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RESUMO

COLOMBO, F. B. Aplicagao De Autématos Celulares para Simulacdo de
Processos de Microfabricacédo. 2017. 150 f. Tese (Doutorado). Escola Politécnica -

Universidade de Sao Paulo, Sao Paulo, 2017.

Autdmatos celulares e suas variacdes sao atualmente utilizados para simulacéo
de diversos processos fisicos. De especial interesse para o campo de simulacao de
processos de microfabricacdo sdo os autbmatos celulares para evolucdo de frentes
circulares e elipticas e os autdmatos celulares para corrosdo anisotrépica de Si. No
presente trabalho é apresentado um autbmato celular alternativo para uso na
simulacdo da evolucdo topografica de uma superficie. Este autdmato celular
apresenta diversas vantagens em relacdo aos autdomatos celulares reportados na
literatura, como menor vizinhanca e melhores resultados para grandes redes de
células. Também foi avaliada a viabilidade do uso de um autbmato celular
multiparticulas para simulacdo de processos de dopagem e oxidacdo térmica do
silicio. Este autbmato celular multiparticulas se mostrou uma alternativa interessante
para simulacdo da dopagem de Si por impurezas. Aqui € apresentado também
detalhes do software desenvolvido, o SIMMEMS, para incorporar estes autdmatos
celulares em um Unico ambiente, permitindo assim a simulacdo do processo de
fabricacdo completo de inameros dispositivos como MEMS, MOEMS e dispositivos e
circuitos microeletrénicos. Sao também, como exemplo, o processo de fabricagédo de
um microespelho para projecdo digital de luz, uma porta logica NOR e uma
microagulha para uso em uma matriz de eletrodos com aplicagbes em biologia e

medicina.

Palavras-chave: Automatos celulares. Simulacdo. Microeletronica, Sistemas

microeletromecanicos.



ABSTRACT

COLOMBO, F. B. Using Cellular Automata to Simulate Microfabrication
Processes. 2016. 150 f. Thesis (Doctorate). Escola Politécnica - Universidade de S&o
Paulo, Sao Paulo, 2015.

Cellular automata and their variations are currently used to simulate a large range
of physical phenomena. Of special interest to the microfabrication field are cellular
automata for the propagation of circular and elliptical fronts as well as cellular automata
for the simulation of silicon wet etching. Here an alternative cellular automaton for use
in surface propagation is presented. This cellular automaton has several advantages
over those reported in the literature, such as a smaller neighborhood e better results
in large grid simulations. The results on the study on the viability of using a multiparticle
cellular automaton for simulation of reaction diffusion systems in microfabrication
simulation are also reported. The multiparticle cellular automaton was used to simulate
both dopant diffusion in silicon and silicon thermal oxidation. This multiparticle cellular
automaton was found to be of interest to the simulation of dopant diffusion in silicon.
Details of the implementation of the software developed to incorporate these cellular
automata, called sSimMEMS, and allow for the simulation of complex MEMS, MOEMS
and microelectronic circuits and devices are also presented. The fabrication processes
of several complex devices, including a micromirror for digital light projection, a quad
NOR logic gate IC and a microneedle for use in a medical electrode array, are

presented as an example of the capabilities of the SIMMEMS software.

Keywords: Cellular automata. Simulation. Microelectronics. Microelectromechanical
systems.
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1 INTRODUCAO

Um autémato celular é definido, de forma informal, por um conjunto regular de células
que ocupam um espac¢o n-dimensional. Cada uma dessas células possui um estado
dentro de um conjunto finito de possiveis estados que cada célula pode assumir. Os
estados das células sdo associados a um instante de tempo t = 0,1,2,3, ... . A evolucéo
temporal dos estados de uma célula segue um conjunto fixo, para cada autbmato
celular, de regras que analisa o estado da célula e de uma vizinhanca fixa e finita de
células em um numero finito de passos no passado (geralmente t — 1, mas podendo
eventualmente incluir t — 2,t — 3,...). Uma definicAo mais rigorosa de um autémato

celular pode ser encontrada na referéncia Chopard e Droz, 2005.

Autbmatos celulares sdo um tipo de maquina abstrata (HOPCROFT; MOTWANI;
ULLMAN, 2006; WOLFRAM, 2002). Maquinas abstratas sdo modelos abstratos de
computadores. Estes modelos sdo, em geral, mais simples e limitados em sua
operacdo que um computador atual. No entanto podem ter o poder de resolver os
mesmos problemas, embora n&o de maneira tao eficiente (HOPCROFT; MOTWANI;
ULLMAN, 2006). O fato de uma maquina abstrata poder ser descrita de maneira
simples e direta, como foi feita no paragrafo anterior, as torna, do ponto de vista

matematico, mais simples do que trabalhar com o modelo de um computador real

Autdmatos celulares, de forma mais especifica, foram inicialmente utilizados para
estudar a capacidade de maquinas se reproduzirem. John von Neumann propds um
autbmato celular que operava sobre uma rede de células bidimensionais quadradas
em que cada célula poderia ter até 29 estados. Os estados dessas células sao
atualizados em paralelo a cada passo usando o seu estado e o estado das células ao
norte, sul, leste e oeste seguindo um conjunto de regras. Nesse autébmato celular, uma
estrutura composta de milhares de células é capaz de gerar uma cépia completa de
si mesma, que também é capaz de gerar outra copia de si mesma, provando assim
gue é possivel desenvolver uma maquina complexa que seja capaz de criar algo tao
complexo quanto ela mesma (BURKS, 1970). Esse campo de pesquisa ainda é de

interesse e diversos autbmatos celulares mais simples que também séo capazes de

14



auto reproducdo foram desenvolvidos (BYL, 1989; NEHANIV, 2002; TEMPESTI,
1995; WOLFRAM, 2002).

Autdmatos celulares e suas variacdes sdo atualmente utilizados para simulacédo de
diversos processos fisicos (CHOPARD; DROZ, 2005). O método lattice Boltzmann
tem sido utilizado com sucesso para simulacao fluidica (AIDUN; CLAUSEN, 2010;
BENZI; SUCCI; VERGASSOLA, 1992; CHEN; DOOLEN, 1998), bem como aplica¢des
diversas como a simulacéo da transmisséo de luz (MINK et al., 2016) e de campos
eletromagnéticos (HANASOGE; SUCCI; ORSZAG, 2011). De especial interesse para
o0 campo de simulacéo de processos de microfabricacdo sdo autdmatos celulares para
evolucdo de frentes circulares e elipticas (SIRAKOULIS; KARAFYLLIDIS;
THANAILAKIS, 2005). Estes autbmatos celulares tém inimeras aplicacdes visto que
muitos processos e fendbmenos podem ser reduzidos ao problema de determinar como
uma superficie evolui com o tempo (KARAFYLLIDIS; THANAILAKIS, 1997).

Embora autdmatos celulares para evolucao de superficies sejam de interesse para a
simulacdo de microfabricacdo, ndo sdo 0s Unicos. Existem também autématos
celulares para corrosdo anisotropica de silicio que tém sido utilizados com bastante
sucesso (FERRANDO; GOSALVEZ; COLOM, 2012; FOSTER; NIEMINEN; GOSA,
2002; GOSALVEZ et al., 2008; THAN; BUTTGENBACH, 1994). Ao longo deste texto
serdo apresentados outros tipos de autdbmatos celulares que podem ser utilizados
para simulacao de processos de dopagem e oxidagao, que também séao fundamentais

para fabricacdo de dispositivos microeletrénicos.

Autdmatos celulares cujo numero de possiveis estados € infinito sdo tambéem
chamados de autdmatos celulares continuos. Quando se simula o autdmato celular
continuo usando um namero fixo de bits para representar um namero em ponto
flutuante, o nUmero de estados €, arigor, finito e ainda se trata de um autémato celular.
No entanto, autdmatos celulares continuos, como os utilizados no método Lattice
Boltzmann, apresentam dificuldades e caracteristicas préoprias e € util trata-los como

uma classe proépria.

A vizinhanca usada pela regra de evolugdo também deve ser fixa e ndo muda em
funcdo da posicdo da rede sendo analisada. No entanto, incorporando mais

informacgdes no estado das células, é possivel simular tanto a variagdo da vizinhanca
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em funcgéo da célula como a regra a ser aplicada. Existem algumas vizinhangas que

sdo muito utilizadas, inclusive no presente trabalho, e tem um nome préprio.

A vizinhanca de von Neumann, apresentada na Figura 1a, € composta pelas células
ao norte, sul, leste e oeste da célula sendo analisada. Neste trabalho foi feita uma
extensdo para trés dimensdes para essa vizinhanca que € composta pelas seis células
que compartilham faces com a célula sendo analisada. Essa extensdo também é

chamada de vizinhanca de von Neumann.

Um segundo exemplo é a vizinhanca de Moore, apresentada na Figura 1b, que é
composta em pelas células ao norte, nordeste, leste, sudeste, sul, sudoeste, oeste e
noroeste da célula sendo analisada. Também pode-se realizar uma expansao para
trés dimensbes dessa vizinhanca, que passa a incluir todas as células que

compartilham uma face, aresta ou vértice com a célula sendo analisada.

N NW N NE
W C E W C E
S SW S SE

(@) (b)

Figura 1 — Vizinhancas de von Neumann (a) e de Moore (b) em uma rede bidimensional
guadrada.

O tamanho da vizinhancga de um autémato celular é bastante importante visto que uma
vizinhanca grande leva a uma maior necessidade por processamento a cada
atualizacdo. Tal fato se torna mais notavel em trés dimensdes. A vizinhancga de von
Neumann ocupa 4 e 6 células em duas e trés dimensdes enquanto a de Moore ocupa
8 e 26, respectivamente. Dessa forma, em 3D, a escolha pela vizinhanca de Moore
pode levar entdo a necessidade de analisar o estado de 4 vezes mais células em

relacdo a vizinhanga de von Neumann.

Quanto as regras para atualizacdo dos estados, 0 mais comum para regras de um

autdbmato celular € levar em conta o estado atual para determinar o estado seguinte.
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E possivel, no entanto, que diversos estados anteriores (t—1,t—2,..) sejam
utilizados, embora nesse caso seja preciso armazenar varias copias dos estados das
células. Quando os estados sao finitos, € comum definir as regras usando clausulas
do tipo “se entdo” ou, se 0 numero de possiveis op¢des for pequeno, como uma tabela.
Para autdmatos celulares continuos, a regra pode também ser definida por uma

equacao.

Existe um terceiro tipo de autbmato celular no qual a regra incorpora variaveis
aleatérias. Nesse caso, a evolucdo do autbmato celular deixa de ser deterministica.
Esse tipo de autdmato celular € chamado de autébmato celular probabilistico. Um
exemplo simples de uma regra que incorpora uma variavel aleatéria é o caso onde se
tem duas distribuicdes cujos valores sdo aleatoriamente invertidos com uma

determinada probabilidade a cada passo.

O presente trabalho foca na aplicacdo de autdématos celulares para simulacdo de
processos de microfabricacdo. Strasser e Selberherr (1995) propuseram um algoritmo
para simulacdo de processos de corroséo e deposicdo em uma representacao celular.
O método proposto, assim como diversos autdmatos celulares para simulacdo de
avanco de superficies, é baseado no principio de Huygens (SIRAKOULIS;
KARAFYLLIDIS; THANAILAKIS, 2001, 2002, 2005; STRASSER; SELBERHERR,
1995). O principio de Huygens € um método proposto por Christiaan Huygens para
explicar a propagacédo da luz. Ele propds que cada ponto em uma frente de onda é
uma fonte pontual. A cada instante, a frente de onda gera novas ondas infinitesimais.
A nova frente de onda é entdo formada pelo envelope das frentes de ondas pontuais.
Esse principio também descreve a movimentacdo de uma superficie, seja devido a

uma corrosdo ou a uma deposi¢ao, como mostra a Figura 2.

Ondas Nova Superficie

/\\\/\‘\ /\‘.//\__“//\\”//\__' /\». AAATA

Superficie Original S /e YaYavavaviis

Figura 2 — Principio de Huygens aplicado a evolucdo de uma superficie.
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O algoritmo proposto aplica diretamente esse principio de forma discreta. Cada célula
na superficie & considerada como uma fonte pontual. O algoritmo consiste em marcar,
para cada célula fonte, todas as células dentro de uma elipse. O formato da elipse &
determinado pela taxa de corrosao, anisotropia do processo e também pela dimensao
das células. Este algoritmo, embora ndo seja um autdmato celular, pode ser facilmente
convertido em um autémato celular mudando a légica para que cada célula atualize o
seu estado em funcdo da distancia até uma célula fonte. No entanto, para essa
implementacdo a vizinhanca de cada célula deve ter o formato da elipse a ser utilizada
na aplicacdo do principio de Huygens. Essa modificacdo é descrita em Colombo
(2011).

Em trabalhos mais recentes, autbmatos celulares continuos, onde o numero de
estados das células néo é finito, tém sido utilizados para realizar o mesmo tipo de
simulagdo (HUANG et al, 2006; KARAFYLLIDIS, 1999; SIRAKOULIS;
KARAFYLLIDIS; THANAILAKIS, 2002). Nestes casos, um valor inteiro entre 0 e 1
representa o volume de uma célula que estad ocupada por um determinado material.
A cada passo uma equacdao que leva em conta a ocupacéao de células vizinhas e sua
disposicdo é aplicada para determinar a nova ocupagdo da célula atual. Estes
autdmatos celulares utilizam a vizinhancga de Moore, o que reduz bastante o tamanho
da vizinhanca em relacdo a uma aplicacdo direta do principio de Huygens, como

descrito no paragrafo anterior.

Os autbmatos celulares mencionados acima necessitam que ajustes nos parametros
utilizados sejam realizados em funcdo do tamanho da rede de células. Mais
especificamente, o algoritmo proposto por Strasser e Selberherr requer a escolha da
vizinhanca a ser usada em cada passo para evitar 0 aparecimento de facetas
(STRASSER; SELBERHERR, 1995). Ja para os autdmatos celulares continuos, os
parametros utilizados para atualizacdo de estados foram escolhidos para um certo
tamanho de rede, e apresentam resultados ruins para redes maiores (COLOMBO,
2011).

No presente trabalho é proposto um autdmato celular para simulagdo da evolucao
topografica. O autémato celular pode ser utilizado em duas ou trés dimensodes e utiliza
a vizinhanca de von Neumann. O autdmato celular também permite rodar simulacdes

sem a necessidade de ajustes pelo usuario para evitar o surgimento de facetas ou
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problemas semelhantes. Além disso, permite determinar facilmente o vetor normal da
superficie em determinado ponto, algo que nao é facilmente disponivel em outros

autdbmatos celulares.

Embora qualquer processo de corrosdo, deposicdo ou crescimento possa ser
simulado pela simulacdo do avanco de uma superficie, € preciso saber a velocidade
com gue a superficie deve avancar para realizar essa simulagédo. Quando o processo
€ isotrépico, isso é simples. A superficie deve avancar com a mesma velocidade
independentemente da orientagdo da superficie. Existem processos, como chemical
vapor deposition (CVD) ou physical vapor deposition (PVD), para os quais existem
modelos para calcular a taxa de crescimento em fungdo da orientacdo da superficie?.
Por outro lado, existem processos como a corrosao Umida de Si, nos quais € preciso
se determinar experimentalmente a taxa de corrosédo para todos os possiveis planos

cristalogréficos para se modelar o avanco da superficie.

Para o caso especifico da corrosdo anisotropica de Si, existe uma alternativa mais
interessante. A anisotropia do processo de corrosdo esta fortemente ligada a estrutura
cristalina do Si. Existem diversos autdmatos celulares que se aproveitam desse fato
para simular o processo diretamente na rede cristalina do Si. A rede do autdmato
celular passa a ser a rede cristalina do Si e cada atomo é uma célula do autdmato

celular.

O modelo mais simples de autdmato celular proposto para tratar da corrosao do silicio
tem uma regra fixa para remover ou ndo um atomo baseado em quantas ligacfes este
atomo e seus vizinhos tinham ao substrato. Essa regra, embora simples, é capaz de
diferenciar entre os principais planos cristalograficos envolvidos nesse tipo de
corroséo, os planos (100), (110) e (111) (THAN; BUTTGENBACH, 1994). Nesse
autdmato celular, a relacdo entre as taxas de corrosdo dos planos cristalogréficos é
definida pela geometria da rede e o plano cristalografico (111) tem taxa de corrosao
nula. No mesmo trabalho, também foi proposta a adicdo de um componente
estocéstico a regra de remocéao para permitir um melhor ajuste das taxas de corroséo
de outros planos cristalograficos (THAN; BUTTGENBACH, 1994). O autémato celular

1 O presente trabalho néo abordara de forma aprofundada o funcionamento dos diversos processos de
microfabricacdo aqui mencionados. Para uma introdugéo a estes métodos de fabricagdo, recomenda-
se o livros como “The Science and Engineering of Microelectronic Fabrication”, por Stephen A.
Campbell e “Micro and Nano Fabrication: Tools and Processes”, por Hans H. Gatzen, Volker Saile e
Jurg Leuthold.
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estocéstico permite realizar o ajuste das taxas de remoc¢éo atomistica em funcdo das
velocidades de corrosdo dos planos (100), (110) e (111). Embora sejam simples,
esses autdbmatos celulares ja permitem simular bem processos de corroséao

razoavelmente complexos.

Existem também autdmatos celulares continuos que permitem ajustes melhores ainda
para diversos outros planos cristalograficos e sem o ruido gerado por regras
estocéasticas (FERRANDO; GOSALVEZ; COLOM, 2012). Esse ajuste é importante e
permite, além de um melhor ajuste, a simulacéo de corrosdo Umida em outros meios
(e.g. tetramethylammonium hydroxide (TMAH)) (GOSALVEZ et al., 2009). Em um
autdmato celular continuo define-se uma taxa de remocao para cada atomo em funcéo
da sua vizinhanca. Em geral, quanto maior o niumero de ligacdes entre um atomo e o
substrato, menor é a sua taxa de remog&o (THAN; BUTTGENBACH, 1994).

Dado o exposto acima, fica claro que existem duas abordagens possiveis para o0 uso
de autdbmatos celulares para simulacdo de processos de microfabricacdo. A primeira
€ tratar o problema como um problema de evolucdo de uma superficie, usando
autbmatos celulares determinar como a superficie evolui, e modelos externos para
determinar a taxa de crescimento ou corrosdo da superficie em cada célula. A
segunda envolve a utilizacdo de autdmatos celulares que simulam o processo em si,

como é feito para simular a corrosdo anisotropica do Si.

Ambas as abordagens podem apresentar vantagens, o que leva a necessidade de se
trabalhar com autébmatos celulares que podem ser bastante distintos. Exemplo claro
disso € o fato de que os autdbmatos celulares propostos para corrosao anisotropica de
Si operam sobre uma rede de células com o formato da rede cristalina do Si, enquanto
que os autdmatos celulares para evolugéo de frentes circulares operam sobre redes
clbicas. E preciso, portanto, de alguma forma integrar essas diversas redes e
autdmatos celulares para permitem a simulagdo em um mesmo substrato de diversos

processos.

1.1 Versdes Anteriores do simMEMS

Como serd visto, uma parte importante do trabalho descrito aqui envolveu o

desenvolvimento de um software para simular a fabricacdo de dispositivos
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microeletromecanicos (microelectromechanical systems (MEMS)). As versdes 1 e 2
do software foram desenvolvidas utilizando uma representacdo geomeétrica para os
substratos e filmes. As superficies sdo armazenadas como faces, que sado um
conjunto de arestas, cada uma composta por dois vértices. Operacbes como
deposigéo ou corrosao de um filme ou do substrato sdo simuladas usando operagdes

de deslocamento, remocéo e criagdo de novas faces.

Essa abordagem geomeétrica traz algumas dificuldades durante a simulacdo dos
processos de microfabricacdo comumente utilizados para fabricacdo de MEMS,
principalmente no caso da corrosdo anisotrépica do Si. Além disso, existem também

problemas devido a complexidade geométrica das estruturas a medida que as

superficies evoluem.

Para simular a evolucdo da superficie, é preciso adicionar ou remover faces de
maneira dindmica. Isso é feito para evitar a perda de detalhes bem como para evitar
problemas numéricos devido a arestas demasiadamente pequenas. A Figura 3
exemplifica o problema do surgimento de facetas. Quando uma superficie
arredondada, representada por um conjunto de arestas, aumenta de raio mas o
namero de arestas € constante, comecam a surgir facetas em uma superficie que
deveria ser arredondada. Para evitar este fenbmeno é preciso detectar o aumento das

arestas e adicionar vértices intermediarios.

T+2 T+ T

Figura 3 — Surgimento de facetas durante a evolu¢do de uma superficie.

Invertendo a ordem temporal na Figura 3 tém se a corrosao de uma superficie. Fica
claro nesse caso o0 segundo tipo de problema, que é a diminui¢do das arestas. Se as
arestas continuarem diminuindo, eventualmente pode-se ter vértices muito préximos
uns aos outros, 0 que gera erros numericos. Nesse caso, € preciso remover vértices

para evitar o problema.

Um terceiro problema estéa ligado a intersecéo de faces. E comum que durante uma

simulag&o ocorra a intersecdo de superficies. E preciso detectar que essa intersec¢éo
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ocorreu e tratar corretamente a evolucdo da superficie nesse caso, o que inclui a

remocao de faces ou arestas desnecessarias.

A simulacdo por autbmato celular, por outro lado, ndo sofre dos problemas
geomeétricos listados anteriormente, visto que a colisdo de superficies pode ocorrer
apenas entre células vizinhas e é facilmente tratada. Além disso, como mencionado
previamente, também permite simular com melhores resultados alguns processos de

microfabricacdo, como a corrosao anisotropica de Si.

Com isso em mente, uma nova versao do software, o SInMEMS versdo 3, foi
desenvolvida (COLOMBO, 2011). Nessa nova versao, todos o0s processos de
simulagéo séo implementados usando abordagens celulares, e autdmatos celulares
sao utilizados sempre que possivel. Assim sendo, nesse desenvolvimento diversos
autbmatos celulares foram estudados como alternativas para simular alguns
processos de microfabricagcao e foram levantados os desafios para implementacao de

um software capaz de simular diversos tipos de processos sobre um mesmo substrato.

Em uma abordagem celular, as células devem ter um tamanho suficientemente
pequeno para representar os menores detalhes de interesse. No entanto é comum
gque MEMS tenham um tamanho consideravelmente maior que o menor detalhe de
interesse, principalmente se circuitos microeletronicos sdao embutidos na mesma
lamina. Nesse caso, o numero de células necesséarias para a simulacdo pode ser
bastante grande. Como consequéncia dessa grande quantidade de células, os tempos

de processamento e o consumo de memdéria sdo bastante elevados.

A versdo 3 do siImMEMS permite a simulagédo da corrosdo anisotropica de silicio
usando um autdmato celular conhecido como Basic Cellular Automaton (BCA), ja
mencionado acima (THAN; BUTTGENBACH, 1994). Também permite a simulacéo de
processos de deposicao e corrosao seletiva de filmes, deep reactive ion etching
(DRIE) de silicio e o processo de fotogravacéo. Esse conjunto basico de funcdes foi
escolhido porque permitia simular a fabricacdo de um grande numero de dispositivos
(COLOMBO, 2011).

Na verséo celular do SimMEMS as operacdes sao feitas por meio de menus e caixas
de dialogo. As opcOes nessas caixas de dialogo estao ligadas aos autématos celulares

implementados, e ndo as caracteristicas fisicas do processo. Por exemplo, durante a
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criacdo de um substrato, o usuério escolhe o tamanho do substrato em namero de

células ao invés de informar uma dimensao.

B ?
X/ Create Substrate G
Total Volume Dimensions and Position
Size Wolume Lower Left Front Corner

Width 100 5 X 0.00

Length 100 = Y 0.00

alv| (D] [a]w

Height 80 S z 0.00

Substrate Dimensions and position

Substrate Material

[ E -

Size Lower Left Front Corner
Width 100 o % 0

Length 100 o ¥ 0

alv| ]l

Height 30 5 2 0

[] spherical Substrate

Radius 50 - Center X

T
T
I

] Coma

Figura 4 — Tela para entrada de parametros para criacdo de substratos.

De maneira semelhante, as opcfes para simulacdo sdo também os parametros para
a simulacao do autdmato celular e ndo do processo. As telas de opcdes de simulagéo
sdo mostradas na Figura 5. A caixa de dialogo da esquerda permite selecionar o
processo a ser simulado. Algumas opcdes que sdo especificas a cada autbmato
celular sdo também selecionadas nessa caixa de didlogo. Por exemplo, as imagens
usadas como mascaras fotolitograficas sdo selecionadas nessa caixa de dialogo. A
caixa de dialogo a direta permite selecionar quantos passos do autémato celular serédo
executados. O autdmato celular pode ser executado passo a passo ou 0 usuario pode
selecionar um namero de passos que serdo executados em sequéncia. Nesse caso a

superficie sO é atualizada ao final da simulacdo de todos 0s passos.
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Figura 5 — Telas para selecdo de processos e entrada de pardmetros para 0s processos.

1.2 Objetivos

Diante do exposto, o objetivo geral do presente trabalho € estudar a utilizacdo de
autbmatos celulares na simulacédo de processos de microfabricacdo para a area de
MEMS e microeletrénica. Isto sera feito, por um lado, dando continuidade ao
desenvolvimento do software de simulacédo (SIMMEMS) e, por outro lado, abordando
o estudo de autdmatos celulares especificos que permitam incluir parametros fisicos
nas simulacdes. Com isso, busca-se desenvolver uma plataforma de simulagdo que
possa ser usada em ambito académico como ferramenta de auxilio ao ensino e
aprendizado, mas que ao mesmo tempo permita estudos cientificos rigorosos e

confiaveis na area de microfabricacéo.

1.3 Contribuicdes e Publicagbes

O presente trabalho apresenta contribuicbes inovadoras na implementacdo das
simulacbes por autdbmatos celulares e nos autdbmatos celulares utilizados para

simulacdo dos processos de fabricacdo. Um dos objetivos do SIMMEMS é fornecer
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uma plataforma que permite a simulacéo de diversos tipos de processos de fabricagéo
sobre um mesmo substrato (COLOMBO; CARRENO, 2011). Nesse sentido, bastante
esforco foi dirigido no sentido de criar uma ferramenta capaz de simular, de maneira
rapida e simples, o processo de microfabricagcdo de um dispositivo. O estado inicial

deste software foi descrito em Colombo e Carreiio (2011).

Embora o desenvolvimento em si ndo seja inovador, alguns problemas resolvidos séo.
Um dos problemas que surgem ao se implementar um software como o SImMMEMS é
relativo ao uso de autdbmatos celulares que utilizam redes de células diferentes. No
presente trabalho é apresentada uma possivel solucdo para o problema, com usas
vantagens e desvantagens, que € uma contribuicdo do presente trabalho. A solucéo
agui adotada € sobrepor as redes diferentes para permitir representar filmes e

substratos em qualquer formato de rede.

No presente trabalho também é apresentado um novo autémato celular desenvolvido
ao longo deste trabalho que apresenta diversas vantagens em relacao aos autbmatos
celulares ja descritos na literatura (COLOMBO; CARRENO, 2013). Este autdmato
celular apresenta uma vizinhanca menor que os demais, 0 que o torna interessante
para uso em simulac¢des tridimensionais. Além disso, € capaz de gerar melhores
resultados, no que tange ao formato dos filmes e substratos corroidos ou depositados.
O funcionamento e exemplos de aplicacéo foram publicados em Colombo e Carrefio
(2013).

Outra contribuicdo do presente trabalho é o estudo e aplicacdo de um autdémato celular
multiparticulas ja existente para uso na simulacao de processos de dopagem de Si.
Embora o autdmato celular utilizado seja relativamente antigo, sua aplicacao para este
tipo de processo é inovadora. O autdmato celular se mostrou adequado para

simulag&o deste processo nas escalas usuais de circuitos microeletrénicos.

