, позволяет избежать
усреднения потенциалов ионизации различных
атомов, что обеспечивает большую точность, чем
подход на основе формулы Бете. В настоящее
время данные спектроскопии характеристиче-
ских потерь электронов доступны для большого
количества материалов [36, 41, 42], что привело к
широкому распространению метода определения
потерь энергии из диэлектрической функции.

1.2.3. Гибридная модель потерь энергии

Вышеописанные методы позволяют опреде-
лить полные потери энергии, исключая при этом

возможность выделить вклады отдельных не-
упругих процессов. Главным недостатком такого
подхода является невозможность описания про-
цессов генерации вторичных электронов, кото-
рые в значительной степени объясняют ушире-
ние электронного пучка в резисте [30, 44, 45]. Для
моделирования генерации вторичных электронов
может быть использована гибридная модель по-
терь энергии [46]. В ее основе лежит предположе-
ние, что вторичные электроны возникают в ре-
зультате однократной ионизации при рассеянии
электронов пучка на электронах внешних оболо-
чек атомов, энергии связи которых малы. Диффе-
ренциальное сечение ионизации рассчитывается
по формуле Меллера [47, 48] для неупругого рас-
сеяния на свободных электронах:

(1.13)

где  – отношение потерянной энергии налетаю-
щего электрона к его энергии  до столкновения,

Такой подход позволяет определить потери
энергии на единицу длины пути за счет генера-
ции вторичных электронов при однократной
ионизации:

(1.14)

где ,  – концентрация и порядковый номер
отдельного элемента в веществе,  – отноше-
ние минимальной переданной электрону атома
энергии, при которой возможна генерация вто-

ричных электронов , к энергии налетающе-
го электрона E. В работе [46] описывается про-
цесс его определения, который привел к значе-
нию 0.001.
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Потери энергии, обусловленные остальными не-
упругими процессами, рассчитываются как разность

полных потерь энергии (определяемых, например, с
помощью формулы Бете) и потерь на ионизацию:

(1.15)

Это выражение используется для определения потерь энергии между последовательными актами иони-
зации и генерации вторичных электронов (рис. 2, 3). К недостаткам такого подхода следует отнести то,
что он дает завышенную оценку для потерь энергии при низких значениях потерь энергий на иониза-
цию  и используется в основном для моделирования высокоэнергетических вторичных электронов.

1.2.4. Дискретные потери энергии

Как было отмечено, при энергиях налетающего
электрона выше 1 кэВ доминирующим видом не
упругого рассеяния является однократная иониза-
ция атомов вещества. В силу этого, логичным под-
ходом к описанию потерь энергии является введе-
ние не непрерывных, дискретных потерь энергии.

В первых моделях дискретных потерь энергии
[49, 50] было спользовано предположение, что все
потери энергии обусловлены ионизацией различ-
ных оболочек атома. При этом была использована
формула Гризинского для дифференциального се-
чения однократной ионизации электронов внут-
ренних оболочек [51, 52]:

(1.16)

где  – энергия электрона перед столкновени-
ем,  – потери энергии в данном столкнове-
нии,  – энергия связи на -й оболочки атома.
Эта формула основана на предположении об
изотропном распределении скоростей электро-
нов оболочки, и поэтому в исходном виде не

может быть использована для описания не-
упругого рассеяния на валентных электронах
[51]. Для устранения этого ограничения может
быть введена эффективная энергия связи ва-
лентных электронов  определяемая из
соотношений:

(1.17)
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Рис. 2. Сравнение значений потерь энергий электронов в оксиде алюминия Al2O3, рассчитанных по формуле Бете
(кривая 1) и из диэлектрической функции [43] (кривая 2) с экспериментальными значениями (точки) [40].
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(1.18)

где  – концентрация атомов i-ого типа,  – ко-
личество электронов на внешней оболочке ато-
мов i-ого типа,  – дифференциальное се-

чение неупругого рассеяния, вычисляемое по фор-
муле (1.16),  – полные потери энергии,
вычисляемые по формуле Бете,

(1.19)

Здесь  – энергия связи электронов на j-й внут-
ренней оболочки атомов i-ого типа,  –
дифференциальное сечение неупругого рассеяния,
вычисляемое по формуле Гризинского.

Однако, вычисляемое по формуле (1.18) значе-
ние  зависит от энергии налетающего элек-
трона, что не имеет физического обоснования, а
такжеприводит к необходимости использования
различных значений  для различных диапа-
зонов энергии [53]. Также в описанном методе не
учитываются электронные возбуждения, сечение
которых сравнимы с сечениями процессов иони-
зации при низких энергиях [54].

