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% 引 言

硅各向异性腐蚀技术是 )*)+ 加工的核心工

艺之一。硅的各向异性腐蚀，是指硅的不同晶面具

有不同的腐蚀速率 ［%］。基于这种腐蚀特性，可在

硅衬底上加工出各种各样复杂的三维微结构。如果

能精确的对各向异性腐蚀的结果进行计算机模拟，

那 么 对 于 )*)+ 计 算 机 辅 助 设 计 系 统 的 建 立 和

)*)+ 工艺水平的提高，都有重要的意义 ［!］。

在硅的各向异性腐蚀中，各晶面的腐蚀速率有

很大差异，与晶向、腐蚀液浓度、温度、掩模形状

等因素有很大关系。如何对不可预料的腐蚀结果进

行计算机模拟，是令众多研究者深感兴趣的问题。

目前国内外已有几种取得较好模拟结果的硅各向异

性腐蚀模拟软件，如由 ,-. 和 /0. 等人用原子模型

中 动 态 12 算 法 和 连 续 12 算 法 相 结 合 发 展 的

21*+ 软件 ［(］ （3405678690: :8;573<<04= =7:- 50>.<3?
7064），其模拟所需的二维掩模图样可由常用绘图软
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单晶硅各向异性腐蚀的微观动态模拟
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摘要：根据单晶硅各向异性腐蚀的特点，以晶格内部原子键密度为主要因素，温度、腐蚀液浓

度等环境因素为校正因子，建立了一个新颖的硅各向异性腐蚀的计算机模拟模型。在 +,--开发

环境下利用 ./0123 技术，实现了硅各向异性腐蚀过程的三维微观动态模拟，为深刻理解硅的

各向异性腐蚀过程提供了直观的界面。
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件产生，软件输出产生标准的固体模型格式的三维