O autdmato celular multiparticulas também foi modificado no presente trabalho para
permitir a simulacdo do processo de oxidacdo térmica do Si. Embora o autdmato
celular tenha sido usado para simular processos de difusdo-reacdo, a reagcédo era
descrita entre duas espécies que se difundem no meio. O presente trabalho apresenta
uma modificacdo que permite simular a reacdo entre a espécie que se difunde e o

préprio meio.
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Embora ndo descrito no presente trabalho, variagbes sobre outros autdmatos
celulares também foram desenvolvidas e testadas. Uma dessas variagdes envolve a
simulacdo do efeito de obstru¢cdes sobre um processo de deposicdo (COLOMBO;
CARRENO, 2012). O algoritmo descrito por Strasser e Selberherr (1995) foi
modificado de forma a modificar a taxa de deposicdo do filme em funcéo de
obstrucdes, como a presenca de uma parede proxima a superficie, bem como
variacfes para simular deposicdes ndo conformes de filmes de 6xido de Si. Os

resultados foram publicados em Colombo e Carrefio (2012).
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2 DESCRICAO DO SIMMEMS

Neste capitulo, sera descrita a estrutura do software bem como alguns aspectos da
implementagcdo dos algoritmos de simulagdo dos processos de fabricacéo.
Primeiramente a estrutura do software serd descrita, explicando a funcdo das
diferentes camadas e as classes implementadas. Em seguida serdo descritos alguns
detalhes da implementacdo dos autbmatos que foram estudados para melhorar o

desempenho do software e diminuir o consumo de memoaria durante as simulagdes.
2.1 Estrutura Geral do Software

O simMEMS foi implementado em trés camadas, seguindo o modelo implementado
na versdo anterior. Essa abordagem foi escolhida inicialmente para separar a
implementacdo da interface grafica da implementacdo da simulacdo. Por questao de
organizacdo, os modelos para armazenar os dados do software também foram

separados em uma camada.

A implementacdo em camadas € uma maneira de organizar o codigo fonte de um
programa. O simMEMS é dividido em trés camadas, como mostrado na Figura 6. A
camada Ul, que implementa os menus, utiliza a interface disponibilizada pela camada
Core para realizar a tarefa escolhida pelo usuario. A camada Core, por sua vez, utiliza
interface da camada Model para realizar a tarefa. Implementar um software em
camadas implica que durante a implementacdo uma camada tem acesso apenas as
funcdes da camada de baixo. Dessa forma o cédigo que realiza determinada tarefa é
encapsulado, de forma que eventuais mudangas na interface da camada Model (por
interface entenda-se as fung¢des que podem ser chamadas pela camada acima), por
exemplo, ndo se propagam para o codigo escrito na camada Ul. De forma semelhante,
mudancgas na camada que néo alteram a interface ndo se propagam além da propria

camada modificada.

Na versao 4 do simMEMS, a camada Model é responsavel por armazenar os dados
referentes aos volumes de células, materiais e processos. As fungdes para salvar e
ler os dados ficam nessa camada. As funcBes para gerar e desenhar os meshes

também ficam nessa camada. Todos os meshes sdo renderizados usando a
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Application Programming Interface (APl) OpenGL devido ao carater multiplataforma
do software (SELLERS; WRIGHT JR.; HAEMEL, 2013). A camada Core implementa
as funcbes para simulacdo de processos de microfabricacdo. E nessa camada,
portanto, que os autdbmatos celulares sédo implementados. Além disso, também
implementa atualmente toda a l6gica de obtencao dos dados para simulacao, heranca
das versdes anteriores do software. A camada Ul implementa os menus e telas de
didlogo para interacdo com o usuario. Também trata a entrada de dados pelo usuario

por meio do mouse (como a rotacdo da cena e selecéo de objetos).

e Renderizacao

— e Operacdes em batch

e Automatos celulares

“ e Salvar, abrir, mover, etc.

e Armazena dados
T

Figura 6- Camadas do software.

Todas as camadas se apoiam fortemente no framework Qt (QT COMPANY, 2016).
Trata-se de um conjunto de bibliotecas que facilita o desenvolvimento de software
multiplataformas, permitindo criar interfaces graficas para Windows, Mac OS X e Linux
sem a necessidade de escrever coédigo especifico para cada sistema operacional.
Também fornece funcionalidades para leitura de arquivos, andlise sintatica de
arquivos no formato Extensible Markup Language (XML) e criacdo e gerenciamento
de threads. A versao 4 do sSImMEMS se baseia na versao 5.2 do Qt. O sSimMEMS
também usa as bibliotecas Boost, que fornecem algumas funcbes avancadas que
ainda nao fazem parte da biblioteca padrédo do C++ (“Boost C++ Libraries”, 2016).
Entre elas destacam-se geradores de numeros pseudoaleatdrios para uso nos
autdmatos celulares probabilisticos. O sSIMMEMS também usa a implementagcédo do
Boost para shared pointers. Embora essa funcionalidade faca parte no novo padréo
C++14 (“ISO International Standard ISO/IEC 14882:2014(E) — Programming

Language C++”, 2014), a mesma néo estava disponivel no inicio do desenvolvimento.
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2.2 Utilizando o sSimMEMS

Um usuario do simMEMS simula processos de fabricacao sobre substratos. Como o
SiMMEMS é desenvolvido com uma abordagem celular, todas as operacbes séo
realizadas sobre um volume de células cubicas. Cada célula é “preenchida” por um
anico material, que inclui a possibilidade do material ser vazio. O substrato é um

subconjunto de células dentro do volume de células, como pode ser visto na Figura 7.

Dominio de Colulas Vazi
Simulagédo elulas Vazias

20x20x12
20 x 20 x 20

?\?}____.____-___.___._.

4

i

M

%)&)\?\ :
)&)ﬂ
/

;
X
b7

4

i\

T < %
y}f‘a’i ’l"r'_

RS e

Rn Bespsheiasatosy.,
S C D T
ST T
e 'gl’i’l

Sl ge gt

SE e ”’

| T

L1

A

Células Substrato
20x20x 8

Figura 7 — Volume de células para simulacéo.
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Para fazer uma simulacao, o primeiro passo deve ser sempre a criagdo de um volume
de células com um substrato dentro. O sSimMEMS permite criar substratos elipticos ou
em forma de paralelepipedos. O usuario também pode escolher o tamanho do
substrato dentro do volume bem como sua posi¢cdo dentro do volume. O usuario
também tem a opcéo de selecionar o material do qual o substrato é feito, por exemplo
Si ou vidro. A Figura 8 mostra, a titulo de exemplo, quatro volumes de células de

mesmo tamanho com substratos de tamanhos diferentes.

Figura 8 — Substratos de diferentes tamanhos em volumes de células de mesmo tamanho
(10x10x5 células).

Todos os volumes tém 10x10x5 células. Em cada volume de células foi instanciado
um substrato de tamanho e posicao diferente. Do canto inferior esquerdo em sentido
anti-horario os substratos tém, respectivamente, 10x10x3, 7x10x3, 7x7x3 e 10x7x3
células. Dessa forma, cada substrato expde uma regido diferente para 0s processos
a serem realizados. A Figura 9 mostra o resultado de se realizar uma mesma operagao
de deposicdo sobre os diferentes substratos. Como se pode ver, 0 usuario tem a
liberdade de selecionar as superficies do substrato que estardo expostas modificando
o tamanho do substrato e sua posi¢do dentro do volume de células.
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Figura 9 — Resultado da deposicdo de um filme com espessura de uma célula sobre os
diferentes substratos.

Apoés criar um volume de células com um substrato dentro, o usuario pode entdo
comecar a realizar operagdes sobre esse substrato, como a deposi¢céo de um filme ou

a corrosao do substrato.

O modo basico de visualizacdo dos resultados é semelhante ao mostrado na Figura
9, no qual o substrato e filmes sdo desenhados como um conjunto de células cubicas.
As células vazias em geral ndo sdo mostradas, assim como as bordas entre as células.
Caso o usuario deseje visualizar esses dados, existe a possibilidade de habilitar essas
opcdes nos menus. Além do modo apresentado acima, existem ainda a possibilidade
de usar um algoritmo marching cubes para gerar a superficie e a possibilidade de

utilizar uma octree para gerar a superficie visivel.

O usuéario tem acesso a todas as funcdes de simulacdo disponiveis, inclusive a criacdo
de substratos, no menu “Simulation”. O menu permite ao usuario selecionar operagoes
a serem realizadas e o substrato sobre o qual realizar. Outra op¢éo para utilizacao &
a de criar uma lista de processos, na qual uma sequéncia de operacdes (como a
deposicao de um filme ou uma fotogravacao) é criada. O usuario pode entdo executar
todas as operacdes da lista sobre um substrato. O uso dessas listas de processos
permite salvar a sequéncia de operagfes para fabricar um dispositivo, criando assim
a possibilidade de realizar uma mesma sequéncia de processos diversas vezes. Por

outro lado, a possibilidade de realizar as opera¢cdes uma a uma, de forma dinamica,
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usando o menu “Simulation” permite visualizar mais rapidamente o resultado de uma
possivel sequéncia de fabricacdo, tornando assim mais facil encontrar problemas na

mesma.

Na versao atual do sSiImMEMS, foi também introduzida a possibilidade da criacdo de
novos materiais pelo usuério. O usuario pode criar um novo material e utilizar esse
material em diversos processos. Atualmente os materiais sdo genéricos, ndo ha
nenhuma caracteristica fisica atrelada a cada material. Quem define quais processos
sdo compativeis com quais materiais € o proprio usuario. Dessa forma, o

comportamento padrdo para criar e usar um novo material é:

1. Criar um novo material;
2. Editar a lista de materiais compativeis com o processo para incluir o novo
material;

3. Executar 0 processo.

Por exemplo, pode-se adicionar um novo metal chamado para deposi¢cédo PVD criando
o material com um novo nome, por exemplo, Aluminio. A Figura 10 mostra a tela para

criacao de materiais.

Material Id Material Name Color

1 |1 Si #7E717¢

2 (3 Thermal Si02  #7f7fff

3 4 Al (bulk) #b2b2b2

4 5 Cu (bulk) #ffccdc

5 6 Cr (bulk) #cccece

6 |7 Ni (bulk) #ccebce

7 8 Pt (bulk) #e5e5cc

8 9 Au (bulk) #7fff7f

9 10 Ti (bulk) #4c4cdc

10 11 Photoresist +  #ff129b

1 12 Photoresist - #ff4cff

12 13 PDMS #iffff

13 14 N-doped Si ... #ffffaa

14 15 P-doped Si ... #aaaaff

15 16 Poly-Si #4c7166

16 2001 New Material  #7{7{7f
Add Material Cancel

Figura 10 — Tela de criacdo de novo material.
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Em seguida o novo material deve ser adicionado a lista de materiais compativeis com
0 processo PVD. A Figura 11 mostra a tela de edicdo de materiais compativeis. Do
lado esquerdo sao listados os materiais disponiveis, e do lado direito estéo listados
0S materiais compativeis com o0 processo selecionado da caixa de opc¢bes acima.
Selecionando o material e usando os botbes com setas no centro pode-se mover
materiais de uma lista para outra. Uma vez que o novo material € adicionado a lista
de materiais compativeis (e apos clicar em OK), ao tentar realizar um processo PVD,

0 novo material estara disponivel na lista de selecdo do material a ser depositado.

Process PVD <

Available Materials Compatible Materials
N-doped Si (100) Al (bulk)

P-doped Si (100) Au (bulk)

PDMS Cr (bulk)

Photoresist - Cu (bulk)

Photoresist + New Material

Poly-Si << Ni (bulk)

Si Pt (bulk)

Thermal Si02 Ti (bulk)

>>

Cancel OK

Figura 11 — Tela para edi¢cdo de materiais compativeis.

Cada processo pedira ao usuario, através da interface grafica, as informacdes
necessarias para realizar o mesmo. O software tenta também, por meio da barra de
status e do console disponivel, orientar o usuario no uso do software. Também na
tentativa de melhorar a experiéncia do usuario, diversas telas possuem textos para
explicar as opgOes disponiveis e o significado dos valores pedidos que sdo mostrados
ao deixar o mouse sobre o controle. A Figura 12 mostra um exemplo de uma tela onde
essa dica foi adicionada. Também é possivel ver o console com algumas informacdes

para o usuario.
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@ sSIMMEMS File Edit Simulation Materials Rendering View Windows

simMEMS

=N

® o PVD Options
Material

Al (bulk)

Film thickness

10.00 units o]

Horizontal ratio

0 ,This ratio controls how much the film will grow horizontally compared to how much it will grow vertically.
RO

v

© Deposit on top

Deposit on bottom

Deposit on both sidet

Create Substrate: substrate created successfully.
Isotropic Deposition: Cell volume selected.

Figura 12 — Tela de opc¢bes do processo PVD mostrando um exemplo de explicacédo de
uma opc¢do. Também é possivel ver no canto inferior direito o console com informacg®8es
para o usuério.

A sec¢do 3 inclui uma lista dos processos atualmente implementados na verséo 4 do
simMMEMS. Com excec¢éo dos processos de deposicao e corrosao de Moore, corrosao
anisotropica de Si e do processo de fotolitografia, os demais processos foram
implementados na versédo 4 do sSiImMEMS, durante o presente trabalho.

2.3 A Camada Ul

A camada Ul contém a logica da interface grafica do software. I1sso inclui os menus e
todas as janelas com as opcdes dos processos. Além disso, também contém a légica
para execucdo em lista dos processos. Na versao atual do software, a camada Core

foi refatorada para permitir que seja usada como uma biblioteca. Isso permite seu uso
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para simula¢cdes sem uma interface gréfica. Isso também permitiu a execucédo de uma

lista de processos.

2.3.1 Renderizacao

O framework Qt fornece toda funcionalidade necessaria para criar a interface gréafica
do software. Também fornece um widget que inicializa e controla o contexto OpenGL,
permitindo renderizar gréficos usando a implementacdo do OpenGL. Além disso, 0
framework Qt também fornece funcionalidades para carregar dinamicamente as

funcdes necessarias para renderizacdo usando versdes mais novas do OpenGL.

O mais comum € que apenas a interface da versdo 1.0 do OpenGL seja
disponibilizada. Extensdes das versfes mais novas podem estar disponiveis no
sistema, mas é preciso usar funcdes especificas a cada sistema para carregar as
respectivas funcdes da biblioteca OpenGL. Existem algumas bibliotecas multi-
plataforma que também realizam essa tarefa, mas o framework ajuda nesse sentido.
Além disso, o Qt também fornece algumas funcionalidades para compilar o codigo dos

shaders do OpenGL.

A renderizacao de todos os modelos até a versao 3 usa a interface da versao 1.0 do
OpenGL. Como versdes da API que utilizam um pipeline fixo (como a versédo 1.0)
foram definidas como obsoletas pelo Khronos Group, que controla e desenvolve a API
OpenGL, foi iniciado neste trabalho o processo de conversao do codigo existente para
uma versdo mais moderna da API. A atualizacdo estd sendo feita em partes
(KHRONOS GROUP, 2016; OPENGL.ORG, 2016).

Atualmente, o cédigo que utiliza chamadas para glBegin, glVertex e glEnd esta sendo
convertida para utilizar vertex buffers. O mesmo esta sendo feito para os poucos casos
nos quais display lists eram utilizadas. No futuro, também sera preciso modificar o
codigo responsavel por configurar as matrizes ModelView e Projection do pipeline fixo
para que shaders passem a ser utilizados. Isso implica na mudanca de chamadas

para funcdes como glColor, glRotate e glTranslate, por exemplo.
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2.3.2 Menus

Todas as operagBes sao feitas através da interface gréfica. Os menus foram
separados em 8 opcgoes: “File”, “Edit”, “Simulation”, “Materials”, “Rendering”, “View”,
“Windows” e “About”. A distribuicao das operacgdes dentro desses menus € importante
visto que afeta diretamente a facilidade de uso do software. Atualmente a estrutura
dos menus € plana; nenhum menu possui um submenu. Essa estrutura funciona

atualmente pelo nimero de simula¢gdes que podem ser realizadas.

O menu “File” fornece operacdes ligadas a arquivos. E possivel salvar ou carregar
dados dos substratos para um arquivo. Outra opcao € carregar diretamente um
arquivo com a lista de processos para fabricar um dispositivo. Também é possivel
salvar imagens dos resultados de uma simulagéo através desse menu. Finalmente, é
possivel exportar alguns tipos de dados especificos, como a concentracdo de

dopantes por célula.

O menu “Edit” permite realizar operacdes que tratam o volume de células como um
objeto genérico. Isso inclui mover o volume de células e desfazer ou refazer operacées

que tenham essa opcao.

Todos os processos que podem ser simulados sdo acessados pelo menu “Simulation”.
Além disso, a opcao de criar uma lista de processos pode também ser acessada

através desse menu.

OpcoOes de visualizagdo dos volumes de células sdo acessadas através do menu
“‘Rendering”. Esse menu permite escolher diversas opg¢des sobre como os volumes de
células sdo desenhados. A cor dos materiais, 0 uso ou nao de bordas nas células e

cortes nos volumes de células podem ser feitos aqui.

O menu “View” controla a camera. Permite definir a posicdo da camera, o zoom e 0
angulo de visualizagdo. Também permite configurar a posi¢cdo das luzes, que podem
ser adicionadas ou removidas e movimentadas para melhorar a visualizacdo dos

resultados.

A janela “Windows” permite abrir ou fechar a tela do console. Essa tela fornece

informacdes de ajuda para o usuario e também pode ser usada, em alguns casos,
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para obter informagdes do usuario. O ultimo menu “About” fornece informagdes sobre

o software, como verséo e licengas, para 0 USUArio.

2.3.3 Listas de Processos

Também incluido nessa camada esta a logica que permite criar uma lista com a
sequéncia de processos de fabricacdo de um ou mais dispositivos. Todos 0s
processos disponiveis no SIMMEMS que operam sobre um Unico volume de células
podem ser adicionados a lista de processos, com excecao da extracao de um filme (a
secdo 3 contém uma lista dos processos disponiveis no sSImMMEMS). Além disso, é
possivel também criar substratos novos e salvar imagens dos resultados
intermediarios. Trata-se de uma funcionalidade bastante interessante, visto que
permite realizar a simulacéo da fabricacdo de dispositivos complexos com um grande

namero de etapas de fabricacao.

Essa funcionalidade poderia ser implementada na camada Core. No entanto, para
garantir que a camada Core possa ser usada como uma biblioteca, optou-se por
implementar a l6gica na camada acima. Além disso, existem diversos dados para os
processos que sdo hecessarios para a interface grafica, mas nao para simulacdo em
si. Finalmente, a renderizacdo em si € realizada na camada Ul, e a opcao de salvar

imagens requer a légica dessa camada.

Cada processo € representado por uma instancia da classe ProcessData. A classe
ProcessData armazena dois objetos do tipo Map, que s&o containers associativos da
biblioteca padrdo do C++ onde uma chave é mapeada para um valor. Um dos
containers armazena valores, como profundidade ou tipo de material, usando o nome
deste valor (e.g. “Thickness”) como chave. O segundo container armazena para as
mesmas chaves usadas acima (e.g. “Thickness”) uma variavel booleana que indica a
visibilidade do valor, ou seja, se o valor deve ou ndo ser mostrado para o Usuario na
interface grafica. A visibilidade é usada para permitir armazenar valores como a cor

de um material, que serve exclusivamente para visualizacéo e ndo afeta a simulacgéo.

Os valores em si sdo armazenados dentro de instancias da classe QVariant. A classe
QVariant é disponibilizada pelo framework e age como uma unidao dos tipos mais

comuns de dados do Qt e do C++. Uma unido no contexto de C++ € uma classe que
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pode armazenar apenas um dos seus membros de cada vez. O compilador aloca
apenas a memoria necessdria para armazenar o maior tipo entre os tipos dos
membros definidos. Dessa maneira, € possivel definir uma variavel para armazenar
varios tipos de dados sem precisar alocar memoaria para todos os possiveis tipos. O
uso de instancias da classe Map que armazenam objetos do tipo QVariant permite

armazenar de forma genérica os atributos de um processo.

Como os valores das chaves sdo mostrados para o usuario para identificar os
atributos, devem ser escolhidos identificadores que sdo descritivos do parametro
salvo. As chaves podem conter espacos e mais de uma palavra. Isso também facilita
a edicao direta do arquivo XML gerado a partir das listas de processos.

A visibilidade descrita previamente implica que alguns parametros nao sao
apresentados para o usuario. Quando um material precisa ser armazenado para
simulacédo, € preciso armazenar seu home e cor (para mostrar para o usuario) e o seu
identificador numérico (para uso na simulacdo). Nesse caso, os trés dados sdo

armazenados, e apenas um deles é visivel: 0 nome do material.

No caso especial dos materiais, toda vez que uma lista de materiais € mostrada, a cor
do material acompanha o nome para facilitar a selecéo pelo usuéario. Para esse caso,
foi adotado um padrdo nas chaves. Para mostrar uma cor ao lado da chave de um
parametro para 0 usuario, um outro parametro é criado, com o0 mesmo nome sufixado
do valor “_color”. O software procura por este parametro e se o0 encontrar, mostra a
cor que estar4 armazenada no valor associado a chave. E possivel, portanto, dar
qualguer nome a chave do material e mostrar mais de um material (com sua cor) por

processo.

A tela de edicdo de processos é bastante simples, e foi reproduzida na Figura 13. A
caixa de opc¢Bes no canto superior direito lista todos 0s processos disponiveis para o
usuario. O usuario seleciona um processo e clica no botao adicionar processo. A tela
de opcdes do respectivo processo sera mostrada, permitindo ao usuario selecionar os
parametros do processo. Se o0 usuario confirmar as opc¢des, 0 processo € adicionado
a lista, mostrada no lado esquerdo da tela. A lista de processos permite modificar a
ordem de processos ja criados bem como a remocao de processos. Tambéem é

possivel visualizar os dados do processo nessa lista bem como editar os valores, caso
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necessario. Os botdes no canto inferior esquerdo da tela permitem salvar e abrir listas

de processos.

A Batch Run ? X
Process Pararneter Value Create Substrate 4
* 1 Create Substrate Add Process
Lower Left Front ...
Material . Si Remove Process
Substrate Delta X 0
Substrate Delta ¥ 0
Substrate Delta 2~ 0
Substrate Size X 100
Substrate Size ¥ 100
Substrate Size Z 30 -
Volume Size X 100 Hodh
Volume Size ¥ 100 Move Up
Volume Size Z 80
Move Down
Move To
Run
New List Load List Save List Save List As ...

Figura 13 — Tela para edicdo e execucdo de listas de processos.

A simulacdo pode ser executada clicando no botdo “Run”. A barra de progresso sobre
o botdo “Run” indica o andamento da simulacdo através da relagdo entre processos
executados e processos totais. Fechar essa janela durante a execucédo da lista

encerra a simulagéo apos terminar a simulagéo do processo atualmente em execucao.

Listas de processo podem executar uma simulacdo mais rapidamente se o0s
resultados intermediarios ndo forem desenhados. Nesse caso, as simulacbes seréo
realizadas em sequéncia e apenas o resultado final ser4 desenhado. Isso pode ser

muito mais rapido que uma simulacéo feita selecionando os processos um a um.

Um dos processos disponiveis é a criagdo de um substrato. Diversos substratos
podem ser criados em uma mesma lista, mas as operagdes serao realizadas apenas
no ultimo substrato criado. Nao € necessario que uma lista crie um substrato. O
processo pode ser simulado sobre um substrato criado previamente,
independentemente de processos de simulacéo ja terem sido realizados sobre esse

substrato.
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2.4 A Camada Model

2.4.1 Armazenamento dos Dados

Os dados das células sdo armazenados em uma classe propria chamada
TotalVolume. Essa classe encapsula a logica de controle de acesso aos dados das
células dos autdmatos celulares. Um mutex é utilizado para controle de acesso aos
dados, garantindo que apenas uma thread de cada vez possa acessar e modificar 0s
dados. Isso impede, por exemplo, que a Ul tente desenhar a estrutura durante uma
simulacdo. Informacgfes adicionais referentes ao volume de células, como seu

tamanho e cortes feitos, também séo gerenciados por essa classe.

7

O desenho dos substratos é realizado por uma classe separada, a
TotalVolumePainter. O usuario pode escolher entre algumas opcdes de algoritmos
para gerar a superficie que é desenhada. Cada algoritmo de geracao de superficie &
implementado por uma classe separada, visto que cada um tem as suas opcgdes e
atributos. Para simplificar o uso dessas classes, todas implementam uma mesma

interface.

A maioria dos dados referentes as células utilizadas pelos autbmatos celulares sao
armazenados em um vetor de objetos do tipo Voxel. Toda instancia da classe Voxel
representa uma célula e possui um numero inteiro que serve como identificador do
material que ocupa a célula. Também armazena as trés distancias e um booleano
usados pelo autdmato celular para deposicéo e corrosao de filmes desenvolvido no

presente trabalho, que sera descrito no item 3.1.

A rede cristalina de atomos usada pelo BCA para simular a corrosédo anisotrépica do
Si e os dados do autdbmato celular multiparticulas para simular dopagem do Si sé&o
armazenados em outras estruturas. Esses dados sdo também armazenados na classe
TotalVolume. A melhor localidade dos dados tem um impacto bastante positivo sobre
o tempo de simulacéo, que é bastante menor na versao 4 do simMEMS em relacédo a
versao 3. Armazenar os dados em vetores independentes, e ndo na classe Voxel,
também permite alocar os dados somente se um autdémato celular que necessita dos

dados for utilizado pelo usuario.
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2.4.2 Armazenamento da Estrutura Atdbmica do Si

O autdbmato celular BCA, como ja mencionado, opera sobre os atomos da rede
cristalina do Si. Dessa forma, cada célula do BCA corresponde a um atomo na rede
cristalina. E preciso, portanto, representar um substrato de Si através das células
cubicas mostradas na Figura 7 bem como por uma rede cristalina que ocupa 0 mesmo
volume. A primeira representacdo € usada para processos de corrosdo isotropica e
para depositar filmes sobre o substrato do Si e a segunda para simular a corrosao
umida do Si em KOH. Como se tratam de duas representa¢cdes do mesmo substrato,
também é preciso relacionar as duas representac6es de forma que ao remover
atomos, as respectivas células sdo removidas e vice-versa. A seguir sera descrita a
maneira como a rede cristalina é armazenada e como essa relacdo entre as duas

representacoes é feita.

A estrutura atdbmica do Si é armazenada aproveitando a repeticdo apresentada por
toda rede cristalina. A rede cristalina do Si possui uma célula unitaria que pode ser
repetida um namero qualquer de vezes para montar um cristal de tamanho arbitrario.

A célula unitaria do Si € mais comumente descrita como uma célula diamante,

apresentada na Figura 14.

Figura 14 — Célula unitaria tipo diamante.

A célula unitaria tipo diamante € uma estrutura cubica de face centrada onde cada

ponto da rede possui dois atomos idénticos. Nessa estrutura, cada atomo forma quatro
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ligagbes com os vizinhos mais proximos. Todas as ligacdes possuem o0 mesmo
comprimento a+/3/4, em que a constante a representa a constante de rede, que é a

dimenséo de uma das arestas da célula unitaria apresentada na Figura 14.

A célula unitaria tipo diamante € geralmente utilizada para representar a estrutura
cristalina do Si. Essa célula unitaria pode repetidas nas direcdes X, Y e Z para criar
um cristal de Si de tamanho arbitrario. A Figura 15 destaca em verde um conjunto de
oito &tomos dentro da célula unitaria do Si. Estes atomos representam um possivel
conjunto de atomos que permite criar cristais de tamanho arbitrario, como descrito
anteriormente, mas sem repetir &tomos. Os atomos em azul sdo compartilhados com
as células unitaria vizinhas. Do ponto de vista computacional, evitar essa repeticéo é
atil porque evita ter que tratar a remocédo de atomos repetidos.

