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Kapitel 1

Einleitung

Bei der Ionenimplantation werden Atome oder Molekiile ionisiert, in einem elektrischen Feld
beschleunigt und in einen Festkorper geschossen. Dabei sind beliebige Ton-Target-Kombinatio-
nen moglich. Die Beschleunigungsenergie kann zwischen einigen hundert Elektronenvolt und
einigen Gigaelektronenvolt liegen. Neben der Energie bestimmt die Masse der Ionen und die
Masse der Atome des Festkorpers die Eindringtiefe der Ionen.

Die Ionenimplantation ermdoglicht so die Modifikation oberflichennaher Schichten des Fest-
korpers. In der Halbleiterindustrie ist sie schon lange ein bewéahrtes Mittel zur Dotierung von
Halbleiterkristallen. Die Ionenimplantation ist prinzipiell unabhéngig von chemischen Loslich-
keitsgrenzen und kann bei frei wihlbarer Implantationstemperatur ausgefiihrt werden. Zu ih-
ren wichtigsten Vorziigen zéhlen die exakte Kontrollierbarkeit der implantierten Menge durch
einfache Stromintegration, Reproduzierbarkeit, Homogenitidt und Schnelligkeit.

Die Bestrahlung von Materialien mit energetischen Teilchen hat eine sehr hohe Energie-
dissipation im Material zur Folge, welche die zu Grunde liegende kristalline Struktur eines
Festkorpers weit aus dem Gleichgewichtszustand bringen kann. Entlang der Teilchenbahn
konnen Defekte oder sogar amorphe Gebiete entstehen. Da sehr viele solcher Teilchen in
den Festkorper geschossen werden, erwartet man eine statistische Verteilung solcher Defekte.
Ebenso sind Ausscheidungen, die sich in Folge der Implantation bilden, in der Regel stati-
stisch angeordnet und besitzen eine breit gestreute Groflenverteilung. Eine eher unerwartete
Antwort des Systems auf die duflere Stimulation ist die Selbstorganisation der Struktur der
bestrahlten Oberfliche beziehungsweise des bestrahlten Oberflichenvolumens. Erstaunlicher-
weise wurden schon eine ganze Reihe solcher Selbstorganisationsphénomene beobachtet. Ein
Beispiel fiir solch einen Selbstorganisationsvorgang ist die Entstehung von Riffeln auf der Ober-
flaiche des Targets, die sich abhéngig vom Einfallswinkel der Ionen, senkrecht beziehungsweise
parallel zur Projektion des Ionenstrahls auf die Oberflache, orientieren. Diese Beobachtung
kann durch die Bradley-Harper-Theorie beschrieben werden [1]. Desweiteren kénnen Selbstor-
ganisationsphédnomene bei der Bestrahlung von binéren Legierungen beobachtet werden. Die
thermisch aktivierte, kurzreichweitige Diffusion und der durch die Bestrahlung aktivierte Aus-
tausch von Atomen fithrt ab einem bestimmten Wert fiir die Austauschreichweite zur Bildung
separierter stabiler Phasen [2, 3]. Ein weiteres aktuell untersuchtes Beispiel ist die periodische
Rissbildung senkrecht zur projezierten Einfallsrichtung des Ionenstrahls bei der Bestrahlung
diinner NiO-Schichten mit schnellen und schweren Ionen [4]. Bei fortgefithrter Implantation
bilden sich 100 nm dicke und 1 gm hohe NiO-Lamellen aus, die einen Abstand von 1 — 3 um
und die selbe Orientierung wie die Risse besitzen. Dieser Effekt wird auf das kurzzeitige



KAPITEL 1. EINLEITUNG 2

Schmelzen des Materials in der Umgebung der Teilchenbahn des Ions zuriickgefiihrt.

In der vorliegenden Arbeit soll ein anderer, kiirzlich beobachteter Selbstorganisationsvor-
gang erstmals mittels Computersimulation untersucht werden. Bei Untersuchungen [5] von
Hochdosis-Kohlenstoff-Ionenimplantationen in Silizium als Methode zur Herstellung vergra-
bener epitaktischer SiC-Schichten [6] fand man bei Temperaturen kleiner 400 °C die Aus-
bildung einer amorphen Schicht, begleitet von lamellaren beziehungsweise sphérischen amor-
phen Einschliissen an der vorderen Grenzfliche. Diese wenige nm groflen Einschliisse sind
regelméfig angeordnet. Die Annahme, dass es sich bei diesen amorphen Einschliissen um eine
kohlenstoffreiche Phase handelt, wird durch analytische Transmissionselektronenmikroskopie
gestiitzt [7, 8]. Die Einschliisse werden daher als amorphe SiC,-Ausscheidungen bezeichnet.
Mit zunehmender Dosis wird die Anordnung der Ausscheidungen schérfer. Es handelt sich
folglich um einen Selbstorganisationsprozess. Ein Modell zur Beschreibung des Selbstorgani-
sationsvorganges ist in [8, 9] vorgestellt. In [7, 10] wurden erstmals ausfiihrliche experimentelle
Untersuchungen zum Bildungs- und Ausheilverhalten dieser nanometrischen amorphen Ein-
schliisse durchgefiihrt.

Aufler bei der Kohlenstoffimplantation in Silizium findet man &hnliche Selbstorganisations-
vorgénge auch in anderen Materialsystemen, wie zum Beispiel bei Hochdosis-Sauerstoffimplan-
tationen in Silizium [11] und der Bestrahlung von Saphir mit Ar*-Ionen [12] sowie von SiC
mit Sit-Tonen [13]. Allen Systemen gemeinsam ist eine drastische Dichtereduktion des Sub-
stratmaterials bei der Amorphisierung, was im Rahmen der vorliegenden Modellvorstellung
auch wesentlich zur Selbstorganisation beitrégt. Ist dies der Fall, so ist die Selbstorganisation
ein Phénomen, das fiir eine Vielzahl von Substratmaterialien zu erwarten wére.

Die folgende Arbeit beschreibt die Umsetzung des Modells aus [8, 9] in einen Monte-
Carlo-Simulationscode, mit dessen Hilfe der Selbstorganisationsvorgang genauer untersucht
und verstanden werden soll. Die Simulation bietet hierbei entscheidende Vorteile. Mittels
eines Computerexperimentes kénnen aus dem Modell resultierende Vorhersagen konkret be-
rechnet und mit den experimentellen Ergebnissen verglichen werden. Durch Variation von
Modellparametern konnen die Einfliisse der zur Amorphisierung beitragenden Mechanismen
in ihrer Stérke veréndert und deren Auswirkung auf die sich einstellende Ordnung beobachtet
werden. Desweiteren ist es sehr einfach mdoglich, an prézise Informationen iiber die Struktur
und Zusammensetzung des Targets wihrend der Implantation zu gelangen, was durch expe-
rimentelle Messungen nur unter groflem Aufwand oder iiberhaupt nicht moglich ist. Monte-
Carlo-Rechnungen bieten gegeniiber molekulardynamischen Berechnungen den Vorteil, dass
sie weniger rechenzeitintensiv sind. Weiterhin bieten sie den Vorteil, dass die physikalischen
Vorgéinge, im Sinne eines Gedankenexperimentes, weitgehend ohne einschriankende Annahmen
behandelt werden kénnen.

Die Arbeit ist wie folgt aufgebaut. In Kapitel 2 werden die nétigen Grundlagen der Ion-
Festkorper-Wechselwirkung zusammengefasst und eine kurze Einfithrung in das Konzept der
Monte-Carlo-Simulation gegeben. In Kapitel 3 werden einige der experimentellen Befunde
aus [10] zur Bildung amorpher Ausscheidungen zusammengefasst. Danach wird in Kapitel 4
das Modell konkret formuliert. In Kapitel 5 wird die Implementierung des vorgestellten Mo-
dells behandelt. Im zentralen Kapitel 6 werden die Ergebnisse der Simulation vorgestellt und
diskutiert. Die Arbeit schliefit mit einer Zusammenfassung und einem Ausblick in Kapitel 7.



Kapitel 2

Grundlagen

2.1 Monte-Carlo-Simulation

Monte-Carlo-Simulationen sind numerische Computerexperimente zur Untersuchung von in-
teressierenden Sachverhalten. Gegeniiber anderen Rechenmethoden basieren diese Computer-
experimente auf stochastischen Modellen. Dabei werden vom Computer generierte Zufallszah-
len auf physikalische Groflen abgebildet. Die Zufilligkeit mikroskopischer Ereignisse spielt,
wie im realen System des Experimentes, die wesentliche Rolle. Der Rechner wird zum virtuel-
len Labor, in dem ein bestimmtes System untersucht wird. Eine solche Computersimulation
kann als numerisches Experiment betrachtet werden. Makroskopische observable Groflen sind,
ebenso wie im Experiment, von statistischen Fluktuationen beeinflusst. Die Reproduzierbar-
keit von Ergebnissen hat demnach statistischen Charakter.

Der Vorteil der Monte-Carlo-Methode ist das relativ einfache Erzielen von Ergebnissen
fiir Problemstellungen, die ohne N&herungen analytisch nicht 16sbar oder sehr aufwéindig
sind. Ein Beispiel hierfiir ist das Ising-Modell in drei Dimensionen, fiir das bis jetzt keine
analytische Losung gefunden wurde. Die Idee besteht darin, fiir die Berechnung der Zustands-
summe nicht den gesamten Raum der Konfigurationen, sondern nur statistisch ausgewahlte
Punkte zu beriicksichtigen. Um die Genauigkeit der simulierten Eigenschaften des Systems
in einer bestimmten Sollzeit zu verbessern, ist es noétig, die Zustéinde mit der Wahrscheinlich-
keit entsprechend ihres Beitrages zur Zustandssumme auszusuchen. Dieser Ansatz wird als
“importance sampling” bezeichnet. Fiir das Ising-Modell wird der Metropolis-Algorithmus ver-
wendet, der die Dynamik des Systems in Form eines "update algorithm” fiir die Mikrozusténde
vorschreibt.

Die Monte-Carlo-Simulation benotigt Zufallszahlen, welche auf physikalische Grofien abge-
bildet werden. Erstaunlicherweise funktioniert diese Art der Simulation auch mit, vom Com-
puter erzeugten, deterministischen Pseudozufallszahlen. Den Ausgangspunkt bilden dabei so-
genannte Standard-Pseudozufallszahlen, die auf einem vorgegebenen Intervall gleichverteilt
sind. Hiervon ausgehend konnen beliebige Verteilungen durch Transformationen und Verwer-
fungsmethoden erzeugt werden.

2.1.1 Erzeugung gleichverteilter Pseudozufallszahlen

Die haufigste Methode zur Erzeugung von Zufallszahlen ist die lineare Kongruenzmethode
[14, 15], welche eine Sequenz von ganzen Zahlen I; aus dem Intervall I = [0, m — 1] generiert.
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Dabei gilt folgende Vorschrift:
Iit1 = (alj + c)modm (2.1)

m : Modulus, a : Multiplikator, ¢ : Inkrement, Iy : Startwert

Die Zufallszahlen kénnen sich mit einer Periode, die offensichtlich nicht grofler als m ist, wie-
derholen. Die Qualitét der Zufallszahlen héngt dabei sehr stark von der Wahl der Konstanten
a,c,m und Iy ab. Leider gibt es keine einfache mathematische Methode zur Ermittlung opti-
maler Konstanten. Nach Park und Miller [16] erfiillt man mit

a=T7 =16807, m =23 —1=2147483647, c=0 (2.2)

einen minimalen Standard, was die Qualitdt der Zufallszahlen angeht. Diese Wahl der Kon-
stanten wird in allen géngigen Zufallszahlengeneratoren der Standardbibliotheken verwendet.

2.1.2 Transformation auf spezielle Zufallsverteilungen

Die mit (2.1) und (2.2) erzeugten Pseudozufallszahlen I; sind gleichverteilt im Intervall
[0,m — 1]. Durch Division der Zufallszahlen mit dem Modulus m erhélt man gleichverteil-
te Zufallszahlen x; im Intervall [0, 1], so dass die Wahrscheinlichkeit eine Zahl zwischen = und

z + dx zu erhalten durch
dr 0<z<1

pla)de = { 0 sonst (23)

gegeben ist. AuBerdem ist die Wahrscheinlichkeitsverteilung normiert.
“+oo 1
/ p(x)dr = / p(z)dr =1 (2.4)
—00 0
Diese dienen als Basis fiir beliebige Verteilungen. Die in dieser Arbeit bendtigten Transforma-
tionen sollen im Folgenden diskutiert werden.
Zufallszahlen mit gleichverteilter Wahrscheinlichkeit

Gleichverteilte Zufallszahlen z; in einem Intervall [0, M| erhdlt man denkbar einfach durch
skalieren der x; mit M.

L
Zj:M$j:M—J (25)
m

Zufallszahlen mit linear steigender Wahrscheinlichkeit

Zufallszahlen deren Wahrscheinlichkeit mit ihrem Wert im Intervall [0, Z[ linear ansteigen

(az+b)dz 0<z<Z

plz)dz = { 0 sonst (26)

realisiert man durch folgende Transformation:
p(z)dz = p(z)dz

dx
4 p(z)

z 1
r = / p(z")dz' :/ (a2’ + b)dz' = 5@2'2 + bz (2.7)
0
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-— verwerfen
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a b

Abbildung 2.1: Beliebige Wahrscheinlichkeitsverteilung p(z) im Intervall [a, b] mit Maximum
Pm.

Durch Auflésen von (2.7) nach z und Ausschluss der negativen Losung erhilt man:

L —b+ Vb2 + 2ax

a

(2.8)

So erhélt man Zufallszahlen z; im Intervall [0, 1] durch z; € [0,b+ §[. Sollen die Zufallszahlen
im Intervall [0, Z[ liegen, miissen sie durch

—b+ /02 + 2000+ §) 2
Zj =7 (29)

a

berechnet werden.

Verwerfungsmethode zur Erzeugung beliebiger Verteilungen

Mit Hilfe der Verwerfungsmethode kénnen Zufallszahlen mit beliebiger Wahrscheinlichkeits-
verteilung p(x) generiert werden. Sie basiert auf einer einfachen geometrischen Uberlegung
(Abbildung 2.1). Die Verteilung p(z) sei im Intervall [a,b] mit p(x) > 0 Vx € [a,b] gegeben.
Das Maximum von p(z) sei p,,. Die Erzeugung der Zufallszahlen funktioniert nun wie folgt:

1. Auswiirfeln zweier gleichverteilter Zufallszahlen z € [a,b] und y € [0, p,]-
2. Ist y < p(z), so ist = die néchste Zufallszahl, ansonsten zuriick zu 1.

Diese Methode ist zwar sehr einfach, jedoch wird sie um so ineffizienter, je grofler die Fliache
der Vergleichsfunktion (hier: f(x) = p,,) im Vergleich zu p(z) zwischen a und b wird. Deshalb
macht es Sinn, die Funktion f(x) &hnlich der Funktion p(z) mit f(z) > p(z); z € [a,b] zu
wihlen. Das unbestimmte Integral F'(x) = [ f(z)dx muss dabei bekannt und invertierbar sein.
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Dann kann wie in (2.7) die Transformation durchgefiithrt werden. Die Werte fiir  werden
nun nach der Transformationsmethode im Intervall [a,b] gewé&hlt, die Werte fiir y miissen
gleichverteilt im Intervall [0, f(z)] sein.

2.2 Ion-Festkorper-Wechselwirkung

Zur theoretischen Beschreibung der Ionenimplantation muss die Wechselwirkung der Ionen
mit dem Target betrachtet werden. Durch St68e mit den Kernen und Elektronen des Targets
werden die Ionen im Festkorper abgelenkt und abgebremst. Es stellt sich ein entsprechendes
Implantationsprofil ein. Weitere Folgen sind die durch Bestrahlung im Kristallgitter entste-
henden Schéden. Im Folgenden wird darauf genauer eingegangen.

2.2.1 Abbremsung von Ionen

Die in den Festkorper implantierten Ionen stoflen mit den Atomkernen und Elektronen des
Targets. Dieser Streuprozess ist mit einem Energieverlust und einer Richtungsénderung des
Ions verbunden. Das Ion fithrt weitere Stofle aus bis dessen Energie zu klein fiir weitere
Stoflprozesse ist.

Bremsquerschnitt

Um die Abbremsung der Ionen durch elektronische und nukleare Streuung zu beschreiben,
definiert man den sogenannten Bremsquerschnitt:

1 /0F
Sen=-%(5-) 2.10

en N 8$ e,n ( )
Dieser ist proportional zur Bremskraft %—f, welche angibt wieviel Energie E des Ions pro
zuriickgelegter Weglénge x abgegeben wird. N ist die atomare Dichte des Festkorpers. Zerlegt
man nun die Energieverlustrate in einen nuklearen und einen elektronischen Anteil so erhéilt

man fiir den Energieverlust pro Weglidnge:
ok
9 N(SQ(E) + Sn(E)> . (2.11)
ox
Durch Kehrwertbildung und Integration iiber die Energie erhdlt man die mittlere Reichweite
R des Tons. Ist dessen Anfangsenergie Fy, so gilt:

1 [Eo dE

B=% ), s®+5.0

(2.12)

Um die Reichweite des Ions berechnen zu kénnen, miissen noch der nukleare (S,,) und elek-
tronische (S.) Bremsquerschnitt bestimmt werden.

Nukleare Bremskraft

Zur Beschreibung der nuklearen Bremskraft muss der Energietibertrag zwischen einem be-
wegten und einem stationéren geladenen Teilchen betrachtet werden. Dieser héngt ab von
Geschwindigkeit und Richtung des bewegten Teilchens sowie von Masse und Ladung beider
Teilchen und damit einem interatomaren Potential. Die letztendlichen Geschwindigkeiten und
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M,

Vo

Abbildung 2.2: Elastischer Stof§ zweier Korper im Laborsystem.

Trajektorien konnen mit Hilfe der Energie- und Impulserhaltung fiir einfache Potentiale ana-
lytisch gelost werden. Es werden nur elastische Stofle betrachtet, inelastische St6fe mit den
Atomkernen kénnen vernachldssigt werden. Da die nukleare Bremskraft sehr wichtig fiir die
weitere Arbeit ist, wird auf ihre Herleitung etwas genauer eingegangen.

Zunéichst soll die klassische elastische Streuung zweier Korper behandelt werden. Dabei ist
das ruhende Teilchen der Atomkern, das einfallende Teilchen das implantierte Ion (Abbildung
2.2). Aus der Energieerhaltung folgt:

1 1 1
§M1’U(2] = EMIU% + §M2’U% (213)

Dabei ist vy die anfidngliche Geschwindigkeit des Ions der Masse M1, v; die Geschwindigkeit
des Tons nach dem Stofl und ve die Geschwindigkeit des gestoflenen Atomkerns mit Masse Mo.
Aus der Impulserhaltung folgt,

Longitudinal: ~ Mjvy = Myvicos(0) + Mavacos(d) (2.14)
Lateral: 0 = Myvysin(0) + Mavesin(¢) (2.15)

wobei 6 der Winkel der Ablenkung des Ions und ¢ der Winkel der Ablenkung des Atomkerns
ist.

Durch Transformation ins Schwerpunktsystem kann die Relativbewegung des Ions und des
Atomkerns auf ein Einzelnes im Zentralfeld bewegtes Teilchen reduziert werden. Im Schwer-
punktsystem gilt (Abbildung 2.3):

. M,

f=—21 7 2.16
¢ M1+M20 ( )

wobei U, die Schwerpunktgeschwindigkeit ist. Mit der Definition der reduzierten Masse M,

L _ 11 217)
M. M, M, ' '
also YRy
1Mo
M,= ———— 2.18
= (215)
erhiilt man fiir die Schwerpunktbewegung aus (2.16) den Ausdruck
M,
T = "1 . (2.19)

Mo
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Abbildung 2.3: Elastischer Stofl zweier Kérper im Schwerpunktsystem.

Daraus lésst sich ableiten, dass die Teilchengeschwindigkeiten umgekehrt proportional zu ihren

Massen sind.
Vo — Ve Mo

Ve B M,y
Fiir die Geschwindigkeiten des Tons und des Atomkerns im Schwerpunktsystem vor dem
Stof3 gilt weiterhin:

(2.20)

- , _, My =
Ulon = V0 — Ve = mvo ) (2-21)

- - M, =

Uatom = 0—Uc = —gr3550 - (2.22)

Der Gesamtimpuls MU0, + MaUatom verschwindet. Die Impulse der Teilchen sind vor und
nach dem Stof} entgegengesetzt gleich grof. Zusammen mit der Energieerhaltung folgt daraus,
dass die Betrige der Geschwindigkeiten durch den Stof3 nicht verdndert werden. Die kinetische
Energie beider Teilchen bleibt im Schwerpunktsystem einzeln erhalten.

Abbildung 2.4 zeigt die daraus abgeleitet Beziehung zwischen der Geschwindigkeit des
Atoms nach dem Stofl im Labor- und im Schwerpunktsystem. Die Transformation ist durch

172 = gAtom + Uc (223)

gegeben. Der Zusammenhang zwischen Ablenkwinkel im Labor- und Schwerpunktsystem so-
wie der Ausdruck fiir vo, sind leicht zu erkennen.

D= 2 (2.24)
vy = 2v.co8(p) (2.25)

Fir die auf das Targetatom iibertragene Energie gilt:
1 2
T= §M2'U2 . (2.26)

Aus (2.25) und (2.19) erhélt man:

QUoMCCOS(¢))2 2

", = <voMccos(¢>)>2 . (2.27)

1
T:—M<
9 2 M,
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Abbildung 2.4: Zusammenhang der Geschwindigkeit des Targetatoms nach dem Stofl im
Schwerpunktsystem (blau) und im Laborsystem (rot).

Die anféngliche Energie des Systems F ist festgelegt durch £ = %Mlvg. Aus Abbildung 2.3
erkennt man, dass ® = m — O ist. Durch Einsetzen von (2.18) fiir die reduzierte Masse in
(2.27) bekommt man folgenden Ausdruck fiir den Energietibertrag:

2 MZM3 S 4Ny My S
T=—"—"v2—1"2 _sin? (—) = E*Si?ﬂ(-) . 2.28
Mo 0(M1 +M2)2 2 (Ml +M2)2 2 ( )
Die maximal iibertragene Energie erhélt man fiir den zentralen Stofl mit © = =, also fiir
P =2¢=0:
4 M7 Mo

T, =F—- . 2.29
e (M7 + Mo)? (2:29)

Bis jetzt ist der Energieverlust des Ions in einem elastischen Streuvorgang abhéngig vom
Winkel bekannt. Mit der Wahrscheinlichkeit fiir den Streuvorgang zu jedem Winkel kann der
durchschnittliche Energietibertrag, die Bremskraft, berechnet werden.

