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摘要　提出了一种基于机器学习参数校正的极紫外光刻三维含缺陷掩模仿真方法.本方法采用随机森林、K近邻

等机器学习方法,对基于结构分解法的含缺陷掩模衍射谱快速仿真模型的参数进行动态校正,提高了模型的精度

及适应性.以严格仿真为标准值,对随机设定的５０组接触孔掩模进行仿真验证,结果表明,经参数校正后,快速模

型的空间像仿真精度平均提升了４５％,且参数校正前、后的快速模型仿真精度皆优于所对比的改进型单平面近似

法(平均仿真精度分别提升４．３倍和８．７倍).此外,在对像面周期为４４nm掩模的缺陷补偿仿真应用中,在仿真结

果较一致(误差０．８nm)的情况下,校正后的快速模型的单次衍射谱仿真速度比严格仿真提升了约９７倍.
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１　引　　言

极紫外光刻机目前已被用于下一代先进半导体

如７nm及以下节点的芯片制造研发中,且有望被

用于７nm 节点的芯片量产中[１Ｇ２].极紫外光刻

(EUVL)掩模中的缺陷会降低成像质量,是影响光

刻产率及EUVL量产的主要问题之一[３].目前难

以实现无缺陷掩模的批量制备,通常采用缺陷修复、
补偿等技术以降低或消除缺陷掩模对成像的影

响[３Ｇ４].对难以修复的多层膜缺陷,可采取掩模吸收

层图形修正、吸收层图形偏移、多层膜增材及多层膜

剥离修正等方式降低缺陷对成像的影响,实现对缺

１２２２００２Ｇ１



光　　　学　　　学　　　报

陷的补偿[４Ｇ６].此外,极紫外光刻特有的厚掩模特性

(掩模厚度相对波长较大)会引起成像图形位置偏移

及最佳焦面偏移等现象,导致成像质量下降[７Ｇ８],在
进行缺陷补偿时需考虑对掩模图形的优化以减弱此

类效应的不良影响[９].掩模的缺陷补偿与图形优化

皆需用到掩模成像仿真,得到优化补偿参数并验证

优化补偿结果,这对掩模成像模型的仿真精度和速

度皆提出了较高的要求[１０Ｇ１１].

EUVL掩模衍射谱仿真是掩模成像仿真的重

要组成部分.掩模衍射谱仿真(简称为掩模仿真)是
在模拟真实照明及光刻工艺条件的情况下,对经过

掩模调制(反射、衍射及透射等)后的照明光的光场

分布及衍射谱进行仿真计算的过程,其方法通常可

分为严格电磁场仿真和快速仿真两大类.严格电磁

场仿真通过求解麦克斯韦方程组来获得掩模衍射

谱,仿真精度较高,但计算需耗费大量仿真内存和时

间,难以满足大面积三维(３D)掩模仿真对速度的需

求[１０,１２].快速仿真方法采用一定的分解策略或近

似模型以提高仿真速度[１３].如掩模结构分解法可

对组成掩模的吸收层、多层膜分别建模,是常见的可

实现无缺陷、含缺陷掩模快速准确仿真的较好方

法[１２].基于边界衍射理论的边界脉冲修正薄掩模

近似模型及其扩展模型可较为准确地仿真吸收层衍

射谱[１２,１４Ｇ１５].采用单一平面拟合多层膜反射特性的

单平面近似法及其改进模型对多层膜进行仿真,仿
真速度较快[１３,１６Ｇ１８],然而对具有较大缺陷尺寸(如表

面高度大于４nm)或复杂缺陷形貌的掩模,其仿真

精度有所降低[１９].而对多层膜进行横向网格划分,
并对各网格点纵向逐层采用解析公式(如菲涅耳公

式)计算反射率的方法(本研究统称为网格解析计算

法,包括Ito方法[２０]、传输矩阵法[２１]、Clifford方

法[１９]及等效膜层法[２２]等),虽然计算复杂度略高于

(速度略慢于)单平面近似法,但因其计算过程更贴

近多层膜真实物理情况,可较好仿真具有不同尺寸

缺陷或复杂缺陷形貌的掩模[１９].然而这类方法与

严格仿真仍存在一定误差,尤其随着掩模周期及图

形特征尺寸的减小,模型误差对成像结果的影响将

更为突出[１２].此外,模型精度也受限于缺陷尺寸、
位置与多层膜形貌的测量结果或测算精度[２３Ｇ２５],这
些对仿真模型的精度及适应性提出了较高的要求.