Использования параметра  можно избе-
жать за счет применения формулы Меллера для
определения дифференциальных сечений рассея-
ния на валентных электронах [55]. Это позволяет

определить сечения и потери энергии за счет
ионизации, далее разность полных потерь энер-
гии, вычисляемых по формуле Бете и потерь энер-
гии на ионизацию трактуется как потери энергии
на электронные возбуждения:

(1.20)

Для определения сечения процессов возбуж-
дения используется модифицированная формула
Меллера [56], что позволяет определить соответ-
ствующую длину свободного пробега. Затем, дис-
кретные потери энергии на возбуждения опреде-
ляются из удельных потерь энергии на возбужде-
ния и длины свободного пробега для процессов
возбуждения.
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Рис. 3. Иллюстрация процесса изменения энергии электрона (кривая 1) и генерации вторичных электронов (кривые 2) в
модели гибридных потерь энергии. Пунктирная линия – потери энергии, рассчитанные по формуле Бете.
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2. МОДЕЛИРОВАНИЕ НА ОСНОВЕ 
КИНЕТИЧЕСКОЙ ТЕОРИИ

Моделирование на основе кинетической теории
транспорта заключается в решении кинетического
уравнения Больцмана, описывающего распростра-
нение электронов в структуре. Этот метод успешно
применяется для моделирования электронного
пучка в планарных структурах, состоящих из не-
большого количества слоев [57–59]. Для задач с бо-
лее сложной геометрией необходимо введение до-
полнительных граничных условий, что значительно
усложняет расчет. Также данный метод непри-
меним для моделирования шероховатостей про-
филя, получаемого в структуре, поскольку в нем
рассчитываются усредненные значения вели-

чин, определяющих растворимость резиста при
проявлении.

2.1. Определение распределения
электронов по глубине

В большинстве случаев для упрощения расче-
тов, рассматривается точечный пучок электро-
нов, направленный под прямым углом к поверх-
ности (вдоль оси ). Распространение электронов
в веществе по глубине может быть описано функ-
цией распределения  где ,  – глу-
бина проникновения электрона в образец и его
энергия,  – угол между скоростью электрона и
осью . В этом случае уравнение Больцмана при-
нимает вид [60]:

(2.1)

где  – потери энергии на единицу длины пути,  – длина свободного пробега для упругого рассея-

ния,  – нормированное дифференциальное сечение упругого рассеяния на угол между скоро-
стями до и после рассеяния (  и ), равный  (см рис. 4):

(2.2)

Уравнение (2.1) может быть решено в диффузионном приближении [61], применимом в диапазоне
энергий, характерных для электронно-лучевой литографии. Для этого функция распределения элек-
тронов раскладывается по полиномам Лежандра 

(2.3)
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Рис. 4. Схема рассеяния электрона в веществе с указанием величин, используемых в уравнении (3.1).
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Подстановка (2.3) в (2.1) приводит к разностной дифференциальной схеме для коэффициентов :

(2.4)

где

(2.5)

Коэффициенты  и  пропорциональны плотности вероятности и проекции плотности потока
вероятности на ось z, соответственно:

(2.6)

Точное решение (2.1) возможно при отбрасыва-
нии в (2.3) коэффициентов  с  соответству-

ющими турбулентному движению электронов.
При этом (2.4) приводит к уравнению диффузии:

(2.7)

Его решение [62]:

(2.8)

где

(2.9)

Для описания функции распределения элек-
тронов в системе, состоящей из нескольких сло-
ев, решение для предыдущего слоя используется
как граничное условие для уравнения диффузии в
новом слое.

2.2. Определение латерального
распределения электронов

Латеральное распределение электронов опи-
сывается функцией плотности вероятности

 определяющей вероятность нахожде-
ния электрона с энергией E в кольце радиуса r,
имеющем объем  и расположенном парал-
лельно поверхности резиста на глубине .Для
определения продольного распределения элек-
тронов, необходимо решение уравнения Больц-
мана в более общем виде, чем (3.1) [63], и при
этом отдельно учитывается вклад от электронов,
рассеянных на малые углы (индекс f), обратного
рассеянных электронов (индексы  и ) и вто-
ричных электронов (индекс s) [64]:

(2.10)

Здесь выражения вида  означают плот-
ность вероятности при известных значениях  и E.

