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Zusammenfassung

In dieser Arbeit werden Probensysteme auf Silizium-Basis, deren dotierte Bereiche
durch Tonenimplantation bzw. durch epitaktisches Lagen-Wachstum hergestellt sind,
mit Hilfe oberflichensensitiver Rontgenstreuung untersucht. Im Vordergrund steht
dabei die Identifizierung und Charakterisierung von Defekten und Realstrukturen,
die die elektronischen Eigenschaften beeinflussen.

Die ionenimplantierten Proben bestehen aus nach dem Zonenschmelzverfahren
hergestellten Silizium(001)-Substraten, die mit unterschiedlichen Konzentrationen -
6 x 10" ¢cm™ und 6 x 10> cm™ - an Bor und Arsen bei einer Energie von 32keV
implantiert wurden. Die anschlieende Ausheilbehandlung wurde bei zwei verschiede-
nen Temperaturen - 750° C und 1070° C - durchgefiihrt. Teilweise ist in einem zweiten
Implantationsschritt Silizium bei 80 keV implantiert, um die Auswirkung mehrstufi-
ger Implantationsprozesse zu untersuchen. Auflerdem wurden epitaktisch Bor-dotierte
Proben, die anschlieBend mit Silizium implantiert wurden, betrachtet.

Zur Charakterisierung der nach dem Ausheilen zurtickbleibenden Defekte wurde
eine neue MeBgeometrie unter Verwendung eines eindimensionalen positionsempfind-
lichen Detektors angewandt, die fiir die Registrierung der diffusen Streuung in der
Umgebung von Oberflichenreflexen eine hochauflésende Anordnung mit einer effek-
tiven Datensammlung kombiniert.

Die gemessenen diffusen Intensitatsverteilungen zeigen, dafi die Defekte bei Bor-
implantiertem Silizium sehr stark von der Ausheiltemperatur abhdangen. Bleibt die-
se bei 750° C, dann bilden sich ausschlieBlich interstitielle Defekt-Cluster mit einem
mittleren Radius von 20 A, die auch bei langanhaltender Temperaturbehandlung sta-
bil bleiben. Erreicht die Ausheiltemperatur dagegen 1070° C, so bilden sich zusétzlich
extrinsische Stapelfehler auf (111)-Ebenen, die aus tiberschiissigen Silizium-Zwischen-
gitteratomen bestehen. Thre Dicke betrigt etwa eine atomare Monolage und ihr mitt-
lerer, nach einer Temperaturbehandlung von 10 Sekunden erreichter Radius 350 A.
Die Zahl der interstitiellen Defekt-Cluster dagegen geht in der gleichen Zeit auf
ein Viertel zuriick. Mit tiefenaufgeloster diffuser Streuung und mit Hilfe der Ront-
genreflektivitdt 148t sich zeigen, daB sich diese Stapelfehler in unmittelbarer Ober-
flachenndhe befinden. Sie bilden aber keine stabile Defektkonfiguration, sondern hei-
len bei lingerer Temperaturbehandlung durch Ablagerung des Silizium-Uberschusses
an der Oberfliche aus. Daraus kann gefolgert werden, dafi die bei 750° C ausschlief3-
lich beobachteten interstitiellen Cluster aus zwei Arten bestehen. Eine Bor-haltige
Komponente bleibt auch bei sehr hohen Ausheiltemperaturen stabil, wahrend sich
die nur aus Silizium bestehenden Cluster zugunsten der extrinsischen Stapelfehler
auflésen. Die Untersuchungen zeigen, dafl sich die Defekte, die nur auf die Silizium-
Zwischengitteratome zuriickzufithren sind, vollstandig ausheilen lassen wenn die Tem-
peratur hinreichend grofl gewahlt wird. Diese Art der Defektbildung ist elementspezi-
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fisch und gleichzeitig durch die Implantation bedingt, da sowohl die analog praparier-
ten Arsen-implantierten Proben als auch epitaktisch Bor-dotierte Systeme nur kleine
Punktdefekte aufweisen. Die epitaktische Bor-Dotierung stellt daher eine Alternative
zur Implantation dar, die die dort auftretenden komplexen Defekte vermeidet.

Bei den ausschlieBlich durch epitaktisches Lagenwachstum hergestellten Proben-
systemen wurde Germanium auf Silizium(001) aufgewachsen und mit einer Silizium-
Schicht bedeckt. Dadurch entstehen hochdotierte, vergrabene Germanium-§-Schich-
ten. Das Wachstum wurde bei verschiedenen Temperaturen durchgefithrt. Teilwei-
se wurde eine geringe Menge an Bor zusitzlich gewachsen, um den Einflufl dieses
Surfactant-Materials auf die Schichtqualitdt zu ermitteln.

Zur Charakterisierung dieser Schichtsysteme wurde eine neue MeBanordnung fiir
die Bestimmung der spekuldren Rontgenreflektivitat verwendet. Dabei wird die spe-
kuldre zusammen mit der diffusen Intensitdt in der Einfallsebene mit einem eindi-
mensionalen positionsempfindlichen Detektor registriert, so dafl eine exakte Trennung
zwischen spekuldren und diffusen Anteilen moglich ist.

Die MeBergebnisse zeigen, dal nur die Grenzfliche zwischen Substrat und diinner
Schicht sehr gut definiert ist. Die Grenzfliche zur Deckschicht ist dagegen immer
ausgeschmiert, so daB sich die §-Schicht nie auf wenige Monolagen beschrianken la8t.
Im Bereich der §-Schicht selbst weist das Germanium ein oszillatorisches Dichteprofil
auf, das sich durch die abwechselnde Besetzung der einzelnen Lagen mit Germanium
und Silizium erkldaren 148t. Das zusdtzlich gewachsene Bor verstarkt diesen Effekt, so
dafBl ausgepragtere Dichteoszillationen entstehen.

Die nichtspekuldre Rontgenreflektivitdat ermoglicht dariiber hinaus die Beobach-
tung der lateralen Terrassenstufen, die als Folge der unvermeidlichen Fehlorientierung
zwischen Netzebenen und mittlerer Oberfliche entstehen. Es zeigt sich, dafl die ge-
stufte Oberflache beim Wachstum der é-Schicht eingefroren wird und sich ihre late-
rale Struktur an der Oberfliche der Deckschicht repliziert. Neben der Bestimmung
der Terrassenbreiten und Stufenhéhen lassen sich auch Aussagen iiber die Ordnung
und Wechselwirkung der Stufenkanten treffen. Eine rein statistische, nur im Mit-
tel mit dem Fehlorientierungswinkel kompatible Verteilung dieser Kanten steht nicht
mit den gemessenen Beugungsprofilen in Einklang. Vielmehr bilden die Kanten eine
quasi-langreichweitige Ordnung aus, die durch eine - vermutlich durch sterische Wech-
selwirkung erzeugte - Abstoung vermittelt wird. Dabei spielt die Bedingung, daf} sich
die einzelnen Stufenkanten nicht kreuzen kénnen eine zentrale Rolle. Damit war es
moglich, derartige grundlegende Fragen zur statistischen Physik des Kristallwachs-
tums mit einer einfachen und vielseitig einsetzbaren experimentellen Anordnung zu
untersuchen.
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Kapitel 1

Einleitung

Fiir die Untersuchung von oberflichennahen Nanostrukturen in Silizium-Systemen
gibt es eine zweifache Motivation. Auf der einen Seite bilden die mit hoher Perfektion
hergestellten Silizium-Kristalle die Basis fir die industrielle Produktion von integrier-
ten Schaltkreisen in der Halbleitertechnologie. Der allgemeine Trend hin zu kleineren
raumlichen Dimensionen und grofleren Schaltgeschwindigkeiten stellt dabei hohe phy-
sikalische und technologische Herausforderungen v. a. an die Verfahren zur Erzeugung
dotierter Strukturen und es ist ein grundlegenderes Verstandnis der dabei erzeugten
Defekte erforderlich [30]. Zum anderen eignet sich das mit Fremdatomen dotierte
Silizium sehr gut als Modellsystem, an dem grundlegende physikalische Fragen zur
Wechselwirkung zwischen Dotieratomen und Silizium-Matrix studiert werden kénnen.

Bei den Verfahren zur Dotierung rdaumlich begrenzter Bereiche des Silizium-Kri-
stalls ist die Tonenimplantation derzeit das bedeutendste Werkzeug. Sie wurde 1952
von Ohl in den Bell Laboratories entdeckt [114] und hat sich seitdem in Industrie
und Forschung zu einem unverzichtbaren Verfahren entwickelt. Die Dotierstoffe wer-
den ionisiert und je nach Material und erforderlicher Implantationstiefe mit Energien
zwischen 1keV und 500keV in das Silizium eingeschossen. Das durch diesen ProzeB
weitgehend zerstorte Silizium-Gitter mufl anschlieBend durch thermisches Ausheilen
rekristallisiert werden.

Die Wechselwirkungen der eingeschossenen lTonen mit dem Festkorper sind in den
letzten Jahrzehnten umfassend erforscht worden und gelten heute im allgemeinen als
gut verstanden [30]. Das Tiefenprofil der eingeschossenen Atome a8t sich daher inzwi-
schen mit grofer Genauigkeit berechnen [30]. Auch sind in jiingster Zeit umfangreiche
Computersimulationen durchgefithrt worden, die die Bildung und das Ausheilen von
Punktdefekten in der Kollisionskaskade [110] sowie die kollektive Bewegung vieler
Atome als Folge der Implantation [112] nachvollziehen.

Das nach der Implantation erfolgende Ausheilen zielt nicht nur darauf ab das Kri-
stallgitter wiederherzustellen. Es sollen auch die implantierten Fremdatome auf Git-
terplatzen eingebaut und dadurch elektrisch aktiviert werden. Dabei kann es zur Bil-



dung von kleineren und grofleren Defekten kommen, die die elektrischen Eigenschaften
und damit die Qualitdt der hergestellten Bauelemente beeintrachtigen. Diese Prozesse
sind bis heute nur ungentigend verstanden [30]. Gleichzeitig hat die Halbleiterindu-
strie sehr grofle Fortschritte gemacht, wobei die Informationsmenge, die auf einem
Silizium-Chip gespeichert werden kann, seit 1980 exponentiell als Funktion der Zeit
gewachsen ist. Diese enorme Entwicklung wurde durch eine stetige Reduzierung der
Ausdehnung der elektronischen Schaltelemente erreicht. Bei Transistoren wird derzeit
daran gearbeitet den Bereich unterhalb von 0,1 um zu erschlieBen [30]. Die Auswir-
kungen selbst von Punktdefekten werden dadurch immer gréfler und um so mehr gilt
dies fiir ausgedehntere Defektagglomerate [155]. Daher ist es heute erforderlich die
Defektbildung wahrend des Ausheilens besser zu verstehen um insbesondere den Ein-
flul der wichtigen Parameter wie Temperatur und Ausheildauer auf diesen Prozefl zu
ermitteln. Das gilt im Prinzip fir alle Elemente, die zur Silizium-Dotierung herangezo-
gen werden, insbesondere weil die zur Herstellung einzelner Schaltelemente eingesetzte
Anzahl der Implantationsschritte und damit auch die Anzahl der Ausheilschritte im-
mer weiter ansteigt [30] und auch der Bereich der eingesetzten Implantationsenergien
immer groBer wird [30].

Bei dem haufig zur positiven Dotierung eingesetzten Material Bor kommt eine
weitere Herausforderung hinzu. Diese besteht in dem Phénomen einer voriibergehend
erhohten Diffusion der Bor-Atome (”Transient Enhanced Diffusion”) [100]. Man ver-
steht darunter die Tatsache, dafl die Diffusionskonstante der implantierten Fremdato-
me im Frithstadium des Ausheilens um mehrere GroBenordnungen iiber dem Gleichge-
wichtswert liegen kann, wobei sie aber im Verlauf der Temperaturbehandlung wieder
auf diesen Normalwert absinkt. Die Dotierprofile konnen sich dadurch sehr stark ver-
breitern so dafB eine weitere Miniaturisierung der Bauelemente verhindert wird [100].
Bei diesem Effekt spielen Defekte des Silizium-Gitters eine zentrale Rolle [159], wo-
bei ein grundlegendes Verstandnis auf atomarer Ebene ebenfalls noch nicht erreicht
ist. Auch unter diesem Gesichtspunkt sind weitere Untersuchungen zur Defektbildung
wahrend des Ausheilens dringend erforderlich.

Ionenimplantierte Probensysteme auf Silizium-Basis wurden bisher hauptsédchlich
mit Sekundarionenmassenspektroskopie ( ”Secondary Ion Mass Spectroscopy” - SIMS)
und mit Transmissionselektronenmikroskopie (” Transmission Electron Microscopy” -
TEM) untersucht. Diese Verfahren unterliegen jedoch sehr starken Beschrankungen.
Zwar lassen sich mit SIMS zuverlassig Dotierprofile messen [57]. Die Auflosung liegt
aber nur im zweistelligen Nanometerbereich, so dafl man von der atomaren Groflen-
ordnung noch weit entfernt ist. Beim TEM erhélt man zwar direkte und in der Regel
aufschlufireiche Abbildungen der Kristallstruktur [182]. Allerdings lassen sich diese
nur weitgehend qualitativ interpretieren. Zudem hangt das Ergebnis stark von dem
gewahlten Schnitt durch die Probe ab und es lassen sich nur diejenigen Realstruk-
turphdanomene bestimmen, die gegeniiber der Silizium-Matrix einen geniigend hohen
Kontrast erzeugen um in der Abbildung sichtbar zu sein. Aulerdem sind beide Ver-
fahren mit der Zerstérung des untersuchten Systems verbunden.
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Die Rontgenstreuung unter streifendem Einfall dagegen ist fiir die Untersuchung
der oberflichennahen Defektstruktur, die als Folge von Implantation und Ausheilen
entsteht, besonders gut geeignet. Sie liefert eine tiefenaufgeloste Information, so daB
im Prinzip verschiedene Probenbereiche entsprechend ihrem Abstand von der Ober-
fliche voneinander separiert werden konnen. Auflerhalb der Bragg-Reflexe sind die
Streubeitrage zudem allein durch die Defekte und die von ithnen ausgeloste Storung
des Kristallgitters bestimmt, so dafl diese v.a. angesichts der heute zur Verfiigung
stehenden Synchrotronstrahlungsquellen hoher Intensitdt genau untersucht werden
kénnen. Weiterhin sind die Réntgenmethoden zerstérungsfrei und ohne spezielle Pro-
benpraparation durchfithrbar, so dal ihre Ergebnisse durch eine derartige Behandlung
nicht verfélscht werden kénnen.

Fiir die Herstellung von dotierten, oberflichennahen Bereichen in Silizium-Kri-

stallen werden neben der Implantation zunehmend epitaktische Verfahren diskutiert.
Dabei werden atomare Lagen schichtweise auf einem Substrat abgeschieden, so dafl
sich die Methode v.a. zur Herstellung von oberflichennahen Schichten und Schicht-
systemen eignet. Durch Wachstum von Silizium auf ein Silizium-Substrat und die
kontrollierte Beimischung von Fremdatomen zu dem aufwachsenden Material kann
dieses Verfahren auch zur Dotierung von oberflichennahen Schichten herangezogen
werden [19].
Inzwischen ist eine Vielzahl verschiedenster Verfahren zur Durchfithrung des Wachs-
tumsprozesses entwickelt worden. Diese beinhalten die direkte Ablagerung des Mate-
rials aus der Gasphase (”Vapour Phase Epitazy” - VPE), wobei die hiufig eingesetzte
Molekularstrahlepitaxie ("Molecular Beam FEpitazy” - MBE) einen Spezialfall dieser
Methode darstellt. Die Ablagerung kann aber auch aus der fliissigen Phase (”Liquid
Phase Epitazy” - LPE) erfolgen oder es kann eine chemische Verbindung abgeschieden
werden, die die Atome fiir den Wachstumsprozefi durch Zersetzung freisetzt (”Che-
mical Vapour Deposition” - CVD) [180]. Auch das Wachstum von zuéchst amorphen
Schichten, die anschlieflend durch Temperaturbehandlung kristallisiert werden ( ”Solid
Phase Epitary” - SPE), wird heute in der Praxis angewandt [19].

Von besonderem Interesse ist das epitaktische Wachstum, weil sich damit auch die
Herstellung von sehr diinnen, hochdotierten, kristallinen Schichten (sog. §-Schichten)
realisieren 1Bt [19]. In diesen Schichten tiberlagern sich die elektronischen Niveaus
der Fremdatome zu einem zusétzlichen Leitungsband, das sich zwischen Valenz- und
Leitungsband des dotierten Materials befindet [19]. Damit lassen sich eine grofere Be-
weglichkeit der Ladungstrager und neuartige elektronische Eigenschaften realisieren.
Dabei sind die Fremdatome in Konzentrationen vorhanden, die weit gréBer sind als
die Festkorperloslichkeit des entsprechenden Materials in Silizium, so daf sich derarti-
ge Strukturen auch nicht durch Implantation und anschliefendes Ausheilen herstellen
lassen. Epitaktische Verfahren stellen daher eine echte Ergédnzung zur Implantation
dar, die die Erzeugung von neuartigen Materialien erlaubt. Von besonderem prak-
tischen Interesse ist das System Germanium in Silizium (vgl. [53], [54], [143]), das



durch eine starke Erh6éhung der Ladungstragermobilitdten deutliche Fortschritte fir
die Halbleitertechnologie verspricht [104].

Auflerdem bieten diese diinnen epitaktischen Schichten die Perspektive von den heute
ausschlieBlich verwendeten zweidimensional integrierten Bauelementen und Schaltun-
gen, die sich an der Oberflache von einkristallinen Silizium-Scheiben befinden, zu einer
dreidimensionalen Integration iiberzugehen. Dadurch liele sich nicht nur eine noch
dichtere Packung von Bauelementen sondern gleichzeitig eine viel hthere Zahl an Ver-
bindungen bei deutlich kleinerer Verbindungslénge realisieren [19], so daB wesentlich
schnellere und leistungsfahigere Schaltkreise moglich erscheinen.

In jedem Fall ist die Voraussetzung fiir den erfolgreichen Einsatz von 4-Schichten
aber eine geringe rdumliche Ausdehnung und eine gute Grenzflaichenqualitat. SIMS
und TEM sind zur Uberpriifung dieser Eigenschaften gar nicht bzw. nur sehr bedingt
geeignet und alle mikroskopischen Verfahren, die im wesentlichen die Oberflache des
Materials untersuchen sind bei diesen in der Regel vergrabenen Schichten nicht an-
wendbar. Nur wéahrend des Wachstums steht in Form der Reflektivitdat hochenerge-
tischer Elektronen (”Reflection High Energy Electron Diffraction” - RHEED) eine
Methode zur Verfiigung mit der eine sehr gute in situ Uberwachung der wachsen-
den Oberfliche gelingt [31]. Uber den Endzustand 148t sich aber auch damit nichts
aussagern.

Die Rontgenstreumethoden unter streifendem Einfall dagegen bieten auch hier die
ideale Voraussetzung, um eine detaillierte strukturelle Charakterisierung der Systeme
vorzunehmen und damit einen entscheidenden Beitrag zur weiteren Optimierung der
Herstellungsverfahren zu leisten.

In der vorliegenden Arbeit werden ausgehend von den eben diskutierten Proble-
men Modellsysteme aus Bor-implantiertem Silizium und aus vergrabenen Germanium-
0-Schichten in Silizium mit Hilfe der heute zur Verfiigung stehenden oberflichensen-
sitiven Rontgenmethoden charakterisiert, wobei sich zeigt, daBl in beiden Fallen bis-
her unbekannte bzw. unverstandene Realstruktureffekte aufgeklart werden konnen.
Zum Aufbau: in Kapitel 2 werden zunéchst die Herstellungsverfahren und die Pro-
bensysteme vorgestellt. Danach folgt in Kapitel 3 ein Uberblick iiber die Grundziige
der eingesetzten Rontgenstreumethoden. Kapitel 4 stellt die Weiterentwicklungen der
MefBverfahren dar, die im Rahmen der Arbeit durchgefithrt wurden. SchlieBlich wer-
den in Kapitel 5 die Ergebnisse dargestellt, die fiir die ionenimplantierten Systeme
erzielt wurden, wiahrend Kapitel 6 in gleicher Weise die bei den epitaktischen Sy-
stemen gewonnenen Erkenntnisse enthélt. In Kapitel 7 sind einige Schlufifolgerungen
sowie Anregungen fiir weitere Untersuchungen enthalten.



Kapitel 2

Probensysteme

Im ersten Teil dieses Abschnitts soll die Herstellung epitaktisch gewachsener Schicht-
systeme zusammen mit den wichtigsten dabei giiltigen GesetzmaBigkeiten diskutiert
werden. Wegen der inzwischen nahezu untiberschaubar groffen Anzahl verschiedener
Herstellungsmethoden mit zum Teil recht spezifischen Anwendungen (vgl. [180], [31])
soll hier nur die bei der Herstellung der untersuchten Schichtsysteme eingesetzte Mo-
lekularstrahlepitaxie (MBE) naher betrachtet werden. Gleichzeitig werden transmis-
sionselektronenmikroskopische Aufnahmen vorgestellt, die die Realraumstruktur der
gewachsenen Schichtsysteme abbbilden. Dadurch konnte bereits unmittelbar im An-
schluf an den HerstellungsprozeB die erfolgreiche Realisierung qualitativ hochwertiger
d-Schichtsysteme verifiziert werden.

Der zweite Teil befafit sich mit den durch Implantation von Bor und Arsen in
Silizium hergestellten Proben. Hier wird auf das Standardverfahren der Tonenimplan-
tation nur kurz eingegangen. Im Mittelpunkt stehen vielmehr die Eigenschaften der
einzelnen Materialsysteme: Bor in Silizium, bzw. Arsen in Silizium. Sie waren in jiing-
ster Zeit Gegenstand umfangreicher Untersuchungen, die den Ausgangspunkt fiir die
im Rahmen dieser Arbeit vorgenommenen Messungen bilden.

2.1 Epitaktisch gewachsene kristalline 0-Schichten

Die epitaktischen Verfahren werden inzwischen in grofem Mafstab fiir die Herstellung
von Schichten und Schichtsystemen eingesetzt. Unter Epitazie versteht man dabei das
schichtweise Wachstum kristalliner Atomlagen auf einem Substrat bei einer Tempe-
ratur unterhalb der Schmelztemperatur des jeweiligen Materials. Dabei ergeben sich
grundsétzlich zwei Moglichkeiten. Entweder das aufzuwachsende Element ist in einer
Verbindung enthalten, die auf das Substrat aufgebracht wird, sich dort zersetzt und
dadurch das Schichtwachstum erméglicht. Dann spricht man von ”Chemical Vapour
Deposition (CVD)”. Oder aber das Element kann direkt abgelagert und eingebaut
werden. Dann handelt es sich um ”Physical Vapour Deposition (PVD)” [19].

Das wichtigste aus dieser zweiten Klasse von Verfahren ist die Molekularstrahl-
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Abbildung 2.1: Die grundsatzlichen Wachstumsmoden, die beim epitaktischen Kri-
stallwachstum je nach Wechselwirkungsstirke der Schichtatome mit dem Substrat
realisiert werden.

epitaxie ("Molecular Beam Epitary (MBE)”). Dabei wird unter Ultrahochvakuum-
bedingungen ein einkristallines Schichtwachstum realisiert. Das aufzuwachsende Ele-
ment wird aus einer Effusionszelle entweder durch Heizen oder mit Hilfe eines Elek-
tronenstrahls verdampft, so dafl ein Atom- oder Molekularstrahl entsteht, der auf das
Substrat trifft. Durch die Wahl einer mittleren Substrattemperatur (bei Silizium ty-
pischerweise im Bereich zwischen 500 und 700° C) wird eine ausreichende Haftung der
aufgedampften Atome sicher gestellt. Gleichzeitig ist ihre Diffusion an der Oberflache
aber noch groff genug, um die Einnahme der Gitterplitze zu erméglichen. Unter-
halb einer kritischen Temperatur T., die vom Material und von der Orientierung der
wachsenden Oberflaiche abhéngt, bildet sich keine kristalline Struktur sondern nur
noch amorphes Material. Fiir einen ungestorten Einbau in das Gitter und damit fiir
ein perfekt kristallines Wachstum mufl aulerdem der Flufl der auftreffenden Atome
beschrinkt sein, so daB sich typischerweise nur Wachstumsraten von einigen A pro
Sekunde realisieren lassen. Dieses Wachstumsregime ist aber gerade fiir die Herstel-
lung atomar diinner Schichten und Schichtsysteme mit klar definierten Grenzflachen
gut geeignet.

Unter §-Schichtsystemen versteht man diinne, mit Fremdatomen hochdotierte,
vergrabene, einkristalline Schichten in Halbleitermaterialien. Da das System Germa-
nium in Silizium von besonderem praktischen Interesse ist ([54], [143]), wurden im
Rahmen der vorliegenden Arbeit epitaktisch gewachsene Germanium-§-Schichten in
Silizium untersucht.