Unter der Annahme, dass Kréfte nur entlang der Verbindungslinie zwischen Ion und Tar-
getatom wirken, kann das Zweikorperproblem auf die Wechselwirkung eines Teilchens mit der
reduzierten Masse M. und der Geschwindigkeit v, in einem statischen Zentralfeld um den
Ursprung des Schwerpunktsystems reduziert werden. Die Bewegung im Zentralfeld kann mit
Hilfe der Lagrange-Gleichung gel6st werden.

d OL 0L : M., 5 5 -
— = _ == t L==—5 -V . 2.30
Ge Gl =0 mit L= 4t 6)~ V() (230
Wegen g—é = 0 ist © zyklisch. Daraus folgt die Drehimpulserhaltung.
d OL d : .
E% = E(MCTQ 0)=0 = [:=Ms*O= const. (2.31)
Fiir den Drehimpuls (im Unendlichen) gilt:
l=Muvp . (2.32)
Lost man die Gleichung fiir die Energie E des Systems
M . .
= 7‘3(73 +r? ©%) + V(r) (2.33)

nach 7 auf,

. dr 2 12
— — E — - 2.34
=@ \/Mc( V(r)) M2 (2.34)
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und diese Gleichung wiederum nach dt,

dr
\/Mc (B =V(r M2r2

kann man aus (2.31) durch Integration vom Unendlichen bis zum minimalen Abstand des
Teilchens r¢ vom Streuzentrum den Winkel © darstellen, abhéngig vom Potential, dem Stof3-
parameter und der Energie des Teilchens.

(2.35)

(2.36)

5 Mr2/ \/ (E—V(r

M22

Durch Einsetzen von (2.32) und vereinfachen erhélt man:

_2/°° pdr
» T

Mit Hilfe dieser Gleichung kann der Streuwinkel iiber die Schwerpunktenergie £/, dem Poten-
tial V(r) und dem Stofiparameter p bestimmt werden.

Die Wahrscheinlichkeit fiir die Streuung in Richtung © erhélt man durch die Uberlegung,
wieviel Teilchen dN eines homogenen Einheitsstrahls n durch die Kreisringfldche 2wpdp gehen
und wegen Erhaltung der Teilchenzahl zwischen © und © + d© gestreut werden.

(2.37)

dN = 2mpdpn (2.38)
do = dTN = 27tpdp (2.39)

Die Wahrscheinlichkeit do bezeichnet man als differentiellen Wirkungsquerschnitt. © ist eine
Funktion von p (2.37), die invertierbar ist. Die Funktion p(©) wiederum ist differenzierbar,
so dass man zusammen mit der Raumwinkeldefinition dQ2 = 27sin(©)d© folgenden Ausdruck
fiir den differentiellen Wirkungsquerschnitt erhlt.

dp

do(©) = 2mp d@ o sm@

‘— Q) (2.40)

Der durschnittliche Energietibertrag kann nun durch Integration aller mo6glicher Energie-
iibertriage T'(©), gewichtet mit der Wahrscheinlichkeit fiir eine Streuung unter dem Winkel O,
berechnet werden.

Su(E) = /O " s (2.41)

Zuletzt muss noch ein geeignetes interatomares Potential V(1) zur Beschreibung der Wech-
selwirkung der Ionen mit dem Festkorper gefunden werden. Fiir das interatomare Potential
V(r) wird oft ein abgeschirmtes Coulomb-Potential verwendet [17].

Z1Z2€2 T
= @ —
Vir) dmegr (a)

Dabei ist @ eine geeignete Abschirmfunktion und a der sogenannte Abschirmparameter in
der Groflenordnung des Bohrradius. Die Abschirmfunktion beachtet die Abschirmung des



KAPITEL 2. GRUNDLAGEN 11

Coulombpotentials der Kerne des Ions und des Targetatoms durch die Elektronen. Die besten
Ubereinstimmungen mit dem Experiment erhilt man durch Verwendung des sogenannten
"universal potential” [17], dass von Ziegler et al. mit verbesserten Methoden, unter anderem
dem Anpassen von Daten zahlreicher Ion-Target-Kombinationen an die Abschirmfunktion,
eingefithrt wurde. Diese ist in guter Ndherung fiir alle Ion-Target-Kombinationen giiltig. Des-
weiteren schligt Biersack in [17] eine analytische Néherungsformel zur einfachen Berechnung
des Ablenkwinkels © aus dem Stoparameter p vor.

Elektronische Bremskraft

Der elektronische Energieverlust der Ionen an den Elektronen des Targets kommt hauptséch-
lich durch inelastische Streuung zustande. Dies fiihrt zur Anregung beziehungsweise lonisation
der Targetatome. Die elektronische Bremskraft ist abhéngig von der Energie der Ionen. Ver-
schiedene Theorien beschreiben die Abbremsung unterschiedlich schneller Ionen. Da in dieser
Arbeit nur niedrige Projektilenergien (kleiner 0,1 MeV/amu) behandelt werden, sollen Theo-
rien fiir den Hochenergiebereich hier nicht diskutiert werden. Fiir hohe, nichtrelativistische
Energien (kleiner 10 M eV/amu) miisste die Bethe-Bloch-Gleichung [19] zur Beschreibung des
elektronischen Energieverlustes herangezogen werden. Zusiétzliche relativistische Effekte fiih-
ren zu einem Anstieg der Bremskraft bei noch hoheren Energien.

Fiir niedrige Teilchengeschwindigkeiten kann die elektronische Abbremsung mit Hilfe der
LSS-Theorie [18] beschrieben werden. Die Bremskraft ist proportional zur Geschwindigkeit,
also proportional zur Wurzel aus der Energie des lons.

S.(E) = ki VE (2.42)

Die Proportionalitéitskonstante kj, ist ein geschwindigkeitsunabhingiger Ausdruck und bein-
haltet die Abhéingigkeit der Bremskraft von der Kernladungszahl des Ions und des Target-
atoms. Schaleneffekte und damit verbundene Oszillationen in Abhéngigkeit von der Kern-
ladungszahl konnen durch einen weiteren Faktor kp, den LSS-Korrekturfaktor, der durch
experimentelle Ergebnisse angepasst wurde, beriicksichtigt werden.

2.2.2 Implantationsprofil

Mit den im letzten Abschnitt bestimmten Bremsquerschnitten S, und S, kann nun mittels
(2.12) die mittlere Reichweite R der Ionen angegeben werden. Diese ist allerdings ungleich
der mittleren Tiefe, in der das Ion zur Ruhe kommt, da das implantierte Ion seine Richtung
nach jedem Stofl verdndern wird. Die so erhaltene projezierte Reichweite R, und deren Stan-
dardabweichung AR, kénnen durch Lésung von Integro-Differentialgleichungen [20] berechnet
werden.

Weiterhin wird in [20] vorgeschlagen, das Konzentrationsprofil durch eine Gaufiverteilung

anzundhern. D ( R)
v )
J27AR, exp | 2AR? J

2.2.3 Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Mit Hilfe der Monte-Carlo-Simulation TRIM [17, 21] (kurz fiir TRansport of Tons in Matter)
konnen die tiefenabhéngigen Bremskréfte und die Reichweitenverteilung simuliert werden. Da

N(z) = D : Dosis (2.43)
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in dieser Arbeit von TRIM simulierte nukleare Bremskraftprofile, Reichweitenverteilungen und
Informationen aus den protokollierten Kollisionen verwendet werden, soll hier grob auf den
Ablauf des Programms eingegangen werden.

Das Programm folgt den Bahnen einer grofien Anzahl von Teilchen, die in das Target
implantiert werden. Jedes Ion startet mit einer gegebenen Energie, Position und Richtung.
Die Teilchen vollziehen Richtungsidnderungen aufgrund von Kernst68en mit den Atomen des
Targets. Zwischen zwei Kollisionen bewegt sich das Ion geradlinig innerhalb einer freien Weg-
linge. Durch die nukleare und elektronische Bremskraft verliert das Teilchen Energie. Die
Verfolgung der Teilchenbahn terminiert, wenn die Energie unter einen bestimmten Wert abge-
fallen oder das Teilchen das Target verlassen hat. Das Target wird als amorph angenommen,
weshalb kristalline Richtungseigenschaften, wie zum Beispiel das sogenannte Channeling, igno-
riert werden. Der nukleare und elektronische Energieverlust werden unabhéngig voneinander
behandelt. Das Teilchen verliert neben dem kontinuierlichen Energieverlust durch die elektro-
nische Bremskraft einen diskreten Betrag der Energie durch Kernstofe.

Das einfallende Teilchen startet mit der Anfangsenergie £ = F( an der Oberfliche des Tar-
gets. Drei Zufallszahlen R;, Ry und R3 werden auf die physikalischen Groflen freie Weglinge
[, StoBparamter p und den Azimutwinkel ® abgebildet.

Es gibt Ansétze die freie Weglénge zufillig zu bestimmen. Fiir niedrige Ionenenergien (klei-
ner 0,1 MeV/amu) reicht es jedoch den amorphen Festkérper durch eine feste freie Weglénge
[ zu modellieren. Diese ist gegeben durch den mittleren Abstand der Targetatome.

I=N"3 (2.44)

Fiir groflere Energien muss der Moglichkeit groferer freier Wegldngen Rechnung getragen
werden, so dass eine entsprechende Abbildung von R; auf [ notig ist [17].
Danach wird der Stoflparameter durch

b= pmamRQ (245)

bestimmt. Dabei gilt fiir das Maximum p,,q; des StoSparameters: 7p2,,.[ = N1,
Der Azimutwinkel ® ist statistisch isotrop verteilt.

d = 2R, (2.46)

Mit Hilfe der von Biersack entwickelten "magic formula” [17] kann aus dem StoSparame-
ter p analytisch der Streuwinkel © errechnet werden. Mit Hilfe des Ablenkwinkels wird dann
durch (2.28) der Energieiibertrag AFE bestimmt. Der elektronische Energieverlust ergibt sich
aus dem Produkt der freien Weglédnge [ mit dem Ausdruck fiir die elektronische Bremskraft
Se(E) aus (2.42) und der atomaren Dichte N. Durch die freie Wegldnge und den Ablenk-
und Azimutwinkel ist der Ort des néchsten Stoflprozesses festgelegt. Die Koordinaten und
der Energieiibertrag jedes Stofles werden protokolliert, womit die nukleare und elektronische
Bremskraft bestimmt ist. Die Koordinaten der Ionen, die unter einen bestimmten Energie-
betrag abgefallen sind, werden ebenfalls durch das Programm festgehalten. Damit ist das
Implantationsprofil gegeben.

2.2.4 Strahlenschiden und Amorphisierung

Durch die Bestrahlung des Targets werden Defekte im Kristallgitter hervorgerufen. Ein ein-
geschossenes Ion iibertrigt seine Energie in Einzelstoflen auf die Targetatome, die ihrerseits
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weitere Targetatome anstofien und so eine Stoflkaskade bilden. Eine Kollisionskaskade endet,
sobald die Energie der in ihr enthaltenen Teilchen unter die Verlagerungsenergie F g4 gesunken
ist. So entstehen Leerstellen und Zwischengitteratome, sogenannte Frenkeldefekte, und kom-
plexere Gitterdefekte, sogenannte Cluster. Mit steigender Dosis beginnen gestorte Gebiete zu
iiberlappen, was zu einer Ausbildung einer amorphen Schicht fithren kann. Die Anzahl und
Verteilung der Strahlenschiden hingt dabei von Energie und Masse der implantierten Ionen
sowie der Masse der Targetatome, der Art der Bindungen im Festkorper und der Targettem-
peratur ab. Die Anzahl der in einem priméren Stof§ durch ein Ion der Energie E verlagerten
Atome, kann nach Kinchin und Pease [22] fir keV-Ionen zu

E
N,

p,d = Q—E‘d (247)

abgeschétzt werden.

Gleichzeitig heilen Defekte aus, indem verlagerte Gitteratome an ihre Gitterpléitze zuriick-
kehren. Bei der thermischen Defektausheilung wird dies durch die thermisch erh6hte Mobilitéit
der Defekte ermoglicht. Andererseits kann der Ionenstrahl selbst zur Defektausheilung beitra-
gen. Dieser kann an amorph/kristallinen Grenzflichen Rekristallisation begiinstigen [23] oder
auch zur Bildung von Kristallisationskeimen in amorphen Gebieten fiihren [24]. Man spricht
von ionenstrahlinduzierter Defektausheilung beziehungsweise Rekristallisation (IBIC, kurz fiir:
Ion Beam Induced Crystallization).

Im Folgenden sollen einige Strahlenschidigungsmodelle zur Abschétzung der Amorphisie-
rungsdosis vorgestellt werden.

Modell der kritischen Energiedichte

Bei niedrigen Implantationstemperaturen, typischerweise kleiner 85 K, kommt es beim Errei-
chen einer kritischen Energiedichte e. von etwa 6 x 1023 eV/em? fiir die in nuklearen Stofen
deponierte Energie in Silizium zur Amorphisierung [25]. In diesem Fall ergibt sich die Amor-
phisierungsdosis Dy aus der nuklearen Bremskraft .S,, zu:
ec
Dy=— . 2.48
o= (2.9
Bei hohen Temperaturen finden Ausheilvorginge statt, was eine Erhéhung der Amorphi-
sierungsdosis um mehrere Gréflenordnungen zur Folge hat.

Amorphisierungsmodell nach Morehead und Crowder

Das Amorphisierungsmodell nach Morehead und Crowder [26] geht von einer erhhten Konzen-
tration an Leerstellen im Zentrum und einer erhéhten Konzentration an Zwischengitteratomen
im Randbereich einer Stoflkaskade aus. Wihrend der Abklingzeit der Stokaskade (~ 1079 5)
konnen Leerstellen durch thermische Diffusion aus dem Zentrum der Stoflkaskade herauswan-
dern und mit Zwischengitteratomen rekombinieren. Dies hat eine Verkleinerung des zentralen,
amorph werdenden Volumens zur Folge. Der Vorgang ist abhéngig von der Implantationstem-
peratur, welche die Diffusionsléange der Leerstellen bestimmt und der nuklearen Bremskraft,
die das direkte Schiadigungsvolumen festlegt. Die Amorphisierungsdosis lautet somit

D(T) = Dy [1 - Cea:p( - %)] , (2.49)
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wobeil Dy = Ed" die Amorphisierungsdosis fiir T — 0K, C = const. S, Ed,ff die Akti-
Vlerungsenergle "fiir Leerstellendiffusion, FE; die Atomverlagerungsenergie und n die atomare
Dichte ist.

Das Uberlappungsmodell

Nach dem Uberlappungsmodell nach Gibbons [27] hinterlésst jedes Ton ein zylinderformiges,
defektreiches Volumen mit der Grundflache A;. Amorphisierung tritt ein, wenn m Ionen den
selben Bereich geschiidigt haben, also nach m — 1-facher Uberlappung. Der Uberlappungspa-
rameter m ist im wesentlichen abhéngig von der Ionenmasse. Das Verhéltnis des amorphen
Fléchenanteils A, zur gesamt bestrahlten Fliche Ag nach einer Dosis D ergibt sich zu:

exp(—AiD)] . (2.50)

Dennis und Hale [28] erreichten nach diesem Modell fiir Argon- und Kryptonionen in Sili-
zium die beste Ubereinstimmung mit experimentell bestimmten Schidigungsdaten fiir m = 2
und m = 3. Dies deutet darauf hin, dass selbst bei schweren Ionen ausschlielich direkte
Amorphisierung (m = 1) unwahrscheinlich ist. Bei niedrigen Dosen zeigt sich aufgrund der
direkten Amorphisierung ein linearer Zusammenhang zwischen dem amorphen Fliachenanteil
und der Dosis. Der lineare Verlauf geht mit steigender Dosis mit der Bildung amorpher Ge-
biete durch Uberlappung in einen maximal quadratischen Anstieg iiber. Der Verlauf séttigt
schliefflich aufgrund der Abnahme ungeschidigter und kristallin geschéadigter Flachenanteile.

Strahlenschidigungsmodell nach Hecking

Da das Uberlappungsmodell keine temperaturabhingigen Ausheilmechanismen beriicksich-
tigt und somit lediglich fiir tiefe Temperaturen geeignet ist, wurde von Hecking [29, 30] ein
neues Defekterzeugungs- und Defektwechselwirkungsmodell entwickelt, das auf dem Spike-
Konzept [31, 32] aufbaut. Als Spike bezeichnet man das rdumlich begrenzte Gebiet sehr ho-
her Energiedichte einer dichten Stoflkaskade, in dem die kollektiv angeregten Atome einen
quasi-fliissigen Zustand bilden. Die thermische Relaxation dieses Spikes kann als Warmedif-
fusionsprozess beschrieben werden. Erreicht die Kristallisationsfront den Kaskadenkern bevor
die Kristallisationstemperatur unterschritten wird, kann der Spike vollstédndig rekristallisie-
ren. Dies ist bei hohen Targettemperaturen der Fall. Bei kleinen Temperaturen und einer
darausfolgenden schnellen Warmediffusion kann wegen unvollsténdiger Rekristallisation ein
amorpher Kaskadenkern zuriickbleiben. Die Wahrscheinlichkeit fiir die Bildung amorpher Vo-
lumina steigt somit mit fallender Temperatur. Neben der Implantationstemperatur hingt
der Defektzustand entscheidend von der Kaskadengeometrie und dem Schédigungszustand
der Kaskadenumgebung ab. Ein hoher Schidigungsgrad einer Kaskadenumgebung erschwert
die epitaktische Rekristallisation, was zur sogenannten “stimulierten Amorphisierung” fiihrt.
Neben dem Ubergang in den amorphen Zustand beschreibt das Modell die Erzeugung und
Wechselwirkung von Kristalldefekten bei Dosen unterhalb der Amorphisierungsschwelle an-
hand von Reaktionswahrscheinlichkeiten, die durch Vergleich mit experimentellen Daten ge-
wonnen wurden.



Kapitel 3

Experimentelle Befunde

Gegenstand dieser Arbeit ist die Umsetzung eines Modells, welches den Selbstorganisationsvor-
gang bei der Bidlung von lamellaren und sphérischen SiC,-Ausscheidungen an der vorderen
Grenzflache zur durchgehend amorphen SiC';-Schicht bei Hochdosis-Kohlenstoff-Implantation
in Silizium erklédren soll. Neben der Kohlenstoffimplantation in Silizium wurden solche Aus-
scheidungen auch bei der Hochdosis-Sauerstoffimplantation in Silizium und der Bestrahlung
von Saphir mit Ar*-Tonen sowie von SiC mit Sit-Tonen[11, 12, 13] gefunden. Allen Systemen
gemeinsam ist eine drastische Dichtereduktion des Targetmaterials beim Phaseniibergang - im
Falle der Bildung von amorphen SiC von 20 bis 30 % -, worauf im néchsten Kapitel genauer
eingegangen wird.

Die Entstehung solcher Ausscheidungen beobachtet man nur unter bestimmten Implanta-
tionsbedingungen. Im Folgenden sollen einige der experimentellen Ergebnisse beziiglich der
Bildung der geordneten Ausscheidungen aus [10] zusammengefasst werden.

Es wurden Implantationen von C*-Ionen der Energie 180 keV unter einem Winkel von 7°
und einer Dosisrate von D = 10 gAem ™2 in einem Temperaturbereich von 150 bis 250 °C in
(100)S4 fiir verschiedene Dosen zwischen 1,0 und 8, 5x 107 em =2 durchgefiihrt und untersucht.

3.1 Lage und Ausdehnung amorpher Phasen

Abbildung 3.1 zeigt eine Cross-Section TEM-Aufnahme (Querschnittsaufnahme) einer mit
4,3 x 10em ™2 180 keV CT-inplantierten Probe. Die hellen Gebiete sind amorph, dunkle Ge-
biete kristallin. In einer Tiefe von ungefihr 300 nm beginnt die durchgehend amorphe Schicht.
An der vorderen Grenzflache sind die lamellaren und sphérischen SiC,-Ausscheidungen zu
erkennen. Diese erstrecken sich iiber einen Tiefenbereich von ca. 100 nm. Die Lamellen sind
parallel zur Targetoberfliche ausgerichtet. Die Hohe der Ausscheidungen betrigt ungefahr
3nm. Im rechten Teil von Abbildung 3.1 sieht man einen vergroflerten Ausschnitt der vorde-
ren Grenzfliche. Man erkennt die regelméfiige Anordnung der lamellaren Ausscheidungen (L)
in Abstédnden, die ungefihr der Hohe der Ausscheidungen selbst entsprechen.

Die Lage und Ausdehnung der Lamellen sowie der durchgehend amorphen Schicht ist ab-
héngig von der implantierten Dosis. Abbildung 3.2 zeigt die in [10] mittels TEM bestimmte
Position und Ausdehnung amorpher Phasen unter denselben Implantationsbedingungen ab-
hingig von der Dosis. In Abbildung 3.3 sind die dazugehorigen Hellfeld-TEM-Abbildungen
zu den ersten vier Dosen abgebildet. Die mit R,,q. gekennzeichnete Linie in Abbildung 3.2
gibt die Position des Kohlenstoffkonzentrationsmaximums an, welches fiir kleine Dosen mit-
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Abbildung 3.1: Hellfeld-TEM-Abbildung einer bei 150 °C mit 180 keV C™* implantierten Si-
Probe mit einer Dosis von 4,3 x 10'7e¢m=2. (L: amorphe Lamellen, S: sphérische amorphe
Ausscheidungen) [10]

tels TRIM und fiir hohe Dosen durch RBS- und TEM-Messungen bestimmt wurde. Fiir die
kleinste Dosis von 1,0 x 10'7em ™2 wird keine durchgehend amorphe Schicht beobachtet. Statt-
dessen kann man zahlreiche 3nm grofle, teilweise zusammenwachsende amorphe Einschliisse
erkennen. Fiir Dosen oberhalb 1,0 x 10'7e¢m ™2 entstehen durchgehend amorphe Schichten.
Gut zu erkennen ist, dass sich die mit steigender Dosis anwachsende durchgehende Schicht
um das Kohlenstoffverteilungsmaximum erstreckt. Wie man in Abbildung 3.3 gut erkennen
kann, bilden sich die lamellaren Ausscheidungen an der vorderen Grenzfldche zur durchgehend
amorphen Schicht erst ab einer Dosis von 3,3 x 10'7¢m ™2 und werden mit steigender Dosis
schérfer.

3.2 Temperaturabhingigkeit

Die Position und Ausdehnung der amorphen Phasen ist auflerdem abhéngig von der Implan-
tationstemperatur. Fiir die Bildung durchgehend amorpher Schichten und lamellarer Aus-
scheidungen an der Grenzfliche muss die Implantationstemperatur hoch genug sein, um eine
komplette Amorphisierung der Targetoberfliche zu vermeiden, und gleichzeitig niedrig ge-
nug, um die Kristallisation amorpher Ausscheidungen zu kubischen 3C' — SiC-Priézipitaten
zu verhindern. Fiir Kohlenstoff in Silizium sind Temperaturen zwischen 150 und 400 °C geeig-
net. Abbildung 3.4 zeigt die Position und Ausdehnung der strukturell verschiedenen Bereiche
fiir 180 keV Ct-implantierte Proben mit einer Dosis von 4,3 x 10'7e¢m ™2 abhiingig von der
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Abbildung 3.2: Mittels TEM bestimmte Position und Ausdehnung amorpher Phasen in bei
150 °C implantierten Proben in Abhéngigkeit von der implantierten Dosis. [10]

Implantationstemperatur. Die Dicke der durchgehenden Schicht nimmt mit steigender Tem-
peratur ab. Dies deutet auf eine erleichterte Rekristallisation bereits amorphisierten Siliziums,
beziehungsweise erschwerte Amorphisierung kristallinen Siliziums, bei héheren Temperaturen
hin. Auffillig ist weiterhin die Ausdehnung der amorphen Schicht um das Kohlenstoffver-
teilungsmaximum. Die Kohlenstoffkonzentrationen an der vorderen Grenzfliche fiir 150°C
betrigt 15 at.%, bei 200 °C 20 at.% und bei 250 °C 25 at.%. Dies weist auf einen Beitrag des
Kohlenstoffs zur Amorphisierung hin, der fiir hdhere Temperaturen aufgrund der erschwerten
Amorphisierung ansteigen muss, um Amorphisierung zu begiinstigen.

