Monte-Carlo-Simulation der Selbstorganisation
amorpher nanometrischer 5iC,-Ausscheidungen in
Silizium wihrend C*T-Ionen-Implantation

F. Zirkelbach, M. Héberlen, J. K. N. Lindner und B. Stritzker



Cross-Section TEM-Aufnahme selbstorganisierter
amorpher Lamellen

0 — _Kleber
100 — =
- kristallines Si
ol g_\it
200 — amorphen Einschlussen
IEI —]
=
5 300 —
°
i: —]
400 —
- amorphe SiC,-Schicht
500 —
600 —

Hellfeld-TEM-Abbildung, 180keV Ct — Si(100), 150°C, 4.3 x 10'7cm =2



Modell
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e Loslichkeit von Kohlenstoff in ¢-Silizium iiberschritten
— Nukleation sphérischer SiC;-Ausscheidungen

e hohe Grenzflichenenergie zwischen ¢ — S7 und 3C' — S:C
— Ausscheidungen sind amorph

e 20 — 30% geringere Dichte von amorphen zu kristallinen SiC
— Druckspannungen auf Umgebung

e nahe der Oberfldche
— Relaxation der Druckspannung in z-Richtung

e Abbau der Kohlenstoffiibersiattigung in kristallinen Gebieten
— Diffusion von Kohlenstoff in amorphe Gebiete

e Druckspannungen
— bevorzugte Amorphisierung zwischen zwei amorphen Ausscheidungen



Annahmen/Niherungen

e nukleare Bremskraft und

Konzentrationsprofil linear gendhert

e Wahrscheinlichkeit der

Amorphisierung o nukleare Bremskraft

180 keV C* -> Si
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Simulation
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Dreiteilung des Simulationsalgorithmus:
1. Amorphisierung/Rekristallisation

2. Einbau des implantierten Kohlenstoffions ins Silizium-Target

3. Diffusionsprozess



1) Amorphisierung/Rekristallisation

o gewichtete Wahl der Koordinaten fiir Stoflprozess entsprechend nuklearer
Bremskraft

e Berechnung der lokalen Amorphisierungs- bzw.

Rekristallisationswahrscheinlichkeit p.—q und pg—c

e Auswiirfeln der entscheidenden Zufallszahl

2) Einbau des implantierten Kohlenstoffions

# lonen

e gesamter Kohlenstoff < steps X crqtio

e gewichtete Wahl der Koordinaten
fiir Kohlenstofferh6hung

Simulationsfenster

T T
0 200 400 600

Tiefe [nm]

800



3) Diffusion
Diffusion findet alle d,, Schritte statt.

e Diffusion im Kristallinen:

Diff.
Ac = —Lerens e2renz X dree

e Diffusion von kristallinen in amorphe Gebiete:

Ac = cc(Nachbar) X drgc

Variierte Parameter
e Schrittzahl
e Amorphisierung beschreibende Parameter
e Diffusionsgeschwindigkeit und Diffusionsrate
e Diffusion in z-Richtung

rein kristalline Diffusion



Ergebnisse
e Lamellare Strukturen

e Notwendig fiir Bildung der lamellaren Ausscheidungen:
— hohe Schrittzahl und niedrige Amorphisierungswahrscheinlichkeiten

— Diffusion von Kohlenstoff von kristallinen in amorphe Gebiete,
insbesondere in z-Richtung
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Ergebnisse

Hohere Diffusionsrate — groflerer Tiefenbereich
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Ergebnisse
Bildung komplementir angeordneter, amorpher kohlenstoffreicher

Ausscheidungen in aufeinander folgenden Ebenen.

n

Amorph/Kristalline Darstellung

Kohlenstoffverteilung




Vergleich mit TEM-Aufnahme

Tiefe [nm] P
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30,000,000 Schritte D03|S 0.84*10e17 cmA- 2) 64x64x100 Zellen



Zusammenfassung

e Einfaches Modell zur Erzeugung selbstorganisierter amorpher

Ausscheidungen

e lamellare Strukturen durch Simulation nachvollziehbar

Ausblick

e Zusammenhang zwischen Simulations- und Implantationsparametern

e objektivere Methode zur Messung der lamellaren Struktur

(Fouriertransformierte des Realbildes)

e Vergleiche mit TEM-Aufnahmen, insbesondere der Dosisentwicklung



