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Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung

lon-Festkorper-Wechselwirkung
LY

Einfiihrung

lonenimplantation

Funktionsweise
@ lonisation des Atoms/Molekiils
@ Beschleunigung im elektrischen Feld (102 eV — GeV)

@ Bestrahlung eines Festkorpers

= Modifikation oberflachennaher Schichten

Anwendung

Dotierung von Halbleiterkristallen
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Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung

lon-Festkorper-Wechselwirkung
LY

Einfiihrung

lonenimplantation

exakte Kontrollierbarkeit der implantierten Menge

Reproduzierbarkeit
Homogenitat
Schnelligkeit

frei wahlbare Implantationstemperatur

unabhangig von der chemischen Loslichkeitsgrenze
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LY

Einfiihrung

Selbstorganisation

O Riffelformation auf der
Targetoberflache

(b)

R. M. Bradley, J. M. E. Harper.
J. Vac. Sci. Technol. A 6 (1988) 2390.

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung

lon-Festkorper-Wechselwirkung
LY

Einfiihrung

Selbstorganisation

100 nm

Q.
Q : O Riffelformation auf der

0nm Targetoberflache

© selbstorganisierte Nanostrukturen
durch Sputtererosion

500 nm

1000 eV Art — InAs,
rotierendes Target,

T =285K, D =270 pAcm™2,
t =60min., « = 30°.

B. Ziberi, F. Frost, M. Tartz, H. Neumann,
B. Rauschenbach.
Thin Solid Films 459 (2004) 106.
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Einfiihrung
lon-Festkorper-Wechselwirkung
LY

Einfiihrung

Selbstorganisation

O Riffelformation auf der
Targetoberflache

© selbstorganisierte Nanostrukturen
durch Sputtererosion

© separierte Phasen bei der Bestrahlung
bindrer Legierungen

R. A. Enrique, P. Bellon.
Phys. Rev. B 60 (1999) 14649.

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Einfiihrung und Grundlagen

Einfiihrung
lon-Festkorper-Wechselwirkung
LY

Einflihrung

Selbstorganisation

© Riffelformation auf der
Targetoberflache

© selbstorganisierte Nanostrukturen
durch Sputtererosion

© separierte Phasen bei der Bestrahlung
bindrer Legierungen

230 MeV Kr" — NiO/Si0,, @ periodische Rissbildung bei der
D =17 x10%cm-2, § = 75°. )

Bestrahlung mit schnellen und
W. Bolse, A. Schattat, A. Feyh. schweren lonen

Appl. Phys. A 77 (2003) 11.
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Abbremsung der lonen
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Grundlagen

Abbremsung der lonen

nuklearer Bremsquerschnitt

elastischer StoB mit Atomkernen des Targets
Sa(E) = [/ Tdo
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Einfiihrung
lon-Festkérper-Wechselwirkung
TRIM

Grundlagen

Abbremsung der lonen

nuklearer Bremsquerschnitt

elastischer StoB mit Atomkernen des Targets
Sa(E) = [/ Tdo

elektronischer Bremsquerschnitt

inelastischer StoB mit Elektronen des Targets

Se(E) - kL\/E

A\
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Einfiihrung und Grundlagen it

lon-Festkérper-Wechselwirkung
TRIM

Grundlagen

Abbremsung der lonen

nuklearer Bremsquerschnitt

elastischer StoB mit Atomkernen des Targets
Sa(E) = [/ Tdo

~

elektronischer Bremsquerschnitt

inelastischer StoB mit Elektronen des Targets

Se(E) - kL\/E

Bremskraft

% = N(Sn(E) + Se(E))

\
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Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Monte-Carlo-Methode
Abbildung von Zufallszahlen auf physikalische GréBen

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Einfiihrung und Grundlagen it

lon-Festkorper-Wechselwirkung

LY

Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM
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Das Prinzip von TRIM

@ Verfolgung einer Vielzahl von Teilchenbahnen
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Das Prinzip von TRIM

@ Verfolgung einer Vielzahl von Teilchenbahnen

@ Start mit gegebener Energie, Position und Richtung
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Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Monte-Carlo-Methode
Abbildung von Zufallszahlen auf physikalische GréBen