3.3 Kohlenstoffsegregation

In Abbildung 3.5 wird eine Hellfeldaufnahme mit einer zugehorigen, durch energiegefilterte
Transmissionselektronenmikroskopie (EFTEM) gewonnenen Elementverteilungsaufnahme, ei-
ner bei 200 °C und sonst gleichen Bedingungen implantierten Probe, gegeniibergestellt. Die
lamellaren amorphen Bereiche weisen eine erhohte Kohlenstoffkonzentration im Gegensatz zu
den kristallinen Bereichen auf. Der direkte Nachweis dafiir, dass die amorphen Lamellen eine
kohlenstoffreiche Phase darstellen, ist aufgrund ihrer geringen Gréfle und der niedrigen Ord-
nungszahl des Kohlenstoffs besonders schwierig. Der bisher einzige direkte Nachweis ergibt
sich aus EFTEM, wie in Abbildung 3.5 gezeigt.
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Abbildung 3.3: Hellfeld-TEM-Abbildung der Schichtstruktur der bei 150 °C implantierter Pro-
ben mit Dosen von: @) 1,0, b) 2,1, ¢) 3,3 und d) 4,3 x 10'7em=2. [10]
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Abbildung 3.4: Schematischer Aufbau des implantierten Schichtsystems fiir 180 keV C*-Im-

plantationen in (100)S7 mit einer Dosis von 4,3 x 10'7em ™2 in Abhsingigkeit von der Tempe-
ratur. [10]

Abbildung 3.5: a) Hellfeld- und b) Elementverteilungsaufnahme der vorderen Grenzschicht ei-
ner mit 4,3 x 1017¢m ™2 bei 200 °C implantierten Probe. Amorphe Bereiche in der Hellfeldauf-
nahme erscheinen hell, hohe Kohlenstoffkonzentrationen in der Elementverteilungsaufnahme
sind gelb, niedrige blau. [10]
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Modell

Im Folgenden soll auf das Modell zur Bildung dieser geordneten amorphen Ausscheidungen
eingegangen werden. Es wurde erstmals in [33] vorgestellt. Die Idee des Modells ist schematisch
in Abbildung 4.1 gezeigt.

c-Si c-Si c-Si a-Si:C
C
O O ——
o o 00 ee) )
O
O OOOOO 1
O C 000 —
) OGO C —
<+« O—> « O
O O OO0 OO0 O
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Abbildung 4.1: Schematische Abbildung des Modells zur Erkldrung der Selbstorganisation
amorpher SiC,-Ausscheidungen und ihre Entwicklung zu geordneten Lamellen aufgrund vor-
handener Druckspannungen mit zunehmender Dosis in C'T-implantierten Silizium. Schwarze
Pfeile entsprechen den Druckspannungen, weisse Pfeile deuten Kohlenstoffdiffusion an.

Aufgrund der niedrigen nuklearen Bremskraft der leichten Kohlenstoffionen im Silizium
ist unter den weiter oben genannten Bedingungen keine Amorphisierung von reinem Silizium
zu erwarten [34]. Tatséchlich wurde in [35] gezeigt, dass reines amorphes Silizium bei Tem-
peraturen iiber 130°C unter den gegebenen Bedingungen ionenstrahlinduziert epitaktisch
rekristallisiert, wihrend rein thermische Rekristallisation von amorphen Silizium (a — Si) erst
oberhalb 550 °C erfolgt [36]. Zufiillig amorphisierte Gebiete werden demnach mit hoher Wahr-
scheinlichkeit sehr schnell rekristallisieren. Die rein zufillige Amorphisierung, fiir die immer
eine geringe Wahrscheinlichkeit besteht, bezeichnet man als ballistische Amorphisierung.

Aus dem vorherigen Kapitel ist bekannt, dass die Implantation unter den oben genannten
Bedingungen bei sehr hohen Dosen zur Bildung von amorphen Phasen fiihrt. Die Amorphi-
sierung bei den gegebenen Temperaturen oberhalb 130 °C muss also dem Vorhandensein von
Kohlenstoff zugeschrieben werden, der die amorphe Phase stabilisiert [37]. Energicgefilterte
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Transmissionselektronenmikroskopie [7, 10, 39] hat gezeigt, dass die amorphe Phase in der
Tat kohlenstoffreicher als deren kristalline Umgebung ist. Weiterhin bestétigten Temperexpe-
rimente [40], dass die amorphen Gebiete selbst bei 800 °C, weit iiber der Rekristallisationstem-
peratur von 550 °C fiir reines a— S, stabil sind. Bei bis zu fiinfstiindigen Tempervorgéngen bei
900 °C entstehen aus den Lamellen geordnete Ketten von abwechselnd amorphen SiC - und
kristallinen 3C' — SiC-Ausscheidungen, was nochmal die kohlenstoffreiche Natur der amorphen
Phase, gleichzeitig aber auch eine inhomogene Verteilung des Kohlenstoffs in den Lamellen,
zeigt. Mit zunehmender Dosis wird also eine Séttigungsgrenze von Kohlenstoff in kristallinem
Silizium iiberschritten, was zur Nukleation sphérischer amorpher SiC'.-Ausscheidungen fiihrt.
Dieser, zur Amorphisierung beitragende Mechanismus, wird im Folgenden als kohlenstoffin-
duzierte Amorphisierung bezeichnet. Es wire auch denkbar, dass der Kohlenstoff kristalline
3C'—SiC-Ausscheidungen bildet, wie es bei hoheren Targettemperaturen beobachtet wird [34].
Die Tatsache, dass bei niedrigen Temperaturen die SiC,-Ausscheidungen in amorpher Form
vorliegen, lédsst sich durch den Unterschied in der Gitterkonstante von kristallinem Silizium
(a = 5,43 A) und kubischem 3C — SiC (a = 4,36 A) erkliren. Aufgrund des Unterschiedes von
fast 20 % in der Gitterkonstante besitzen kubische 3C — SiC-Prizipitate in der kristallinen
Siliziummatrix eine hohe Grenzflichenenergie, die in [38] zu 2 — 8 x 10~*.Jem ™2 abgeschiitzt
wird. Man kann daher einen energetischen Vorteil erwarten, wenn eine der beiden Substanzen
in amorpher Form vorliegt.

Amorphes SiC' (a — SiC') hat eine 20 bis 30 % geringere Dichte im Vergleich zu kubischem
Siliziumkarbid (3C' —SiC) [41, 42]. Eine entsprechende geringere Dichte wird fiir unterstdchio-
metrisches amorphes SiC', im Vergleich zu kristallinem Silizium angenommen. Die amorphen
Gebiete sind demnach bestrebt sich auszudehnen und iiben Druckspannungen auf die kristal-
line Umgebung aus. Diese sind in Abbildung 4.1 durch die schwarzen Pfeile dargestellt. Da
sich die Ausscheidungen relativ nah an der Oberfliche des Targets befinden, kann der verti-
kale Anteil der Spannungen durch Expansion des Targets [43] relaxieren. Dies gilt nicht fiir
die horizontale Komponente. Es verbleiben laterale Druckspannungen parallel zur Oberflache.
Diese begiinstigen Amorphisierung in der Nachbarschaft der Ausscheidung, da im Falle ei-
ner Stoflkaskade die versetzten Atome aufgrund der vorhandenen Spannungen nur erschwert
auf ihre regulédren Gitterplitze zuriickkehren kénnen. Dieser Amorphisierungsbeitrag wird im
Folgenden als spannungsunterstiitzte Amorphisierung bezeichnet. Er fithrt dazu, dass die sphé-
rischen SiC;-Ausscheidungen lateral durch a — S% verbunden werden. Da die Lamellen aus
einzelnen sphérischen a — SiCy-Ausscheidungen hervorgehen, ist zu erwarten, dass die Koh-
lenstoffkonzentration lateral eine Modulation entlang der Lamellen aufweist. Die Modulation
sollte allerdings schwach sein, wie aus folgenden Uberlegungen zur Diffusion folgt.

Die amorphen Gebiete dienen als Senke fiir Kohlenstoff, der von der kristallinen Umgebung
in die amorphe Ausscheidung diffundieren kann, um so die Uberséttigung mit Kohlenstoff in
den kristallinen Gebieten zu reduzieren. Die Loslichkeit von Kohlenstoff in kristallinen Silizi-
um (¢ — Si) bei Raumtemperatur ist nahezu Null [46]. Die amorphen Gebiete reichern sich
mit Kohlenstoff an und erh6hen wiederum die lateralen Spannungen auf die Umgebung. Mit
zunehmender Dosis bilden sich so durchgehende kohlenstoffreiche amorphe Lamellen. Der Koh-
lenstoff diffundiert von den kristallinen in angrenzende amorphe Gebiete. Kristalline Gebiete,
die auf diese Weise Kohlenstoff an ihre amorphe Nachbarschaft abgegeben haben, werden
bei fortgesetzter Bestrahlung mit geringerer Wahrscheinlichkeit amorphisiert. So entstehen
abwechselnd amorphe und kristalline Lamellen. Da in experimentellen Ergebnissen von Im-
plantationen bei weitaus hoheren Temperaturen [44, 45], bei denen sich keine amorphe Phase
bildet, keine Verbreiterung des Kohlenstoffprofils durch Diffusion beobachtet wird, wird eine
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langreichweitige Diffusion innerhalb kristalliner Gebiete ausgeschlossen.
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Simulation

Im Folgenden soll die Implementation der Monte-Carlo-Simulation nach dem vorangegange-
nen Modell diskutiert werden. Die Simulation tragt den Namen NLSOP, was fiir die Schlag-
worter Nano, Lamellar und Selbstorganisationsprozess steht. Die Simulation ist in der Pro-
grammiersprache C' [47] geschrieben. Der Simulationscode wurde auf Computern der IA32-
Prozessorarchitektur mit dem GNU C Compiler auf einem Linux Bestriebssystem iibersetzt
und betrieben.

Ziel der Simulation ist die Validierung des Modells anhand der experimentellen Ergebnis-
se, wie sie in Abbildung 3.1 vorliegen. Es wurden zwei Versionen der Simulation erstellt, die
unterschiedliche Tiefenbereiche abdecken. Die erste Version beschreibt den Bereich von der
Oberfliche des Targets bis zum Beginn der durchgehend amorphen SiC-Schicht, also den
Tiefenbereich von 0 bis 300 nm. Nachdem eine Beschreibung der Bildung lamellarer amorpher
Ausscheidungen mit dieser Version sehr gut funktioniert hat, wurde eine zweite Version ent-
wickelt, die den gesamten Implantationsbereich betrachtet. Auf weitere Unterschiede in den
zwei Versionen wird in einem gesonderten Abschnitt genauer eingegangen.

Die Simulation kann grob in drei Abschnitte unterteilt werden. Im ersten Schritt werden
die Kollisionen eines lons im Target und die daraus resultierende Amorphisierung beziehungs-
weise Rekristallisation eines Gebietes simuliert. Nachdem das Ion seine Energie durch Stofle
im Target abgegeben hat kommt es zur Ruhe. Der Einbau des Kohlenstoffs im Target wird
im zweiten Schritt ausgefiihrt. Als letztes wird die Diffusion von Kohlenstoff von kristallinen
in amorphe Gebiete und der Sputtervorgang realisiert.

Im Folgenden werden der Simulationsalgorithmus und die dazu benétigten Annahmen
besprochen. Ein weiterer Abschnitt beschéftigt sich mit der Extraktion von, fiir die Simulation
notwendigen, Informationen aus TRIM-Frgebnissen. Das Kapitel schlieft mit dem Test der
verwendeten Zufallszahlen.

5.1 Annahmen der Simulation

5.1.1 Unterteilung des Targets

Wie in Abbildung 5.1 zu sehen ist, wird das Target in Wiirfel mit der Seitenldnge a = 3nm
zerlegt. Die Anzahl der Wiirfel in z, y und z Richtung ist frei einstellbar. Ein solches Volumen
kann durch den Ortsvektor 7(k,1,m), wobei k, [ und m ganze Zahlen sind, adressiert werden.
Jeder Wiirfel hat entweder den Zustand amorph (rot), oder ist kristallin (blau). Die lokale
Anzahl der implantierten Kohlenstoffatome wird ebenfalls protokolliert.
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Abbildung 5.1: Unterteilung des Targets in Wiirfel mit 3 nm Kantenlénge. Jedes Volumen ist
entwerder amorph (rot) oder kristallin (blau) und protokolliert die lokale Kohlenstoffkonzen-
tration.

Die Ausdehnung des Targets in x,y-Richtung ist im Gegensatz zur Tiefe sehr grofl und
kann als unendlich ausgedehnt angenommen werden. Um die Anzahl der Wiirfel in diese
Richtungen in der Simulation, aus Griinden der Rechenzeit, moglichst klein halten zu kénnen,
werden periodische Randbedingungen in der x, y-Ebene verwendet.

In Version 1 der Simulation wurden x = y = 50 beziehungsweise £ = y = 64 und z = 100
gesetzt. In Version 2 sind x = y = 64 und z = 233.

Zum besseren Vergleich der Simulationsergebnisse mit den experimentell erhaltenen TEM-
Aufnahmen kénnen Querschnitte (Cross-Sections) der amorph/kristallinen Struktur als Bit-
map ausgegeben werden. Kristalline Wiirfel sind schwarz und amorphe Wiirfel weifl dargestellt.
Fiir die & — z- beziehungsweise y — z-Querschnitte besteht die Mdglichkeit iiber mehrere Quer-
schnitte zu mitteln. Die selbe Mittelung iiber den amorph/kristallinen Zustand ist bei den
TEM-Aufnahmen, der auf eine Dicke von 100 bis 300 nm priparierten Proben der Fall.

5.1.2 Amorphisierung und Rekristallisation

Nach dem in Kapitel 4 vorgestellten Modell gibt es drei statistisch unabhéngige zur Amor-
phisierung beitragende Mechanismen. Eine lokale Wahrscheinlichkeit fiir die Amorphisierung
Pe—q €ines beliebigen kristallinen Volumens am Ort # setzt sich aus den drei Einzelwahr-
scheinlichkeiten fiir die ballistische, kohlenstoffinduzierte und spannungsunterstiitzte Amor-
phisierung zusammen. Sie wird wie folgt berechnet:

pCﬂa(F) = Db +PcCC(F) + Z b CC(—; 2) (51)

amorphe Nachbarn (T‘

)

Der Beitrag der ballistischen Amorphisierung besteht nur aus der Konstanten p;. Die
Wahrscheinlichkeit fiir die ballistische Amorphisierung in einem Stof§ ist unabhéngig vom
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Ort und somit eine Konstante. Sie hat die Einheit 1. Die hohere Wahrscheinlichkeit, im
Maximum der nuklearen Bremskraft zu amorphisieren, kommt durch die hohere Anzahl an
StoBen in diesem Tiefenbereich zustande. Wieso dieser Beitrag in dieser Art sinnvoll ist, wird
in Abschnitt 5.2.2 geklért.

Die Wahrscheinlichkeit fiir die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung wird proportional zur
lokalen Kohlenstoffkonzentration co angenommen. p. ist die dazugehorige Proportionalitéts-
konstante und hat demnach die Einheit [p.] = m?.

Der Beitrag der Druckspannungen setzt sich aus den einzelnen Beitrdgen amorpher Ge-
biete in der selben Ebene zusammen, da nur diese unrelaxierte Spannungen ausiiben. Dabei
ist der Wahrscheinlichkeitsbeitrag eines amorphen Volumens bei " auf das Volumen am Ort
7 wieder proportional zur lokalen Kohlenstoffkonzentration in 7. Dies ist offensichtlich, denn
je mehr Kohlenstoff in einem amorphen Volumen vorhanden ist, desto grofler ist die ausge-
hende Spannung auf die Umgebung. Gleichzeitig ist der Beitrag indirekt proportional zum
Abstandsquadrat (7 — 7 )2, da der Druck quadratisch mit der Entfernung abfillt. ps ist eine
Proportionalitéitskonstante und hat somit die Einheit [ps] = m?®.

Die Rekristallisationswahrscheinlichkeit amorpher Gebiete p,_.. sollte sich genau entge-
gensetzt zu p._,, verhalten und wird deshalb als

paﬂc("?) =1- pcaa(f}) (5'2)
angenommen. Jedoch muss die direkte Nachbarschaft des Volumens beriicksichtigt werden. Da
es sich bei den betrachteten Temperaturen allein um ionenstrahlinduzierte, epitaktische Rekri-
stallisation handelt und einschrinkend hier nur der Temperaturbereich bis 250 °C behandelt
wird, in dem keine merkliche ionenstrahlinduzierte Nukleation innerhalb amorpher Bereiche
auftritt [33], sollte fiir die Rekristallisation die Strukturinformation einer kristallinen Nach-
barschaft notwendig sein. Mit einer zunehmenden Anzahl von amorphen Nachbarn sollte die
Rekristallisationswahrscheinlichkeit also sukzessive abnehmen und ganz verschwinden, wenn
kein einziger kristalliner Nachbar vorhanden ist. Mit der im Abschnitt 5.1.1 beschriebenen Un-
terteilung hat ein Volumen genau sechs Grenzflachen, von denen die Rekristallisationsfront
ausgehen kann. Damit kann man (5.2) neu schreiben und man erhélt:

—\

Pa—e(T)

— Zdirekte Nachbarn 5(T/)
(1 - pc—>a(7n)) <1 - 6 > ’ (5'3)
it 1 Gebiet b h
. wenn Gebiet bei ¥ amorp
o) = { 0 sonst (5.4)
Die Proportionalitdtskonstanten py, p. und ps sind bisher experimentell nicht zugénglich
und werden daher als frei wihlbare Simulationsparameter angenommen. Es stellt sich also
die Frage, ob ein Satz von Parametern existiert, der es erlaubt, experimentell gefundene
Verteilungen, wie sie in Abbildung 3.1 gezeigt werden, durch die Simulation zu reproduzieren.
Durch Variation der gefundenen Parameter konnen dann die unterschiedlichen Einfliisse der
verschiedenen Amorphisierungsmechanismen untersucht und der Selbstorganisationsprozess
verstanden werden.

5.1.3 Diffusion

Weiterhin sieht das Modell die Méglichkeit der Diffusion von Kohlenstoff aus kristallinen in
umliegende amorphe Volumina vor. In Zeitintervallen T'p;ss wird ein Anteil d, des Kohlen-
stoffs eines kristallinen Volumens in das benachbarte amorphe Volumen transferiert. Da von
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einem konstanten Strahlstrom ausgegangen wird, kann die Zeit T'p;ss auf eine Anzahl von
implantierten Ionen d, abgebildet werden. Die Diffusion des Kohlenstoffs von kristallinen in
amorphe Gebiete wird also durch die zwei Parameter d,. und d,, gesteuert. Die Parameter sind
ebenfalls frei wihlbar. Aus Griinden der Rechenzeit sollte die Diffusionsroutine nicht nach
jedem implantierten Ion ausgefiihrt werden. Diffusion innerhalb kristalliner Gebiete sowie
Diffusion innerhalb amorpher Gebiete wird ausgeschlossen. Von einer moglichen Kohlenstoff-
iibersdttigung im Amorphen wird nicht ausgegangen, da der Kohlenstoff in a — Si gut 16slich
ist. Da die Loslichkeit von Kohlenstoff in ¢ — S7 nahezu Null ist, wird der Kohlenstoff immer
bestrebt sein von dem kristallinen Bereich in die amorphen Gebiete zu diffundieren.

5.1.4 Sputtern

Es wird von einer, iiber der Oberfliche gleichméfig verteilten und wihrend des Implantati-
onsvorganges konstanten Sputterrate ausgegangen. Aufgrund der Unterteilung des Targets in
Wiirfel mit der Seitenldnge 3 nm muss diese Sputterrate in Einheiten einer Dosis, welche 3nm
sputtert, angegeben werden. Jedesmal, nachdem das Programm diese Dosis durchlaufen hat,
wird die Sputterroutine aufgerufen, welche die oberste Targetebene abtrégt.

5.2 Statistik von Stof3prozessen

Fiir die Simulation bendttigt man die Statistik der Stofprozesse des Kohlenstoffs im Silizium-
target unter den gegebenen Implantationsbedingungen. Dabei sind insbesondere die nukleare
Bremskraft fiir den Amorphisierungs- beziehungsweise Rekristallisationsschritt und das Im-
plantationsprofil fiir den Einbau des Kohlenstoffs ins Siliziumtarget von Interesse. NLSOP
benutzt die Ergebnisse des TRIM-Programms, welches die Wechelswirkung der Ionen mit
dem Target simuliert und somit ein geeignetes Bremskraft- und Implantationsprofil sowie
eine genaue Buchfiihrung iiber die Stoflkaskaden bereitstellt. Durch die Abbildung von Zu-
fallszahlen auf die so erhaltenen Verteilungen kénnen die eigentlichen physikalischen Abliufe
sehr schnell und einfach behandelt werden. Im Folgenden wird auf die Ermittlung einiger fiir
NLSOP wichtiger Statistiken eingegangen.

5.2.1 Implantationsprofil und nukleare Bremskraft

Abbildung 5.2 zeigt die von TRIM 92 ermittelte nukleare Bremskraft sowie das Kohlenstoff-
konzentrationsprofil fiir die in dieser Arbeit verwendeten Parameter. Die gestrichelte Linie
markiert das Ionenprofilmaximum bei 500 nm. Sputtereffekte und Abweichungen aufgrund der
kontinuierlich verdnderten Targetzusammensetzung wéihrend der Hochdosisimplantation wer-
den von TRIM allerdings nicht berticksichtigt. Die Profile werden von TRIM selbst in separate
Dateien geschrieben. Tauscht man die Kommata (Trennung von Ganzzahl und Kommastelle)
durch Punkte aus, so kann NLSOP diese Dateien auslesen und die Profile extrahieren.

In Abbildung 5.3 ist das fiir diese Simulation verwendete, von einer neueren TRIM-Version
(SRIM 2003.26) berechnete Implantationsprofil abgebildet. Dieses Profil verwendet NLSOP
zum Einbau des Kohlenstoffs. Das Implantationsmaximum liegt hier bei ungefihr 530 nm.
Auffallig ist eine Verschiebung des Maximums um 30nm zu dem Maximum aus Abbildung
5.2. Dies ist auf einen Unterschied in der Berechnung der elektronischen Bremskraft in den
zwei TRIM-Versionen zuriickzufiihren.
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Abbildung 5.2: Von TRIM 92 ermittelte Reichweitenverteilung und tiefenabhéingige Brems-
kriifte fiir 180 keV CT — Si.