为解决上述问题,本文基于掩模结构分解法,对
吸收层仿真和多层膜仿真分别采用扩展型边界脉冲

修正法与网格解析计算法组成快速仿真模型(后文

简称为快速模型).通过K近邻(KNN)及随机森林

(RF)等机器学习方法对模拟真实标准数据的掩模

严格仿真成像数据进行训练学习.根据学习得到的

预测模型动态调整快速模型参数,使其仿真成像结

果与标准成像结果更接近.通过标准或目标数据校

正模型,实现对掩模衍射谱及掩模缺陷补偿的快速

精确仿真.

２　理论模型

２．１　基于掩模结构分解的三维仿真模型

如图１所示,典型的EUVL三维掩模主要由吸

收层(absorber)、多层膜(multilayer)和基底(substrate)
三部分构成.吸收层对极紫外光起遮挡和吸收作

用,掩模图形由吸收层上刻蚀的开孔体现.多层

膜通常由４０层 Mo/Si双层膜构成,被设计为对波

长为１３．５nm的极紫外光具有高反射率.多层膜

存在缺陷(defect),会引起各层厚度的变化,各层反

射率也会降低.基底为起支撑作用的SiO２熔融石

英玻璃.

图１ EUVL三维掩模示意图.(a)三维视图;(b)侧截面图

Fig．１ SchematicofEUVL３Dmask敭

 a ３Dview  b sideview

如图２所示,采用扩展型边界脉冲修正法[１３]计

算掩模吸收层的衍射谱(ta,tb 及δpulse为该方法的模

型参数,详见文献[１３]),采用网格解析计算法计算

多层膜的反射场,并将二者结合组成整体掩模衍射

谱仿真模型.由于含缺陷多层膜部分的仿真结果是

１２２２００２Ｇ２
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影响整体掩模仿真精度的关键部分,且模型待校正

参数也为多层膜形貌参数,因此,本节仅对含缺陷多

层膜模型的计算原理进行重点阐述.
多层膜反射谱的计算过程如图２(b)所示.首

先,对多层膜进行横向(x,y 方向)网格划分,保持

纵向(z方向)Mo、Si膜层的堆叠分布次序不变且各

网格点尺寸小于入射光波长.其次,应用菲涅耳公

式对各点所代表的多层膜条块逐层进行计算以得到

反射场强.各点的具体计算步骤可参见等效膜层

法[２２].最后,与等效膜层法对反射场的角谱积分处

理不同,为提高计算速度,本研究对各网格点组成的

反射场取离散傅里叶变换后的n 个(n＜３,n 较大时

对应的衍射级次能量极小,故可忽略)核心级次,并
根据斜入射角的大小进行霍普金斯(Hopkins)频
移[２６]以得到最终衍射谱.

图２ 掩模仿真模型示意图.(a)吸收层模型;
(b)多层膜模型

Fig．２ Schematicofmasksimulationmodel敭

 a Absorbermodel  b multilayermodel

　　与其他网格解析计算法依据离散邻域点计算斜

率变化并调整入射角的方法[２１Ｇ２２]不同,本模型利用

多层膜表面法向量与入射光矢量的夹角计算多层膜

表面入射光的等效入射角,以更好地符合缺陷经多

层膜平滑镀膜后表面较为连续平滑的特性[２７].
如图１(b)所示,在对位于多层膜基底或底部区

域的缺陷进行多层膜镀制时,会导致缺陷形貌向上

传递,使多层膜各层发生形变.将基底缺陷高度

hbot和宽度wbot,表面缺陷高度htop和宽度wtop结合

得到缺陷形态参数Δ:

Δ＝(hbot,wbot;htop,wtop). (１)

　　如图２(b)所示,不同位置的缺陷形貌可由高斯

函数表征:
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式中:h 为高斯形貌的峰值高度即缺陷高度参数;

wx,wy分别为x,y 两方向上的半峰全宽即缺陷宽

度参数,通常可取w＝wx＝wy;g 为高斯形貌调制

因子,决定高斯形貌宽度的松弛度.
对(２)式求导得到表面区域缺陷高斯形貌上某

点(x,y)的法向量n１为

n１＝
８z(x－x０)lng

w２
x

８z(y－y０)lng
w２

y
－１

æ

è
ç

ö

ø
÷ .

(３)

　　而根据角谱理论,吸收层某一衍射级次(m,n)
的方向余弦矢量n２可表示为
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式中,λ为波长,px、py 为掩模在x、y 两方向上的

周期.
则根据两矢量间夹角计算公式

θ＝arccos
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即可求得该级次(m,n)与高斯曲面某点处切面法向

量的锐角夹角,即等效入射角.

２．２　模型参数的机器学习校正

在实际光刻掩模中,对掩模缺陷位置、尺寸及多

层膜形貌的测量均存在一定误差,且掩模多层膜

Mo、Si交界面存在一定粗糙度,并非理想平面[２５].
对此,可对含缺陷多层膜的模型参数进行调整,将理

论模型与真实标准数据进行校正匹配,从而提高仿

真精度.
本研究采用机器学习算法,学习大量标准数据

(此处采用商用光刻仿真软件Dr．LiTHO[２８]中的波

导法严格仿真数据模拟真实标准数据),并以此为基

准校正快速模型的参数———高斯形貌调制因子g.
具体流程如下:首先,随机产生符合真实掩模参数范

围[２４,２９]的,具有不同周期、图形尺寸及缺陷形态参

数的大量(大于５００组)接触孔图形掩模,采用严格

仿真得到对应各掩模的衍射谱,进一步将衍射谱代

入Dr．LiTHO的矢量成像模型得到掩模空间像;然

１２２２００２Ｇ３
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后,采用进化策略(ES)算法,以模型参数g 为变量,
以２．１节所述快速模型仿真得到的掩模空间像与严

格仿真掩模空间像之间的误差为适应度(fitness)函
数,即目标函数,对不同掩模参数下的模型参数g 进

行优化,得到使目标函数即空间像误差最小的gbest.
如图３所示,将掩模参数(掩模周期、接触孔图

形尺寸、缺陷形貌参数)作为特征数据,所对应的最

优快速模型参数gbest作为目标数据,采用开源机器

学习库ScikitＧlearn[３０]中的随机森林、决策树(DT)
及K近邻等不同回归方法,对大量数据进行监督学

习,得到预测模型.在采用快速模型进行掩模仿真

时,将掩模参数作为输入,利用预测模型预测出对应

掩模参数的快速模型参数gpredicted,将所得参数与标

准数据进行动态匹配,从而提高仿真精度.值得说

明的是,掩模参数特征维度较小,模型参数的在线预

测时间为可忽略不计的ms量级,因此,模型仿真速

度不会受到影响.

３　仿真结果与讨论

EUVL仿真模拟的光刻参数设定如下(后文如

未作特殊说明,不同掩模仿真方法皆采取相同的参

数):１３．５nm波长极紫外光;入射光线主入射角为６°

图３ 机器学习训练预测流程图

Fig．３ Flowchartoftrainingandpredictingprocess
employedinmachinelearningmethods

的环形照明光源(照明环的内外半径分别取为０．４,

０．８);吸收层厚度７０nm,材料为TaN,复折射率为

０．９２６０－０．０４３６j.多层膜 Mo、Si材料复折射率分

别为０．９２３８－０．００６４３５j,０．９９９０－０．００１８２６５j.