图 样 。 还 有 东 南 大 学 微 电 子 中 心 姜 岩 峰 等 人 用

!"#$%&’ ( 开 发 的 硅 各 向 异 性 腐 蚀 三 维 模 拟 系

统 ［)］，其中包括输入模块、计算处理模块和输出

显示模块等，它们通过 *+, 平台与用户进行数据

交流。腐蚀结果用侧面剖视图和俯视图相结合的方

式进行显示，效果比较直观。

目前的软件大都集中在对腐蚀结果的模拟，没

有很好地联系腐蚀机理从而直观地演示出腐蚀的微

观过程。在腐蚀机理的研究上，被广为接受的是从

原子面密度和表面激活能的角度来解释各向异性腐

蚀的机理。如果能有一个关于硅各向异性腐蚀模型

建立的微观模拟程序，必然能给我们进行腐蚀过程

的研究带来极大方便。

-./&*0 （"./& 1#%.234 $35#%#6）是美国 7*, 公

司于 89 年代初推出的开放式三维图形应用程序接

口，目前已成为国际上公认的 :; 图形工业标准，

在计算机三维动画和图形仿真领域有着广泛的应

用。本文在 <( 下，利用 -./&*0 三维图像处理技

术 ［=］，建立了硅原子模型，同时根据文献 ［>］提

出的硅各向异性腐蚀物理模型，把腐蚀液浓度和温

度作为表面激活能 ［8］ 的影响因子，从晶面键密度

和表面激活能两方面考虑，抽象了计算机模型，开

发了反映硅各向异性腐蚀微观过程的三维动态模拟

软件，为研究者深刻理解硅的各向异性腐蚀过程提

供了直观的界面。

) 系统的组成结构

硅各向异性腐蚀三维微观模拟系统的结构框图

如图 ? 所示。

由于 -./&*0 是一个与平台无关的三维图形接

口，操作系统必须提供像素格式管理和渲染环境管

理。本文在 <( 环境下，进行像素格式设置和渲染

管理，用 (@@语言完成硅衬底模型及腐蚀算法的抽

象。衬底由硅晶胞组成，用户可以通过程序界面输

入衬底晶胞个数、衬底晶向、腐蚀时间和腐蚀环境

等参数。衬底的建立是为了让腐蚀的初始图形更加

形象、直观。腐蚀开始后，程序会根据腐蚀过程的

需要，自动增加晶胞。掩模图形决定了腐蚀开始时

的边界，通过输入一组多边形顶点，程序自动在硅

衬底上生成并显示腐蚀窗口。把腐蚀过程看做硅原

子的去除过程，硅原子的去除速率由键密度、腐蚀

液类型、温度和腐蚀液浓度等输入参数决定。确定

了这些参数之后，程序从腐蚀边界开始，判断并移

除硅原子，到达规定腐蚀时间之后，形成各晶向的

腐蚀表面。

关于 -./&*0 在 <( 环境下的使用方法，相关

的文章很多，本文不再详细介绍，重点介绍一下，

硅衬底模型的建模思想和腐蚀过程的实现。

!%& 硅腐蚀衬底模型的建立

硅衬底由一个个硅晶胞规则排列组成，每个晶

胞由 ?A 个硅原子构成。硅衬底的创建过程中，抽

象 了 四 个 类 ： (-./&*0-5B 类 、 (C"’/$-5B 类 、

((#6DE%$-5B 类 和 (FE"G-5B 类 。(-./&*0-5B 类 中

各成员函数通过调用 -./&*0 标准库函数，实现原

子、键、晶格等显示图形的绘制；在 (C"’/$-5B 类

中主要定义衬底初始模型的大小、各晶胞之间的关

系等；在 ((#6DE%$-5B 类中实现晶胞的创建以及各

原子间关系的确定等函数，使各晶胞间共用的原子

在程序中只有一个拷贝；在 (FE"G-5B 类中完成衬

底中原子的填充和原子间键的生成等。

图 ) 中 （%）为一个晶胞的正视图 （基准晶向为

图 ? 系统结构框图
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图 ) 硅衬底微观结构图
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!!"""）； （#）和 （$）分别为由 % 个晶胞组成的硅