2.1.1 Wachstumsmoden

Grundsétzlich lassen sich je nach Wechselwirkung zwischen Substrat- und Schicht-
atomen drei verschiedene Wachstumsmoden unterscheiden, die in Abbildung 2.1 sche-
matisch dargestellt sind [184].

o Wenn die Wechselwirkung zwischen Substrat- und Schichtatomen viel grofler ist
als die Wechselwirkung der Schichtatome untereinander, kommt es zum Lagen-
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wachstum, d.h. erst wenn eine monoatomare Schicht abgeschlossen ist beginnt
die nichste zu wachsen. Dieser Modus wird auch als Frank-van-der-Merwe-
Wachstum bezeichnet. Die Anlagerung der Atome findet dabei vorzugsweise an
Terrassenstufen bzw. an sog. "Kinks”, den UnregelmaBigkeiten entlang der Stu-
fenkante statt, weil dort die Substrat-Schicht-Wechselwirkung besonders grof3
ist [132]. Da sich eine leichte Fehlorientierung zwischen der realen Substrat-
oberfliche und der entsprechenden Netzebene des Kristallgitters in der Praxis
nie ganz vermeiden l1a8t, ist diese Méglichkeit immer gegeben, weil sich immer
Terrassenstufen bilden. Dieser ” Terrace-Step-Kink-Mechanismus” fithrt dazu,
dafB} sich das Schichtwachstum in Form einer Vorwartshewegung der einzelnen

Stufen realisiert (”Step Flow Mode™) [25].

e Wenn im umgekehrten Fall die Wechselwirkung der Schichtatome untereinander
viel grofler ist als die mit dem Substrat, dann kann sich kein Schichtwachstum
einstellen. Die abgeschiedenen Atome lagern sich an bestimmten Nukleations-
punkten an und von dort setzt sich das Wachstum in Form von Inseln fort, weil
die auftreffenden Atome von den schon vorhandenen Schichtatomen wesent-
lich starker gebunden werden als vom Substrat. Eine bestimmte monoatomare
Schicht ist erst dann komplett, wenn alle Graben zwischen den Inseln im Verlauf
des Wachstums aufgefiillt worden sind. Man spricht vom sog. Vollmer- Weber-
Wachstum, wobei das periodische Entstehen und Auffiillen von Graben zu einer
periodischen Anderung der Oberflichenrauhigkeit im Verlauf des Wachstums
fiihrt.

e Zwischen diesen beiden Extremféllen gibt es noch einen dritten Wachstumsmo-
dus, das sog. Stranski-Krastanov-Wachstum. Hierbei bilden sich zundchst eine
oder mehrere geschlossene Monoschichten aus. Danach wéchst die Schicht in
Form von dreidimensionalen, koharenten Inseln weiter.

Bei dieser Klassifizierung handelt es sich natiirlich um vereinfachte Szenarien.
Das reine Lagenwachstum beispielsweise kann beim Wachstum dicker Schichten nur
realisiert werden, wenn die Gitterkonstanten von Schicht und Substrat miteinander
iibereinstimmen.

Bei der Heteroepitaxie von Halbleiterschichten ist dies aber praktisch nie der Fall.
Im Anfangsstadium des Wachstums nimmt die Schicht trotzdem die Gitterkonstante
des Substrats an. Ab einer bestimmten kritischen Schichtdicke d. allerdings kommt
es entweder zur Relaxation durch Bildung eines Versetzungsnetzwerks [22] - also zur
Abweichung von der perfekt kristallinen Struktur - oder es erfolgt ein Ubergang zum
Inselwachstum [162], d.h. zu einer Form des Wachstums, die es dem wachsenden
Material erlaubt ohne Defektbildung zu relaxieren. Der Stranski-Krastanov-Modus
besitzt daher fiir die Halbleiterepitaxie die grofte Bedeutung. Auf ihm basiert auch
die Herstellung von selbstorganisierten Quanten-Dot-Schichtsystemen [35].
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2.1.2 Pseudomorphes Wachstum von J/-Schichten

Fir die Herstellung derartiger Strukturen kommen nur die epitaktischen Verfahren in
Frage. Die Molekularstrahlepitaxie ist in diesem Zusammenhang besonders geeignet,
weil diese Art des Wachstums so weit entfernt vom thermodynamischen Gleichge-
wicht ablauft, daf} sich Fremdatome mit Konzentrationen weit oberhalb der normalen
Festkorperloslichkeit in die Kristallmatrix einbauen lassen [19]. Dies ist die Vorausset-
zung um tiberhaupt Schichten mit hoher Germanium-Konzentration und nur wenigen
Atomlagen Dicke in Silizium herstellen zu kénnen.
Die é-Schicht wird dabei durch die relaxierte Gitterfehlanpassung

Aa . dr—4s (2.1)
a as

charakterisiert, wobei ag die Gitterkonstante des Substrats und a;, die Gitterkon-
stante der Schicht bezeichnet. Wenn dieser Parameter nicht allzu gro8 ist, nimmt die
wachsende Schicht lateral zuniachst die Gitterkonstante des Substrats an. In Wachs-
tumsrichtung wird dies durch eine entsprechende elastische Verzerrung der Einheits-
zelle kompensiert, d.h. wenn das Schichtmaterial in lateraler Richtung komprimiert
ist, wird es sich in Wachstumsrichtung ausdehnen und umgekehrt. In diesem Fall
spricht man von pseudomorphem Wachstum. Die Verzerrung in Wachstumsrichtung
hangt dabei mit der relaxierten Gitterfehlanpassung iiber die elastischen Konstanten
der Schicht zusammen. Es gilt [83]:

<&>J— _‘n + 2¢19 (%) . (2.2)
d C11 a

Dieser Mechanismus funktioniert nur bis zu einer von der Grofle der Gitterfehlan-
passung abhéngigen kritischen Schichtdicke. Bei reinem Germanium auf Silizium ist
Aaja = 4,17%. Bei dieser GroBenordnung ist die kritische Schichtdicke schon nach
etwa 3 Monolagen erreicht [115].

Im allgemeinen 148t sich aber auch bei optimaler Finstellung der Wachstums-
bedingungen keine reine Germanium-Schicht auf Silizium abscheiden. Bei den Tem-
peraturen, die fiir das kristalline Wachstum notwendig sind, ergibt sich immer eine
gewisse Interdiffusion iiber die Grenzfliche hinweg. Die Germanium-§-Schicht besitzt
dadurch einen bestimmten Silizium-Anteil, so daf} sie als Legierung Si,Ge;_, be-
schrieben werden muf}. Fiir diesen Fall ergibt sich die Gitterkonstante der Schicht
nach dem Vegard’schen Gesetz [175] durch lineare Interpolation:

ar, = zag; + (1 — z)age. (2.3)

Daraus folgt sofort, daf die Gitterfehlanpassung der Schicht mit wachsendem Silizium-
Anteil abnimmt und entsprechend auch die elastische Verzerrung in Wachstumsrich-
tung. Die kritische Schichtdicke fiir das perfekt kristalline Lagenwachstum steigt da-
gegen entsprechend an. Sie bleibt aber fir die kleinen z-Werte, die bei der Herstellung
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von d-Schichten angestrebt werden, weiterhin im Monolagenbereich.

Trotzdem wurde kiirzlich eine Methode entwickelt mit der sich die kritische Schicht-
dicke fiir das Lagenwachstum drastisch erhohen 148t, ohne daf es zur Inselbildung im
Stranski-Krastanov-Modus kommt [115]. Der Ausgangspunkt ist die Tatsache, daf
sich durch die Bildung von Inseln eine Relaxation der aufgebauten Verspannungen er-
gibt. Die Inseln entstehen durch das bevorzugte Wachstum von kleinen Hut-Clustern
mit vielen nichtabgesattigten Bindungen. Durch das Beimischen eines dritten Ele-
ments in geringer Konzentration beim epitaktischen Wachstum koénnen diese Bin-
dungen aber abgeséttigt und so der frithe Ubergang zum Inselwachstum verhindert
werden [115]. Das dritte Element wird als ”Surfactant” bezeichnet und man nennt
diese Art des Wachstums 7surfactant mediated”. Mit Antimon konnte dadurch eine
Germanium-Schicht von mehr als 200 Monolagen Dicke auf Silizium(001) realisiert
werden [115], wobei die Verspannungen im Verlauf des Wachstums stetig durch Ver-
setzungen abgebaut werden. Der Reiz des Verfahrens liegt insbesondere darin durch
kontrollierte Zugabe des Surfactant” die Art und das Ausmafl des Relaxationsme-
chanismus (Inselbildung oder Entstehung eines Versetzungsnetzwerks) bestimmen zu
koénnen.

Ein weiteres Problem, das durch diese Art des Wachstums gelést werden kann,
ist die sog. Segregation des d-Schichtmaterials. Darunter versteht man die Tendenz
bestimmter Materialien in der Halbleiter-Heteroepitaxie bei der Deposition eines an-
deren Materials auf der Wachstumsfront aufzuschwimmen. Dadurch verlaufen die
Schichtprofile und die Grenzflachen sind nicht mehr gut definiert. Auch dieses Ver-
halten sollte durch die Verwendung eines Surfactant’ ganz erheblich eingeschréankt
werden [123].

Der Surfactant selbst muB maoglichst so beschaffen sein, dafl er nicht innerhalb der
epitaktischen Schicht bleibt, da er dort die elektrischen Eigenschaften storen wiirde.
Ideal ist bei thm gerade die Segregation an die Oberfliche der aufwachsenden Schicht.

Diese gesamte Technologie bietet vollig neue Perspektiven fiir eine verstarkte An-
wendung epitaktischer Verfahren. Sie ist aber bis jetzt noch wenig erforscht. Insbe-
sondere die Auswirkung des Surfactant” auf die frithen Stadien des Wachstums sind
unbekannt. Diese konnen aber beim Wachstum eines d-Schichtsystems untersucht
werden.

2.1.3 Die epitaktischen Proben

Zur strukturellen Charakterisierung wurden 3 Proben hergestellt, die als Modellsy-
steme fir die Eigenschaften von Germanium-d-Schichten in Silizium dienen kénnen.
Grundlage fir die Herstellung waren sorgféltig orientierte und nach dem aktuellen
Stand der Technik polierte Silizium(001)-Substrate. Der Wachstumsprozef selbst wur-
de in der MBE-Anlage der Universitat der Bundeswehr Miinchen in Neubiberg durch-
gefithrt. Es handelt sich dabei um eine Mehrkammer-Ultrahochvakuum-Anlage, die
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Abbildung 2.2: Die schematische Schichtstruktur fiir die epitaktisch gewachsenen
Germanium-0-Schichtsysteme.

es erlaubt samtliche ProzeBschritte auf einmal durchzufiithren. Gleichzeitig kann der
Zustand der wachsenden Oberfliche standig durch Elektronenbeugung in situ beob-
achtet werden.

Der erste Schritt des epitaktischen Prozesses ist die Desorption des natirlichen
Oxids nach dem Transfer in die Vakuumkammer. Dazu wird das Substrat auf iiber
900° C erhitzt und solange bei dieser Temperatur gehalten bis das Oxid abgedampft
ist. Das macht sich durch das Auftreten scharfer Reflexe aufgrund der kristallinen
Oberflachenrekonstruktion in der Elektronenbeugung bemerkbar. Zur Glattung der
zurlickbleibenden rauhen Substratoberfliche wird danach eine Silizium-Puffer-Schicht
mit einer Dicke von 1500 A - 2000 A bei etwa 700° C gewachsen. Anschliefend wird
das System auf die Wachstumstemperatur der 6-Schicht abgekiihlt und das Germani-
um wird mit einem sehr kleinen Flu$ (0,15 A/s) abgeschieden. Danach wird die etwa
150 A dicke Silizium-Deckschicht bei derselben Temperatur gewachsen. Erst nach der
Abkiithlung auf Raumtemperatur wird das so entstandene System aus dem Ultrahoch-
vakuum entnommen. Dabei bildet sich im oberen Bereich der Deckschicht wieder ein
natiirliches Oxid.

Die Proben unterscheiden sich hinsichtlich ihrer Wachstumstemperatur (> 500° C
bei Delta 1, sowie 400° C bei Delta 2 und Delta 3) und hinsichtlich der Verwendung
von 1/3 Monolage Bor als Surfactant-Material (bei Delta 3 im Gegensatz zu Della
2). Der Surfactant wurde dabei im AnschluB an die 6-Schicht aufgebracht, um seinen
Einflul auf die Germanium-Segregation zu untersuchen. Der Probenaufbau ist fiir
alle Proben in Abbildung 2.2 schematisch dargestellt.

Die Temperaturen liegen insgesamt im Bereich der sog. Niedrigtemperaturepita-
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Abbildung 2.3: TEM-Aufnahme der Probe Delta 2, wobei die Probe senkrecht zur
Oberfliche geschnitten wurde. Diese ist als dicke weiBle Linie erkennbar, die von rechts
oben nach links unten durch das Bild lauft. Die §-Schicht ist die parallel dazu verlau-
fende diinne schwarze Linie.

xie, so dafl gut definierte Grenzflaichen zu erwarten sind. Auflerdem wurden die ein-
zelnen Wachstumsschritte nicht unmittelbar nacheinander ausgefiihrt, sondern nach
dem Abschluf} jeder Schicht wurde eine Wartezeit von etwa 5 Sekunden eingehalten,
bevor das Wachstum der néchsten Schicht begonnen wurde. Dadurch hat das System
Zeit sich zu equilibrieren ohne dafl aber bereits eine wirksame Belegung der Ober-
flaiche mit den Atomen des Restgases stattfindet [122].

2.1.4 Charakterisierung durch Transmissionselektronenmikros-
kopie

Zur Qualitatskontrolle wurden die gewachsenen d-Schichtsysteme mit Transmissions-
elektronenmikroskopie (TEM) charakterisiert. Ziel dieser Untersuchungen war es die
Bildung einer vollstandigen, vergrabenen Schicht mit einer Dicke im Monolagenbe-
reich zu verifizieren. Fine typische derartige Aufnahme ist fiir die Probe Delta 2 in
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Abbildung 2.3 dargestellt.

Auf dem Bild ist die d-Schicht deutlich zu erkennen. Sie ist - soweit es die mi-
kroskopische Auflosung zuléBt - klar definiert und iiber den gesamten Probenbereich
durchgehend ausgebildet.

Gleichzeitig macht die Aufnahme deutlich, daB die Struktur auf atomarer Ebene
nicht mehr mit derartigen mikroskopischen Methoden aufgelost werden kann, insbe-
sondere weil der Kontrast bei hochaufléosenden transmissionselektronenmikroskopi-
schen Messungen nicht ausreichend ist. Dies kann nur mit den Methoden der Ront-
genstreuung geschehen.

2.2 Bor- und Arsen-implantiertes Silizium(001)

Die Motivation zur detaillierten Untersuchung von ionenimplantiertem Silizium auf
der Suche nach Realstrukturen im Nanometerbereich entspringt aus der fortschrei-
tenden Miniaturisierung der mit diesem Verfahren hergestellten Bauelemente. Da die
Grofenordnung der Strukturen inzwischen in den Submikrometerbereich abgesunken
ist, ist das Verstandnis der durch die Herstellung bedingten Defekte bis hin zur ato-
maren Ebene entscheidend fir die weitere Entwicklung (vgl. Kapitel 1 und [30]).

Bei der Implantation wird dabei das Dotiermaterial ionisiert und je nach Element
und gewiinschter Implantationstiefe auf Energien zwischen 1keV und etwa 500 keV
beschleunigt. Diese Tonen treffen auf den perfekt kristallinen Silizium-Substratkristall
und deponieren ihre Energie in Form einer Kollisionskaskade bevor sie in der ent-
sprechenden Tiefe zur Ruhe kommen. Dadurch wird im Verlauf der Implantation das
Kristallgitter in Oberflichennidhe weitgehend zerstért und der groBte Teil der implan-
tierten Tonen befindet sich auf elektrisch inaktiven Zwischengitterplatzen.

Daher mufl nach jeder Implantation ein thermischer Ausheilschritt erfolgen, der
eine Rekristallisation der Silizium-Matrix bewirkt. AuBlerdem wird dadurch der grofite
Teil der Dotieratome in elektrisch aktive Gitterplatze eingebaut. Grundsétzlich gibt
es zwei verschiedene Moglichkeiten des Ausheilens [9]. Beim schnellen thermischen
Ausheilen ("Rapid Thermal Annealing” - RTA) wird das Material in einer Argon-
oder Stickstoff-Atmosphéire durch Bestrahlen mit einer Lampe erhitzt. Das Ofen-
Ausheilen (" Furnace Annealing”) dagegen erfolgt durch direktes Heizen der Probe im
Ultrahochvakuum.

Die wichtigsten Elemente fiir die Silizium-Dotierung sind Bor zur Herstellung von
positiv und Arsen fiir die Erzeugung von negativ dotierten Bereichen. Von diesen
beiden ist die Wechselwirkung von Bor mit Silizium noch am wenigsten verstanden.
Daher steht das Bor-Silizium-System im Mittelpunkt der hier angestellten Untersu-
chungen.
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2.2.1 Das System Bor in Silizium

Von anderen Dotiermaterialien unterscheidet sich das in Silizium implantierte Bor
insbesondere durch das Phéanomen der voriibergehend erhohten Diffusion (7 Transient
Enhanced Diffusion” - TED). Dabei kann sich das Implantationsprofil im Frithstadium
des Ausheilens um mehrere tausend A verbreitern [30], wobei die Diffusionskonstante
des Bor im Vergleich zum Gleichgewichtswert um bis zu 3 GroBenordnungen erhoht
sein kann [30].

Dieser Effekt ist bisher hauptsachlich mit Hilfe der Sekundarionenmassenspektros-
kopie (”Secondary lon Mass Spectroscopy” - SIMS) an implantierten sowie an epitak-
tisch gewachsenen und anschlieend mit Silizium implantierten Bor-Dotier-Profilen
untersucht worden. Die epitaktischen Profile haben dabei den Vorteil, daf} sie eine
Entkopplung der implantationsgeschadigten und der dotierten Region ermdoglichen.
Es konnte beobachtet werden, dafl die erhéhte Diffusion mit einer charakteristischen
Zerfallszeit abklingt, die mit steigender Temperatur sehr stark abnimmt [100]. Aus-
serdem tritt der Effekt nur dort auf wo die Bor-Konzentration einen bestimmten, mit
der Temperatur ansteigenden Wert ¢, nicht tiberschreitet [34]. Das hat zur Folge, daf}
in der Regel nur das Bor in den Ausldufern des Dotierprofils an der erhéhten Diffu-
sion teilnimmt, wahrend in der Mitte ein statisches Konzentrationsmaximum nahezu
unbeeinflult zurtickbleibt.

Aus der Tatsache, daf} die kritische Konzentration ¢, mit der intrinsischen La-
dungstragerkonzentration skaliert und daf} die diffundierende Bor-Komponente elek-
trisch aktiv ist [34], folgt, daB das diffundierende Bor substitutionelle Platze im Si-
lizium einnimmt. Die statische Bor-Komponente dagegen wird durch interstitielle
und immobile Cluster erklart [159]. Diese entstehen durch das Wachstum von un-
beweglichen Cluster-Vorlaufern [62], die als Verbindungen zwischen Bor-Atomen (B)
und Silizium-Zwischengitteratomen (/) identifiziert wurden, wobei hauptsichlich die
Form BI, auftritt, die dann vorwiegend durch die Kondensation von Bor-Atomen
weiterwachst [121].

Die voriibergehend erhéhte Diffusion des substitutionellen Bor wird durch einen
voriibergehend starken UberschuB an Silizium-Zwischengitteratomen erklirt, der nach
der Implantation vorhanden ist [47]. Diese Zwischengitteratome kondensieren zunachst
in sog. {311}-Defekte, die aus zusétzlichen (311)-Netzebenen des Silizium-Gitters
bestehen, in denen das Silizium 5 bis 8-atomige Ringe bildet, so daBl keine freien
Bindungen tibrig bleiben [167]. Diese Defekte sind in die <110> oder dquivalente
Richtungen stark ausgedehnt, wiahrend sie in die anderen Richtungen nur die Abmes-
sungen der zusitzlichen Silizium-Ringe besitzen, so dafl sich insgesamt eine Stabform
ergibt [167], [30]. Im Verlauf des Ausheilens sind sie nicht stabil. Sie schrumpfen unter
Emission von Silizium-Zwischengitteratomen, die dann fiir die erhéhte Bor-Diffusion
zur Verfiigung stehen [47]. Die Bor-Diffusion erfolgt dabei durch Platztausch eines
substitutionellen Bor-Atoms mit einem Silizium-Zwischengitteratom und durch den
umgekehrten Vorgang am Ende der Diffusionsstrecke. Sie ist daher nur solange erhht
bis alle {311}-Defekte aufgebraucht sind, wobei die Temperaturabhiangigkeit dieses
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Vorgangs auch die Temperaturabhangigkeit der anomalen Diffusion insgesamt erklart.

Dieses Bild fiir den Ablauf des TED-Effekts wird weiterhin durch jiingste Unter-
suchungen gestiitzt, bei denen die erhohte Diffusion verringert oder ganz unterdriickt
werden konnte, wenn Mafinahmen getroffen wurden, die den Silizium-Zwischengit-
teriiberschuB verringern. Beispiele sind die zusatzliche Dotierung mit Phosphor [74],
die verstarkte Oberflichen-Annihilation der Silizium-Zwischengitteratome durch die
zusatzliche Implantation sehr niederenergetischer Silizium-lonen [3] oder das reaktive

Plasma-Atzen [129].

Trotzdem bleiben viele Fragen offen. Unklar ist welche Grofle und Verteilung in
Oberflachennédhe die elektrisch inaktiven, Bor-haltigen Cluster besitzen, die fiir den
statischen Peak verantwortlich sind. Davon hangt ihr Einflul auf die Qualitat der
durch Implantation und Ausheilen hergestellten Schaltelemente entscheidend ab. Ins-
besondere unbekannt ist auBlerdem der Verbleib der Silizium-Zwischengitteratome
nach dem Abklingen der anomalen Bor-Diffusion. Denkbar ist, daf sie an der Kri-
stalloberfliche ausheilen. Sie konnten aber auch zum Wachstum bereits vorhandener
Defekte beitragen oder sogar neuartige Defekte bilden.

Dasich die bisherigen SIMS-Untersuchungen auf die Bestimmung von Bor-Profilen
beschrianken, sind sie nicht in der Lage diese Fragen zu beantworten. Die im Rahmen
dieser Arbeit eingesetzte diffuse Rontgenstreuung bildet dagegen die ideale Voraus-
setzung, um diese Probleme anzugehen.

2.2.2 Arsen in Silizium

Die Implantation von Arsen in Silizium ist die am weitesten verbreitete Methode zur
negativen Dotierung von Silizium. Aber auch abgesehen von der Art der dadurch
generierten Ladungstrager ergeben sich in diesem System grundlegende Unterschiede
im Vergleich zum Bor-dotierten Silizium.

Beispielsweise wird eine hochgradige elektrische Aktivierung der implantierten
Atome v.a. durch anschliefendes Laser-Schmelzen erreicht [51]. Die im Verlauf der
weiteren prozeftechnischen Bearbeitung durchgefithrten normalen Ausheilschritte re-
duzieren dagegen diese elektrische Aktivitat wieder ganz erheblich [51]. Durch um-
fangreiche theoretische [116] und experimentelle [24] Untersuchungen konnte festge-
stellt werden, dafl dies durch die Bildung von elektrisch inaktiven Komplexen aus
Arsen und Leerstellen (V) des Silizium-Gitters bedingt ist. Dabei spielt der As,V-
Cluster eine dominante Rolle, es treten aber auch andere Defekt-Cluster der Form
As,Siy_,V auf [95].

Diese relativ kleinen Cluster sind das bestimmende Element fir die Realstruk-
tur des Arsen-Silizium-Systems. Erst bei sehr hohen Arsen-Implantationsdosen (7 x
10" cm™?) wird das Auftreten von groBeren Arsen-Prezipitaten mit einem Durchmes-
ser von etwa 50 A beobachtet [170]. Daher eignet sich das Arsen-Silizium-System in
Bezug auf die diffuse Streuung sehr gut als Vergleichsmafstab fiir die Bor-implantier-
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ten Systeme.