5 o

Figura 15 — Célula diamante do Si, com um conjunto de atomos néo repetidos destacados
em verde.
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A estrutura cristalina do Si também pode ser utilizada para diminuir a quantidade de
dados a ser armazenados por célula unitaria. Considere que o cubo que contém os
em verde da célula unitaria tipo diamante da Figura 14 tem dimensfes de 4x4x4
unidades. Os atomos de interesse (aqueles em verde na Figura 15) se encontram nas
posicdes (0,0,0), (0,2,2), (2,0,2), (2,2,0), (3,3,3), (3,1,1), (1,3,1) e (1,1,3). Essas
posi¢cdes podem ser representadas de forma mais genérica para toda a rede cristalina

pelas equacdes 1 e 2 a sequir:

X=Y =2 (mod?2) @
X+Y+Z=0o0ul(mod4) @)

Ou seja, um cristal de Si também pode ser criado colocando um atomo de Si em cada
posicdo que satisfaz uma das duas equacdes acima e se encontra dentro do cristal.
De forma analoga, sabendo onde se encontra um dos vértices que formam o cubo da
célula unitaria tipo diamante da Figura 14, é possivel calcular onde se encontram

todos os atomos dentro da célula unitaria usando as férmulas descritas.

Pelo que foi descrito acima, fica claro que é possivel representar um cristal de Si em

uma rede de células cubicas de maneira simples e direta. Nesse caso, as células que

satisfazem as equacdes 1 e 2 terdo atomos de Si dentro, e as demais serdo vazias. A
Z=0 z=1 Z=2 Z=3

[ J

X . y N
L

Figura 16 exemplifica isso para uma pequena rede de 4x4x4 células cubicas.

Z=0 Z=1 =2 Z=3

[ J

t @
Y
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Figura 16 — Uso de uma rede clbica de células para representar a estrutura cristalina
do Si. Cada bola colorida representa uma célula com um atomo do cristal.

As laminas de Si usadas em microeletronica podem ser adquiridas com diversas
orientag@es cristalograficas. Essas orientagfes séo especificadas usando indices de
Miller?. A orientacdo mais comum é chamada (100), por possuir na superficie da
lamina um plano cristalografico da familia {100}. As laminas desse tipo possuem um
chanfro maior para alinhamento na lateral direita, que segue o plano cristalogréafico
(110), bem como um segundo chanfro para indicar o tipo de dopagem. Assim, uma
lamina (100) possui uma rede cristalina onde a célula unitaria tipo diamante da Figura
14 se encontra girada 45 graus, de forma que o topo da lamina de Si se alinha com
um plano da familia {100} e o chanfro a direita se alinha com um plano da familia

{110}, como mostra a Figura 17.

434

/

Célula Unitaria

Figura 17 - Exemplo da rede cristalina do Si em uma |amina de Si tipo p com orientacao
(100).

2 Uma melhor descricdo dos indices de Miller pode ser encontrada no livro Solid State Physics
(ASHCROFT; MERMIN, 1976).
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Essa mudanca de orientagédo apresenta entdo uma complicacao, visto que a estrutura
cristalina na Figura 17 ndo se sobrepde perfeitamente ao volume de células cubicas
alinhado com o chanfro. E possivel, usando um esquema semelhante ao apresentado
previamente para representar este cristal em um volume de células ortorrbmbicas
alinhadas com o chanfro e superficie da lamina (GOSALVEZ et al., 2008). Além disso,
a razao entre as dimensdes X, Y e Z dessas células podem ser irracionais, 0 que
ocorre para as ceélulas na Figura 17, ndo sendo possivel entdo representar o cristal

em um volume de células cubicas.

Para os autdmatos celulares usados na simulagdo de deposicdo ou corrosao de
filmes, uma célula ndo cubica ndo é recomendavel. Isso porque, quando se discretiza
um volume em células, passa-se a trabalhar com um erro devido a discretizacéo do
volume. Isso pode ser visualizada na Tabela 1. Para gerar as imagens nessa tabela,
as células cujo centro estava abaixo da linha da superficie ideal foram coloridas.
Embora o resultado para a célula retangular esteja correto, trata-se de um resultado

gue requer consideracdo sobre como ocorre a discretizacdo para sua compreensao.

Tabela 1-Diferencas na discretizacado de uma superficie em funcdo do formato das células.

Tipo de Célula Discretizagao
Superficie ideal Superficie discreta
Quadrada
Superficie ideal Superficie discreta
Retangular

Quando uma célula nao é cubica, passa-se a ter um erro de discretizacdo maior em
uma direcdo em relacao a outra. Essa diferenca pode gerar resultados corretos, mas
gue parecem errados. As células dos autdmatos celulares utilizados na versao 3 do

simMEMS tém um formato ndo cubico. Essa abordagem foi adotada para permitir
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representar a estrutura cristalina do silicio usando a rede de células dos demais
autdmatos celulares. No entanto isso leva a confuséo na interpretacéo dos resultados

pelos usuarios.

s

A solucdo adotada neste trabalho € utilizar uma representacdo paralela para a
estrutura atdbmica do silicio. Nessa representacdo paralela, o cristal de Si é
representado por um conjunto de células unitarias tipo diamante. A célula unitaria tipo
Si é girada de maneira a obter a direcado desejada e € entdo repetida até preencher
todo o volume do cristal. Isso permite armazenar apenas a posicdo da aresta da célula
unitaria tipo Si e calcular a posi¢do dos atomos dentro de uma célula unitaria a partir
desse valor quando necessario. Essa estrutura cristalina € entdo sobreposta ao
volume de células usado pelos demais autdbmatos celulares. A Figura 18 mostra um

exemplo dessa sobreposicao.

Rede Células Cubicas Rede Cristalina do Si

Redes Sobrepostas

Figura 18 — Sobreposi¢céo de dois tipos de redes para representar um mesmo substrato.

Para determinar quais células da rede cubica séo corroidas durante uma simulacao
de corrosdo anisotropica de Si, a simulacdo é realizada na rede cristalina do Si.
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Quando todos os atomos da rede cristalina de Si dentro de uma célula cubica do
substrato de Si sdo removidos, a célula cubica é corroida.

Para que essa logica de corrosao funcione é preciso ter pelo menos um atomo dentro
de cada célula do substrato de Si. Para garantir isso, basta ajustar a razdo do tamanho
da célula unitéria tipo diamante. Essa razdo entre os tamanhos deve ser tal que seja
impossivel colocar uma célula do volume de células nos espacos entre os atomos do
cristal. Para a orientacdo da lamina da Figura 17 - Exemplo da rede cristalina do Si
em uma lamina de Si tipo p com orientacdo (100). o SIMMEMS usa uma razao entre
os tamanhos de 1,4, isto €, a célula unitéria tipo diamante tem uma dimensdo 40%

maior que a célula usada pelos demais autdmatos celulares.

Embora a razdo acima possa ser inferior a 1,4, quanto menor for a célula unitaria,
maior o numero de atomos a ser armazenado para um substrato de mesmo tamanho.

Assim, é interessante que essa razao seja a maior possivel.

2.4.3 Materiais e Processos

Como descrito previamente, os autdmatos celulares operam em um volume de células
onde cada célula possui um material que a ocupa, como Si ou Al. Esse material é
armazenado na classe Voxel usando um identificador, que € um namero inteiro. Além
disso, existe também uma classe Material, que armazena outras informacfes do
material (como cor e transparéncia) e outras grandezas fisicas de interesse (como

densidade e coeficiente de difuséao).

Nas versdes anteriores do sSimMEMS, o usudrio néo tinha a possibilidade de criar
novos materiais, e apenas 0os materiais fornecidos com o programa poderiam ser
utilizados. O usuério tinha apenas a possibilidade de modificar a cor e transparéncia
dos materiais, mas essas mudangas ndo eram salvas quando O programa era

fechado.

Os processos que podem ser simulados no SImMEMS na verséo 4, em geral, bastante
genéricos e podem ser usados com diversos materiais. Para ndo restringir o usuario
aos materiais fornecidos pelo software foi adicionada a opg&o de criar novos materiais
e modificar sua compatibilidade com os processos disponiveis, que foi descrita
previamente. A estrutura da Figura 19 é utilizada para essa implementacéo.
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MaterialFactory ProcessFactory
_availableMaterial vailableP M
availableMaterialsM _availableP

-emptyProcess
+ -DefaultProcessFile {readOnly}
+getAvailableMaterials()
+getMaterial(materialld) +getGloballnstance()

+getMaterial(materialName)
+addMaterial(material)
+generateNewMaterialld()
+saveMaterials()

+buildDefaultMaterials()
«constructor»-MaterialFactory()
-isNewMaterialldValid(proposedMaterialld)

+getAvailableProcesses()
+addAvailableProcess(newProcess)
+saveProcesses()
+buildDefaultProcesses()
-loadProcesses()
-validateProcesses()
«constructor»-ProcessFactory()

-loadMaterials() -getDefaultProcessMap()
Material Process
-materialld -processType
-materialName -processld
-density -compatibleMaterials

-youngModulus
-poissonRatio
-color

+getProcessName()

+getProcessld()
+getCompatibleMateriallds()
+getCompatibleMaterials()
+addCompatibleMaterial(materialld)
+removeCompatibleMaterial(materialld)

+getMaterialld()
+setMaterialld(newValue)
+getMaterialName()
+setMaterialName(newValue)
+getDensity()
+setDensity(newValue )
+getYoungModulus()
+setYoungModulus(newValue)
+getPoissonRatio()
+setPoissonRation(newValue)
+getColor()
+setColor(newColor)
+isEqual(otherMaterial)

Figura 19 — Diagrama de classes para representar dados dos materiais e processos

A classe MaterialFactory € um singleton que gerencia os materiais existentes. Quando
se deseja acessar informagdes sobre materiais, a instancia dessa classe é obtida por
meio da funcdo membro getGloballnstance. Um mutex € utilizado para gerenciar a
adicdo ou remocgdo de materiais. O singleton é inicializado pela camada Ul, que
informa o arquivo onde os dados sobre os materiais disponiveis estdo armazenados.
Se 0 arquivo ndo esta presente, € criado um arquivo com 0s materiais fornecidos com

o software. A classe MaterialFactory também € utilizada quando se cria um novo
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material, para criar um novo identificador para o material e para salvar os dados do

novo material.

A classe Process representa um processo, que € uma operacao que pode ser
realizada pelo usuario. Exemplos de processos sdo a deposicdo de um filme ou a
corrosdo anisotrépica de Si. Alguns processos pedem ao usuario que informem quais

materiais seréo utilizados no processo.

Apos criar um novo material, o usuério pode configurar também quais processos sao
compativeis com esse material, adicionando o material a lista de matérias do
processo. Um singleton também é utilizado para gerenciar os processos. A classe
ProcessFactory é inicializada pela camada Ul, que indica onde o arquivo com 0s
dados dos processos estdo armazenados. Caso 0 arquivo ndo exista, € criado com
as definicbes padrdo dos simMEMS. O singleton também é utilizado para salvar

mudancas nos materiais compativeis feitas pelo usuério.

2.4.4 Persisténcia dos Dados

Atualmente, todos os dados salvos pelo sSImMEMS utilizam o formato XML. Esse
formato apresenta a vantagem de ser razoavelmente simples e pode ser lido e editado
pelo usuario, se preciso. O framework Qt fornece funcionalidades para ler, escrever e
analisar sintaticamente arquivos XML.

O esquema dos documentos é bastante simples visto que ndo existem muitos tipos
de dados a serem salvos. Para o arquivo com os resultados de simulagao,
primeiramente, uma tag “Header” para armazenar a versdo do arquivo é salva. Isso
permite que novas versdes sejam criadas e que as versdes antigas ainda possam ser
carregadas pelo software. Quando um arquivo ndo contém essa tag, € considerado

como sendo gerado pela versdo 3 do sSimMEMS e é convertido para a nova versao.

A tag mais importante é a “Document” que contém uma ou mais tags do tipo “Object”,
cada uma descrevendo volume de células. A tag do objeto armazena o tamanho do
volume em seus atributos. Uma tag filha “State” contém os dados serializados
descrevendo o material que ocupa cada célula. Uma segunda tag filha “Position”

armazena em seus atributos a posi¢cao do volume de células.
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Além disso, a versdo atual também salva em cada arquivo, junto com os dados dos
volumes de células, uma lista com os materiais disponiveis. Como cada usuario pode
criar novos materiais, cada usuario do sistema tera, a principio, sua proépria lista de
materiais. 1sso poderia apresentar um problema se um arquivo criado por um usuario

for aberto por outro usuario em outro computador que ndo possui 0 novo material.

Antes de carregar os dados dos volumes de células, os materiais salvos no arquivo
sdo carregados. Os dados séo salvos dentro de uma tag “Materials” que contém
diversas tags “Material” que contem em seus atributos os dados do material. Quando
um material é carregado, € feita uma compara¢do com os materiais ja salvos seguindo
a logica do fluxograma na Figura 20. Essa mesma logica € usada sempre que
materiais sdo importados pelo programa, como no caso de uma lista de processos

descrita no item 2.3.3.

Inicio

Existe um material com o
mesmo nome?

Existe um material com o
mesmo ID?

Sim Nao

I

Adicionar o novo
material aos

Os materiais tem o N3 mf':lterla|s
mesmo nome? acj existentes
Usuario Sim
resolve o
Sim conflito
Mapear ID salvo
para o ID do novo
material
Mapear o ID

para 0 mesmo
valor

< o ID do material com o
mesmo nome

‘;\‘ Mapear ID salvo para
( Fim )

Figura 20 — Fluxograma para tratar materiais salvos.
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Na Figura 20, o sub-processo para o usuario resolver o conflito consiste em perguntar
ao usuario o que deve ser feito. Uma janela é aberta mostrando ao usuario os dois
materiais em conflito e dando duas opc¢des: criar um novo material com os dados do

arquivo ou usar o material que ja existe e descartar os dados vindos do arquivo.

2.5 A Camada Core

A camada Core contém a légica das operacdes sobre os volumes de células, como
salvar ou carregar dados bem como a légica dos processos simulados. Para manter
compatibilidade com o software desenvolvido em versdes anteriores do sSImMMEMS, a
mesma estrutura para entrada de dados para simulagdes foi mantida. Assim, na
versdo 3 do sSimMEMS a camada Core possui diversas classes responsaveis por obter
os dados do usuario para simulacdo. Por exemplo, se o usuario deseja criar um

substrato, € preciso saber o formato e as dimensdes desse substrato.

Mantendo essa estrutura para a camada Core permitiu o0 uso de classes
desenvolvidas na versdo anterior com poucas modificagdes. As limitacbes séo as
mesmas que a da versao anterior, e se resumem a limitacdes sobre quando os dados
podem ser requisitados e usados. Como a obtencédo dos dados é feita de maneira
assincrona, € preciso requisitar os dados e esperar até que 0S mesmos estejam

disponiveis antes de usa-los para realizar as operacdes.

A Figura 21 mostra como as operagbes sao implementadas. A classe Operation
descreve genericamente como uma operagao deve adquirir seus dados. Uma classe
gue herda de Operation, como a lonimplantationOperation, deve ser implementada
para cada processo. A funcdo dessa classe filha € obter todos os dados necessarios
para realizar a operacgao. Ja o algoritmo que realiza a operacéo em si (e.g. 0 autbmato
celular) é implementado em outra classe (a classe lonimplantation no caso do

processo lonimplantationOperation).
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Operation
(from Operations)

+Operation(operationName: string)
+execute()

+cancel()

+end()

lonimplantationOperation
(from Operations)

_executeObserver ObjectOperation
(from Operations)

+lonimplantationOperation()
+reqi

+execute()
+execute() +end()
+end() +cancel()
+cancel() +undo()
+setlmplantationDepth() +redo()

+setVerticalSpread()
+setAnnealingDistance()
+setDopedMaterialld()

CreateSubstrateOperation
(from Operations)

+CreateSubstrateOperation()
+execute()

+end()

+cancel()

+undo()

+redo()

+setSizeCenterAndRadius()
+setSizeOriginAndLowerLeftCorner()
+registerOptionsWindowEvent()

Figura 21- Estrutura usada para implementar as operacdes.

A classe ObjectOperation, apresentada na Figura 21, € também uma classe filha de
Operation. E idéntica com a excecdo dos métodos undo e redo. Processos que
possam ser desfeitos ou refeitos devem ser filhos de ObjectOperation e implementar
0s respectivos métodos. Atualmente a maioria dos processos ndo podem ser
desfeitos. A criacdo de substratos é uma das excecOes, a respectiva classe

CreateSubstrateOperation € apresentada no diagrama de classes da Figura 21.

Outra diferenca entre as versdes anteriores do SIMMEMS e a atual € em como o
usuério entra com as informacdes necessarias para realizar uma simulagdo. A maior
parte dos dados era fornecida utilizando o mouse, selecionando objetos na tela, ou
digitando dados num console e era feita diretamente pela camada Core. Na versao

atual do software (a versdo 4) a maior parte das entradas de dados pelo usuario é
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feita pela interface grafica. Como os dados sédo obtidos pela interface grafica, na
camada Ul, mas a requisi¢cdo de dados é feita pela camada Core, € preciso ter uma
comunicacdo tanto no sentido da camada Ul para camada Core como no sentido
inverso, para indicar quando e que telas devem ser mostradas. A Figura 22 mostra a

solugcéao adotada para este problema.

lonlmplantationOperation

- : < >

+lonlmplantationOperation(operationManager: OperationManager)

+registerExecuteObserver(observer: shared ptr<IObserver>)
+execute()

+end()

+cancel()

+setimplantationDepth(depth: float)
+setVerticalSpread(spread: float)
+setAnnealingDistance(distance: float)
+setDopedMaterialld(material: unsigned int)

I0Observer

+notify()

lonimplantationObserver

+notify()

Figura 22- Padrdo de projeto de software Observer aplicado para comunica¢cdo entre
camadas.

Como mostra a Figura 22, o padréo de projeto de software (design pattern) Observer
foi utilizado. Padrdes de projeto de software sdo solugdes gerais para problemas
comuns em determinados contextos. Factories, singletons e observers sdo exemplos
disso. O livro Design Patterns (GAMMA et al., 1994) oferece uma boa descricao de
diversos desses padrdes de projeto de software. Com o padréao de projeto de software

Observer, quando a classe lonimplantationOperation necessita de um dado, chama o
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meétodo notify da sua instancia da classe lonimplantationObserver. Cabe a camada Ul
registrar uma instancia da classe lonlmplantationObserver para ser chamada quando
algum dado é necessario. A camada Ul implementa as interfaces 10bserver que sao

notificadas pela camada Core.

Como mencionado no comeco desta se¢do, a implementagdo dos algoritmos de
simulacédo dos processos em classes separadas permite separar a aquisicdo de dados
para uma simulacéo de sua execucdo. O sSimMEMS possui também a opc¢ao de criar
uma lista de processos para realizar as simulagfes, descrita no item 2.3.3. Nesse
modo de execucéo, todos os dados séo obtidos pela camada Ul quando o usudrio cria
a lista. Essa lista pode ser posteriormente salva em arquivo, carregada de um arquivo
e executada. Nesse tipo de execucao em lista, ndo € necessario pedir nenhum dado
ao usuario, visto que a lista possui os dados necessarios. Nesse segundo modo de
execugao, a camada Core funciona como uma biblioteca de simulagdo sendo
acessada pela camada Ul e as chamadas de métodos e fun¢gbes seguem o sentido

usual para uma implementacdo em camadas.

pY

No que tange a simulacdo ha alguns detalhes de implementacdo que também
merecem menc¢do. A camada Core também utiliza bastante o framework Qt bem como
alguns elementos da biblioteca Boost. O framework do Qt foi utilizado principalmente
para paralelizacdo dos autdbmatos celulares. A biblioteca Boost também foi
considerada, visto que fornece uma implementacédo para criar e gerenciar threads
semelhante a do novo padrdao C++14, a época ainda nao aprovado (“ISO International
Standard ISO/IEC 14882:2014(E) — Programming Language C++”, 2014). No entanto,

a implementacao do Qt se mostrou mais amigavel.

A biblioteca Qt também fornece uma classe para gerenciar threads, a QThread. Cada
instancia de QThread representa um thread. Para usar essa classe, o programador
cria uma classe filha e uma nova implementacdo do método run. Outra alternativa é
usar o sistema de signals e slots do Qt. O programador cria slots e liga aos signals de
uma instancia da classe QThread. Os slots serdao executados no thread do QThread.

Nesse caso, cabe ao programador também criar e gerenciar os threads em uso.

O Qt também fornece um thread pool (QThreadPool) que permite executar tarefas
simples de maneira paralela reutilizando threads. Nesse caso, o0 gerenciamento dos

threads é feito pelo proprio framework. O thread pool tem uma funcdo que recebe o

54



ponteiro para o0 método a ser executado no thread. Para os autdmatos celulares, em
que uma mesma tarefa simples é executada repetidas vezes sobre diversos dados,
essa abordagem € vantajosa visto que 0 gerenciamento e a reutilizacdo de threads
sdo essenciais para um bom desempenho. Assim, essa foi a abordagem escolhida

para o SImMMEMS.

2.5.1 Implementag¢&o dos Processos Simulados

Os processos simulados pelo simMEMS podem ser divididos de maneira genérica em
dois tipos: os que sempre modificam todas as células no volume e os que modificam
apenas células na superficie. No primeiro caso, é possivel ainda diferenciar entre os
que sao simulados usando autdbmatos celulares e os que ndo sdo. Seréo tratados
inicialmente os processos que nao utilizam autdmatos celulares e em seguida serdo

abordados os processos que utilizam autématos celulares.

2.5.1.1 Processos Simulados sem Automatos Celulares

Existem quatro processos que ndo sdo simulados por autbmatos celulares. A
principio, a aplicacdo de uma simulacdo ndo é necessaria ou 0 uso de autbmatos

celulares ndo é indicada. S&ao esses:

1. O processo de criagdo de um substrato;
2. O processo de planarizacao (ou polimento);
3. O processo de extracdo de um filme;

4. O processo de cola de dois substratos.

Todos esses processos tém em comum o fato de que podem ser realizados em um
s6 passo. Sao, portanto, processos para 0s quais o uso de autdbmatos celulares nao

€ interessante.

O processo de criacdo de um substrato é nada mais do que a criagdo de um volume
de células onde algumas dessas células sdo ocupados pelo material do substrato.

Esse processo pouco mudou desde a versao anterior.

No caso do processo de polimento, o que se deseja fazer, idealmente, € remover todo

material da superficie do substrato até uma certa profundidade. Em geral, esse
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polimento € feito em equipamentos préprios para isso. Na versdo atual, o processo &
idealizado. Nesse caso, ndo ha uma verdadeira simulacéo. O software simplesmente
muda o estado de uma faixa de células para vazio. Isso efetivamente remove qualquer

material acima ou abaixo de uma regiao definida pelo usuario.

Os processos de extragao e cola de substrato sdo bastante semelhantes. Nesse caso
0 processo também é idealizado. Quaisquer dois substratos podem ser colados
perfeitamente. Um filme de formato arbitrario também pode ser extraido, o que nem
sempre é possivel. O processamento em ambos 0s casos se limita a copiar os dados

de interesse para um novo volume de células.

E interessante notar que a independéncia da ordem de processamento das células é
mantida em todos esses casos. Além disso, como o processo € realizado em um Unico
passo, ndo ha preocupacdo com as bordas das células nem com vizinhancas.
Portanto, a execucédo desses processos pode ser facilmente separada entre o0s
processadores disponiveis. Sdo, portanto, 0s processos mais faceis de se

implementar.

2.5.1.2 Processos Simulados com Autdématos Celulares para Deslocamento de

Superficie

O segundo caso mais simples € quando um autémato celular € utilizado, mas apenas
a superficie muda de estado. Processos de corrosao e deposi¢ao de filmes em geral
se enquadram nesse caso. Esses processos sdo tratados de forma genérica como o

deslocamento de uma superficie, e utilizam os mesmos autbmatos celulares.

A principal vantagem é que a simulacdo de um passo em um substrato de N X N x N
passa de complexidade O(N?3) para O(N?), no caso médio®. Essa diminuicdo na
complexidade ja torna essa implementacao interessante. Além disso, como apenas
as ceélulas na superficie mudam de estado, € possivel também fazer uma otimizacéo
No espago necessario para armazenar os dados de simulagdo. Na versdo 3 do

software, duas coépias do volume de células eram mantidas. Uma representava o

8 A notacao O é utilizada para descrever a complexidade temporal de algoritmos. Seja f(n) o tempo de
execucdo de um algoritmo, em segundos, para uma entrada de tamanho n. Pode-se dizer que f(n) é
da ordem de 0(g(n)) se para todo n com excec¢ao de um numero finito de valores positivos de n existe
uma constante c tal que f(n) < cg(n) (JOHNSONBAUGH, 2009).
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estado atual, e a outra, o estado futuro. Durante a simulagdo, as mudangas eram
salvas na copia das células, e depois os estados eram sincronizados. No entanto, é
possivel armazenar apenas as mudancas que ocorrem, e depois do passo de
simulac&o aplicar essas mudancas, armazenando assim apenas as 0(N?) mudancas

a cada passo.

O fluxo da simulacdo usando um autdmato celular na versdo 3 do software é
apresentado na Figura 23. Uma lista com todas as células na superficie era mantida
para cada volume de células. Como a superficie era conhecida, ndo era necessario
determinar as células na superficie antes de rodar os passos do autdmato celular. A
cada passo de simulagéo, o estado de todas as células da superficie era copiado da
matriz de estados seguintes para a matriz do estado atual. Como as matrizes
inicialmente tem o mesmo estado, e apenas as células na superficie podem mudar de
estado, isso garante que as duas matrizes de estado mantém o mesmo valor. A lista
de superficie é entdo atualizada baseado nas mudancas que ocorrem no estado
anterior. Por exemplo, para uma deposicéo, guando uma célula vazia muda de estado,
todas as células vazias em sua vizinhanca devem ser adicionadas a lista de células

na superficie.
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simular superficie

Figura 23 — Fluxograma de uma simulagdo na verséo 3.

Essa abordagem trazia alguns problemas. Primeiramente, quais células pertencem a
superficie depende do processo sendo simulado. Tanto um processo de deposi¢céao
como um processo de corrosdo sdo, genericamente, uma superficie se deslocando.
No caso da deposi¢do, a superficie que se desloca € a do filme sendo depositado.
Nesse caso, as células de interesse, que devem pertencer a lista de células na
superficie, séo as células vazias com pelo menos uma célula vizinha ndo vazia. Ja em
uma corrosdo, a superficie que se desloca é a vazia. Nesse caso, as células de
interesse sao as preenchidas pelo material a ser corroido que possuem pelo menos
uma vizinha vazia. A solucdo adotada na versao 3 foi armazenar sempre as células
vazias, e alterar a logica para 0s casos nos quais o oposto é valido. Nessa versao, o

processamento ndo era feito em paralelo.

Na versao atual, diversos processos foram adicionados, sendo simulados com novos
autdbmatos celulares. Alguns desses autdbmatos celulares néo disfrutam das mesmas
vantagens de se utilizar uma lista de superficie global, visto que requerem uma

inicializacéo de todas as células do volume antes da simulacdo. Nesse sentido, uma
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nova abordagem foi adotada, que consiste em dividir o volume de células através de
cortes no plano YZ, como mostra a . Para simulagéo paralela, os dados auxiliares de
simulacdo, como a lista de células na superficie, sdo criados e atualizados

independentemente por cada thread.

Volume Total de Células

v/

Thread 1 Thread 2 Thread 3 Thread 4

Figura 24 - Separacédo das células entre os threads.

A escolha do plano YZ é baseada no uso das versdes anteriores do software e de
outras implementacdes de autdbmatos celulares para simulacdo de processos
semelhantes. No caso de simulacdes de microfabricacdo em superficie, € comum o
usuario seguir a orientagédo do software e criar um substrato com dimensfes X e Y na
mesma ordem e um valor bastante menor para a altura Z. O software também pede
primeiro a dimensao X, seguida por Y e finalmente Z. Como o comprimento, a maior
dimenséo, costuma vir primeiro, acaba sendo dado ao valor X. O corte ao longo do
plano YZ, portanto, terd a menor area. J& no caso de simula¢des de microfabricacdo
em substrato, o substrato pode ter um formato que se assemelha mais a um cubo.
Nesse caso, a escolha do plano de corte tem pouca variagdo. Visto o previamente
descrito, e como fixar um plano simplifica a implementacéo, o plano YZ foi escolhido.