Das Prinzip von TRIM

@ Verfolgung einer Vielzahl von Teilchenbahnen
@ Start mit gegebener Energie, Position und Richtung

o Geradlinige Bewegung innerhalb freier Weglange
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Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Monte-Carlo-Methode
Abbildung von Zufallszahlen auf physikalische GréBen

Das Prinzip von TRIM

@ Verfolgung einer Vielzahl von Teilchenbahnen
@ Start mit gegebener Energie, Position und Richtung
o Geradlinige Bewegung innerhalb freier Weglange

@ Energieverlust durch StoBe
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Einfiihrung und Grundlagen it

lon-Festkorper-Wechselwirkung

LY

Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Monte-Carlo-Methode
Abbildung von Zufallszahlen auf physikalische GréBen

Das Prinzip von TRIM

Verfolgung einer Vielzahl von Teilchenbahnen

(]

Start mit gegebener Energie, Position und Richtung
Geradlinige Bewegung innerhalb freier Weglange

Energieverlust durch StoBe

e © ¢ ¢

Terminiert wenn Ej,, < Ej
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Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung

lon-Festkorper-Wechselwirkung

TRIM

Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Abbildung der Zufallszahlen auf die physikalischen GroBen

lon
@ mittlere freie

Wegldnge /
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Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung

lon-Festkorper-Wechselwirkung

TRIM

Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Abbildung der Zufallszahlen auf die physikalischen GroBen

Atom

lon
@ mittlere freie

Wegldnge /

@ StoBparameter p
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Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung

lon-Festkorper-Wechselwirkung

TRIM

Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Abbildung der Zufallszahlen auf die physikalischen GroBen

Atom
p
l 777777777
lon N @
N @ mittlere freie
N Wegldnge /
AN
~ @ StoBparameter p
AN = 0, AE
AN
AN
AN
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Einfiihrung und Grundlagen Einfiihrung
lon-Festkorper-Wechselwirkung

TRIM

Grundlagen

Die Monte-Carlo-Simulation TRIM

Abbildung der Zufallszahlen auf die physikalischen GroBen

Atom
p
l 777777777
lon N @
N @ mittlere freie
N Wegldnge /
AN
~ @ StoBparameter p
N = 0, AE
AN
NN @ Azimutwinkel ®
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Experimentelle Befunde und Modell Experimentelle Befunde
Modell

Experimentelle Befunde

Lage und Ausdehnung amorpher Phasen

Kleber

100 —

200 —

300 —

Tiefe [nm]

400 —

amorphe SiCx-Schicvht

500 —

600 —

Hellfeld-XTEM-Abbildung: 180 keV C*™ — (100)Si, T = 150°C,

D =4.3x10cm™2
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Experimentelle Befunde und Modell Experimentelle Befunde

Experimentelle Befunde

Lage und Ausdehnung amorpher Phasen
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Amorphe Phasen in Abhingigkeit der Dosis TRIM 92: Nukleares/Elektronisches
bei T = 150°C Bremskraft- und Implantationsprofil fiir
180 keV CT — Si
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Experimentelle Befunde und Modell rimentelle Befunde
ell

Experimentelle Befunde

Kohlenstoffsegregation

Hellfeld-XTEM- und Kohlenstoffverteilungsaufnahme. D = 4.3 x 10 cm~2,
T =200°C.
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@ Uberschreitung der Sittigungsgrenze von C in ¢ — Si
— kohlenstoffinduzierte Nukleation sphirischer SiCy-Ausscheidungen
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@ Uberschreitung der Sittigungsgrenze von C in ¢ — Si

— kohlenstoffinduzierte Nukleation sphirischer SiCy-Ausscheidungen
@ hohe Grenzflachenenergie zwischen 3C — SiC und ¢ — Si

— Ausscheidungen sind amorph
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Experimentelle Befunde und Modell Experimentelle Befunde

Modell
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@ Uberschreitung der Sittigungsgrenze von C in ¢ — Si
— kohlenstoffinduzierte Nukleation sphirischer SiCy-Ausscheidungen
@ hohe Grenzflichenenergie zwischen 3C — SiC und ¢ — Si
— Ausscheidungen sind amorph
@ 20 — 30 % geringere Si-Dichte des amorphen SiCy im Vergleich zu ¢ — Si
— laterale Druckspannungen auf Umgebung (Relaxation in vertikaler Richtung)
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Experimentelle Befunde und Modell Experimentelle Befunde