2.2.3 Die untersuchten Proben

2.2.3.1 Bor-implantierte Proben

Alle untersuchten Systeme wurden auf der Basis von Silizium(001)-Kristallen herge-
stellt, die nach dem Zonenziehverfahren ( ”Float Zone Silicon” - FZ-Si) produziert wur-
den. Dieses Verfahren garantiert eine hochstmogliche chemische Reinheit des Siliziums
und stellt dadurch sicher, dafl die angestellten Untersuchungen nicht von Verunreini-
gungseffekten beeinfluft werden. Die Implantation wurde unter Standardbedingun-
gen durchgefiihrt, wobei teilweise in einem zweiten Implantationsschritt zuséatzliche
Silizium-Ionen eingeschossen wurden, um den Effekt nachfolgender Implantations-
schritte auf das urspriinglich hergestellte System zu ermitteln. Insgesamt wurden
folgende Proben hergestellt und anschlieBend untersucht:

Probe Implantat 1 Ausheilen 1 Implantat 2 Ausheilen 2
(5,0) .1) (5.0) (1)

bla || 32keV B, 6el15cm™2 | 750° C, 10sec

blc | 32keV B, 6el5cm=* | 750° C, 15 min

bld | 32keV B, 6el5cm=2 | 1060° C, 10 sec

b2a | 32keV B, 6el5cm=2 | 1070° C, 10sec | 80keV Si, 4eldecm=2 | 750° C, 10 sec
b2c || 32keV B, 6e15cm™2 | 1070° C, 10sec | 80keV Si, 4el4cm™* | 750° C, 15 min
b3a || 32keV B, 6el4dcm=2 | 1070° C, 10sec | 80keV Si, 2el4cm™2 | 750° C, 10sec
b3c | 32keV B, 6el4cm™2 | 1070° C, 10sec | 80keV Si, 2¢14cm™2 | 750° C, 15 min
cd reines Si 1070° C, 10 sec - 750° C, 10 sec
cc reines Si 1070° C, 10 sec - 750° C, 15 min

2.2.3.2 Epitaktisch Bor-dotierte Referenzproben

Genau wie bei den Untersuchungen zur anomalen Diffusion von Bor in Silizium ist es
aber auch in diesem Fall interessant die Schadigung des Kristalls durch Implantation
von der Dotierung mit Bor zu trennen und das Ausheilverhalten eines solchen Systems
zu untersuchen. Zu diesem Zweck wurden Proben hergestellt bei denen epitaktisch
Silizium auf Silizium gewachsen wurde. Wahrend dieses Wachstums wurde durch
gleichzeitige Evaporation von Bor eine gleichmafige Dotierung der Oberflachenschicht
erreicht. Anschliefend wurden die Proben mit Silizium implantiert und nachfolgend
ausgeheilt. ITm einzelnen sieht das folgendermaflen aus:
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Probe c(B) Ausheilen 1 | Implantat 1 | Implantat 2 | Ausheilen
(T,t) (E,c) (E,c) (T,t)

be319b || 4€19cm™3 1070° C, 30keV Si, | 100keV Si, 750° C,
10 sec 4el3cm™% | 1,2el4 cm™> 255 sec

bed20b | 4e20 cm™ 1070° C, 30keV Si, 100 keV Si, 750° C,
10 sec 4el3cm™2 | 1,2eld cm™2 255 sec

Die beiden Systeme unterscheiden sich nur durch die Bor-Konzentration, wobei
die beiden Werte ziemlich genau den Konzentrationen entsprechen, die bei einer Im-
plantation von 6e14 cm™2 bzw. 615 cm™ und einer Eindringtiefe von ca. 2000 A im
Material deponiert werden. Dadurch sind diese epitaktischen Systeme unmittelbar

mit den Bor-implantierten vergleichbar.

2.2.3.3 Arsen-implantierte Proben

Um einen Vergleich zwischen dem Bor-implantierten und dem Arsen-implantierten

Silizium-System zu erméglichen, wurden auch einige Arsen-Proben analog zum Bor-
System prépariert. Dabei handelt es sich um folgende Systeme:

Probe

Implantat 1
(£, ¢)

Ausheilen 1
(T,t)

Implantat 2
(£, ¢)

Ausheilen 2

(T.1)

‘ Asld H 32keV As, 6el15cm™ ‘ 1060° C, 10 sec ‘

‘ As2a H 32keV As, 6¢15cm™ ‘ 1070° C, 10 sec ‘ 80keV Si, 4el4 cm™* ‘ 750° C, 10 sec ‘




Kapitel 3

Methoden der Rontgenstreuung
zur Untersuchung
oberflaichennaher Realstrukturen

Dieses Kapitel behandelt die verschiedenen Methoden der Rontgenstreuung, die zur
Bearbeitung der in Kapitel 2 dargestellten Fragestellung eingesetzt wurden. Zunéchst
werden die physikalischen Grundlagen und die Einsatzmoglichkeiten der spekuldren
Reflektivitat behandelt. Diese gehort bereits zu den auch industriell eingesetzten Stan-
dardmethoden, die in der Literatur ausfiihrlich dargestellt ist, angefangen von den
historischen ersten Messungen [81] tiber die theoretischen Originalarbeiten (z.B. von
Parratt [117]) bis hin zu neueren Ubersichtsartikeln, z.B. von Russell [144] oder Spirkl
[161]. Danach wird die diffuse Reflektivitat behandelt, die im folgenden immer als
nichtspekulare Reflektivitat bezeichnet wird, um sie von der diffusen Streuung in der
GroBwinkelbeugung zu unterscheiden. Im nachsten Abschnitt wird die Methode der
Bragg-Beugung unter streifendem Einfall diskutiert. Diese Technik basiert im wesent-
lichen auf den Originalarbeiten ([183], [97], [177], [40], [41], [43], [45]), die die fiir die
meisten realen Kristallstrukturen ausreichende kinematische Beschreibung enthalten.
Die fiir weitgehend perfekte Kristalle erforderliche dynamische Herleitung findet sich
in [2], [4], [5], [136], [133], [164]. Die Methode hat inzwischen v.a. fiir die Charakterisie-
rung oberflichennaher Schichtsysteme breite Anwendung gefunden (vgl. [134], [126],
[163], [15]). Insbesondere wird in diesem Zusammenhang aber auf die in dieser Arbeit
extensiv eingesetzte diffuse Streuung und ihre unter den Begriffen "Huang-" bzw.
"Stokes-Wilson-Streuung” bekannten theoretischen Beschreibungen eingegangen. Ei-
ne umfassende und aktuelle Darstellung dazu bietet der Ubersichtsartikel von Ehrhart
[48] fir die diffuse Streuung in der Umgebung von Volumenreflexen. Die systemati-
sche Anwendung dieser Ergebnisse auf die bei der Beugung unter streifendem Einfall
untersuchten Oberflachenreflexe ist einer der wesentlichen Aspekte dieser Arbeit. Aus-
serdem wird noch kurz auf die - auf der dynamischen Theorie beruhende - Methode
der stehenden Rontgenwellen fiir die Positionsbestimmung von Fremdatomen einge-



3.1 Die spekuldare Reflektivitat 23

gangen, die ebenfalls in der Literatur bereits in grundlegenden Ubersichtsartikeln -
z.B. von Batterman [13] und Zegenhagen [187] - dargestellt wurde.

3.1 Die spekulire Reflektivitit

3.1.1 Brechungsindex und Totalreflexion

Die Grundlage fiir das Verstdndnis der Wechselwirkung von elektromagnetischer Strah-
lung mit Materie ist der material- und wellenlangenabhéngige Brechungsindex n, der
tiber das Verhiltnis der Phasengeschwindigkeiten im Vakuum (¢) und im Medium (v)
definiert wird n = £. Fiir Réntgenstrahlen mit Photonenenergien in der Gréfienord-
nung von 10keV, d.h. weit oberhalb der Bindungsenergien der &uleren Elektronen in
den Atombhiillen liegt die Strahlungsfrequenz stark tiber den Resonanzfrequenzen der
Elektronen, so dafl diese nur zu gegenphasigen Oszillationen angeregt werden. Die
Phasengeschwindigkeit der Rontgenwelle wird dadurch in Materie grofer als ¢ und
man erhédlt n < 1. Fiir ein im allgemeinen aus m Elementen bestehendes Material

1aBt sich schreiben [75]:

n—=1— %) o~ Napifi
27 Aj ’

i=1

(3.1)

wobei 7, = 2,813 x 107 m den klassischen Elektronenradius bezeichnet. X ist die
Wellenlédnge, N4 die Avogadro-Konstante, p;, A; und f; sind die partielle Massen-
dichte, die relative Atommasse, sowie der Atomformfaktor des j-ten Elements. Der
Atomformfaktor beschreibt das wellenlangenabhédngige Streuvermégen der Atome und
besitzt die komplexe Darstellung [13]:

f=f+f+if, (3.2)

wobei [ und f” die Dispersions- und Absorptionskorrektur darstellen, wahrend fo
naherungsweise gleich der Anzahl der Elektronen und damit der Ordnungszahl des
Elements ist. Der Brechungsindex besitzt daher die komplexe Darstellung

n=1-—0—10 (3.3)

deren Imaginéarteil § proportional zum linearen Absorptionskoeffizienten des Materi-
als ist. Der Realteil § liegt fiir die in dieser Arbeit eingesetzten harten Rontgenstrahlen
(A 1,51&) in der Groflenordnung von 107°.

Zur Charakterisierung der Dispersionseigenschaften der Materie wird aber haufig
auch die dielektrische Suszeptibilitat herangezogen

Y =n?—-1, (3.4)
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fiir die sich bei Vernachléssigung der in 6 und 3 quadratischen Terme ergibt:
Y= —26 —1 20. (3.5)

Die Tatsache, daB Re(n) < 1 gilt, fithrt, zusammen mit dem Snellius’schen Brechungs-
gesetz

Ny COSQ; = Ny COSQl3 (3.6)

beim Ubergang von der Luft (n;) ins Medium (ny < ny = 1) zum Effekt der Totalre-
flexion. Unterhalb eines kritischen Winkels a, &~ v/2 § errechnet sich ein theoretischer
Ausfallswinkel von «a; < 0, so daB keine propagierende Wellenlosung innerhalb des
Materials erzeugt und der einfallende Strahl von der Oberfliache total reflektiert wird.

3.1.2 Die Reflektivitit von Schichtsystemen

Bei kleinen Einfallswinkeln sind die Reflexions- und Transmissionskoeffizienten an der
Grenzflache zweier Medien unabhéngig von der Polarisationsrichtung [23] :

kl—kg le
Mo =375 tio =
’ ky + ko ’ ky + ko

2
ki = (2;1") \/ Xi + sin? o (38)

mit der Wellenldange A, sowie den fir das Material ¢ charakteristischen Werten fiir
die dielektrische Suszeptibilitat y; und fiir den Einfallswinkel aus der Luft a;. Dieser

=1 + 2, (37)

wobei gilt

wird im Gegensatz zur Konvention in der Optik immer in Bezug auf die Grenzflache
definiert. Da sich meBbare Intensitaten nur bei - im Vergleich zum Brewster-Winkel
- kleinen a-Werten finden, sind die in Gleichung 3.7 bereits enthaltenen Naherun-
gen gerechtfertigt [23],[149]. Insbesondere kann daher auf eine Beriicksichtigung des
vektoriellen Charakters der Rontgenstrahlen verzichtet und eine rein skalare Theorie
angewandt werden, bei der k; jeweils die Komponente des Wellenvektors senkrecht
zur Grenzflache innerhalb des Materials darstellt. Sie enthalt iber y; implizit die
Elektronendichte.

Diese Fresnel’schen Formeln (3.7) beschreiben die Verhiltnisse an einer Grenz-
flache. Sind mehrere tibereinanderliegende Grenzflichen vorhanden, so miissen zur
Ermittlung sowohl des reflektierten wie auch des transmittierten Signals sdmtliche
Beitrage von allen Grenzflichen addiert werden. Durch diese sog. Airy-Summation
werden alle Mehrfachreflexionen beriicksichtigt und man erhélt beispielsweise bei zwei
Grenzflachen - entsprechend einer diinnen Schicht auf Substrat [144]:

2tkod
T2+ re3 €7

I 4 riores e

.3 2ikad’ (3.9)
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wobei r; ; den Reflexionskoeffizienten an der Grenzfliche von i nach j bezeichnet (1:
Luft, 2: diinne Schicht der Dicke d, 3: Substrat) und rq 5 den gesamten Reflexionsko-
effizienten des Systems darstellt.

Eine Verallgemeinerung auf ein System aus m Schichten auf Substrat ist ausge-
hend von Gleichung (3.9) durch einfache Rekursion maoglich. Bezeichne 717 wieder
die Luft, "2...m + 17 die verschiedenen Schichten und "m + 2”7 das Substrat, so
kann zunéchst der Reflexionskoeffizient r ., ., an der Grenzfliche zwischen unter-
ster Schicht und Substrat bestimmt werden. Dieser ist durch Gleichung (3.7) gegeben,
wenn die Ersetzungen ky — kyyo und kv — kjqq vorgenommen werden. Fiir die Re-
flexion zwischen unterster und zweitunterster Schicht ergibt sich dann aus Gleichung

(3.9):

!/

! 2tk +1d +1
Trm41 T Tt g €T

= _ 1

T'm,m+1 1+ T;Lm.|.1 T'Im-|-1,m+2 62ka+ldm+1’ (3 0)
wobei die gestrichenen Groéflen den Reflexionskoeffizienten an der entsprechenden
Grenzflache nach dem Muster von Gleichung (3.7) bezeichnen, wahrend der ungestri-
chene Koeffizient bereits alle Mehrfachreflexionen in den darunter liegenden Schichten
beriicksichtigt. Dieser kann nun benutzt werden, um die Reflexionsverhéaltnisse an der

dariiberliegenden Grenzfliche zu bestimmen [144]:

/
Tm—1,m + Tmm+1 €

!
L+ Tm—1,mTmm+1 €

2tkmdm

(3.11)

fm—1,m = Lk
Diese Rekursion wird solange fortgesetzt bis ry 5 - der Reflexionskoeffizient fiir die
Grenzflache zwischen der obersten Schicht und der Luft - erreicht ist. Er wird kurz
als der Reflexionskoeffizient r des Materials bezeichnet.

Im Experiment zugénglich ist schlieBlich nur die vom Schichtsystem reflektierte
Intensitat

R = L= |r]% (3.12)

Thre Berechnung mit der beschriebenen Rekursion wird als Parratt-Algorithmus
bezeichnet und sie stellt die am haufigsten eingesetzte Methode dar, um Reflexions-
kurven theoretisch zu berechnen. Die Anwesenheit mehrerer Grenzflachen fithrt zu
Interferenzeffekten und dadurch zu Oszillationen mit Periodenlédngen, die den Schicht-
dicken entsprechen. Allerdings geht bei der Intensitéatsberechnung die Phaseninforma-
tion verloren, so dafl eine direkte Rekonstruktion des Elektronendichteprofils aus einer
gemessenen Reflektivitatskurve nicht moglich ist. Schichtdicken und Suszeptibilitdaten
miissen daher iterativ durch Anpassung einer simulierten Reflektivitit an die gemes-
senen Daten bestimmt werden. Die Details dieses Verfahrens insbesondere bei sehr
kleinen Schichtdicken und beim Vorliegen eines Elektronendichtegradienten werden
bei der Darstellung der entsprechenden experimentellen Ergebnisse in den Kapiteln
5 und 6 diskutiert.
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3.1.3 Der Einflul der Rauhigkeit

Die bisherigen Uberlegungen gelten allerdings nur fiir ideal glatte Grenzflichen. In
realen Systemen findet man immer rauhe Grenzflichen vor, deren Position senkrecht
zur Oberflache des Materials lateral fluktuiert: z = z(z,y).

Im allgemeinen wird davon ausgegangen, da die fluktuierende Lage z; ;(z,y) der
Grenzflache zwischen den Medien 2 und j um einen Mittelwert zg; ; GauB-verteilt ist
([149], [9]), so daB fir die Wahrscheinlichkeit einer bestimmten Position z; ; gilt:

Py = ) (.13
(2%

Es ergibt sich dadurch im Bereich der Grenzfliche ein von z abhéngiger mittlerer
Brechungsindex n(z):

z n: — n _l t_zO‘iZ 2
n(z) = ni+ I e ( 7 ) dt 3.14
(2) | o (3.14)
n; + n; n; —n; ( z )
+ er 3.15
2 2 j? Uhj\/ﬁ ( )

mit der Definition [1]

” 2n+1

2 o0
erf (@ \/_/ N3 nz (n! 2n—|—1 (3.16)

Der entscheidende Parameter ist dabei o;;, das die Halbwertsbreite der durch die
Rauhigkeit ausgeschmierten Grenzflache reprasentiert. Er stellt ein lateral gemitteltes
quantitatives MaB fur die Rauhigkeit dar. Sowohl die Verteilung der Grenzflachenpo-
sition nach Gleichung (3.13) als auch der Verlauf des mittleren Brechungsindex’ in
(3.14) sind in Abbildung 3.1 dargestellt.

Die Konsequenz einer solchen GauB-férmigen Verteilung der Grenzflichenposi-
tion auf die Reflektivitdt wurde in der Literatur ausfiihrlich diskutiert. Névot und
Croce [106], sowie Vidal und Vincent [176] haben ermittelt, dal die Fresnel’schen
Gleichungen (3.7) fiir den Reflexions- und Transmissionskoeffizienten folgendermafien
modifiziert werden miissen:

rauh —2k1kyo? rauh Lky—k1)?02
ry 2 = =119 € 152912 t172 = tl,? 2( 2 1) L2, (317)

1

Zum gleichen Ergebnis kommen auch Sinha et al. [158], die das Problem mit Hilfe der
” Distorted Wave Born Approzimation” (DWBA) behandelt haben (vgl. Abschnitt
3.2.2).

Die Reflektivitat verringert sich also mit einem von oy, abhéangigen Faktor, der
grofe Ahnlichkeit mit dem Debye-Waller-Faktor besitzt welcher in der Braggstreu-
ung die Intensitdtsverringerung der Reflexe beispielsweise durch thermische Schwin-
gungen der Atome beschreibt. Die Intensitatsreduzierung macht sich dabei v.a. bei



3.1.3  Der Einflufl der Rauhigkeit 27

10

0.4
08|
P (Zi,j)
03 —_
S 064
o
S
g
0.2 —~
S 044
C
£
0.1 0.2
0.0 T T T T T 0.0 T T T T T
-4 2 0 2 4 -4 2 0 2 4
(zu-z )/"u (zu.—z )/°i,j

0;i,j 0;ii]

Abbildung 3.1: Wahrscheinlichkeit fiir die Position der Grenzfliche zwischen den Me-

dien i und j, sowie Brechungsindexverlauf jeweils als Funktion von z.

groBeren Impulsiibertragen bemerkbar, d.h. mit steigendem Einfallswinkel o; wird die
Reflektivitatskurve "nach unten gezogen”. Dies ist in Abbildung 3.2 fiir die von einer
Grenzflache reflektierte Intensitét veranschaulicht. Die Transmission durch die rauhe
Grenzflache erhéht sich dagegen mit steigender Rauhigkeit.

Diese Aussagen gelten aber streng genommen nur fiir den Fall hinreichend kleiner
Rauhigkeitswerte, nach Pynn [131] solange die Beziehung

1
< 1
o12 < 10 m (3 8)

erfilllt ist, wobei p. die Elektronendichte und r. den klassischen Elektronenradius
darstellt. Bei groeren Rauhigkeiten bzw. auch bei sehr grofien lateralen Korrelati-
onsliangen der Rauhigkeit gilt Gleichung (3.17) nicht mehr, insbesondere verringert
sich dann auch die Transmission mit steigendem oy 5 wieder [149].

In der Rekursionsformel des Parratt-Algorithmus wirkt sich die Rauhigkeit eben-
falls in Form einer Intensitatsreduzierung fiir Einfallswinkel o; > a. aus. Zusétzlich
werden die vom Schichtsystem induzierten Schichtdickenoszillationen ausgedampft.

Der Parratt-Algorithmus mit Berticksichtigung der Rauhigkeit stellt heute die
Standardmethode dar, um Reflektivitatskurven theoretisch zu simulieren bzw. um
gemessene Kurven zur Ermittlung der Strukturparameter anzupassen ("Fit”). Auf
seiner Grundlage wurden in den letzten Jahren zahlreiche Computerprogramme zur
Datenanpassung von Reflektivitatsmessungen entwickelt ([56], [83], [164]), die teilwei-
se auch im Rahmen dieser Arbeit eingesetzt wurden.
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Abbildung 3.2: Reflektivitdt von einer Grenzfliche mit und ohne Rauhigkeit.

3.2 Nichtspekulire oder diffuse Reflektivitit

Die in Abschnitt 3.1 vorgestellte Theorie beschreibt nur die spekulér reflektierte In-
tensitat, d.h. die gestreute Intensitat fiir die Einfalls- und Ausfallswinkel gleich sind:
a; = ay. Eine solche rein spekuldre Reflektivitét tritt aber nur bei einer Grenzflache
ohne laterale Fluktuationen auf.

Immer wenn die Grenzfliche aber lateral strukturiert ist oder wenn ihre Rauhigkeit
nicht nur zu einer intrinsischen Verbreiterung fithrt sondern auch Héhenfluktuationen
in lateraler Richtung erzeugt, sind entsprechende laterale Impulsiibertrage moglich.
Dann werden auch nichtspekuldre Streubeitrage auftreten, die auf beiden Seiten des
spekuldaren Pfades gemessen werden kénnen. Dies ist in Abbildung 3.3 veranschaulicht.

Diese nichtspekuldre Reflektivitat wird teilweise auch als diffuse Rontgenstreuung
in Vorwdrtsrichlung bezeichnet [149]. Diese Bezeichnungsweise wird in der vorlie-
genden Arbeit bewuBt vermieden, um eine Verwechslung mit der diffusen Streuung
in der Umgebung von Grofiwinkel-Braggreflexen zu verhindern. Um die nichtspekuléar
gestreute Intensitat zu bestimmen, mufl der Streuvorgang detaillierter betrachtet wer-
den, als dies in Abschnitt 3.1 geschehen ist.

3.2.1 Die Born Approximation (BA)

Da die Rontgenstrahlen nur eine schwache Wechselwirkung mit der Materie aufweisen,
ist die Born’sche Naherung aus der allgemeinen Streutheorie, die fir die Streuung an
einem schwachen Potential gilt [156] der geeignete Ausgangspunkt. Bezeichne @) den
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Abbildung 3.3: Zusammenhang zwischen lateralem Impulsiibertrag und Verlassen des
spekularen Pfades.

allgemeinen Impulsiibertrag (vgl. Abbildung 3.3) gegeben durch
Q= ks —k; (3.19)

mit dem einfallenden Wellenvektor k; und dem ausfallenden Wellenvektor ¢, so ist
der Wirkungsquerschnitt fiir den Streuvorgang gegeben durch [158]:

N2 4 5
do / / didi! =9 =) (3.20)

Die Volumenintegrale kénnen in Oberflichenintegrale umgewandelt werden. Aus-
serdem werde angenommen, daf} der lateral fluktuierenden Oberfliche eindeutig eine
glatte, mittlere Oberfliche zugeordnet ist, die als (z, y)-Ebene angesehen wird. z sei
die Richtung entlang der entsprechenden Oberflichennormalen. Dann kann Gleichung
(3.20) umgeformt werden zu [158]:

do N2 4 [
0= 4@2 //dT(]y//dT’(]y e—i1Q:[2(w ) =2(2" )] =ilQa(r—2")+Qy(y—v")] (3.21)

So ist der Flacheninhalt der beleuchteten Oberflache und z (z,y) beschreibt die ” Aus-
lenkung” der tatsdachlichen gegeniiber der mittleren Oberflache.

Um nun Ausdriicke fiir die gestreute Intensitat abzuleiten, wird angenommen, daf3
es sich bei z (z,y) — z (¢/,y") um eine Gaul’sche Zufallsvariable handelt [158], deren



30 Methoden der Rontgenstreuung

Verteilung nur von den relativen Abstanden (X,Y) := (z — 2,y — y') abhéngig ist.
Fiir die Verteilungsfunktion gilt:

g (X, V) = [z (x,y) — z («",y)]?), (3.22)

wobei fiir die meisten Festkorperoberflachen folgende funktionale Form angesetzt wer-

den kann [158]:
g(X,Y)=A (X2 472", (3.23)

Eine solche Oberfliche wird als selbstaffine Oberflache bezeichnet, wobei der Ko-
effizient ~ v.a. bestimmt wie "glatt” bzw. "gezackt” die Oberflache erscheint. Fir
praktische Berechnungen ist Gleichung (3.23) aber noch nicht geeignet, da die Ver-
teilungsfunktion fiir grofe Abstinde R = v/ X2 4+ Y? divergiert. In realen Systemen
bleibt sie immer auf endliche Werte beschrankt, allein schon wegen der endlichen
SystemgroBe. Eine diese Tatsache in Betracht ziehende geeignete Formulierung der
Verteilungsfunktion lautet [158]:

2h
g(R) = 20 [1 — e (§) } . (3.24)
Wenn nun die beleuchtete Flache die Abmessungen s, und s, besitzt, so 1aBt sich
schreiben:
Z—; NQbQSxSy // AXdY ¢ @79XY) —iQuX4QuY) (3.25)

Damit kann der in Streuexperimenten zugéngliche Strukturfaktor

do 1

J —_ 2
5(Q) = dQ N2b2s »Sy (3.26)
explizit berechnet werden.