(SRIM 2003.26) 180 keV C" -> Si

Anzahl Atome [a.u.]

0 2000 4000 6000 8000
Tiefe [A]

Abbildung 5.3: Durch SRIM 2003.26 berechnetes Implantationsprofil fiir 180 keV CT — Si.
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5.2.2 Durchschnittliche Anzahl der Stéf3e der Ionen und Energieabgabe

Weiterhin bietet TRIM die Moglichkeit eine Datei Namens COLLISION.TXT anzulegen, in
der sdmtliche Stolkaskaden protokolliert sind. Zu jedem Stof} sind Koordinaten und Energie-
iibertrag angegeben. Mit dem Programm parse_trim_collision (Anhang A.6) kann diese Datei
ausgewertet werden. Die daraus gewonnenen Erkenntnisse sollen im Folgenden diskutiert wer-
den. Fiir diese Statistik wurden die Stoflkaskaden von 8300 implantierten Ionen verwendet.
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Abbildung 5.4: Auf das Maximum 1 skalierte tiefenabhéngige Energicabgabe (blau) und An-
zahl der Kollisionen (rot).

Abbildung 5.4 zeigt die nukleare Energieabgabe und die Anzahl der Stéfe von Ionen und
Recoils in Abhéngigkeit von der Tiefe. Beide Graphen wurden auf das selbe Maximum skaliert.
Man erkennt, dass diese nahezu identisch sind. Die durchschnittliche Energieabgabe pro Stof3
ist also ungefihr konstant und unabhéngig von der Tiefe. Dies ist der Grund fiir die Wahl
eines konstanten Beitrags der ballistischen Amorphisierung in Abschnitt 5.1.2. Jeder Stof3
iibertrigt durchschnittlich einen konstanten Energiebetrag im Falle einer Kollision und trégt
somit einen konstanten Anteil zur Amorphisierungswahrscheinlichkeit bei.

Desweiteren ist nun die Wahrscheinlichkeit fiir eine Kollision in einer bestimmten Tiefe
bekannt. Sie ist proportional zur Anzahl der Kollisionen in dieser Tiefe. Durch die hohere
Anzahl der Stéfle im Maximum der nuklearen Bremskraft steigt die Wahrscheinlichkeit fiir
ein Ion in diesem Tiefenbereich zu amorphisieren.

Zum Vergleich zeigt Abbildung 5.5 die von SRIM 2003.26 selbst berechnete nukleare
Bremskraft. Wie zu erwarten entspricht sie ungefihr dem Verlauf der in Abbildung 5.4 ge-
zeigten Energieabgabe. Daher wird dieses Profil fiir NLSOP zur Verteilung der Kollisionen
im Target verwendet.

FEin implantiertes Ion und dadurch entstandene Recoils verursachen durchschnittlich eine
Anzahl von 1088 Kollisionen, bis alle Teilchen bis auf Energien unterhalb der Verlagerungs-
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Abbildung 5.5: Durch SRIM 2003.26 berechneter nuklearer Energieverlust fiir 180 keV Ct —
Si.

energie fiir Si Atome von 15€V [17] abgesunken sind. Die Zahl der getroffenen Wiirfel, also
Volumina in denen ein Ion mindestens eine Kollision verursacht, ist sehr viel geringer. Das
Auswertungsprogramm parse_trim_collision z&hlt durchschnittlich 75 getroffene Volumina pro
implantiertem Ion. Genauer gesagt z&hlt das Programm die Anzahl der Ebenen mit 3nm
Hohe in denen Kollisionen verursacht werden. Teilchenbahnen parallel zur Targetoberfliche
verfilschen diese Zahl. Auflerdem werden mehrmalige Durchldufe der Ebenen nicht mitgezahlt.
Man sollte weiterhin beachten, dass Volumina in denen selbst nur eine Kollision stattfindet
mitgezahlt werden, was allerdings nur sehr unwahrscheinlich zur Amorphisierung fithren wird.
Daher wird eine Trefferzahl von h = 100 fiir die Simulation angenommen.

5.3 Simulationsalgorithmus

Die Simulation kann in die drei Abschnitte Amorphisierung/Rekristallisation, Fremdatomein-
bau und Diffusion/Sputtern gegliedert werden. Die beschriebenen Prozeduren werden sequen-
tiell abgearbeitet und beliebig oft durchlaufen. Es wird mit einem komplett kristallinen und
kohlenstofffreien Target gestartet.

Wenn, wie in Version 2 der Simulation, pro Durchlauf die Anzahl der simulierten Stofikas-
kaden gleich der Anzahl der getroffenen Volumina ist, entspricht ein Durchlauf genau einem
implantierten Ion. Im Folgenden sei die Anzahl der Wiirfel in x, ¥ und z Richtung X, Y und
Z. Eine Anzahl von N Durchldufen ist damit dquivalent zur Dosis D, die wie folgt gegeben

1st:
N

D= XY Gy (5.5)
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5.3.1 Amorphisierung und Rekristallisation

| NLSOP Start |

Auswiirfeln der Zufallszahlen:
r1, T9, r3 entsprechend nuklearer Bremskraft
T4 € [Oa 1[

Bestimmung von 7(k, [, m) durch Abbildung
von r1, ro und r3 auf k, [ und m

]

Berechnung von p.—,q(7) und pg—..(7):

s o — Ds CKohlenstoff(;/
pCH(l(T) = Db+ DPecCKohlenstof f (T) + Zamorphe Nachbarn (F—17)2

7 rekte Nac S(r’
pa—w(?n) = (1 — pCﬂa(f‘)) (1 — Zdﬂ"skte N%chbm"n (r ))

5(F) = 1 wenn Gebiet bei 7 amorph
| 0 sonst nein

Volumen 7(k, [, m) amorph?

nein ja

e ~

T4 < p(:*»a? T4 < paﬂc?

ja ja
nein |
| Setze Volumen amorph| | Setze Volumen kristallin |

|Anzahl der Durchldufe gleich Anzahl der Treffer pro Ion? li
|
ja
|
&

Abbildung 5.6: NLSOP Ablaufschema Teil 1: Amorphisierung und Rekristallisation.

Im ersten Schritt sollen die Kollisionen und die daraus resultierende Amorphisierung bezie-
hungsweise Rekristallisation simuliert werden. Das zugehorige Ablaufschema ist in Abbildung
5.6 gezeigt. Zunichst muss das gestolene Volumen ausgewihlt werden. Die Stofle sind beziig-
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lich der « und y Richtung statistisch isotrop verteilt. Es werden zwei gleichverteilte Zufallszah-
len 1 € [0, X[ und 72 € [0, Y[ nach (2.5) ausgewiirfelt. Diese werden auf die ganzen Zahlen &
und [ abgebildet und bestimmen die Lage des getroffenen Volumens in der x,y-Ebene. Eine
weitere, mit Hilfe der Verwerfungsmethode aus Abschnitt 2.1.2 erzeugte Zufallszahl r3 € [0, Z]
entsprechend der nuklearen Bremskraft, abgebildet auf die ganze Zahl m, legt die Tiefe des
getroffenen Volumens fest. Somit hat man den Ortsvektor 7#(k, [, m) fiir den Amorphisierungs-
oder Rekristallisationsvorgang bestimmt. Nun kann die Amorphisierungs- beziehungsweise
Rekristallisationswahrscheinlichkeit nach (5.1) bezichungsweise (5.3) berechnet werden. Ei-
ne weitere Zufallszahl r4 € [0, 1] entscheidet dann iiber einen eventuellen Statuswechsel des
Volumens. Es gibt folgende Moglichkeiten:

1. Volumen 7(k,l, m) ist kristallin.
Wenn 74 kleiner gleich p._., ist, wechselt der Status zu amorph. Ansonsten bleibt der
Status unverdndert.

2. Volumen 7(k, [, m) ist amorph.
Wenn ry4 kleiner gleich p,_.. ist, wechselt der Status zu kristallin. Ansonsten bleibt der
Status unveréndert.

Der gesamte Amorphisierungs- und Rekristallisationsschritt wird fiir die Anzahl der ge-
troffenen Volumina pro implantierten Ion h wiederholt.

5.3.2 Einbau des implantierten Kohlenstoffs ins Target

®

T

Abbildung 5.7: NLSOP Ablaufschema Teil 2: Einbau des Kohlenstoffs.

Nachdem das Ion die Stoflprozesse beendet hat, kommt es im Target zur Ruhe. Die Wahl
des Volumens, in das das Ion eingebaut wird, ist analog zur Wahl der Ermittlung des zu
stoffenden Volumens. Lediglich die Implantationstiefe wird durch eine Zufallszahl bestimmt,
deren Wahrscheinlichkeitsverteilung dem Konzentrationsprofil entspricht. Zur Erzeugung der
entsprechenden Zufallszahl wird wieder die in 2.1.2 beschriebene Verwerfungsmethode benutzt.
In dem ausgewihlten Wiirfel 7(k, [, m) wird der Zahler fiir den Kohlenstoff um eins erhoht.
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5.3.3 Diffusion und Sputtern
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Abbildung 5.8: NLSOP Ablaufschema Teil 2: Diffusion (gelb) und Sputtervorgang (rot).

Im Folgenden wird auf die Realisierung der Diffusion eingegangen. Die Simulation geht
der Reihe nach alle Volumina durch. Im Falle eines amorphen Volumens werden aus direkt
anliegenden kristallinen Volumina ein Anteil d, des Kohlenstoffs abgezogen und zu dem amor-
phen Volumen addiert. Da nur ganze Atome iibertragen werden kénnen, wird der Betrag
auf die néichst kleinere ganze Zahl abgerundet. Dieser Diffusionsvorgang wird alle d,, Schritte
ausgefiihrt.

Hier sei angemerkt, dass die Simulation prinzipiell auch Diffusion von Kohlenstoff inner-
halb kristalliner Volumina behandeln kann. Die erste Idee war, dass Kohlenstoff in kristalline
Gebiete diffundieren kann, die bereits einen grofien Anteil ihres Kohlenstoffs an einen amor-
phen Nachbarn abgegeben haben. Da jedoch das Konzentrationsprofil durch Diffusionsprozes-
se nicht verdndert wird [45], wurde die rein kristalline Diffusion in z-Richtung ausgeschlossen.
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Eine Vorzugsrichtung der Diffusion ist unphysikalisch, weshalb die gesamte Diffusion innerhalb
kristalliner Gebiete in den folgenden Simulationen ausgeschlossen wurde. Als Relikt bleibt die
Option die Diffusion auch vom Kristallinen ins Amorphe in z-Richtung auszuschalten. Setzt
sich die Diffusionsrate aus einem Beitrag d,"¥ fiir Diffusion in der Ebene und einem Beitrag
d? fur Diffusion in z-Richtung zusammen, so kann durch diese Option dZ = 0 gesetzt werden.
Die Sputterroutine wird nach der Dosis, die einem Abtrag von einer Ebene von Zellen
(3nm) entspricht, ausgefithrt und bewirkt, dass diese oberste Ebene entfernt wird. Der Zu-
sammenhang zwischen Sputterrate S und Anzahl der Simulationsdurchldufe n ist demnach
wie folgt gegeben:
(3nm)3XY
n

S = (5.6)

Nach n Simulationsdurchldufen wird eine kohlenstofffreie, kristalline Ebene von unten her
eingeschoben. Der Inhalt der Ebene i wird auf die Ebene ¢ — 1 (fiir i = Z,Z — 1,...,2) iiber-
schrieben. Die Information der obersten Ebene i = 1 geht dabei verloren. Diese entspricht der
abgetragenen Ebene. Die Ebene ¢ = Z erhélt kristallinen Status und die Kohlenstoffkonzen-
tration Null.

Dies macht allerdings nur Sinn, wenn das Implantationsprofil und die nukleare Bremskraft
fiir die Ebenen tiefer Z auf Null abgefallen sind, um kristalline, kohlenstofffreie Ebenen zu
garantieren. Daher wird das Sputtern nur in Simulationen {iber grofie Tiefenbereiche beriick-
sichtigt.

Die Sputterrate kann durch TRIM beziehungsweise Messungen des Kohlenstoffprofils be-
stimmt werden. Bei den gegebenen Bedingungen werden ungefiahr 50 nm des Targets bei einer
Dosis von 4,3 x 10~ 7em =2 abgetragen [33].

5.4 Simulierte Tiefenbereiche

Wie bereits erwéhnt wurden zwei verschiedene Versionen des Programms entwickelt. Sie si-
mulieren zwei unterschiedlich groie Tiefenbereiche, welche im Folgenden Simulationsfenster
genannt werden.

Da in erster Linie der Selbstorganisationsprozess der lamellaren Ausscheidungen an der
vorderen Grenzfliche der amorphen SiC',-Schicht simuliert werden soll, behandelt die erste
Version den Tiefenbereich von der Oberfliche bis zum Beginn der durchgehend amorphen
Schicht. Dies entspricht einer Tiefe von ungefahr 300 nm und somit einer Anzahl von Z = 100
Wiirfeln in z-Richtung.

Wie in Abbildung 5.2 gut zu erkennen ist, kann in diesem Tiefenbereich sowohl die Reich-
weitenverteilung, als auch die nukleare Bremskraft durch eine von der Tiefe linear abhéngige
Funktion genihert werden. Daher ergeben sich Anderungen zu den im vorigen Abschnitt
erkldarten Methoden zur Wahl des Volumens, in dem ein Stofiprozess beziehungsweise eine
Konzentrationserhohung stattfindet.

Die Zufallszahl z, die auf die Tiefenkoordinate m abgebildet wird, muss der Verteilung
p(z)dz = (sz + sg)dz geniigen. Dabei beschreiben s und sy die linear geniherte nukleare
Bremskraft. Die Transformation wird wie in Abschnitt 2.1.2 beschrieben durchgefiihrt. Das-
selbe betrifft die Wahl der Tiefenkoordinate fiir den Einbau des Kohlenstoffatoms. Anstatt
der Wahrscheinlichkeitsverteilung der nuklearen Bremskraft entsprechend, wird eine Vertei-
lung entsprechend dem linear gendherten Implantationsprofil verwendet. Auflerdem wird nicht
nach jedem Durchlauf ein Ion im Simulationsbereich zur Ruhe kommen. Da das Maximum
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der Reichweitenverteilung sehr viel tiefer liegt, werden die meisten Ionen auflerhalb des Simu-
lationsfensters liegen bleiben. Daher wird immer nur dann ein Ion eingebaut, wenn der im
Simulationsbereich vorhandene Kohlenstoff n. kleiner als die Anzahl der Durchlidufe n multi-
pliziert mit dem Verhéltnis der Flache der Kohlenstoffverteilungskurve cc(z) bis 300 nm zur
Flédche der gesamten Kohlenstoffverteilungskurve ist.

f0300nm CC(Z)dZ

JoS co(z)dz

Da sowohl die Reichweitenverteilung, als auch die nukleare Bremskraft in Ebenen grosser
Z ungleich Null ist, kann Sputtern nicht beachtet werden. Der Diffusionsprozess ist uneinge-
schriankt moglich. In der ersten Version wurde der Einfluss der amorph /kristallinen Struktur
direkter Nachbarn auf die Rekristallisation nach (5.3) noch nicht beachtet. Die Rekristallisa-
tionswahrscheinlichkeit ergibt sich hier aus (5.2). Die Rechenzeit einer Simulation mit 3 x 107
Durchlaufen, einem 64 x 64 x 100 groffem Target, einem Treffer pro Durchlauf und Diffusion
alle 100 Schritte, betriagt auf einem 900M hz Pentium 3 ungefihr 3 Stunden.

In der zweiten Version wird die gesamte Implantationstiefe simuliert. Das Simulationsfen-
ster geht von 0 — 700 nm. Dies entspricht einer Anzahl Z = 233 von Wiirfeln in z-Richtung.

Die Tiefenkoordinaten fiir den StoBprozess und die Kohlenstoffinkorporation werden, wie
in Abschnitt 5.3.1 beschrieben, nach der Verwerfungsmethode entsprechend dem nuklearen
Bremskraftprofil und der Reichweitenverteilung gewonnen.

Da sowohl der nukleare Energieverlust als auch die Kohlenstoffkonzentration in Ebenen
grosser Z auf Null abgesunken ist, kann die Sputterroutine ausgefiihrt werden. Der Diffu-
sionsprozess ist ebenfalls uneingeschrinkt moglich. Auf dem selben Rechner bendétigt eine
Simulation fiir ein Target der oben genannten Ausdehnung, einer Anzahl von 100 Treffern
pro Ion und 160 x 10 Schritten mit Diffusion alle 10 Schritte ungefihr 3 Tage.

Ne <N

(5.7)

5.5 Test der Zufallszahlen

Die Simulation kann auf zwei verschiedene Arten die benotigten Zufallszahlen beziehen. Die
erste Moglichkeit ist das Lesen der Zufallszahlen aus einer speziellen, vom Betriebssystem
bereitgestellten Zeichendatei /dev/urandom. Das Betriebssystem generiert aus dem Rauschen
einiger Treiber, zum Beispiel den Treibern fiir Tastatur, Maus und Festplatte einen sogenann-
ten "Vorrat an Entropie”. Eine Zufallszahl wird durch Anwendung des SHA-Algorithmus [48]
(kurz fiir Secure Hash Algorithm) auf den Inhalt des Entropievorrates erzeugt. Eine zweite
Moglichkeit ist die Verwendung des Zufallszahlengenerators der Standardbibliothek der Pro-
grammiersprache C. Dieser generiert die Zufallszahlensequenz nach der im Abschnitt 2.1.1
vorgestellten linearen Kongruenzmethode. Das zuletzt genannte Verfahren ist damit unab-
héngig vom Betriebssystem.

Fiir verniinftige Ergebnisse muss die Qualitit der Zufallszahlen gesichert sein. Es gibt viele
statistische Tests um eine Zahlenfolge auf ihre Verteilung beziehungsweise Zufélligkeit zu iiber-
priifen. Die am héaufigsten verwendeten Testverfahren sind der x2-Test und der Kolmogorov-
Smirnov-Test [14].

Im Folgenden soll nur kontrolliert werden, dass fiir gleichverteilte Zufallszahlen keine lo-
kalen Anh&ufungen von Zahlen existieren. Desweiteren werden die Methoden zur Erzeugung
spezieller Wahrscheinlichkeitsverteilungen durch Vergleich der Héufigkeit auftretender Zufalls-
zahlen mit dem gewiinschten Verlauf {iberpriift.
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Dazu werden fiir die unterschiedlichen Verteilungen jeweils 10 Millionen Zufallszahlen zwi-
schen 0 und 232 erzeugt und auf die néchst kleinere ganze Zahl abgerundet. Ein einfaches
Scriptprogramm (random_parse.sh, Anhang A.6) z#hlt die Haufigkeit der einzelnen Zufalls-
zahlen in der Zufallszahlensequenz.

Hiufigkeit ganzzahliger Zufallszahlen spezieller Wahrscheinlichkeitsverteilungen

2e+05 T T T T T T T
Verteilung nach Implantationsprofil .
- linear steigende Verteilun, s
1.50+05 - e v A —
+ Verteilung nach nuklearer Bremskraft S Y
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¥
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e
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Abbildung 5.9: Haufigkeit ganzzahliger Zufallszahlen unterschiedlicher Wahrscheinlichkeits-
verteilungen. Fiir jede Verteilung wurden 10 Millionen Zufallszahlen ausgewdiirfelt.

Abbildung 5.9 zeigt die Haufigkeit von Zufallszahlen zwischen 0 und 232, abgerundet auf
die néchst kleinere ganze Zahl, fiir unterschiedliche Wahrscheinlichkeitsverteilungen. Die blau-
en Punkte zeigen die Gleichverteilung nach (2.5). Man erkennt keine lokalen Anh&ufungen.
Die roten Punkte zeigen die Héufigkeit der Zufallszahlen bei Verwendung einer linear stei-
genden Wahrscheinlichkeitsverteilung wie in Abschnitt 2.1.2 beschrieben. Dabei wurde a = 1,
b =0 und Z = 233 gewéihlt. Wie erwartet zeigen die Punkte einen linearen Verlauf. Die
H#ufigkeiten, der mit der Verwerfungsmethode erzeugten Zufallszahlen entsprechend der nu-
klearen Bremskraft (griin) und dem Implantationsprofil (schwarz), stimmen sehr gut mit den
Profilen in Abbildung 5.2 iiberein.



Kapitel 6

Ergebnisse

Im Folgenden werden die Ergebnisse der Simulation vorgestellt. Dabei werden Simulationser-
gebnisse mit experimentellen Ergebnissen aus [10] verglichen.

Durch Variation der Simulationsparameter wird dariiber hinaus der in Kapitel 4 vorgestell-
te Bildungsmechanismus der amorphen SiC,-Phasen in S% untersucht. Hierbei wird vor allem
der Einfluss einzelner Simulationsparameter, wie Diffusion und Stérke der Druckspannungen,
auf den Selbstorganisationsprozess betrachtet.

Unter der Annahme der Richtigkeit des Modells und seiner Umsetzung kénnen sehr leicht
Aussagen iiber die Struktur und Zusammensetzung an jedem beliebigen Ort des Targets wéh-
rend des Ordnungsprozesses gemacht werden. Diese Information ist experimentell schwer zu-
ganglich.

Zunéchst werden die Ergebnisse der Simulationen bis 300 nm Tiefe vorgestellt. Im An-
schluss werden die Simulationen iiber den gesamten Implantationsbereich diskutiert.

6.1 Simulation bis 300 nm Tiefe

Erste Simulationen werden mit NLSOP Version 1 in einem begrenzten Tiefenbereich durchge-
fithrt um festzustellen, ob mit dem Modell und der verwendeten Monte-Carlo-Implementierung
iiberhaupt geordnete Lamellenstrukturen reproduziert werden kénnen und welche Prozesse da-
bei entscheidend sind. Dafiir ist eine genaue Kenntnis der Dosis nicht wichtig. Desweiteren
kommt es hier nicht auf die exakte Tiefenposition der Ausscheidungen an, weshalb Sputter-
effekte vernachléssigt werden kénnen.

In jedem Durchlauf wird nur ein Stofiprozess, der zur Amorphisierung beziehungsweise
Rekristallisation eines Targetvolumens fithren kann, betrachtet. Diffusion des Kohlenstoffs
von kristallinen in amorphe Gebiete findet statt. Sputtereffekte konnen wegen fehlender Infor-
mation {iber Kohlenstoffgehalt und die amorph/kristalline Struktur in tieferen Ebenen nicht
beachtet werden.

6.1.1 Erste Simulationsdurchliufe

In ersten Simulationen wird untersucht, iiber welche Entfernung die von den amorphen Nach-
barzellen ausgehenden Spannungen beriicksichtigt werden miissen. Ist ein Einfluss der weiter
entfernten Zellen vernachlissigbar, so lédsst sich ein Abbruchradius fiir die Behandlung der
Spannungen definieren. Ein Abbruchkriterium ist zum einem wegen der Behandlung eines in

36
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x — y-Richtung unendlich ausgedehnten Festkorpers, realisiert durch periodische Randbedin-
gungen, und zum anderen wegen schnellerer Berechnung der Druckspannungen notig.

