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1. は じ め に

近年 LSI,超 LSIの基盤となるシリコンウエ--の開

発製造が盛んに行われており,製品の性能や製造効率に

及ぼす流れの影響の調査が必要となってきている.シリ

コンウエ--の製造法には,常圧下で行われるCVD法

(ChemicalVaporDeposition),高真空庄下で行われ

るMBE法 (MolecularBeamEpitaxy)などがあり,

それぞれの手法について数値シミュレーションが行われ

始めている1'2'3'｡またCVD法でも低圧,減圧下で行われ

る減圧 CVD法があり,低圧下における流れの解析,すな

わち流れを分子運動論の立場から解析することも必要と

思われる｡本研究は, 減圧 CVD法を分子運動論的な取 り

扱いにより解析する方法の確立を目標とした基礎研究で

ある.

減圧 CVD法は,反応炉 (円管)内にディスクが同心円

状に流れに垂直に直列に並べられており,炉壁は,流入

ガスの絶対温度の 2-3倍に熟せられている｡ディスク

の枚数は,約 120枚ほどで,注入されるガスは,蒸着ガ

スと輔送ガスの混合気流である｡したがって炉内は相当

に複雑な流れ場となっていることが予想される｡今回は,

基礎段階として,圧力が,P≒10【3[torr]に保たれてい

る炉内に,5[inch]のディスクが4枚並べられている場

合を想定している｡この流れ場を軸対称流 (2次元)に

モデル化し,モンテカルロ･ダイレクトシミュレーショ

ン法4)を用いて数値予測を行 うためのプログラムのコー

ドを作成 し,炉内の温度,密度,速度分布を試算した｡

2.計 算 手 法

計算手法のフローチャー トを図 1に示す.モンテカル

ロ ･ダイレクトシミュレーション法は,計算対象流れ場

に,103-104個の模擬分子 (以下分子と略す)を配置し,

各分子について微小時間刻み Atm後の位置を計算 しな

がら他の分子との衝突,固定壁との干渉による速度の変
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化をある確率法則に従って統計的に決定していくという

手法である4'5'.

3. 円筒座標系への拡張

3.1 速度,位置座標の修正

管軸 (流れ)方向に∬軸,管径方向にγ軸をとり,位

置座標が,r｡-(x｡,r.)で,速度が V.-(ux｡,u州,uo｡)

であるような分子について考える.軸対称性から位置に

関する∂座標は無視できる.すなわち,ある分子がβ方

向に移動して,計算領域 (断面内)から出ていったとし

てもそれと全 く同じ情報を持った分子が計算断面に流入

図1 フローチャート
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してくると考える訳である。一方速度については,分 子

間の衝突や固定壁との干渉は,常 に二次元的であるから,

θ方向の情報は,無 視することができない。

この rO, %の 情報を持った分子が微小時間刻み 4″

後に別の場所に移動 して,rl=(″ 1,γl),ス =(%″1,

%rl,%θl)に なったとする。図 2に より移動後の座標 rl

=(″1,″1)お よび管軸方向速度 %ご1は次式により与えら

%ェ1=%″ o

また実際の分子はθ方向の速度成分により回転移動する

ので速度の /, θ座標に対しては,そ の影響を考慮する

必要がある。速度ベクトルは保存されるから,図 2よ り

%γo=%″1・COS O~%θl・sinO      (4)

生 産 研 究

%θl = [―笏。・( %θ。・∠` 2 ) +αθ。

・(″。十%″。・∠′2)]ル1=%θ。・γ。ル1  (11)

となる。以上のようにして式(1)(2)(3)お よび(10)