Zunachst werde eine vollig glatte Oberflache ohne Rauhigkeit angenommen. Dann

gilt g(R) =0 und

- 47?

S(Q) = ok

so daf eine von 0 verschiedene Streuintensitat nur auftritt, wenn die spekulére Be-
dingung erfillt ist.

Liegt dagegen eine Rauhigkeit vor, deren Grofle fiir R — oo nicht divergiert, so
gilt:

3 (Qz) 8 (Qy), (3.27)

(Q) = spek(@) + Sdiﬁ(@), (3.28)
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wobel Sspek(@) durch Gleichung (3.27) gegeben ist, wahrend fiir den diffusen Anteil
gilt:

Sug(G) = ge—%z /0 “dR R (@ sam) ] g @B),  (329)

wobei @, = /Q7 + Q7 und Jy die Besselfunktion nullter Ordnung darstellt.

3.2.2 Die Distorted-Wave Born Approximation (DWBA)

Die obigen Uberlegungen gelten nur, wenn @, hinreichend groB und fiir die spekulir
reflektierte Intensitat I,y << 1 gilt. Dies ist im Totalreflexionsbereich und in der
Néahe des kritischen Winkels «. aber nicht mehr der Fall. Um hierfiir die spekulare
und nichtspekulére Reflektivitdt zu berechnen, geht man von der stationdren Wellen-
gleichung aus, der das elektrische Feld der Rontgenstrahlen gehorcht:

(A+k) E = V(i) E, (3.30)
wobei das Streupotential gegeben ist durch
V(i) = k* [1 = n® (7] (3.31)

mit dem Betrag des Vakuumwellenvektors £ und dem ortsabhéngigen Brechungsindex

n (r).

Das Streupotential wird nun in zwei Anteile aufgespalten
V(iR =WV () + Va(r). (3.32)

Vi reprasentiert das System ohne Rauhigkeit, wéahrend V, die durch die Rauhigkeit
eingefithrte Storung beschreibt. Einfallender und ausfallender Strahl werden durch
ebene Wellen (F;, El) und (EQ, —Eg) beschrieben, wobei F, einen zeitinvertierten
Eigenzustand des Systems beschreibt. Das Matrixelement fiir den Ubergang zwischen
den beiden Zustanden ist dann [158]:

@S| = (B [ Vi | B+ (Bs | Va | B) (3.33)
und daraus ergibt sich der Streuquerschnitt tiber:

do _[Q2[S]1) [
I 62 (3.34)

Das Matrixelement des ungestorten Systems aus Gleichung (3.33) beschreibt wieder
die rein spekuldre Reflektivitidt R beim Fehlen jeglicher Rauhigkeit [68]:

My =l (B | Vi | Fa) 2= sasy b2 sin? oy R 8 (R — By ) (3.35)
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Wenn mit u (z, y) die Abweichung der aktuellen Oberflachenposition von der mitt-
leren Oberflache bezeichnet wird, dann ist s4 der Teil der rauhen Oberflache, fir den
u(z,y) > 0 bzw. < 0 gilt. Damit konnen dann die Zufallsfunktionen F definiert
werden [68]:

N ztu(z,y) =~
FL(Q) :/ dxdy/ dz e7'97 (3.36)
S4 z

und fiir das Matrixelement der Storung 1aBt sich schreiben [158]:

My =|(Ey | Vo | By =K (1—n?) x (3.37)
[F(@) + 7 F(@0) 4 7 F(Ga) + 70 Pl @) + 20 (G

Dabei sind die verschiedenen Streuvektoren gegeben durch:

Q = kr—k
Q= ky—k
Qy = ky— K (3.38)

Qs = ky—Fk
Qs = ki -k,

wobei die ungestrichenen Gréfen die Wellenvektoren im Vakuum, die gestrichenen
dagegen die Vektoren im Medium darstellen. Die mit ¢ gekennzeichneten Vektoren
beschreiben die transmittierten Wellen. Die r!, ¥, ¢! und ¢* sind die entsprechenden
Reflexions- und Transmissionskoeflizienten aus Gleichung (3.7) fiir die Wellen El, Eg
und E; an der betrachteten Grenzflache.

Auf der Basis dieser Uberlegungen kann der Streuquerschnitt aus Gleichung (3.34)
ebenfalls wieder in einen spekuldren und diffusen Anteil aufgespalten werden [68]:

do B <da) +<da>
df) df) spck df) diff

1
= Ton? | My + M, |+

1

1672

(I My )= | (M) ] (3-39)

Die entsprechenden Teil-Streuquerschnitte lassen sich jetzt direkt berechnen. Man

erhilt unter Verwendung von (3.39), (3.35) und (3.37):

do Y R
(55) = swa@stQ s | RGR) 0
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R(ky) = A | — 79 (1—(r1)2)+ D° () Z o-awe
R(Ey) = r I ( ) (1) ( )

4 2Q2 20.Q¢
207! ) J— )
—0%H"1 (1 12
‘o t ol (1 (1))

j=1

- jQ—WZ e 1)”<—<Qz>%2>f'-1 (7] (.41)

und
do |k2(1_”2>2 |2 102] 42 12 o
<E> diff I 1672 R R (Qt> (3.42)
mit
= 1 _ﬁ t\2 t%\2
S (Qt) = | Qt 2@ 2 [(Qz) +(Qz ) ] X (343)

Damit sind zunédchst nur die Verhiltnisse an einer Grenzfliche beschrieben. Die
Verallgemeinerung auf ein beliebiges Schichtsystem ist im Rahmen der vorliegenden
Ableitung aber einfach maglich [68]. Fiir jede Grenzfliche j, die die Schichten 7 und
( + 1) voneinander trennt, werden die Grofen s}, w/ und Fi analog zu dem Fall
einer Grenzfliche definiert. Genau wie in (3.38) erhalt man die Streuvektoren Qj ,

7 @é und @g mit Hilfe der entsprechenden Wellenvektoren E‘{ , Ig{', Eé und Eé'
Die transmittierten Wellen fehlen in diesem Zusammenhang, sie werden jeweils der
nachsttieferen Schicht j + 1 zugeordnet.

Damit lassen sich bereits die fiir die Bestimmung der Streuquerschnitte erforderli-
chen Matrixelemente ausrechnen. M; ergibt sich wieder aus Gleichung (3.35) und die
dort eingehende spekuliare Reflektivitat wurde in Abschnitt 3.1.2 beschrieben, siehe
Gleichung (3.10) - (3.12). Fir M, gilt:

n

My = KT (=) x

j=1

G2 (0) + b () o 6
—I_TJ i+173, J+1F] (Qj> + t_7+1 J+2 J+1 ]+2F] (Q]H) + t2+1 J+27"g+1 H_QFJ (QJH)

+1 +1
+f11+1,y+2 ]+1,J—I—2F] (Q] ) + T]+1,]+2r]+1,]+2 Fj (QJ )] (3-44)
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Abbildung 3.4: Experimentelle Anordnung fiir Beugungsmessungen bei streifendem
FEin- und Ausfall.

Damit lassen sich nun im Prinzip die spekularen und nichtspekularen Reflekti-
vitatsbeitrage von beliebigen Schichtsystemen bestimmen. Die DWBA gilt streng ge-
nommen nur fiir kleine senkrechte Impulsiibertrige Q., fiir groe Q. ist der Ubergang
zur BA erforderlich.

Allerdings bewegen sich alle im Rahmen dieser Arbeit durchgefithrten Untersu-
chungen in einem Bereich, in dem die Beschreibung mit Hilfe der DWBA unbegrenzt
giiltig ist.

3.3 Beugung unter streifendem Einfall

3.3.1 Grundlagen

Die bisher diskutierten Streusignale in Vorwértsrichtung sind nur auf die Elektronen-
dichte des Materials empfindlich. Die Kristallinitdt hat dagegen keinen Einflu8}, so
dal amorphe und perfekt kristalline Schichtsysteme, deren Strukturparameter und
Elektronendichten gleich sind, auch dieselbe Reflektivitat besitzen.

Um auch die kristalline Qualitat oberflichennaher Bereiche zu untersuchen, muf}
die Geometrie des streifenden Einfalls mit der Réntgenbeugung kombiniert werden.
Die dazu verwendete experimentelle Anordnung ist in Abbildung 3.4 dargestellt.

Als Ausgangspunkt fir die Berechnung der in den Detektor gestreuten Intensitat
dient Gleichung (3.7), wobei aber im Gegensatz zu den vorangegangenen Abschnitten
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Abbildung 3.5: Der Transmissionskoeflizient ¢y ; aus Gleichung (3.7) fiir verschieden
starke Absorption.

die Transmission naher beleuchtet werden soll. Der Transmissionskoeffizient ist in
Abbildung 3.5 fiir verschiedene Verhéltnisse zwischen dem Absorptionsanteil 3 und
dem Dispersionsanteil § des Brechungsindex’ dargestellt.

Man erkennt deutlich wie die Transmission in der Umgebung des kritischen Win-
kels deutlich erhoht wird. Die Ursache dafiir ist die kohdrente Kopplung zwischen
den einfallenden, reflektierten und transmittierten Wellenfeldern im Bereich der Ober-
flache. Die transmittierte Welle wird dabei in das Material hinein exponentiell gedampft
mit einer charakteristischen Eindringtiefe von [45]:

71'\/(25 — sin? ai) + \/(25 — sin? ai)Q + 432

die in Abbildung 3.6 wieder fiir verschiedene Absorptionsstirken veranschaulicht ist.

Fiir a; — 0 erhdlt man dann die minimale Eindringtiefe. Sie betragt im Fall von
Silizium fiir eine Wellenléinge von 1,5 A ca. 65 A. Durch diese begrenzte Eindringtiefe
breitet sich die transmittierte Welle im wesentlichen nur parallel zur Oberflache aus.

Sie wird daher als evaneszente Welle bezeichnet. Diese kann nun an Netzebenen des
Kristalls, die senkrecht zur Oberflache stehen, gebeugt werden und ist daher auf die
oberﬂachennahe kristalline Struktur des Materlals in lateraler Richtung empfindlich
[97], [177]. Die Bragg-Bedingung lautet in diesem Fall: Qll = thz, wobel thl einen
reziproken Gittervektor parallel zur Oberflache reprasentiert. Die unter dem entspre-

chenden Bragg-Winkel 205 gebeugte Welle kann das Material anschlieBend unter ei-
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Abbildung 3.6: Die charakteristische FEindringtiefe fiir die gleichen Absorptions-
verhéaltnisse wie in Abbildung 3.5.

nem streifenden Ausfallswinkel a; wieder verlassen (vgl. Abbildung 3.4). Das optische
Reziprozitiatstheorem erfordert, daf dieser Ausfall von derselben Art von Transmis-
sionskoeffizient bestimmt wird wie in Gleichung (3.7), nur daBl der Einfallswinkel «;
durch den Ausfallswinkel a; zu ersetzen ist.

3.3.2 Ableitung der gebeugten Intensitét

Zur genauen Beschreibung des Beugungsvorgangs wird wieder die Distorted Wave-
Born Approximation herangezogen (siehe Abschnitt 3.2.2). Die Aufspaltung des Streu-
potentials von Gleichung (3.31) erfolgt diesmal so, dal V; das Material mit dem mitt-
leren Brechungsindex aus Gleichung (3.3) beschreibt, wéhrend V, die Abweichungen
von diesern Mittelwert durch die atomare Struktur enthélt [177]. Die Strategie zur Be-
handlung des Streuprozesses ist zweigeteilt. Zunachst wird das von V) reprisentierte
Streuproblem fiir eine einfallende ebene Welle gelést. Dadurch erhélt man neben den
spekular und nichtspekular reflektierten Wellen die transmittierte Welle, die sich bei
entsprechend kleinem «; parallel zur Oberfliche ausbreitet. Diese evaneszente Welle
dient dann als einfallende Welle fiir das durch V; gegebene Streuproblem [177], wobei
die Streuintensitét rein kinematisch berechnet wird. Insgesamt ergibt sich durch diese
Zerlegung ein semikinematischer Ansatz, der die Brechungsverhéltnisse, die ansonsten
nur der dynamischen Theorie inhérent sind, exakt berticksichtigt. Die Streuung wird
abgesehen davon weiterhin kinematisch behandelt. Die genaue mathematische Rech-
nung liefert fiir die bei vorgegebenen Einfalls- und Ausfallswinkeln in den Detektor
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von Abbildung 3.4 gestreute Intensitat [40], [44], [45]:
Tam(Q') oc| t: [ S(Q') | 1 (3.46)

mit dem Impulsiibertrag Cj’ innerhalb des Materials und den Transmissionskoeffizi-
enten fiir Einfall und Ausfall.

Neben der Beriicksichtigung der Transmissionen ergibt sich eine weitere Besonder-
heit im Vergleich mit der Volumenstreuung aus der Tatsache, daB die z-Komponente
des Impulsiibertrages eine komplexe Grosse darstellt [44]:

Q. = kY — & (3.47)

: 2
K =+ <7”> V/sin? i g — 26 — 2. (3.48)

Dadurch ergibt sich letztendlich die Oberflachensensitivitat der Methode, denn die in
den Detektor gestreute Strahlung resultiert aus einer charakteristischen Streutiefe A,
die im Gegensatz zur reinen Eindringtiefe (Gleichung (3.45)) von beiden streifenden

Winkeln abhéngig ist. Es gilt [44], [45]:

1 A

A= _
| Im(QL) | 2m(l +1y)

(3.49)

und

liy= %\/(25 — sin? amc) + \/(25 — sin? ai,f)z + 432 (3.50)

Der Verlauf dieser Streutiefe als Funktion von ay ist fiir ein bestimmtes Verhéltnis
(/6 und fir verschiedene «; in Abbildung 3.7 dargestellt (vgl. [45]). Es zeigt sich,
daBl A nicht nur fiir o; < a, auf den unmittelbaren Oberflaichenbereich beschrankt
ist, sondern daf dies auch fiir oy < o, unabhingig von dem Wert von «; der Fall
ist. D.h. auch bei ausreichender Findringtiefe der Strahlung kann das im Volumen er-
zeugte, gebeugte Signal nicht unter beliebig kleinen Ausfallswinkeln aus dem Material
austreten.

Der Strukturfaktor in Gleichung (3.46) ergibt sich aus dem Betragsquadrat der
Streuamplitude. Zur Berechnung wird der Streuvektor in die Komponenten parallel
und senkrecht zur Oberflache aufgespalten. Nur fir die lateralen Koordinaten ergibt
sich dann eine de facto unendlich ausgedehnte Struktur, wahrend in z-Richtung die
Zahl der Streuer eng begrenzt ist.

Fiir die koharente Bragg-Streuung erhalt man daher [45]:

1

SBragg<@||aQ;> =| Fuu |? 5(@|| — éhkl>—| e | (3.51)
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Abbildung 3.7: Die Streutiefe bei der Beugung unter streifendem Ein- und Ausfall fir

festes 3 bei verschiedenen Einfallswinkeln als Funktion von aj.

mit dem Strukturfaktor Fji der Einheitszelle und der Gitterkonstanten a; senkrecht
zur Oberflache. Dabei wird vorausgesetzt, dafl die durch die §-Funktion in Gleichung
(3.51) gegebene Oberflichen-Bragg-Bedingung durch eine Variation von (), nicht ver-
letzt wird.

Dabei ist zu beachten, dafl die Bragg-Bedingung immer dann exakt erfillt werden
kann, wenn fur die streifenden Winkel o; = oy = o gilt, weil dann die Projektionen
der ein- und ausfallenden Wellenvektoren auf die Oberflache gleich lang sind. Der
Bragg-Winkel ist allerdings jeweils von a abhingig [45]:

0Bragg() = arcsin <2| G | ) ) (3.52)

k cos

Wenn die streifenden Winkel nicht gleich sind ergibt sich eine systematische Abwei-
chung von der Bragg-Bedingung [2]:

1
sin 260 Al ~ 5(0@ —a?), (3.53)

die aber in der Praxis nur wenige Winkelsekunden ausmacht und daher immer dann
vernachlassigt werden kann, wenn keine dynamisch streuenden Kristalle vorliegen.
Der typische Verlauf der Bragg-Streuung entlang o (af-Spektrum) ist in Abbildung
3.8 fiir verschiedene o;-Werte dargestellt.
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Abbildung 3.8: Intensitdtsverlauf entlang oy fiir einen Oberflachen-Bragg-Reflex.

Auflerhalb der Bragg-Bedingung tritt genau wie bei der Volumenbeugung diffuse
Streuung fir jeden nichtperfekten realen Kristall auf. Der diffuse Strukturfaktor ist
zur Anzahl der streuenden Ebenen und damit zur Eindringtiefe proportional. Wenn
die entsprechende inkohdrente Streuamplitude nur eine langsam variierende Funktion
der lateralen Impulsiibertrage @), und @, ist, so kann diese Abhangigkeit zunéchst
vernachldssigt werden und es gilt [44], [45]:

Sdiﬁ(élla le) X f;iff A. (3.54)

Hier ist nur die Abhéangigkeit von @)%, implizit iiber A enthalten. Auch in diesem Fall
wurde die Streuintensitat fiir verschiedene Einfallswinkel berechnet. Sie ist in Abbil-
dung 3.9 dargestellt. Diese reine @)’ -Abhéngigkeit kann selbst dann isoliert werden,
wenn die inkohéarente Streuamplitude explizit von den lateralen Impulsibertragen
abhéngt, diese aber im Verlauf der Messung konstant gehalten werden.

Auch bei der diffusen Streuung ist - wie beim Bragg-Reflex - die Intensitat im
Bereich des kritischen Winkels deutlich erhéht. Das ist eine Konsequenz der Trans-
missionsfunktion und damit ein rein optischer Effekt, der nicht von der Struktur des
Materials bestimmt wird.

Allerdings sind auch starke Unterschiede zu erkennen. Wéahrend der Bragg-Reflex
im wesentlichen nur bei Ein- und Ausfallswinkeln in der Nahe des kritischen Winkels
gemessen werden kann, ist die diffuse Intensitat um so grofer je grofler «; gewdhlt
wird. Fir o; > a. bleibt sie schlieBlich im Bereich oy > a. praktisch konstant un-
abhéngig von der Wahl des Ausfallswinkels. Diese Tatsache ist die Grundlage fiir die
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Abbildung 3.9: Verlauf der diffus gestreuten Intensitdt entlang oy

in Kapitel 5 diskutierten Messungen, bei denen Ein- und Ausfallswinkel beide deut-
lich groBer als o, gewdahlt wurden. In diesem Regime erreicht man eine grofftmogliche
Unabhéngigkeit von der genauen Justage der streifenden Winkel und die diffuse Inten-
sitat kann als Funktion des lateralen Impulsiibertrages detailliert bestimmt werden.

3.3.3 Rontgenstreuung unter streifendem Einfall an
Kristallen mit Defekten

Wenn ein Kristall Defekte enthilt, so kénnen diese auch in geringen Konzentrationen
zu erheblichen Verdanderungen der Kristallstruktur fithren. Man unterscheidet intersti-
tielle Defekte, die das Gitter der Kristallmatrix aufweiten und Leerstellendefekte, die
das Gitter kontrahieren. Die einfachsten Defekte sind dabei einzelne Zwischengitter-
atome, einzelne Leerstellen und einzelne substitutionelle Fremdatome. Diese werden
als Punktdefekte bezeichnet. Sie kénnen sich auch zu ausgedehnten Punktdefekt-
Clustern zusammenlagern, deren raumliche Ausdehnung aber in der Regel gering ist
(Radius < 100 A) Daneben treten Gitterdefekte auf, die ihrer Natur nach eine sehr
grofle Ausdehnung besitzen. Insbesondere sind dies Schrauben- und Linienversetzun-
gen, Versetzungsringe und Stapelfehler.

Im allgemeinen werden als Folge der Defekte die Gitteratome der Matrix aus ihren
idealen Positionen verschoben. Auflerdem kann sich auch die mittlere Gitterkonstan-
te der Kristallmatrix &ndern. Dadurch kommt es bei der Rontgenstreuung ebenfalls
zu starken Verdnderungen. Insbesondere verringert sich durch die Abweichung von
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der perfekten dreidimensionalen Ordnung die Intensitdt der Bragg-Reflexe, wobei
die Intensitatsdifferenz im Vergleich zum perfekten Kristall als diffuse Streuung in
der Umgebung der Reflexe wieder auftaucht. Dieses Phdnomen ist in der Literatur
ausfithrlich beschrieben worden - ausgehend von den grundlegenden Arbeiten von
FEkstein [49] und Huang [73], iiber die detaillierten Darstellungen von Dederichs [36],
[37], [38], [39], Trinkaus [171], [172], [173], [174], und Krivoglaz [88], [89] - bis hin zu
neueren Arbeiten [42], [79]. Auch die Form der Bragg-Reflexe kann sich andern [67].
Da dieser Effekt aber im Rahmen der vorliegenden Arbeit keine Rolle spielte (vgl.
Kapitel 5), wird auf eine ausfithrliche Diskussion an dieser Stelle verzichtet.

In diesem Abschnitt wird zunachst ausgehend von den Verhéaltnissen im Volumen
die diffuse Streuung durch Punktdefekte beschrieben. Danach werden ausgedehnte
Defekte diskutiert und anschliefend wird der Einflull der Geometrie des streifenden
Einfalls auf die gemessenen diffusen Intensitdaten behandelt.

3.3.3.1 Die diffuse Streuung durch Punktdefekte

Wihrend einzelne Punktdefekte im allgemeinen keine starken lokalen Anderungen der
Kristallstruktur bewirken, so besitzen sie doch ein langreichweitiges Verzerrungsfeld,
das nur langsam mit der Entfernung vom Defekt abnimmt. Dabei werden die atomaren
Positionen im Kristall beschrieben durch 7, = 7, + Uy , WObel .. die Position des m-
ten Atoms im mittleren Gitter darstellt und «,, die Auslenkung aus dieser Position.

Es ist dann [39], [172]

f: i = 0. (3.55)

m=1

In unmittelbarer Nahe des Defekts besitzen die Verschiebungen 1, einen komplizier-
ten Verlauf, in grofer Entfernung dagegen ergibt sich ein einfaches Verschiebungsfeld
und es gilt mit dem Abstand R,, vom Defektzentrum:

ERNES (3.56)
Unabhangig von den tatsachlichen Kraften 1at sich dieses Fernfeld durch 3 orthogo-
nale Kréftepaare beschreiben, die in einem bestimmten Abstand [ vom Defektzentrum
radial nach aulen angreifen. Thre Starke und Orientierung im Raum wird durch den
sog. Kraftdipoltensor P;; beschrieben. Wird dieser diagonalisiert, dann erhalt man
die Einzelkrafte unmittelbar tiber die Beziehung

F;;

fi= =~

(3.57)

Diese Krafte, die sog. Kanzaki-Krdifte [78] erzeugen ein Fernfeld der Verschiebungen,
das mit dem des Defekts identisch ist. Sie entsprechen analog der elektromagnetischen
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Theorie einer Dipolentwicklung des Kraftfeldes, die fiir die Beschreibung des Fern-
feldes der Verschiebungen ausreicht. Auch das Nahfeld der Verschiebungen kann mit
diesem Ansatz erfait werden. Allerdings miissen dann weitere Terme der Multipolent-
wicklung hinzugenommen werden. Dieses Verzerrungsfeld bewirkt eine Schwachung
der Bragg-Reflexe durch einen statischen Debye-Waller-Faktor in Abhéngigkeit vom

reziproken Gittervektor:
el = <eié'ﬁ”L>, (3.58)

wobei fiir den statischen Debye-Parameter L in Abhangigkeit von der Defektkonzen-
tration ¢ bei hinreichend kleinen Konzentrationswerten gilt:

L :cZ(l —Cosé-ﬁm). (3.59)

In dieser Einzeldefektniherung (¢ < 1) sind die Verschiebungen in der Umgebung
eines Defekts im wesentlichen durch diesen selbst bestimmt.