Eine Erh6hung des Abbruchradius von r = 5 auf » = 10 Volumina, was einer Lénge von
15 beziehungsweise 30 nm entspricht, zeigt eine gréflere Menge an amorphen Gebieten. Die
lamellare Ordnung der Ausscheidungen steigt jedoch nicht an. Dies ist in Abbildung 6.1 a) und
b) zu erkennen. Aus diesem Grund wurde der Abbruchradius fiir alle weiteren Simulationen
auf r = 5 Volumen gesetzt.

Tiefe [nm]

200

300

r=5
p,=0,01 p,.=0,05

&

Abbildung 6.1: Cross-Section verschiedener Simulationsergebnisse. Simulationsparameter
(wenn nicht anderst angegeben): p, = 0,01, p. = 0,05, ps = 0,05, r = 5, d,, = 100, d,, = 0,5,
s = 3 x 10°. Variierte Parameter: b) r = 10, c) py = 0,05, d) ps = 0, 1.

Die Simulationen wurden zunchst mit sehr geringen Schrittzahlen (zwischen 2 und 4 x 103
Schritten) durchgefiihrt. Voraussetzung fiir die Entstehung amorpher Gebiete bei dieser ge-
ringen Schrittzahl sind hohe Werte fiir die zur Amorphisierung beitragenden Simulationspa-
rameter py, p. und ps (GroBenordnungsbereich 10~2). Die Erhohung der Parameter fiir die
ballistische Amorphisierung (Abbildung 6.1 c¢)) und selbst die der spannungsunterstiitzten
Amorphisierung (Abbildung 6.1 d)) duflern sich in einer gréfieren Menge an amorphen Gebie-
ten. Eine klare Lamellenbildung ist unter diesen Bedingungen nicht zu erkennen.

Macht man die Parameter jedoch sehr viel kleiner und erh6ht im Gegenzug die Schritt-
zahl, so erwartet man, dass zufillig amorphisierte Zellen ohne amorphe Nachbarn mit al-
ler Wahrscheinlichkeit im Falle eines Stofles rekristallisieren werden. Ein amorphes Volumen,
das lateral selbst eine amorphe Nachbarschaft hat, wird sich selbst und die amorphen Nach-
barn stabilisieren. Dies fithrt zu einer Stabilisierung und geférderten Ausbildung lamellarer
amorpher SiC,-Ausscheidungen. Fiir den Selbstorganisationsprozess sind daher eine hthere
Schrittzahl und kleinere Werte der erwdhnten, zur Amorphisierung beitragenden Simulations-
parameter gefordert. Das System erreicht so nicht bereits nach einer kurzen Schrittfolge seine
Endkonfiguration, die stark von der Statistik der einzelnen Amorphisierungsprozesse gepragt
ist. Anstelle dessen stellt sich im System sukzessive eine Ordnung ein, die unter den gegebenen
Regeln moglichst stabil ist.
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Die Notwendigkeit der niedrigen Amorphisierungsparameter, welche eine frithe komplette
Amorphisierung des Targets verhindern, steht im Einklang mit den Beobachtungen aus [34].
Aufgrund der niedrigen nuklearen Bremskraft der leichten Kohlenstoffionen erwartet man bei
den hohen Targettemperaturen keine Amorphisierung. Die Ursache des stattfindenden Amor-
phisierungsprozesses liegt an der erhohten Kohlenstoffkonzentration mit steigender Dosis. Es
handelt sich um kohlenstoffinduzierte Amorphisierung.

6.1.2 Vergleich von Simulationsergebnis und experimentell beobachteter
Struktur

Im Folgenden wurde fiir Simulationen mit X,Y = 50 beziehungsweise X,Y = 64 die An-
zahl der Durchliufe auf 20 beziehungsweise 30 x 10° gesetzt. Sieht man iiber die Tatsache
hinweg, dass bei einem Durchlauf nicht die fiir ein Ion durchschnittliche Anzahl der Stéfe
ausgefithrt wird, kann eine Aquivalenzdosis angegeben werden. Betrachtet man einen Durch-
lauf als ein implantiertes Ion, so ergibt das nach (5.5) eine Dosis von 0,89 beziehungsweise
0,81 x 107em 2.

Simulation XTEM
a) 0

Tiefe [nm]

200

o e 300
3 x 107 Schritte 4,3 x 107 cm™ ,.

Abbildung 6.2: Vergleich von a) Simulationsergebnis und b) experimentellen Ergebnis einer
bei 150°C mit 180keV CT implantierten Si-Probe mit einer Dosis von 4,3 x 107 e¢m ™2,
Simulationsparameter: s = 3 x 107, p, = 0, p. = 0,0001, ps = 0,003, d, = 10, d, = 0, 5.

Zunichst wird nach einem Satz von Parametern gesucht, der die experimentellen Ergeb-
nisse reproduziert. Davon ausgehend konnen dann einzelne Parameter variiert und ihre Aus-
wirkungen studiert werden.

Tatséchlich kénnen Parameter eingestellt werden, die die experimentell gefundene Ord-
nung zufriedenstellend reproduzieren. Abbildung 6.2 zeigt den Vergleich zwischen Simulati-
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onsergebnis und dem experimentellen Befund aus Abbildung 3.1. Wie man erkennt, ist die
Simulation in der Lage lamellare Strukturen zu erzeugen. Diese sind im Tiefenbereich von
200 bis 300 nm zu erkennen. Dies entspricht etwa dem Tiefenbereich, in dem auch mit Cross-
Section TEM lamellare Ausscheidungen fiir eine Dosis von 4,3 x 107e¢m™2 bei 180 keV C*-
Implantation gefunden werden. Durch einfaches Abzéhlen der Lamellen in diesem Tiefenbe-
reich am Rand der TEM-Aufnahme beziehungsweise des Simulationsergebnisses erkennt man,
dass auch die Anzahl der Lamellen pro Tiefenintervall recht gut reproduziert wird. Desweite-
ren stimmen sogar die durchschnittlichen Léngen der Lamellen in Experiment und Simulation
iiberein.

Eine objektive Methode der Messung der "Lamellarigkeit” stellt die Fouriertransformation
dar. Hierzu wurde das Programm dft (kurz fiir discrete fourier transform) geschrieben. Dieses
schneidet die untersten 50 x 50 beziehungsweise 64 x 64 Bildpunkte der Querschnittsansicht
aus und wendet darauf eine 2d-Fouriertransformation an. Dabei wird die Intensitét des fou-
riertransformierten Bildes skaliert, um Bildpunkte auflerhalb der Ortsfrequenz Null besser
erkennen zu kénnen.

Abbildung 6.3: Vergleich der Fouriertransformationen der Ortsverteilungen aus Abbildung
6.2. a) Simulation, b) Experiment.

Abbildung 6.3 zeigt die Fouriertransformationen der Ortsverteilungen aus Abbildung 6.2.
Die horizontalen Lamellen fiihren in der Fouriertransformierten erwartungsgeméf zu vertika-
len Streifen.

Durch einen Linescan einer gewissen Breite (hier: Af, = im) fiir die Ortsfrequenz
fz = 0 erhélt man Information iiber die Periodizitdt der Lamellen in z-Richtung. Durch die
Intensitédtsskalierung lassen sich Linescans gut miteinander vergleichen, da deren Intensitéts-
verlauf in der selben Groflenordnung liegt. Abbildung 6.4 zeigt den Vergleich der Linescans
der fouriertransformierten TEM-Aufnahme und der Cross-Section der Simulation aus Abbil-
dung 6.3. Fiir den Vergleich mit der TEM-Aufnahme wurde der linke Teil der Aufnahme
abgeschnitten und auf 100 Bildpunkte in der Hohe skaliert. Im Gegensatz zur Simulation hat
die TEM-Aufnahme eine sehr hohe mittlere Helligkeit und wenig Kontrast, was ein grofles
Maximum bei der Ortsfrequenz Null zur Folge hat. Daher sind Maxima anderer Frequenzen
schlecht zu erkennen. Im Folgenden wird deshalb die Fouriertransformation vor allem zum
Vergleich zwischen Simulationsergebnissen verwendet.
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Abbildung 6.4: Vergleich der Linescans der fouriertransformierten TEM-Aufnahme und der
Cross-Section der Simulation aus Abbildung 6.3.

6.1.3 Notwendigkeit der Diffusion

Im Folgenden werden die Diffusionsparameter variiert um deren Auswirkungen auf die Aus-
scheidungsanordnung sichtbar zu machen. Da die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung den
wahrscheinlich wichtigsten Beitrag zur Amorphisierung liefert, liegt es auf der Hand, dass die
Kohlenstoffdiffusion erheblichen Einfluss auf den Selbstorganisationsvorgang hat.

Abbildung 6.5 zeigt den Vergleich von Ergebnissen mit unterschiedlicher Diffusionsrate d,..
Zusétzlich kann die Diffusion in z-Richtung unterdriickt werden (d? = 0). Unter der Quer-
schnittsansicht ist die jeweilige Fouriertransformierte abgebildet. Die beiden Querschnitte in
Abbildung 6.5 b) und c¢) entsprechen identischen Simulationsdurchléufen, wobei in Abbildung
6.5 ¢) die Diffusion in z-Richtung unterdriickt wurde. Lamellare Strukturen beobachtet man
nur im Falle mit Diffusion in z-Richtung. Diese bewirkt, dass amorphe Volumina den kristalli-
nen Gebieten in benachbarten Ebenen den Kohlenstoff entziehen. Die Amorphisierungswahr-
scheinlichkeit in diesen Volumina steigt durch den Gewinn von Kohlenstoff an, und wegen
(5.3) werden sie stabiler gegeniiber Rekristallisation. Die Wahrscheinlichkeit fiir die Amorphi-
sierung kristalliner Zellen in der selben Ebene steigt aufgrund der wachsenden Druckspannun-
gen an. Da diese spannungsunterstiitzt amorphisierten Gebiete fortan ebenfalls Senken fiir
diffundierenden Kohlenstoff bilden, ist damit eine immer kleiner werdende Amorphisierungs-
wahrscheinlichkeit in den kohlenstoffarmen Nachbarebenen verbunden. Dieser Prozess fordert
ganz offensichtlich die Ausbildung lamellarer Strukturen. Das Ergebnis zeigt die Notwendig-
keit der lokalen Diffusion von Kohlenstoff von kristallinen in amorphe Gebiete, insbesondere
der Diffusion in z-Richtung.
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Abbildung 6.5: Vergleich von Simulationen mit unterschiedlicher Diffusionsrate d,.. Simulati-
onsparameter: p, = 0, p. = 0,0001, ps = 0,004, d, = 10, s = 20 x 10%. Variierte Diffusion:
a) d2 = dyY = 0,2, b) d2 = dvY = 0,5, ¢) d2 = 0, dv"Y = 0,5. Die Abbildung zeigt die

Querschnitte a) - ¢) und deren Fouriertransformierte d) - f).

Weiterhin erkennt man einen Zusammenhang zwischen der Diffusionsrate d, und dem
Tiefenintervall, in dem sich lamellare Strukturen gebildet haben. Die Erh6hung der Diffusi-
onsrate von d, = 0,2 auf d, = 0,5 hat eine Vergréflerung des Tiefenintervalls von ungefiahr
60 auf 150nm zur Folge. Bei hoher Diffusionsrate diffundiert der Kohlenstoff schneller in
amorphe Volumina. Dies stabilisiert die amorphe Ausscheidung. Geringe Diffusionsraten ver-
hindern ein schnelles Anhiufen von Kohlenstoff in den amorphen Volumina. Die amorphen
Ausscheidungen sind nicht sehr stabil und werden mit hoher Wahrscheinlichkeit rekristallisie-
ren. Dies duflert sich auch in einer kleineren Anzahl an amorphen Gebieten insgesamt, fiir
die kleinere Rate d, = 0,2. Stabile amorphe Ausscheidungen treten erst ab einer Tiefe von
ungefihr 240 nm auf. Hier ist die mittlere Kohlenstoffkonzentration hoch genug, um bei der
hier herrschenden nuklearen Bremskraft etwas Amorphes zu erhalten.

Abbildung 6.6 zeigt die Linescans der fouriertransformierten Cross-Sections aus Abbildung
6.5. Abbildung 6.6 ¢) gehort zur Simulation ohne Diffusion in z-Richtung. Der Linescan zeigt
kein Maximum aufler bei der Ortsfrequenz Null. Dies steht im Einklang mit dem in Abbildung
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Abbildung 6.6: Linescan iiber die Orstfrequenz f; = 0 der Fouriertransformierten aus 6.5 mit
a) d? = ¥ =0,5, b) dZ = d¥¥ = 0,2 und ¢) d =0, %Y =0,5.

6.5 ¢) gezeigtem Querschnitt. Es haben sich keine lamellaren Ausscheidungen gebildet. Bei
den in Abbildung 6.6 a) und b) gezeigten Spektren ist die Diffusion stark und man erhélt
deutlich lamellare Ausscheidungen. Dies duflert sich auch am Linescan in den lokalen Maxima
in der Intensitdt bei Ortsfrequenzen ungleich Null. Ein Maximum ist zum Beispiel fiir die
Ortsfrequenz f, ~ 0,11nm~! in Abbildung 6.5 b) zu erkennen. Diese Frequenz entspricht ei-
ner Peridizitdt der Lamellen von f; ! & 9, 1nm. Dies entspricht einer Anzahl von ungefihr 17
Lamellen in einem Tiefenbereich von 150 nm. Eine dhnlich grofle Zahl erhélt man tatséchlich
durch Abzéhlen der Lamellen am linken Rand der Cross-Section aus Abbildung 6.5 b). Die
Fouriertransformierte stellt also ein geeignetes Mittel zur objektiven Messung der ”"Lamella-
rigkeit” dar. Auffillig ist das Vorkommen von zwei ausgepréigten Maxima in Abbildung 6.6 a).
Die Lamellenstrukturen in Abbildung 6.5 a) setzen sich demnach wesentlich aus Uberlage-
rungen von Ortswellen dieser zwei Frequenzen zusammen. Tatséchlich findet man Lamellen
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hauptséchlich in den zwei entsprechenden Abstidnden vor.

300

d,= 10 d, = 100 d,= 1000 d = 10000

Tiefe [nm]

Abbildung 6.7: Simulationsergebnisse fiir a) d,, = 10, b) d,, = 100, ¢) d,, = 1000, d) d,, = 10000.
Simulationsparameter: p, = 0, p. = 0,0001, p; = 0,003, d, = 0,5, s = 2 x 107.

Neben der Diffusionsrate d, beschreibt der Simulationsparameter d, den Diffusionspro-
zess. Er gibt an, wie oft der Diffusionsschritt ausgefiithrt wird (alle d,, Schritte) und hat den
Zweck, die Rechenzeit des Programms durch Reduzierung des besonders zeitaufwindigen Dif-
fusionsschrittes kurz zu halten. In Abbildung 6.7 sind Simulationsergebnisse fiir verschiedene
d, abgebildet. Erstaunlicherweise scheint dieser Parameter keinen allzu grofien Einfluss auf
das Ergebnis zu haben. Das liegt daran, dass selbst die Anzahl von 10* Schritten im Vergleich
zur Anzahl der Wiirfel im Target von 50 x 50 x 100 = 25 x 10* sehr viel keiner ist. Damit
ist es sehr wahrscheinlich, dass vor einem erneuten Treffer ein Volumen per Diffusionsprozess
mit den Nachbarn Kohlenstoff austauscht. Die Diffusion als essentieller Mechanismus fiir den
Selbstorganisationsprozess findet somit statt.

Man erkennt eine minimale Abnahme des lamellaren Tiefenbereichs von ungefihr 10 nm
mit zunehmenden d,. Auflerdem kann man eine kleine Zunahme der Periodenlénge der La-
mellen mit zunehmendem d, erahnen. Dies erkennt man am besten beim Vergleich der zwei
Extrema d, = 10 und d,, = 10000. Dies liegt wiederum an der schnelleren Diffusion, die eine
aggressivere Anhdufung von Kohlenstoff selbst in Tiefen geringerer Kohlenstoffkonzentration
bewirkt.

In Abbildung 6.8 sind die Linescans der fouriertransformierten Cross-Sections a) und d)
aus Abbildung 6.7 zu sehen. Die Zunahme der Periodenldnge macht sich hier durch die Ver-
schiebung des Intensitdtsmaximums zu einer geringeren Frequenz bemerkbar. Wahrend der
Linescan fiir d,, = 10000 (blau) schon fiir Frequenzen unter 0,1nm~! Peaks hoher Intensitit
zeigt, erkennt man diese fiir d,, = 10 (rot) erst bei hoheren Frequenzen. Die durch Regression
bestimmten Intensititsmaxima liegen bei f, ~ 0,106 nm~! (blau) und f, ~ 0, 114nm="! (rot).
Diese entsprechen ungefihr den Wellenléngen 9,4 nm und 8, 8 nm.

Dieses Ergebnis einer unterschiedlich groben Verteilung der Lamellen unterstreicht eben-
falls die Bedeutung einer effizienten Diffusion fiir die Anordnung des Kohlenstoffs in wohlse-
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Abbildung 6.8: Linescan der fouriertransformierten Cross-Sections von Simulationen mit d, =
10 und d, = 10000. Simulationsparameter: p, = 0, p. = 0,0001, p, = 0,003, d,., = 0,5,
s=2x10".

parierte Lamellen. Physikalisch gesehen entspricht ein grofles d,, einer Barriere fiir den Einbau
von Kohlenstoff in eine Lamelle. Entsprechend dieser Interpretation wiirde stindig der Trans-
port von Kohlenstoff stattfinden, aber der Einbau des Kohlenstoffs fdnde nur nach einer
gewissen Zeit statt.

6.1.4 Einfluss der Druckspannungen

Im Folgenden soll der Einfluss der Druckspannungen auf den Selbstorganisationsprozess dis-
kutiert werden. In Abbildung 6.9 sind Simulationergebnisse mit variierten Druckspannungs-
parametern pg zu sehen. Mit Verkleinerung des Wertes fiir die Stédrke des Einflusses von
Spannungen auf die Amorphisierungswahrscheinlichkeit wird auch der Tiefenbereich, in dem
sich lamellare Ausscheidungen bilden, kleiner. Gleichzeitig wird auch der laterale Durchmes-
ser der amorphen Lamellen kleiner. Diese Beobachtungen illustrieren den Mechanismus der
spannungsunterstiitzten Amorphisierung. Da kleinere p, eine kleinere Amorphisierungswahr-
scheinlichkeit der kristallinen Nachbarschaft zur Folge haben, entstehen weniger amorphe
Gebiete. Die Druckspannungen fallen quadratisch mit der Entfernung ab. Ein zufillig amor-
phisiertes Gebiet, das nicht direkt an eine Ausscheidung angrenzt, wird daher viel wahrschein-
licher rekristallisieren als eins in der direkten Nachbarschaft zu einer weiteren amorphen Zelle.
Da fiir kleine ps; zwar einzelne amorphe Zellen gebildet werden, aber keine ganzen Lamel-
len entstehen, ist zu schlussfolgern, dass selbst ein neu entstandenes amorphes Gebiet direkt
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Abbildung 6.9: Simulationsergebnisse fiir verschiedene ps. Simulationsparameter: p, = 0, p. =
0,0001, d. = 0,5, d, = 10, s = 2 x 107. Variierter Parameter: a) p, = 0,001, b) ps = 0,002,
c) ps = 0,003, d) ps = 0,004.

neben einer Ausscheidung nicht mehr durch die Druckspannungen allein stabilisiert werden
kann. Es wird nur amorph bleiben, wenn vor dem néchsten Stofl genug Kohlenstoff durch den
Diffusionsprozess gewonnen wird und eine Stabilisierung aufgrund der kohlenstoffinduzierten
Amorphisierungswahrscheinlichkeit ausreicht.

In Abbildung 6.10 sind die Linescans der fouriertransformierten Cross-Sections mit ps =
0,002, ps = 0,003 und ps = 0,004 aus Abbildung 6.9 b,c,d) zu sehen. Zunichst fillt das
schérfere Maximum bei der Ortsfrequenz Null fiir hohere Werte von ps auf. Dies hidngt mit
dem fouriertransformierten Tiefenbereich zusammen. In Abbildung 6.9 b) existieren Lamellen
nur etwa in der unteren Hilfte des Bereichs. Daher hat in Abbildung 6.10 a) die néchst
hohere Frequenz ungleich Null einen hohen Beitrag. In ¢) und d) sind Lamellen im gesamten
zu transformierenden Bereich zu erkennen, weshalb dieser Frequenzbeitrag hier nur einen
geringen Beitrag ausmacht.

In Abbildung 6.10 a) erkennt man zwei deutliche Intensitétspeaks fiir Frequenzen ungleich
Null, die sich mit steigendem ps bei hoheren Frequenzen wiederfinden (Abbildung 6.10 b)).
Dieses Ergebnis erkennt man auch sehr gut an den zugehorigen Querschnitten, in denen die
Absténde der Lamellen abnehmen. Bei fortgesetzter Erhchung des Spannungseinflusses auf
ps = 0,004 gehen die zwei Intensitétspeaks in ein Intensitdtsmaximum iiber, wie man in
Abbildung 6.10 ¢) erkennen kann. Dieser Ubergang deutet sich auch schon beim Vergleich der
Linescans fiir p; = 0,002 und p; = 0,003 an. Wihrend die Lamellenstruktur in Abbildung 6.9
b) und ¢) hauptséichlich zwei Absténde der Lamellen aufweist, gehen diese mit Erhohung des
Spannungseinflusses p; in einen einheitlichen Abstand {iber. Das gleiche Verhalten zeigte sich
bei Variation von d, in Abschnitt 6.1.3. Dies deutet an, dass Mafinahmen, die einer Bildung
von Lamellen entgegenwirken, zunéchst die perfekte einheitliche Struktur auflésen, die durch
eine Uberlagerung unterschiedlicher Strukturen abgelost wird, bis letzten Endes die komplette
Struktur verloren geht.
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Abbildung 6.10: Linescan der fouriertransformierten Cross-Sections aus Abbildung 6.9 von
Simulationen mit a) ps = 0,002, b) p; = 0,003 und c) ps = 0,004. Simulationsparameter:
pp =0, p. = 0,0001, d, = 0,5, d, = 10, s = 2 x 107.