O fluxo de simulagédo agora segue a Figura 25. Inicialmente todas as células séo
percorridas para inicializar a lista de células na superficie. Aléem disso, para os
autdmatos celulares que requerem alguma inicializacdo nos estados das células, isso

é feito. Os passos do autbmato sédo entdo simulados.
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Figura 25 — Fluxograma da simulacdo na verséo 3.

A simulacdo de um passo consiste em atualizar o estado de todas as células na lista
de superficie. O estado seguinte de cada célula é armazenado em uma lista separada;
quando o processamento dos blocos vizinhos termina, os estados das células na

superficie sao atualizados com os dados dessa lista.

E comum que a mudanca de estado de uma célula na borda de um bloco adicione a
superficie uma célula em um bloco vizinho. Inicialmente todas as células da borda
eram consideradas como na superficie para resolver esse problema. No entanto, essa
abordagem é ruim, pois o numero de células na borda de um bloco pode ser da mesma
ordem ou até maior que o niumero de células efetivamente na superficie de interesse.
A solucdo ideal é adicionar somente as células que efetivamente estiverem na

vizinhanga de uma célula cujo estado mudou.

Para tanto, cada thread armazena duas listas adicionais de superficie. Quando uma
célula do bloco muda de estado, sua vizinhanga é analisada. Para cada célula na
vizinhancga, sua posicao relativa ao bloco i é analisada (a esquerda do bloco, a direita
do bloco, ou no bloco) e é adicionada a uma das trés listas. Quando todas as células
sdo simuladas, o thread espera até que os threads vizinhos (i-1 e i+1) terminem os

seus respectivos processamentos. Apos efetivar as mudancas de estado, a lista com
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as ceélulas na superficie dentro do bloco i € unida com a lista de células na superficie

do bloco i definidas pelos vizinhos i-1 e i+1, como exemplificado na Figura 26.

Com essa implementacédo, foi possivel diminuir quase pela metade a memodria

necessaria para simular um mesmo volume de células. Além disso, essa abordagem

€ menos propensa a erros de programacgao na implementacdo de novos processos e

autdmatos celulares.

Pré-

processamento

Simulacéo

Pés-
processamento

2 5 11 | 14 | 17 | 20 | 23
Estado Inicial 1| 4 10 [ 13 | 16 | 19 | 22
0 3 9 [12 |15 | 18| 21
2 5 8 | 11 14 | 17 20 | 23
1 4 7 | 10 13 | 16 19 | 22
0 3 6 9 12 | 15 18 | 21
Bloco O Bloco 1 Bloco 2 Bloco 3
S: {3,4} S: {7,9,10} S: { S: {3
SL:{} SL:{} SL:{} SL:{}
SR:{} SR:{} SR:{} SR:{}
2 5 8 | 11 14 | 17 20 | 23
1 4 7 | 10 13 | 16 19 | 22
0 3 6 9 12 | 15 18 | 21
Bloco 0 Bloco 1 Bloco 2 Bloco 3
S:{0,1,2,5} S:{8,11} s {3 s {
SL:{} SL:{3,4,5} SL:{} SL:{}
SR:{7,8} SR:{12,13,14} SR:{} SR:{}
2 5 8 | 11 14 | 17 20 | 23
1 4 7 | 10 13 | 16 19 | 22
0 3 6 9 12 | 15 18 | 21
Bloco O Bloco 1 Bloco 2 Bloco 3
S:{0,1,2,3,4,5} S: {7,8,11} S:{12,13,14} S: ¢
SL:{} SL:{} SL:{} SL:{}
SR:{} SR:{} SR:{} SR:{}

Figura 26 — Exemplo do tratamento de bordas para paralelizacéo.

2.5.2 Processos Simulados com Autdbmatos Celulares

A versao 4 do sSimMEMS permite simular a difusdo por meio de um autébmato celular

estocastico. Os detalhes desse autdbmato celular serao descritos mais adiante, no item
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4.3. Diversos processos simulados, como CVD e PVD, s&o simulados usando o
mesmo autdbmato celular com pequenas modificagdes nas condi¢des iniciais e do
processo. Esse autbmato celular é descrito em maiores detalhes no item 3.1. Os
demais processos usam autdbmatos celulares ja descritos em trabalho prévio
(COLOMBO, 2011).
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3 SIMULACAO IDEALIZADA

Nesta secao, serdo descritos de forma breve processos simulados pelo software. O

objetivo € mostrar os tipos de dispositivos cujos processos de fabricacdo podem ser

simulados pelo software. A versdo 3 do software visava principalmente a simulacao

de processos para fabricacdo dos aspectos mecanicos de dispositivos MEMS. Na

versao atual do simMEMS, além da adicao de processos para fabricacdo de MEMS

também foram adicionados processos para permitir a simulagdo da fabricacdo de

circuitos microeletrénicos.

Atualmente, o software pode simular cerca de 21 processos. Os processos estédo

disponiveis no menu Simulation. A tabela abaixo descreve brevemente o que cada

opcao faz.
Tabela 2 — Processos Disponiveis na versao atual.

ltem | Opcéo Descricao

1 Create Substrate Cria um substrato. O usuario pode selecionar o material
do substrato e seu formato

2 Doping Simulacao qualitativa de uma dopagem térmica em um
substrato de Si

3 Random Walk Doping Simulacdo de uma dopagem térmica em um substrato
de Si

4 Electroplating Simulacdo qualitativa do crescimento de um filme por
eletrodeposicdo

5 lon Implantation Simulacdo qualitativa de uma dopagem de Si por
implantacdo ibnica

6 PVD Simulacdo qualitativa que se aproxima de processos
PVD, como evaporagéo

7 CVvD Simulacdo qualitativa que se aproxima de processos
CVD conformes e isotrépicos

8 Moore Deposition Deposicao para crescimento rapido de filmes onde o
formato n&o é importante
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9 Moore Etching Corroséo rapida de filmes onde o formato ndo é

importante

10 Photolithography Processo de corroséo seletiva idealizada, semelhante

a revelacdo de fotorresiste

11 Planarization Processo idealizado de polimento

12 Si Oxidation Simulacdo simplificada de um processo de oxidagéo
térmica

13 Si Wet Etching Simulacao simplificada de uma corrosao anisotrépica

de Si usando KOH

14 Simple RIE Simulacéo idealizada de um processo DRIE

15 Pour Material Simulacao idealizada da deposi¢édo que se obtém ao se
depositar um material liquido sobre o substrato.

Semelhante ao spin coating

16 Anisotropic Deposition Simulacdo genérica de um processo de deposicao ou

crescimento conforme e anisotrépico

17 Anisotropic Etching Simulagcado genérica de um processo de corrosdo

anisotropico

18 Isotropic Depostion Simulacao genérica de um processo de deposi¢ao ou

crescimento conforme e isotrépico

19 Isotropic Etching Simulagcdo genérica de um processo de corrosdo
isotropico
20 Extract Film Processo que gera um novo substrato com o formato

de um filme selecionado, como a remocédo do material

sobre um molde

21 Glue Substrates Cola de dois substratos, como um processo flip chip

Com excecdo dos processos para criar substratos, corrosao anisotropica de Si,
corrosédo e deposicdo de Moore, fotolitografia, extracao de filme e cola de substratos,
todos os demais processos foram adicionados na versado atual. A maioria desses
processos é baseada no mesmo autdmato celular, o autdmato celular contador de
distancia proposto no presente trabalho, com diferentes parametros ou condicdes
iniciais. O autdmato celular contador de distancia sera descrito a seguir. Em seguida

serdo descritos, de forma breve, 0s processos que utilizam este autdmato celular.
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3.1 Autémato Celular para Evolucédo Topografica

Como parte do desenvolvimento da versédo 3 do simMEMS, diversos autdbmatos
celulares foram estudados para simular a deposicéo e corroséo de filmes (COLOMBO,
2011). Embora satisfatorios em diversos aspectos, esses autbmatos celulares ainda
apresentam limitaces e ha interesse em melhorar o seu desempenho no que tange
a qualidade dos resultados gerados e custo computacional. Neste sentido, foi
desenvolvido um novo autdmato celular para simular a evolucéo topografica de uma

superficie.

O autdmato celular é baseado na aplicacdo do principio de Huygens para simular a
evolucao da superficie, semelhante ao trabalho de Strasser e Selberherr (STRASSER;
SELBERHERR, 1995). Trata-se de um autdmato celular continuo, onde o estado das
células é composto por trés valores reais, um valor inteiro e um bit. O valor inteiro é
utilizado para representar o material que ocupa a célula (por exemplo, Si, Al, SiO2).
Os valores reais representam distancias e o bit indica se os demais valores podem ou
nao ser modificados. O autdmato utiliza uma vizinhanca de von Neumann. Existe uma
variavel que representa a distancia maxima D,,,,, € deveria ser armazenada por todas

as células. Por eficiéncia, € implementada como uma variavel global.

O sucesso da simulacédo do autémato celular € dependente da inicializacdo da rede,
que serd abordada primeiro. A inicializacdo € feita em funcdo do processo a ser
simulado. Para uma deposicéo, as células cujo material representa o substrato sobre
o qual seré depositado o filme tém as distancias mudadas para 0 e o bit que impede
a mudanca de estado € definido como verdadeiro. As demais células, que
representam o espaco vazio onde o filme pode crescer, tem a distdncia mudada para
o valor maximo e o bit que impede mudancas de estado definido como falso. Para
evitar problemas de overflow durante operacdes matematicas subsequentes, o valor

maximo pode ser o valor da espessura final do filme.

No caso de uma corroséo, a légica € invertida; células que representam o substrato
gue pode ser corroido tem a distancia mudada para o valor maximo e o bit que impede
mudancas no estado definido como falso. As células que representam o espacgo onde
0 material corrosivo se encontra tem a distancia mudada para 0 e o bit que impede

mudancas de estado definido como verdadeiro.
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A evolugéo temporal dos estados ocorre da mesma maneira em ambos os casos. No
caso da deposicao, a superficie que evolui é a do filme sendo depositado. Ja para a
corrosédo a superficie que evolui € a do espaco vazio. A regra para evolucéo temporal

dos estados é definida como:

1. Se o bit que impede a mudanca das distancias for verdadeiro, as distancias, o
material e o bit s&o mantidos.
2. Se o bit que impede a mudanca das distancias for falso, esse valor € mantido.

Em seguida:
a. Para cada célula na vizinhanca, determinar a distancia D, = D, + &y,

onde D, é o vetor formado pelas distancias das células vizinhas e §, é

a distancia para a célula.
b. Se o menor valor |Dy| for menor que o |D|, 0 médulo da distancia atual
da célula, e que a distancia maxima, o valor das distancias é mudado

para DT( e o tipo de material € modificado para o novo valor.

No caso de uma deposi¢cado de um filme, o novo valor € o valor correspondente ao
filme. Para uma corrosao, o novo valor é o valor que representa 0 espaco vazio. A
Figura 27 mostra um exemplo da execucao desse autdmato celular para a deposicao
de um filme. Os estados de uma rede de 7x7 células para os passos T=0,1,2,3 e 4
sdo apresentados. As células em azul representam o material do substrato. As células
verdes representam o material sendo depositado. As células brancas indicam o
espaco vazio onde o filme pode crescer. Um filme com espessura maxima D4, = 3
unidades foi depositado. Os valores entre parénteses representam o vetor distancia.

O valor acima da distancia indica se o estado € ou néo fixo (1 e O, respectivamente).

De acordo com a inicializagdo descrita previamente, em T=0 as células do substrato
tém o bit que impede mudancas verdadeiro e o vetor distancia € definido como o vetor
nulo. As células vazias, por sua vez, tem o valor maximo da distancia, indicado por “(-

,-)", € 0 bit que impede mudancgas no estado falso.

O numero de passos do autbmato que devem ser executados depende da espessura
do filme a ser depositado, da dimenséo da simulacéo (2D ou 3D) e do tamanho das

células. O simMEMS recebe como entrada a distancia méxima D,,,, € a menor
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dimensao das células d,,;, € determina automaticamente o niumero de passos N, a

serem executados através da equacao 3.

Np _ [Dmax (1 + \/z) 3)
dmin \/z

A equacéo 3 é vélida para trés dimensdes e superestima o valor necessario para duas

dimensdes. Essa equacao indica 0 nimero maximo de passos necessarios para,

andando apenas nas dire¢cdes cardinais norte, sul, leste e oeste, atingir uma célula a

uma distancia D,,,, da origem. No exemplo sob consideragéo, usando a espessura

Dax = 3 € considerando células quadradas com tamanho d,,,;,, = 1 S840 necessarios

pelo menos 4 passos.
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('1') ('v')

T=4

Figura 27 - Evolucéo temporal de uma simulagdo usando o autdmato celular para simular
a deposicéao.

E importante mencionar que nesse autdbmato celular o nimero de passos simulados
nao tem nenhuma relacdo com a duracdo do processo sendo simulado. Isto €, o
estado do filme no passo T=2 ndo representa necessariamente o estado do filme na
metade do processo de deposicdo. No presente autbmato celular o tempo de
deposicao € incorporado a simulagdo quando se faz o célculo da espessura do filme

ou da profundidade da corroséo.

Outro detalhe interessante de se notar € que o valor normalizado do vetor distancia é
também o vetor normal da superficie do filme em cada célula. Essa caracteristica é
interessante visto que a orientacdo da superficie pode ser utilizada para modelar
processos como remissdo de particulas durante um processo de deposicdo ou
corrosao (KWON; LEE, 2003).

Modificando as condi¢des iniciais aqui descritas é possivel utilizar as mesmas regras
para simular, por exemplo, uma deposi¢cado ndo conforme. Também é possivel variar

a velocidade de evolucao da superficie em funcéo da direcdo através da variagdo dos
valores dos vetores §,. A seguir serdo descritas algumas condi¢des iniciais e

definicbes para os vetores 5,; implementadas no SiImMEMS.
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3.2 Corrosao Isotrépica

O processo de corrosao isotropica utiliza o autdmato de contagem de distancia. As
condic¢des iniciais nesse caso consistem em fixar o vetor distancia de todas as células
vazias como o vetor nulo. As células preenchidas pelo material que podem ser
corroidas permitem a modificacdo do estado (vetor distdncia e material), e 0s
componentes do vetor distancia sdo inicialmente definidos como a profundidade da
corrosdo. Células com outro material tem a distancia fixada na profundidade da

COrrosao.

Com as condig¢des iniciais descritas acima, a corrosdo s6 pode comecar a partir de
células vazias. Além disso, células que ndo estejam preenchidas por um material que
pode ser corroido podem mudar de estado. Como a corrosdo € isotropica, as

dimensdes das células sdo iguais em todas as direcdes.

A Figura 28 mostra como exemplo o processo de produ¢cdo de uma microponta em Si
pela corroséo isotropica do Si utilizando um material de mascaramento com formato
circular. O volume de células na imagem possui dimensfes de 600x600x610 células.
O substrato de Si tem 600 células de espessura. Sobre este substrato, uma camada
de uma célula de espessura de material de mascaramento é depositado sobre o
substrato e fotogravado.

Nas imagens da Figura 28, sdo apresentados o substrato inicial com o material de
mascaramento. Em seguida, quatro simulacdes de corrosao isotropica, cada uma
usando uma profundidade de 75 células, séo realizadas em sequéncia. O resultado

final € a microponta, cujo perfil € apresentado na ultima imagem.

O resultado da corrosdo acima € levemente diferente do que se obteria se uma
corrosdo com profundidade de 300 células fosse realizada. Isso porque, o resultado
de realizar diversas pequenas corrosdes ndo é o mesmo de realizar uma grande
corrosdo. A diferenca fica mais pronunciada quanto menor for o passo, isto é, 10
corrosdes de 30 células resultam em uma diferenca maior do que 4 corrosdes de 75

células em relagdo a uma Unica corrosédo de 300 células.
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(a) (b)

(©) (d)

(f)

(€)

Figura 28 — Corroséo isotropica de uma microponta em Si simulada em diversos passos. As imagens

(a) até (e) mostram corrosdes de 75 células de profundidade. A imagem (f) compara o perfil da

microponta resultante com o perfil de um quarto de disco. A estrutura tem 600x600x610 células.
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Este processo é semelhante ao utilizado para fabricar micropontas. Micropontas tém
diversas aplicacdes, entre elas a microscopia de forca atdmica. A Figura 29 mostra
resultados experimentais de uma corrosdo semelhante a apresentada na Figura 28.
Os resultados experimentais mostram uma grande semelhanca aos simulados pelo
SIMMEMS.

Figura 29 - Imagens de um substrato com material de mascaramento fotogravado no formato
de circulos (a) e 0 mesmo substrato apés uma corrosao isotrépica (b) (CHEN et al., 2010).
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3.3 Deposicdao Isotropica

Os processos de CVD e deposicao isotropica na verdade rodam a mesma logica com
as mesmas condic¢des iniciais. A mudanca é apenas no nome e é fornecida porque o

processo CVD néo € a unica forma de se obter um filme uniforme.

O autdmato celular utilizado é o de contagem da distancia. As condi¢des iniciais zeram
a distancia de todas as células ocupadas. Dessa forma, o filme cresce inicialmente
sobre todas as células expostas. As distancias horizontais e verticais entre células séo
consideradas iguais, € o crescimento é, portanto, isotrépico. Cabem as mesmas
limitacdes, ligadas ao crescimento sobre cantos vivos. A Figura 30 mostra um exemplo

de um filme depositado por este processo.

1b

Figura 30 — Exemplo da deposicdo isotrépica de uma camada de 6xido sobre uma
microponta de Si.
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No exemplo, o processo CVD foi utilizado para depositar uma camada fina de 6xido
sobre uma microponta de Si. Na Figura 30, as imagens 1a e 2a mostram a microponta
antes e depois da deposicao, respectivamente. As imagens 1b e 2b da Figura 30

mostram em detalhe o topo da ponta antes e depois da deposicao, respectivamente.
3.4 Deposicdo Anisotropica

A deposigéo anisotrépica, assim como o processo CVD, também utiliza o autémato
celular de contagem de distancia. A condicao inicial também considera a distancia de
todas as células ocupadas como nula, permitindo o crescimento sobre qualquer

material.

A diferenca é que o usuario tem a possibilidade de definir dimensées diferentes para
os tamanhos das células. Quando o usuario define um tamanho maior para uma
dimenséo, o crescimento nessa direcdo € mais lento. Dessa forma, é possivel ter
algum controle sobre o crescimento, fazendo o filme crescer mais no sentido vertical
do que horizontal, por exemplo. A Figura 31 mostra um exemplo da deposicao

anisotropica de um filme sobre um pedestal.

1b 2b

Figura 31 — Exemplo de uma deposi¢cdo anisotrépica sobre um pedestal. As imagens la
e 2a mostram o pedestal antes e depois da deposicao, respectivamente. As imagens 2a
e 2b mostram a vista em perfil antes e depois da deposicdo, respectivamente.
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Na Figura 31, as imagens la e 1b mostram de dois angulos o pedestal antes da
deposicédo do filme. As imagens 2a e 2b mostram o substrato depois da deposi¢cao
dos mesmos angulos. A deposicdo realizada no exemplo foi de um filme com
espessura de 30 unidades e coeficiente de anisotropia de 0,7. A Figura 32 mostra em
maior detalhe, e com as bordas das células individuais, o resultado visto na imagem
2b da Figura 31. O fato do filme ser menor do que 21 unidades (o esperado) se deve
a imprecisdo devido ao uso de valores em ponto flutuante para representar as

espessuras e o coeficiente de anisotropia. Esse € o erro

Figura 32 - Comparacéo entre as espessuras do filme no topo e na lateral do substrato.

A Figura 33 mostra um exemplo de uma deposi¢cado de uma camada de 6xido de silicio
por PECVD sobre um pedestal para formar uma guia de onda tipo pedestal
(CARVALHO, 2012). As imperfeicbes na superficie final sdo resultado das
imperfeicbes do substrato sobre o qual o filme foi depositado. Os resultados se

assemelham aos simulados pelo simMEMS na Figura 31.
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Figura 33 — A figura mostra um pedestal antes (a) e depois (b) da deposicdo de 6xido de Si
por PECVD sobre um pedestal (a) (CARVALHO, 2012).

74



3.5 PVD

O processo de PVD também usa o autdmato celular de contagem de distancia. Uma
deposicdo PVD pode ser realizada de diversas maneiras, como por evaporacao ou
por sputtering. Nesse tipo de deposi¢cdo ndo ocorre uma reacao quimica; a deposicao
é realizada através de processos fisicos. No caso da evaporacao, por exemplo, uma
amostra do material a ser depositado € aquecida até evaporar. O vapor gerado atinge
0 substrato, onde se solidifica novamente. Este tipo de deposicdo tem uma
direcionalidade grande, visto que as particulas que atingem o substrato todas tem Da
mesma maneira que para o processo de deposi¢do anisotropica, é possivel alterar a

relacéo de crescimento lateral para o crescimento vertical.

A diferenca se encontra nas condic¢des iniciais. Processos PVD, como a evaporacao,
tem uma direcao preferencial para as particulas que atingem o substrato e formam o
filme (MORITZ, 1985). Isso gera um crescimento ndo conforme; o crescimento em
superficies perpendiculares a superficie do substrato é mais lento.

Para emular esse comportamento, as condi¢des iniciais foram modificadas de forma
gue apenas células que ndo tenham um vizinho acima tenham inicialmente distancia
nula. Dessa forma, o crescimento do filme s6 pode comecar nas superficies paralelas

ao plano do substrato.

E importante notar que o crescimento sobre as células ja depositadas ndo € limitado
da mesma maneira. O filme pode crescer normalmente sobre a lateral de células do
filme j& depositado. De maneira a melhor emular o comportamento de um processo

de evaporacao é preciso também alterar a taxa de crescimento na direcéo horizontal.

A Figura 34 exemplifica o resultado de um processo PVD. Em todas as imagens foi
depositado um filme de aluminio com 20 células de espessura sobre um substrato de

vidro com trés estruturas de alturas de 20, 40 e 60 células previamente depositadas.

Os valores abaixo de cada coluna identificam o valor escolhido para a anisotropia no
crescimento do filme. No primeiro caso, 0,0, ndo ocorre nenhum crescimento para 0s
lados. No segundo caso, 0,5, o filme cresce para as laterais com metade da
velocidade que cresce sobre as estruturas. Pode-se perceber que nesse caso ha a
juncao do filme sobre a estrutura de 40 unidades com o material depositado sobre o

substrato. No caso final, 1,0, ndo ha diferenca entre as taxas de crescimento por
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direcdo. Nesse caso, percebe-se que novamente ocorre a jungao do filme que cresce
sobre o substrato com o filme que cresce sobre as estruturas de 20 e 40 unidades de

altura.

0,0 0,5 1,0

Figura 34 — Exemplos de um processo PVD com espessura sobre estruturas de altura
variando de 20, 40 e 60 células. Abaixo das imagens € informado a raz&do entre as taxas
de crescimento lateral e vertical.

Para os pedestais mais altos da Figura 34 o resultado obtido se assemelha ao
desejado para um processo de lift-off. Neste processo, uma camada espessa de
fotoresiste é fotogravada e sobre essa camada € depositado um filme cujo processo
€ ndo conforme. Ao remover o fotoresiste, o material depositado sobre 0 mesmo é
levado junto, restando assim apenas o material depositado sobre o substrato. Esse
processo apresenta a vantagem de ndo necessitar de uma corrosdo do filme
depositado, que dever ser feita por um processo com boa seletividade para nao

corroer as demais camadas envolvidas.

A Figura 35 mostra resultados experimentais para um processo de lift-off obtidos por
Moritz (1985). Neste trabalho os autores estudam métodos para gerar o perfil de
fotoresite visto na Figura 35, que € mais vantajoso para um processo de lift-off.
Embora o simMEMS ndo simule o processo de fotogravacdo com o nivel de
detalhamento necessério para obter estruturas como as da Figura 35, fica claro que o
processo de lift-off em si pode sim ser simulado com as funcionalidades disponiveis
no sSIMMEMS, o que pode ser confirmado pelos resultados da Figura 34.
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Figura 35 — A esquerda esta o resultado da deposicdo de um filme metélico de 2,3 um de
espessura por evaporacdo sobre um pedestal de fotoresiste com 7 pm de altura. A direita
pode-se ver a primeira camada metalica de um circuito CMOS fabricada usando a técnica de
lift-off (MORITZ, 1985).
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3.6 Eletrodeposicéao

O processo de eletrodeposicao também utiliza o autbmato celular de contagem de
distancia. Neste caso, o crescimento € isotropico e pede duas informacdes ao usuario:
qual material sera depositado e sobre qual material condutor sera feita essa
deposicao. Assim, o filme eletrodepositado cresce somente sobre areas expostas do
material informado como condutor. Se trata, portanto, de uma simulagéo simplificada,
em que a condutividade elétrica dos materiais ndo € levada em conta realmente.
Tampouco se considera a ligacdo elétrica do material condutor a alguma fonte de

tensao.

(b)

(d)

(€)

Figura 36 — Exemplo de eletrodeposicédo de niquel sobre filme condutor de cobre, usando
um molde de fotorresiste isolante para formar uma estrutura em forma de micropinga.
Observe que a eletrodeposicdo pode extravasar a espessura do molde.
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Para que o processo de eletrodeposicao ocorra, as condi¢des inicias sao definidas da
seguinte maneira. Se uma célula estd preenchida com o material definido como
condutor, sua distancia é fixada em zero. Células preenchidas com outros materiais
tém suas respectivas distancias fixadas na espessura do filme. As células vazias tém
as distancias mutaveis inicializadas para a espessura do filme. Dessa maneira,
apenas células vazias vizinhas ao material condutor ou ao filme depositado podem

mudar de estado. Um exemplo desse tipo de deposicdo é mostrado na Figura 36.

Para comparacao, a Figura 37 apresenta micropingas fabricadas usando um processo
semelhante. Na Figura 37d € possivel ver a estrutura sobressalente que se forma
guando o filme comeca a crescer por sobre o fotoresiste. Esse crescimento pode ser

comparado com o resultado na Figura 36e.

WD | det Y —
21.4mm|ETD| LS| EPUSP by Adir J Moreira

Figura 37 — A imagem (a) mostra uma imagem de microscopia 6tica de micropincas fabricadas
utilizando eletrodeposicao. As imagens (b), (c) e (d) mostram em maior detalhe uma regido
da pinca usando um MEV. Pode-se ver na imagem (d) o resultado do crescimento do filme
metalico por sobre o fotoresiste, formando uma estrutura que se projeta para além da base
da pinga.
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Cabe aqui ressaltar algumas limitagbes desse algoritmo que se originam ndo na
simplicidade da simulacdo, mas sao frutos de limitacbes do autdémato celular
escolhido. Como descrito previamente, o que o autbmato celular faz € determinar, de
forma distribuida e paralela, células que se encontram a uma determinada distancia
de uma superficie. Essa distancia € medida de forma direta, ndo levando em conta
obstaculos. O problema se torna bastante claro quando se tem uma deposi¢cdo como

na Figura 38.

Caso

Caso

0 49 51

Figura 38 — Exemplo de um processo de eletrodeposi¢cdo dentro de um pequeno canal
feito em uma Unica etapa com espessura 100 e 0 mesmo processo em duas etapas com
espessuras 49 e 51.

Em ambos os casos, o crescimento se inicia no fundo do canal, que tem 49 unidades
de profundidade. As distancias que compde os estados das células serdo
determinadas partindo das células condutoras na base do canal. Enquanto a
deposicao tiver um valor igual ou inferior a profundidade do canal, o nimero de passos

de simulacéo utilizados néo leva a diferencas no resultado.

80



Quando o crescimento ultrapassa a profundidade do canal, comecam a aparecer as
diferengas. O crescimento deveria se dar de forma isotropica para fora do canal.
Assim, se o filme crescer 3 unidades acima do canal, deve também crescer trés
unidades para a lateral. E trivial ver, no entanto, que isso n&o ocorre no Caso 1. Isso
acontece porque o resultado final da simulacdo tera preenchido todas as células

dentro de um determinado raio da superficie inicial, e esse resultado ndo é o correto.

