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摘 要： 采用较为全面的考虑电子散射、俘获、输运和自洽场等过程的数值模型，阐明了具有埋层结构电介质样

品的扫描电镜检测机理及二次电子电流的动态特性．模拟结果表明，被沟槽界面俘获的电荷会影响空间电场分布，从
而影响二次电子特性．随着电子束照射，样品表面沿着深度方向的电场强度增强，更多的二次电子返回表面，从而产生
图像衬度．图像衬度随电子束能量的变化呈现极大值，而随电子束电流的增大而增大，模拟结果与实验结果基本一致．
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１ 引言

具有埋层结构电介质样品扫描电镜二次电子特性

是目前电子显微领域的重要研究课题．在现代微电子器
件的生产过程中，为了对器件进行生产中的筛选，需要

对这些覆盖了绝缘层的半成品和成品进行检测，特别需

要检测样品埋层结构信息，特别是不能损伤样品．扫描
电子显微镜是目前进行样品分析的常用仪器．扫描电镜
通过接收电子束与样品相互作用产生的背散射电子、二

次电子等信号，可以对样品进行形貌观测和成分分

析［１］．然而，低压扫描电镜常用的衬度模式无法观测内
部埋层结构［２］．

近年来的研究结果表明，利用样品的表面电位差，

低压扫描电镜还可用于电介质样品埋层结构的观测．该
方法无需对器件施加激励信号，可以观察被表面绝缘膜

覆盖的埋层结构，同时由于电子束能量较低样品不会受

到损伤［３～６］．
然而，目前这种埋层结构检测方法的研究主要以实

验研究和定性分析为主．数值模拟方法能够考虑电子在
样品散射过程中的多种因素，并能动态跟踪样品内部的

电荷分布和二次电子电流．采用数值方法的关键是电子
束照射样品产生的带电和二次电子特性［７～１０］．当电子
束照射样品时，通过散射会产生大量的电子，这些电子

会被样品陷阱俘获，影响了二次电子的出射；而样品带

电产生的空间电场还会影响出射二次电子的轨迹，导致

二次电子电流发生变化［１１～１６］．更重要的是，对于具有埋
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层结构的电介质样品，在其沟槽刻蚀过程中，由于介质