Modell
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@ Uberschreitung der Sittigungsgrenze von C in ¢ — Si
— kohlenstoffinduzierte Nukleation sphirischer SiCy-Ausscheidungen
@ hohe Grenzflichenenergie zwischen 3C — SiC und ¢ — Si
— Ausscheidungen sind amorph
@ 20 — 30 % geringere Si-Dichte des amorphen SiCy im Vergleich zu ¢ — Si
— laterale Druckspannungen auf Umgebung (Relaxation in vertikaler Richtung)
@ Abbau der Kohlenstoffiibersattigung in kristallinen Gebieten
— Diffusion von Kohlenstoff in amorphe Gebiete
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Experimentelle Befunde und Modell Experimentelle Befunde

Modell
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@ Uberschreitung der Sittigungsgrenze von C in ¢ — Si
— kohlenstoffinduzierte Nukleation sphirischer SiCy-Ausscheidungen
@ hohe Grenzflichenenergie zwischen 3C — SiC und ¢ — Si
— Ausscheidungen sind amorph
@ 20 — 30 % geringere Si-Dichte des amorphen SiCy im Vergleich zu ¢ — Si
— laterale Druckspannungen auf Umgebung (Relaxation in vertikaler Richtung)
@ Abbau der Kohlenstoffiibersittigung in kristallinen Gebieten
— Diffusion von Kohlenstoff in amorphe Gebiete
@ Druckspannungen
— spannungsunterstiitzte Amorphisierung zwischen zwei amorphen
Ausscheidungen
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation tiber den g nten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Nano Lamellar Selbstorganisationsprozess

X
Grober Ablauf VAZ_.

@ Amorphisierung/Rekristallisation
@ Kobhlenstoffeinbau

@ Diffusion/Sputtern Zustand:
@ kristallin
@ amorph
. Kohlenstoff -
@ Version 1 - Simulation bis 300 nm Tiefe 3nm
@ Version 2 - Simulation iiber den gesamten
Implantationsbereich Unterteilung des Targets
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

mulation iiber d m
He llung breiter

Simulation und Ergebnisse

n Implantationsbereich
e mit lamellarer Struktur

Simulation
Statistik von StoBprozessen
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SRIM 2003.26, Implantationsprofil,

SRIM 2003.26, nukleare Bremskraft,
180 keV C*T — Si.

180 keV C+ — Si.
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Simulation
Simulation bis 300 nm T
Simulation und Ergebnisse Simulation tiber den amten Implantationsbereich
llung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Statistik von StoBprozessen

Skalierte Energieabgabe [a.u.] und Anzahl der K¢

0 100 200 300 400 500 600 700
Tiefe [nm]

= Durchschnittliche Anzahl der StéBe der lonen und Energieabgabe
= Mittlere Wiirfel-Trefferzahl eines lons
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

—

Pc—»a(r)
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

—

Pc—»a(r)
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

orphisierungswahrscheinlichkeit

pc—»a(F) = chC(F)

)

@ kohlenstoffinduzierte Amorphisierung
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation tiber den en Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

rphisierungswahrscheinlichkeit

. . pscc(r
Pe—a(F) = pccc(r) + Z rs— (r’)l
amorphe Nachbarn

)

@ kohlenstoffinduzierte Amorphisierung

@ spannungsuntertiitzte Amorphisierung
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallsiation

Rekristallisationswahrscheinlichkeit |

pa—>c(F) =

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallsiation

Rekristallisationswahrscheinlichkeit |

Pa—>c(F) = (1 - Pc—>a(F))

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den g en Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallsiation

Rekristallisationswahrscheinlichkeit

rd ir rnd I:;
(1 - pc—>a(r))<1 = Zd ekte Nééchba ( ))

—

Pasc(7)

mit

0 sonst

5(F) = { 1 wenn Gebiet bei ¥ amorph
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

StoBkoordinaten
@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend nuklearer Bremskraft

Ablauf
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Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