6.1.5 Verteilung des Kohlenstoffs im Target

In Abbildung 6.11 ist ein Querschnitt zweier Ebenen z und z+1 des Targets abgebildet, so dass
man die laterale Ausdehnung amorpher Lamellen und ihrer Nachbarebene erkennen kann. Ne-
ben der Verteilung amorpher und kristalliner Volumina sind die Kohlenstoffverteilung und das
Spannungsfeld der amorphen Ausscheidungen auf die kristalline Si-Matrix visualisiert. Man
erkennt, dass die amorphen und kristallinen Gebiete in aufeinander folgenden Ebenen nahezu
komplementér angeordent sind. Dies ist eine Folge der weiter oben erwahnten Kohlenstoffdif-
fusion. Die amorphen Gebiete entziehen den anliegenden Ebenen den Kohlenstoff, womit dort
die Amophisierungswahrscheinlichkeit sinkt. Die Tatsache, dass sich der Kohlenstoff in den
amorphen Gebieten befindet, kann man durch Vergleich mit der Kohlenstoffverteilung erken-
nen. Auch das Gebiet hoher Druckspannungen stimmt annidhernd mit den amorphen Gebiet
iiberein. Es fallt aber auf, dass die Ausdehnung der amorphen Gebiete etwas grofler als das
Gebiet mit hoher Kohlenstoffkonzentration ist, und dass die Druckspannungen auch noch im
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Abbildung 6.11: Amorph/Kristalline Struktur, Kohlenstoffverteilung und Druckspannungen
in zwei aufeinander folgenden Ebenen z = 97 und z = 98. Simulationsparameter: p, = 0,
pe = 0,0001, p, = 0,004, d, = 10, d, = 0,5, s = 2 x 107,

Randgebiet der kristallinen Volumina existieren. Das amorphe Randgebiet ist aufgrund der
Druckspannungen trotz des niedrigen Kohlenstoffgehalts amorph. In den kristallinen Gebieten
der amorph /kristallinen Grenzfliche reicht auch das Spannungsfeld nicht mehr aus, um den
amorphen Zustand zu stabilisieren.

Die komplementére Anordnung der amorph/kristallinen Gebiete in aufeinander folgenden
Ebenen wird nochmals in Abbildung 6.12 deutlich. Abgebildet ist die Querschnittsansicht
und ein zugehoriges Kohlenstofftiefenprofil der Simulation aus Abschnitt 6.1.2. Bis zu einer
Tiefe von 160 nm ist fast der komplette Kohlenstoff in kristallinen Volumina, da in diesem
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Abbildung 6.12: Querschnittsansicht und Tiefenprofil des Kohlenstoffs in einem Target mit
lamellaren Strukturen. Abgebildet ist der Kohlenstoff in amorphen und kristallinen Gebieten
(schwarz), in kristallinen Gebieten (rot) und in amorphen Gebieten (griin). Desweiteren ist

die skalierte Anzahl der amorphen Gebiete (blau) abgebildet. Simulationsparameter wie in
6.2.

Tiefenbereich kaum amorphe Zellen existieren. Die wenigen amorphen Zellen, die in diesem
Tiefenbereich existieren, haben durch den Diffusionsprozess Kohlenstoff gewonnen, der zwar
keinen groflen Einfluss auf die Konzentration in kristallinen Gebieten, jedoch aufgrund des
relativ kleinen amorphen Volumenanteils eine hohe Konzentrationen in den amorphen Ge-
bieten zur Folge hat. Der lineare Anstieg der Kohlenstoffkonzentration in den kristallinen
und den gesamten Gebieten im nicht lamellaren Bereich ist eine Folge des linear genéher-
ten Implantationsprofils. Ein linearer Anstieg lédsst sich auch fiir die Konzentration in den
amorphen Gebieten erkennen. Dies ist offensichtlich, da proportional zur Tiefe der Kohlen-
stoff zunimmt, der dann in amorphe Zellen diffundieren kann. Da fiir jedes amorphe Volumen
bis zu sechs Nachbarn, sofern sie kristallin sind, als Kohlenstoffdonator zur Verfiigung ste-
hen, ist die Steigung der Konzentration im Amorphen weitaus hoher als die im Kristallinen.
Weiterhin féllt auf, dass die Fluktuation um diesen linearen Verlauf kurz vor Beginn der lamel-
laren Ausscheidungen zunimmt. Dies lésst sich durch die zunehmende Existenz von amorphen
Ausscheidungen, die meist nur noch von einer kristallinen Ebene voneinader getrennt sind, er-
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kldren. Diese Ausscheidungen konkurrieren um den zur Verfiigung stehenden Kohlenstoff aus
dieser kristallinen Ebene. Mit Beginn der amorphen Lamellen sinkt der Kohlenstoffgehalt in
den kristallinen Gebieten, da viel amorphe Umgebung, in die der Kohlenstoff diffundiert, vor-
handen ist. Die Schwankungen der Kohlenstoffkonzentration in der Gesamtheit der Gebiete
héngt mit der komplementédren Anordnung der amorphen Gebiete in aufeinander folgenden
Ebenen zusammen. Man erkennt, dass abwechselnd Ebenen mit grolen und kleinen amorphen
Anteil vorliegen. Die Konzentration in den amorphen Gebieten séttigt im lamellaren Bereich.
Das liegt an der schnell ansteigenden Anzahl an amorphen Gebieten, wie man in Abbildung
6.12 an den blauen Punkten gut erkennen kann. Diese kompensiert gerade die Zunahme des
Kohlenstoffs, so dass die Konzentration in amorphen Gebieten ungeféihr konstant bleibt.

6.1.6 Zusammenfassung

Der selbstorganisierte Bildungsprozess der lamellaren Ausscheidungen wird aus den Ergebnis-
sen der ersten Version nachvollziehbar gemacht. Mit Hilfe des Modells und der verwendeten
Implementierung konnen geordnete Lamellenstrukturen reproduziert werden. Hierfiir wichtig
ist eine hohe Anzahl von Simulationsdurchléufen und vergleichsweise niedrige Amorphisie-
rungswahrscheinlichkeiten. Die Kohlenstoffdiffusion von amorphen in kristalline Volumina
ist essentiell fiir den Selbstorganisationsprozess. Die lamellaren Strukturen reagieren sensi-
bel auf Verdnderungen bei der Diffusion. Schlieit man Diffusion in z-Richtung aus findet
keine Lamellenbildung statt. Der Kohlenstoff spielt demnach eine wichtige Rolle beim Amor-
phisierungsprozess. Untersuchungen der Kohlenstoffverteilung im Target bestétigen die aus
energiegefilterten TEM-Aufnahmen gewonnene Erkenntnis, dass die amorphen Gebiete hohe
Kohlenstoffkonzentrationen aufweisen. Daraus, und aus den verwendeten Parametern pp = 0
und p. = 0,0001 zur Reproduzierung der experimentell gefundenen Lamellenstruktur, geht
klar hervor, dass die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung gegentiiber der ballistischen Amor-
phisierung einen weitaus grofieren Beitrag zur Amorphisierung ausmacht.
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6.2 Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich

Im Folgenden werden die Ergebnisse behandelt, die mit der zweiten Version des Programms
berechnet wurden. Hier wird iiber den gesamten Implantationsbereich von 0 bis 700 nm simu-
liert. In diesem Bereich befindet sich auch die experimentell gefundene durchgehend amorphe
Si1C,-Schicht. Nun stellt sich die Frage, ob Simulationsparameter existieren, die sowohl die
Lamellenbildung als auch die durchgehend amorphe Schicht reproduzieren. Dabei soll die Aus-
dehnung und Lage der Schicht abhéngig von der Dosis mit dem Experiment iibereinstimmen.

Da nukleare Bremskraft und Implantationsprofil in einer Tiefe von 700 nm auf Null abgefal-
len sind, kann der Sputtervorgang problemlos beriicksichtigt werden. Jeder Simulationsdurch-
lauf entspricht tatséichlich einem implantierten Ion, da die mittlere Anzahl von St68en, die ein
Ion im Target ausiibt, ausgefiihrt wird. Stoflkoordinaten werden entsprechend der nuklearen
Bremskraft gewéhlt, der Einbau des Kohlenstoffs erfolgt gem#fl des Implantationsprofils. Die
Sputterroutine wird gestartet, sobald die implantierte Dosis der Dosis entspricht, die 3nm
Abtrag zur Folge hat.

Zunichst wird ein Paramtersatz vorgestellt, der die oberen Bedingungen annéhernd er-
fillt. Dieser Satz von Parametern wurde durch systematische Variation einzelner Parameter
und Feststellung seiner Auswirkung auf das Simulationsergebnis entwickelt. Ein Brute-Force-
Ansatz, also das Berechnen aller moglichen Kombinationen von Simulationsparametern ist
aus Griinden der hohen Anzahl von freien Parametern und einer vergleichsweise niedrigen
Rechenleistung nicht sinnvoll. Es ist deshalb nicht ausgeschlossen, dass ein anderer Satz von
Parametern existiert, der die experimentell gefundenen Ergebnisse noch exakter reproduziert.
Nach dem Vergleich mit dem Experiment und weitergehenden Untersuchungen des optimier-
ten Simulationergebnisses zur Kohlenstoffkonzentration und Ausdehnung und Lage der durch-
gehend amorphen Schicht, wird schliellich der Einfluss einzelner Parameter auf das Ergebnis
vorgestellt. Zuletzt werden Vorhersagen zur Herstellung weiter Bereiche lamellarer, selbstor-
ganisierter Strukturen durch Mehrfachimplantationen angestellt.

6.2.1 Dosisabhingigkeit der Bildung amorpher Bereiche

Die Abbildungen 6.13 und 6.14 zeigen den Vergleich der experimentell bestimmten und der
simulierten Dosisabhiingigkeit der Verteilung amorpher Gebiete. Man erkennt eine gute Uber-
einstimmung zwischen Experiment und Simulation.

In der in Abbildung 6.13 a) dargestellten XTEM-Aufnahme erscheint der Bereich h6chster
Gitterschédigung dunkel. Die dunklen Kontraste sind nach [10] auf Verspannungen von De-
fekten zuriickzufithren. Zusétzlich hierzu zeigen detaillierte TEM-Untersuchungen [10], dass
hier etwa 3nm grofle amorphe Einschliisse auftreten, die teilweise zusammenwachsen. In den
TEM-Aufnahmen fiir hohere Dosen wurden die Proben so im Mikroskop orientiert, dass die
kristallinen Bereiche in Bragg-Orientierung stehen und aufgrund des Beugungskontrastes im
wesentlichen dunkel erscheinen, amorphe Schichten dagegen sehr hell. Fiir diese Dosen sind
die XTEM-Aufnahmen direkt mit den Simulationsergebnissen visuell vergleichbar.

Nach einer Dosis von 1,0 x 10'7¢m ™2 hat sich noch keine durchgehend amorphe Schicht
gebildet. Bis auf eine geringe Differenz in der Tiefenposition des Bandes amorpher Ausschei-
dungen wird das experimentelle Ergebnis von der Simulation sehr gut reproduziert. Die etwas
groffere Ausdehnung der amorphen Gebiete in der Simulation liegt in diesem Fall am Un-
terschied der implantierten Dosis (1,0 x 10'7¢m™2) und der #quivalenten simulierten Dosis
(= 1,1 x 10'"em~2). Die Tatsache, dass sich bei dieser geringen Dosis weder im Experiment
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Abbildung 6.13: Vergleich der experimentellen und simulierten Dosisentwicklung bei a) 1,0 x 107em =2 bzw. s = 40 x 10% und b)
2,1 x 1017em™2 bzw. s = 80 x 10°. Simulationsparameter: pp = 0,01, p. = 0,001, ps = 0,0001, d, = 0,05, d, = 1 x 105.
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Abbildung 6.14: Vergleich der experimentellen und simulierten Dosisentwicklung bei a) 3,3 x 10'7em =2 bzw. s = 120 x 10° und b)
4,3 x 107 em ™2 bzw. s ~ 158 x 10°. Simulationsparameter: p, = 0,01, p. = 0,001, p, = 0,0001, d, = 0,05, d, = 1 x 10°.
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noch in der Simulation eine durchgehend amorphe Schicht gebildet hat, spricht dafiir, dass die
vorliegenden Amorphisierungsmechanismen nicht fiir die Bildung einer durchgehenden Schicht
ausreichen. Die meisten amorphen Einschliisse haben sich nahe dem Maximum des Kohlen-
stoffprofils bei 500 nm und nicht nahe dem Maximum der nuklearen Bremskraft bei 400 nm
gebildet. Dies spricht dafiir, dass die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung eine wichtige Rolle
im Amorphisierungsprozess iibernimmt.

Bei einer Dosis von 2,1 x 107em ™2 (Abbildung 6.13 b)) hat sich sowohl in Simulation
als auch im Experiment eine durchgehend amorphe SiC;-Schicht gebildet. Allerdings ist die
durchgehend amorphe Schicht im Experiment viel diinner und liegt in erster Ndherung in der
oberen Hilfte des Tiefenbereichs, in dem die Simulation eine geschlossene amorphe Schicht
ergibt. In der unteren Héilfte dieses Bereichs zeigt die XTEM-Aufnahme wieder besonders
dunkle Kontraste, so dass hier wohl eine besonders hohe Dichte von Kristalldefekten und
moglicherweise wieder einzelne amorphe Ausscheidungen vorliegen, aber keine durchgehend
amorphe Schicht. Beide Bereiche zusammen sind etwa so dick wie die simulierte amorphe
Schicht. Die Tiefenpositionen unterscheiden sich um 30 nm. Vor allem an der vorderen Grenz-
fliiche der amorphen Schicht zeigt die Simulation in Ubereinstimmung mit dem Experiment
individuelle amorphe Volumina ohne Lamellencharakter.

Bei einer Dosis von 3,3 x 10'7em ™2 (Abbildung 6.14 a)) ist die Schichtdicke im Experi-
ment auf 180nm angewachsen. Dasselbe gilt fiir die Simulation. Wieder fillt die Differenz
in der Tiefenposition von ungefihr 40 nm zwischen Simulation und Experiment auf. Aufler-
dem erkennt man die Bildung lamellarer Ausscheidungen an der vorderen Grenzflache. Diese
lamellaren Strukturen erkennt man ebenfalls im Experiment.

In Abbildung 6.14 b) ist die Schichtdicke nach einer Dosis von 4,3 x 107c¢m ™2 auf grob
200 nm angewachsen. Die lamellare Struktur wird deutlicher und der Tiefenbereich, in dem sie
vorkommt, gréfer. Aulerdem werden die amorph/kristallinen Grenzflédchen schérfer. Dieses
Ergebnis stimmt sehr gut mit der Simulation iiberein. Zum einen wichst die Schichtdicke
im gleichem Mafle an. Weiterhin werden die lamellaren Strukturen besser erkennbar und ihre
Ausdehnung in z-Richtung steigt an. Vergleicht man die untere amorph /kristalline Grenzfliche
mit dem Simulationsergebnis der vorangegangen Dosis, so erkennt man auch die Entwicklung
zur schéirferen Grenzfliche mit zunehmender Dosis.

Aufgrund der wichtigen Rolle der kohlenstoffinduzierten Amorphisierung kann die Dif-
ferenz der Tiefenposition der amorphen Ausscheidungen, beziehungsweise der durchgehend
amorphen Schicht, erkldrt werden. Die Ursache liegt an dem um 30nm verschobenen Ma-
ximum im Kohlenstoffprofil der verwendeten SRIM 2003.26 Version zur TRIM 92 Version,
welche besser zu den experimentellen Ergebnissen passt. Der Tiefenschift der Ausscheidungen
in der Simulation entspricht ziemlich genau der Differenz der Kohlenstoffmaxima der zwei
TRIM Versionen.

Zusammenfassend ist zu sagen, dass trotz einiger Unterschiede, was die Ausdehnung der
amorphen Schicht bei der Dosis 2,1 x 10'7¢m ™2 und den Tiefenshift fiir alle Dosen angeht, die
Simulation das Experiment recht gut beschreibt. Man erhélt die amorphen Ausscheidungen,
die fiir niedrige Dosen noch keine durchgehende Schicht bilden. Bei Erhéhung der Dosis bildet
sich eine durchgehende Schicht ohne Vorhandensein von lamellaren Strukturen. Diese bilden
sich erst nach weiterer Erhéhung der Dosis. Gleichzeitig dehnt sich die durchgehende Schicht
aus. Nach Implantation der kompletten Dosis wird die amorph /kristalline Grenzfléiche schérfer,
die lamellaren Strukturen deutlicher und der Tiefenbreich, in dem sie auftreten, grofier.
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6.2.2 Kohlenstoffverteilung
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Abbildung 6.15: Kohlenstofftiefenprofile der Simulation fiir 40 x 10%, 80 x 10°, 120 x 105 und
158 x 108 Durchliufen mit p, = 0,01, p. = 0,001, ps = 0,0001, d, = 1 x 10%, d, = 0,05.

Im Folgenden sollen die Kohlenstofftiefenprofile betrachtet werden. Abbildung 6.15 zeigt
die aus den Simulationsergebnissen gewonnenen Kohlenstoffverteilungen in Abhéngigkeit von
der Tiefe fiir verschiedene Dosen. Auffillig ist die Verschiebung des Kohlenstoffmaximums
mit steigender Dosis. Diese ist durch das Absputtern der Oberflache zu erklédren.

In Abbildung 6.16 ist die Querschnittsaufnahme aus Abschnitt 6.2.1 mit dem zugeho-
rigen Implantationsprofil abgebildet. Die Kohlenstoffkonzentration steigt entsprechend dem
Implantationsprofil an. Zwischen 0 und 250 nm entspricht die Konzentration in den amor-
phen Gebieten genau der Konzentration in den kristallinen Gebieten. Die Tatsache, dass sta-
bile Ausscheidungen ihrer kristallinen Umgebung Kohlenstoff entzogen hétten und somit das
Konzentrationsprofil in den amorphen und kristallinen Gebieten im Gegensatz zum Gesamt-
profil verdndert hitten, spricht dafiir, dass die Ausscheidungen in diesem Tiefenbereich rein
ballistisch amorphisierte Gebiete sind, die sehr wahrscheinlich mit fortgefiihrter Bestrahlung
rekristallisieren, noch bevor sie sich durch Kohlenstoffdiffusion gegeniiber Rekristallisation
stabilisieren koénnen.

Ab einer Tiefe von 250 nm steigt die Konzentration in den amorphen Gebieten stérker
an als das Gesamtprofil, im Gegensatz zur Konzentration in den kristallinen Gebieten, die
weniger stark ansteigt. In diesem Tiefenbereich existieren Ausscheidungen, die nicht unmit-
telbar rekristallisieren und so Kohlenstoff durch den Diffusionsprozess gewinnen kénnen, der
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Abbildung 6.16: a) Querschnittsaufnahme und b) Tiefenprofil des Kohlenstoffs der Simulation
aus Abschnitt 6.2.1. In a) sind helle Gebiete amorph, dunkle Gebiete kristallin. In b) ist
der Kohlenstoff in kristallinen Gebieten griin, in amorphen Gebieten rot und der gesamte
Kohlenstoff schwarz dargestellt.

zur weiteren Stabilisierung fiihrt. Ab einer Tiefe von 350 nm haben sich lamellare amorphe
Ausscheidungen gebildet. In allen drei Kohlenstofftiefenprofilen sind Schwankungen in die-
sem Bereich zu erkennen (siche Pfeil), wobei die Konzentration in den amorphen Gebieten
immer oberhalb und die der kristallinen Gebiete immer unterhalb der Gesamtkonzentration
liegt. Die Ursache fiir die Schwankungen in der Gesamtkonzentration ist die komplementé-
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re Anordnung der amorphen und kristallinen Gebiete in aufeinander folgenden Ebenen. Es
wechseln sich Ebenen mit hohem und niedrigem amorphen Anteil ab. Die amorphen Gebiete
entziehen benachbarten Ebenen den Kohlenstoff. Demnach ergeben sich Konzentrationsmaxi-
ma in Ebenen mit hohem amorphen Anteil und Minima fiir Ebenen mit hohem kristallinen
Anteil. Wie in Abschnitt 6.1.5 ist diese Anordnung also eine Folge der Diffusion. Gleichzeitig
steigt in den Ebenen mit viel amorphem Anteil die Kohlenstoffkonzentration auch in den
amorphen und kristallinen Gebieten. Dies deutet darauf hin, dass die amorphen Ausscheidun-
gen in den Ebenen mit groem amorphen Anteil schon ldnger stabil existieren und demnach
mehr Kohlenstoff durch den Diffusionsprozess gewonnen haben als die Ausscheidungen in
den anliegenden Ebenen. Umgekehrt wurden Ebenen mit wenig kristallinem Anteil folglich
weniger Kohlenstoff entzogen als Ebenen mit vielen kristallinen Gebieten. Weiterhin erkennt
man an den schwarz gestrichelten Linien in Abbildung 6.16 b), dass in den, der durchgehend
amorphen Schicht am né#hesten gelegenen amorphen Lamellen, eine annédhernd gleich hohe
Konzentration an Kohlenstoff, wie an der vorderen und hinteren Grenzfliche zur durchge-
hend amorphen Schicht, vorhanden ist. Diese charakteristische Konzentration von ungefahr
17 at.% wird einerseits fiir die Bildung einer durchgehenden Schicht und andererseits fiir die
Bildung stabiler Lamellen, im Gegensatz zu einzelnen stabilen Ausscheidungen, benétig. Die
Maxima der Kohlenstoffkonzentration in den kristallinen Gebieten an der vorderen Grenzfla-
che sind in Abbildung 6.16 durch die blauen gestrichelten Linien markiert. Man kann eine
Sattigungsgrenze zwischen 8,0 und 9, 8 at.% fiir Kohlenstoff in kristallinen Silizium unter den
gegebenen Implantationsbedingungen an der vorderen Grenzfléche ablesen.

In einer Tiefe von 400 nm sinkt die Kohlenstoffkonzentration in den kristallinen Gebieten
schlagartig auf Null ab. Der gesamte Kohlenstoff befindet sich in den amorphen Gebieten.
Es existieren keine kristallinen Gebiete mehr. Hier beginnt die durchgehend amorphe Schicht.
Die Konzentration in den amorphen Gebieten entspricht genau der Gesamtkonzentration.

Nachdem die Kohlenstoffkonzentration ihr Maximum bei 500 nm erreicht hat, fillt sie steil
ab. In einer Tiefe von ungefihr 570 nm steigt der Kohlenstoff wieder schlagartig in den kristal-
linen Gebieten an. Dies entspricht dem Ende der durchgehend amorphen Schicht. Auffillig
ist, dass hier das Maximum der Kohlenstoffkonzentration in kristallinen Gebieten sehr viel
hoher ist, als das an der vorderen Grenzfliche. Die Konzentrationen in kristallinen und amor-
phen Gebieten gehen ab einer Tiefe von ungefdhr 600 nm wieder in die Gesamtkonzentration
iiber. Die Ausscheidungen sind wie die Ausscheidungen bis zu einer Tiefe von 250 nm instabil
gegeniiber Rekristallisation.

Die Tabellen 6.1 und 6.2 fassen die Kohlenstoffkonzentration an der vorderen und hinteren
Grenzflache der durchgehend amorphen Schicht fiir Experiment und Simulation in Abh#ngig-
keit von der Dosis zusammen. Experimentell wird dies durch die Kombination der Messung
des Kohlenstofftiefenprofils mittels Rutherford-Riickstreu-Spektroskopie und der Bestimmung
der Tiefe der Grenzflachen mittels Transmissionselektronenmikroskopie realisiert. In der Simu-
lation erfolgt die Auswertung iiber die Kohlenstofftiefenprofile in amorphen und kristallinen
Gebieten. Die Grenzflachen der durchgehend amorphen Schicht befinden sich in Tiefen, in der
die Konzentration im Kristallinen auf Null abgefallen beziehungsweise gerade noch Null ist.
Durch Ablesen der Konzentrationen im Amorphen in diesen Tiefen erhilt man die gewiinsch-
ten Grenzflichenkonzentrationen.