Слагаемое  описывает вклад в про-
дольное уширение пучка за счет малого количе-
ства актов рассеяния первичных электронов на
малые углы в слое резиста:

(2.11)

где  определяется из соотношения (2.5).
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Обратное рассеяние электронов происходит за счет малого количества актов рассеяния на большие углы
вблизи границы резиста с подложкой ( ), либо за счет диффузии электронов в структуре ( ):

(2.12)

где β – параметр экранирования в формуле Ре-
зерфорда для дифференциального сечения упру-
гого рассеяния, Λ – длина свободного пробега
для упругого рассеяния,  – коэффициент
диффузии (2.7),   – средние энергии
электрона, получаемые за счет интегрировании
функции  Параметр  выражает
максимальную глубину проникновения электро-
нов, рассеивающихся на большие углы вблизи гра-
ницы резиста с подложкой, и его значение выби-
рается исходя из моделирования методом Монте-
Карло. Значения параметров  и A, определяю-

щих максимальную глубину, на которой могут на-
ходиться обратно отраженные электроны и коэф-
фициент обратного отражения электронов соответ-
ственно, также выбираются исходя из соответствия
результатам Монте-Карло моделирования. Напри-
мер, для слоя полиметилметакрилата (ПММА)
толщиной 0.5 мкм на кремниевой подложке вы-
бираются следующие значения этих параметров:

 мкм,  мкм,  [64].

Вклад вторичных электронов в уширение пуч-
ка описывается плотностью вероятности вторич-
ных электронов:

Здесь  – начальная энергия электронов,  –
вероятность неупругого рассеяния, в котором
возникает вторичный электрон, определяемая из
выражений для сечения упругого и неупругого
рассеяния:

(2.13)

где сечения упругого (индекс el) и неупругого
(индекс inel) рассеяния вычисляются по формуле
Резерфорда и формуле Меллера, соответственно.
Функция  выражает дифференциальное
сечение неупругого рассеяния, нормированное
на полное сечение неупругого рассеяния.  –
максимальная глубина проникновения электро-
нов, выражающаяся через потери энергии на еди-
ницу пути:

(2.14)

где  – энергия, при которой электрон счита-
ется поглощенным.

Как и в Монте-Карло моделировании, основ-
ной характеристикой, получаемой в результате
моделирования, является распределение энер-
гии, выделенной в резисте. Плотность выделен-

ной энергии в расчете на один электрон 
может быть получена за счет интегрирования
произведения плотности вероятности и функции
потерь энергии [64].

3. МОНТЕ-КАРЛО МОДЕЛИРОВАНИЕ

При моделировании методом Монте-Карло для
каждого электрона из пучка рассчитывается его
траектория в структуре. Параметры траектории и
потери энергии электрона определяются из диф-
ференциальных сечений упругих и неупругих про-
цессов с использованием случайных чисел из рав-
номерного распределения на промежутке (0, 1).
Данный метод требует больших вычислительных
мощностей, но при этом его сложность практиче-
ски не зависит от формы структуры и количества
входящих в нее материалов. Также, в отличие от
моделирования на основе кинетической теории
транспорта, алгоритм расчета траектории элек-
трона в структуре методом Монте-Карло позво-
ляет воспроизвести стохастичность процессов
рассеяния электрона, что может быть использо-
вано для моделирования шероховатостей получа-
емого профиля.
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3.1. Определение длины пробега электрона

Путем интегрирования дифференциальных
сечений вычисляются значения полных сече-

ний упругого и неупругого взаимодействий для
каждого типа атомов, присутствующего в ве-
ществе:

(3.1)

где индекс “el/inel” означает тип рассеяния –
упругое рассеяние или неупругое, соответствен-
но. Дифференциальные сечения рассеяния за-
висят как от энергии налетающего электрона,
так и от второй переменной, которая здесь назы-
вается . Для упругого рассеяния это полярный

угол рассеяния , для неупругого – энергия ,
передаваемая налетающим электроном среде.
Интегрирование в формуле (3.1) производится
по области всех возможных значений . Далее
определяется полное сечение рассеяния на ато-
мах всех типов:

(3.2)

где  – концентрация атомов i-ого типа,

  – количество типов атомов в веще-
стве, для которого проводится моделирование.
Длина свободного пробега между последователь-
ными актами упругого или неупругого рассеяния
определяется по формуле:

(3.3)