Para se obter o resultado isotrépico esperado, o filme deve ser crescido como no Caso
2. O crescimento é realizado em dois passos. No primeiro passo, o canal é
inteiramente preenchido. Em seguida o crescimento é resumido até atingir a altura

esperada.

3.7 Exemplos de Aplicacao

Para exemplificar a aplicacdo do software, a seguir sdo apresentados alguns estudos
de caso em que a sequéncia de fabricacdo exige diversas etapas e técnicas de
microfabricagdo. O primeiro exemplo envolve um circuito com tecnologia
complementary metal-oxide-semiconductor (CMOS) com 40 transistores baseado no
circuito integrado (Cl) CD4001B Texas Instruments (TEXAS INSTRUMENTS, 2016a),
um circuito légico desenvolvido como alternativa a série 7400. O segundo exemplo
envolve a tecnologia do Digital Micromirror Device (DMD, também da Texas
Instruments (LEE, 2013)) para sistemas de processamento digital de luz (Digital Light
Projection ou DLP). Nos dois exemplos, 0 uso das listas de processos descritas
previamente € especialmente importante, dado o grande nimero etapas necessarias

e de parametros que devem ser ajustados.

Ao final, sdo também apresentados dois exemplos relacionados a corroséo
anisotropica do Si cristalino (parte essencial dos processos de Microfabricacdo em
Substrato (KOVACS; MALUF; PETERSEN, 1998; PAL et al., 2009)). Os exemplos em
guestao envolvem a fabricacdo de microagulhas de Si e a corrosdo de substratos
esféricos de Si (GOSALVEZ et al., 2011; SATO et al., 1998; SHIKIDA et al., 2004;
XING; GOSALVEZ; SATO, 2007).

81



3.7.1 Circuito Integrado CD4001B

A série 7400 de portas ldgicas foi introduzida na década de 60 (COMPUTER
HISTORY MUSEUM, 2016) e ainda hoje € utlizada e fabricada
comercialmente(TEXAS INSTRUMENTS, 2016b). A familia 7400 era composta
inicialmente de circuitos integrados baseados na tecnologia transistor-transistor logic
ou TTL, baseada transistores bipolares(BUIE, 1966). Com o advento da tecnologia

CMOS, uma nova série foi introduzida no mercado, a série 4000.

Os Cls da série 4000 implementam funcdes logicas semelhantes as oferecidas pela
série 7400. Por utilizarem a tecnologia CMOS, no entanto, apresentam vantagens
sobre a tecnologia TTL, como menor consumo, maior faixa de tenséo de alimentacéo
(3 a 15V, comparado com 4,75 a 5,25 V para as primeiras familias da série 7400), e
maior simplicidade no design de circuitos. A Ultima é resultado direto da possibilidade
de ligar um nimero muito maior de entradas em uma mesma saida quando se usa
portas logicas com tecnologia CMOS, medida conhecida como fan-out (TOCCI;
WIDMER, 2003).

A série 4000 apresenta também desvantagens em relacdo a tecnologia TTL, em
especial sua velocidade significativamente menor, que limita seu uso a aplicagbes
estaticas ou de baixa velocidade. Enquanto as primeiras versdes operavam a até 1
MHz, os circuitos bipolares TTL da mesma época poderiam chegar a 10MHz (TEXAS
INSTRUMENTS, 2016a, 2016b). O modelo CD4001B pertence a série 4000. Trata-se
de um CI com quatro portas l6gicas NOR. A tabela da verdade para essa porta l6gica

€ apresentada na Tabela 3.

Tabela 3 — Tabela da verdade para uma porta NOR.

Entrada A | Entrada B | Saida
1 1 0
1 0 0
0 1 0
0 0 1

O processo de fabricacdo exato do Cl ndo é disponibilizado pelo fabricante. Um
possivel processo de fabricagdo para esse dispositivo foi entdo desenvolvido com o
auxilio do software Microwind (versdo 2.3) (SICARD, 2016). O Microwind € um
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software bastante utilizado para ensino de projeto de circuitos integrados (AZIZ;
SICARD, 2007; AZIZ; SICARD; DHIA, 2010; UYEMURA, 2005). Também é utilizado
na literatura para simulacdo de diversas implementacdes de circuitos eletrbnicos
(BELORKAR; BHANDE, 2015; LORENZO; CHAUDHARY, 2013; UMA et al., 2012).
Usando o Microwind é possivel criar um layout para um circuito microeletrénico e
verificar automaticamente se esse layout ndo segue alguma regra de projeto. Para
simplificar a tarefa de projetor um circuito CMOS € possivel adotar um conjunto de
regras que garantem o bom funcionamento do circuito projetado (BAKER, 2010).
Essas regaras incluem detalhes como distancias entre trilhas metélicas ou vias. Cada
fabrica de circuitos, ou foundry, possui um conjunto préprio de regras ligadas aos
detalhes do seu processo de fabricacdo. O Microwind permite definir essas regras e

verificar se as regras foram seguidas.

O Microwind tem algumas regras para foundries com processos de fabricacdo
definidos por detalhes como tamanhos minimos, espacamentos, caracteristicas dos
transistores e o numero de camadas de metalizacédo. Para este exemplo, foi escolhida
uma foundry para tecnologia CMOS de 1,2 um, que era a maior disponivel. Essa
escolha foi baseada no fato do Cl a ser simulado ser bastante antigo e também pelo
fato de que uma tecnologia demasiadamente pequena aumentar o consumo de
memoéria para simulacdo do processo no sSimMEMS. Projetado o layout, € possivel

exportar o conjunto de mascaras necessario para fabricacéo do dispositivo.

Outra funcionalidade interessante do Microwind é a possibilidade de visualizar em 3D
0 processo de fabricacdo do dispositivo. O angulo de visdo é fixo, mas o usuario tem
controle sobre qual parte do dispositivo sera visualizada. O usuario pode navegar por
uma lista dos processos para fabricacdo do dispositivo de acordo com as regras da

tecnologia escolhida e visualizar o que ocorre a cada etapa.

O projeto do layout foi baseado no esquematico da porta logica disponivel no
datasheet do dispositivo (TEXAS INSTRUMENTS, 2016a). O esquematico é
reproduzido na Figura 39, e mostra que a porta loégica possui 10 transistores. Os
nameros ao redor das bolinhas indicam o pino do Cl a que o ponto do circuito se
conecta. Como o Cl tem quatro portas idénticas, os pinos para as demais portas sao
informados em parénteses abaixo das bolinhas. Os asteriscos marcam os dois pinos

de entrada da porta logica. O datasheet também indica como € o circuito de protecéo
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contra descargas elétricas, mas essa parte do circuito foi omitida para simplificar o
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Figura 39 — Esquemético de uma porta lé6gica NOR no CD4001B (TEXAS INSTRUMENTS,
2016a).

Devido as limitacdes no tamanho do dispositivo que pode ser simulado em memoéria
no sSiMEMS, é importante escolher um tamanho de célula que permita simular bem
0 processo, mas que nao seja demasiadamente grande a ponto de tornar a simulacao
inviavel. Como uma tecnologia de 1,2 microns foi utilizada nesse exemplo, valor de 1
(o menor espacamento possivel) € de 0,6 microns. Optou-se entdo por fazer
transistores com canal de 3 microns, um multiplo inteiro do valor de A do processo. O
tamanho final do circuito foi limitado pelo tamanho dos pads de contato e ficou em
aproximadamente 860x800 pum?2. A tecnologia escolhida utiliza duas camadas de
metal, que é suficiente para implementar o Cl escolhido. A Figura 40 mostra o layout
final do dispositivo no Microwind, incluindo os pads para ligacao posterior dos pinos

do encapsulamento ao circuito integrado.
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Figura 40 — Layout final das quatro portas ldgicas. Cada porta légica ocupa um quarto
da &rea do chip, sendo simétricas e espelhadas entre si. Os contatos seguem o0 mesmo
layout definido no datasheet do CD4001B.

Apés a criacdo do layout da Figura 40, o conjunto de mascaras para fabricacdo do
dispositivo foi gerado e exportado pelo Microwind. Com a ajuda do software AutoCAD,
as mascaras geradas foram transformadas em imagens para uso como mascaras no
sIimMMEMS. Para simulag&o do circuito completo foi adotado um tamanho de célula de
0,6 um, levando a mascaras de 1600x1600 pixels (as mascaras tém um espaco
adicional ao redor dos contatos) que sdo apresentadas na Figura 41. O processo de

conversdo das mascaras e escolha do tamanho de célula é descrito no item 3.7.1.1.
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8-Mascara das vias

9-Mascara da segunda camada metalica 10-Mascara para abrir acesso aos pads

Figura 41 — Mascaras geradas para simular a fabricacdo do Cl no simMEMS.

Um detalhe adicional do Microwind é que este software permite gerar uma netlist para
simulag&o do elétrica do circuito projetado no SPICE, um software para simulacdo de
circuitos elétricos. Para realizar um teste basico do funcionamento do circuito
projetado e garantir que 0 mesmo cumpre sua funcdo de porta NOR, o netlist do
circuito mostrado na Figura 40 foi exportado e posteriormente simulado no NGSpice.
Algumas pequenas modificagdes foram feitas no netlist antes da simulag¢ao. Primeiro,
0s pads nao utilizados geram alguns elementos nao conectados que foram removidos.
As fontes de excitacdo também foram adicionadas, embora o Microwind permita fazer

isso antes de exportar o circuito. Na Figura 42 sdo apresentados os resultados da
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andlise transiente de uma das portas légicas, localizada no canto inferior esquerdo do

layout. O comportamento das demais portas também foi simulado, mas como todas

apresentaram comportamentos idénticos os demais resultados foram omitidos.
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Figura 42 — Resultado da analise transiente de uma das portas l6gicas. As entradas Al
e B1 foram excitadas com trens de pulsos. O1 mostra a tensdo na saida da porta légica.
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Na Figura 42, os pulsos nas entradas seguem o comportamento descrito na Tabela 3.
Pelos resultados apresentados, fica claro que a porta l6gica se comporta efetivamente
como uma porta NOR. Pelos valores de tempo na escala também fica claro que a

porta l6gica projetada ndo € muito rapida.

Tempo de Subida £,
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5 |
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5 l t q |
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Figura 43 — Gréaficos para medida dos tempos de subida e de descida para a porta légica.
Apenas uma porta é apresentada pois as quatro apresentam comportamento idéntico.

A Figura 43 mostra a medida dos tempos de subida e de descida do sinal. Os dois
valores sao razoavelmente altos, aproximadamente 35,5 us e 16,7 ps para o tempo
de subida e de descida, respectivamente. Desse modo, a frequéncia maxima de
entrada é de aproximadamente 19,2 KHz, que € bastante baixa para um dispositivo
desse tipo. Isso ocorre porque 0s transistores sao relativamente grandes (cerca de
25x34 um?), o que aumenta as capacitancias parasitarias e os tempos de subida e
descida. As definicbes de tempo de subida e descida bem como a formula para o
calculo da frequéncia maxima podem ser encontradas no livro Sistemas Digitais

(TOCCI; WIDMER, 2003).
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No que diz respeito a fabricacdo, o Microwind lista a sequéncia de etapas necessaria
para fabricacdo do dispositivo usando uma dada tecnologia (em nosso caso, CMOS
de 1,2 um). Essa lista pode ser visualizada na tela do programa junto com o aspecto
geral em 3D do circuito em cada etapa. Essa tela foi reproduzida na Figura 44. Como
pode-se ver, para a tecnologia escolhida o Microwind utiliza 15 etapas comec¢ando
com o substrato inicial. Como sera visto a seguir, isto representa uma grande

simplificacdo do processo de fabricacéo.

B Process View in 3D - O =

Process Steps

01 Initial substrate

03 M- diffusion

04 5i02 trench izolation
05 Thin oxide growth

10 Palysilicon deposit

12 M+ imnplant

13 P+ implant

15 2nd Polysilicon deposi
16 Create contact

18 Metal Depozit & etch
20%ia hole and fil

22 Metal 2 Depozit & etct
40 Paszivation oxide dep
42 Pazzivation etching

33 End of

v ‘white backaraund

F Substrate Upper oxides removed
far clarity

= -
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Figura 44 — Visdo tridimensional parcial do circuito fabricado a partir do layout criado no
Microwind.

A partir dessa lista basica de etapas no Microwind, foi montada uma lista de processos
a ser usada dentro do sSimMEMS. Porém, processos que no Microwind séo indicados
como uma Unica etapa, envolvem na verdade varias etapas que, por sua vez, sdo
indicadas individualmente no SImMEMS. Por exemplo, o processo de difusdo N, que
diz respeito a criacdo dos pocos N no substrato tipo P, € indicado como uma unica

etapa no Microwind, mas no SimMMEMS corresponde a sete etapas, a saber:

1. O crescimento de uma camada de Oxido térmico, que servira como
material de mascaramento para a dopagem;
2. A deposicéao do fotorresiste;

3. Arevelacao do fotorresiste, usando a mascara apropriada;
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4. A corrosdo da camada de oOxido, usando o fotorresiste revelado como
material de mascaramento;

5. Aremocao do fotorresiste;

6. A dopagem térmica do substrato;

7. A remocdao pelo processo de polimento da camada de 6xido térmico.

A simulacdo de todas as 15 etapas apresentadas pelo Microwind necessita de 58
etapas no sSimMEMS, o que evidencia que o nivel de detalhamento apresentado pelo
SIMMEMS é bem maior do que o apresentado pelo Microwind. Por outro lado, é
importante mencionar também que 0s processos no sSiImMEMS sé&o simplificados. Por
exemplo, o processo de deposicao e revelacdo do fotorresiste, inclui algumas etapas
de cozimento do fotorresiste que por simplicidade sdo omitidas no sSImMMEMS, mas

gue néo deixam de ser essenciais para 0 processo real.

A Figura 45 apresenta todos os 58 processos e uma breve descricdo do que esta
ocorrendo. A seguir os processos serdo melhor descritos. Também seréo
apresentadas as justificativas para escolha de alguns processos. A Figura 45-1 mostra
apenas o substrato inicial, nesse caso um substrato tipo P, com dimensdes de
1600x1600x50 células. Para dar conta do crescimento dos diversos filmes sobre o
substrato de Si, o volume de células para simulagcdo € um pouco maior no eixo Z,
resultando em um total de 1600x1600x80 células, ocupando aproximadamente 8 GB,
incluindo os dados para desenhar a superficie. A simulacdo da fabricacdo completa
do Cl, salvando uma imagem apoés cada etapa, demora aproximadamente 23 minutos

e leva cerca de 9 minutos se as imagens nao forem salvas.
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1-Substrato inicial

2-Crescimento de um 6xido térmico

3-Spin coating do fotorresiste

4-Revelagéo do fotorresiste
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5-Corrosao da camada de 6xido

6-Remocéao do fotorresiste

7-Dopagem térmica tipo N

8-Remocédo da camada de Oxido
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9-Deposicéo de filme de SisNa

10-Spin coating do fotorresist

11-Revelacao do fotorresiste

12- Corrosao do SizNa4
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13-Remocéo do fotorresiste

14-Crescimento de SiO2

15-Remocéo do SisN4 por polimento

16-Deposicao de SiO2
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17-Deposicao de Si policristalino

18-Spin coating do fotorresiste

19-Revelacéo do fotorresiste

20-Corroséo do Si policristalino
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21-Corrosao do SiO2

22-Remocéo do fotorresiste

23-Spin coating do fotorresiste

24-Revelacéo do fotorresiste
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26-Remocéo do fotorresiste

27-Spin coating do fotorresiste

28-Revelacéo do fotorresiste
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29-Implantacao i6nica (P+)

30-Remocéo do fotorresiste

31-Deposicéo de SiO2

32-Spin coating do fotorresiste

99



33-Revelacédo do fotorresiste

34-Corrosao do SiO2

35-Remocéo do fotorresiste

36-Deposicdo do metal da via
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37-Polimento do substrato

38-Deposicéo de Al

39-Spin coating do fotorresiste

40-Revelagdo do fotorresiste
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43-Deposicéo de SiO2

44-Spin coating de fotorresiste
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46-Corrosao do SiO2

47-Remocéao do fotorresiste

48-Deposicdo do metal da via
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49-Polimento do substrato

50-Deposicéao do Al

51-Spin coating do fotorresiste

52-Revelacéo do fotorresiste
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53-Corroséao do Al

55-Deposicdo de SiO2

56-Spin coating do fotorresiste
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58-Corrosao do SiO2

59-Remocéo do fotoresiste, dispositivo final
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59b-Remocéo do fotorresiste, corte do dispositivo final

N ———

60-Corte lateral de um transistor

Figura 45- Etapas do processo de fabricacdo do circuito integrado.

O primeiro processo, mostrado na Figura 45-2, € uma oxidagao térmica. O objetivo
dessa etapa é formar uma camada de 6xido que serd usada como material de
mascaramento para a dopagem dos pocos N. As imagens 3 a 5 da Figura 45 mostram
a maneira mais tradicional de corrosao seletiva no SImMEMS. Primeiro é depositada
uma camada de fotorresiste, em seguida o fotorresiste é revelado usando uma
mascara. Finalmente, o material a ser corroido seletivamente, nesse caso o 6xido
crescido previamente, é corroido usando o fotorresiste como material de
mascaramento. A Figura 45-6 mostra o resultado da corrosdo quando o fotoresite

removido.
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A Figura 45-7 mostra a dopagem térmica para formar os pocos N. Nesses po¢os serao
produzidos os transistores pMOSFET. Na Figura 45-8, a camada de SiO2 usada para
mascaramento durante a dopagem foi removida. Isso foi feito para fornecer uma
superficie lisa para os demais processos. Na Figura 45-9, foi depositada uma camada
de nitreto de silicio. As imagens 10 a 13 da Figura 45 mostram a fotogravacao dessa
camada, que foi usada como material de mascaramento para a producdo de uma
camada espessa de oxido de Si que forma o trench (Figura 45-14), isolando os
transistores que serdo fabricados. A camada de nitreto € entdo removida, novamente

por polimento para manter o substrato liso (Figura 45-15).

Na Figura 45-16, uma fina camada de 6xido de Si é depositada por CVD. Essa camada
formara o Oxido do gate nos transistores MOSFET. Em cima dessa camada, €
crescido Si policristalino que formara o contato dos gates (Figura 45-17). Esse Si deve
ser dopado para garantir boa condutividade. E preciso manter em mente também que
0S processos posteriores de implantacdo i6nica para dopagem também irdo afetar a

condutividade desse material.

As imagens 18 a 22 da Figura 45 mostram a fotogravacdo dessas duas camadas,
dando forma aos contatos e expondo as regides que serdo dopadas para formar o
dreno e a fonte de todos os transistores. A dopagem por implantacao idnica usa nesse
caso o préprio fotorresiste para o0 mascaramento. O mascaramento evita a dopagem
tipo N das regibes que devem ser tipo P e vice-versa. As imagens 22 até a 30 da

Figura 45 mostram essas dopagens.

Feitas as dopagens, uma camada mais espessa de Oxido de Si € depositada sobre
todo o material por CVD, como mostra a Figura 45-31. Essa camada tem a funcéo de
isolar os componentes das camadas de metal que serdo depositadas sobre o 6xido
de Si.

As imagens 32 a 35 da Figura 45 mostram a fotogravacao dessa espessa camada de
oxido de Si para permitir a deposi¢cao do material de via, que fara o contato dos drenos,
fontes e gates a primeira camada de metal. Também séo feitas as conexdes dos pog¢os
N ao Vop. Para tanto uma camada de metal é depositada por evaporacdo sobre o
substrato (Figura 45-36).

Para formar a primeira camada de metal, primeiramente o substrato € novamente
polido, removendo o excesso de metal das vias, como pode ser visto na Figura 45-37.
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Em seguida, uma camada de Al é depositada (Figura 45-38) e fotogravada (imagens
39 a 42 da Figura 45). Sobre essa camada de metal € novamente depositado uma
nova camada de 6xido de Si, como visto na Figura 45-43. Essa segunda camada é
também fotogravada (imagens 44 a 47 da Figura 45) e o metal da via é novamente
depositado por evaporacgdo (Figura 45-48). Mais uma vez o substrato é polido (Figura
45-49) e a segunda e Ultima camada de metal é depositada por evaporacao (Figura
45-50).

A segunda camada de metal € entdo fotogravada (imagens 51 a 54 da Figura 45) e
uma camada final de 6xido é depositada sobre os dispositivos (Figura 45-55). Essa
camada final ter4 a funcdo de proteger o dispositivo. No entanto, é preciso abrir a
regido sobre os pads para permitir acesso ao dispositivo, o que é feito nas imagens
56 a 59 da Figura 45.

O uso dos processos de polimento e de um metal para via e outro para as camadas
de metais refletem o processo usado no Microwind. Dependendo do tamanho das
aberturas para os contatos das vias, € possivel usar apenas uma deposi¢cao de metal
para fazer o mesmo processo, e isso efetivamente era feito nos primeiros processos
CMOS propostos. O resultado difere do aqui apresentado principalmente no formato
final do dispositivo, visto que as diferencas de altura em uma camada sao propagadas

para todas as camadas acima.

As dopagens realizadas utilizam tanto dopagem térmica, em um forno, como o
processo de implantacdo i6nica. O Microwind ndo especifica um processo em
especial, entdo ambos foram usados visto que se trata de um exemplo do que pode

ser feito no software.
3.7.1.1 Importando Mascaras

O Microwind exporta mascaras no formato Caltech Intermediate Format (CIF)
(SPROULL; LYON; TRIMBERGER, 1980). E um formato comum para descri¢do de
mascaras, mas nao € reconhecido pelo SImMEMS. Para usar as mascaras geradas,

foi preciso converter as mascaras para imagens.

Essa tarefa foi realizada com o auxilio do software AutoCAD, versdo 2013 para
Windows (AUTODESK, 2016). O formato CIF € semelhante a uma linguagem de
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programacao. O formato das mascaras € definido através do uso de algumas formas
bésicas e suas junc¢des. No caso especial das mascaras exportadas pelo Microwind,

apenas um tipo de forma é utilizado: um retangulo.

No arquivo gerado pelo Microwind, cada mascara ocupa uma camada. As diferentes
camadas sao identificadas e séo seguidas pela definicdo dos retangulos que formam
a mascara referente a essa camada. Esse arquivo foi convertido em um script para
criar as mascaras dentro do software AutoCAD que gera as formas equivalentes, cada
uma em sua respectiva camada, através de uma operacdo de substituicdo em um
editor de texto. Os comandos para gerar retangulos no formato CIF foram substituidos
pelo comando para gerar retangulos no AutoCAD. O mesmo foi feito para definir as
camadas. Uma operacéao de unido foi entdo realizada manualmente em cada camada,

unindo todos os retangulos que formam a mascara daguela camada.

O uso do AutoCAD é de interesse visto que o passo de geracdo das imagens pode
ser feito em diversas escalas facilmente. Apos importar as mascaras para dentro do
AutoCAD, cada camada pode ser impressa em forma de uma imagem usando uma
escala fixa. No exemplo mostrado na Figura 45, a escala é de um pixel para cada 600

nandmetros, gerando mascaras de 1600x1600 pixels.

A simulacéo final foi realizada, portanto, com células de 0,6 um. Cada transistor tem
entdo um gate com 5 células de espessura, ou 3 um. Embora o tamanho do transistor
entre na escolha da escala, ele ndo é o fator determinante. Isso porque as espessuras

dos filmes sdo bem menores do que as larguras dos dispositivos.

Para se obter um bom resultado visual quando se analisa os transistores de perto,
com a visualizacdo de cantos arredondados devido aos diversos processos de
corroséo e deposicéo, é preciso ter cerca de 10 ou mais células de espessura para o
menor filme. No caso desse dispositivo, existiam camadas de até 0,4 um de

espessura. Estas camadas foram representadas por uma unica célula.

Cabe ressaltar que uma escala de 100 nm por célula (ainda insuficiente para uma
espessura de 10 células) ja eleva o tamanho das mascaras para 9600x9600 pixels. O
volume de células chegaria a 9600x9600x480 células (mais de 44 bilhdes de células),
0 que inviabilizaria a simulacdo. Portanto optou-se pela menor escala e a consequente

gueda de detalhamento. No entanto, como pode ser verificado nas imagens da Figura
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45, fica claro que devido ao tamanho do dispositivo, ndo é possivel ver claramente
pequenos detalhes ao se olhar o Cl completo.

Para mostrar os transistores em maior detalhe, o mesmo processo foi realizado em
uma escala de 1 pixel para cada 100 nm, mas em uma regido reduzida. As mascaras
geradas possuiam apenas 2400x2300 pixels, para um volume de simulacdo de
2400x2300x150 células, aproximadamente 820 milhdes de células. As imagens dessa

simulacédo sdo apresentadas no Erro! Fonte de referéncia ndo encontrada..

3.7.2 Dispositvo de Microespelho Digital (DMD)

O simMEMS foi inicialmente desenvolvido para simular a fabricagdo de MEMS. Como
exemplo, abaixo é apresentado o processo de fabricacdo de um DMD (Digital Mirror
Device). Trata-se de um pequeno espelho que pode ser atuado para redirecionar luz
para duas direcfes diferentes. Em geral utiliza-se uma matriz de microespelhos, que
tém diversas aplicacfes, como espectrografia, leitores de cédigos de barras e

projetores digitais.

O principio de funcionamento é simples, luz de uma fonte incide sobre o espelho. Os
microespelhos chaveiam a luz entre duas possiveis direcées. Pode-se alternar, por
exemplo, entre direcionar a luz para um alvo ou em direcdo a uma superficie que
absorve essa luz. Dessa forma, é possivel escolher, de forma discreta quais espelhos

direcionaréo a luz para o alvo.

O chip em si possui células de memoria CMOS que controlam a posicdo do
microespelho (LEE, 2013). Sobre essas células sao fabricadas as estruturas moéveis
dos microespelhos. No processo a seguir, apenas a estrutura do microespelho, que
fica sobre o circuito CMOS, sera fabricada. Pelo que foi apresentado no item anterior,
simular a fabricagdo também do circuito CMOS é possivel. Isso néo foi feito por duas
razdes. Primeiramente, embora haja alguma documentacdo do circuito CMOS que
controla o espelho, ainda seria preciso desenvolver um processo para simular esse
circuito e informacdes sobre esse processo sdo mais escassas. Além disso, um
exemplo da fabricacdo de um circuito integrado com tecnologia CMOS ja foi
apresentado.
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Figura 46 — Condutores formando a base do dispositivo.

O processo aqui apresentado foi desenvolvido baseado em datasheets, patentes,
reports e apresentacdes que tratam sobre o funcionamento desses dispositivos
(HORNBECK, 1991, 1998; HUFFMAN; HORNBECK; KNIPE, 2002; LIVERMORE,
2007; VAN KESSEL et al., 1998). O processo de fabricacdo, incluindo os materiais
utilizados nao é descrito nessas fontes e 0 aqui apresentado €, portanto, apenas uma

alternativa.

A Figura 46 mostra a base do dispositivo, com os eletrodos que seréo usados para
operar 0 microespelho. As duas pecas metalicas simétricas no centro do dispositivo
fazem contato com o substrato de Si, onde estéo as células de memaoria que controlam
a posicdo do microespelho. O contato atravessando o modelo diagonalmente sera
ligado ao espelho. Os dois contatos simétricos ao seu lado estéo ligados as células
de memodria abaixo do microespelho.
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Figura 47 — Passos para formar a base do espelho e a mola de tor¢éo.
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Sobre o substrato da Figura 46, € depositada uma camada espessa de fotorresiste
(Figura 47a). O fotorresiste serve de base para a fabricagdo da base de apoio do
espelho e da mola de torcdo. Também fornece o espacamento necessario para
permitir a rotacdo do espelho. Apds fotogravar o fotorresiste para criar o espaco da
via (Figura 47b), o metal que forma a base dos apoios e a mola de tor¢do em si é
depositado (Figura 47c). Em seguida uma camada de 6xido é depositada sobre o
metal (Figura 47d) e fotogravada (Figura 47e). Essa camada sera usada como
material de mascaramento em uma etapa futura. Um dielétrico é entdo depositado
sobre o metal e o 6xido de Si (Figura 47f). No passo seguinte uma nova camada de
oxido de Si € depositada sobre o dielétrico (Figura 479) e fotogravada (Figura 47h).
Em seguida, o dielétrico e 0 metal sdo corroidos usando o 6xido como material de

mascaramento (Figura 47i e Figura 47j).