Gleichzeitig ergibt sich im allgemeinen eine Verschiebung der Bragg-Reflexe auf-
grund der durch die Defekte verursachten Gitterkonstantendnderung. Diese 148t sich
ebenfalls mit Hilfe des Kraftdipoltensors bestimmen [48]:

Aa C Sp(PZJ>
—_— = 3.60
a 3V. e 4 2¢q9 ( )

Fiir die von den Defekten verursachte diffuse Streuung gilt an einem beliebigen
Ort () des reziproken Raumes:

— —

Liigl@) = 1(Q) = Ipragy( @), (3.61)

wobei das gesamte Streuproblem in kinematischer Ndherung behandelt werden kann.
Es werde angenommen, daf sich die Defekte selbst an den Orten 7, = 'r:",ﬁ—&r_"M befinden
und das Streuvermégen f, besitzen. Fiir unkorrelierte Defekte und den Fall, daf§ sich
die Verschiebungsbeitriage von den einzelnen Defekten linear iberlagern ,, = Z# ut
(Einzeldefektnéiherung) gilt dann bei insgesamt kleinen Verschiebungen (@ - i, < 1)
[39], [48]:

Ligl@) = ¢ | [o(@)+ Y fune' @ (97— 1) |2 (3.62)

fp bezeichnet dabei den Streubeitrag durch den Defekt selbst (Laue-Streuung),
wahrend der andere Term die diffuse Streuung aufgrund des Verzerrungsfeldes be-
schreibt. Im Fall eines monoatomaren Gitters gilt f,, = f, wobei f das Streuvermogen
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der Gitteratome darstellt. Dann sind fir das Streuvermogen des Punktdefektes fol-

gende Fille denkbar:

—f fur eine Leerstelle
1) fre@ e fiir ein Fremdatom mit f’ an der Stelle 7
D pu—
=17 fur ein substitutionelles Fremdatom mit f’

f(2cos %Cj - 1) im Fall einer Hantel der Lange [ im Zwischengitter.
(3.63)

Fiir Punktdefekte ist die Streuung durch das Verzerrungsfeld in der Regel wesent-
lich groBer als diejenige durch den Defekt selbst. Die Verschiebungen machen sich aber
nur auf groflen Langenskalen bemerkbar, wihrend die Abstande zwischen benachbar-
ten Atomen kaum verdndert werden. Entsprechend findet sich die Verzerrungsfeld-
streuung im reziproken Raum in unmittelbarer Nahe der Bragg-Reflexe. Daher kann
die Exponentialfunktion in (3.62) entwickelt und auf den linearen Term reduziert wer-
den. Es ergibt sich mit @ =G+ ¢ fir die Intensitat als Quadrat der Streuamplitude
[93]:

Lig@) o< (| AQ) ) = (1 G-5(Q) P =20 G- 5@ L))e™ . (3.64)

§(q) ist dabei die Fourier-Transformierte des Verzerrungsfeldes «() und die Mittelung
bezieht sich auf alle im Material moglichen Defektorientierungen.
Der erste symmetrische Term laBt sich mit Hilfe des Kraftdipoltensors und der
elastischen Greens-Funktion bestimmen. Diese ist

o 1 Oin €i€n C12 + Ca4
T'in = — -
q* \ casa + de% (644 + de?)(c44 + de? ) 1+ E <C12+C44 ) ei

caa+de?

(3.65)

mit der Grofle d = ¢11 — ¢12 — 2 caa, die die elastische Anisotropie beschreibt [155]. Es
gilt schlieBlich:

<| G @ | Z%m (3'66)

mit den von der Greens-Funktion bestimmten Grofien:

no= S (ST (3.67)
w o= g YT Ty (3.69
o= g 2 (T T, (3.69)

i>j
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wobei

Tij = ( E;k q2G’I‘]ﬂ'(i]‘> (370)

ist. In ahnlicher Weise ergeben sich die durch den Kraftdipoltensor bestimmten Groflen

[93]:

mo= S (Su(P) (3.71)
- éZ(Pﬁ_Pﬁ)Q (3.72)
Ty = ;Z(Pz-j)? (3.73)

Beim zweiten antisymmetrischen Term in Gleichung (3.64) liefert die Mittelung

das einfache Ergebnis [93]:

(G- 3an == yam (3.74)

Der erste symmetrische Term in Gleichung 3.64 enthalt insbesondere die Informa-
tion tiber die Symmetrie der Defekte aus dem langreichweitigen Verzerrungsfeld und
er ist proportional zu ¢~?. Der antisymmetrische Teil dagegen ist proportional zu ¢!
und fur Defekte, die das Gitter aufweiten hat er dasselbe Vorzeichen wie g, wahrend
er fiir Defekte, die das Gitter kontrahieren das Vorzeichen von —¢q besitzt. Das sind

die charakteristischen Eigenschaften der Huang-Streuung.

3.3.3.2 Die diffuse Streuung von Defekt-Clustern

Zunéchst kann man davon ausgehen, dafl ein Cluster einen neuen Punktdefekt dar-
stellt, der aus n Einzeldefekten besteht, wobei die diffuse Streuung der n Einzeldefekte
gegeben ist durch [jfgz'fl = c | A¥"= |2 Unter der Annahme, daB es durch die Cluster-
bildung zu einer linearen Superposition der langreichweitigen Verzerrungsfelder der
Einzeldefekte kommt, gilt fir die diffuse Streuung des Clusters [48]

Igjlﬁl:ster — 5 | nAeinzel |2: n [;Z@'chzel. (375)

Es ergibt sich also eine Intensitatserhohung um den Faktor n, die dadurch entsteht,
daB sich die Streubeitrdage der vorher unabhangig und inkohérent streuenden Einzel-
defekte nun koharent aufaddieren.

Die Naherungen, die bei der Berechnung der diffusen Streuung von Punktdefek-
ten gemacht wurden, sind jetzt nur noch im Bereich ¢ < 1/R, giiltig, wobei R,
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Abbildung 3.10: Schematischer Verlauf der diffus gestreuten Intensitidt von Einzelde-
fekten und Clustern mit dem Abstand g vom Bragg-Reflex.

den Cluster-Radius darstellt. Fiir groBere g-Werte gilt im Fall eines isotropen Ver-
zerrungsfeldes bzw. bei Mittelung iiber alle dquivalenten Cluster-Orientierungen die
asymptotische Naherung [174]:

G
[dsz X CE@, (376)

wobei ¢ nur vom Winkel zwischen G und ¢ abhéngig ist. Dieser Verlauf der diffusen
Streuung wird auch als Stokes- Wilson-Streuung bezeichnet. Die Verhaltnisse sind im
Uberblick in Abbildung 3.10 dargestellt.

Charakteristisch fiir die asymptotische Streuung sind die Proportionalitit zu ¢=*,
der lineare Zusammenhang mit der Konzentration der Finzeldefekte und die Un-
abhangigkeit von der Cluster-Grofle.

Auch wenn die obige Beziehung fiir Defekt-Cluster abgeleitet wurde, so gelten
diese Prinzipien aber fiir alle ausgedehnten Defekte.

3.3.3.3 Die diffuse Streuung von Versetzungen und Stapelfehlern

Versetzungslinien und Stapelfehler sind groBe Defekte, die haufig in Halbleitermateria-
lien auftreten, v.a. als Folge der Ionenimplantation am Ende des von der Implantation
betroffenen Bereichs ("end of range defects”). Sie erzeugen im Kristall genau wie die
Defekt-Cluster starke Verzerrungen und fithren dadurch zu erheblicher diffuser Streu-
ung [173]. Beide Defektarten hangen eng miteinander zusammen und die Stapelfehler
konnen im Prinzip als Spezialfille von Versetzungen angesehen werden [66].
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Die geometrische Beschreibung von Versetzungen und Stapelfehlern Eine
Versetzungslinie ist nichts anderes als die Begrenzungslinie eines im Vergleich zur rest-
lichen Kristallmatrix verschobenen Bereichs und ihre Starke wird durch das Ausmafl
der Verschiebung charakterisiert. Formal geschieht dies mit Hilfe des sog. Burgers-
Vektors. Nach der Definition von Frank [55] wird die Versetzung dabei zunéchst durch
einen Einheitsvektor € beschrieben, der tangential an der Versetzungslinie anliegt und
die Richtung der Versetzung beschreibt. Anschlieflend wird in einer Ebene senkrecht
7u E eine geschlossene kreisférmige Verbindungslinie zwischen Atomen erzeugt, die
vollstandig in ungestérten Bereichen des Kristalls verlduft und die Versetzung um-
schlieBt [66]. Die Richtung dieser Linie entspricht dem Uhrzeigersinn, wenn gin die
Ebene hineinzeigt und umgekehrt [66]. Die Verbindungslinie wird nun in ein perfektes
Referenzgitter tibertragen. Dort ist sie keine geschlossene Linie mehr und der Vektor
g, der notwendig ist um die Linie zu schlieen, wird als Burgers-Vektor bezeichnet
[66].

Durch das Verhaltnis der Richtungen von bund E zueinander werden die moglichen
Spezialfille definiert:

-

e Falls beide Vektoren senkrecht aufeinander stehen (b- g = 0) handelt es sich um
eine reine Stufenversetzung.

-

.
e Wenu sie parallel oder antiparallel zueinander sind (b- ¢ = +b) spricht man von
einer reinen Schraubenversetzung.

e Alle anderen Versetzungen sind gemischt; sie besitzen sowohl eine Stufen- als
auch eine Schraubenkomponente.

Aus der Definition ist klar, daB der Burgers-Vektor in der Regel Gitterpunkte
miteinander verbindet. Daher kommen nur solche b in Frage, die Verbindungslinien
zwischen dquivalenten Gitterpunkten entsprechen [72]. Solche Versetzungen werden
als “perfekte Versetzungen” bezeichnet.

Im Gegensatz dazu spricht man immer dann von “partiellen Versetzungen”, wenn
diese Bedingung nicht erfiilllt ist. Solche nichtperfekten Versetzungen kénnen nur
in bestimmten Gittertypen bei einer begrenzten Anzahl von Ebenen und Burgers-
Vektoren existieren [66].

Ein Beispiel sind die Stapelfehler in fcc- und Diamant-Gittern. Sie entstehen da-
durch, daB die Stapelfolge (... ABCABCABC'...) der verschiedenen (111)-Ebenen
in <111>-Richtung gestort ist, wobei die einzelnen Schichten A, B, C' im Falle des
Diamant-Gitters Doppelschichten repréasentieren. Dadurch entstehen grofie planare
Defekte, die an ihrem Rand durch geschlossene, partielle Versetzungen begrenzt sind.

Insbesondere von Bedeutung sind dabei [66], [98]:

e Intrinsische Stapelfehler (ISF); sie entstehen durch Entfernung einer atomaren
Schicht aus der gewohnlichen Stapelfolge.
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O

Abbildung 3.11: Scheibentérmiger Stapelfehler bzw. Versetzungsring der Fliche A mit

der Begrenzungslinie C.

e Fxlrinsische Stapelfehler (ESF); bei ihnen wird eine zusétzliche Schicht an Ato-
men in das Gitter eingefiigt.

Beide werden von partiellen Versetzungsringen vom Frank-Typ (]_)' = % <111>) be-
grenzt [66]. V.a. die extrinsischen Stapelfehler sind bereits haufig beobachtet wor-
den, z.B. in fcc-Legierungen [96] und in sauerstoffhaltigem Silizium, das nach dem

Czochralski-Verfahren hergestellt wurde [155].

Die diffuse Streuintensitit von Versetzungen und Stapelfehlern Von be-
sonderer Bedeutung in der Praxis sind geschlossene Versetzungslinien, sog. Verset-
zungsringe oder -Schleifen [155]. Sie unterscheiden sich von den Stapelfehlern nur
dadurch, dafl die Versetzungen bei ihnen einen perfekten Charakter haben. Daher
kénnen Stapelfehler und Versetzungsringe hinsichtlich ihrer Auswirkungen auf die
Strenung zusammen behandelt werden. Da in beiden Fillen eine bestimmte Ebene
oder Fliache im Material ausgezeichnet wird, kann auch diese zur Charakterisierung
herangezogen werden. Die zugehorigen geometrischen Verhéltnisse sind zusammen
mit den entsprechenden Bezeichnungen in Abbildung 3.11 dargestellt.

Zur Berechnung der diffusen Streuung kénnen die Auswirkungen von Versetzungs-
ringen und Stapelfehlern auf das Material zunéchst genauso wie bei Punktdefekten
mit Hilfe eines Kraftdipoltensors beschrieben werden [93]. Wenn der Burgers-Vektor
mit b = (b1, by, bs) und der Flachenvektor mit A= (A1, Ag, A3) bezeichnet wird, dann
gilt [93]

Pi,j = (012 Sp(ﬂi,j) —|— d Qiﬂ') 52"]' + 2 Cqq Qi,j, (377)
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wobel d genau wie in Abschnitt 3.3.3.1 definiert ist. Der Tensor 2;; hangt vom
Flachen- und vom Burgers-Vektor ab:

1
Quj = 5 (Asby + A;by). (3.78)

Damit 148t sich die diffus gestreute Intensitat genauso wie in Abschnitt 3.3.3.1 ablei-
ten.

Allerdings ist hierbei die Tatsache, daff die vom Versetzungsring umschlossene
Flache endlich ausgedehnt ist und eine spezifische Form besitzt noch nicht beriicksich-
tigt. Um dies zu erreichen kann man nicht mehr von drei Kanzaki-Kraften ausgehen
wie in Abschnitt 3.3.3.1. Die durch die Versetzung bzw. den Stapelfehler verursachten
Verzerrungen miissen vielmehr auf eine Verteilung von Doppelkriften iiber die ganze
eingeschlossene Fliache hinweg zurtickgefiihrt werden [154]. Die gesamte Kraftwirkung
wird dann durch Integration tiber diese Flache ermittelt [94] und die detaillierte Be-
rechnung ergibt, da die Ausdriicke in den Gleichungen (3.66) und (3.74), die die
diffuse Intensitdt direkt bestimmen, noch mit dem Formfaktor der umschlossenen
Flache multipliziert werden miissen [94]. Im Fall einer kreisformigen Scheibe gilt fiir
diesen Formfaktor [94]:

2 Jl (Qp RD)
Qp Rp ’

wobei (), den Betrag der Projektion des Vektors @ = G+ ¢ auf die Flache des
Versetzungsrings bzw. des Stapelfehlers bezeichnet und Ep den Radius dieser Flache
angibt.

Im Prinzip werden Versetzungsringe und Stapelfehler dabei aber immer noch wie
groBe Punktdefekte behandelt, deren detaillierte Struktur bei der Berechnung nicht
berticksichtigt wird. Die daraus folgende diffuse Streuung ist daher mit Unsicher-

FF = (3.79)

heiten behaftet, so daBl eventuelle Meergebnisse unter Umstanden nicht im Detail
nachvollzogen werden kénnen. Um dieses Problem zu vermeiden, kann das zugehori-
ge Verzerrungsfeld auch ohne den Umweg iiber die Kanzaki-Krafte direkt berechnet
werden. Dies kann mit Hilfe der bei Hirth und Lothe dargestellten Theorie beliebig
gekriimmter Versetzungen geschehen [66].

Das im Material verursachte Verzerrungsfeld setzt sich demnach aus drei Kompo-
nenten zusammen [66]:

() = ﬁl(F)+ﬂ’2(F’)—|—ﬁ3(F') (3.80)

RdA 1 bxdf” ?{be ~dr”
R 1—1/ ’

c

wobei B = #— 7 den Abstand zwischen dem Punkt an dem die Verzerrung berechnet
wird und dem Aufpunkt auf der Versetzungslinie darstellt. Die Richtungen dieser drei
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Beitrdage sind nicht identisch. @z und s besitzen Rlchtungen die nicht mit der des
Burgers-Vektors b iibereinstimmen. Im Gegensatz dazu ist @y immer parallel zu b.
Das ist entscheidend, denn fiir diese Komponente gilt in der Praxis [125]:

Das vom Stapelfehler bzw. vom Versetzungsring herrithrende Verzerrungsfeld ist also
immer naherungsweise parallel zum Burgers-Vektor ausgerichtet. Auch die Fourier-
Transformierte des Verzerrungsfeldes besitzt dieselbe Richtung. Sie muf in der Regel
numerisch berechnet werden.

3.3.3.4 Defekte in diinnen Oberflichenschichten

Sind die Defekte im oberflachennahen Bereich konzentriert - was beispielsweise bei
implantierten Systemen immer der Fall ist - dann erhélt man natiirlich ebenfalls de-
fektinduzierte diffuse Streuung. Diese wirkt sich bei Volumenreflexen allerdings in
wesentlich geringerem Mafle aus, weil nur ein kleiner Teil des von der Rontgenstrah-
lung erfaflten Kristallbereichs Defekte enthalt. Zur Charakterisierung solcher ober-
flachennaher Defekte sind dagegen die Oberflachenreflexe optimal geeignet, weil sich
bei ihnen das bestrahlte Kristallvolumen auf den defekthaltigen Bereich beschranken
1aBt.

Wenn die diffuse Streuung in der Néhe dieser Reflexe in der Geometrie des strei-
fenden Ein- und Ausfalls (Abbildung 3.4) gemessen wird, dann muf der diffuse Struk-

turfaktor wieder mit den Transmissionskoeffizienten multipliziert werden
di,
TEIQ") | i [* Sug | 15 1%, (3.82)

wobei Cj’ den gesamten Impulsiibertrag im Material darstellt. Das gilt prinzipiell fir
jede Art diffuser Streuung egal von welcher Defektverteilung sie herriihrt.

Bei Defekten, die in einer diinnen Oberflichenschicht konzentriert sind, ergeben
sich aber auch prinzipielle Anderungen gegeniiber einer homogenen Verteilung der De-
fekte im Kristallvolumen. Diese haben ihre Ursache in der rdumlichen Beschrankung
der Defekte und den sich daraus ergebenden Restriktionen fiir die Verzerrungsfelder.
Diese konnen namlich an der Oberflache relaxieren und diese Relaxation wirkt sich im
allgemeinen stark auf die diffuse Streuung aus, wobei die entsprechenden Modifikatio-
nen von der genauen Form der Randbedingungen abhingen [10]. Das Problem wurde
von Barabash und Krivoglaz genau untersucht und entsprechend ihren Ergebnissen
sind qualitativ drei Félle zu unterscheiden [11]:

1. Die Defekte sind in einem halbunendlichen Kristall in Oberflichennahe konzen-
triert;

2. Die Defekte befinden sich in einem dinnen Oberflichenfilm, wobei die Verzer-
rungsfelder an der Oberfliche und an der inneren Grenzfliche zwischen Film
und Substrat relaxieren konnen;
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3. Ein defekthaltiger Oberflachenfilm ist fest an ein perfektes Substrat ohne De-
fekte gebunden (z.B. durch pseudomorphes Wachstum).

Im Fall 1 bleiben die Verhaltnisse des Volumens zunachst erhalten, d.h. bei Punkt-
defekten wird der allein durch die Auflésung begrenzte Bragg-Reflex von diffuser
Streuung begleitet, die einem ¢~%-Gesetz folgt, das bei ausgedehnten Defekten schlief-
lich in das g~*Verhalten der Stokes-Wilson-Néherung iibergeht. Nur wenn einer der
beiden streifenden Winkel kleiner als der kritische Winkel a. gewéhlt wird, ergeben
sich auch hier Abweichungen, die im Bereich der Huang-Streuung zu einem ¢~'- an-
stelle des ¢g=?-Verhaltens fithren [59].

In jedem Fall dndert sich aber die Form der Intensitiatsverteilung um den Reflex
grundsétzlich. Bei der Volumenstreuung ist die Form der diffusen Isointensitatslinien
im allgemeinen durch charakteristische Linien bzw. Ebenen verschwindender diffuser
Intensitat gepragt. Diese spiegeln die Symmetrie des Kraftdipoltensors wider [93],
[48]. In der Situation von Fall 1 dagegen ergibt sich immer eine kontinuierliche diffuse

Intensitatsverteilung um den Reflex herum, so dal die Symmetrie des Verzerrungs-
feldes nicht mehr ablesbar ist [10].

Im Fall 2 ergibt sich fiir alle Defektarten grundsitzlich ein g=*-Abfall der diffu-
sen Streuung [11], [10], wobei zur genauen analytischen Behandlung des Problems
der Abstand vom Bragg-Reflex in die senkrechte Komponente ¢, und die laterale

Komponente g, = /g2 + q_ zerlegt werden muf [10]:

2
&%% —1, (3.83)

TGi(a+2) o
d stellt dabei die Dicke des Oberflichenfilms dar. Diese Gleichung gilt prinzipiell fiir
alle Reflexe. Bemerkenswert daran ist aber die Tatsache, daBl die ¢.-Abhéngigkeit ge-
geniiber der Volumentheorie praktisch nicht verindert ist, so daB sich eine Anderung
der diffusen Streuung - im Vergleich zu der von Vo]umendefek‘ren hervorgerufenen
- hauptsichlich in der Umgebung von Oberflachenreflexen auswirkt [10] - und zwar
abhangig vom Betrag von d. Das hat zur Folge, daf} fiir g.d > 1 wieder die Volumen-
theorie giiltig ist [9]. Gleichzeitig stellt sich auch eine charakteristische Verbreiterung
des Bragg-Reflexes selbst ein. Fiir dessen Halbwertsbreite gilt [10]:

C
FWHM o || . (3.84)

Sie steigt also mit der Defektkonzentration an und sinkt mit wachsender Filmdicke
stark ab, so daf} sie bei hinreichend dicken Filmen wieder nur durch die experimentelle
Auflésung begrenzt ist.

Im Fall 3 schlieBlich gibt es gar keine erhohte diffuse Streuung in der Umgebung

der Oberflichenreflexe, weil die pseudomorphe Kopplung die lateralen Verzerrungen
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durch die Defekte weitgehend unterdriickt. Die Wirkung des Substrats 1aBt nur ver-

tikale Verzerrungen zu, die aber auf die Oberflichenreflexe kaum Einflufl haben.

Die Messung der diffusen Streuung und ihrer Intensitétsverteilung in der Umge-
bung der Oberflachenreflexe stellt daher das geeignete Mittel dar, um zwischen diesen
drei Féallen zu unterscheiden.

3.4 Positionsbestimmung von Fremdatomen mit
stehenden Rontgenwellen

3.4.1 Totalreflexionsbereich und stehendes Wellenfeld

Da Defekte und Realstrukturen in Halbleitern héufig mit dem Einbau von Fremd-
atomen in das Gitter verbunden sind ist es oft erforderlich eine genaue Charakteri-
sierung der Fremdatompositionen in Bezug auf das Gitter vorzunehmen. Dazu dient
die Methode der stehenden Roéntgenwellen bei der zusdtzlich zum Intensitétsverlauf
bei einem Bragg-Reflex auch die charakteristische Fluoreszenz der Fremdatome auf-
gezeichnet wird.

Die Basis dieser Methode ist die dynamische Streutheorie und daher 1483t sie sich
nur bei relativ perfekten, dynamisch streuenden Kristallen anwenden. In diesen Syste-
men sind Mehrfachreflexionen nicht mehr vernachliassighar und die Bragg-Reflexion
liefert auch kein d-férmiges Maximum, das direkt am reziproken Gitterpunkt lokali-
siert ist. Vielmehr wirkt der Kristall in einem kleinen, endlichen, den Bragg-Reflex
definierenden Winkelbereich praktisch totalreflektierend. Fiir die auf die Einfallsin-
tensitit normierte reflektierte Intensitéit gilt dabei die Formel [13]:

2
Tivage = b | (77 + /it 1) . (3.85)

b ist dabei der sog. Asymmetriefaktor, der mit Hilfe des Einheitsvektors der Ober-
flichennormalen 7 sowie der Einheitsvektoren des einfallenden Strahls s, und des
ausfallenden Strahls s definiert wird [13]:

i - S
b= .
75 (3.86)

und 7 stellt den Winkelparameter dar, der im wesentlichen von der Abweichung Aa =
a; — ap zwischen dem Einfallswinkel und dem kinematischen Bragg-Winkel abhangt.
Im Idealfall eines nichtabsorbierenden Kristalls gilt dafiir [13]:

b Aa Siﬂ(?()z) + %FFO(l — b)
n= ;
TP |/|b|VFcFg

(3.87)
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wobel I' nur vom Material abhangt und die F, die entsprechenden Strukturfakto-
ren darstellen, wiahrend P die Polarisation der Strahlung beschreibt. Aus Gleichung
(3.85) folgt dann sofort, dafl die Reflektivitdt in dem endlichen Winkelbereich, in
dem die Bedingung | n |< 1 erfiillt ist, den Wert 1 erreicht [75]. Die entsprechende
Reflektivitatskurve oder Rocking-Kurve wird als ”"Darwin-Kurve” bezeichnet.

Bei einem realen absorbierenden Kristall sind die Strukturfaktoren im allgemeinen
komplex [13] und dadurch wird auch n zur komplexen Groe n = n' + ¢ 1”. Analog
zur Zerlegung des Brechungsindex’ bestimmt der Imaginarteil auch hier allein die Ab-
sorption. Der Realteil dagegen ist genau wie in Gleichung (3.87) definiert, wobei die
Strukturfaktoren durch ihre Realteile ersetzt werden. Der einzige Unterschied zum
nichtabsorbierenden Fall ist die Tatsache, da} die Reflektivitdt im Totalreflexions-
bereich (| n’ |< 1) nicht mehr den Wert 1 erreicht, weil ein Teil der einfallenden
Intensitat absorbiert wird.