空间分布的均匀性受到破坏，沟槽表面会俘获内部电

荷，从而影响内部电荷分布．因此，上述样品的二次电
子成像是一个复杂的过程．目前为止，具有埋层结构电
介质样品的动态二次电子特性的研究尚比较缺乏．

在前期研究工作中，采用简化的数值模型，在假定

埋层界面电荷分布基础上，分析了界面电荷对二次电

子电流的影响［６］，但是对于实际电荷积累下二次电子

电流和成像特性以及电子束参数对二次电子电流的影

响尚缺乏了解．本文研究低能电子束照射具有埋层结
构电介质样品的二次电子特性，建立综合考虑电子散

射、俘获、输运和自洽场等因素的数值计算模型，模拟

和分析二次电子发射和成像特性，分析电子束条件对

二次电子电流的影响规律．

２ 数值模型

电子束照射样品时，入射电子会与样品原子发生

复杂的散射过程，激发出大量的二次电子和空穴．部分
二次电子会从样品的表面出射．而沉积在样品内的电
子，一部分被样品内的陷阱和微结构的界面俘获；另一

部分电子在内部电场作用下迁移，在浓度梯度作用下

会扩散；同时，有的电子空穴对还可能发生复合．因此，
本文采用蒙特卡洛方法模拟电子在样品内部的散射过

程；采用有限差分法计算电荷在样品内部的俘获、复合

和输运过程．
２１ 电子散射过程和二次电子的产生

电子入射样品后与样品原子或分子发生的散射包

括弹性弹射和非弹性散射．当一个电子入射样品后要
发生多次散射，直到能量耗尽为止．散射过程会产生大
量的二次电子，这些二次电子进一步散射，直至从表面

出射或沉积于样品内部．
低能电子的弹性散射过程采用 Ｍｏｔｔ弹性散射微分

截面来描述［１７，１８］：

ｄσ
ｄΩ
＝ ｆ（θ）２＋ ｇ（θ）２ （１）

其中，σ是散射截面，散射角θ为电子两次散射之间运

动方向的夹角，ｆ（θ）和 ｇ（θ）是分波散射振幅，其弹性
散射总截面可写成：

σＴ＝２π∫
π

０

ｄσ
ｄΩ
ｓｉｎθｄθ （２）

电子的非弹性散射过程较为复杂．传统的方法一
般采用连续慢化近似方法，对于其能量损失则采用

Ｂｅｔｈｅ阻止本领来描述，但是忽略了样品的特征能量损
失过程［１９，２０］．基于改进无参数光学介电函数外推得到
的介电函数能准确描述固体中非弹性散射过程，已经

应用于实际的ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ模型计算［２１，２２］．

根据介电函数理论，能量为 Ｅ的电子在固体内部
散射时，其非弹性散射微分平均自由程为［１９］：

ｄ２λ－１ｉｎ
ｄｑｄω

＝ 
πａ０Ｅ

Ｉｍ －１
ε（ｑ，ω{ }） １ｑ （３）

其中，λ
－１
ｉｎ为非弹性平均自由程，ｄｑ和 ｄω分别表示电

子动量转移和能量损失，ａ０为波尔半径，为普朗克常
数，Ｉｍ｛－１／ε（ｑ，ω）｝为能量损失函数．

由于Ｌｉｎｄｈａｒｄ介电函数较为复杂，采用单极近似简
化方法计算，可得到 Ｌｉｎｄｈａｒｄ能量损失函数的近似计算
公式为［１９］：

Ｉｍ －１
ε（ｑ，ω{ }） ＝ω０ωｑＩｍ

－１
ε（ω０

{ }） （４）

其中，ω０为ωｑ（ｑ，ω０）＝ω的解．
非弹性散射平均自由程λｉｎ满足：

λ
－１
ｉｎ ＝∫

Ｅ－ＥＦ

０
ｄω∫

ｑ＋

ｑ－
ｄｑ
ｄ２λ－１ｉｎ
ｄｑｄω

（５）

其中，积分限 ｑ±＝ ２槡 ｍ（槡Ｅ± Ｅ－槡 ω）／，ＥＦ为费
米能．
２２ ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ模拟过程

采用蒙特卡洛方法模拟电子的散射过程．电子散射
时，其运动方向的改变和能量损失可以用随机数来表

示．一个电子在两次散射之间的步长 Ｓ用下式表示［５］：
Ｓ＝－λＴｌｎＲ１ （６）

其中，Ｒ１为随机数，λＴ为总平均自由程，如下所示：

λ
－１
Ｔ ＝λ－１ｅ ＋λ－１ｉｎ （７）

电子散射类型利用随机数 Ｒ２来决定，假如 Ｒ２＜

λ
－１
ｅ ／λ－１Ｔ ，则为弹性散射；否则为非弹性散射，激发出二
次电子．弹性散射的散射角θ满足：

Ｒ３＝
１
σＴ∫

θ

０

ｄσ
ｄΩ
ｓｉｎθｄθ （８）

对于非弹性散射，其能量损失由下式确定：

Ｒ４＝
∫
ΔＥ

０

ｄσ
ｄ（ΔＥ′）

ｄ（ΔＥ′）

∫
Ｅ－ＥＦ

０

ｄσ
ｄ（ΔＥ′）

ｄ（ΔＥ′）
（９）

电子散射的方位角ψ满足

ψ＝２πＲ５ （１０）
通过上述 ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ过程，就可得到一个电子在

样品内部的散射过程．
２３ 电子的俘获和输运过程

通过散射过程产生的部分电子会被沟槽界面或者

体陷阱俘获．被陷阱俘获的电子将保持不动，不参与输
运过程．陷阱对电子的俘获是一个复杂过程．本文采用
较为准确的考虑ＰｏｏｌｅＦｒｅｎｋｅｌ效应的捕获、去捕获截面
模型［２３，２４］．对于一个给定三维直角坐标系统（ｘ，ｙ，ｚ），
电子密度 Ｎｘ，ｙ，ｚ（ｔ）随时间 ｔ变化的微分形式如下：
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ｄＮｘ，ｙ，ｚ（ｔ）
ｄｔ ＝－Ｎｘ，ｙ，ｚ（ｔ）ｖｄ·ＳＮｔ－