Figura 48 — Apoio e mola de tor¢éo finalizados.

As quatro pontas amarelas expostas na Figura 48 limitam o movimento do espelho,
servindo também como molas para frear o movimento do espelho quando ele se choca
com a base. As vias ndo ligadas a mola de torcdo também podem eventualmente
entrar em contato com o espelho e a camada dielétrica sobre o metal evita um curto

circuito nesse caso.
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Figura 49 — Processo de fabricacdo do espelho sobre o jugo e a mola de tor¢cdo. No final
0 topo do espelho foi removido para mostrar o apoio.
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Sobre o substrato da Figura 48 é depositada outra camada de fotorresiste (Figura
49a). Essa camada de fotorresiste € usada como apoio para o espelho. O uso do
fotorresiste é para garantir uma base reta sobre o qual depositar o metal do espelho,
garantindo assim a boa qualidade do espelho. O espelho também precisa ser alto o
suficiente para poder girar em torno da mola cerca de 10 graus antes de entrar em

contato com as camadas abaixo.

Nas etapas finais do processo de fabricacao, o fotorresiste é fotogravado para formar
0 espaco para a via (Figura 49b). Uma camada de aluminio € depositada entéo,
formando a base do espelho (Figura 49c). Sobre essa camada, uma camada de éxido
de Si é depositada (Figura 49d). Em seguida, ambas as camadas sdo fotogravadas
(Figura 49e e Figura 49f), separando os diversos microespelhos. Finalmente, as
camadas de sacrificio, usadas como apoio para as demais camadas, sdo removidas,
liberando assim toda a estrutura (Figura 49g). Na Figura 49h, um corte foi feito
removendo o topo do espelho de maneira a melhor exibir a mola de tor¢éo e os

eletrodos do dispositivo.

Para comparacao, a Figura 50 mostra uma matriz de DMDs produzida pela Texas
Instruments, seguindo um processo semelhante ao aqui apresentado. Comparando
os resultados As imagens abaixo mostram que é possivel produzir um resultado

bastante semelhante aos obtidos em um processo real.

Figura 50 — Imagens de uma matriz de microespelhos produzida pela Texas Instruments. No
topo a esquerda pode-se os espelhos ao final do processo. Na imagem superior direita, um
dos espelhos foi removido, expondo o0s apoios e a mola de tor¢do por baixo. Na imagem
inferior esquerda, todos os espelhos foram removidos. A imagem inferior direita mostra em
detalhe os apoios e a mola de torcdo de um dos microespelhos.
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3.7.3 Corroséo Anisotropica do Si (Microfabricacdo em Substrato)

O primeiro exemplo que foi analisado é a fabricacdo de uma microagulha seguindo o
processo descrito em Shikida et al. (2004). Matrizes de microagulhas tem aplicacdes
meédicas e biolégicas como eletrodos (CAMPBELL et al.,, 1991). O método de
fabricacdo proposto por Shikida et al. visa diminuir o custo de fabricagcdo dessas
matrizes, o que é interessante principalmente visto que as mesmas devem ser
descartaveis, enquanto mantém a possibilidade de controlar o tamanho e o
espacamento das agulhas na matriz (SHIKIDA et al., 2004). Alguns dos passos

envolvidos na fabricacdo dessa matriz sdo apresentados na Figura 51.
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Figura 51 — Estrutura fatiada apés (a) 0, (b) 10, (c) 20, (d) 30 e (e) 40 minutos de corroséo
Umida (SHIKIDA et al., 2004).

O método de fabricacdo comegca com uma oxidacdo térmica para protecdo da
superficie inferior da lamina. Em seguida, o topo da lamina é mecanicamente “fatiado”
separando as futuras agulhas e formado um degrau (Figura 5l1a). Finalmente, a
corrosao anisotropica imida é utilizada para formar a ponta afiada das agulhas (Figura
51b-e).

Na Figura 52 sao mostrados os mesmos passos de fabricagéo da Figura 51 simulados

dentro do simMEMS. Como a matriz é simétrica, apenas uma agulha foi produzida. O
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SIMMEMS n&o possui um processo de corte mecanico como o usado em Shikida et
al. (2004) que permita fatiar o substrato. No entanto, a mesma estrutura pode ser

produzida por Deep Reactive lon Etching (DRIE), esta sim disponivel no SiImMEMS.

Comparando as imagens com seus respectivos resultados experimentais
(apresentados na Figura 51), pode-se verificar que oS mesmos sao bastantes
parecidos. As dimensdes finais da agulha também s&o semelhantes as dimensodes

medidas experimentalmente.

il
i

Figura 52 — Passos de fabricagcdo da microagulha na versdo 4 do simMEMS.
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A Figura 53 mostra em maior detalhe a ponta da agulha. Como se trata de um
processo de corrosdo de Si, o SImMMEMS também permite visualizar a estrutura
cristalina do substrato. O intuito dessa funcionalidade é facilitar a identificacdo dos
planos cristalograficos que formam a estrutura. Como pode ser visto pela comparacao
com os resultados experimentais apresentados na Figura 53c, o formato final da
ponta € bastante proximo do esperado. A agulha apresenta paredes retas formadas
por planos {110} (s@o os planos compostos apenas por atomos laranjas) e a ponta
afiada é formada por planos {311} (identificados pelo padrao intercalado de verde e

laranja), o que era esperado (SHIKIDA et al., 2004).

(a) (b) (©)

Figura 53 — Vista da ponta da microagulha usando (a) células dos autdmatos celulares,
(b) &tomos da rede cristalina do Si e (c) resultado experimental (SHIKIDA et al., 2004).

Para comparacéo, a Figura 54 também apresenta os resultados do mesmo processo
gerado com a versdo 3 do sSimMEMS. Verifica-se que os resultados sédo bastante
semelhantes. Isso é esperado visto que o autdmato celular utilizado é o mesmo. Para
esta comparacao, a dimenséo dos substratos foi mantida aproximadamente constante
nas duas simulacdes. A verséo antiga do sSiImMEMS trabalha com células n&o cubicas,
com razado de aproximadamente 1,0x1,0x0,35 entre as dimensdes X, Y e Z,
respectivamente. A versdo atual trabalha com células cubicas, entédo as profundidades
foram mantidas e o nimero de células nas dire¢Bes X e Y foram aumentadas. Dessa

forma, o substrato passou de 70x70 para 197x197 na versao atual.
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Figura 54 — Simulacdo do processo de fabricacdo de uma microponta na versdo 3 do
simMEMS.

O numero de atomos usados na simulacdo de corrosao Uumida em KOH aumentou
consideravelmente. Isso pode ser visto pela comparacdo entre a ponta da agulha
resultante da simulacdo na versdo 4 do simMEMS com a gerada pela verséo 3,
mostrada na Figura 55. Enquanto na versao anterior a regiao afiada da ponta possuia
comprimento equivalente a cerca de 12 células de diamante, a versdo atual possui
quase o dobro disso.
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Figura 55 - Vista da ponta da microagulha usando células, & esquerda, e atomos, a
direita, nos resultados gerados pela versdo 3 do simMEMS.

Outro detalhe que pode chamar bastante a atencdo € o formato das células do
autdmato celular dessa ponta. Na versao 3, cada célula em um substrato de Si contém
exatamente um atomo em seu interior. A posicdo do atomo dentro da célula depende
da posicdo da célula, mas pode ser calculada facilmente. Comparando as duas
visualizacfes, tanto na versdo atual como na versado antiga, é possivel ver que em
ambos os casos, a rede cristalina possui superficies bastante planas. No entanto,
enquanto a visualizagcdo em células da versao atual também apresenta faces planas,
a da versao anterior é bastante erratica. O resultado da Figura 55 é bastante diferente
de um plano, com diversas reentrancias e algumas células saindo para fora. Ja o
resultado na versdo atual acompanha muito melhor a visualizacdo atomistica dos

resultados.

Essa melhora na simulagéo esta ligada ao maior nimero de &tomos dentro de cada
célula preenchida por Si. O resultado da simulacéo se assemelha mais a uma média
da superficie formada pelos atomos do Si. A nova implementacdo apresentada, no
entanto, algumas desvantagens. A mais clara € o aumento no consumo de memoria.
Embora os tamanhos das estruturas sejam semelhantes, a nova versdo ocupa bem
mais memoria que a versdo anterior, devido a necessidade de armazenar as duas
representacdes do substrato de Si em paralelo, bem como ao maior niumero de

atomos de silicio.
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A Figura 57 apresenta os resultados de uma simulagéo semelhante realizada em outro
software para simulagdo de corrosdo anisotropica de Si. O software VisualTAPAS usa
um meétodo step-flow para simulacdo dessa corrosdo, que permite melhor ajuste das

taxas de corrosao dos planos cristalograficos do Si.

Figura 56 — Resultados de simulacdo da fabricacdo de uma matriz de micropontas usando o
processo descrito acima. A simulacéo foi realizada no software VisualTAPAS (XING;
GOSALVEZ; SATO, 2007).

Comparando os resultados na Figura 57 com os resultados gerados pelo SIiImMEMS,
apresentados na Figura 52, é possivel notar algumas diferencas. No entanto, o
formato final da microponta é bastante parecido com o obtido pelo VisualTAPAS.
Dessa forma, embora o autémato celular empregado seja bastante simples, fica claro
que ainda € possivel obter resultados bastante interessantes para simulacdo da
corrosao anisotropica do Si utilizando o SImMEMS.
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No entanto, outro problema que surge pode ser claramente visto nos resultados
apresentados na Figura 52. Note que na segunda imagem da corrosdo Umida,
aparece na face esquerda um padrao alternado de células a mais corroidas. Isso é
resultado de erros de arredondamento no mapeamento da estrutura cristalina para a
estrutura de células cubicas. Atomos localizados muito préximos da borda entre duas
células do substrato podem ser classificados de forma diferente, o que leva a essas

variacoes.

Esse problema pode se manifestar de maneira mais critica quando se realiza uma
simulacéo onde todos os atomos na superficie sdo classificados erroneamente. Nesse
caso, ndo ocorre nenhuma mudanca de estados pois a superficie exposta é
considerada néo existente. Isso ocorre principalmente quando a altura do substrato
em numero de células cubicas é um multiplo inteiro de 14, pois a superficie do cristal
(e respectivamente das células unitérias) sera exatamente sobre a borda de duas

células cubicas dos autdbmatos celulares.

Finalmente, deve-se mencionar que a atual abordagem nédo € facilmente extensivel.
Como o Si pode ser corroido por diversas formas, como o DRIE utilizado nos passos
iniciais do processo, € preciso que a estrutura cristalina que é armazenada em
paralelo também seja atualizada. O mesmo deve ocorrer com qualquer outro valor
gue venha a ser armazenado de forma paralela. Isso significa que qualquer autdmato
celular novo implementado deve necessariamente levar em conta a existéncia desses
dados e, de forma anéloga, todo novo dado requer atualizacao de diversos autdmatos

celulares ja implementados.

Dessa forma, embora a atual abordagem seja satisfatoria, € preciso desenvolver
mecanismos mais avancados para a atualizacdo de dados paralelos usados por
autbmatos celulares especificos. Isto €, um novo valor armazenado por célula deve
ser tratado como uma entidade independente que seja capaz de se atualizar
automaticamente baseada no comportamento de um autébmato celular genérico que

esteja modificando o material que ocupa a célula ligada aquele valor.
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4 SIMULACAO USANDO PARAMETROS FiSICOS

Os automatos celulares implementados no SImMEMS s&o em geral idealizados. Como
visto pelos exemplos apresentados até aqui, esses processos idealizados permitem
simular a fabricacdo de diversos dispositivos. Apesar de nado retratarem de maneira
fidedigna todos os detalhes de todos os processos, ainda é possivel projetar e
entender a sequéncia de processos necessaria para fabricacdo de dispositivos
microeletronicos bem como de MEMS e MOEMS.

Por outro lado, também € interessante poder simular um processo levanto em conta
0S parametros como temperatura, pressdo ou taxa de corrosdo e visualizar a
influéncia dessas grandezas no processo. Existem duas maneiras de fazer isso. A
maneira mais simples € usar um modelo conhecido que define, por exemplo, a taxa
de corrosao de um material em fung¢do da concentracéo da solucéo corrosiva e da sua
temperatura, por exemplo. Em seguida pode-se utilizar um autémato celular como o
aqui descrito, de contagem de distancia, para resolver o problema de evolucdo da
superficie. A segunda opc¢édo é usar um autémato celular especifico para o processo.
Nesse caso, é utilizado um autébmato celular cujo comportamento macroscopico é
descrito pela mesma equacdo que descreve o comportamento do processo a ser

simulado.

Nesse sentido, foi estudado um autdémato celular que permite incluir parametros
fisicos na simulacdo da dopagem de um substrato de Si. Esse autbmato celular
também permite a simulacéo de processos de difusdo-reacao, e seu uso para simular

um processo de oxidacao térmica do Si também foi estudado.
4.1 Caminhada Aleatoéria

A simulacdo do processo de difusdo no siInMEMS é baseada no processo de

caminhada aleatéria. Em um processo de caminhada aleat6ria, uma entidade tem uma

posicdo inicial P. A entidade entdo se move em incrementos [,, aleatorios. Apos N

passos a posicao da entidade € dada pela equacéao 4:

Py =P +3V0,. @
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O conjunto de deslocamentos {ln} € um conjunto de variaveis aleatorias

independentes que definem o caminho tomado pela entidade, que recebe o nome de

caminhada aleatéria.

Diversos fendbmenos podem ser simulados pelo processo de caminhadas aleatorias.
Por exemplo, processos como difuséao e transferéncia de calor, entre outros, podem
ser simulados usando essa técnica. No caso da difusdo, isso € bastante simples de
entender. A medida que uma particula se difunde em um meio, ela interage com os
demais &tomos que formam o meio. Embora essas interagdes ocorram de maneira
muito bem definida, o resultado final dessas interacdes € bastante complexo. O

resultado final faz com que o movimento da particula seja aleatério.

Para que uma entidade alcance uma posicao R gualquer ap0s N passos, € preciso
gue essa entidade se encontre no ponto R — 7 e realize no passo N o deslocamento
7. Dessa maneira, é possivel calcular Py(R), a probabilidade de se encontrar a

entidade em R apos N passos, usando a equacao 5:
Py(R) = [ p(7|R — #)Py_1(R — 7) a7 . )

A equacdo 5 pode ser simplificada se a probabilidade de se deslocar na direcéo 7 for
independente da posicdo atual. Nesse caso pN(F|§ —7) =py(#) e a equagdo

resultante € apresentada abaixo:
Py(R) = [ p(@®) Py_ (R — #) d%7 . (6)

A seguir é analisado um caso especial, bastante simplificado, para essa caminhada
aleatéria em uma dimenséo (d = 1). Sera mostrado o limite do continuo, quando N —
o, para a equacado 6. Para auxiliar nessa tarefa, define-se a fungéo p(x, t) tal que
p(x,N1) = Py(x), onde 7 € a duracdo de um passo, para N muito grande e p(x,t) é
diferenciavel em x e t. Em seguida, é preciso encontrar a equacao parcial diferencial

para p(x,t):
Pyii(x) = [p(x —x") Py(x') dx' . (7)

Assumindo t » 1, % = (x?) = [ x?p(x)dx e que (x})~c?N, pode-se assumir que a
probabilidade Py (x) varia em uma escala L tal que L >» ¢. Dessa forma, quando N —

oo a probabilidade de dar um passo em uma determinada direcéo, p(x — x'), ndo varia
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muito com X. Pode-se entdo substituir Py(x) por sua expansao de Taylor. Para

facilitar, também é feita a substituicdo x' = x — y, logo:
Pua @) = [ POIPAGE = 1) dy

_ o (90PN
= [p) (22 ) dy

i!

®)

A equacdo acima pode entdo ser simplificada usando os momentos da variavel
aleatoria p(y) que por definicdo sdo m; = [y'p(y)dy. Fazendo as respectivas

substituicGes e mantendo em mente que m, = 1, obtém-se a equacao abaixo:

(=1)'m; 8Py (x) 9
i axt

Pyi1(x) = Py(x) + Xi24
Em seguida define-se D; = l"f—f‘ Passando Py (x) para o lado esquerdo da equacao e
dividindo ambos os lados por 7, obtém-se a equacao 10 a seguir:

PN+1(%)—Pn (%) o i 9'PN(X) 10
PP = 3 (-1 2 (10)

Tomando o limite infinitesimal dos passos, isto é, passos com comprimento e duracao
tdo pequenos quanto se gueira, obtém-se a equacao abaixo, conhecida como a

expansao Kramers-Moyall:

dp(x,t)
x

dp(x,t)
at

?*pxt) o 33pxt)
dx2 3 9x3

(11)

- D, +D, + o

Se a relacdo entre o passo de tempo e o tamanho do passo ao quadrado for definida
como sendo constante e mantendo apenas 0s primeiros elementos da expanséo, a
equacado para conveccao-difusdo € obtida. Nesse caso, o coeficiente de difusédo é

dado por D, e a velocidade média do deslocamento é dada por D; na equacao abaixo:

ot L ox 2 9x2

Op(x,t) o opLut) 0%p(x,t) (12)

Analisando o coeficiente de difusédo, é possivel verificar que 0 mesmo é ligado ao
segundo momento da posicédo e a duragdo do passo de tempo. Essa € a relagédo
encontrada para o movimento Browniano (EINSTEIN, 1956), e indica que o
deslocamento de uma particula é proporcional a raiz do tempo de deslocamento,

como pode ser verificado abaixo:

(X?) = D,21. (13)
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4.2 Caminhada Aleat6éria em um Autémato Celular

O conceito de uma caminhada aleat6ria pode também ser aplicado a autébmatos
celulares. Nesse caso, as possiveis posicoes das particulas sdo limitadas pele rede
do autdbmato celular. Inicialmente, sera novamente analisado o caso unidimensional.
As células do autémato celular formam uma linha infinita por onde as particulas podem

se movimentar.

Na abordagem descrita anteriormente, cada particula € analisada individualmente e
movimentada. A cada passo de tempo 7, uma particula pode se deslocar uma célula
para esquerda ou para direita, com probabilidade p, e 1 — p,, respectivamente, como

mostra a Figura 57.

Figura 57 - Distribuicdes independentes em todas as células.

Essa abordagem nédo € facilmente implementada através de um autdmato
celular. Como todas as particulas se movimentam ao mesmo tempo, duas particulas
podem optar por se movimentar para mesma célula desocupada ao mesmo tempo.
Para limitar o numero de particulas em cada célula, é preciso implementar uma légica
gue analisa ndo somente as células vizinhas, mas também as células adjacentes as
vizinhas, também chamadas de segundos vizinhos. Essa mudanca também implica
em uma mobilidade diferenciada em funcdo da concentracédo local de particulas, o

que pode ser problematico.

Uma forma simples de resolver esse problema € utilizar duas variaveis para
representar a ocupacgdo de uma célula. Cada célula possui uma variavel para indicar
se ha uma particula entrando na célula pela lateral esquerda, enquanto a outra
variavel indica se ha uma particula entrando na célula pela lateral direita da célula. A
movimentacdo aleatoria das particulas € obtida através da inversdo, com

probabilidade p,, das duas variaveis de cada célula a cada passo de tempo.
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Dessa forma, a cada passo de tempo a atualizagéo dos estados segue 0s seguintes
passos. Primeiramente, os valores das duas variaveis séo invertidos ou ndo baseados
em uma variavel aleatdria com probabilidade p, de ser verdadeira. Isso € feito para
todas as células. Em seguida, o valor das duas variaveis € atualizado copiando o
respectivo valor das células vizinhas. A Figura 58 exemplifica o funcionamento do

autdmato celular para passos de tamanho e durag&o unitarios.

<« ny(x,t) _—~(Po) =na(X,t)
Ine<anl a1 1)
T(po, -
Na(X-1,41)=n(X.1)

Figura 58 — Funcionamento do autémato celular unidimensional para difusao.

E possivel entdo escrever um conjunto de equagées para descrever o comportamento
dessas duas variaveis em funcdo da posicdo da célula e do passo de tempo. Para

tanto, € introduzida a varidvel aleatéria p(x,t) que apresenta o valor 1 com

probabilidade p, e 0 com probabilidade 1 — p,.

Uma particula s6 pode chegar a célula na posi¢ao x no instante t se ela se encontrar
na posicdo x — 1 no instante t — 1. Dessa forma, o comportamento do autébmato
celular pode ser descrito através do sistema de equacdes abaixo. A variavel aleatoria

p(x, t) seleciona qual numero de ocupacao sera repassado as células vizinhas.

p(x, Oy (x, 1) + (1 — p(x, 1) )ny(x,t) (14)
(1—p&ED)n; (x,1) + px Ony(x,0)|

nmE+At+1)]
n,(x—At+1)l

Partindo do sistema de equagfes em 14, que descreve 0 comportamento
microscopico das particulas, é possivel encontrar uma equacdo para descrever o
comportamento medio do sistema de forma macroscopica. Inicialmente é preciso
descrever o comportamento médio microscopico desse autbmato celular. A média do
namero de ocupacgédo € o resultado de se tirar a média dos numeros de ocupacdo em
um determinado instante t para diversas simulacdes do autémato celular a partir de

uma mesma condigao inicial.
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Como a variavel aleatéria p(x,t) é estatisticamente independente dos valores de
ocupacao n;(x,t), a média dos seus produtos é simplesmente o produto das suas
meédias. Além disso, o valor médio de p(x,t) é p,. Assim, 0 comportamento meédio
microscépico dos numeros de ocupacao desse autbmato celular, N;(x, t), sdo dados
pelo sistema de equacdes em 15:

Ni(x+ At +71) _ PoN1(x,t) + (1 — po) N2 (x, t) (15)

Ny(x — A4, t + 1) (1 = po)N1(x,t) + poN,(x, )1
Analisando o caso periédico, onde as M células formam um disco de comprimento
L = MA de forma que N;(r,t) = N;(r + L, t), existem algumas maneiras de se obter o
comportamento macroscopico do sistema partindo do sistema apresentado em 15. A
abordagem aqui escolhida é escrever N;(r,t) como uma superposicdo de ondas

planares com a forma N(r,t) = A(t)e’*” . Nesse caso, k assume os valores

0,%Z, ...,mLG, ...,(M_LI)Z" e A(t) é uma funcdo a ser determinada. Substituindo essa

nova representacao em 15, obtém-se o novo sistema de equacdes abaixo:

A+ _ [ pee ™ (1- Po)e_ik’\] [Al(t) (16)
Ay (t+ 1) (1 —pp)e** poe** A, (D)

Em seguida pode-se escrever as funcées 4;(t) como 4;(t) = A(0)e't. Substituindo
essa nova forma no sistema em 16, obtém-se entédo o sistema apresentado em 17:

<'poe‘“"1 —elt (1- ’po)e_ikl) <A1(0)> - (0) 0

(1—pole  pye® — eiwr J\4,(0)) ~ \o/°

Para que o sistema tenha uma solucdo diferente de A4;(0) = 0, o determinante da
matriz deve ser diferente de zero. Calculando o determinante dessa matriz, é possivel
também encontrar a relacdo de w e k nesse autdmato celular, que é a relacdo de
dispersdo (CHOPARD; DROZ, 2005; EINSTEIN, 1956), apresentada a seguir:

e?l®T — 2p, cos(kA)e®? + 2p, — 1 = 0. (18)
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Partindo da equac&o 18 é possivel determinar o valor de e'“?, mostrado abaixo:

el®T = p, cos(k) + \/pg cos2(kA) — 2py + 1

(19)

2
Po > sin?(kA).

= po cos(kA) £ (1 — Po)\]l = poE

O passo final para determinar o limite macroscépico do autdmato celular é determinar
a evolucao temporal do sistema quando o passo de tempo t e o tamanho da célula t

tendem a zero. A evolucdo temporal do sistema € determinada pelo termo et =

: t/T , , - . ~
[e“"f] & Logo é possivel utilizar o resultado obtido na equacao 19 para calcular os
limites desejados, como mostrado a seguir:
t/t

- _ o (20)
lwT|t/T — — — 2
lim [e'7] _}1331_)0 po cos(kd) £ (1 po)\/l a >sin? (k)| .

__fo
7-0,A-0 T — po)

Um desses limites é simples de calcular. Quando se subtrai o0 segundo termo entre
colchetes, o valor dentro dos colchetes tende a 2p, — 1. Quando 7 — 0, esse valor
tende a 0, visto que 0 < p, < 1. O limite para o outro caso € um pouco mais complexo,
visto que o valor dentro dos colchetes tende a 1, resultando em um limite do tipo 1*.
Para remover essa incerteza, pode-se tirar o logaritmo da expressdo e em seguida
aplicar a regra de I'Hopital para encontrar o valor do limite. Em seguida, mantendo em
mente arelacdo entre T e A encontrada na equacao 19, € possivel chegar ao resultado
apresentado em 21.:
In (T_}(i]‘r}llqo[ei“”]%) = T_)l(i)yr}l_}0 In ([ei“”]%)
=t lim In(e™")
7-0,1-0 T (21)

=t lim a,In(e"")
7-0,A-0

=t lim e @9 ln(ei‘"’)@
7-0,A-0 A d‘[.

Finalmente, &€ possivel simplificar ainda mais o valor desse limite substituindo e‘?
pelo valor encontrado na equacgao 19 abaixo:
. o da o da
t lim e ™ 9,In(e“")— =1t lim a,In(e"")—
dt dt

7-0,A-0 7-0,A-0
(22)

2

_ . _ _ Do .y d_/1
= tr_)l(l),r/{l_)0 d,In| po cos(kAd) + (1 po)\/l —(1 =)’ sin (kl)) ar
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4.3 Processos de Difusao-Reacgéo

Na secdo anterior, foi descrita uma maneira de obter o comportamento macroscopico
de um autdbmato celular simples unidimensional. Durante o desenvolvimento das
equacodes, foi tomado o valor médio do niumero de ocupacéo nas células. Esse valor
médio pode ser tomado de diversas maneiras. Uma delas é reduzindo a resolucdo do
sistema, seja texzsxzxmporal ou espacial, e tomando o valor médio de diversas
células ou de diversos passos de tempo. Outra alternativa € realizar a simulacéo a
partir das mesmas condicdes iniciais diversas vezes e tomar como resultado final a
média das diversas simulac¢des. Se o valor médio ndo for tomado, o resultado final se
torna bastante ruidoso, e pode ser bem diferente do resultado esperado. Outro

potencial problema é a imposicao do principio de exclusédo ao sistema.

Uma alternativa para resolver o problema de ruido é o uso de um autémato celular
baseado no método lattice Boltzmann. Nesse caso, os autdmatos celulares usam
valores reais na simulacdo. Nessa abordagem as equacdes de Boltzmann
descrevendo o sistema séo simuladas diretamente. O autébmato celular passa a tratar
com distribuicbes de particulas e ndo com particulas individuais. Dessa forma se
trabalha com o comportamento médio do sistema ao invés de se tirar a média do
comportamento posteriormente. Isso diminui o trabalho de simulagdo em troca da
perda do carater discreto dos estados do sistema. O método lattice Boltzmann
apresenta maior flexibilidade na configuracio de parametros para simulacdo. E
preciso, no entanto, tomar cuidado na escolha dos parametros visto que alguns
valores podem levar a instabilidades na simulacéo. Além disso, por tratar o problema
atraves de distribuicbes de particulas ao invés de particulas individuais, é preciso ter
certeza de que essa aproximacéo é valida. No caso da difuséo, isso € equivalente a
garantir que o numero médio de particulas é grande o suficiente para que essa

afirmacao seja verdadeira.