Werden die einfallenden und gebeugten Wellen im Detail behandelt, dann stellt
man fest, daB die einfallende Amplitude Fy sehr viel grofer als die gebeugte Amplitude
FE¢ ist, wenn 7' stark vom Totalreflexionsbereich abweicht. Innerhalb des Totalreflexi-
onsbereiches dagegen sind beide in etwa gleich grofl. Die Addition der entsprechenden
Wellen liefert dann keine propagierende Rontgenwelle, sondern im Gegensatz dazu
ein stehendes Wellenfeld [13]. Dessen Ebenen maximaler und minimaler Intensitat
sind parallel zu den beugenden Ebenen des Kristallgitters angeordnet und die In-
tensitdtsmodulation des Wellenfeldes besitzt ebenfalls die dem Netzebenenabstand
entsprechende Periodenlidnge d [13].

Die genaue Lage des stehenden Wellenfeldes ist dabei von 7’ abhiangig [16]. Fiir
n' = 1 sind die Wellenfeldebenen verschwindender Intensitat mit den Atomebenen
identisch. Fiir ' = —1 dagegen gilt dies fiir die Ebenen maximaler Intensitat. Wenn
der Wert von 7’ zwischen diesen beiden Extremwerten verstellt wird kommt es zu
einer linearen Verschiebung der Wellenfeldebenen maximaler Intensitat von der Zwi-
schengitterposition auf die Netzebenenposition.

Dadurch kann ein kontrollierter, winkelabhangiger Intensitatsverlauf an den Net-
zebenen realisiert werden. Er ist die Grundlage fiir die MeBmethode.

3.4.2 Rontgenfluoreszenz und Positionsbestimmung

Entscheidend fiir die Bestimmung der Fremdatompositionen ist die Wechselwirkung
dieser Atome mit dem stehenden Wellenfeld. In der Dipolndherung gilt fiir den Wir-
kungsquerschnitt der Photoabsorption durch die Fremdatome eine lineare Proportio-

nalitat zur Starke des Wellenfeldes [187]:
g4 X ]WF' (388)

Damit ist auch die von den Fremdatomen emittierte Fluoreszenzstrahlung direkt
proportional zur Intensitdt des stehenden Wellenfeldes. Dieses wiederum kann in
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Abhéangigkeit von der Bragg-Reflektivitat beschrieben werden durch [187]:

Tw(?) = 1+ Tty + 2+/Thrags €S (y — G- F) . (3.89)

Dabei ist der Phasenfaktor v durch die aktuelle Lage des Wellenfeldes und damit
durch n’ bestimmt [187].

Da die Fluoreszenzintensitat ¥ zum Absorptionswirkungsquerschnitt o4 propor-
tional ist, ergibt sich dafiir ein vollig analoger funktionaler Zusammenhang, wobei
nur die Beitrdge der einzelnen Fremdatome an den Orten 7 aufsummiert werden
miissen. Ersetzt man diese Summe durch ein Integral, das die Verteilungsfunktion
der Fremdatome enthalt, dann laBt sich fiir die Fluoreszenzintensitat eine einfache
Parametrisierung einfithren [187]. Die Gesamtintensitdt kann dabei geschrieben wer-

den als [187]:

Y =14 Ipragg + 21/ I Bragyfe cos (v — 21D¢) . (3.90)

Aus den Parametern fo und & folgt unmittelbar die Information tiber die Posi-
tionierung der Fremdatome in Bezug auf die beugenden Netzebenen:

o Die "kohirente Position” ®¢ ist ein Wert zwischen 0 und 1, der den mittleren
relativen Ort der Fremdatome wiedergibt. Die Extrempunkte 0 und 1 stehen
dabei fiir Positionen, die mit den Netzebenen identisch sind, wahrend & = 0,5
die ideale Zwischengitterposition beschreibt [186].

o Der "kohidrente Anteil” fo liegt ebenfalls zwischen 0 und 1 und er ist ein Ma8 fiir
die Eindeutigkeit der Position ®¢. Ein Wert nahe bei 1 bedeutet, daB} sich der
iiberwiegende Teil der zur Fluoreszenz beitragenden Atome in der durch @
beschriebenen Position befindet. Ein kleiner Wert von fo dagegen zeigt, daB
die Position ® nur ein Mittelwert aus verschiedenen von Fluoreszenzatomen
eingenommenen Positionen sein kann [186].

Da nur relative Positionen bestimmt werden konnen, 1aBt sich mit einer Reflexion
in der Regel noch keine Ortsmessung der Fremdatome vornehmen. Bei Kombination
mehrerer Bragg-Reflexionen ist dies aber ohne weiteres moglich [187].



Kapitel 4

Experimentelle Aspekte

Das Ziel dieses Kapitels ist es die besonderen experimentellen Vorkehrungen zu erlau-
tern, die im Rahmen der vorliegenden Arbeit zur Durchfithrung der Rontgenmessun-
gen entwickelt wurden. Die Darstellung soll sich aber auf diejenigen Aspekte be-
schranken, die echte Neuerungen darstellen und noch nicht in der Literatur zu finden
sind.

4.1 Trennung zwischen spekulirer und diffuser Re-
flektivitit

Die in Kapitel 6 vorgestellten Reflektivitatsmessungen erfordern eine sorgfaltige Tren-
nung zwischen dem spekulédr reflektierten Signal und der inkohdrent d.h. diffus ge-
streuten Intensitat. Diese besitzt ebenfalls auf dem spekularen Pfad ein Maximum
[149] und kann daher einen erheblichen, unter Umsténden sogar dominanten Beitrag
zu der an dieser Position insgesamt gemessenen Intensitdt liefern. Das gilt v.a. im
Bereich grofler senkrechter Impulsiibertrage ()., in dem das "wahre” spekuldre Signal
sehr klein ist.

Bei bisherigen spekuldaren Reflektivitatsmessungen wurde immer ein Punktdetek-
tor herangezogen, der spekulare und diffuse Anteile nur zusammen registrieren kann
(z.B. in [9]), wobei die Messung mit Hilfe eines #-20-Scans entlang des spekuldren
Pfades erfolgt [14]. Anschliefend wird ein zweiter derartiger Scan durchgefiihrt bei
dem die spekuldre Bedingung (6 = 20) um einen bestimmten Wert Af dejustiert ist
(sog. "Offset-Scan”). Dieser dient als nachtragliche Abschiatzung der diffusen Inten-
sitat auf dem spekularen Pfad. Die bei diesem zweiten Scan ermittelten Intensitaten
werden von denen des ersten Scans subtrahiert, um die wahre spekulédre Intensitat zu
ermitteln.

Dieses Verfahren ist allerdings mit erheblichen Ungenauigkeiten verbunden. Der
Abstand zwischen Offset-Scan und spekularem Pfad nimmt mit zunehmendem Ein-
fallswinkel § und d.h. mit zunehmendem senkrechten Impulsiibertrag @). zu, so daB
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Abbildung 4.1: Experimentelle Anordnung zur Bestimmung der spekulidren Reflekti-
vitat mit Hilfe eines eindimensionalen positionsempfindlichen Detektors, der senkrecht
zur Probenoberfliche in der Einfallsebene angeordnet ist.

die Abschatzung der diffusen Strenung gerade in den Bereichen immer ungenauer
wird wo sie besonders ins Gewicht fallt.

Fiir die im Rahmen dieser Arbeit diskutierten Messungen wurde daher eine ver-
besserte Methode zum Einsatz gebracht. Das Grundprinzip ist die Messung der spe-
kuldren Reflektivitat mit Hilfe eines eindimensionalen positionsempfindlichen Detek-
tors (7Position Sensitive Detector” - PSD), der senkrecht zur Probenoberfliache in der
Einfallsebene plaziert wird. Diese Anordnung ist in Abbildung 4.1 dargestellt.

Dabei wird nicht nur die Intensitdt an der spekuldren Position, sondern fiir je-
den einzelnen MeBpunkt auch die Umgebung dieser Position ausfallswinkelaufgelost
registriert. Die entsprechende Situation im reziproken Raum ist in Abbildung 4.2
veranschaulicht.

Die Lage des PSD ist fiir zwei verschiedene Mefipunkte - bei kleinem und bei
grofem (), - dargestellt. Die beiden dunkelgrau gefarbten Halbkreise zu beiden Seiten
des tiber ), = @), = 0 definierten Ursprungs des reziproken Raumes stellen den sog.
”verbotenen Bereich” dar, der in Reflexionsgeometrie nicht erreicht werden kann, weil
dann entweder der Einfalls- oder der Ausfallswinkel einen negativen Wert annehmen
miiBte.

Die Trennung zwischen spekuldrer und diffuser Intensitat erfolgt nun durch de-
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Abbildung 4.2: Die Lage des positionsempfindlichen Detektors aus Abbildung 4.1 im
reziproken Raum. Qualitativ dargestellt ist die Situation bei kleinem Finfallswinkel
mit den Wellenvektoren k;; und ky,, sowie bei grofem FEinfallswinkel mit k;, und

ko
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Abbildung 4.3: Beispiel fiir die Ermittlung der wahren spekularen Reflektivitat: Die
gestrichelte Linie markiert den diffusen Untergrund und aus der schraflierten Flache
ergibt sich das spekulare Signal.

taillierte Betrachtung eines geeigneten @,-Bereiches in der Umgebung des spekuldren
Pfades (in Abbildung 4.2 durch die beiden gestrichelten Linien angedeutet). Der ent-
sprechende Bereich entlang des PSD ist fir die beiden Stellungen in Abbildung 4.2
grau unterlegt. Aus einem solchen Ausschnitt kann dann der jeweilige diffuse Unter-
grund genau ermittelt werden. Dies ist in Abbildung 4.3 dargestellt.

Dieses Beispiel macht deutlich, daf sich der diffuse Untergrund eindeutig vom spe-
kuldren Signal separieren lafit, wobei auch eine nichtkonstante diffuse Intensitat im
Bereich des spekuldren Pfades berticksichtigt werden kann. Sogar ein diffuser Streu-
beitrag, der selbst wieder an der spekuldren Position maximal ist, 1aBt sich damit
ermitteln. Die wahre spekuldre Intensitat ergibt sich dann aus der Flache des zuriick-
bleibenden spekuldren Maximums (in Abbildung 4.3 schraffiert dargestellt). Dieser
Flacheninhalt wird fir jedes Spektrum und damit fir jeden MeBpunkt entlang des
spekuldren Pfades durch Anwendung einer geeigneten Fitprozedur ermittelt.

Erst dieses neuartige Verfahren zur Reflektivitatsmessung ermdoglicht es die Da-
tenqualitdt so entscheidend zu verbessern, daf} die detaillierte Auswertung in Kapitel
6 durchgefithrt werden kann.
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Abbildung 4.4: Skizze des Auflésungselements bei Messung der integrierten Intensitit
im PSD bei der traditionellen MeBanordnung fiir Beugung unter streifendem FEinfall.

4.2 MeBlmethoden fiir die diffuse Streuung

Bei den Beugungsmessungen unter streifendem Einfall soll die diffuse Streuung in der
Umgebung der Oberflachenreflexe méglichst effizient gemessen werden, um auf dieser
Basis die oberflichennahen Defekte in den ionenimplantierten Systemen zu charakte-
risieren. Auch fiir diesen Zweck wurden die bisherigen Mefimethoden modifiziert.

4.2.1 Der ”parallele” Modus

Aus der diffusen Streuung in der Umgebung der Bragg-Reflexe 148t sich im allgemei-
nen die Symmetrie des langreichweitigen Verzerrungsfeldes ermitteln (vgl. Abschnitt
3.3.3). Da aber in die Messung ein aus allen moglichen Defektorientierungen gemittel-
tes Signal eingeht, miissen in der Regel zweidimensionale Intensitatsverteilungen in
der Umgebung mehrerer Reflexe gemessen und mit theoretischen Modellrechnungen
verglichen werden, um verléfliche Aussagen {iber die Defektsymmetrie zu erméglichen
(vgl. die entsprechenden Darstellungen von Ehrhart [48] und Larson et al. [93]).

Die traditionelle Melanordnung wie sie in Abbildung 3.4 dargestellt ist, erscheint
fiir diesen Zweck ungeeignet. Wird hierbei die tiber den gesamten PSD integrierte In-
tensitdt gemessen, so lassen sich zwar verniinftige Zahlzeiten mit guter Statistik auch
bei der diffusen Streuung in der Umgebung der Oberflichenreflexe erzielen. Weil aber
iiber einen groflen Bereich an Ausfallswinkeln Aoy integriert wird, ergibt sich dann
eine schlechte Auflésung, denn die Variation von a; bewirkt eine Verédnderung von
Q|| - also des lateralen Impulsiibertrages parallel zum ausfallenden Wellenvektor k 7.
Wegen der gleichzeitigen Variation von (), kann auch nicht mehr eine bestimmte
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Streutiefe eingestellt werden. Man erhalt vielmehr eine Mittelung tiber den gesam-
ten oberflichennahen Bereich. Auflerdem kann wegen der geringen Intensititen der
diffusen Streuung auch die 20-Genauigkeit durch Blendensetzung nicht beliebig grof3
gewahlt werden. Die dadurch ermdéglichte Variation der Richtung von Ef fithrt da-
zu, daB ein deutlich ausgedehnter Bereich verschiedener lateraler ITmpulsiibertrage
Q. (die in der lateralen Ebene senkrecht zu Ef gerichtet sind) bei einer bestimmten
Winkeleinstellung in den Detektor fallt.

Das sich dadurch ergebende dreidimensionale Auflésungselement ist in Abbildung
4.4 skizziert. Die Zahlenwerte gelten fiir eine typische MeBanordnung, bei der bei
einer Wellenlénge von A = 1,54056 A ein a;-Bereich von 3° im PSD aufgezeichnet
wird. Aus diesem Winkelbereich ergibt sich die Ausdehnung AQ), genauso wie der
Wert fiir AQ)|, der von der Kriimmung des linearen Detektors im reziproken Raum
herriithrt. Weiterhin wird von einer Gesichtsfeldblende der Grofle 0,5 mm 1m Abstand
von 200 mm zur untersuchten Probe sowie von einer Detektorblende der Grofie 1 mm
in einem Abstand von 800 mm zur Probe ausgegangen. Aus diesen Werten errechnet
sich der eingezeichnete Wert von AQ) |

Diese Nachteile sind vermeidbar, wenn zusatzlich zur Verwendung kleinerer Blen-
den nur ein kleiner a-Bereich aus dem PSD-Spektrum ausgewédhlt wird, denn dann
sind neben ()1 sowohl (). als auch @) gut definiert. Allerdings sind dann wesent-
lich groBere Zéahlzeiten erforderlich, um die diffuse Intensitdat an einer bestimmten
()~ Q,-Position des reziproken Raumes mit guter Statistik zu bestimmen. Fiir die
Messung von zweidimensionalen Intensitatsverteilungen (”Reciprocal Space Maps” -
RSM) miiite das entsprechende Gebiet dann punktweise abgerastert werden. Eine
solche Messung 1aBt sich selbst am Synchrotron nicht mehr in einem zeitlich sinnvol-
len Rahmen realisieren.

Ein Ausweg aus diesen Problemen kann erreicht werden, wenn man die klassische
Geometrie verlaft und den positionsempfindlichen Detektor parallel zur Oberflache
anordnet, wie dies in Abbildung 4.5 dargestellt ist.

Der Detektor ist jetzt auf einen festen Ausfallswinkel oy eingestellt und registriert
ein ganzes Spektrum an Strahlen mit verschiedenen Streuwinkeln 20. Der einfallende
Strahl trifft bei festem Einfallswinkel «; auf die Probe. Dadurch wird die entspre-
chende Messung bei konstantem senkrechten Impulsiibertrag (), durchgefiihrt.

Im reziproken Raum wird dadurch die Intensitdtsverteilung entlang eines ge-
kriitmmten, in der @,-Q,~-Ebene liegenden Pfades gemessen. Durch gleichzeitige kon-
trollierte Anderung von 8 sowie des im PSD registrierten 26-Bereiches (durch Modi-
fikation der Detektorposistion) kann dieser Pfad kontinuierlich entlang der radialen
oder der angularen Richtung durch den Bragg-Punkt bewegt werden. Dadurch ent-
steht ein RSM der gesamten Umgebung des entsprechenden Oberflachenreflexes.

Die Ortsauflosung des PSD betragt etwa 80 pm pro Kanal. Gleichzeitig ist unmit-
telbar hinter der Probe eine enge horizontale Gesichtsfeldblende angebracht. Dadurch
entsteht fiir jeden Kanal eine Art Kollimationsstrecke die dafiir sorgt, dafl jeder PSD-
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Abbildung 4.5: Neue Anordnung zur Messung der diffusen Streuung in der Umgebung
von Oberflichenreflexen. Der positionsempfindliche Detektor befindet sich parallel zur
Probenoberfliche und ist auf einen festen Austallswinkel oy eingestellt.

Kanal nur ausfallende Strahlen mit einem eng definierten Wellenvektor k 7, d.h. mit
einem klar definierten Wert von 26 sieht. Es ergibt sich dann eine hochauflésende An-
ordnung, wenn nur der einfallende Wellenvektor k; hinreichend gut definiert ist. Dies
ist aber an modernen Synchrotronstrahlungsquellen (z.B. am Instrument TROIKA 1
der ESRF mit einem praktisch parallelen Eingangsstrahl, an dem der wesentliche Teil
der Messungen vorgenommen wurde) ohne Probleme realisierbar.

Besonders deutlich wird dies angesichts des in Abbildung 4.5 eingezeichneten
Auflésungselements fiir den einzelnen PSD-Kanal. Wiederum basieren die Werte auf
einer typischen, realen Meflanordnung wie sie an der Furopdischen Synchrotronstrah-
lungsquelle (FEuropean Synchrotron Radiation Facility - ESRF) in Grenoble, Frank-
reich mit einer Wellenlinge von A = 1,53495 A verwendet wurde. Der PSD befand
sich dabei in einem Abstand von 960 mm zur Probe und sein Eintrittsfenster wurde
durch eine horizontal entlang des PSD ausgedehnte, vertikale Blende von 4 mm Breite
begrenzt. Die horizontale Gesichtsfeldblende war 1 mm grofl und befand sich 50 mm
von der Probe entfernt. Der im Detektor registrierte ay-Bereich schrumpft dadurch
auf 0,24°. Dies determiniert den Wert von AQ)., genauso wie das jetzt verschwindend
geringe AQ). AQ1 dagegen ergibt sich aus dem Zusammenspiel von horizontaler

Gesichtsfeldblende und horizontaler Breite des PSD-Kanals.

Insgesamt ist dieses Auflésungselement in allen Richtungen deutlich kleiner als das
entsprechende Auflésungsvolumen in Abbildung 4.4 fiir die Messung der integrierten
Intensitat entlang des senkrechten PSD.
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Abbildung 4.6: Traditionelle Anordnung zur Messung der diffusen Streuung in der
Umgebung von Oberflichenreflexen. Der positionsempfindliche Detektor steht senk-
recht zur Probenoberfliche. Schematisch ist das AuflGsungselement dargestellt. L
und || sind die Richtungen bezogen auf den ausfallenden Wellenvektor Ef, wobei die
||-Richtung mit der im Text erwdhnten Q-Achse identisch ist.

4.2.2 Der ”senkrechte” Modus

Der in Abschnitt 4.2.1 beschriebene parallele Meimodus vereint zwar eine hoch-
auflésende Anordnung mit effizienter Datengewinnung. Er hat aber den Nachteil,
dafl die Messung selbst noch keine tiefenaufgeléste Information enthélt, weil die In-
tensitdtsverteilung in der (),-@),-Ebene bei konstantem senkrechten Impulsiibertrag
Q). aufgezeichnet wird.

Daher wurden zusatzlich zu den Messungen im parallelen Modus auch solche in der
traditionellen Geometrie fiir die Beugung unter streifendem Einfall vorgenommen, bei
denen der PSD senkrecht zur Probenoberflache steht. Die Anordnung ist in Abbildung
4.6 dargestellt.

Da sich die Tiefenverteilung der Defekte in jedem Punkt des reziproken Raum-
es niederschlagt, in dem die defektinduzierte diffuse Streuung iiberwiegt, ist es in
der Regel ausreichend an einigen ausgewiahlten Stellen in der Umgebung eines Ober-
flachenreflexes derartige Messungen durchzufithren.

Mit diesem senkrechten Modus kann die zweidimensionale Intensitatsverteilung
in einer Q-Q.-Ebene des reziproken Raumes effizient aufgezeichnet werden, wobei



62 Experimentelle Aspekte

die Q-Achse entlang einer beliebigen Richtung in der @,-Q,-Ebene verlaufen kann.
Fiir eine derartige Messung erhilt man ein ganz dhnliches Auflésungselement wie das
in Abbildung 4.5 skizzierte nur dafl sich seine Orientierung im Raum entsprechend
der verdanderten PSD-Stellung gewandelt hat. Dies ist in Abbildung 4.6 gezeigt, wo-
bei im Vergleich zu Abbildung 4.5 die geometrischen Verhéltnisse ansonsten gleich
geblieben sind. Wie in Kapitel 5 zu sehen ist kénnen mit dieser MeBanordnung im
Zusammenwirken mit dem parallelen Modus komplexe Streuphéanomene aufgeklart
werden.



Kapitel 5

Oberflachennahe Nanostrukturen
in ionenimplantiertem Silizium

5.1 Charakterisierung der Bor-implantierten Sy-
steme mit Hilfe der Intensititsverteilung in
der Umgebung der Oberflichenreflexe

5.1.1 Meflergebnisse

Zunichst wurden die zweidimensionalen diffusen Intensitatsverteilungen in der Umge-
bung der Oberflichenreflexe mit dem parallelen Modus gemessen. Der Hauptteil der
Untersuchungen wurde dabei am Instrument "TROIKA 17 der Furopdischen Synchro-
tronstrahlungsquelle (Furopean Synchrotron Radiation Facility - ESRF) in Grenoble,
Frankreich durchgefiihrt, ein Teil der Messungen fand aber auch am Strahlrohr 10-2
der Synchrotronstrahlungsquelle in Stanford, USA (Stanford Synchrotron Radiation
Laboratory - SSRL) statt. Dabei wurde vornehmlich die Umgebung des Silizium-
(220)-Oberflachenreflexes untersucht, es sind aber auch erginzende Messungen am
(400)-Reflex durchgefithrt worden.

Die verwendete Strahlung hatte an beiden Instrumenten die Wellenldnge A =
1,54 A und zusammen mit den konstanten Werten fiir Einfalls- und Ausfallswinkel
(e = 0,37°, ay = 0,32°) ergibt sich daraus ein senkrechter Impulsiibertrag von
Q' = 0,0587 A=" (nach Gleichung (3) in [135]). Nach Gleichung (3.49) und (3.50)
entspricht dies einer charakteristischen Streutiefe von A = 1455 A. Diese Grofle wur-
de bewuBt auf diesen Wert eingestellt, um sicherzustellen, dafl der gesamte von der
Implantation betroffene Bereich und damit auch alle darin enthaltenen Defekte zur
diffusen Streuung beitragen kénnen. Die Justage von «; und o diente bei diesen Mes-
sungen noch nicht dazu eine Tiefenauflésung erreichen; der Zweck bestand vielmehr
darin zunachst eine Optimierung des Signal-Untergrundverhaltnisses fiir die Messung
der diffusen Intensitat zu erzielen.
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Abbildung 5.1: RSM urn den (220)-Reflex fiir bla (615 cm™* Bor, 750° C, 10 sec).
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Abbildung 5.2: RSM um den (220)-Reflex fiir blc (6¢15 cm™* Bor, 750° C, 15 min).
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Abbildung 5.3: RSM um den (220)-Reflex fiir b2a (615 cm™? Bor, 1070° C, 10 sec mit
Silizium-Koimplantation und 750° C, 10 sec).
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Abbildung 5.4: RSM um den (220)-Reflex fiir b2¢ (6e15 cm™? Bor, 1070° C, 10 sec mit
Silizium-Koimplantation und 750° C, 15 min).
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Abbildung 5.5: RSM um den (220)-Reflex fiir b3a (6e14 cm™* Bor, 1070° C, 10 sec mit
Silizium-Koimplantation und 750° C, 10 sec).

AuBlerdem wird durch diese Wahl von «; und a; eine stabile MeBkonfiguration
erreicht. Es gilt namlich mit den obigen Zahlenwerten a; = 1, 68a. und ay = 1, 45a..
Wenn man den typischen Verlauf der diffusen Streuintensitat in Abhéngigkeit von a
bei konstantem «; betrachtet wie er in Abbildung 3.9 dargestellt ist, dann erkennt
man, dafl sich die gemessene diffuse Intensitdt ab einem Wert von 1,3a,. nur noch
wenig andert. Das Gleiche gilt aufgrund des optischen Reziprozitatstheorems auch
fiir den Verlauf der diffusen Streuung in Abhangigkeit von a; bei konstantem ay. Die
gewahlten Werte fiir o; und ay stellen daher sicher, dafl die Messungen auch durch
eine kleine Dejustage dieser Winkel nicht beeinfluft werden.