(11)を用いて分子移動による各情報の入れ替えを行う。

32 重 み係数の導入

計算は,計 算対象領域をセルと呼ばれる微小空間に分

割して行われる
°つ

。二次元座標系では図3(a)に示すよ

(b)円 筒座標系

図 3 セ ツ1/2割

れる。ただし図2中 ″軸は紙面に対して垂直にとっている。   う にセルの厚み (紙面に対して垂直方向)を 1と するこ

“1=χ。十%″。・∠′″ (1) とにより,セ ルの体積を計算断面上の面積と等しくとる

ことができる。一方軸対称流れを扱う場合,図 3(b)に

示すようにθ方向の厚さが中心軸からの距離により異な

るため図の″″平面のセルの面積を等しくとると中心軸

から離れるにつれてセルの体積が増大する.仮 に流れ場

の密度が一様とすると, 1セ ルあたりの分子数は中心軸

付近では管壁付近に比べて相対的に少なくなる。そのた

め一様な密度にもかかわらず中心軸付近では相対的にサ

ンプル数が少なく,管 壁付近では分子間衝突の計算を多

数行うなどの不釣 り合いが生じる。そこでこの不釣り合

いを解消するために重み係数″を導入する。これは,各

セルに重み係数 フレ「η(%=1～ セル総数)を 割り当て,そ

のセルに含まれる分子を ″「たの重さとみなすというも

のである。すなわち, ″「れのセルと″ηのセルを考える

と″ηのセルの分子は アζ2の セルの分子の ″「η/″「2倍

γl={(″。十%″。・∠′z)2+(%θ。・∠′2)2)12 (2)

( 3 )

%θo=%″1・SlnO十%θl・cOS 0

であるから

%″1=%γo・COSO+%θ。・sln0

%θl=~%γo・SinO十%θ。・cOS 0

が成 り立つ.

また,

cos O=(″。+%γ。・∠ノ″)/γl

sinO=%θ。・∠′πル1

( 5 )

( 6 )

(7)

( 8 )

( 9 )

であるから式 (6 ) ( 7 )に 式 (8 ) ( 9 )を 代入 して

%″1= [ %γ。・(γ。十%γ。・∠′π)十%θ。

。(%θ。・∠ノη)]ル1           ( 1 0 )

・Δな

la)直 交座標系

CENTER

図 2 移 動による分子の速度変化
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の重さになる。これはまた 〃れのセルの分子 1個は 'グπ

のセルでは ″″Tグ″個の分子に相当すると考えること

もできる。よって次の条件を満たす必要がある。

Al‐2=Σ (π,κ/羽り

ラタ1=η,ス/Ⅳ̀

ただし,N2,Arc,Ⅳ ′はそれぞれ流れ場全体の総分子

数,セ ル総数, グ番目のセルに含まれる分子数を示し,

%らス,″らはそれぞれグ番目のセルにおける分子の数密

度,体 積および重み係数を示す。

3.3 分子のセル間移動に伴う処理

上述したように,重 み係数 ,,1″のセルの分子 1個 は,

Иζ″のセルでは, Tグη″鴎 個に相当する。したがってセ

ル%か らセルπへ 1個の分子が移動した場合,セ ル物へ

は ″「η/И4れ個の分子が流入したとしなければならない。

そこで以下のような処理を行う.

(i)ラ タ「η″ら >1な ら ″η″協-1個 の分子を複製

(il)″ 1れ″鴎<1な ら 1-″ η″協 の確率でその分

子を消去

(ili)フ,「″″%=1な ら 複製,消 去の処理は行わない

一般に, Tうζη/1アηは整数値にはならないので実際の計

算には棄却法
°
を用いる。すなわち,(″ ノ″三″-1)ま た

は (1-″ η″協)の小数部と一様乱数を比較して乱数の

|まうが大きければ (″ノ″「″-1),(1-フ レ「η/フレ「2)の イヽ数

部を切り捨て,逆 の場合はそれぞれの小数部を切り上げ

るという操作を行う。

4.シ ミュレーション

4.1 計 算対象流れ場

計算対象とした流れ場は図4に示すように円管内に無

限小厚さのディスクが4枚同心円上に等間隔に直列配置

されたものである。軸対称性から計算領域を図5の よう

にとる。図中の寸法比は,P2/Rl=2,ι /Rl=1で ある。

セルの一辺の大きさは,分 子の平均自由行程より小さく
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取ることが望ましいとされてお り
°
,本 シミュレーショ

ンでは,平 均自由行程の半分としている。

42 境 界条件

モンテカルロ 。ダイレクトシミュレーションでは,出

入口でのガスの状態(温度,密 度),流 れの平均速度分布

を与えなければならないが,こ れらの諸量は特に速度に

ついて規定しにくい.ま た実現象においても実験が困難

であることから,本 研究では最も単純な条件として入□

からは一様流速 θ。の分子が常に流入し,出 口は完全真

空状態につながれているものとする。すなわち,出 口側

から計算領域内に流入する分子は全 く無いとする。分子

と固定壁の反射条件 としては最も単純なモデルである拡

散反射の条件を用い,分 子は剛体球モデルを用いている.