３．１　模型参数校正效果仿真验证

如表１所示,对５８４组随机产生的掩模,采用进

化策略算法得到其与严格仿真匹配的最优模型参

数,采用决策树、K 近邻及随机森林等方法对该

５８４组数据进行训练学习,得到预测模型.

表１ 不同掩模训练数据

Table１ Trainingdatafordifferentmasks

Dataindex
Maskparameter

Maskpitch/nm Contactsize/nm htop/nm wtop/nm hbot/nm wbot/nm

Modelparameter

gbest

１ １７６ ９１ ２ ５ ２０ ３０ １．１０４

２ １４４ ７０ ６ １９ ２０ ４２ １．０８２

３ １２８ ６０ １０ １９ ２３ ２４ １．０７３
       

５８２ １４４ ６７ ２ １５ ８ ２４ １．０６９

５８３ １７６ ８９ ４ １０ ４ １２ ９．８０２

５８４ １７６ ９２ ８ １１ ２０ ４４ １．０９８

　　如表２所示,随机产生５０组与训练数据不同的

接触 孔 掩 模 作 为 验 证 数 据.以 光 刻 仿 真 软 件

Dr．LiTHO[２８]的严格电磁场仿真方法波导法为基

准,将快速模型与波导法严格仿真得到的掩模衍射

谱代入相同的Dr．LiTHO矢量成像模型得到掩模

空间像.

　　以快速模型与波导法严格仿真空间像强度误差

的均方根值(RMS)作为仿真精度的衡量指标,采用

不同机器学习方法对参数g 校正后与未校正(g 取

使模型平均精度最好的常数值１．１０)两种情况下的

仿真结果进行对比,结果如图４所示.其中Original

代表未经参数校正的仿真结果,Best代表采用进化

策略优化算法得到的模型参数最优值所对应的仿真

结果.DT、KNN、RF分别代表采用决策树、K近邻

及随机森林三种机器学习回归方法对参数g 进行

校正.图４中分别标出了不同方法对应的５０组

RMS的最大值(max)、中位数值(median)及最小值

(min)的位置,且各方法琴形图的形状可直接反映

５０组数据的RMS分布情况.进一步,表３为不同

方法包括平均值(mean)及标准差(SDdeviation)在
内的统计数据.RMS很小,表中数值均为放大

１０００倍后的结果.
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表２ 不同掩模验证数据

Table２ Testingdatafordifferentmasks

Dataindex
Mask

pitch/nm
Contact
size/nm

htop/nm wtop/nm hbot/nm wbot/nm
Modelparameter

Original KNN Best

１ １７６ ９３ ６ １２ １０ ２１ １．１０ １．１９ １．２３

２ １７６ ８９ １０ １８ １８ ２５ １．１０ １．１５ １．１５

３ １７６ ８３ ８ ９ ８ ３７ １．１０ １．１０ １．１０

         

４８ １４４ ８０ ９ ７ １１ ３５ １．１０ １．０９ １．０８

４９ ２００ ９５ ６ ６ ２８ ３３ １．１０ １．１２ １．１０

５０ １６０ ８３ ５ １０ １１ ２３ １．１０ １．１０ １．１０

图４ 不同机器学习方法对快速模型参数校正前后的

仿真结果对比图

Fig．４Comparisonofsimulationresultsforfastmodels
withand without modelparametercalibration
　　usingdifferentmachinelearningmethods

　　结合图４和表３可以看出,K近邻方法结果与

Best对应的结果最为贴近,其 RMS的平均值为

１．８２,优于其他两种方法,且标准差较小,RMS的最

大值为５．４８,是较为稳定的良好结果.此外,K近

邻法与参数未校正(对应RMS的平均值为３．３２)的
情况相比,仿真精度提升了４５％.值得说明的是,
在训练数据时仅采用了５８４组数据,且各机器学习

方法仅采用ScikitＧlearn所提供模型的默认参数,而

通常训练数据量大小及不同学习方法参数均会影响

预测精度.后续工作可进一步增大数据量,对不同

学习方法进行比较,调整参数以提高预测模型的准

确率,进而进一步提高快速模型的仿真精度.

