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[はじめに] 中性粒子ビームプロセスは微細化・高度化する半導体デバイスや MEMS デバイス

の製造プロセスとして非常に重要な技術である。ここでは中性粒子ビームプロセスの中でエ

ッチングを取り上げ、中性粒子ビームの生成から入射角度・エネルギー分布や 3 次元エッチ

ング形状までの全体を扱うシミュレーションを構築したので報告する。 

[方法] プラズマ中で生成する正負イオンは、グラファイト製アパーチャプレートの表面に衝

突することで高効率で中性化する。その中性化の過程は、時間依存密度汎関数理論を用いた

第一原理計算により求めた。次に、イオンがアパーチャを通過するときのイオンの軌道や衝

突によるエネルギー・入射角度分布の変化についてモンテカルロ法を用いて計算を行った。

更に求められた中性粒子ビームのエネルギー・角度分布を用いて、シリコン基板に中性粒子

ビームを照射した際の表面反応のモデリング及び計算を行った。最終的に、それらからエッ

チング形状を求め、実験と比較した。 

[結果] 中性化過程の第一原理理論計算においては、正負イオンの中性化率の違いを再現する

ことができた。電子移動のエネルギーの検討から、正イオンと負イオンで中性化メカニズム

が異なることが示唆され、それにより中性化率の違いが生じたと考えられる。さらに、グラ

ファイトにおける「自由電子的状態」が中性化に大きな役割を果たしている可能性が示され

た。次に、アパーチャを通過するイオン・中性粒子の軌道計算では、中性粒子ビームのエネ

ルギー分布及び角度分布を求めることができた。最終的にはエッチング形状シミュレーショ

ンを行い、実験における微細エッチングパターンのエッチングレートのパターン幅依存性な

どをほぼ再現できる結果を得た。 
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