Ｑｅ( )
ε

＋
Ｑｅｆ
ε
ｅｘｐ －

Ｅｔ－Ｆ( )ｋＴ
（１１）

其中，ｖｄ·Ｓ表示捕获率，ｖｄ是漂移速度，μ是电子迁移
率，Ｆ是电场强度，ε是样品介电常数，Ｑｅ是俘获电子
的密度，Ｓ是浮获截面，Ｎｔ表示陷阱密度，ｆ是逃逸频率
因子，Ｅｔ是热激活能，Ｔ表示温度．

未被俘获的电子在内部电场和密度场的作用下会

进行输运过程［９，１２，１３］．电荷输运满足电荷连续性方程和
电流密度方程：

ｄＮｘ，ｙ，ｚ（ｔ）
ｄｔ ＝Ｊｘ，ｙ，ｚ（ｔ）／ｅ （１２）

Ｊｘ，ｙ，ｚ（ｔ）＝－ｅμＮｘ，ｙ，ｚ（ｔ）Ｖｘ，ｙ，ｚ（ｔ）＋ｅＤＮｘ，ｙ，ｚ（ｔ）
（１３）

其中，Ｊｘ，ｙ，ｚ（ｔ）表示 ｔ时刻电子电流密度，ｅ表示电子电
量绝对值，μ和Ｄ分别表示电子迁移率和扩散系数．空
间电位 Ｖｘ，ｙ，ｚ（ｔ）满足泊松方程：

２Ｖｘ，ｙ，ｚ（ｔ）＝－［Ｐｘ，ｙ，ｚ（ｔ）－Ｎｘ，ｙ，ｚ（ｔ）－Ｑｅ］ｅ／ε
（１４）

这里，Ｐｘ，ｙ，ｚ（ｔ）表示空穴密度．
本文对式（１１）～（１４）采用有限差分法求解．为了降

低计算复杂度和提高计算精度，在差分法求解上述方

程时，采用变网格差分．
２４ 二次电子产额和电流

样品表面和上方的空间电场可以影响从样品表面

出射的二次电子运动轨迹，从而影响成像二次电子电

流．通过计算表面电场下二次电子的轨迹，可得到二次
电子电流．这里，对于一个给定的三维坐标系统，从样
品表面出射的二次电子在空间电场 Ｆｘ、Ｆｙ和Ｆｚ分量作
用下的运动方程为：

ｍ̈ｘ＝－ｅＦｘ，ｍ̈ｙ＝－ｅＦｙ，ｍ̈ｚ＝－ｅＦｚ （１５）
上式中空间电场强度是通过对空间电位求数值微分来

得到的．对于式（１５）表示的出射二次电子的运动方程，
采用四阶龙格库塔法来求解．

二次电子产额δ等于二次电子电流Ｉδ与入射电子
电流值 ＩＢ之比．然而，在空间电场作用下，部分出射二
次电子可能会返回表面，形成返回电子电流 ＩＲ．因此，
实际的二次电子电流指脱离表面束缚的那部分电子电

流，则二次电子产额δ满足

δ＝（Ｉδ－ＩＲ）／ＩＢ （１６）

３ 模拟结果及分析

３１ 实验背景和模拟参数设置

图１（ａ）是具有埋层微结构电介质样品的横截面结
构示意图，ＳｉＯ２／ＳｉＮ作为阻挡层沉淀在 Ｓｉ衬底上，埋层

槽结构由ＳｉＯ２构成．表面两个曝光图形作为上标记，标
记的宽度均为 ３００ｎｍ．ＳｉＮ和 ＳｉＯ２的厚度分别为 １５０ｎｍ
和４００ｎｍ，最下方是导电性能较好的半导体层．图１（ｂ）
是照射时间１５ｓ的扫描电镜图像［３，６］．扫描电镜加速电
压１９ｋＶ，束流６ｐＡ．放大倍数 ２５Ｋ，扫描一幅图像的时
间为８０ｍｓ．