Длина свободного пробега определяется по
формуле:

(3.4)

Вероятность того, что на промежутке пути
длиной  не произойдет рассеяния ни на одном
атоме равна [4]:

(3.5)

При этом длина пробега электрона может быть
определена по формуле:

(3.6)

где  – случайное число из интервала (0, 1). Если
пробег электрона начинается и заканчивается в
слоях, состоящих из разного вещества (например,
моделирование проводится для системы из 
слоев с толщинами  и длинами свобод-
ного пробега электронов ), длина
пробега электрона должна быть пересчитана с
условием пересечения границы между слоями.
Например, она может быть вычислена как верх-
ний предел интеграла в формуле [65]:

(3.7)

где .

3.2. Определение типа взаимодействия и атома

Далеена основе вероятностей упругого и не-
упругого рассеяния

(3.8)

определяется тип взаимодействия (упругое или
неупругое рассеяние), в котором электрон при-
мет участие после прохождения пути s:

(3.9)

где  – новое случайное число из интервала (0, 1).
При известном типе взаимодействия опреде-

ляется тип атома, на котором происходит рассея-
ние, согласно вероятностям:

(3.10)

Определение типа атома производится аналогич-
но определению типа процесса с использованием
случайного числа .

3.3. Определение нового направления электрона
и потерь энергии

В случае упругого рассеяния, определяется но-
вое направление рассеянного электрона, для чего
используются случайные числа –  и . Азиму-
тальный угол рассеяния считается равномерно
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распределенным на интервале  и определя-
ется из выражения:

(3.11)

Полярный угол рассеяния  вычисляется на
основе дифференциального сечения упругого
рассеяния по формуле:

(3.12)

При известных углах n-ого акта упругого рас-
сеяния  и  новое направление движения элек-
трона  определяется начальным направлением

движения электронов в пучке  (часто принима-
ется равным ) и комбинацией матриц пово-
рота [18]:

(3.13)

(3.14)

При этом используются начальные значения
 (единичная матрица) и 

В случае неупругого рассеяния, определяются
потери энергии. При использовании модели не-
прерывных потерь энергии, потери энергии на
пути , определяемом из выражения (2.6), вычис-
ляются по формуле:

(3.15)

При использовании модели дискретных по-
терь энергии, потери энергии  определяются с
помощью случайного числа :

(3.16)

где дифференциальные сечения неупругого рас-
сеяния  вычисляются по формуле Гри-
зинского или из диэлектрической функции. В
случае использования формулы Гризинского,

принимается равным энергии связи нужной
оболочки,  – энергии налетающего электро-
на . В случае использования диэлектрической
функции,   где  – энер-
гия Ферми. Пример траектории электрона, рас-
считываемой по методу Монте-Карло, приведен
на рис. 5.

4. МОДЕЛИРОВАНИЕ РАЗРЫВА МОЛЕКУЛ 
РЕЗИСТА И ЕГО РАСТВОРЕНИЯ

НА СТАДИИ ПРОЯВЛЕНИЯ ИЗОБРАЖЕНИЯ
Заключительным этапом моделирования про-

цесса электронно-лучевой литографии является
расчет профиля, получаемого на стадии проявле-
нии изображения в жидких растворителях. Для
этого необходимо сначала промоделировать раз-
рыв молекул резиста при поглощении ими энер-

гии, выделившейся в резисте при экспонирова-
нии, и затем – растворение проэкспонированных
областей резиста. Существуют два подхода к ре-
шению этой задачи, основанные на анализе рас-
пределений, полученных из моделирования взаи-
модействий электронного пучка с резистом: в
первом для определения параметров процессов
разрыва молекул резиста и его растворения ис-
пользуется распределение выделившейся в рези-
сте энергии, во втором – распределение процес-
сов неупругого взаимодействия электронного
пучка с атомами резиста.