StoBkoordinaten
@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend nuklearer Bremskraft

Ablauf

@ Auswiirfeln der StoBkoordinaten
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

StoBkoordinaten
@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend nuklearer Bremskraft

Ablauf

@ Auswiirfeln der StoBkoordinaten

@ Berechnung von p._., bzw. p,_.c
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

StoBkoordinaten
@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend nuklearer Bremskraft

Ablauf

@ Auswiirfeln der StoBkoordinaten
@ Berechnung von p._., bzw. p,_.c

@ Zufallszahl — Amorphisierung/Rekristallisation
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation
Algorithmus - Amorphisierung/Rekristallisation

StoBkoordinaten

@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend nuklearer Bremskraft

-

Ablauf

@ Auswiirfeln der StoBkoordinaten
@ Berechnung von p._., bzw. p,_.c

@ Zufallszahl — Amorphisierung/Rekristallisation

@ Wiederholung fiir mittlere Anzahl der Treffer des lons

\

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber d mten Implantationsbereich
Herstellung breiter B che mit lamellarer Struktur

Simulation
Algorithmus - Kohlenstoffeinbau

Koordinaten fiir Kohlenstoffeinbau

@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend Implantationsprofil

Ablauf »
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den en Implantationsbereich
Herstellung breiter B he mit lamellarer Struktur

Simulation
Algorithmus - Kohlenstoffeinbau

Koordinaten fiir Kohlenstoffeinbau
@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend Implantationsprofil

Ablauf »

@ Auswiirfeln der Koordinaten fiir Kohlenstoffeinbau
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den en Implantationsbereich
Herstellung breiter B he mit lamellarer Struktur

Simulation
Algorithmus - Kohlenstoffeinbau

Koordinaten fiir Kohlenstoffeinbau

@ X,y gleichverteilt

@ z entsprechend Implantationsprofil

-

Ablauf

@ Auswiirfeln der Koordinaten fiir Kohlenstoffeinbau

@ Lokale Erhéhung der Anzahl der Kohlenstoffatome

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

blauf der Diffusion alle d,, Schritte |

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

blauf der Diffusion alle d,, Schritte |

@ Gehe alle Zellen durch

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte |

@ Gehe alle Zellen durch
@ Wenn Zelle amorph

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte |

@ Gehe alle Zellen durch
@ Wenn Zelle amorph
o Gehe alle Nachbarzellen durch
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte |

@ Gehe alle Zellen durch
@ Wenn Zelle amorph

o Gehe alle Nachbarzellen durch
o Wenn Nachbarzelle kristallin
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte
@ Gehe alle Zellen durch

@ Wenn Zelle amorph

o Gehe alle Nachbarzellen durch
o Wenn Nachbarzelle kristallin
= Transferiere den Anteil d, des Kohlenstoffs

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte
@ Gehe alle Zellen durch

@ Wenn Zelle amorph

o Gehe alle Nachbarzellen durch
o Wenn Nachbarzelle kristallin
= Transferiere den Anteil d, des Kohlenstoffs

Sputterablauf alle S Schritte

J
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte
@ Gehe alle Zellen durch

@ Wenn Zelle amorph

o Gehe alle Nachbarzellen durch
o Wenn Nachbarzelle kristallin
= Transferiere den Anteil d, des Kohlenstoffs

Sputterablauf alle S Schritte

@ Kopiere Inhalt von Ebene / nach Ebene j — 1
i=23,...,.Z2-17

J
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation

Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte
@ Gehe alle Zellen durch

@ Wenn Zelle amorph

o Gehe alle Nachbarzellen durch
o Wenn Nachbarzelle kristallin
= Transferiere den Anteil d, des Kohlenstoffs

Sputterablauf alle S Schritte

@ Kopiere Inhalt von Ebene / nach Ebene j — 1
i=23,....,.Z2-1,Z7
@ Setze Status jedes Volumens in Ebene Z kristallin

J
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation
Algorithmus - Diffusion/Sputtern