为了简化计算，选取如图２所示的样品结构．图中，
去掉了图１（ａ）中的上标记，由于 ＳｉＮ的电子材料特性
与ＳｉＯ２较为接近，因此将二者作为一种样品处理．样品
总厚度设为１μｍ，样品长度（ｘ方向）为 ５μｍ，样品宽度
（ｙ方向）为４５μｍ．假定电子束垂直照射在样品表面．
后面如不做特别说明，均表示电子束在 Ａ点照射．根据
热生长二氧化硅的特性，选取陷阱密度 Ｎｔ为１０１７ｃｍ－３．
埋层沟槽界面缺陷面密度取１０１４ｃｍ－２，ＳｉＯ２电子迁移率

μ为１ｃｍ
２Ｖ－１ｓ－１．入射电子束能量为１９ｋｅＶ，入射电子

束电流取６ｐＡ．

３２ 电子产额

电子产额是影响样品带电和扫描电镜成像特性的

关键．电子总产额σ等于二次电子产额δ和背散射系数

η之和．为了分析带电对电子产额的影响，首先假定电
子束以脉冲方式照射，此时样品几乎不带电［２５］．图３是
不同入射电子束能量 ＥＢ下，σ、δ和η的模拟结果，从
图中可看出，使得σ为１的第二临界能量约为２ｋｅＶ，在
较高能量时背散射系数η基本保持不变．

在连续电子束照射下，由于电介质样品的带电，电
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子产额会发生明显的变化．对于电介质厚样品，样品会
明显负带电，样品表面电位的大幅下降引起入射电子

束着地能量的降低，其电子产额σ会逐步增大至１［２６］．
对于本文研究的厚度仅为１μｍ的电介质薄膜，由于存
在泄漏电流，其平衡态时满足 ＩＢ＝ＩＥ＋ＩＳ－ＩＲ，这里 ＩＢ、
ＩＥ、ＩＳ和 ＩＲ分别表示入射电流、泄漏电流、出射电子电
流和返回表面电流．因此，实际电子总产额σ满足：

σ＝（ＩＳ－ＩＲ）／ＩＢ （１７）
图４是电子总产额σ和二次电子产额δ随电子束

照射时间变化的模拟结果，选取的入射电子束能量为

２ｋｅＶ，从图中可看出，随着电子束照射，σ和δ分别趋于
一个稳定值０．８７和０．６８，该值明显小于厚样品条件下
的稳定值１．

３３ 空间电场

空间电荷的分布特性直接影响空间电场和二次电

子的出射特性．入射能量为 ＥＢ的电子束其入射深度λ
可以近似表示为［１７］：

λ＝７００Ｅ１．６６Ｂ ／ρ （１８）

从上式可发现，当入射电子束能量为１．９ｋｅＶ时，电
子入射深度约为１００ｎｍ，远小于样品厚度．

首先对空间电荷和电位进行了模拟．结果发现空
间电荷密度呈现正负交替分布特性，与以往简化模型

的结果分布特性基本类似［６］．因此，空间电位也呈现沿
深度方向快速下降，然后缓慢上升并趋近于零的分布

特性，这种表面局部高电势的特性会吸引部分二次电

子返回表面．
图５是不同照射时间下，图２中 Ａ点处的空间电场

强度沿着深度方向（ｚ方向）分布特性．从图中可以看
出，沿着深度方向，表面电场从零增大到一个极大值，

随后逐渐下降到负极大值，并最终增大到零．此外，随
着电子束照射，表面正电场也越强．这种增强的正电场
会使得更多的二次电子返回表面，从而相应的二次电

子成像电流会减弱．

３４ 二次电子电流

接下来分析二次电子在空间电场作用下的轨迹．
图６是较长照射时间２０ｓ时，出射角度 ３０°时不同出射
能量的二次电子轨迹图．这里，出射角度是出射电子与
表面法线方向的夹角．图中虚线部分是等位线分布，ａ１
～ａ３分别表示出射能量１ｅＶ、２ｅＶ和３ｅＶ的二次电子轨
迹图．这种等位线分布的非线性取决于空间电位的分
布特性．从图６可看出，较低出射能量的二次电子在表
面局部正电场的作用下可以返回表面，因而降低了二

次电子成像电流．
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图７是出射能量为２ｅＶ时，不同出射角度的二次电
子轨迹图，图中 ｂ１～ｂ３标记三条不同出射角度的轨
迹，分别为１０°（ｂ１）、３０°（ｂ２）、７０°（ｂ３），可以看出，较大
出射角度的二次电子更容易返回表面．