Para aplicacdes em microeletronica pode-se supor uma concentracédo de dopantes na
faixa de 1x10*® atomos por cm?3. Nesse caso, uma célula de 10 nm contém, em média,
0,001 atomos. Assim, embora a abordagem pelo método lattice Boltzmann seja valida
em casos como o exemplo de fabricacdo do CI CD4001B, onde uma célula possui em
meédia 216 atomos do dopante, essa abordagem para de ser valida quando o tamanho

das células cai abaixo de 100 nm.
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A alternativa aqui adotada foi utilizar um outro tipo de autdmato celular, que tenta unir
as vantagens do método lattice Boltzmann as vantagens dos métodos que trabalham
com particulas discretas. A base dessa abordagem é simplesmente remover a
imposicdo do principio de exclusdo. Dessa forma, cada célula pode ter até N
particulas. A remogéo dessa imposicdo também remove a necessidade de se usar
duas distribuicdes de particulas. A cada passo de tempo, as particulas presentes em
uma célula sdo espalhadas de maneira aleatoria, semelhante a uma caminhada
aleatéria. Para diminuir o custo computacional de cada passo, células com um nimero
suficientemente alto de particulas podem aproximar o nimero de particulas que segue
em cada possivel direcdo através de distribuicbes, semelhante ao que se faz no
método lattice Boltzmann. De forma rigorosa, ndo se trata mais de um autémato
celular. Como uma célula pode possuir um niumero qualquer de particulas, o numero
de possiveis estados € infinito. No entanto, por trabalhar apenas com numeros
inteiros, ndo sofre de problemas de instabilidade por erros numéricos, como é o caso

de alguns autdbmatos celulares continuos.

Cada célula do autdmato celular possui uma varidvel que indica quantas particulas
estdo dentro da célula. A cada passo de tempo, para cada particula dentro de uma
célula é escolhida aleatoriamente uma direcdo em que a particula ira seguir dentro
das possiveis direces, que inclui a possibilidade da particula continuar na célula

atual. Em seguida o numero de particulas € atualizado considerando quantas

particulas chegam das células vizinhas e quantas particulas ficaram na célula.

Em trés dimensdes, existem sete possiveis dire¢des: ficar na célula, para cima, para
baixo, para esquerda, para direita, para frente ou para tras. Uma variavel aleatoria é
utilizada para definir qual dire¢do cada particula deve tomar. A probabilidade de uma
particula continuar na célula é chamada de p,. As probabilidades de se seguir nas
demais direcées u, sdo definidas como p;. As direcdes u, sdo definidas de tal forma

que us = U; XU, € U, = —u,.3 com 1 < i < 3, como mostrado na Figura 59.
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Figura 59 — Dire¢gdes do autébmato celular multiparticulas em 3D.

O funcionamento basico do autémato celular € determinar o destino de cada particula
e mover a particula para o seu destino. Como se trata de um autbmato celular, todas
as particulas se movimentam no mesmo instante. E possivel implementar esse
autdmato de forma semelhante a autématos celulares como o FHP e HPP, onde a
l6gica do autbmato celular € implementada em dois passos (CHOPARD; DROZ,
2005). Primeiramente, a cada passo de tempo, itera-se sobre todas as particulas em
uma posicado 7 e determina-se qual dos sete possiveis destinos a particula ird tomar.
Em seguida o numero de particulas em cada célula é atualizado para todas as células
utilizando as informacdes de destino das particulas em células vizinhas. Dessa forma,
0 numero de ocupacéao n(#,t) de uma posicao 7 no instante t pode ser descrito pela
eqguacao 23 a seqguir:

n(#.t) 6 [n(7+Aeg.t)

n(@t+1) = Z por(@t) + Z Z P (7 + Ae, t) |- (23)
1=1 k=1

=1

Na equacdo 23 p,(#t) € uma variavel booleana estocastica que seleciona se a
particula [ da posicéo r + e, ird para a posi¢éo 7, tendo o valor 1 com probabilidade
px- O coeficiente k; = (k + 3)mod 7 € o indice da direcdo oposta de k. Cada particula
pode seguir para apenas um destino, para toda particula [ € preciso que ¥$_,pu (7 t) =

1.

A ocupacdo macroscépica de uma posicdo N(7,t) = (n(#t)) é obtida novamente
calculando o valor médio da ocupacéo para um conjunto de sistemas equivalentes,

isto é, sistemas com os mesmos valores para n(#,0) e p, mas ndo para as variaveis
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aleatérias booleanas py;(#,t). Novamente, tem-se que (Z?z(f't) P (@ t)) = p N(7, t),

que aplicado & equacao 23 gera a equacao 24 abaixo:

6
N(# t+1) =pN(F t) + Z peN(7 + 2e,, t). (24)

k=1

Assume-se agora que N varia lentamente ao longo da rede. Como se trata de simular
um processo fisico, no caso difusdo, onde as particulas ndo se movimentam muito
rapidamente, trata-se de uma suposicdo valida. Nesse caso, é possivel aplicar uma
expansao de Taylor, para o tempo e espaco, aos termos da equacao 24 resultando
na equacao 25 a seguir:

2
T
TN, 1)+ NG D +0(c)

= A(ps — p)er + (ps — p2)e; + (ps — p3)es] - VN(F, t) (25)
2

A — R — R — R
+ 7[(1)1 +pa)er - VAN, 1) + (p2 + ps)e; - VAN(T, 1) + (ps + pe)es - VAN(T, 1]
+ 0(23).
Para garantir que a escolha das direcbes em que as particulas se movimentam pela

rede nao sera visivel, é preciso impor a condicdo representada na equacao 26:

1-p 26
PLtPs =Pt ps=pstpe=—g— (26)

Isto é, o autbmato celular ter& um comportamento isotrépico em uma rede cubica se
a condicdo apresentada em 26 for mantida. Note que a condi¢cdo acima ndo impde
gue as probabilidades em um mesmo eixo sejam iguais, mas apenas que sua soma
seja igual as somas dos demais eixos. Tornando p,diferente de p,, por exemplo, é
possivel simular o efeito de uma velocidade de advecc¢éo no sistema. Dessa forma &
possivel simular ndo somente o fenémeno de difusdo, mas também o efeito de outras
influéncias, como um fluxo no meio ou o efeito de um campo elétrico sobre ions e
difundindo.

A equacdo 25 pode entdo ser simplificada ainda mais definindo o vetor v, gue
representa a velocidade de advecc¢ao, e o coeficiente de difusdo D. Lembrando que
pela definicdo das direcdes e;, vale a relacéo (e; - V)% + (e; - V)? + (e - V)? = V2, os

valores de VV e D sdo apresentados abaixo:

- A . . . 27
V= ?[(pz} —p)e; + (ps — p)e; + (ps — p3)esl, 27)
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B A2 (28)
D= o1 (1 = po)-

A equacéao 25 toma entdo a forma abaixo:
=3 YIS 2y —17/. 3 2N (2 3 (29)
N (7, t) +EatN(r, t) +0(t?) =V VN, t) + DVN(T, t) + 0(1%).

O passo final é considerar o que ocorre quando o tamanho da célula A e a duracao do
passo de tempo 7 tendem a zero. Ao tomar esse limite, novamente se considera que
a relacédo A%/t é constante, como se espera para um processo de difusdo e como foi

visto previamente. Para que o limite exista, também é preciso impor uma nova

condicdo sobre as probabilidades p;. Caso a velocidade de advecc¢ao Vv seja ndo nula,
a intensidade dessa velocidade deve diminuir proporcionalmente ao tamanho da
célula. Em resumo, ao diminuir o passo de tempo t pela metade, A, p; — p1, ps —p, €
Pe — P3 devem também diminuir por um fator de quatro. Nesse caso, o limite

macroscopico é dado pela equacéo 30:

O,N(t) = V- YN, ) + DVN(R, ). (30)

Pelo visto acima, o0 comportamento macroscoépico do autdmato celular descrito tem o
mesmo comportamento que um processo de difusdo onde o coeficiente de difusao
nao varia com a posi¢cao. Como descrito anteriormente, a cada passo de tempo, para
cada particula, € preciso definir o destino dessa particula. A vantagem do autémato
celular multiparticulas sobre o autémato celular que impde o principio da excluséao
vem da possibilidade de se ter muitas particulas em uma mesma célula. Quando cada
célula tem diversas particulas, o ruido é reduzido significativamente. Por outro lado,
um grande numero de particulas implica em um custo de processamento muito maior.
Se uma célula possui 1000 particulas, sera preciso repetir o processo 1000 vezes.

Para um numero grande de células, isso pode se tornar proibitivo rapidamente.

E possivel, no entanto, limitar o processamento quando se tem muitas particulas. Para
um namero razoavelmente grande de particulas, o nimero de particulas que segue
para um determinado destino a cada passo possui uma distribuicdo normal. De forma
mais especifica, dados dois possiveis destinos para n particulas com probabilidade p
e (1 —p), respectivamente, o numero de particulas que segue para o destino com
probabilidade p pode ser aproximado por uma distribuicdo normal com meédia pn e

variancia np(1 — p)(SCHADER; SCHMID, 1989). Assim, é possivel implementar uma
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l6gica especifica para o caso onde a célula tem muitas particulas que é
substancialmente mais rapido e apresenta resultados idénticos.

Dado o exposto previamente, a l6gica para esse caso de muitas particulas é a
seguinte. Primeiramente separa-se as n particulas em uma célula em dois conjuntos:
o de particulas que fica na célula e o de particulas que saem da célula. Para tanto,
uma variavel aleatéria n, com valor médio np, e variancia np,(1 — p,) € gerada. Esse
€ 0 numero de particulas que continuam na célula. Em seguida, as n — n, particulas
restantes sao divididas em trés conjuntos, referentes aos trés possiveis eixos. As
probabilidades de cair em cada um desses conjuntos sao iguais, visto que € preciso
manter a relagéo imposta na equacao 26.

A diviséo realizada da mesma forma, uma n,, variavel aleatoria com distribui¢éo
normal com média 1/3(n —ny) e variancia 2/9(n —n,) € gerada. Esse valor
representa o nimero de particulas que segue na direcdo e; ou na direcdo e,. As
particulas restantes sdo entdo divididas em dois grupos novamente equiprovaveis,
gerando uma variavel aleatoria n,s (0 numero de particulas que seguem para as
diregcdes e, e e5) com média 1/2(n —ny — ny,) € variancia 1/4(n —ny —ny,). 1sso
também gera a terceira variavel aleatoria n; ¢ que indica quantas particulas seguem

para as direcées e; € e..

O passo final € separar os valores n, 4, n, 5 € n3 ¢ €ntre os dois respectivos destinos
para cada direcdo. Caso o vetor V seja nulo, novamente serdo dois conjuntos
equiprovaveis. Caso contrario, sera preciso calcular a probabilidade relativa para cada
direcéo, e.g. p1/(p1 + p4) € a probabilidade de uma particula no conjunto n, , seguir

na direcéo e;.

As variaveis aleatorias com distribuicdo normal geradas sdo valores reais que sao
arredondadas para um numero inteiro. Além disso, um teste de sanidade é aplicado,
para garantir que os valores sdo sempre maiores ou iguais a zero e menores que 0
namero maximo de particulas no conjunto sendo dividido. Finalmente, a aproximacéo
por uma distribuicdo Gaussiana sé é adotada quando o numero de particulas é
suficientemente grande. No sSimMEMS, essa condi¢c&o é que o conjunto de particulas
tenha mais do que 40 particulas (CHOPARD; DROZ, 2005).
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E possivel simular a difusdo independente de mais de uma espécie usando o mesmo
conjunto de regras, mas uma distribuicdo separada. Em se tratando de mais de uma
espécie, pode-se adicionar mais um passo ha simulacdo para simular reacdes entre
as espécies se difundindo. A simulacdo da reacdo € dependente da reacdo em si; 0
autdmato celular ndo simula a interacdo entre as espeécies, apenas trata a reacao
entre as espécies como um processo aleatdrio. Fatores como a concentracdo dos
reagentes e do produto final também podem ser considerados. Se distribuicdes
especificas para os produtos das reacfes forem mantidas, também é possivel simular
uma reagdo quimica reversivel, bem como simular a difusdo da espécie gerada. Se o
intuito € apenas medir a taxa de consumo dos reagentes, essa concentracdo pode

eventualmente ser desprezada.

Tomando como exemplo a reacdo nao reversivel A + 2B — C, e ignorando a espécie
resultante C, existem duas concentracdes independentes: a concentracao da espécie
A e a da espécie B. Define-se entdo p,, como a probabilidade de, estando presentes
um elemento da espécie A e dois elementos da espécie B em uma mesma célula, a

reacdo para gerar C ocorrer.

Considera-se que a cada passo, todos os elementos A dentro de uma célula podem

reagir com todos os possiveis pares de elementos B dentro da mesma célula apenas.

. Npg! . ~ . -
Existem Cp = £ - combinacGes de elementos do tipo B em uma célula, onde Ng =

21(Ng-2)

2 € 0 numero de elementos da espécie B na célula. Se Ny < 2 a rea¢do ndo pode

Ng4!

ocorrer. Da mesma forma, existem C, = TV a—DP
ANg—1)

com N, > 1, possiveis combinacfes

de um elemento do tipo A. Define-se entdo o valor N,,sximo COMO 0 NUMero de todas
as possiveis combinacdes de 1 elemento da espécie A com 2 elementos da espécie
B.

Naximo = CaCp (31)

Cada elemento da espécie A presente na célula pode reagir com qualquer um dos
possiveis pares de elementos da espécie B presentes ha mesma célula. No entanto,
apos essa reacao ocorrer, tanto o par quanto o elemento ndo poderao mais reagir.
Dessa forma, o numero de reacdes que efetivamente ocorre serd necessariamente
inferior a Np,4.imo- A terceira parte da simulagédo de um passo do autémato celular se

resume entdo a escolher uma variavel aleatéria booleana com valor 1 com
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probabilidade p,, e 0 com probabilidade (1 —p,). Se a variavel aleatéria for 1, o
namero de elementos da espécie A é decrementado por 1 e o numero de elementos
da espécie B é decrementado em 2. Esses elementos foram, dessa forma,
consumidos para gerar o elemento da espécie C. A geracdo da variavel aleatéria é
repetida Np,s.imo VEZES OU até o nimero de elementos das espécies A e B ficar menor

gue o necessario para realizar a reacao.

4.3.1 Detalhes de Implementacéao

A implementacéo do autdmato celular no sSiImMEMS é baseado em parte na biblioteca
Boost. A implementacdo do autdmato celular multiparticulas requer o uso de um
gerador de numeros aleatorios para a escolha de destinos. A biblioteca Boost fornece
diversos geradores de numeros aleatérios. O gerador de numeros aleatérios utilizados
€ a especializacdo mt19937, que usa o algoritmo Mersenne Twister (MATSUMOTO;
NISHIMURA, 1998). O gerador de numeros aleatérios é usado em conjunto com
distribuicbes para simulacdo com um grande numero de células, usando a classe
normal_distribution. Quando as particulas sao tratadas individualmente, o gerador é
usado diretamente para gerar um valor entre 0,0 e 1,0. O destino é escolhido baseado
na faixa em que o valor cai. As probabilidades ndo séo escolhidas pelo usuario para
garantir que seus valores ndo serdo demasiadamente pequenos. O coeficiente de
difusdo s6 pode ser modificado através do tamanho da célula e da duracdo do passo
de tempo. Atualmente nenhum processo permite utilizar uma velocidade de adveccéo.
No simMEMS, um valor fixo de p,= 0,5 é utilizado. A escolha foi feita simplesmente
para evitar que qualquer uma das probabilidades envolvidas fosse demasiadamente

pequena (a probabilidade para cada direcdo é de aproximadamente 0,083).

7z

O estado de uma célula é composto por 7 valores inteiros, representando uma
distribuicdo de particulas em seus 7 possiveis destinos. Para simulagcdo no SimMEMS,
portanto, cada célula precisa armazenar sete variaveis do tipo unsigned int a mais.
Um vetor com tamanho 7 x Dx X Dy X Dz, onde Dx, Dy e D; sdo as dimensdes do volume
de células, é alocado dinamicamente quando um processo de dopagem é iniciado

pela primeira vez.
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Diferentemente dos demais processos descritos até aqui, 0 processo de dopagem nao
se limita a uma superficie. Dessa forma, seria necessario armazenar duas copias do
estado das células para atualizacdo, visto que a cada passo o estado de todas as
células deve ser atualizado no mesmo instante. No entanto, € possivel limitar a
memdaria necessaria a apenas uma copia do estado, em um esquema semelhante ao
padrdo A-A para o método Lattice-Boltzmann (BAILEY et al., 2009).

Para tanto, é preciso notar que pela equacao 24, o numero de particulas presentes
em uma célula no instante t que continuam na célula no passo seguinte, em t + t, SO
é utilizado para atualizacdo do estado da prépria célula. Esse valor ndo influencia a
atualizacdo do estado de nenhuma célula vizinha e pode, portanto, ser sobrescrito
durante a atualizacéo do estado da prépria célula. A implementacédo adotada faz uso
dessa caracteristica do autdbmato celular.

Cada célula possui um vetor de sete nimeros inteiros que armazenam o numero de
células que ira seguir para os sete possiveis destinos no passo seguinte. O nimero
de particulas que irdo ficar na célula é armazenado na posicéo de indice 0 no vetor.
Inicialmente, o nimero total de particulas na célula é armazenado na posicédo de
indice 0 do vetor. Usando as regras descritas acima, esse conjunto de particulas é
separado entre os sete possiveis destinos e o vetor é totalmente sobrescrito. Isso é
feito para todas as células. O numero de particulas na célula passa a ser entdo a soma

dos sete valores nesse vetor.

A segunda parte da simulacdo de um passo é a movimentagdo das particulas. Para
cada célula entdo se aplica a equacao 24. O resultado é o numero total de particulas
na célula no passo seguinte, que € novamente armazenado na posi¢ao de indice 0 no
vetor. Essa posicéo s6 € usada na soma da propria célula, como ja dito, e seu valor
pode ser modificado sem problemas. Apos o término da segunda parte da simulacdo
para todas as células, tem-se novamente a situacdo descrita inicialmente, onde a
posicéo de indice 0 do vetor contém o numero total de particulas na célula, que podem

entdo ser espalhadas entre os possiveis destinos.
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4.4 Validag&do do Modelo para Difusao

Na secdo anterior, foi desenvolvida a equacédo que descreve o comportamento
macroscopico do autdbmato celular multiparticulas. O uso mais simples para esse
autdbmato celular € a simulacédo de um processo simples de difusdo, como o utilizado

para formar um poco N+, por exemplo.

E possivel calcular uma solucdo analitica para diversos exemplos de difusdo, como
uma fonte de concentracao fixa e um poco ou para uma concentracdo pontual inicial.
Para validar nosso autémato celular, foram comparados os resultados obtidos com os
resultados tedéricos. O primeiro exemplo explorado é o de uma concentracao pontual
inicial que se espalha por um volume infinito. Primeiramente € apresentada de forma
resumida a solucao analitica, seguida da comparacdo com os resultados obtidos pelo
autbmato celular para uma simulacdo analoga. Esse exemplo é semelhante ao que
ocorre durante o passo de recozimento apés uma implantacdo idnica, sendo, portanto,

uma comparacao interessante.

Seja c(x, t) afuncdo que descreve a concentracao de dopantes em fungéo da posicéo

x e do tempo t. Impde-se entdo as seguintes condicdes de contorno:
c(x,0) = N§(x); (32)
f_t:’ c(x,t)dx = N. (33)

A funcdo c(x,t) descreve entdo uma concentracao inicial de N particulas na posicao
x = 0 no instante t = 0. Além disso, o numero de particulas se mantém constante. A
solucéo para a funcéo c(x,t) assume entdo a forma descrita na equacao 34 (URSELL,
2007) parat > 0:

c(x,t) = NLe‘xz/“Dt. (34)

V4Dt

A solucdo para 3 dimensdes pode ser obtida multiplicando a solugcdo para uma
dimensdo. Nesse sentido, a difusdo tridimensional se assemelha a trés difusdes
independentes, cada uma ocorrendo em uma dimensao (URSELL, 2007). A funcao

c(x,y,z,t) assume entdo a forma descrita na equacédo 35 parat > 0:
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1 _(x2+y2+zz)

(35)
_— 4Dt
(4Dt)3/2 €

c(x,y,z,t) =N

A equacéo 35 tem a forma de um pico que diminui de amplitude e se alarga com o
passar do tempo. A Figura 60 mostra de maneira qualitativa a evolucado de uma curva

semelhante a equacéo 35 para trés instantes de tempo.

Evolucao da Concentracdao com o Tempo

—T=10
—T=20

Al

4 |\

Distancia da Origem

Concentracao

Figura 60 - Evolucdo temporal da resposta.

Como comparacdo, a difusdo de um conjunto de 700000 particulas inicialmente
localizadas na célula de indices (50,50,50) de um bloco de 100x100x100 células foi
simulada. Esse numero de particulas garante que durante a simulacao células nos
dois modos de simulagcdo sejam encontradas. A Tabela 4 mostra os valores dos

parametros usados para simulacao.
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Tabela 4 — Valor das variaveis usadas para simulacdo de difusao pontual.

Variavel Valor

D 2,6x10"*cm? /s
T 0,1 pm

T 320,513s

Po 0,5

Passos 99

N 7,0x10°

Apods 99 passos, o numero de particulas em cada célula foi extraido. A simulacéo foi
realizada 5 vezes, e o valor médio de células em cada célula, bem como seu desvio
padrdo, foram calculados. Isso foi feito para diminuir o ruido e permitir uma melhor
comparacao com a solucdo analitica. O numero de passos foi escolhido para evitar
que particulas cheguem as bordas da estrutura, o que permite ignorar as condicdes
de contorno, visto que o substrato ndo € infinito. A soma do namero de particulas
confirma que nenhuma particula chegou as bordas. A Figura 61 mostra o resultado da
dopagem visualizado dentro do sSimMEMS.

Figura 61 — Visualizacdo de um corte no substrato dopado em um dos experimentos. A figura mostra
apenas 0s materiais ocupando as células, com as células em cinza sendo Si nao dopado e as células
azuis sendo Si dopado.
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O simMEMS permite também visualizar as concentracfes de dopantes dento das
células. Ao visualizar a concentragdo o software também disponibiliza uma escala
para as cores. A escala abaixo varia de 0 a 680, que € a maior concentracdo de
particulas em uma célula. Pode-se notar assim que 0 nimero de particulas por célula

cai rapidamente com o andar da difusé&o.

0.0000002+00 6.800000e+02

Figura 62 — Concentragdo de dopantes apdés uma simulagdo com escala variando de 0 (vermelho) a
680 (azul).

O grafico da concentracdo ao longo do plano XY passando por Z=50 é apresentado
na Figura 64. A Figura 63 mostra o plano do gréafico. E possivel verificar que as curvas
apresentam o formato esperado, uma curva de Gauss com concentra¢cdo maxima no

centro. E possivel também visualizar o ruido inerente a esse tipo de simulag&o.

Plano XY em Z=50

\

Figura 63 — Visualizacdo do plano XY em Z=50.
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Numero de Particulas no Plano XY

7.0E+2
6.0E+2
5.0E+2
4.0E+2
3.0E+2
2.0E+2

NUmero de Particulas

1.0E+2
0.0E+0

11
16
21
26
31
36
41
46
51
56
61
66
71
76
81
86
91
96

Posicdo X (células)

Figura 64 - Resultado da simulacdo de 99 passos de difusdo a partir de um ponto. Sdo apresentados
0s numeros de particulas por célula no plano XY passando por Z=50. Cada série representa uma
coordenada Y de 0 a 99 e o seixo horizontal apresenta a posi¢do X, em células.

Ha uma simetria nos resultados obtidos, o que é esperado. Na Figura 65 séo
comparados os resultados obtidos com a solucéo tedrica para algumas direcdes. Por
simplicidade sédo apresentados apenas a regido com alguma particula. Visto que se

trata de uma curva simétrica ao redor da origem das particulas em X=Y=Z=50, apenas
metade da curva foi reproduzida.
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Difuséo Partindo de uma Concentracao Pontual

7.0E+23
6.0E+23 fi\;; —Teorico
+ Eixo X
5.0E+23 Eixo Y
X Eixo Z
E
S 3.0E+23
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©
S 2.0E+23
(&)
c
(@]
O 1.0E+23
0.0E+00 %

0.0E+00 2.0E-07 4.0E-07 6.0E-07 8.0E-07 1.0E-06 1.2E-06 1.4E-06
Distancia da origem (m)

Figura 65 - Comparacéo entre resultados simulados e o modelo removendo os valores nulos.

A Figura 65 mostra também que ao manter a relacdo entre as probabilidades
expressas na equacao 26, esse autdmato celular ndo sofre de anisotropias devido a
rede cubica utilizada. Alguns autématos celulares, como o HPP e FHP sofrem com
anisotropia devido a rede quadrada e hexagonal utilizadas, respectivamente
(CHOPARD; DROZ, 2005).

Outro processo de interesse na microeletrbnica € a dopagem térmica, onde a
superficie da lamina é exposta ao dopante. Um exemplo tedrico que se assemelha a
essa situagdo € o de um plano infinito exposto a uma concentracédo fixa na superficie,

a concentracdo em funcdo da profundidade no substrato e do tempo é dada por:

c(x,y,z,t) =C erfc( ) (36)

VA
2VDt/’
Na equacdo 36, C € a concentracdo na superficie do plano, Dé o coeficiente de
difusdo do meio e erfc € a funcdo erro complementar. Para simular uma situacao
semelhante no software, uma pequena modificac&o foi feita para impor condi¢des de
contorno ciclicas nas laterais do substrato. Assim, as células da borda esquerda do
substrato tém como vizinhas a esquerda as células da borda direita do substrato, e
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vice-versa. O mesmo ocorre com as células a frente e ao fundo do substrato. Dessa

maneira é possivel simular um substrato infinito com um nimero finito de células.

As células na superficie do substrato tém uma concentracao fixa de particulas C.
Foram simulados 100 passos no autdmato celular em um substrato de 10x10x100
células de Si. Ao final da simulacdo, a média do valor de particulas em todas as 100
células de cada uma das 100 colunas foi calculada. A partir do valor médio de
particulas em cada célula foi calculada uma concentragdo média para a respectiva
profundidade. Os valores usados para simulacdo sdo apresentados na Tabela 5. A
concentracéo foi definida para que durante a simulacao existam células operando nos

dois modos de simulacao descritos previamente.

Tabela 5 — Valor das variaveis usadas para simulacéo de difusdo em um plano infinito.

Variavel Valor

D 2,6x1071* cm?/s
A 0,1 um

T 320,513s

Po 0,5

Passos 100

C 4,0x10%° cm™

A Figura 66 mostra os resultados da simulagao realizada. Neste caso apenas uma
simulacéo foi realizada visto que os dados das diversas colunas podem ser usados
para calcular a média para o plano. A imagem a esquerda da Figura 66 mostra
também as bordas das células; pode-se verificar que um bloco de 10x10 células foi
simulado. A imagem a esquerda mostra hovamente a visualizacdo da concentracao

por célula de dopantes.

147



00000002400 4.0000008+05

Figura 66 - Resultados da simulacdo de uma dopagem em um plano infinito no sSimMEMS. A
esquerda pode-se ver o substrato apés a dopagem. A escala da imagem a direita varia de
zero (amarelo) a 4x10° (azul) e mostra a segunda escala de cores disponivel no software.

A comparagdo entre os valores médios e a solugdo tedrica para esse caso €
apresentada na Figura 67. Novamente, os valores se aproximam bastante da solucéo
analitica. Os resultados obtidos pela simulacdo estdo préximos do esperado, estando
dentro do desvio padréo calculado.

Difuséo de Boro em Si (1304 K)

4.5E+26
4.0E+26
& 3.5E+26
:E/ 3.0E+26 e Simulacéo (Média)
% 2.5E+26 ——Modelo

©

£ 2.0E+26
8 15

O 15E+26
o)

O 1.0E+26

5.0E+25

0.0E+00 )
0.0E+00 5.0E-07 1.0E-06 1.5E-06 2.0E-06 2.5E-06 3.0E-06 3.5E-06

Profundidade (m)

Figura 67 — Comparacéao entre resultados experimentais e modelo para difusdo em um plano infinito
com concentragdo constante.
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Esses resultados também demonstram que para a escala em que se pretende
trabalhar, com células de tamanhos abaixo de 1um, o autbmato celular apresenta
resultados muito préximos aos tedricos. A duracdo de um passo de tempo € bastante
alta, cerca de 5 minutos, para um valor de coeficiente de difusdo na ordem de
grandeza de um processo de dopagem em microeletronica. Os valores usados para
o coeficiente de difusédo sé&o os que seriam utilizados para um processo de difusao de
boro em silicio a 1000°C. A simulacdo acima representa um processo de difusdo
bastante longo, durando quase 9 horas. A simulacédo em si foi bastante rapida, levando

cerca de 100 ms.