Ablauf der Diffusion alle d,, Schritte

@ Gehe alle Zellen durch
@ Wenn Zelle amorph

o Gehe alle Nachbarzellen durch
o Wenn Nachbarzelle kristallin
= Transferiere den Anteil d, des Kohlenstoffs

ot

Sputterablauf alle S Schritte

@ Kopiere Inhalt von Ebene / nach Ebene j — 1
i=23,...,.Z2-17

@ Setze Status jedes Volumens in Ebene Z kristallin

@ Setze den Kohlenstoff jedes Volumens in Ebene Z auf Null

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation tiber nten Implantationsbereich
Herstellung breiter he mit lamellarer Struktur

Uberblick
@ Einfiihrung und Grundlagen

© Experimentelle Befunde und Modell

© Simulation und Ergebnisse

@ Simulation bis 300 nm Tiefe

@ Zusammenfassung und Ausblick

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter e mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 1
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse i iber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 1

Eigenschafte

@ Tiefenbereich 0 — 300 nm

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den mten Implantationsbereich
Herstellung breiter B che mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 1

enschaften
@ Tiefenbereich 0 — 300 nm

@ Linear gendhertes Implantations- und Bremskraftprofil
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den mten Implantationsbereich
Herstellung breiter B che mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 1

enschaften
@ Tiefenbereich 0 — 300 nm

@ Linear gendhertes Implantations- und Bremskraftprofil

@ Ein Wiirfel-Treffer pro lon

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den nten Implantationsbereich

Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 1

Eigenschaften

@ Tiefenbereich 0 — 300 nm

@ Linear gendhertes Implantations- und Bremskraftprofil
@ Ein Wiirfel-Treffer pro lon

@ Rekristallisationswahrscheinlichkeit unabhangig von direkter
Nachbarschaft

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den nten Implantationsbereich

Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 1

Eigenschaften

@ Tiefenbereich 0 — 300 nm
@ Linear gendhertes Implantations- und Bremskraftprofil
@ Ein Wiirfel-Treffer pro lon

@ Rekristallisationswahrscheinlichkeit unabhangig von direkter
Nachbarschaft

@ Kein Sputtervorgang

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich

Simulation und Ergebnisse
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Erste Simulationen, s = 3 x 10%, p. = 0

i
ot
c

i
2]

—

R
=
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich

Simulation und Ergebnisse
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Erste Simulationen, s = 3 x 10%, p. = 0

i
ot
c

i
2]

—

R
=

= Abbruchradius r =5
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich

Simulation und Ergebnisse
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Erste Simulationen, s = 3 x 10%, p. = 0

i
ot
c

i
2]

—

R
=

= Abbruchradius r =5
= groBe Anzahl an Durchliufen — 2 bzw. 3 x 107

= kleinere Simulationsparameter pp, pc und ps

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
Vergleich mit TEM-Aufnahme, p, = 0, p. = 0.0001, ps = 0.003, d, = 10, d, = 0.5

Lamellare Strukturen

Simulation XTEM
a)

Tiefe [nm]

3 x 107 Schritte 4,3x107 em-

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit




Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich

Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
Einfluss der Diffusionsrate d,

a)
0
[}
i
b)
—— . =S I
d’=d*=0,2 d’z=d™=0,5 d’=0 d*'=p,5 £°°
d) e) f) [ ! ‘
c) -
‘ ; :
pp =0, pc = 0.0001, ps = 0.004, d, =10 o Onsf,.equgm“,nm] o

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit




Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
Einfluss der Diffusionsgeschwindigkeit d,

100

200

300

= d,= 100 = = . o Orstrguens [ o
d,= 10 v d,= 1000 d,= 10000 Tiake Trim] v

pp = 0, pc = 0.0001, ps = 0.003, dr = 0.5

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation

Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Simulation und Ergebnisse

Ergebnisse

Einfluss der Druckspannung

0
100
200
300
p,=0001 p =0002 p =0003 p =0.004 T atmt
s Tiefe [nm]
pb =0, pc = 0.0001, d, = 10, d, = 0.5 a) ps = 0.002
b) ps = 0.003
c) ps = 0.004

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation und Ergebnisse

Ergebnisse
Kohlenstoffverteilung

Simulation

Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Amorph / Kristallin Darstellung

O amorph
W kristallin

Kohlenstoffverteilung

at.% X
2,0
Y
0,0

Druckspannungen

stark
O amorph
W ristallin
schwach

o Cogesamt |
in kristallinen Gebieten

s
 in amorphen Gebicten

50
+ #amorphe Gebicte

Tiefe [nm]
3
T
!