無次元化は,一様流の分子の平均自由行程 た,温度 λ

質量″,最 大確率熱速度 α =1/β∞=ソ
′
2RT"(Pは ガス

定数),数 密度 ″∞を用いて行う。

4.3 計 算条件

初期条件 として各セルに30個の分子を舌L数を用いて

空間に一様に配置する。また各分子には乱数を用いて,

Maxwellの 熱平衡分布から初期熱速度の 3方 向成分を

与え
°°

さらに軸 (流れ)方向成分には一様流速 銑 を加え

る.本 計算では,無 次元速度として 仇 =1.0を 与えてい

る。壁面,デ ィスクの温度は,常 に同一に保たれている

とし無次元温度 として T″=10, T″ =20の 2ケ ース

について計算を行った。

今回の計算では,乱数の初期値を20回変えて同様の計

算を行い,各 計算結果の平均をとり密度,温 度,速 度の

巨視的物理量を求めている。

5.結 果および考察

本計算における希薄度を示す指数,ク ヌッセン数 κη

はディスクの径 を代表長さにとって Kη=ス/D=01で

ある。

図 5,図 6に Tr=10,T″ =2.0と した場合の速度ベ

クトル図を示す。図よリディスク間の流れは,い ずれの

場合も1枚 目と2枚 目の間に主流からの巻き込み渦が存

在するが,そ の他の場所では主流の影響をほとんど受け
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図4 計 算対象流れ場 図 5 計 算領域
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図8 密 度分布図 (T「=10)

ていないことが計算されている。また管壁近 くの速度ベ

クトルが変動しているが,こ れは,(1)ディスクから発生

する衝撃波の影響,は )サンプル数不足による誤差の影響

などが考えられる。また4枚 目のディスク付近で出口条

件の影響が出ており,流 速が上昇している。実際の減圧

CVD法 と比較するためには,さらに多くのディスクを配

置する必要があると思われる.図 8,図 9に 密度分布を

示す。T″=10の 場合各ディスクからは,下 流側にほぼ

直線的に密度変化の境界線が出ているのに対し,T″ =

20で は,こ のような境界線は出ていない。また,最高密

度領域が,T〃 =10で は 1枚 目のディスクの上流側のご

く小さい領域であるのに対し,T″ =20で は最高密度領

域は大きく広がって,人 口付近に近 くなっている。

6.ま   と   め

モンテカルロ 。ダイレクトシミュレーション法により

減圧 CVD法 のシミュレーションを試み, 2次 元軸対称

流れ場の解析のための基礎プログラムのコー ドを作成し

た。

現行のシミュレーションでは分子と壁との反射の扱い

を拡散反射として行っているが,現 実には分子は壁面に

蒸着,壁 面からの蒸発が生していると考えられ,こ れら

をプログラムに組み込むことが必要であろう.さ らに多
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くのディスクが存在する場合 を解析するためには,周 期

条件 を組み込むことも必要であ り,今 後の課題である。

またモンテカルロ ・ダイレク トシミュレーションでは

分子間の衝突を統計的に扱 うために,分 子間の 1回 1回

の衝突について角運動量が保存されず,は く離,渦 の発

生などが生 じる流れ場の非定常性 を正 しく評価で きない

とい う報告
つ
もあ リモンテカル ロ ・ダイ レク トシ ミュ

レーションの有効性についてのより深い考察が必要であ

ろう.

本計算は,東 京大学大型計算機センター M280H,

M682Hシ ステムにより行われた。

(1986年9月 24日受理)
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図9 密 度分布図 (T″=20)