Tanto a duragdo do passo de tempo quanto o numero de particulas por célula
dependem do tamanho da célula. Em ambos os exemplos acima, cada célula tem
dimensdes de 0,1um x 0,1um x 0,1um. Embora essas células sejam pequenas, em
muitos processos, principalmente os voltados para microeletrbnica, as espessuras de
filmes sdo muito menores. Portanto as células podem facilmente chegar a dimensdes
na ordem de 1nm. Nesse caso, pela relacdo desenvolvida para o calculo do
coeficiente de difusdo, o passo de tempo teria que ser 10000 vezes menor para
manter o coeficiente de difusdo constante. Seria entdo necessario simular 1000000
de passos para simular um processo real de mesma duragédo (aproximadamente 9
horas) em uma rede de células 10000 vezes maior. Embora isso ainda seja factivel, a

simulacédo deixa de ser quase instantanea, levando cerca de 20 horas para terminar.

4.5 Visualizagdo dos Resultados

Os resultados das simulagbes podem ser visualizados de duas maneiras. A mais
simples é pelo material. Quando o usuario realiza uma simulacdo de dopagem, deve
definir o tipo de material usado para dopagem. O usuario também deve definir a
concentracdo de dopantes na superficie e uma porcentagem limite. Durante a
simulacéo, células com uma concentracao de dopantes superior ao limite definido pelo
usuario tem seu estado modificado. Essa mudanca de estado pode ser visualizada
pela cor da célula. Dessa forma, é possivel visualizar de forma simplificada as regides

dopadas, que sao representadas de maneira semelhante a usada em livros de

circuitos microeletrénicos.
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Figura 68 - Resultado da simulacdo de dopagem usando o autdbmato celular
multiparticulas.

A Figura 68 mostra o resultado da fabricagdo de transistores onde o processo de
dopagem para formar o poco N (em amarelo) e as regibes P+ (em azul) foram feitas
usando o autdmato celular multiparticulas. As camadas de 6xido de silicio foram
deixadas semitransparentes para facilitar a visualizacdo. O material em verde é€ silicio
policristalino e também é dopado durante o processo, por isso sua ponta fica azul. As

demais conexdes em cinza claro sdo de aluminio.

Essa visualizacao por estados busca permitir ao usuario rapidamente verificar quais
regides estdo dopadas e como estdo dopadas. No entanto, o resultado de um
processo de dopagem é na verdade bem mais complexo que um resultado binario.
Para visualizar as concentragfes, um novo método de gerar superficies foi
implementado. Baseado no método de faces visiveis, as cores dos materiais foram
modificadas de forma a permitir renderizar um espectro de cores para representar as

diferentes concentracoes.

O usuario pode selecionar qual distribuicdo quer visualizar. E possivel visualizar

apenas os dopantes tipo N, apenas os dopantes tipo P, ou a soma dos dopantes.
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Algumas configuracdes de cores também foram disponibilizadas, variando de preto a

branco, de vermelho a azul ou de azul a amarelo.

4.6 Aplicacdo do Autémato Celular para Oxidacéao

Como descrito no inicio dessa secao, o autdmato celular multiparticulas pode ser
utilizado para simular sistemas como difusdo e reagdo. Como mencionado
inicialmente, duas ou mais espécies se difundem pelo meio. Essas espécies reagem

entre si, formando novos compostos.

Para simular a oxidacdo do Si, uma pequena modificacdo foi realizada. Apenas a
difusdo do oxigénio (O2) no 6xido de Si e no Si € simulada. Dessa forma, simula-se a
oxidacao a seco. O oxigénio, ao se difundir para uma célula preenchida por Si pode
entdo reagir com os atomos de Si. Cada vez que uma reacao ocorre, um atomo de Si
e uma molécula de Oz sdo consumidos. Quando todos os atomos de Si em uma célula
reagem, o estado da célula passa a indicar que a célula é ocupada por 6xido de Si.
Essa primeira abordagem foi testada para determinar a viabilidade da simulagéo de

oxidacdo usando o autdmato celular baseado no autébmato celular multiparticulas.

O modelo classico utilizado para descrever a oxidacao térmica do Si é o modelo Deal-
Grove (DEAL; GROVE, 1965). Nesse modelo, a espessura da camada de 6xido X

esta relacionada com o tempo de oxidacéo t pela equacdo quadrética abaixo:

X2 X (37)

t="+—"—

B B/A’

Os coeficientes A e B sdo determinados a partir do tipo de oxidacéo (a seco ou umida)

e da temperatura de oxidacao T através das equacdes abaixo (DEAL; GROVE, 1965)

B = Bye Fap/kT: (38)
A = Age Ean/kT, (39)

O valor dos coeficientes By, Ay, E4,, € E4,definem o tipo de oxidagdo (a seco ou
Uumida) e também variam com a pressdo ambiente durante a oxidagdo. Também é
comum definir uma constante 7,, equivalente ao tempo de oxidagcdo necessario para
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se obter a camada de Oxido presente antes da oxidag&o. Isso se faz necessério visto
gue em geral h4 a presenca de um Oxido nativo sobre a lamina. A relacao entre 7, €
X,, a espessura do Oxido inicialmente sobre a lamina cujo valor pode ser calculado
pela equacéo:

X | Ko (40)

Tox == + =

°* " B "B/A

Definido 7,, € possivel obter as solucbes para a equacdo parabdlica acima e
determinar o valor da espessura final em fung¢éo do tempo de oxidacéo t, expressa na

equacéo 41:

—A+JAZ + 4B(t + Toy)
z :

X(t) = (41)

Dado o modelo acima, foi realizado um primeiro teste, que buscou verificar se o
autdmato modificado segue o comportamento parabdlico descrito acima. Para tanto,
novamente optou-se por uma simulacdo mais simples, de uma simples superficie
plana com condi¢Bes de contorno ciclicas. Dessa maneira, novamente foi simulada a
oxidacdo de um plano infinito, com uma concentracdo constante de oxigénio na
superficie do substrato. Por simplicidade, o substrato ndo possuia uma camada de
oxido nativo. Os resultados de uma primeira simulagcédo sédo apresentados na Figura
69.

Espessura do Oxido em Funcio do Tempo
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Figura 69 — Espessura do 6xido de Si em funcédo do tempo de oxidagdo simulado.
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Ao fazer o ajuste dos dados a uma parabola, encontra-se que os dados podem ser

descritos pela equagdo 42 com R? = 0,999996:
t =1,7132x10%% X% + 6,1682%x108X — 2,6004. (42)

Na equacéo 42, t é o tempo de oxidacdo e X € a espessura do oxido. Conclui-se que
0o comportamento do autdbmato celular segue de forma bastante proxima o
comportamento quadréatico descrito no modelo Deal-Grove, apresentado na equacgao
37.

Como passo seguinte, € interessante determinar a relacdo entre os parametros do
autdmato celular e os parametros reais de uma oxidacdo. O tamanho da célula
depende do coeficiente de difusdo e da espessura do Oxido a ser crescido. E
interessante ter mais de uma célula para representar o 6xido, mas é preciso levar em
conta também o fato de que o passo de tempo diminui com o quadrado do tamanho

de célula, como visto anteriormente na equagao 28.

E preciso também definir o coeficiente de difuséo D da molécula de oxigénio no éxido
de Si. Sabendo este valor e o tamanho da célula, é trivial definir a duragdo de um
passo de tempo. O coeficiente de difusdo € mais comumente descrito através dos
valores de Dye E, para uma faixa de temperaturas. A equacgéo 43 é entdo utilizada
para encontrar o coeficiente de difusdo (LAMKIN; RILEY; FORDHAM, 1992):

D(T) = DyeEa/RT, (43)

Os valores de Dye E, para uma oxidagao a seco reportados por Norton séo de D, =
2,8 x 108 m?s? e E,=-113 kJmol* na faixa de 950°C a 1078 °C (NORTON, 1961). O
parametro final que entra na conta do coeficiente de difusdo € a probabilidade de uma
particula ficar na célula. Embora qualquer valor entre 0 e 1 seja valido, é preciso
manter em mente alguns limites. As probabilidades ndo podem ser tdo proximas de 0
ou de 1 que seja impossivel para o gerador de numeros aleatérios efetivamente

representar essa probabilidade.

A probabilidade de ocorrer uma reagéo entre o oxigénio e o Si depende de diversos
fatores. No entanto, foi assumida como sendo 1. Ou seja, sempre ocorre uma reacao
entre o Si e uma molécula de Oz que chega a interface Si/SiO2. Essa deciséo foi
tomada visto que o modelo Deal-Grove assume que ndao ha O: se difundindo no Si

cristalino e que essa reagao ocorre sempre na interface entre os materiais.
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O método desenvolvido tem algumas desvantagens. Tomando como exemplo a
simulacdo de um processo de oxidacdo a 1000 °C, o coeficiente de difusdo a ser
utilizado é de 6,47x10° cm?/s, de acordo com os dados apresentados previamente.
Nesse caso, para uma célula de 100 nm, o passo de tempo tem uma duracédo de 1,28
ms. A 1000 °C sé&o precisas cerca de 120 horas de oxidagao para se obter um filme
de 1 um (ou dez células). Para simular essas 120 horas, por sua vez, S0 precisos

cerca de 337 milhdes de passos.

A atual implementacdo do autdbmato celular descrito leva cerca de 0,79 ms para
simular um passo. Esse valor € o tempo minimo para rodar a légica do autdmato
celular. Nao pode ser diminuido aumentando o niumero de processadores, embora

seja possivel simular uma rede maior no mesmo tempo com mais processadores.

Conclui-se entdo que a simulacdo de 120 horas de oxidagdo a 1000 °C também
demora cerca de 74 horas para ser realizada. Este problema se agrava para células
menores pois, como foi apresentado antes, ao diminuir o tamanho da célula para
10nm, por exemplo, o tempo simulado fica 100 vezes menor. Nesse caso, simular 120
horas de oxidagdo demora muito mais que 120 horas; leva cerca de 7400 horas ou
308 dias.

Dessa forma, embora o autdmato celular tenha apresentado um comportamento
bastante préximo do modelo Deal-Grove, 0 mesmo ndo se mostrou muito eficiente
para simulacdo deste processo nas escalas usuais da microeletrénica. No entanto, o
modelo ainda fornece uma ferramenta interessante para o estudo do processo de

oxidacdo em si, o0 que sera o foco do estudo do mesmo daqui em diante.
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5 CONCLUSOES

Neste trabalho foram apresentados diversos aspectos relacionados a utilizagdo de
autdmatos celulares na simulacéo de processos de microfabricacdo para a area de
MEMS, MOEMS e microeletrdnica. Isto foi feito através do desenvolvimento de um
software de simulacdo (0o sSimMEMS), que integra em um Unico ambiente de
simulacédo, diferentes algoritmos e implementacdes de autdbmatos celulares para
simular as diversas técnicas de fabricacao abordadas no trabalho, tais como corrosao
anisotropica do Si, deposicdo e corrosdao de filmes, fotolitografia, processos de
difusdo, entre outras. Assim sendo, o trabalho envolveu ndo apenas o
desenvolvimento do software em si, mas também o estudo dos autdmatos celulares

como metodologia de simulagéo de processos fisicos.

Essa escolha por duas frentes de trabalho desenvolvidas paralelamente teve
consequéncias importantes no trabalho realizado. Por exemplo, foi possivel
desenvolver um ambiente Unico de trabalho e simulacdo (o sSiImMMEMS), que permite
trabalhar ndo apenas com uma ou duas técnicas especificas, mas com uma
diversidade de métodos de microfabricacdo e que, conforme mostrado na sec¢éo 3,
podem ser utilizadas em conjunto para simular a fabricacdo de sistemas complexos,
como circuitos integrados e Dispositivos de Microespelhos Digitais (DMS’s). Porém,
apesar dos grandes avancos ja conseguidos até aqui, o presente trabalho é apenas o
inicio de um longo estudo. Ainda ha muito a ser feito em termos de usabilidade do
software e de recursos de visualizagdo e andlise dos resultados. Além disso, a
simulag&o dos processos é feita de forma idealizada e semi quantitativa, sem relagéo
direta com os parametros fisicos que determinam esses processos (como
temperatura, concentracdes e tempo) e na maioria dos casos, em unidades de células

do autdmato e ndo em micrémetros.

Por outro lado, e conforme foi mostrado na secao 4, a relagéo entre 0os processos de
fabricacdo e os parametros fisicos (temperatura, concentracdes e tempo) e a forma
como essa questdo pode ser tratada no ambito da simulacdo computacional utilizando
autdbmatos celulares foram estudadas. Para isto, o foco foi no processo de difusao de
particulas, pois esse é o fendémeno por tras de processos de fabricacdo essenciais,

como a oxidacao térmica do silicio e a difusdo térmica de dopantes em silicio. Nesse
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estudo foi estabelecido, por exemplo, que a difusdo de dopantes pode ser simulada
de forma rapida e eficiente, o que viabiliza a inclusdo desse processo na lista dos
disponiveis no sSImMMEMS.Também foi visto que, devido aos valores do coeficiente de
difus@o do oxigénio em SiOz, a simulacdo da oxidacao térmica do Si & extremamente
lenta e que, para viabilizar sua inclusdo no SImMMEMS, sera necessério continuar as

pesquisas e desenvolver novos modelos de autématos celulares.

Nesse contexto, o que se tem é uma plataforma de simulacdo que permite trabalhar
com um grande numero de processos de fabricacdo, embora faca essas simulacées
de forma idealizada e semi quantitativa. De fato, por enquanto as simulacdes
baseadas em parametros fisicos envolvem apenas a difusdo de impurezas dopantes
no Si. Como alternativa, o foco do trabalho poderia ter sido nos aspectos relativos ao
software, produzindo uma plataforma mais amigavel e com mais recursos.
Alternativamente, o foco poderia ter sido na simulacdo de um processo especifico (a
corrosao anisotrépica do silicio, por exemplo) gerando assim um simulador que leva
em conta o tipo de solucéo corrosiva, a temperatura, a concentracao dessas solucfes
e a energia de ligacdo entre os atomos de Si. Porém, essas seriam abordagens
limitadas em si e de menor alcance. A opcao aqui tomada foi abordar o problema de
forma mais geral e, além de estudar a utilizacdo de autdmatos celulares na simulacéo
de processos de microfabricacéo, desenvolver uma solucdo que fosse de interesse
para um universo mais amplo de usuarios. Uma solu¢édo que, por um lado, pudesse
ser usada em ambito académico, para auxiliar o ensino e aprendizado em cursos de
pés-graduacédo, por exemplo, mas por outro lado, que também permitisse estudos
cientificos mais rigorosos, quantitativos e confiaveis. Em funcdo do exposto, acredita-
se que o trabalho aqui descrito € o resultado de uma proposta inovadora, sem paralelo
em ambito nacional, e com apenas alguns projetos semelhantes em &ambito

internacional, como o proprio projeto do software Microwind, utilizado na sec¢éo 3.

s

Feitas essas consideracfes, € importante comentar em maiores detalhes alguns
aspectos que merecem destaque neste trabalho. Como mencionado, um dos objetivos
do desenvolvimento do simulador sSImMEMS foi ampliar o leque de processos de
fabricacédo disponiveis para o usuario. O pré-requisito aqui foi garantir que 0os novos
processos funcionem em paralelo com os demais processos ja implementados. Além
disso, muito trabalho foi realizado para garantir uma boa experiéncia para o usuario e
diversas mudancgas foram implementadas de forma a melhorar o desempenho da
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simulagdo, diminuindo os tempos de processamento e a quantidade de memdria

necessaria para realizar as simulagoes.

De um modo geral, os resultados aqui apresentados mostram que 0 processo de
paralelizacdo da simulacéo e de otimizacdo dos autdbmatos celulares implementados
foi bem-sucedido. Por exemplo, em relacdo a versdo 3 do software, foi possivel
diminuir pela metade a memoria necessaria para realizar a mesma simulagédo. Os
tempos de simulacdo também foram diminuidos de forma significativa, o que é
fundamental numa ferramenta de auxilio ao ensino. Em paralelo novos métodos para
gerar a superficie dos resultados foram adicionados e melhorias na estabilidade do
software como um todo foram implementadas. Nesse sentido também foi iniciado o

trabalho de desenvolvimento de material de apoio para uso do software.

A secao 2 apresentou uma descricdo da implementacao do software. A descricéo foi
focada nos aspectos que mais causaram problemas e nas solugcbes escolhidas.
Embora adequadas, nem todas as solu¢Bes escolhidas sdo 6timas. A constante
adicao de novos autdmatos celulares implica na constante criacdo de novos conflitos
e problemas. Contudo, algumas observacbes podem ser feitas sobre as
implementacfes realizadas, principalmente no que tange a implementacdo dos

autdmatos celulares e a visualizacao dos resultados.

Uma primeira conclusdo pode ser tirada sobre a maneira como os dados sao
armazenados. Existem dados que necessariamente devem ser compartilhados entre
os diversos autbmatos celulares, como o tipo de material que ocupa cada célula. Por
outro lado, existem dados que s&@o usados por apenas alguns tipos de autbmatos
celulares. Podem também existir dados que precisam ser armazenados para algumas
células, mas ndo para outras. Além disso, a modificacdo dos dados se da de maneira
diferente para diferentes processos. Por outro lado, é preciso manter em mente que
em geral, o numero de células sera sempre grande e que, a cada passo de simulagéo,
as operacOes sobre as células serdo realizadas sobre todas elas ou sobre um
subconjunto delas. Portanto, armazenar os dados diretamente em um vetor melhora
a localidade dos dados e o aproveitamento da memoaria cache dos processadores

atuais, diminuindo, e bastante, o tempo de processamento.

Outra melhora implementada foi alocar e armazenar dados de forma mais dinamica.

Assim, um eventual novo autdmato celular podera alocar dados para simulagéo da
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forma que fizer mais sentido para sua implementagdo. No caso da simulacdo de
corrosdo anisotropica, por exemplo, é conhecido que uma estrutura do tipo octree
pode ser utilizada para diminuir significativamente o consumo de memdria para
armazenar a estrutura cristalina do Si. Essa mesma estrutura, no entanto, seria
prejudicial para armazenar os dados necessarios para simulacdo do processo de
dopagem usando o autdmato celular multiparticulas, ou para armazenar as distancias
usadas para deposicao ou corrosdo de um filme. Como cada autdmato celular pode
armazenar dados numa estrutura otimizada para a sua implementacdo, esta
abordagem facilita agregar novos autdmatos celulares ao software. Dessa forma o
desenvolvimento do sIimMMEMS esta agora direcionado para este tipo de

armazenamento.

Finalmente, as mudancas realizadas na implementacdo dos autdématos celulares
usados no sSimMEMS permite que todos os autdmatos celulares agora em uso operem
de um modo semelhante ao esquema de memdria A-A para o método Lattice
Boltzmann (ver item 4.3.1). Neste esquema, apenas uma coépia de cada estado é
mantida em memdria para a simulacéo, reduzindo quase pela metade a memoria
usada para a simulacdo de uma mesma rede. Para os tamanhos de rede com que se
pretende trabalhar, esse ganho é bastante significativo. Vale destacar que a
implementagdo do autdbmato celular multiparticulas neste trabalho utiliza este
esquema, que foi adotado para evitar a necessidade de armazenar uma segunda
copia do estado das células. E importante mencionar também que esta abordagem é
uma contribuicdo do presente trabalho, pois a implementacgéo original ndo utiliza este

esquema.

Quanto a légica de paralelizagdo dos autdbmatos celulares aqui apresentado, é
possivel afirmar que a mesma se mostrou bastante eficaz. Embora seja bastante
simples, ndo sendo feito, por exemplo, nenhum tipo de balanceamento de carga entre
os threads, o resultado obtido € muito bom. Em geral, se o usuario se limitar a simular
processos em redes cujo tamanho ndo sejam significativamente maiores do que o
necessario, € bastante incomum que a evolucdo da superficie ocorra em uma area
muito limitada. Dessa forma, o trabalho entre os threads tende a se distribuir de forma
mais ou menos uniforme se o usuario realizar simulacdes de forma racional. De fato,
verifica-se que a forma como o usuario utiliza o software afeta o desempenho do

simulador. Por exemplo, a possibilidade de gerar superficies usando octrees é
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altamente conveniente em processos que envolvem substratos ou camadas
espessas. J4 processos planares, como a fabricacdo de circuitos CMOS, s6 seréo
beneficiados se o0 usuario tomar o cuidado de selecionar espessuras que permitam

uma efetiva compactacao dos dados.

A implementacdo da paralelizacdo através da replicagdo dos recursos necessarios
para simulacdo, como listas ou geradores de nimeros aleatorios, para cada thread,
se mostrou como uma forma simples e confiavel de implementar os diversos
autbmatos celulares aqui apresentados. De fato, neste trabalho foi possivel
implementar todos os processos utilizando este método, o que também facilita a leitura
e compreensao do codigo.

Dessa forma, o desenvolvimento do simMEMS deve se basear em migrar o
armazenamento dos diversos dados que formam o estado de um autémato celular
para estruturas especificas para cada autdmato celular. A escolha da representacao
deve manter o atual critério de minimizar o tempo de processamento sobre o tamanho
da estrutura armazenada. No futuro, também se cogita a possibilidade de separar a
simulacédo entre diversos nés, visto que muitas vezes essa é uma maneira mais facil
de aumentar a quantidade de memdéria e processamento disponivel para simulacéo

de estruturas maiores.

Na secdo 3 foi apresentado um processo de fabricagdo baseado em mascaras
geradas pelo software Microwind. O Microwind também € um software voltado para
uso educacional, o que permite visualizar onde o SImMEMS se insere do ponto de
vista de um software para projeto, fabricacdo e teste de um MEMS, dispositivo ou
circuito microeletrénico. Enquanto o Microwind permite criar um layout do circuito e
simular seu comportamento, o SIMMEMS permite simular e visualizar a fabricagao do
dispositivo em si. Um usuario do simMEMS pode, dessa forma, obter um
entendimento muito mais profundo da complexidade do processo de fabricacdo e do
namero de passos e processos envolvidos na fabricacdo de um dispositivo que pode
ser, do ponto de vista funcional, simples ou complexo (como as portas légicas NOR

mostradas na sec¢ao 3).

A secado 3 também apresentou os processos idealizados de simulacédo disponiveis,
bem como diversos exemplos de processos de fabricacdo que podem ser simulados

no sSimMEMS. Os resultados mostram que a gama de dispositivos cujo processo de
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fabricacdo pode ser executado pelo software € bastante ampla. O simMEMS tenta
nao limitar o que o usuario pode fazer. Por um lado, isso aumenta a chance de que o
usuario utilize um processo de uma forma impossivel na vida real, 0 que pode ser
negativo para um software voltado para aprendizado. Por outro lado, visto que o
SINMMEMS pode ser usado como uma ferramenta para apenas visualizagdo de
processos e dispositivos genéricos, optou-se por permitir essa liberdade.

Quanto ao exemplo da porta NOR apresentada, trata-se de um resultado bastante
interessante. O tamanho da estrutura, em células, é cerca de quatro vezes maior que
a maior estrutura simulada em versdes anteriores do software. Além disso, a
simulacdo s6 foi possivel gracas a implementacdo de novos processos como
dopagem do silicio, oxidacdo térmica e planarizacdo. Esse exemplo também é
interessante porque mostra como o sSimMEMS pode ser utilizado em conjunto com

outro software também voltado para fins educacionais (no caso, o Microwind).

A maioria dos processos apresentados na se¢do 3 € baseada no mesmo autébmato
celular (que conta distancias). Este autdmato utiliza uma vizinhanca muito pequena,
de apenas 6 vizinhos, e permite obter resultados muito bons, em termos do formato
final das superficies. Isso resulta em um autdmato celular que é rapido e permite gerar
bons resultados independentemente da resolucdo da rede; ndo € preciso ajustar
parametros para que se obtenha, por exemplo, uma deposi¢ado isotropica em uma
rede de 30x30x30 células ou em uma rede de 300x300x300 células. Além disso, o
autbmato celular contador de distancia pode simular de forma idealizada diversos
processos atraves de variagdes nas condi¢des iniciais. Também é importante destacar

gue este autdmato celular também € uma contribuicéo original do presente trabalho.

Finalmente, na sec¢éo 4 apresentamos a simulacdo baseada em parametros fisicos.
De fato, enquanto os autdbmatos celulares apresentados previamente (para simulagéo
idealizada dos processos) se restringem a resolver o problema da evolu¢do de uma
superficie, o autdbmato celular multiparticulas usa um processo simples para simular a
difusdo de particulas em um dado meio. No caso do autémato celular multiparticulas,
o modelo descreve o funcionamento do autdmato celular, e ndo o oposto. Isto é, o
autdbmato celular ndo busca resolver a equacao diferencial que descreve o processo

de difusdo. Nesse caso, a equacdo diferencial que descreve o comportamento
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macroscopico do autdmato celular € a mesma que descreve macroscopicamente o

processo de difuséo.

Ja para o processo de oxidacdo térmica do Si, o autébmato celular se mostrou menos
eficiente. Embora os resultados obtidos mostrem que a evolucdo da espessura do
oxido segue o formato esperado (modelo de Deal-Grove), a relacdo entre o tempo
simulado de oxidag&o e o tempo que demora a simulagcao é muito baixa. Ou seja, sdo
necessarias muitas horas de simulacdo para obter espessuras de apenas alguns
nandmetros de oxido. Isto acontece porque o coeficiente de difusdo do oxigénio no
oxido de Si é muito baixo. Por exemplo, é cerca de trés ordens de grandeza menor
que o do boro no Si (usado no processo de difusédo de impurezas dopantes). O
resultado disso é que cada passo de simulacdo corresponde a tempos de oxidacao
extremamente curtos e de fato, quando se usa células muito pequenas (na ordem de
dezenas de nandmetros), o tempo de simulagdo é muito superior ao tempo real da
difusdo em si num forno de laboratério. Como exemplo, nas simulagfes realizadas
aqgui, para obter filmes de 400 nm foi realizada uma simulacdo que levou cerca de 90

dias.

Por outro lado, verificamos que o autdmato celular multiparticulas se encaixa muito
bem na simulacdo da difusédo de dopantes em Si. Para os tamanhos de célula de
interesse e as concentracdes tipicas de dopantes, trata-se de uma alternativa valida.
E preciso, de qualquer forma, manter em mente a relacdo entre tamanho de células e
a duracédo do passo de tempo, bem como o fator atenuante de que a necessidade de
uma célula menor estara associada, em geral, a dopagens com menor profundidade

(menos células) e menor tempo (Mmenos passos).

Para finalizar, os resultados apresentados mostram que o uso de autbmatos celulares
para simulacdo de processos de microfabricagdo ndo so é factivel, como apresenta
diversas vantagens. O autdbmato celular contador de distancia se mostra como uma
Otima alternativa para uso em simulagbes baseadas no problema de evolugcédo de
superficies. Autbmatos celulares que simulam o processo em si, levando em conta
parametros fisicos e ndo somente a evolucdo da superficie em funcdo de outro
modelo, também s&o de grande interesse e podem facilmente ser utilizados em
paralelo com os anteriores. Pode-se incluir nesse grupo tanto o autémato celular

multiparticulas como autématos celulares atomisticos para simulacdo da corrosédo
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anisotropica do Si. Durante a selecéo de autbmatos celulares para uso em simulagéo
de processos de microfabricacdo € importante manter em mente as limitacdes
impostas pela escala em que os processos de simulacédo se ddo. Como mencionado
acima, dependendo do tamanho escolhido das células algumas das suposicdes feitas

podem né&o ser vélidas.
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