1 15 2
Kohlenstoffkonzentration [at. %] und Anzahl amorpher Gebiete [a.u.]

Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation tber den g ten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Zusammenfassung, Version 1

@ Modell/Simulation reproduziert die Bildung geordneter
Lamellenstrukturen

@ Bildungsprozess nachvollziehbar durch die Simulation

@ hohe Anzahl an Simulationsdurchldufen,
kleine Amorphisierungswahrscheinlichkeiten

@ Diffusion essentiell, insbesondere die Diffusion in z-Richtung
@ hoher Beitrag durch kohlenstoffinduzierte Amorphisierung
@ Kobhlenstoffverteilung im Einklang mit EFTEM-Aufnahme

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Uberblick
@ Einfiihrung und Grundlagen

© Experimentelle Befunde und Modell

© Simulation und Ergebnisse

@ Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich

@ Zusammenfassung und Ausblick

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Be e mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 2

tellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 2

enschaften

@ exaktes TRIM Implantations- und Bremskraftprofil
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 2

enschaften

@ exaktes TRIM Implantations- und Bremskraftprofil
o mittlere Anzahl Wiirfel-Treffer pro lon aus TRIM

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich

Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 2

Eigenschaften

@ exaktes TRIM Implantations- und Bremskraftprofil
@ mittlere Anzahl Wiirfel-Treffer pro lon aus TRIM

@ Rekristallisationswahrscheinlichkeit abhangig von direkter
Nachbarschaft

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 2

Eigenschaften

@ exaktes TRIM Implantations- und Bremskraftprofil
@ mittlere Anzahl Wiirfel-Treffer pro lon aus TRIM

@ Rekristallisationswahrscheinlichkeit abhangig von direkter
Nachbarschaft

@ Tiefenbereich 0 — 700 nm

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Simulation, Version 2

Eigenschaften

@ exaktes TRIM Implantations- und Bremskraftprofil
@ mittlere Anzahl Wiirfel-Treffer pro lon aus TRIM

@ Rekristallisationswahrscheinlichkeit abhangig von direkter
Nachbarschaft

@ Tiefenbereich 0 — 700 nm
@ Sputtervorgang

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
amorphe Phasen in Abh&ngigkeit der Dosis

XTEM Simulation XTEM Simulation

Tiefe [nm]

D=1,0x10"cm? s=40x10° D=2,1x10"cm? s=80x10°

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Ergebnisse

Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

amorphe Phasen in Abh&ngigkeit der Dosis

Tiefe [nm]

XTEM Simulation XTEM Simulation

D=3,3x10"cm? s=120x10° D=4,3x10""cm? s=158x10°

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



00 nm T
Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
stellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
amorphe Phasen in Abh&ngigkeit der Dosis

300 T T T T T 0
. \
r . ] 100 -
ool ““\m“egmsc“\»sﬂ i —E 200 * . . -
= | ® amorphe Einschlusse
s @ 300
e T 1 Qo
& = 400
0 7 500 1
F 1 600 +—— —
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9
00y : 3 : 3 : : Dosis [10' Clem?]
Dosis [10"7 em?]
Simulation Experiment

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
Kohlenstoffverteilung

0 T T T T T T
|
_", —— in amorphen und kristallinen Gebieten
100 % —— in amorphen Gebieten _
{ in kri i Gebieten
L V‘ 4
200 — —
— 300 — -
g N
! ~, J/ ]
2
= 400 B
500~ -
Lol -
700 L L | L
. 0 10 20 30 40
he Gebiett
0 amorphe Geblete Kohlenstoffkonzentration [at. %]
M kristalline Gebiete
F tellung der Diplomarbeit




Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich

Ergebnisse

Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Kohlenstoffverteilung an den Grenzflichen zur amorphen Schicht