３．２　快速模型与单平面近似法仿真比较

以严格仿真结果为标准值,采用３．１节产生的

５０组具有不同参数的掩模,在与前述相同的光刻仿

真条件下,对经参数校正前后的快速模型与三维改

进型单平面近似法[１３]的仿真结果进行对比.两方

法空间像误差值的分布统计结果如图５所示,由图

可知,参数校正前(Original)与校正后(KNN)快速

模型的平均仿真精度均优于改进型单平面近似法

(ASDM).快速模型在参数校正前的空间像RMS
的平均值为０．００３３２,校正后误差平均值为０．００１８２,
二者仿真精度分别为改进型单平面近似模型(RMS
平均值为０．０１７６４)的５．３倍和９．７倍.此外,在相同

仿真硬件(Inteli５４核２．６GHzCPU,４GB内存)
下,对物面周期为１７６nm的掩模的单次衍射谱进

行仿真,ASDM的仿真时间为１．８４s,校正后快速

模型仿真时间为２．０３s.由此可知,与 ASDM 相

比,校正后模型的仿真速度略慢,但仿真精度有较

大提升.

表３ 不同参数校正方法的仿真精度对比

Table３ Comparisonofsimulationaccuracyofdifferentparametercalibrationmethods

Methodname RMSmean RMSmedian RMSmin RMSmax RMSSDdeviation

DT ２．１９ １．６８ ０．５４ １０．２ １．７０

KNN １．８２ １．５５ ０．２３ ５．４８ １．０９

RF ２．１０ １．５６ ０．５５ ８．２３ １．６８

Original ３．３２ ２．５３ ０．５３ ９．７７ ２．５８

Best １．０７ ０．９８ ０．１６ ４．４５ ０．６２
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　　从图５中数据分布可知,利用改进型单平面近

似模型对部分掩模参数进行仿真也可得到较好的仿

真精度,然而其精度波动变化较大,不适合对更大参

数范围的掩模进行仿真,这与其对含缺陷多层膜进

行平面近似的计算特性有关,而对含缺陷多层膜进

行物理近似的快速模型,其多层膜划分网格、逐层逐

点的计算特性更贴近含缺陷多层膜的物理特征,可
较好地适应不同缺陷、多层膜形貌和掩模参数.采

用机器学习对模型参数进行校正,可进一步提高与

严格仿真数据的匹配度,从而提高仿真精度.

图５ 参数校正快速模型与改进型单平面近似模型

仿真精度对比图

Fig．５Comparison ofthesimulation accuracy ofa

parametercalibratedfastmodelandanadvanced
　　　singleＧsurfaceapproximationmodel

３．３　基于校正模型的缺陷补偿仿真应用

分别采用参数校正快速模型与严格仿真(光刻

仿真软件Dr．LiTHO中的波导法)对含缺陷EUVL
接触孔掩模进行缺陷补偿仿真.以无缺陷时掩模所

成空间像为目标图形,含缺陷掩模所成空间像与目

标图形的误差为适应度函数;以掩模吸收层接触孔

尺寸为变量,采用进化策略算法优化适应度函数,
使含缺陷掩模空间像与目标图形误差值最小.缺

陷补偿的原理为:通过改变(通常为增大)接触孔

图形尺寸以弥补由于多层膜缺陷存在而导致的光

强变化,使得最终含缺陷掩模成像结果与无缺陷

目标图形一致.
选取典型掩模参数如下:掩模周期为１７６nm

(对应 像 面 尺 寸 为４４nm),接 触 孔 图 形 尺 寸 为

８８nm(像面尺寸为２２nm).多层膜基底缺陷形态

参数分别为htop＝２nm,wtop＝１５nm,hbot＝２０nm,
wbot＝３５nm.图６为补偿结果对比图:图６(a)为无

缺陷掩模的严格仿真空间像(目标图形);图６(b)为
含 缺 陷 掩 模 的 严 格 仿 真 空 间 像 (原 始 图 形);
图６(c)为采用严格仿真对接触孔尺寸进行优化后