5.1.1.1 Resultate am (220)-Reflex

Die zweidimensionalen Intensitatsverteilungen sind nun in Abbildung 5.1 - 5.6 fiir die
Proben bla, bic, b2a, b2¢, b3a und b3c dargestellt, wobei die in Abbildung 5.7 gezeigte
Intensitat des reinen Silizium bereits subtrahiert ist, so dal nur die defektinduzierte
diffuse Streuung zu sehen ist. Fiir jede dieser Verteilungen ist die lineare Intensitats-
skala in willkiirlichen Einheiten rechts neben dem Kontur-Bild angegeben. Die Skalen
sind so normiert, daf} alle Messungen am (220)-Reflex unmittelbar miteinander ver-
glichen werden konnen. In Abbildung 5.7 sind auerdem die radialen (entsprechend
der <110>-Richtung) und die angularen Schnitte (<1-10>-Richtung) skizziert, die
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Abbildung 5.6: RSM um den (220)-Reflex fiir b3c (6e14 cm™? Bor, 1070° C, 10 sec mit
Silizium-Koimplantation und 750° C, 15 min).
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Abbildung 5.7: RSM um den (220)-Reflex fiir die Probe cd (reines Silizium).
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spater zur detaillierteren Analyse der diffusen Streuung herangezogen werden.

Qualitativ ist festzustellen, dafl die diffuse Streuung bei allen Bor-implantierten
und ausgeheilten Systemen wesentlich grofier ist als beim reinen Silizium. Die durch
die Defekte hervorgerufene diffuse Streuung ist zwischen 3-mal und 80-mal so gro83
wie die beim reinen Silizium dominierende thermisch diffuse Intensitét.

Von den implantierten Systemen wiederum haben die Proben b7a und b1¢, die
6e15cm™2 Bor enthalten und nur bei T = 750° C ausgeheilt wurden, die hochste
diffuse Intensitdt. Sie sind auch die einzigen Systeme, bei denen ein signifikanter Un-
terschied zwischen den Ausheilzeiten (10 sec und 15 min) besteht. Die Konturlinien
der diffusen Intensitdtsverteilung sind erst nach 15 min symmetrisch zur radialen und
angularen Richtung. Dann besitzen sie auch die gleiche elliptische Form, die als Folge
der elastischen Konstanten bei der thermisch diffusen Streuung des reinen Silizium
anzutreffen ist [179]. Auch bei der defektinduzierten diffusen Streuung nehmen die
Konturlinien eine solche Gestalt an, wenn die spezielle Form des Kraftdipoltensors
keine Ebenen oder Linien verschwindender Intensitiat erzeugt. Dieser allgemeine Fall
tritt z.B. bei einem Kraftdipoltensor mit orthorhombischer Symmetrie auf [48]. Aber
auch wenn solche Ebenen oder Linien verschwindender Intensitat auftreten, ergeben
sich immer Konturlinien, die zu den <110>- und <1-10>-Richtungen symmetrisch
sind [48]. Nach 10 sec Ausheilen ist das noch nicht der Fall. Dies kann dadurch be-
dingt sein, dafl das Gitter nach dieser kurzen Zeit bei der relativ niedrigen Ausheil-
temperatur noch nicht vollstandig rekristallisiert ist [124]. Von einer vollstandigen
Silizium-Matrix mit stabiler Defektkonfiguration kann daher erst nach 15 min Aus-
heilzeit ausgegangen werden.

Die Ergebnisse fiir die Proben 2a und b2¢ dagegen unterscheiden sich nicht hin-
sichtlich der Form der Konturlinien. Das 10 sec lange Ausheilen bei 7' = 1070° C
im Anschlufl an die Bor-Implantation war hier anscheinend ausreichend, um die
vollstdndige Rekristallisierung der Silizium-Matrix sicherzustellen und die anschlie-
Bende Implantation mit Silizium erfolgte in einer so geringen Dosis, dafl auch 10 sec
bei T' = 750° C schon geniigen, um einen stabilen Endzustand zu erreichen. Auch bei
diesen Systemen besitzen die Konturlinien der diffusen Streuung in Reflexndhe die
schon bei b1¢ beobachtete elliptische Form, allerdings ist ihre Intensitdt im Vergleich
dazu deutlich vermindert.

Das eigentliche Hauptergebnis bei diesen Systemen ist aber das zusatzliche Auf-
treten von zwei Satelliten-Peaks, die im Vergleich zum Oberflichenreflex genau in
radialer Richtung um £0, 080 A~" versetzt sind. Der Satellit an der Stelle mit h, k > 2
(d.h. mit ¢ > 0 im Vergleich zum Hauptreflex) ist dabei wesentlich starker als der
andere. Diese Satelliten lassen sich nicht durch die klassische Theorie der diffusen
Streuung erkldren, da diese fiir alle homogen im Material verteilten Punktdefekte und
Punktdefekt-Cluster eine auf das langreichweitige Verzerrungsfeld zuriickzufithrende
diffuse Intensitat in unmittelbarer Umgebung der Bragg-Reflexe vorhersagt (vgl. Ab-
schnitt 3.3.3). Nur bei Zwischengitterkomplexen machen sich die lokalen Verzerrungen
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Abbildung 5.8: RSM urn den (400)-Reflex fiir blc (6e15 crn™? Bor, 750° C, 15 min).
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Abbildung 5.9: RSM um den (400)-Reflex fiir b2c (615 cm™2 Bor, 1070° C, 10 sec mit
Silizium-Koimplantation und 750° C, 15 min).
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auch an der Grenze der Brillouin-Zone zwischen den Bragg-Reflexen durch die sog.
? Zwischenreflexstreuung” bemerkbar [61], die aber von der Intensitat her um bis zu
zwel Groflenordnungen unterhalb der thermisch diffusen Streuung liegt und keine
scharfen Maxima im reziproken Raum erzeugen kann [61].

Das Auftauchen von Satelliten-Reflexen an einer derartigen Position im rezipro-
ken Raum (gegeniiber dem Hauptreflex in radialer Richtung versetzt) ist ein vollig
neuer Effekt, der in Bor-implantierten Systemen bisher noch nie beobachtet wurde.
Er kommt entweder durch die hohere Ausheiltemperatur oder durch die zusatzliche
Implantation mit Silizium-Atomen zustande. Diese Frage sowie die Ursache der Sa-
telliten konnte erst durch weitere ausfithrliche Untersuchungen geklart werden (vgl.
Abschnitt 5.4.2).

Bei den Systemen b3a und b3¢ stimmen die Ergebnisse qualitativ mit 2e und b2¢
iberein. Wieder ist nach 10 sec Ausheilen bei 7' = 1070° C ein stabiler Endzustand
erreicht und neben der normalen diffusen Streuung treten auch radiale Satelliten in
etwa der gleichen Entfernung zum Bragg-Reflex auf. Sowohl die diffuse Intensitit
als auch die Intensitat der Satelliten ist diesmal deutlich niedriger. Daraus folgt, da8
beide Intensitaten mit den Implantationsdosen skalieren, die hier entsprechend kleiner
sind.

5.1.1.2 Resultate am (400)-Reflex

Um zusétzliche Einblicke in die defektinduzierte diffuse Streuung zu gewinnen, wur-
de auch die Umgebung des (400)-Oberflachenreflexes untersucht. Die entsprechenden
zweidimensionalen Intensitatsverteilungen sind in den Abbildungen 5.8 - 5.10 fiir die
Proben b1e¢, b2¢ und b3c¢ dargestellt. Auch hier wurde die dquivalente Intensitétsver-
teilung des reinen Silizium subtrahiert, um die reine defektinduzierte diffuse Streuung
zu extrahieren. Die Bilder zeigen wieder eine lineare Intensitétsskala in willkiirlichen
Einheiten, wobei aber die drei Messungen so aufeinander normiert sind, daf sie un-
mittelbar verglichen werden kénnen.

Wegen des im vorigen Abschnitt festgestellten Finflusses der Ausheilzeiten wur-
den hier nur noch die am Ende 15 min lang getemperten Proben untersucht. Diese
Zeitspanne stellt die Rekristallisation des implantationsgeschadigten Bereiches sicher,
fithrt aber nicht zur Bildung von zusatzlichen Strukturen oder Defekten.

Qualitativ gesehen erhdlt man wie in Abbildung 5.8 zu sehen wieder elliptische
Konturlinien der diffusen Streuung um den reziproken Gitterpunkt, wobei die Halb-
achse der Ellipse in radialer Richtung (in diesem Fall <100>) kleiner ist als diejenige
in angularer Richtung (hier <010>). Ebenen oder Linien verschwindender diffuser
Intensitat sind auch bei diesem Reflex nicht feststellbar.

Im Prinzip ergibt sich bei der Probe 02¢ der gleiche Befund. Bei genauerer Un-
tersuchung stellt man allerdings fest, dafl die Intensitdtsverteilung in den Bereichen
niedriger Intensitdt vier Auslaufer in die <110>- und <1-10>-Richtungen besitzt.
Um diese ansatzweise sichtbar zu machen wurde daher in Abbildung 5.9 der zen-
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Abbildung 5.10: RSM um den (400)-Reflex fiir b3c (6e14 cm™? Bor, 1070° C, 10 sec
mit Silizium-Koimplantation und 750° C, 15 min).

trale Bereich unmittelbar um den Reflex bei der Konturliniendarstellung ausgespart.
Solche Auslaufer konnten bei b1¢ nicht festgestellt werden.

Einen sehr deutlichen Effekt erhdlt man dagegen bei dem System b3e¢. Hier sind
neben der normalen diffusen Streuung insgesamt 4 Satellitenreflexe unterschiedlicher
Starke zu sehen, die entlang der <110>- und <1-10>-Richtungen gegeniiber dem
Hauptreflex um & 0,05 A~! versetzt sind. Die beiden Satelliten an den Stellen mit
h > 4 sind dabei sehr intensiv, wiahrend die anderen demgegeniiber kaum ins Gewicht
fallen und nur schwer zu erkennen sind.

5.1.1.3 Zusammenfassung

Die Bor-implantierten und ausgeheilten Systeme zeigen alle eine defektinduzierte dif-
fuse Intensitdt in der Umgebung der Oberflichenreflexe, die die thermisch diffuse
Streuung teilweise ganz erheblich iibersteigt. Sie skaliert in erster Linie mit der im-
plantierten Bor-Konzentration. Bei gleicher Konzentration ist sie noch einmal deutlich
erhoht, wenn das Ausheilen nur bei einer Temperatur von 750° C erfolgt und auf einen
zweiten Silizium-Implantationsschritt verzichtet wird.

Zusatzlich treten bei den bei T = 1070° C ausgeheilten und nachimplantierten
Proben Satellitenreflexe mit einem charakteristischen Abstand zum Hauptreflex auf.
In der Umgebung des (220)-Reflexes sind dies zwei Satelliten entlang der <110>-
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Richtung und am (400)-Reflex erhélt man vier Satelliten entlang von <110> und
<1-10>. Sie lassen sich nicht mit defektinduzierter diffuser Streuung als Folge von
Punktdefekten erklaren.

5.1.2 Analyse der diffusen Streuung

Genauere Schluffolgerungen iiber die in den Systemen enthaltenen Defekte lassen sich
erst ziehen, wenn man die diffuse Intensitdt ndher betrachtet. Dazu wurden entlang
der in Abbildung 5.7 skizzierten angularen und radialen Pfade durch den (220)-Reflex
Schnitte aus der zweidimensionalen Intensitiatsverteilung extrahiert.

Zunéchst werden die radialen Schnitte betrachtet, die entlang der <110>-Richtung
laufen. Damit kann zunéchst das Vorzeichen des langreichweitigen Verzerrungsfeldes
fiir den vorherrschenden Defekttyp ermittelt werden, weil die diffuse Streuung norma-
lerweise eine Asymmetrie besitzt, die von diesem Vorzeichen abhingt [48], [93]. Nach
der in der Literatur iiblichen Vorzeichenkonvention wird eine Gitteraufweitung dabei
als positive und eine Gitterkontraktion als negative Verzerrung beschrieben. Sei ¢ die
Abweichung eines Punktes im reziproken Raum vom Bragg-Reflex, dann gilt im Fall
einer positiven Verzerrung [93]

Lig(G+§) > Lig(G—§)  falls  G-7>0 (5.1)
und entsprechend bei negativer Verzerrung:
Lig(G+ ) < Lug(G = @) falls G -§> 0. (52)

Fiir die Punkte auf dem radialen Pfad ist das Vorzeichen von ¢ selbst identisch mit
dem Vorzeichen des in (5.1) und (5.2) auftretenden Skalarprodukts, so daf§ die diffusen
Intensitaten auf beiden Seiten des Reflexes unmittelbar miteinander verglichen werden
kénnen.

Ein derartiger Vergleich ist in Abbildung 5.11 fir die Probe b1c¢ dargestellt. Man
erkennt aus der klaren Asymmetrie sofort, daf die Defekte das Gitter aufweiten, d.h.
positiv verzerren.

Ein ahnlicher Vergleich wurde auch fiir alle anderen Bor-implantierten und ausge-
heilten Proben angestellt, wobei sich ebenfalls immer eine positive Gitterverzerrung
ergab. Allerdings ist bei den Systemen b2¢ und b3c¢ die Analyse durch das Auftreten
der zusatzlichen Satellitenreflexe erschwert. Diese stellen in radialer Richtung das do-
minante Streuphdnomen dar, wie sich aus Abbildung 5.12 anhand des Verlaufs der
diffusen Intensitdt entlang dieses Pfades fiir ¢ > 0 ablesen laBt. Im Vergleich dazu
zeigt die Probe bic¢ einen kontinuierlichen Abfall der Intensitat. Die Intensitat der
Satelliten selbst ist wiederum von der Bor-Konzentration abhéngig, wie sich aus dem
Vergleich der Ergebnisse fiir 62¢ und 03¢ unmittelbar ergibt, wobei allerdings die
Satellitenstarke nicht unmittelbar mit der Menge der Bor-Atome skaliert - im vorlie-
genden Fall fithrt die 10-fach héhere Bor-Konzentration bei 2¢ nur zu einem 5-fach
starkeren Satelliten.
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Abbildung 5.11: Vergleich der diffusen Intensitat entlang des radialen Pfades zu beiden
Seiten des (220)-Reflexes fiir die Probe b1c.
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Abbildung 5.12: Zerfall der diffusen Intensitdt entlang des radialen Pfades auf der
q > 0-Seite des (220)-Reflexes.
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Abbildung 5.13: Zerfall der diffusen Intensitdt entlang des angularen Plades auf einer
Seite des (220)-Reflexes fiir die Bor-implantierten Systeme im Vergleich.

AnschlieBend wurden die angularen Schnitte durch die zweidimensionale Inten-
sitatsverteilung analysiert. Das Ergebnis ist in Abbildung 5.13 fiir die Proben b1¢,
b2¢ und b3¢ dargestellt. AuBerdem wird in Abbildung 5.14 das Resultat fiir 67¢ noch-
mal mit dem reinen Silizium ed verglichen. Zusatzlich wurden die von der Theorie
her zu erwartenden Zerfallsgesetze I45 o ¢7* (Huang-Streuung) und Ig5 < ¢=*
(Stokes-Wilson-Streuung) als Linien aufgenommen. Sie erscheinen in dieser doppello-
garithmischen Darstellung als Geraden unterschiedlicher Steigung.

Man erkennt sofort, dafl die implantierten und ausgeheilten Systeme fiir grofie ¢
den Zerfall der Stokes-Wilson-Streuung zeigen. Da die vorherrschenden Defekte eine
positive Gitterverzerrung bewirken, kann daraus geschlossen werden, dafl es sich um
interstitielle Defekte bzw. Defekt-Cluster handelt. Aus dem ¢-Wert fiir den Ubergang
in den g~*-Zerfall kann der Radius der Cluster abgeschitzt werden (vgl. Abschnitt
3.3.3 und Abbildung 3.10). Es ergeben sich dabei folgende Werte:

‘ H blc ‘ b2¢ ‘ b3c ‘
| Ry 20,8 A 19,6 A]13,0A ]

Das reine Silizium, das keine implantationsinduzierten Defekte enthélt, zeigt 1m
wesentlichen nur thermisch diffuse Intensitat. Diese zerfallt viel langsamer, ebenfalls
nach einem ¢~"-Gesetz. Dessen Exponent x liegt zwischen den fiir die Volumenstreu-
ung (z = 2) und den fir die reine Oberflachenstreuung (z = 1) [59] vorhergesagten
Werten. Das ist ein aufgrund der verwendeten Streugeometrie plausibles Verhalten,
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Abbildung 5.14: Die gleiche Messung wie in Abbildung 5.13 fiir b1c im Vergleich zum

reinen Silizium.

weil die Eindringtiefe bei diesen Messungen mit A &~ 1500 A ebenfalls zwischen den
Werten fiir ein reines Oberflichenexperiment (Ao ~ 50 A) und fiir eine Volumen-
messung (Ay & 100000 /\) liegt, so daB eine Mischung der Potenzgesetze denkbar
ist.

Aus den Daten in Abbildung 5.13 148t sich unmittelbar der Einflul der implantier-
ten Bor-Konzentration ablesen. Fiir kleine ¢ (¢ < —l) unterscheiden sich die diffusen
Intensitaten von b3c und b2¢ etwa um den Faktor 10, sie skalieren also mit der Anzahl
der implantierten Bor-Atome. Bei grofien ¢ nédhern sich die beiden Intensitatsabfélle
an, weil die diffuse Streuung von b2c frither in den ¢~*-Abfall {ibergeht oder anders
ausgedriickt die Zahl der Cluster bei b3c betragt mehr als ein Zehntel des Wertes
von b02¢, weil die Cluster der obigen Analyse entsprechend jetzt kleiner sind. Diese
direkte Abhéangigkeit von der Bor-Konzentration bedeutet, dafl die Cluster entweder
aus Bor bestehen oder zumindest Bor als wesentlichen Bestandteil enthalten. Das ist
ein Befund, der genau dem Bild immobiler Zwischengitter-Cluster entspricht, das in
der bisherigen Literatur zur Erklarung des statischen Bor-Anteils bei der anomalen
Diffusion entwickelt wurde (vgl. Abschnitt 2.2.1).

Auflerdem ergibt sich aus dem Vergleich zwischen den Proben b1c¢ und b2¢, daBl die
hohere Ausheiltemperatur zusammen mit der zusatzlichen Silizium-Implantation eine
drastische Auswirkung auf die diffuse Intensitat besitzt. Sie wird dadurch bei gleicher
Bor-Konzentration um einen Faktor 3 - 4 kleiner. Die Entstehung der Satelliten-
Reflexe geht mit einer starken Reduzierung der sonstigen diffusen Streuung einher.
Dies laBt sich nur durch eine entsprechende Reduzierung der Zahl der interstitiellen
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Abbildung 5.15: ().-Abhéngigkeit fiir die Probe b2c an der radialen Position (2,1/2,1),

gewonnen aus einem og-Spektrum im senkrechten Modus.
Cluster erklaren, weil ihr Radius entsprechend der obigen Tabelle gleich bleibt.

5.1.3 Untersuchung der Satellitenreflexe

Durch die Analyse der zweidimensionalen Intensitatsverteilungen der diffusen Streu-
ung im vorherigen Abschnitt ist es nicht moglich gewesen die Ursache und Natur
der beobachteten Satelliten-Reflexe aufzuklaren. Um dies zu erreichen wurden Mes-
sungen im senkrechten Modus (vgl. Abschnitt 4.2.2) durchgefithrt. Dabei sollte auch
geklart werden, ob die Satelliten (und damit die sie verursachenden Realstruktureffek-
te) durch die héhere Ausheiltemperatur, durch die zusatzliche Silizium-Tmplantation
oder durch eine Kombination aus beidem verursacht werden. Gerade im Hinblick auf
mogliche ITmplikationen fiir die prozefitechnische Bearbeitung von Silizium-Systemen
ist die Beantwortung dieser Frage von zentraler Bedeutung.

Daher wurde in die Reihe der zu untersuchenden Proben auch das System b1d auf-
genommen, das sich von b1¢ nur durch die hohere Ausheiltemperatur von T'= 1060° C
unterscheidet. Bei den Messungen wurde der radiale Pfad in der Umgebung der (220)-
und (2-20)-Oberflichenreflexe mit der in Abbildung 4.6 gezeigten Anordnung punkt-
weise untersucht, wobei an jedem Meflpunkt ein (),-Scan in Form eines a-Spektrums
entsteht. Ein typisches Ergebnis fir ein solches Spektrum ist in Abbildung 5.15 fir
die Probe b2¢ dargestellt.

Man erkennt, daf} sich der Satellit auch in Bezug auf seine ().-Ausdehnung als
scharfes Maximum darstellt. Wird der Abstand ¢ vom Hauptreflex durch gleichzei-
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Abbildung 5.16: Intensitdtsverteilung in der reziproken Ebene, die durch die radia-
le Richtung (h = k) und durch die Richtung des senkrechten Impulsiibertrags (1)
gegeben ist, fiir b1d in der Umgebung des (220)-Oberflichenreflexes.

tige Variation von h und k variiert, so dndert sich auch die (),-Position dieses Sa-
tellitenmaximums. Der Satellit kann daher detailliert ausgemessen werden, wenn mit
Hilfe des positionsempfindlichen Detektors die zweidimensionale Intensitatsverteilung
in der ¢ — ().-Ebene des reziproken Raumes ermittelt wird, wobei die ¢-Richtung
mit der radialen Richtung identisch ist und die so untersuchte Ebene des reziproken
Raumes genau senkrecht auf derjenigen steht, die in den Abbildungen 5.1 - 5.10 dar-
gestellt ist. Das Ergebnis einer derartigen Messung ist in den Abbildungen 5.16 - 5.18
jeweils fir die Umgebung des (220)-Reflexes anhand der Proben b1d, b2¢ und b3¢
dargestellt. Fiir alle anderen Systeme findet man keinerlei Satelliten-Reflexe, was mit
derartigen Messungen im senkrechten Modus noch einmal bestatigt wurde.

Aus diesen Ergebnissen lassen sich sofort einige wichtige Schlufolgerungen ziehen:

e Die Satelliten sind allein eine Folge der hohen Ausheiltemperatur, weil sie bei
dem System b1d genauso auftreten wie bei b2¢ und b3ec.

e Sie werden durch flichenhafte Strukturen verursacht, da sie als stabférmige
Intensitdatsmaxima erscheinen. Es handelt sich also streng genommen nicht um

Satelliten sondern um eindimensional ausgedehnte Intensitatsverteilungen (sog.
"Streaks”).

Die Situation scheint dabei analog zu der in die ().-Richtung stabférmig aus-
geschmierten Intensitat der gewohnlichen Oberflichen-Reflexe zu sein. Diese
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Abbildung 5.17: Intensitidtsverteilung in der reziproken Ebene, die durch die radia-
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gegeben ist, fiir b2¢ in der Umgebung des (220)-Oberflichenreflexes.
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Abbildung 5.18: Intensitdtsverteilung in der reziproken Ebene, die durch die radia-
le Richtung (h = k) und durch die Richtung des senkrechten Impulsiibertrags (1)
gegeben ist, fiir b3c in der Umgebung des (220)-Oberflichenreflexes.
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werden durch den Abbruch der perfekten dreidimensionalen Ordnung an der
zweidimensionalen Oberfliche des Kristalls hervorgerufen [137], [139]. Daher
werden sie als "Crystal Truncation Rods” (CTR) bezeichnet.

Die Berechnungen von Robinson [137] zeigen dabei aber auch, daf stabformige
Intensitaten im reziproken Raum immer auf planare Strukturen im Realraum
zurtickzufihren sind und es wurde explizit gezeigt, dafl auch innere Grenzflachen
dieselbe Art von CTR-Streuung hervorrufen konnen wie die Oberflache [138].

Ob tatsdchlich eine weitreichende Analogie zwischen den hier gemessenen
Streaks und dem CTR-Phdnomen besteht, mufl aber erst noch geklart werden.

o Die flaichenhaften Strukturen, die fiir die Streaks verantwortlich sind, bestehen
aus reinem Silizium, da die stabférmigen Intensitdtsmaxima aus dem normalen
Silizium-Oberflichenreflex herauswachsen.

e Aus der Breite der Intensitatsverteilung senkrecht zur Stabrichtung la8t sich
sofort der Radius der planaren Strukturen bestimmen, wobei diese in erster
Néherung als kreisférmige Scheiben angesehen werden. Dabei ergeben sich fol-
gende Werte:

‘System H bid ‘ b2¢ ‘ b3c ‘
| R [[299 A [353A]344 A

Um die genaue Orientierung der planaren Realstrukturen zu ermitteln, wurde fiir
jeden Mefipunkt g die genaue @).-Position des Maximums des Intensitéitsstabes ermit-
telt. Diese Punkte lassen sich dann wieder in ein ¢-().-Koordinatensystem eintragen.
Das Ergebnis ist in Abbildung 5.19 am Beispiel des Systems b1d dargestellt.