Experiment

C-Konzentration an

C-Konzentration an

Dosi
os!s vorderer Grenzfliche hinterer Grenzfliche
2,1 x 107 cm=2 16 at.% 13 at.%
3,3 x 107cm=2 13 at.% 14 at.%
3,4 x 101"cm™2 14 at.% 12 at.%
Simulation
Durchlsufe squivalente Dosis C-Konzentration an C-Konzentration an
q vorderer Grenzfliche hinterer Grenzfliche
80 x 10° 2,16 x 10"cm=2 15,21 at.% 16,62 at.%
120 x 10° 3,25 x 1077 cm=2 15,80 at.% 17,67 at.%
159 x 10° 4,3 x 1077ecm=2 17,28 at.% 17,73 at.%

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit




Ergebnisse

Simulation und Ergebnisse

Variation der Simulationsparameter

600

4

Tiefe [nm]

Simulation

Simulation bis 300 nm Tiefe
Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Pb
Pc
Ps
dr
dv

p,=0.1 p.= 0,0001 p = 0,001

F. Zirkelbach

Vorstellung der Diplomarbeit

0.01
0.001
0.0001
0.05

109

158 x 10°



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Zusammenfassung, Version 2

@ Modell/Simulation reproduziert die dosisabhangige Bildung
der amorphen Phasen

o Gute Ubereinstimmung zwischen Experiment und Simulation
(bis auf 30 nm-Shift)

@ Entwicklung der Grenzflachen und lamellaren Ausscheidungen
reproduzierbar

o Ubereinstimmung der Kohlenstoffkonzentration an den
Grenzflachen

@ Detaillierte Untersuchungen zur Kohlenstoffkonzentration und
zur genauen Struktur der Ausscheidungen

@ Variation der Simulationparameter
= Bildungsprozess der amorphen Phasen nachvollziehbar

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



on bis 300 nm e
Simulation und Ergebnisse Simulation tiber den g en Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Uberblick
@ Einfiihrung und Grundlagen

© Experimentelle Befunde und Modell

© Simulation und Ergebnisse

@ Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur
@ Zusammenfassung und Ausblick

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Herstellung breiter lamellarer Bereiche durch einen zweiten Implantationsschritt

5
— "
_ 30| 158x 10 Durchliufe P .

* 120 x 10° Durchliufe ,

o Grundlage: 180 keV 80 x 10° Durchliufe /" %
i . . [ |*_40x 10° Durchliiuf B 1

CT-implantiertes — A

Si-Target
@ Target durchgehend
kristallin (Implantation
bei héherer Temperatur)
@ Bestrahlung mit 2 MeV = :
C*-lonen bei T = 150°C A T

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation und Ergebnisse

Ergebnisse
Nukleares Brmeskraft- und Implantationsprofil von 2 MeV Ct — Si

fust [eV/A]

1 1 1
15000 20000 25000 30000

Tiefe [A]

1 1
5000 10000

Nukleare Bremskraft 2 MeV
Ct—Si

Simulation

Simulation bis 300 nm T

Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Anzahl Atome [a.u.]

) !
0 5000 10000 15000 20000 25000 30000
Tiefe [A]

Implantationsprofil 2 MeV C+ — Si

F. Zirkelbach

Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Ergebnisse des zweiten Implantationsschrittes mit 2 MeV/ C"-lonen

Grundlage: 4.3 x 1017 cm—2 180 keV C*-Implantation

200

400)

600

s=10x10° s=20x103 s=50x10° s=100x10° s =200x 10’
Tiefe [nm]

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Ergebnisse des zweiten Implantationsschrittes mit 2 MeV/ C"-lonen

Grundlage: 1.1 x 107 cm~2 180 keV C*-Implantation

s =20x10° s=60x10° 00x10°  s=300x10°
Tiefe [nm]

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse

Herstellung noch breiterer lamellarer Bereiche durch Mehrfachimplantation

10 7 @ breite, konstante,

kastenformige Verteilung
des Kohlenstoffs

: o : @ Mehrfachimplantation,
?:: i ] Energien zwischen 180
£ ] und 10 keV
i 2b - @ Konzentrationsmaximum:
* ] 10 at.%
U T 3“’%5; [nmf‘m T w0 @ Bestrahlung mit 2 MeV
CT-lonen
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation iiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
Ergebniss der 2 MeV/ C'-Bestrahlung
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Simulation
Simulation bis 300 nm Tiefe