Die Werte fiir Simulation und Experiment liegen in der selben Gréflenordnung und betra-
gen 12 bis 18 at.%. Desweiteren stimmen, wie im Experiment, die Konzentrationen an vorderer
und hinterer Grenzfléiche bis auf einen Fehler von maximal 3 at.% gut iiberein. Dies ist ein er-
neuter Hinweis, dass die tiefenabhéngige nukleare Bremskraft, die an der hinteren Grenzfliche
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sehr viel geringer als an der vorderen ist, eine untergeordnete Rolle im Amorphisierungsprozess
einnimmt, und das Uberschreiten einer Schwellkonzentration mit dem Amorphisierungspro-
zess verbunden ist. Die Kohlenstoffkonzentration ist der dominierende Faktor fiir die Bildung
der durchgehend amorphen SiC',-Schicht.

C-Konzentration an
hinterer Grenzfliche

(C-Konzentration an

Dosis
vorderer Grenzflache

2,1 x 10"em =2 16 at.% 13 at.%
3,3 x 107em ™2 13 at.% 14 at. %
3,4 x 107em ™2 14 at.% 12 at.%

Tabelle 6.1: Experimentell bestimmte Kohlenstoffkonzentration an den Grenzflichen der amor-
phen Schicht in Abhéngigkeit der Dosis aus [10].

Durchliufe squivalente Dosis C-Konzentration an | C-Konzentration an
vorderer Grenzflache | hinterer Grenzflache
80 x 10° 2,16 x 10 7em =2 15,21 at.% 16,62 at.%
120 x 10° 3,25 x 1017em =2 15,80 at.% 17,67 at.%
159 x 10° 4,3 x 10" em ™2 17,28 at.% 17,73 at.%

Tabelle 6.2: Durch die Simulation ermittelte Kohlenstoffkonzentration an den Grenzflachen
der amorphen Schicht in Abhéngigkeit der Anzahl der Durchlaufe.

6.2.3 Position und Ausdehnung der amorphen Phase

Amorph / Kristallin Darstellung

192 nm

z z+1

Abbildung 6.17: Amorph/Kristalline Struktur in zwei aufeinander folgenden x — y-Schnitten
in der Ebene z = 127 und z = 128 im Tiefenbereich der lamellaren Strukturen der Simulation
mit p, = 0,01, p. = 0,001, ps = 0,0001, d,, = 0,5, d, = 10° und s = 158 x 10° (Abbildung
6.19 b)).

Abbildung 6.17 zeigt die amorph /kristalline Struktur in zwei aufeinander folgenden Ebe-
nen z und z+1 in einem Tiefenbereich mit lamellaren Strukturen. Sie bestétigt die Vermutung
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der nahezu komplementéren Anordnung amorpher und kristalliner Gebiete in aufeinander fol-
genden Ebene in diesem Tiefenbereich. Dies hebt erneut die Wichtigkeit der Diffusion fiir den
Selbstorganisationsprozess der lamellaren Strukturen hervor.

300 . | ;

—— Kohlenstoffmaximum

o

400

Tiefe [nm]

500

600 1 | 1 |
1 2 3 4

Dosis [10]7 cm_z]

Abbildung 6.18: Position und Ausdehnung amorpher Phasen (graue Flidchen) und Kohlenstoff-
konzentrationsmaximum (rot) in Abhéngigkeit der Dosis in der Simulation aus Abbildung
6.13/6.14.

Abbildung 6.18 zeigt die aus der Simulation ermittelte Position und Ausdehnung der
amorphen Phasen. Zusétzlich ist der Verlauf des Kohlenstoffmaximums eingezeichnet. Die
amorphe Schicht erstreckt sich um das Kohlenstoffverteilungsmaximum. Die Ausdehnung der
durchgehend amorphen Schicht stimmt gut mit den in [10] experimentell bestimmten Werten
in Abbildung 3.2 iiberein. Aufgrund des verschobenen Kohlenstoffmaximums in dem verwen-
deten Implantationsprofil der SRIM 2003.26 Version, sind die Lage der amorphen Schicht und
das Kohlenstoffmaximum um ungefihr 30 nm tiefer vorzufinden. Desweiteren ist der Bereich
amorpher Einschliisse in Abbildung 6.18 abgebildet. Diese existieren, wenn auch nur sehr we-
nige, in der Simulation schon kurz unterhalb der Oberfliche des Targets. Mit optischen und
elektronenmikroskopischen Messungen aus [49] wurde die Sensitivitéit einer TEM-Messung auf
amorphe Ausscheidungen bestimmt. Demnach muss mindestens 23 % amorpher Anteil vorhan-
den sein, um amorphe Ausscheidungen im TEM detektieren zu kénnen. Um einen Vergleich
mit den experimentell bestimmten Daten aus Abbildung 3.3 anstellen zu konnen, bestimmt
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NLSOP nach diesem Wert den Beginn der amorphen Ausscheidungen. In der Simulation liegt
dieser konstant fiir jede Dosis ungefahr 50 nm iiber dem Beginn der durchgehend amorphen
Schicht. Dieser Abstand wird experimentell zwar fiir eine Dosis von 8,5 x 10'7¢m ™2 gemessen,
jedoch nimmt der Abstand zur Schicht mit abnehmender Dosis zu, wie in Abbildung 3.3 zu
sehen ist. Nach Angaben des Authors aus [10] war es jedoch sehr schwer den Beginn der amor-
phen Ausscheidungen aus den TEM-Aufnahmen zu ermitteln. Daher muss gerade fiir kleine
Dosen ein grofier Fehler angenommen werden.

6.2.4 Variation der Simulationsparameter

Im Folgenden sollen Ergebnisse mit variierten Simulationsparametern vorgestellt und interpre-
tiert werden. Dabei wird von dem Satz der Parameter aus Abschnitt 6.2.1 ausgegangen und
einzelne Parameter variiert. So werden die Einfliisse einzelner Parameter auf das Ergebnis
sichtbar. Abbildung 6.19 a) zeigt zum Vergleich die Simulation mit dem Ausgangsparame-
tersatz p, = 0,01, p. = 0,001, p, = 0,0001, d, = 1 x 10% d, = 0,05 und s ~ 159 x 10°.

200

400

600

d =05 p,=01 p_=00001 p =0,001

Tiefe [nm]
Abbildung 6.19: Variation der Simulationsparameter. Ausgangssituation in a): p, = 0,01,

pe = 0,001, ps = 0,0001, d, = 0,05, d, = 1 x 10%, s ~ 159 x 108. Variation des Parameters b)
dr, ¢) pp, d) pc und e) p;.

In Abbildung 6.19 b) wurde die Diffusion durch einen gréBeren Wert des Parameters d,. er-
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hoht. Es bildet sich keine durchgehend amorphe Schicht. Man erkennt fast nur noch amorphe
Lamellen. Die hohe Diffusionsrate des Kohlenstoffs bewirkt, dass selbst im Implantations-
maximum zuféllig amorph gewordene Gebiete ihren kristallinen Nachbarebenen zu schnell
den Kohlenstoff entziehen. Dieser Prozess ist notwendig fiir die Bildung der Lamellen, je-
doch verhindert er in diesem Fall die Bildung einer durchgehend amorphen SiC,-Schicht. Die
Amorphisierungswahrscheinlichkeit in den kohlenstoffarmen kristallinen Gebieten ist daher zu
klein. Die Diffusion ist somit ein sensibler Faktor bei der Bildung der durchgehend amorphen
Schicht sowie der Bildung der Lamellen.

Der Versuch, die Bildung der durchgehend amorphen Schicht in geringeren Tiefen zu er-
zeugen ist in 6.19 c) abgebildet. Dazu wurde der Einfluss der ballistischen Amorphisierung
pp erhoht. Da das nukleare Bremskraftmaximum vor dem Maximum der Kohlenstoffkonzen-
tration liegt (Abbildungen 5.5/5.3), sollte sich eine stéirkere Amorphisierung im oberen Fall
des Implantationsprofils ergeben. Dies ist auch tatséchlich feststellbar. Jedoch steigt auch die
Anzahl amorpher Gebiete insgesamt an. Dies ist verstédndlich, da die Amorphisierungswahr-
scheinlichkeit unabhéngig von Lage oder Zustand steigt. Die durchgehende Schicht nimmt
nach oben hin auf Kosten der lamellaren Ausscheidungen zu. Die allgemein héhere Wahr-
scheinlichkeit der Amorphisierung begiinstigt eine komplette Amorphisierung im lamellaren
Bereich. Da gleichzeitig die Rekristallisationswahrscheinlichkeit sinkt, haben die ballistisch
amorphisierten Gebiete eine hohere Chance, sich durch implantierten beziehungsweise diffun-
dierten Kohlenstoff zu stabilisieren. Die hintere Grenzfldche der durchgehenden Schicht bleibt
ungefihr in der selben Tiefe, da hier das Kohlenstoffprofil sehr schnell abfillt. Das Entgegen-
wirken durch den erhohten Einfluss der ballistischen Amorphisierung ist sehr gering.

Im Hinblick auf die zu grole amorphe Schicht in Abbildung 6.13 b) bei einer Dosis von
2,1 x 10"em =2 wurde in 6.19 d) der Einfluss der kohlenstoffinduzierten Amorphisierung auf
pe = 0,0001 reduziert. Hierdurch sollte sich eine insgesamt diinnere Schicht ergeben, die im
Mittel ndher an der Oberfliche liegt. Wie erwartet nimmt die Ausdehnung der amorphen
Schicht ab. Mit knapp 120 nm ist sie jedoch zu klein im Vergleich mit dem experimentellen
Ergebnis fiir eine Dosis von 4,3 x 10'7em™2. Sie erstreckt sich weiterhin um das Kohlen-
stoffmaximum. Lamellare Strukturen sind aufler an den kristallinen Einschliissen nahe der
vorderen Grenzfliche der durchgehenden Schicht nicht zu erkennen. An diesem Ergebnis er-
kennt man wieder sehr gut, dass die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung den wichtigsten
Amorphisierungsmechanismus darstellt.

Der Einfluss der spannungsunterstiitzten Amorphisierung ist in Abbildung 6.19 e) zu sehen.
Hier wurde der Parameter p,; erhoht. Erstaunlicherweise bewirkt dies eine schnelle und fast
komplette Amorphisierung selbst solcher Bereiche im Target, in denen nur wenig Kohlenstoff
vorhanden ist. Die amorphe Phase erstreckt sich wieder um das Kohlenstoffmaximum. Die
Konzentrationen am vorderen und hinteren Interface betragen beide ungefdhr 1,8 at.%. Da
in den Beitrag fiir die spannungsunterstiitzte Amorphisierung auch die Kohlenstofftkonzentra-
tion eingeht, ist dies nicht weiter verwunderlich. Ballistisch entstandene zusammenhéngende
amorphe Gebiete iiben in Abbildung 6.19 e) mit einen um den Faktor 10 erh6hten Parameter
ps extrem hohe Druckspannungen aufeinander aus, dass Rekristallisation selbst bei geringem
Kohlenstoffanteil sehr unwahrscheinlich ist. Der Diffusionsprozess verliert somit an Bedeutung.
Dies fiihrt letztendlich zur kompletten Amorphisierung des Bereichs, der mindestens 1, 8 at.%
Kohlenstoff enthilt. Lamellare Strukturen werden nicht gebildet.

Damit scheint die Parameterwahl aus Abbildung 6.19 a) ideal zu sein. Zur Findung opti-
maler Simulationsparameter wurde mit einem sinvoll erscheinenden, jedoch mehr oder weni-
ger zufillig gewihlten Satz von Parametern gestartet. Durch Variation einzelner Parameter
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konnten deren Einfliisse auf die Amorphisierung des Targets verstanden und entsprechende
Anpassungen der Parameter vorgenommen werden. Demnach ist nicht ausgeschlossen, dass
ein anderer Satz von Parametern existiert, der die experimentell bestimmten Ergebnisse bes-
ser reproduziert. Es konnte sein, dass die Wahl der Parameter aus Abbildung 6.19 a), nur
einem lokalen Optimum in dem hoherdimensionalen Optimierungsproblem entspricht. Die
experimentell bestimmten Ergebnisse werden durch die Simulation jedoch erstaunlich gut re-
produziert. Durch die Wahl der Parameter wird das Zusammenspiel der Amorphisierungs- und
Diffusionsmechanismen nachvollziehbar und plausibel erscheinende Erkldrungen kénnen dar-
aus abgeleitet werden. Es wird davon ausgegangen, dass der vorliegende Satz an Parametern
aus Abbildung 6.19 a) optimal ist.

6.2.5 Zusammenfassung

Die zweite Version der Simulation beschreibt den Tiefenbereich von 0 bis 700 nm, in dem
sich unterhalb der lamellaren Ausscheidungen die durchgehend amorphe SiC-Schicht befin-
det. Die Simulation ist in der Lage die experimentell bestimmte dosisabhéngige Bildung der
amorphen Phasen zu reproduzieren. Ein entsprechender Satz an Simulationsparametern wur-
de ermittelt. Bis auf eine Verschiebung der Tiefenposition der amorphen Schicht, die durch
das verwendete Implantationsprofil der SRIM 2003.26 Version erkliart werden kann, stimmen
Simulation und Ergebnis des Experimentes sehr gut iiberein. Im Rahmen der Messgenauig-
keit werden auch dhnliche Tiefen fiir den Beginn der amorphen Einschliisse in Simulation und
experimentellen Befund erkannt. Lamellare Strukturen entstehen und werden mit zunehmen-
der Dosis schérfer. In diesem Bereich erkennt man in aufeinander folgenden Ebenen, wie in
Version 1 der Simulation, eine nahezu komplementére Anordnung der amorphen und kristalli-
nen Ausscheidungen. Ursache hierfiir ist der Diffusionsprozess. Dies wird durch Untersuchun-
gen der Kohlenstoffkonzentration im gesamten Target belegt, die speziell in diesem Bereich
Schwankungen aufweist. Weiterhin kann daraus eine Schwellkonzentration fiir Kohlenstoff in
kristallinen Silizium unter den gegebenen Implantationsbedingungen abgelesen werden. Die
in dieser Version beriicksichtigten Sputtereffekte fithren zu einer Verschiebung des Kohlen-
stoffkonzentrationsmaximums. Die Kohlenstoffkonzentrationen an der vorderen und hinteren
Grenzfldche (15 bis 18 at.%) stimmen wie im Experiment bis auf 3 at.% iiberein und liegen in
der gleichen Gréflenordnung wie die experimentell bestimmten Grenzfldchenkonzentrationen.
Dies zeigt erneut die wichtige Rolle der kohlenstoffinduzierten Amorphisierung im Amorphi-
sierungsprozess auf. Essentiell fiir die Bildung lamellarer Strukturen ist die Diffusion, die,
wenn sie zu schnell abléuft, die Bildung einer durchgehend amorphen Schicht verhindert und
nur Lamellen entstehen lédsst. Zu hohe Werte fiir den Parameter der Druckspannungen fithren
dagegen zu einer kompletten Amorphisierung des kohlenstoffhaltigen Bereichs im Target.
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6.3 Herstellung grofler Bereiche lamellar geordneter Struktu-
ren durch Mehrfachimplantation
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Abbildung 6.20: Durch SRIM 20035.26 ermittelte nukleare Bremskraft von 2 MeV C™ in Sili-

zium.

Im Folgenden soll gepriift werden, ob ein zweiter Implantationsschritt einen geeigneten
Mechanismus zur Erzeugung breiter lamellarer Bereiche darstellt. Die Idee ist folgende. Als
Grundlage dient ein Siliziumtarget, das wie bisher mit 180 keV' C'*-Ionen beschossen wird. Ein
Abbildung 6.15 entsprechendes Implantationsprofil stellt sich ein. Allerdings soll das Target
durchgehend kristallin sein. Dies lésst sich experimentell durch Erh6hung der Targettempera-
tur erreichen. Nach [33] reicht fiir eine maximale Dosis von 4,3 x 10'7cm =2 eine Temperatur
von 500 °C aus, um Amorphisierung zu verhindern.

Das kristalline Target wird dann mit 2 MeV C*-Ionen bei der gewohnten Implantations-
temperatur von 150°C bestrahlt. Abbildung 6.20 zeigt das durch SRIM 2003.26 ermittelte
nukleare Bremskraftprofil. Die nukleare Bremskraft ist in dem Tiefenbereich zwischen 0 und
700 nm wesentlich flacher als die der 180 keV -Implantation und nahezu konstant in dem bisher
betrachteten Bereich um das Kohlenstoffkonzentrationsmaximum der 180 keV -Implantation.
StoBe im Bereich hoher Kohlenstoffkonzentration sind demnach annéhernd gleichverteilt be-
ziiglich der Tiefe. Aufgrund der hohen Energie kommt kaum noch weiterer Kohlenstoff im
relevanten Tiefenbereich um 500 nm herum zur Ruhe, wie man aus dem zugehorigen durch
SRIM 2003.26 ermittelten Implantationsprofil in Abbildung 6.21 erkennen kann.

Bei geeigneter Wahl der Ausgangskonzentration ist zu erwarten, dass nicht der komplette
kohlenstoffhaltige Bereich amorph wird. Die durch die erste Implantation eingestellte Konzen-
tration sollte idealerweise so hoch sein, dass bei der 2 M eV -Ionenbestrahlung die kohlenstoff-
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Abbildung 6.21: Durch SRIM 2003.26 ermitteltes Implantationsprofil von 2 MeV CT in Sili-
zium.

induzierte Amorphisierung zusammen mit dem Spannungsbeitrag amorpher Nachbarn gerade
hoch genug ist, um die Stabilitdt der amorphen Phase zu gewihrleisten. Dies sollte zur Bil-
dung amorpher Lamellen fithren. Wird geniigend lange implantiert, trigt die Diffusion des
Kohlenstoffs zur Stabilisierung der amorphen Ausscheidungen bei.

Fiir die Simulation werden dazu die Werte fiir die Gewichtung der Amorphisierungsbeitra-
ge aus Abbildung 6.13/6.14 iibernommen, da das gleiche Materialsystem beschrieben wird. Au-
Berdem wird das 180 keV -Bremskraft- und Implantationsprofil durch die Profile in Abbildung
6.20 und 6.21 ersetzt. Aufgrund der hoheren Energie verursachen die Ionen durchschnittlich
weniger Kollisionen in dem betrachteten Tiefenbereich von 0 bis 700 nm. Nach Auswertung
der SRIM-Datei trifft ein Ion durchschnittlich ungefahr 20 Zellen des Simulationsfensters. Die
Sputterroutine wird nicht ausgefiihrt, was allerdings keine grofie Auswirkung auf das Ergebnis
hat. Einerseits ist die nukleare Bremskraft fiir MeV-lonen deutlich kleiner als fiir die Ionen
der Implantation im keV Bereich, was eine wesentlich kleinere Sputterrate zur Folge haben
sollte. Andererseits kann das nukleare Bremskraftprofil im Bereich, der durchs Sputtern verur-
sachten Tiefenverschiebung von einigen nm, als nahezu konstant angesehen werden. Unter der
Annahme, dass die Implantation mit der selben Dosisrate stattfindet, werden auflerdem die
Diffusionsparameter beibehalten. Fiir die Erzeugung einer Ausgangskonfiguration kann das
Programm nlsop_make_cryst (Anhang A.6) in einem beliebigen gespeicherten Simulationser-
gebnis den Status jedes Wiirfels auf kristallin abéndern. Die Kohlenstoffkonzentration wird
nicht veréndert. Man muss ein Ergebnis verwenden, das mit einer Dosis die der gewiinschten
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Ausgangskonfiguration entspricht implantiert wurde, jedoch kaum amorphe Ausscheidungen,
die durch den Diffusionsprozess das Implantationsprofil abgeéndert hatten, aufweisen.
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Abbildung 6.22: Entwicklung der Verteilung amorpher Gebiete mit zunehmender Dosis im
zweiten Implantationsschrittes mit 2 MeV C*-Ionen in 180 keV CT implantiertes Silizium
mit der Dosis 4,3 x 107 em 2.

Abbildung 6.22 zeigt die Entwicklung der Verteilung amorpher Gebiete mit zunehmender
Dosis wihrend des zweiten Implantationsschrittes mit 2 MeV CT-Ionen. Fiir die Ausgangs-
verteilung wurde ein erster Implantationsschritt mit der Dosis 4,3 x 10'7em ™2 gewiihlt. Wie
Abbildung 6.22 e) zeigt, reicht schon eine Dosis von 5,4 x 10 ¢m—2 im zweiten Implantations-
schritt fiir eine komplette Amorphisierung des kohlenstoffhaltigen Bereichs. Diese Ausgangs-
konzentration ist also nicht geeignet fiir die Herstellung breiter lamellarer Ausscheidungen. Es
ist zu viel Kohlenstoff vorhanden. Der kohlenstoffhaltige Bereich amorphisiert schon vor dem
ersten Diffusionsschritt, der notwendig fiir die Selbstorganisation der lamellaren Ausscheidun-
gen ist.

In Abbildung 6.16 erkennt man, dass die Kohlenstoffkonzentration im Bereich lamellarer
Ausscheidungen zwischen 10 und 17 at.% liegt. Durch Vergleich mit den Kohlenstoffkonzentra-
tionsmaxima fiir verschiedene Dosen in Abbildung 6.15 bietet sich die Verwendung einer mit
1,1 x 10"em~2 implantierten Probe an, die dem Profil mit 40 x 10% Durchlidufen entspricht.
Fiir die Erzeugung einer solchen Ausgangskonfiguration reicht es die Targettemperatur auf
200°C zu erhohen [33]. Das Ergebnis des MeV-Implantationsschrittes ist in Abbildung 6.23
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Abbildung 6.23: Entwicklung amorpher Ausscheidungen mit steigender Dosis des zweiten
Implantationsschrittes mit 2 MeV CT-Ionen in 180 keV CT implantiertes Silizium mit der
Dosis 1,1 x 107em™2. Die maximale Anzahl der Durchliufe von 300 x 10® entspricht einer
implantierten Dosis von 8,13 x 10'7em 2.

dargestellt. Nach 20 x 10% Schritten (Abbildung 6.23 a)), was einer Dosis von 0, 54 x 1017 em =2
entspricht, sind zufillig verteilte amorphe Ausscheidungen zu erkennen. Es hat sich keine
durchgehende Schicht gebildet. Die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung reicht allein nicht
aus, um den kompletten kohlenstoffhaltigen Bereich zu amorphisieren. Lamellen sind noch
nicht zu erkennen. Aufgrund der spannungsunterstiitzten Amorphisierung werden bei stei-
gender Dosis bevorzugt lateralle Nachbarn amorpher Gebiete amorphisiert beziehungsweise
gegen Rekristallisation stabilisiert. Die Diffusion fithrt zu einer wirksamen Umverteilung von
Kohlenstoff, bevor das Target komplett amorphisiert ist. Diese fordert den Selbstorganisati-
onsprozess, da der diffundierte Kohlenstoff den kohlenstoffinduzierten Anteil der Amorphisie-
rungswahrscheinlichkeit und die Spannungen auf die Nachbarn erhoht. Gleichzeitig sinkt die
Amorphisierungswahrscheinlichkeit in den anliegenden kristallinen Ebenen. In den Abbildun-
gen 6.23 b) bis e) erkennt man sehr schén die Entwicklung der Lamellen, die mit zunehmender
Dosis immer schérfer werden. Man kann davon ausgehen, dass bei fortgefithrter Implantation
die lamellare Struktur noch schérfer wird. Weiterhin fallt auf, dass sich mit steigender Dosis
die Lamellenstruktur in das Gebiet niedriger Kohlenstoffkonzentration ausdehnt. Nach einer
groflen Anzahl von Diffusionsdurchgéngen kénnen sich auch hier lamellare Ausscheidungen
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selbstorganisieren. Da kaum Kohlenstoff der 2 MeV-Implantation in dem betrachteten Tie-
fenbereich zur Ruhe kommt, erwartet man keine Bildung einer durchgehenden Schicht auf
Kosten des lamellaren Bereichs.