4.1. Моделирование растворения резиста на основе 
распределения выделившейся в резисте энергии

Данный подход к моделированию профиля в
резисте, получающегося при его проявлении, ос-
нован на использовании эмпирических зависи-
мостей скорости растворения областей резиста
от плотности выделившейся в них энергии. На
ранних этапах для определения плотности выде-
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лившейся энергии  использовалась формула
(рис. 6) [66]

(4.1)

где  – доза экспонирования,  – заряд электро-
на,  – начальная энергия электронов в пучке,

 – глубина проникновения электронов, связан-

ε

( )ε = λ0 ,
G

EQ
f

e R

Q e

0E

GR

ная эмпирической зависимостью с плотность рези-
ста  и начальной энергией электронов  (в кэВ):

(4.2)

Эмпирическая функция  описывает зави-
симость плотности выделившейся энергии от
глубины  в слое резиста [67]:

ρ 0E

−×=
ρ

6
1.75
0

4.6 10 .GR E

( )λ f

z

Рис. 5. Схематическое изображение траектории электрона в веществе, получаемой при Монте-Карло моделировании
при использовании модели непрерывных потерь энергии.
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дозы экспонирования 100 мкКл/см2 при различных значениях начальной энергии электронов.
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(4.3)

В силу своей простоты такой способ определе-
ния плотности выделившейся в резисте энергии
позволяет промоделировать профиль структуры
лишь в одном измерении. Поэтому, с развитием
вычислительной техники и методов моделирова-
ния электронных пучков в веществе, для расчета
плотности выделившейся энергии стали исполь-
зоваться результаты Монте-Карло моделирова-
ния и моделирования на основе кинетической
теории транспорта.

Для моделирования разрывов молекул резиста
при выделении в нем энергии была введена вели-
чина , определяющая количество разрывов мо-
лекул резиста при выделении в нем энергии
100 эВ [68]. Это позволяло рассчитать локальную
среднюю молекулярную массу резиста после экс-
понирования:

(4.4)

Здесь  – средняя молекулярная масса резиста
до экспонирования,  – число Авогадро. Далее,
из распределения локальной молекулярной мас-
сы резиста определялась скорость растворения
резиста по эмпирической формуле [69] (рис. 7):

(4.5)

( )λ = + − + =2 30.74 4.7 8.9 3.5 , .
G

z
f f f f f

R

g

=
+ ε ρ A

.
1

n
f

n

M
M

g M N

nM

AN

α

 β  = +       
0 exp ,a

f

E
R R

kTM

где  – скорость растворения не проэкспониро-
ванных участков,  – энергия активации, α, β –
параметры. Для проявления изображения в ПММА
в растворителе МИБК в диапазоне температур
23–36°C полученные экспериментально значе-
ния параметров,   α и β составляют 4.33 ×
× 1019 Å/мин, 1.04 эВ, 1.5 и 1.62 × 1026 Å/мин, со-
ответственно [69]. Наиболее часто значение па-
раметра  выбирается равным 1.9 [70], однако в
различных работах приводятся значения, отли-
чающиеся в несколько раз [68, 71, 72]. Помимо
этого, было установлено, что значение  может
зависеть от энергии электронного пучка [72], так-
же логично предположить, что оно зависит от
температуры экспонирования. Несмотря на это,
правильный подбор параметров описанной моде-
ли для конкретных условий экспонирования и
проявления позволяет добиться хорошей точно-
сти моделирования профиля, получаемого в ре-
зисте после проявления.

4.2. Моделирование растворения резиста на основе 
распределения неупругих процессов в резисте

Более детальный подход к описанию разрыва
молекул резиста и его последующего растворения
основан на анализе распределения процессов не-
упругого взаимодействия электронного пучка с
резистом. Это распределение может быть получе-
но при использовании современных алгоритмов
моделирования, таких как Direct Monte-Carlo [49,

0R
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0,R ,aE

g

g

Рис. 7. Аппроксимация теоретической зависимостью (4.5) (сплошные линии) экспериментальных значения скорости
растворения резиста [66] (точки) в зависимости от молекулярной массы резиста после экспонирования 
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73, 74] или алгоритма на основе кинетической
теории транспорта, описанного в работах [59, 72].
Распределение процессов неупругого взаимодей-
ствия электронного пучка с резистом использует-
ся для определения распределения разрывов мо-
лекул резиста, что позволяет рассчитать локаль-
ную молекулярную массу резиста без усреднения
и использования параметра . Механизм разрыва
молекул резиста при поглощения ими энергии,
выделившейся врезисте при экспонировании,
еще не изучен достаточно хорошо, вследствие че-
го моделирование разрывов молекул проводится
на основе общих соображений. Приводящими к
разрыву молекул резиста, считаются процессы
неупругого взаимодействия электронного пучка с
теми атомами резиста, которые отвечают за связь
мономеров в полимерной молекуле. Доля этих
процессов среди всех неупругих процессов, а так-
же количество и вид атомов, взаимодействие
электронного пучка с которыми приводит к раз-
рыву молекул резиста, могут быть определены ис-
ходя из известных значений параметра , либо из
сравнения промоделированных массовых рас-
пределений резиста с распределениями, получен-
ными с помощью эксклюзионной хроматогра-
фии [75].