下面进一步分析能被探测到的二次电子能量分布

图．由于能被探测到的二次电子依赖于其出射能量和
出射角度，定义 Ｗ

β
为以角度β出射的二次电子脱离表

面束缚的临界能量．图８是临界能量 Ｗ
β
与二次电子出

射角度β的关系曲线，从图中可知，当出射角度较大时，

二次电子需要较高的出射能量才能脱离表面电场束

缚．

图９是模拟得到的二次电子电流与实验结果的比
较．图中实线表示模拟结果，圆点表示实验结果．这里，
实验结果是取自不同照射时间 ｔ下扫描电镜图像亮度
的归一化结果；而模拟结果是二次电子成像电流的归

一化结果．从图还可发现，电子束照射时间越长，模拟
图像衬度越大．而电子束照射时间越长，二次电子成像
电流越小．在较长的照射时间，可以看出，模拟二次电
子电流随电子束照射的变化规律与实验结果能够较好

的符合［３］．

３５ 电子束条件对二次电子电流的影响

在电介质样品扫描电镜的实验研究中发现，在不

同的入射电子束能量和电流条件下，电介质样品扫描

电镜图像衬度会发生变化．下面分析相关参数对二次
电子电流的影响．

在扫描电镜实验中发现，具有埋层结构电介质样

品图像衬度随电子束能量呈现极大值［２７］．在电子束能
量１５ｋｅＶ时，图像衬度并不明显；随着入射电子束能量
增加，图像衬度变大；在电子束能量 ２ｋｅＶ到 ２５ｋｅＶ时
会取极大值；而随着电子束能量的继续增加，图像衬度

会变小，在电子束能量为 ４７ｋｅＶ时几乎为零．也就是
说，对于给定的样品，图像衬度存在一个最佳的入射能

量．
图１０是不同入射电子束能量 ＥＢ下的模拟图像衬

度．从图中可看出，图像衬度在入射电子束能量约为
２ｋｅＶ时取极大值．这里，模拟图像衬度 ＣＲ表示电子束
在图２中 Ａ点和 Ｂ点照射时的模拟二次电子电流之
差，并做了归一化处理，即：

ＣＲ＝（ＧＢ－ＧＡ）／ＧＢ （１９）
式中，ＧＡ和ＧＢ分别是Ａ点和Ｂ点的二次电子电流值．

事实上，对于有埋层结构的电介质薄膜，当入射电

子能量从第二临界能量开始增大时，由于二次电子产

额的增大，样品负带电强度增强，样品表面与样品上方
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的电势差会增大，因而二次电子返回率升高，二次电子

电流减小，图像衬度值增大．然而随着电子束能量的增
大，电子的散射范围会增大，使得暂态时间变短，样品

负带电强度会减弱，样品表面与样品上方的电势差反

而会减小，因而衬度会出现极大值．对于更高的电子束
能量，入射电子通过散射几乎可以穿透电介质薄膜，图

像衬度会消失．从上面的分析可看出，为了获得较好的
观测结果，实际的电子束能量存在一个最佳值．

以往的扫描电镜实验还表明，图像衬度会随入束

流增大［３］．图１１是模拟得到的不同束流下的图像衬度
值．模拟得到的图像衬度是图２中 Ａ处和Ｂ处二次电
子电流之差．从图中看出，图像衬度随着束流的增大而
增大，与文献［３］的实验结果趋势一致．这里，随着束流
的增大，虽然二次电子返回率会有微弱的增大，但是图

像的亮度有明显的增加．因而，模拟的图像衬度随入射
电子束电流增大．

４ 结论

建立了考虑电子散射、俘获、输运和自洽场等过程

的数值模型，获得了具有埋层结构集成电路样品的扫

描电镜二次电子电流的动态特性．结果表明，由于电荷
的输运，被沟槽界面俘获的电荷会阻碍电子向下输运，

样品的负带电强度增大，从而会增强表面局部正电场，

导致部分出射二次电子更容易返回表面，实际的二次

电子成像电流减小，埋层结构对应的扫描电镜图像较

暗．图像衬度随电子束能量的变化呈现极大值，这表明
对于一个样品，存在一个最佳扫描电镜加速电压．研究
结果对于电子器件埋层结构检测及可靠性分析技术的

发展，具有一定的科学意义和实用价值．
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