Die Herstellung breiter Bereiche von amorphen lamellaren Auscheidungen durch einen
zweiten Implantationsschritt ist laut Simulationsergebnis demnach moglich. Als Ausgangs-
konfiguration muss eine Probe verwendet werden, die einen Kohlenstoffgehalt von ungeféhr
10 at.% im Implantationsmaximum hat.

Fiir die Herstellung noch groflerer lamellarer Schichten ist eine moglichst breite, konstan-
te und kastenformige Verteilung des Kohlenstoffs ideal. Ein solches Profil erzeugt man durch
mehrfache Implantationsdurchldufe, indem man mit einer lonenenergie von 180 keV beginnt
und diese Schritt fiir Schritt bis auf 10 keV reduziert. Dadurch kann ein annéhernd plateau-
formiger Verlauf der Kohlenstoffkonzentration erzeugt werden, der bei ungefihr 500 nm im
wesentlichen dem Abfall des 180 keV -Profils entspricht.
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Abbildung 6.24: Ideale plateauférmige Kohlenstoffverteilung mit Abfall entsprechend des
180 keV CT-Implantationsprofils ab einer Tiefe von 500 nm, erzeugt durch das Programm

nlsop_create_cbox und experimentell realisiert durch mehrfaches Implantieren mit Ionenener-
gien von 10 bis 180 keV'.

Fin solches Profil kann fiir die Simulation mit dem Programm nlsop_create_cbox erzeugt
werden. Wihlt man eine maximale Konzentration von 10 at.%, so erhilt man das Implantati-
onsprofil in Abbildung 6.24.

Die Entwicklung der amorphen Lamellen unter Bestrahlung des Targets mit der in Ab-
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a) b) c) d) e) f)

Abbildung 6.25: Entwicklung amorpher Ausscheidungen iiber den weiten Bereich des Kohlenstoffplateaus aus Abbildung 6.24 mit
zunehmender Dosis des M eV -Implantationsschrittes. Die maximale Anzahl der Durchlufe in f) von 300 x 10® entspricht einer implan-
tierten Dosis von 8,13 x 107 em 2.
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Abbildung 6.26: Linescans der fouriertransformierten 64 x 64 Pixel groflen Ausschnitte der
Querschnittsaufnahmen aus Abbildung 6.25 a), b) und f).

bildung 6.24 gegebenen Kohlenstoffverteilung mit 2 MeV CT-Ionen ist in Abbildung 6.25 zu
sehen. Nach 50 x 10 Durchliufen (Abbildung 6.25 a)), was einer Dosis von 1,36 x 1017em =2
entspricht, sind zufillig verteilte Ausscheidungen in dem Bereich des Kohlenstoffplateaus ent-
standen. Wie erwartet hat sich keine durchgehend amorphe Schicht gebildet. Wie im oberen
Fall reicht die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung nicht aus, um den kohlenstoffhaltigen
Bereich komplett zu amorphisieren. Die Gebiete sind noch sehr instabil gegeniiber Rekristalli-
sation. Durch die Druckspannungen werden laterale Nachbarn amorpher Gebiete mit hoherer
Wahrscheinlichkeit amorphisieren. Mit steigender Dosis und somit fortgefithrter Diffusion be-
ginnen sich so lamellare Ausscheidungen zu stabilisieren. Die Organisation und Stabilisierung
der lamellaren Ausscheidungen erkennt man bereits bei der doppelten Dosis in Abbildung
6.25 b). In den Lamellen befindliche amorphe Gebiete werden aufgrund der hohen Druck-
spannungen nur noch sehr unwahrscheinlich rekristallisieren. Dagegen werden alleinstehende
amorphe Gebiete in kristalliner Umgebung frither oder spéter ausheilen. Der Kohlenstoff dif-
fundiert in die anliegende amorphe Nachbarschaft, so dass die Wahrscheinlichkeit der Amor-
phisierung in der kristallinen Ebene sinkt. Daher beobachtet man mit steigender Dosis die
deutlichere Abgrenzung der amorphen und kristallinen Lamellen (Abbildung 6.25 b) - f)). Die
Ausscheidungen werden schérfer.

Dies erkennt man auch in Abbildung 6.26. Die Abbildung zeigt die Linescans von den
fouriertransformierten 64 x 64 Zellen grofen Ausschnitten der Querschnittsaufnahmen a), b)
und f) aus Abbildung 6.25. Fiir die erste Anzahl an Durchliufen (s = 50 x 10°) erkennt man
kein Maximum in der Intensitdt ungleich der Ortsfrequenz Null. Mit steigender Ordnung des
lamellaren Charakters erkennt man einen deutlichen Anstieg der Intensitét fiir Frequenzen
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im Bereich f, = 0,13nm™!. Die Intensitéiten steigen nur langsam mit der Dosis an, was man
auch schon aus den Abbildungen 6.25 ¢) bis f) erahnen kann. Die Schérfe der Ausscheidungen,
die bereits in Abbildung 6.25 c) sehr hoch ist, dndert sich kaum noch. Weiterhin ist keine
Frequenzverschiebung des Maximums zu erkennen, was auf einen konstanten Abstand der La-
mellen - unabhéngig von der Dosis - hinweist. Auffillig ist auch die Ausdehnung der amorphen
Ausscheidungen in das Gebiet der stark abfallenden Kohlenstoffkonzentration mit steigender
Dosis. Das Ende des lamellaren Bereichs wichst von 550 auf ungefihr 600 nm an. Aufgrund
der niedrigen Kohlenstoffkonzentration in diesem Bereich ist klar, dass ein Ordnungsprozess
hin zu kohlenstoffhaltigen Ausscheidungen lingere Zeit benotigt.

Die Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Nanostruktur ist entsprechend des Simu-
lationsergebnisses moglich. Aufgrund neuer Untersuchungen [50] ist anzunehmen, dass solche
Nanostrukturen Ausgangspunkt fiir Materialien mit starker Photolumineszenz darstellen.



Kapitel 7

Zusammenfassung und Ausblick

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Monte-Carlo-Simulationsverfahren entwickelt, das es
erstmals erlaubt, die selbstorganisierte Anordnung amorpher, nanometrischer SiC',-Ausschei-
dungen mittels Computersimulation zu analysieren, die in vorangegangenen Arbeiten [5, 7, 10]
nach Hochdosis-Kohlenstoff-Tonenimplantation in Silizium beobachtet wurde und die in &hnli-
cher Form auch fiir andere Ion-Target-Kombinationen gefunden wurde. Diese SiC',-Ausschei-
dungen haben die Form diinner Lamellen oder kleiner Kugeln von nur etwa 3 nm Dicke. Sie
ordnen sich wiahrend der Implantation in regelméfiigen Abstdnden von wenigen nm an. Ein
genaues Versténdnis des Zustandekommens dieser Ordnung ist wichtig, weil dies einen Weg er-
Offnet, mittels lonenimplantation unter Ausnutzung von Selbstorganisation nanostrukturierte
Oberflachenbereiche mit regelméfigen Strukturen zu schaffen.

Die Simulation basiert auf einem Modell [8, 9], das eine Reihe von miteinander verkniipften
Mechanismen zur Erkldrung der Entstehung dieser lamellaren Strukturen verwendet. Jeder
dieser Mechanismen kommt bei jedem implantierten Ion wieder zum Tragen. Die Mechanis-
men sind dabei sowohl von der in diesem Zeitpunkt vorliegenden Struktur selbst als auch von
der Abbremsstatistik des Tons abhéngig. Daher bietet es sich an, die Entwicklung der Struktur
durch eine Monte-Carlo-Simulation zu verfolgen. Sie erlaubt es, sowohl die Dosisabh dngigkeit
der Ausscheidungsanordnung zu ermitteln, als auch experimentell schwer zugéngliche Details,
wie zum Beispiel die lokale Kohlenstoffkonzentration in den Ausscheidungen und auch die
Verteilung von Spannungen zu bestimmen. Dariiberhinaus kénnen die Einfliisse der Mechanis-
men unabhéngig voneinander variiert und eine Auswirkung auf die sich einstellende Ordnung
beobachtet werden. Fiir die technische Herstellung weiter nanostrukturierter Bereiche koénnen
Vorhersagen angestellt werden, unter welchen Voraussetzungen solch ein Ordnungsprozess in
einem ausgedehnten Bereich moglich ist.

Nach den experimentellen Befunden aus [10] werden die SiC,-Ausscheidungen bei Target-
temperaturen zwischen 150 und 400 °C beobachtet. Unter diesen Bedingungen ist aufgrund
der niedrigen nuklearen Bremskraft der leichten Kohlenstoffionen im Silizium keine Amorphi-
sierung zu erwarten [34]. Tatséchlich ist bekannt, dass reines kristallines Silizium unter die-
sen Voraussetzungen ionenstrahlinduziert epitaktisch rekristallisiert [35]. Die Amorphisierung
wird dem Kohlenstoff zugeschrieben. Um bei diesen Temperaturen amorphe Ausscheidungen
zu erhalten, muss eine hohe Dosis implantiert werden. Man spricht von kohlenstoffinduzierter
Amorphisierung. Es sind Dosen von einigen 10'7¢m =2 notwendig.

Der wichtigen Rolle des Kohlenstoffs bei der Bildung amorpher Phasen wird in dem in
8, 9] vorgestellten Modell Rechnung getragen. Bei Uberschreitung einer Sittigungsgrenze von
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Kohlenstoff in kristallinem Silizium entstehen sphérische amorphe Ausscheidungen. Aufgrund
der Dichtereduktion im entspannten amorphen Zustand {ibt dieses amorphe Gebiet Druck-
spannungen auf die laterale kristalline Umgebung aus. Dies begiinstigt die Amorphisierung
in den verspannten Gebieten. Dies entspricht einer spannungsunterstiitzten Amorphisierung.
Kohlenstoff diffundiert vom Kristallinen in die amorphen Auscheidungen um die Kohlenstoff-
iibersdttigung der kristallinen Si-Phase zu reduzieren. Die Stabilitéit gegen Rekristallisation
steigt in den amorphen Volumen und deren lateralen Umgebungen. Gleichzeitig sinkt die-
se Wahrscheinlichkeit in den kristallinen Gebieten. Es entstehen kohlenstoffreiche lamellare
amorphe SiC,-Ausscheidungen.

Zwei Implementierungen der Monte-Carlo-Simulation entsprechend des vorgestellten Mo-
dells mit unterschiedlichen Simulationszwecken wurden entwickelt. In einer ersten Version
wird genau der Tiefenbereich in dem angeordnete kleine SiC,-Ausscheidungen gebildet wer-
den simuliert, um zu sehen, ob nach dem Modell {iberhaupt Selbstorganisation méglich ist.
Nukleare Bremskraft und Implantationsprofil werden in dieser Version linear genidhert. Die
zweite Version umfasst den kompletten Implantationsbereich einschliefilich der durchgehend
amorphen Schicht, die sich typischerweise unterhalb der Lamellenschicht bildet. Hiermit wird
festgestellt, ob das Modell weiterhin in der Lage ist, sowohl die Bildung der lamellaren SiC,-
Ausscheidungen als auch der durchgehend amorphen Schicht in Abh#ngigkeit der Dosis zu
erklidren. Hierzu wird ein exaktes Bremskraft- und Implantationsprofil verwendet. Simulati-
onsparameter ermdoglichen in beiden Versionen die Steuerung des Amorphisierungsprozesses.
Die drei zur Amorphisierung beitragenden Mechanismen ballistische Amorphisierung, koh-
lenstoffinduzierte Amorphisierung und spannungsunterstiitzte Amorphisierung kénnen durch
Parameter gewichtet werden. Die Diffusion wird durch zwei weitere Parameter beschrieben.
Hier liegt der Vorteil der Simulation gegeniiber dem Experiment. In der Simulation sind diese
Parameter unabhéngig voneinander einstellbar, so dass der Einfluss eines jeden Mechanis-
mus oder Prozesses auf den Selbstorganisationsvorgang frei untersucht werden kann. Bei der
Implementierung wurde darauf geachtet, dass ein Durchlauf exakt einem implantierten Ion
entspricht, sodass mogliche Artefakte aufgrund einer Projektion eines Programmdurchlaufs
auf eine hohere Teildosis ausgeschlossen werden. Nach Beenden einer Simulation kénnen die
Kohlenstoffkonzentration, die Spannungsfelder und der genaue amorph/kristalline Zustand
leicht dargestellt werden.

Die Ergebnisse der ersten Version zeigen, dass eine selbstorganisierte Bildung lamellarer
amorpher SiC,-Ausscheidungen mit Hilfe dieses Modells reproduziert werden kann. Das in
[8, 9] vorgeschlagene Modell wird somit von den Simulationsergebnissen unterstiitzt. Dabei
fallt auf, dass die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung eine weitaus groflere Rolle als die
rein ballistische Amorphisierung einnimmt. Die aus EFTEM gewonnene Aussage, dass die
amorphen Gebiete eine sehr hohe Kohlenstoffkonzentration haben, wird durch die Simulati-
on wiedergegeben. Mit Hilfe der Simulation konnen noch weitere Aussagen iiber die Vertei-
lung des Kohlenstoffs getroffen werden. Eine genaue Lage des Kohlenstoffs in den amorphen
und kristallinen Gebieten kann angegeben werden. Dadurch wird der Selbstorganisationspro-
zess nachvollziehbar. Amorphe und kristalline Gebiete sind in aufeinander folgenden Ebenen
komplementér angeordnet. Da sich grofle und kleine amorphe Gebiete abwechseln und die
amorphen Gebiete aufgrund der Diffusion sehr kohlenstoffreich sind, schwankt die Kohlen-
stoffkonzentration im Bereich der lamellaren Ausscheidungen.

Mit der zweiten Version wird der gesamte durch den Ionenbeschuss modifizierte Tiefen-
bereich abgedeckt. Man findet einen Satz von Simulationsparametern, der die experimentell
beobachtete Dosisabhéngigkeit der Verteilung amorpher Bereiche gut reproduziert. Man er-
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kennt die Bildung einer durchgehend amorphen Schicht ausgehend von einzelnen amorphen
Ausscheidungen. Mit Erhéhung der Dosis wéchst die Dicke dieser Schicht an. Gleichzeitig ent-
stehen selbstorganisierte lamellare Ausscheidungen an der vorderen Grenzflache der Schicht.
Die Grenzflaichen und die Lamellen werden bei fortgesetzter Implantation schérfer und struk-
turierter. Auch hier ist die kohlenstoffinduzierte Amorphisierung der wichtigste Mechanismus
der zur Amorphisierung beitriagt. Auf eine Verdinderung der die Diffusion und die spannungs-
unterstiitzte Amorphisierung beschreibenden Parameter reagiert das System sensibel. Diffu-
sion ist einerseits notwendig fiir die lamellare Ordnung der amorphen Ausscheidungen, eine
leicht aggressivere Diffusion fiihrt andererseits jedoch zu einer kompletten lamellaren Amor-
phisierung des Targets, so dass sich keine durchgehende Schicht bildet. Zu hohe Werte fiir
den Parameter der Druckspannungen verursachen eine nahezu komplette Amorphisierung des
kohlenstofthaltigen Bereichs. Wie in der ersten Version des Programms féllt auf, dass die
amorphen und kristallinen Volumina in aufeinanderfolgenden Ebenen im Tiefenbereich der
lamellaren Ausscheidungen komplementér zueinander angeordnet sind. Dies ist begleitet von
Schwankungen der Kohlenstoffkonzentration im lamellaren Tiefenbereich.

Auf diese Ergebnisse aufbauend werden Vorhersagen moglich, wie sich der Selbstorganisati-
onsprozess ausnutzen lésst, um eine mehrere hundert nm dicke Schicht mit einer regelmafigen
Anordnung amorpher SiC,-Lamellen herzustellen.

Eine experimentelle Uberpriifung dieser Vorhersagen ist zukiinftigen Arbeiten vorbehal-
ten. Desweiteren sollte mit Hilfe weiterer Implantationen bei anderen Temperaturen oder
mit anderen Ionensorten die Abhéngigkeit der Simulationsparameter von dem verwendeten
Materialsystem und der Temperatur untersucht werden. Dadurch wére es dann moglich, na-
nostrukturierte Oberflichenbereiche auch mit anderen chemischen Zusammensetzungen in
Silizium zu erzeugen.



Anhang A

Funktionen der Programme

NLSOP besteht aus einer Mehrzahl von Programmen. Diese sollen im Folgenden vorgestellt
werden. Der vollstindige Quellcode der NLSOP Version 2 steht im Internet ! zum Download
bereit.

A.1 Server

nlsop_server.c

Es ist ein Server-Programm, bei dem sich Client und Benutzeroberflidche anmelden. Dieses
verteilt die zu rechnenden Simulationen auf freie Client-Rechner oder hélt Simulationsauftrige
in einer Warteschlange. Es nimmt fertige Rechenergebnisse entgegen und speichert sie lokal
ab. Es halt Statusinformationen iiber die laufenden Rechnungen und die Warteschlange zur
Abfrage bereit. Weiterhin nimmt es Simulationsauftréige entgegen. Die Interaktion mit Client
und Benutzeroberfliche erfolgt durch das Netzwerk iiber eine TCP/IP-Verbindung.

A.2 Client

nlsop_client.c

Das Client-Programm beinhaltet den eigentlichen Simulationscode. Es meldet sich beim Server
an und nimmt Rechenaufgaben entgegen. Nach einer einstellbaren Anzahl von Durchlaufen
iibergibt es Zwischenergebnisse beziehungsweise das Endergebnis an den Server-Prozess. Nach
Beendigung einer Simulation geht es in den Ruhezustand und wartet auf neue Rechenauftrége.

"http:/ /www.physik.uni-augsburg.de/ zirkelfr/download /nlsop /nlsop.tar.bz2
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A.3 Benutzeroberfliche

nlsop_gui.c

Die Benutzeroberfliche dient zur Ubergabe von Simulationsauftrigen an den Server. Weiterhin
dient es zur Statusabfrage von laufenden Rechnungen, der Warteschlange und der angemelde-
ten Client-Rechner.

A.4 Standalone Version

nlsop.c

Die Standalone Version ist ein eigensténdiges Programm, das unter anderem auch den Simu-
lationscode beinhaltet. Zusétzlich stellt sie eine Benutzeroberfliche zur Verfiigung, die die Un-
tersuchung des fertig simulierten Ergebnisses ermdoglicht. Man kann Querschnittsaufnahmen
des Targets, die zum Vergleich mit TEM-Aufnahmen benutzt werden kénnen, sowie Druck-
spannungen und den Kohlenstoffgehalt visualisieren und als Bitmap abspeichern. Auflerdem
kann man Kohlenstoffprofile erzeugen und die Tiefe des Beginns der amorphen Ausscheidun-
gen beziehungsweise der vorderen und hinteren Grenzfliche einer vorhandenen durchgehenden
Schicht bestimmen.

A.5 APIs

Einige Funktionalitit wurde in externen Programmierschnittstellen ausgelagert. Diese sind
im Folgenden vorgestellt.

e network.c, network.h
Hilfsmittel zur Verbindung der Programmteile iiber das Netzwerk.
e input.c, input.h
Funktionen fiir die Benutzereingabe.
e 1list.c, list.h
Hilfsmittel zur Benutzung von verlinkten Listen.
e display.c, display.h
Funktionen zur Visualisierung auf Konsolenebene.

e event.c, event.h

Hilfsmittel zum Eventmanagement.

e bmp.c, bmp.h

Funktionen fiir die Erstellung und Bearbeitung von Bitmap Dateien.
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e fourier.c, fourier.h

Funktionen fiir die diskrete Fouriertransformation.

e dfbapi.c, dfbapi.h

Helfer fiir die Visualisierung der Endergebnisse.

e random.c, randomi.h

Funktionen zur Erzeugung spezieller Wahrscheinlichkeitsverteilungen.

A.6 Andere Hilfsmittel

Im Folgenden sind weiter Programme vorgestellt, deren Funktionalitét aus diversen Griinden
nicht in die Hauptprogramme eingeflossen ist.

e nlsop_make_cryst.c
Estellt ein Duplikat eines gespeicherten Ergebnisses wobei alle Zustédnde der Volumen
auf "Kristallin” gesetzt werden.

e nlsop_create_cbox.c
Erzeugt ein kristallines Target mit einem plateauférmigen Verlauf des Kohlenstoffprofils,
das in einer Tiefe von 500 nm dem Abfall des Kohlenstoffprofils der 180 keV -Implantation
entspricht.

e parse_trim_collision.c
Werkzeug zur Auswertung der Datei in der TRIM detaillierte Daten der Kollisionsereig-
nisse protokolliert.

e dft.c, dft.h

Erstellt die zweidimensionale Fouriertransformation einer Bitmap.

e Jlinescan.c

Erstellt den Linescan iiber eine fouriertransformierte Bitmap.

e random_parse.sh

Simples Shell-Script zur Auswertung und Uberpriifung der Zufallszahlen.



Anhang B

Publikationsliste

B.1 Eigene Publikationen

1. F. Zirkelbach, M. Héberlen, J. K. N. Lindner, B. Stritzker.
Modelling of a selforganization process leading to periodic arrays of manometric amor-
phous precipitates by ion irradiation.
Comp. Mater. Sci. 33 (2005) 310.

2. F. Zirkelbach, M. Héaberlen, J. K. N. Lindner, B. Stritzker.
Monte-Carlo-Simulation study of the selforganization of nanometric amorphous precipi-
tates in reqular arrays during ion irradiation.
Accepted for publication in IBMM 2004 proceedings issue of NIMB.

B.2 Konferenzbeitrige

1. F. Zirkelbach, M. Héberlen, J. K. N. Lindner und B. Stritzker.
Monte-Carlo-Simulation der Selbstorganisation amorpher nanometrischer SiC,-Ausschei-
dungen in Silizium wédhrend CT-Ionen-Implantation
AKF-Frithjahrstagung der DPG, Regensburg, 2/2004, DS 1.4

2. F. Zirkelbach, M. Héberlen, J. K. N. Lindner und B. Stritzker.
Kinetik des Selbstorganisationsvorganges bei der Bildung von SiCy- Ausscheidungs-Arrays
in CT-Ionen-implantiertem Silizium.
69. Jahrestagung der DPG, Berlin, 2/2005, DS 8.6
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