的掩模空间像,与无缺陷掩模空间像的误差 RMS
为０．００３４５,对应的最优接触孔尺寸为１０２．６nm(像
面尺寸为２５．７nm);图６(d)为 K近邻参数校正快

速模型对接触孔尺寸优化后的空间像,与无缺陷掩

模空间像的误差RMS为０．００３４４,对应最优接触孔

尺寸为１０６．１nm(像面尺寸为２６．５nm).

　　对比可知,快速方法与严格仿真可得到较为一

致的补偿参数(像面尺寸误差为０．８nm)与补偿结

果.此外,在相同计算硬件(Inteli５４核２．６GHz
CPU,４GB内存)下,参数校正快速模型单次衍射谱

的仿真 时 间 为２．０３s,仿 真 速 度 约 为 严 格 仿 真

(１９８．７６s)的９８倍.
严格仿真通常采取周期性假设,即假定仿真图

形在x、y 两方向存在周期性重复,而实际掩模中的

缺陷并不具备此周期性.由２．１节原理可知,快速

模型在计算反射场时采用菲涅耳解析公式,并未引

入周期性假设.因此,快速模型可能与严格仿真存

在一定的误差,有待进一步仿真分析.然而即使存

在一定误差,快速模型也可提供与严格仿真较接近

的补偿参数,实际应用中可利用掩模真实曝光空间

像数据对快速模型进行校正以提高仿真精度,或采

用快速模型为仿真速度过慢的严格仿真缺陷补偿提

供较好的优化初始值,从而在保证仿真精度的同时

减小迭代优化时间,提高仿真速度.此外,补偿研究

采用的掩模图形仅针对具有单一尺寸参数的方形接

触孔图形,后续工作将扩展至基于多变量回归的机

器学习参数校正,以实现对具有多尺寸参数的复杂

掩模图形的缺陷补偿优化.

４　结　　论

提出了一种基于机器学习参数校正的极紫外光

刻三维含缺陷掩模快速仿真方法.仿真实验表明,
采用机器学习进行模型参数校正有效提高了快速仿

真模型对三维含缺陷掩模的仿真精度.对５０组具

有不同缺陷参数的接触孔掩模进行研究分析,采用

K近邻法进行参数校正后的快速模型与未校正模型

相比,空间像仿真精度平均提升了４５％,且参数校

正模型与未校正模型仿真精度分别为改进型单平面

近似法的９．７倍和５．３倍.对像面周期为４４nm的

接触孔掩模图形进行缺陷补偿仿真的结果表明,利
用本研究模型进行缺陷补偿,与采用严格仿真的补

偿结果基本一致,最优补偿参数(接触孔尺寸)的像

面误差为０．８nm.相同硬件及仿真参数下,本研究

模型的单次衍射谱仿真速度约为严格仿真的９８倍.
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图６ 掩模空间像仿真结果对比图.(a)无缺陷掩模严格仿真;(b)未补偿含缺陷掩模严格仿真;
(c)严格仿真缺陷补偿后;(d)快速模型缺陷补偿后

Fig．６Comparisonoftheaerialimagesofmasksimulations敭 a RigoroussimulationofadefectＧfreemask  b rigorous
simulationofdefectiveuncompensatedmask  c defectcompensationusingarigorousmodel  d defectcompensation
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　usingafastmodel

当缺陷补偿对精度和速度要求较高时,可先使用本

研究模型进行缺陷补偿预优化,得到补偿参数的初

始值或近似解,再采用严格仿真方法进行进一步迭

代优化,从而提高缺陷补偿的精度与速度.
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