Далее, проникновение растворителя в резист,
приводящее к растворению проэкспонирован-
ных областей, описывается как диффузионный
процесс с коэффициентом диффузии, зависящим
от числа мономеров в молекулах резиста [76, 77]:

(4.6)

где  – число мономеров в полимерной молекуле,
 – энергия активации. Значение параметра  –

может быть определено теоретически [78] или из
моделирования методом молекулярной динами-
ки [79] и примерно равно 2. Для определения
энергии активации используется выражение [76]

(4.7)

где  – дозы, при которых было зарегистриро-
вано полное проявление изображения при раз-
личных температурах  и . Для прямоугольных
решеток с периодом 70 нм были получены значе-
ния  в промежутке 0.22–0.25 эВ, с периодом
50 нм – в промежутке 0.14–0.22 эВ [76]. С учетом

 это приводит к значению энергии актива-
ции, примерно равному 0.44 эВ.

Применение такого подхода к моделированию
проявления ПММА в различных растворителях
при получении прямоугольных решеток позволя-
ет определить степень растворимости различных
областей резиста в зависимости от количества мо-
номеров во фрагментах его молекул. Например,
было установлено, что в растворителе МИБК :
: ИПА (1 : 1) растворяются области резиста, в кото-
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рых содержатся фрагменты молекул, состоящие из
1–12 мономеров, при этом их относительная кон-
центрация превышает 90–95% [72].

Такой метод моделирования проявления изоб-
ражения в резисте является относительно новым,
и в связанных с ним работах он описывается толь-
ко в общих деталях. В отличие от метода модели-
рования скорости растворения резиста на основе
распределения выделенной в нем энергии, он
требует использования наиболее детальных и
сложных алгоритмов моделирования взаимодей-
ствия электронного пучка с резистом. Однако, он
позволяет избежать использования эмпириче-
ских формул и параметров, что может быть ис-
пользовано для моделирования растворения ре-
зиста при параметрах процесса проявления, от-
личающихся от стандартных.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В данной работе рассмотрены основные мето-

ды моделирования процессов электронно-луче-
вой литографии – взаимодействия электронного
пучка со структурой и растворения проэкспони-
рованных участков резиста при проявлении. В
случае моделирования планарных структур с не-
большим количеством слоев эффективно приме-
няется метод моделирования на основе кинетиче-
ской теории транспорта. За счет описания про-
цесса распространения электронов в структуре в
терминах функции распределения, этот метод не
требует большого вычислительного времени. При
этом существующие алгоритмы позволяют ис-
пользовать его с учетом процессов, обеспечиваю-
щих существенный вклад в уширение электрон-
ного пучка в резисте, таких как рассеяние на
большие углы и обратного отражения электро-
нов, а также генерация вторичных электронов.
Помимо распределения выделившейся в резисте
энергии, этот метод может быть использован для
получения более детальной информации о про-
цессах, протекающих в резисте при экспонирова-
нии – распределения неупругих взаимодействий
электронов с атомами резиста или распределения
разрывов молекул резиста.

Более требовательный к вычислительным мощ-
ностям, метод Монте-Карло моделирования поз-
воляет определить параметры траектории в произ-
вольной структуре для каждого электрона отдельно.
В зависимости от решаемой задачи, может быть ис-
пользован один из множества существующих алго-
ритмов Монте-Карло моделирования – от наибо-
лее простых, учитывающих только упругое рассея-
ние и общие потери энергии, до наиболее сложных,
учитывающих дискретные потери энергии в раз-
личных процессах и генерацию вторичных элек-
тронов. Методы из последней категории предо-
ставляют детальную информацию о процессах
рассеяния электронов в структуре, что может
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быть использовано, например, для моделирова-
ния уширения линии за счет вторичных электро-
нов или шероховатостей профиля структур.

Оба вышеописанных метода моделирования
позволяют описать уширение пучка в резисте за
счет процессов упругого и неупругого рассеяния
и могут быть использованы для оптимизации па-
раметров экспонирования.

Работа частично выполнена в рамках Государ-
ственного задания ФТИАН им. К.А. Валиева
РАН Минобрнауки РФ по теме № 0066-2019-
0004, поддержана РФФИ, грант № 18-37-00472.
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