衬底的 ｛!!!｝面和 ｛!""｝面截图。通过硅的微观

结构图及程序界面上 “缩放”、 “旋转”等辅助键

的使用，可以清楚地看到各个晶面的原子键密度。

!%! 腐蚀过程的实现

硅各向异性腐蚀的过程可以看作是腐蚀面上硅

原子的去除过程。当原子的四个键都存在时，它处

于稳定状态，不被腐蚀；当原子有一个价键断开

时，原子的腐蚀开始，该原子上的其它价键开始断

裂。每一个价键的断开速度是不同的，由腐蚀液浓

度、温度、键所在原子所处的能量状态共同决定。

当原子上面的四个价键完全断开时，该原子被去

除 。 根 据 这 一 过 程 ， 抽 象 了 &’()*+,#- 类 ， 其 中

’()*+.+/ 函 数 完 成 初 始 掩 模 设 置 ， 确 定 初 始 腐 蚀

面。同时在程序中建立了两个链表，一个链表上链

接腐蚀面上的原子节点，另一个链表链接本次腐蚀

所影响到的原子节点。腐蚀开始后，腐蚀面链表中

的原子进行腐蚀操作，当原子的四个键全部断开

时，原子生命期结束，被腐蚀掉。同时，和他相连

的原子被补充到腐蚀面链表中，进行下一次腐蚀，

如此循环补充，直到链表中没有原子，腐蚀结束。

腐蚀过程程序代码如下：

#))0 &’()*+12$324+55’6+$,7+./+8’()*+（）

｛

#))0 0’6+,8+(29:20;+；

1,.<=<,> 8);，8);!；

? ? !@对链表上的原子执行腐蚀操作

8);9ABC/)A,#-DE;/,:.F(:2$+GHI+/J+2*1);E/E)7（）；

KLE0+（8);）
｛

0’6+,8+(2M9’6+$NE7’()*+OF0+（（&C/)A,#-
P）（ABC/)A,#-DE;/,:.F(:2$+GHI+/>+6/（8);）））；

｝

? ? Q@ 对链表上键值为 " 的原子进行腐蚀掉操作，并

将影响到的原子加入链表

&C/)A,#- P8C/)A,#-；
8);9ABC/)A,#-DE;/,:.F(:2$+GHI+/J+2*1);E/E)7（）；

KLE0+（8);）
｛

8);!98);；

8C/)A,#-9（&C/)A,#- P）

（ABC/)A,#-DE;/,:.F(:2$+GHI+/>+6/（8);））；

E:（8C/)A,#-）
｛

E:（’6+$’()*+R+0+/+,8（8C/)A,#-））? ? 腐蚀掉

｛? ? 原子被腐蚀掉了

1()$+’::+$/C/)A（8C/)A,#-）；? ? 处理影响

ABC/)A,#-DE;/,:.F(:2$+GHO+A)S+C/（8);!）；

@@@ @@@
｝

!%& 价键断裂速率的确定

在腐蚀过程中，腐蚀规则和价键断裂速率由

’6+$NE7’()*+OF0+ 等函数确定。我们以 T,J 腐蚀

液为研究对象，假设腐蚀过程中，由于硅原子的价

键状态不同，而硅原子处于一系列不连续的能量状

态中，一个氢氧根离子对 .E—.E 键结合能的影响

为 !"
Q

，则考虑到氢氧根离子对硅原子能量状态的

影响后，硅原子激活能可用下式表示 ［U］

#.E9#"G$V !"Q
其中 #" 为未受氢氧根离子影响时硅原子激活能；$
为硅原子上断裂的价键个数 （"!$!W）。

从硅衬底模型图上可以看到不同晶面上原子的

化学键情况。图 X 分析了三个主要的低指数晶面

｛!""｝， ｛!!"｝和 ｛!!!｝面上的化学键情况。

当 ｛!""｝晶面处于当前腐蚀面时，面上原子

有两个悬挂键，键上所连原子已在上步腐蚀中去

除，另外两键连接着原子；当 ｛!!"｝晶面处于当

前腐蚀面时，面上原子只有一个悬挂键，键上原子

已在上步腐蚀中去除，另有一键连接着下层原子，

而 其 余 两 键 与 其 所 连 原 子 同 处 于 当 前 腐 蚀 面 上 ；

!’$
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图 ! 腐蚀程序及结果

"#$%! &’()#*$ +,-$,./ #*’0,1.(0 .*2 ,0345’

（.） !677"衬底

（8） !666"衬底
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｛666｝晶面处于腐蚀面时，面上原子只有一个悬挂

键，另外三键与其所连原子都在腐蚀面下。不含悬

挂键的原子处于稳定状态，腐蚀速率低 ［9:;］。假设

每个价键的断裂速率 ! 和所在原子的能量状态有

如下关系

!"#$6 5* %<=#

!%7
>5* %?=#

!%7
! ">$@&-)

其中，%<=# 和 %?=# 分别代表该键所连接两个原子的

能量状态；&-) 为腐蚀液浓度；$6，$@，! 为调整

系数。该式前一部分反映不同晶面上键的断裂速度

和温度的影响，后一部分考虑腐蚀液浓度的作用，通

过调整系数可以得到不同腐蚀环境下的价键的腐蚀速

率，进而从微观角度模拟硅各向异性腐蚀的过程。

A 模拟输出结果

模拟系统按照前文提出的腐蚀规则，自动判断

腐蚀面上的原子状态，调整价键的断裂速率，判断

原子的生命周期是否结束。在程序中，我们设计了

用户输入模块，可以输入腐蚀时间、腐蚀液浓度等

初始条件。最初腐蚀的掩模形状，是在图形视图中

初始化得到的。点中表面上一个区域的原子，该区

域的形状就是腐蚀开始的掩模形状。图 ! 以 !677"
和 !666"衬底为例演示腐蚀结果。图 ! （.）是设

定 在 浓 度 为 AABCDE 腐 蚀 液 中 F7 G 温 度 下 ，

!677"面上由 H 个原子构成的最小正方形掩模图样

的自停止腐蚀的模拟结果 （已将图形调转 !9I，基

准晶向为 !667"）。可以看到，腐蚀后 ｛666｝面为

主要形成的面。图 ! （8）是 !666"面上开口为正

方形的自停止腐蚀结果。图中阴影是腐蚀停止层，

最终的腐蚀图形也是由 !666"面构成的三角形。

! 结 论

我们结合硅各向异性腐蚀机理，把腐蚀液浓度

和温度作为表面激活能的影响因子，从晶面键密度

和表面激活能两方面考虑，抽象了计算机模型，建

立了腐蚀过程的微观模拟程序，较好地动态显示了

硅各向异性腐蚀的微观过程。该软件使本文提出的

假设在一定程度上解释了硅各向异性腐蚀的规律，

但是更全面的腐蚀模型还有待进一步开发。
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