Simulation und Ergebnisse Simulation tiber den gesamten Implantationsbereich
Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

Ergebnisse
Ergebniss der 2 MeV/ C'-Bestrahlung

—>e

— 5=50x10°
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5 =300x10°"
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Uberblick
@ Einfiihrung und Grundlagen

© Experimentelle Befunde und Modell

© Simulation und Ergebnisse

@ Zusammenfassung und Ausblick
® Zusammenfassung
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Zusammenfassung und Ausblick

Zusammenfassung

@ Experimentell beobachtete selbstorganisierte Anordnung
amorpher SiCy-Ausscheidungen
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Zusammenfassung

@ Experimentell beobachtete selbstorganisierte Anordnung
amorpher SiCy-Ausscheidungen

@ Modell zur Beschreibung des Selbstorganisationsvorganges
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@ Experimentell beobachtete selbstorganisierte Anordnung
amorpher SiCy-Ausscheidungen

@ Modell zur Beschreibung des Selbstorganisationsvorganges

@ Implementierung in einen Monte-Carlo-Simulationscode
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Zusammenfassung

@ Experimentell beobachtete selbstorganisierte Anordnung
amorpher SiCy-Ausscheidungen

@ Modell zur Beschreibung des Selbstorganisationsvorganges
@ Implementierung in einen Monte-Carlo-Simulationscode

@ Ergebnisse der Simulation reproduzieren die experimentellen
Befunde
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Zusammenfassung

@ Experimentell beobachtete selbstorganisierte Anordnung
amorpher SiCy-Ausscheidungen

@ Modell zur Beschreibung des Selbstorganisationsvorganges
@ Implementierung in einen Monte-Carlo-Simulationscode

@ Ergebnisse der Simulation reproduzieren die experimentellen
Befunde

@ Detaillierte Untersuchungen zur Kohlenstoffkonzentration und
zur Struktur der Ausscheidungen maglich
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Zusammenfassung und Ausblick

Zusammenfassung

@ Experimentell beobachtete selbstorganisierte Anordnung
amorpher SiCy-Ausscheidungen

@ Modell zur Beschreibung des Selbstorganisationsvorganges
@ Implementierung in einen Monte-Carlo-Simulationscode

@ Ergebnisse der Simulation reproduzieren die experimentellen
Befunde

@ Detaillierte Untersuchungen zur Kohlenstoffkonzentration und
zur Struktur der Ausscheidungen maglich

@ Vorhersage zur Herstellung groBer Bereiche lamellar
geordneter Strukturen
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Uberblick
@ Einfiihrung und Grundlagen

© Experimentelle Befunde und Modell

© Simulation und Ergebnisse

@ Zusammenfassung und Ausblick
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@ Simulation: Variation der lonensorte/Temperatur
— Abhangigkeit der Simulationsparameter vom Materialsystem

— Abhéngigkeit der Simulationsparameter von der Temperatur
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Ausblick

Zusammenfassung und Ausblick

@ Simulation: Variation der lonensorte/Temperatur
— Abhangigkeit der Simulationsparameter vom Materialsystem

— Abhéngigkeit der Simulationsparameter von der Temperatur

o Experimentell: Uberpriifung der Vorhersage

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



Zusammenfassung
Ausblick
Zusammenfassung und Ausblick

Danksagung

Prof. Dr. Bernd Stritzker
PD Volker Eyert

PD Jorg Lindner

Dipl. Phys. Maik Haberlen
Dipl. Phys. Ralf Utermann
EP4 + Diplomanden

e ¢ © ¢ ¢ ¢

F. Zirkelbach Vorstellung der Diplomarbeit



	Einführung und Grundlagen
	Einführung
	Ion-Festkörper-Wechselwirkung
	TRIM

	Experimentelle Befunde und Modell
	Experimentelle Befunde
	Modell

	Simulation und Ergebnisse
	Simulation
	Simulation bis 300  nm Tiefe
	Simulation über den gesamten Implantationsbereich
	Herstellung breiter Bereiche mit lamellarer Struktur

	Zusammenfassung und Ausblick
	Zusammenfassung
	Ausblick