Man erkennt deutlich wie die stabférmigen Intensititsverteilungen unmittelbar
aus dem Oberflichenreflex (@, = ¢ = 0) herauswachsen und jeweils einen Winkel
der GroBe v = 35,3° mit der radialen Richtung <110> bilden. Daraus folgt, dafl es
sich bei diesen Streaks um CTR-ahnliche Intensitatsverteilungen entlang der <111>-
und <-1-11>-Richtungen des reziproken Raumes handelt. Fiir die hier nicht gezeigten
Proben b2¢ und b3¢ erhilt man das gleiche Ergebnis. Die planaren Strukturen miissen
daher bei allen drei Proben parallel zu den (111)- und (-1-11)-Ebenen des Silizium-
Gitters liegen.

In diesem Zusammenhang ist es bemerkenswert, dafl in den mit dem parallelen
Modus gemessenen Intensititsverteilungen in der Umgebung des (220)-Reflexes keine
Intensitatsstdbe auftauchen, die den Richtungen <1-11> und <-111> entsprechen
wiirden (vgl. Abbildungen 5.4 und 5.6), obwohl die insgesamt 4 Richtungen <111>,
<-111>, <1-11> und <-1-11> innerhalb der Silizium-Struktur véllig aquivalent sind,
so daBl planare Realstrukturen eigentlich gleichverteilt tiber alle vier Orientierungen
auftreten sollten.

DaBl das in der Tat der Fall ist zeigt das Ergebnis in Abbildung 5.10 fiir die Um-
gebung des (400)-Reflexes bei dem System b3c wo diese 4 Satelliten auftauchen. Das
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Abbildung 5.19: Position der Streak-Maxima bei b1d im reziproken Raum. Gezeigt
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den sich daraus ergebenden reziproken Raumrichtungen fiir die Streaks.
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Abbildung 5.20: Zerfall der Streak-Intensitit in <111>-Richtung fiir das System b1d
mit zunehmender Entfernung q<i111> vom (220)-Reflex.
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fir die - die Satelliten erzeugende Realstruktur - zu entwickelnde Modell, muf des-
wegen in der Lage sein diesen experimentellen Unterschied zwischen den Ergebnissen
an beiden Reflexen zu erkldren.

Aufler der Position im reziproken Raum sollten aber auch aus dem Intensitits-
zerfall der stabformigen Intensitatsverteilungen ( ”Streaks”) mit zunehmender Entfer-
nung vom Hauptreflex Informationen tiber die zugrundeliegende Realstruktur gewon-
nen werden kénnen.

Ein solches Verfahren wird bei der Analyse der CTR-Streuung der gewohnlichen
Oberflichenreflexe angewandt. Dort steht die stabférmige Intensitétsverteilung senk-
recht auf der Probenoberfliche, so dafl sich ein Intensitatszerfall entlang (), ergibt.
Dieser Intensitatszerfall kann berechnet werden, wenn man das dreidimensionale Git-
ter mit einer Funktion faltet, die die Dichteanderung des Materials an der Oberflache

enthélt. Es ergibt sich [7]:
[C‘TR [o¢ Qz_n (53)

Dabei gilt fiir den Idealfall einer glatten Oberfliche n = 2, wahrend man bei einer
rauhen Oberflache mit ihrem ausgeschmierten Dichteprofil (vgl. Abschnitt 3.1.3)
n > 2 und damit einen schnelleren Zerfall entlang @, erhalt [7].

Die von den theoretischen Arbeiten zur CTR-Streuung vorhergesagten stabférmig
ausgeschmierten Intensitatsverteilungen begleiten aber nicht nur die Oberflachenrefle-
xe, sondern - wie Robinson gezeigt hat [137] - im Prinzip alle reziproken Gitterpunkte
des dreidimensionalen Gitters. D.h. alle Volumenreflexe (hkl) mit [ > 0 sind ebenfalls
in die [- bzw. @.-Richtung stabférmig ausgedehnt [139]. Bezeichne ¢, die entspre-
chende Abweichung vom Reflex, so kann bei den Volumenreflexen der entsprechende
Intensitatsabfall sowohl auf der (¢, < 0)- wie auch auf der (¢, > 0)-Seite gemessen
werden. Fir glatte oder ausschlieBlich rauhe Oberflichen erhélt man dabei auf beiden
Seiten ein vollig symmetrisches Verschwinden der stabférmigen Intensitat mit zuneh-
mendem | ¢, |. Wenn allerdings die oberflichennahen Schichten relaxieren und eine
vom Volumen abweichende Gitterkonstante besitzen, so stellt sich eine charakteristi-
sche Asymmetrie zwischen beiden Seiten ein aus der das Vorzeichen und der Betrag
der Relaxation ablesbar sind [60].

Eine dhnliche Situation erhélt man auch bei den planaren Strukturen auf (111)-
Ebenen. Auch die durch sie induzierten Streaks begleiten alle Reflexe - zumindest
soweit dies aufgrund der hier durchgefiihrten Messungen ausgesagt werden kann. Bei
der hier beobachteten charakteristischen Asymmetrie der Intensitat der <-1-11>-
und <111>-Satelliten allerdings endet offensichtlich die Analogie mit dem CTR-
Phanomen, da es sich hier um verschiedene Streaks handelt und nicht um die gleiche
stabformige Intensitatsverteilung auf verschiedenen Seiten des Bragg-Reflexes wie im

CTR-Fall.

Auch die CTR-Strenung kann aber noch in einem ganz anderen Kontext als dem
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Abbildung 5.21: Zerfall der Streak-Intensitét in <111>-Richtung fiir das System b2c¢
mit zunehmender Entfernung q<i11> vom (220)-Reflex.
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Abbildung 5.22: Zerfall der Streak-Intensitidt in <111>-Richtung fiir das System b3c
mit zunehmender Entfernung q<111> vom (220)-Reflex.
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von Robinson et al. erarbeiteten [137], [139] interpretiert werden. Im Grunde genom-
men stellt sie ebenfalls einen Spezialfall defektinduzierter diffuser Streuung dar, nur
dafl diesmal die Oberflaiche den Defekt darstellt. In diesem Sinne wird jede Sym-
metriebrechung im Kristall wie ein klassischer Defekt behandelt, wobei sich die De-
fektwirkung je nach Ausdehnung auch auf ein oder zwei Dimensionen beschranken
kann. Das ist bei der in zwei Dimensionen ausgedehnten Kristalloberfliche der Fall,
so dafl diese nur in einer Richtung als Defekt wirksam ist. Die von der perfekt glat-
ten Oberfliche hervorgerufene CTR-Intensitét ist dquivalent zu der von einer diinnen
zweidimensionalen Oberflachenschicht induzierten Streuung [137]. Sie entspricht da-
bei sozusagen der Laue-Streuung des Defekts Oberfliche. Beim Auftreten von Ober-
flichenfluktuationen kommt es zu einem zuséatzlichen - vom Standpunkt der Silizium-
Matrix aus - ebenfalls diffusen Streubeitrag [7] und wenn die Oberfliche das Gitter
verzerren wiirde dann miifite auch eine der Huang-Streuung dquivalente Verzerrungs-
streuung auftreten. Zusétzlich entspricht die von Betrag und Vorzeichen einer Ober-
flachenrelaxation abhiangige Asymmetrie der CTR-Intensitét auf beiden Seiten eines
Volumen-Reflexes der Asymmetrie der gewohnlichen diffusen Streuung, die durch die
lokale Kontraktion bzw. Expansion des Gitters bei normalen Punktdefekten hervor-

gerufen wird (vgl. Abschnitt 3.3.3).

Eine derartige Sichtweise kann auch unmittelbar auf die in den Abbildungen 5.16
- 5.18 dargestellten Streaks iibertragen werden. D.h. die die stabférmigen Inten-
sitatsverteilungen verursachenden planaren Strukturen werden als Defekte betrachtet
und der Intensitatszerfall entlang des Streaks bei Entfernung vom Hauptreflex kann
zunachst als normale diffuse Streuung angesehen werden. Um daraus nun eine quan-
titative Information iiber die planaren Strukturen zu gewinnen, wurde jeweils die
Intensitat des <111>-Satelliten in Abhéangigkeit vom Abstand g<;11s zum Silizium-
(220)-Reflex doppellogarithmisch aufgetragen. Das Ergebnis ist in den Abbildungen
5.20 - 5.22 dargestellt.

Man erkennt in allen drei Fillen einen Ubergang von einem q<ti1>- Zu einem
qulb—ZerfaH wie er auch bei der diffusen Streuung von Defekt-Clustern auftritt. Aus
dem ¢-Wert dieses Ubergangs kann der Radius des stark gestérten Bereichs ermit-
telt werden. Fiir alle drei Systeme ergibt sich ein Wert von ~ 3 A. Die Ausdehnung
der planaren Strukturen senkrecht zu ihrer Fliche ist also extrem klein und liegt
im Bereich eines Netzebenenabstandes in dieser Richtung (di;; = 3,136 &) Diese
Analyse steht noch unter dem Vorbehalt, dafl es sich bei den Streaks tatsachlich in
erster Linie um verzerrungsinduzierte Huang- und Stokes-Wilson-Streuung handelt.
Der endgiiltige Nachweis dieser Tatsache wird in Abschnitt 5.5.2 gefiihrt.

Insgesamt kann daher als Ergebnis der Analyse der Streaks festgestellt werden,
daB sich durch das Ausheilen von Bor-implantiertem Silizium bei hohen Temperaturen
(T = 1060—1070° C) zusatzliche scheibenformige planare Strukturen bilden, die einen
Radius von ~ 300 - ~ 350 A besitzen und deren Dicke in der GréBenordnung einer
atomaren Doppelschicht liegt.
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Abbildung 5.23: RSM um den (220)-Reflex fiir die Probe be319b.
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Abbildung 5.24: RSM um den (400)-Reflex tiir die Probe be319b.
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Abbildung 5.25: RSM um den (220)-Reflex fir die Probe be420b.

5.2 Referenz 1: Epitaktisch Bor-dotiertes Silizium

Um den atomaren Mechanismus fiir die Bildung der planaren Strukturen besser zu
verstehen, wurden als erste Referenz Systeme untersucht bei denen das Bor nicht
durch Implantation sondern durch epitaktisches Wachstum eingebracht wurde (vgl.
Abschnitt 2.2.3). Auch diese Systeme wurden nach der Bor-Dotierung bei T' = 1070° C
ausgheilt und es stellt sich die Frage ob auch in diesem Fall diffuse Satelliten auftreten.
Daher wurden wie in Abschnitt 5.1.1 Messungen mit dem parallelen Modus durch-
gefithrt, diesmal am Strahlrohr W1 des Hamburger Synchrotronstrahlungslabors (HA-
SYLAB) mit Synchrotronstrahlung der Wellenlange A = 1,305 A. Die entsprechenden
Resultate fir die diffusen Intensitatsverteilungen in der Umgebung der Oberflachen-
reflexe sind fiir das System be3719b in Abbildung 5.23 und 5.24 und fiir be420b in
Abbildung 5.25 und 5.26 jeweils fiir den (220)- und (400)-Reflex dargestellt.

Daraus wird deutlich, dal in den epitaktisch Bor-dotierten Systemen keine Satelli-
ten-Reflexe auftauchen. Die diffuse Intensitat ist hier auch wesentlich starker in un-
mittelbarer Nahe des Reflexes konzentriert als bei den implantierten Proben. Eine hier
nicht dargestellte Vergleichsmessung des Systems b2¢ - dessen Bor-Konzentration in
etwa derjenigen der Probe bef20b entspricht - unter den genau gleichen Bedingungen
zeigt auerdem, dafl die diffusen Intensitaten bei den epitaktischen Systemen um et-
wa zwel GroBenordnungen kleiner sind als im Fall der Implantation. Bemerkenswert
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Abbildung 5.26: RSM um den (400)-Reflex fiir die Probe be420b.

ist weiterhin, daf die diffuse Streuung nicht mit der Bor-Konzentration skaliert. Wie
an den Konturlinien der zweidimensionalen Intensitatsverteilungen ablesbar ist, zeigt
das System be/20b trotz einer 10-fach hoheren Bor-Dotierung am (220)-Reflex nur
eine um den Faktor 2 erhohte diffuse Streuung. Am (400)-Reflex sind die diffusen
Intensitéten der beiden Systeme sogar fast gleich.

Um nun die Natur der hier wirksamen Defekte zu beleuchten, wurden wieder
angulare und radiale Schnitte aus den Intensitatsverteilungen entnommen. Zunéchst
wurde der Intensitdtsverlauf entlang des radialen Pfades auf beiden Seiten des (220)-
Reflexes betrachtet, um aus einer eventuellen Asymmetrie den Charakter der Defekte
(kontrahierend oder expandierend) zu ermitteln. Das Resultat ist in Abbildung 5.27
fiir das System be319b dargestellt. Eine radiale Asymmetrie 148t sich daraus nicht
erkennen. Auch die Probe be/20b zeigt das gleiche Ergebnis.

Da - im Vergleich zum reinen Silizium - trotzdem defektinduzierte diffuse Streuung
vorhanden ist, kann dies nur dadurch verstanden werden, daf} sich die kontrahierenden
und expandierenden Wirkungen verschiedener Defektarten gegenseitig kompensieren.
Aus den Untersuchungen zur anomalen Diffusion von Bor in Silizium ist bekannt,
daB selbst in den implantierten Systemen der GroBteil des Bor elektrisch aktiv ist
und daher auf substitutionellen Platzen sitzt [34]. Bei epitaktisch Bor-dotiertem Sili-
zium sollte dies fiir das gesamte eingebrachte Bor gelten. Dieses substitutionelle Bor
aber wirkt auf das Silizium-Gitter kontrahierend, wobei der Kontraktionskoeffizient
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Abbildung 5.27: Vergleich der diffusen Intensitat entlang des radialen Pfades zu beiden
Seiten des (220)-Reflexes fiir die Probe be319b.

so hoch ist, daB die Wirkung eines substitutionellen Bor-Atoms die Gréfenordnung
einer Silizium-Leerstelle erreicht [140]. Die anschlieBende Silizium-Implantation dage-
gen fithrt Zwischengitteratome ein, die eine expansive Wirkung entfalten [30]. Es ist
daher durchaus plausibel, da sich diese beiden Verzerrungen in der Summe wieder
aufheben was den experimentellen Befund in Abbildung 5.27 erklart.

Zur Gewinnung einer Gréfleninformation ist es auBerdem erforderlich den Inten-
sitatszerfall der diffusen Streuung genau zu beleuchten. Das ist in Abbildung 5.28
wieder fiir das System be319b anhand der radialen und angularen Schnitte am (220)-
Reflex gezeigt, wobei auch hier die Probe be/20b das gleiche Resultat liefert. Man
erkennt, dafl sich ganz 1m Gegensatz zu den implantierten Systemen bis zu einem
Abstand von ¢ &~ 0,4 A=" nur ein ¢=2-Abfall ergibt. Daraus folgt, daB in den epitak-
tischen Systemen nur Punktdefekte und kleine Cluster vorhanden sind.

Zusammenfassend kann gefolgert werden, daf} epitaktisch Bor-dotierte Systeme
weder die planaren Defekte noch die Defekt-Cluster besitzen, die bei den Bor-implan-
tierten Systemen festgestellt wurden, obwohl sie die gleiche Temperaturbehandlung
durchlaufen haben. Diese grolen Defekte sind daher nicht allein eine Folge des Aus-
heilens sondern sie entstehen aus dem Zusammenspiel mit einem vorher eingefithrten
Implantationsschaden.
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Abbildung 5.28: Zerfall der diffusen Intensitat von be319b entlang des angularen und
radialen Plades auf einer Seite des (220)-Reflexes.

5.3 Referenz 2: Arsen-implantiertes Silizium

Als néachstes ist zu kldren ob die in Kapitel 5.1 beobachteten planaren Strukturen
eine spezifische Eigenschaft des Bor-dotierten Systems darstellen oder ob sie auch bei
anderen Dotiermaterialien auftreten. Zu diesem Zweck wurden Arsen-implantierte
Systeme untersucht, die vollig analog zu den Bor-implantierten Proben hergestellt
wurden (vgl. Abschnitt 2.2.3).

Auch hier sind Messungen der diffusen Intensitétsverteilung in der Umgebung der
(220)- und (400)-Oberflachenreflexe analog zu den Bor-implantierten Proben durch-
gefithrt worden. Dabei wurden ebenfalls das Instrument "TROIKA 7 an der ESRF
und das Strahlrohr 10-2 des SSRL verwendet und eine Strahlung der Wellenlange
A =1,54A eingesetzt.

Zunichst wurde der (220)-Reflex untersucht. Die Ergebnisse sind fiir die Systeme
asld und as2a in den Abbildungen 5.29 und 5.30 dargestellt. Dabei sind keine radia-
len Satelliten zu erkennen. Auch die Intensitatsverteilung um den (400)-Reflex, die
fiir das System as2a in Abbildung 5.31 dargestellt ist, weist keine Satelliten auf. Pla-
nare Strukturen wie sie in den bei hoher Temperatur ausgeheilten Bor-implantierten
Proben fiir die Satelliten verantwortlich sind treten im Fall der Arsen-Implantation
also nicht auf.

Welchen Charakter die ansonsten vorhandenen Defekte haben 1aBt sich wieder
anhand von angularen und radialen Schnitten untersuchen, die aus der zweidimensio-
nalen Intensitatsverteilung extrahiert werden. Als Beispiel sei hier nur die Intensitét
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Abbildung 5.29: RSM um den (220)-Reflex fiir die Probe asld.
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Abbildung 5.30: RSM um den (220)-Reflex fiir die Probe as2a.
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Abbildung 5.31: RSM um den (400)-Reflex fiir die Probe as2a.

entlang des radialen Pfades durch den (220)-Reflex fiir das System as!d diskutiert,
die in Abbildung 5.32 dargestellt ist.

Wieder tritt keinerlei Asymmetrie der radialen diffusen Streuung auf beiden Sei-
ten des Reflexes auf, d.h. dafl die vorhandenen Defekte das Gitter in der Summe
weder expandieren noch kontrahieren. Das scheint in diesen Systemen ebenfalls da-
rauf zuriickzufithren sein, daf} sich expansive und kontrahierende Defekte in ihrer Ge-
samtwirkung gegenseitig kompensieren. Die kontrahierende Wirkung wird dabei von
substitutionellem Arsen ausgeiibt [105]. Zwar ist das Arsen im Vergleich zum Silizi-
um das groBere Atom, bei substitutionellem Finbau in das Silizium-Gitter wird diese
prinzipiell expandierende Wirkung aber durch entgegengesetzte elektronische Effekte
tiberkompensiert [27], so daB sich insgesamt ein kontrahierender Effekt ergibt. Aufler-
dem sind Zwischengitterdefekte vorhanden, die eine expandierende Wirkung auf das
Gitter ausiiben [105], Diese sind hochstwahrscheinlich mit den in anderen Arbeiten
gefundenen As, Si4_,V-Clustern [95] identisch.

Diese Sichtweise wird auch durch das Potenzgesetz des Abfalls der diffusen Inten-
sitat gestiitzt. Wie aus Abbildung 5.32 ersichtlich ist, ergibt sich wieder ein reiner
g~ *-Verlauf. Es konnen also nur Punktdefekte oder kleine Cluster vorhanden sein.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dafl auch die Arsen-implantierten Sy-
steme weder die planaren Defekte noch die Defekt-Cluster besitzen, die bei den Bor-
implantierten Proben auftreten, obwohl sie auf gleiche Art und Weise hergestellt
wurden.
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Abbildung 5.32: Vergleich der diffusen Intensitat entlang des radialen Pfades zu beiden
Seiten des (220)-Reflexes fiir die Probe asld.

5.4 Modell fiir die Defektbildung in Bor-implan-
tiertem und ausgeheiltem Silizium

Insgesamt haben die Messungen an den Referenzsystemen in den Abschnitten 5.2 und
5.3 ergeben, daB die bei einer Ausheiltemperatur von iiber 1000° C auftretenden pla-
naren Strukturen in den Bor-implantierten Systemen nur durch das Zusammenspiel
von Temperaturbehandlung und vorausgehender Schadigung des Kristalls durch Im-
plantation entstehen. Auflerdem sind sie ein Spezifikum des Bor-dotierten Systems,
weil sie bei in gleicher Weise préaparierten Arsen-dotierten Proben nicht auftreten.
Das Gleiche gilt auch fiir die in allen Bor-implantierten Systemen gefundenen grofen
Zwischengitter-Cluster.

Auf der Basis dieser Tatsachen kann nun ein Modell fiir die Defektbildung in den
Bor-implantierten und ausgeheilten Silizium-Systemen entwickelt werden.

5.4.1 Clusterbildung

Die Bildung von groflen Clustern kann auf der Basis der Ergebnisse verstanden
werden, die schon bei den zahlreichen Untersuchungen zum TED-Phanomen erzielt
wurden. Es ist in diesem Zusammenhang inzwischen unbestritten, dal ein Teil der
Bor-Atome schon wéahrend der Implantation bzw. in einem sehr frithen Stadium
des Ausheilens eine immobile Konfiguration einnimmt [121]. In Systemen, die oh-
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ne Implantation mit hohen Bor-Dosen dotiert und die nachtréglich einer Silizium-
Selbstimplantation unterzogen wurden kann man andererseits feststellen, dafl eine
immobile Bor-Komponente nur in den Bereichen des Kristalls auftritt, die von der
Implantation betroffen sind [121]. Daraus folgt, daB die immobile Bor-Komponente
sowohl Bor als auch Silizium-Zwischengitteratome (1) enthalten muf. Als Vorlaufer
fiir die Bildung immobiler Bor-haltiger Cluster wurde daraufhin der Komplex BT,
identifiziert [121].

Auf der anderen Seite kondensieren die aufgrund der Implantation im Uberschuf
vorhandenen Silizium-Zwischengitteratome vorwiegend in die sog. {311}-Defekte, die
nur aus Silizium-Atomen bestehen [47]. Im Bor-dotierten Silizium konkurrieren also
die Bildung von BI,-Cluster-Vorldufern und {311}-Defekten miteinander, weil sie
beide die iiberschiissigen Silizium-Zwischengitteratome aufbrauchen. Diese Tatsache
wurde durch Untersuchungen bestitigt bei denen die Dichte der {311}-Defekte in
Abhéngigkeit von der Bor-Konzentration gemessen und bei denen festgestellt werden
konnte, daf die {311}-Dichte mit zunehmendem Bor-Gehalt abnimmt [62].

Insgesamt kann dadurch auch nur eine begrenzte Anzahl an Bl,-Komplexen ent-
stehen. Sie wirken anschlieBend als Kondensationskeime, an die sich weitere Bor-
Atome anlagern, so dal Komplexe der Form B,, [, entstehen. Diese haben interstiti-
ellen Charakter und das darin enthaltene Bor ist unbeweglich und elektrisch inaktiv.
Thre GroBe ist abhédngig von den verfiigbaren Bor-Atomen und damit von der Bor-
Konzentration. Das zeigt sich bei den in Abschnitt 5.1.2 ermittelten Cluster-Radien
von 13 A und ~ 20 A.

Damit sind aber erst die Verhaltnisse unmittelbar nach der Implantation und 1m
Frithstadium des Ausheilens beschrieben. Bei fortgesetztem AusheilprozeB 16sen sich
die {311}-Defekte wieder auf und setzen dadurch in kontrollierter Weise Silizium-
Zwischengitteratome frei, die dann die anomale Bor-Diffusion bewirken [47] (vgl. Ka-
pitel 2.2.1). Gleichzeitig bleiben die interstitiellen Bor-haltigen Komplexe bestehen,
wahrend das an der voriibergehend erhohten Diffusion beteiligte Bor in einem weiten
Bereich auf substitutionellen, elektrisch aktiven Plitzen des Silizium-Gitters abgela-

gert wird [100].

5.4.2 Wachstum von Stapelfehlern durch Hochtemperatur-
Ausheilen

Die im vorigen Abschnitt entwickelte Vorstellung von der Art der Defekte in Bor-
implantiertem und ausgeheiltem Silizium 1a8t einen Punkt offen: den Verbleib der
an der Bor-Diffusion beteiligten Silizium-Zwischengitteratome. Das Verhalten der
Silizium-Zwischengitteratome ist dabei sehr stark von der Temperatur abhangig.
Bei einer Ausheiltemperatur von 750° C bleiben die Silizium-Atome auf Zwischen-
gitterplatzen liegen, wobei sie entweder eigene Zwischengitter-Cluster bilden oder zu
den in Abschnitt 5.4.1 diskutierten Bor-haltigen Clustern beitragen. Beide Konglo-

merate besitzen einen mittleren Radius von & 20 A wie er in Kapitel 5.1.2 aus der
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Analyse der diffusen Streuung ermittelt wurde.

Erreicht die Ausheiltemperatur dagegen Werte von 1060-1070° C, dann erhélt man
ein vollig anderes Szenario, das sich aus Untersuchungen ergibt, die in der Literatur
vorhanden sind und das - wie die weiter unten dargestellten Modellrechnungen zei-
gen - mit den im Rahmen dieser Arbeit erzielten MeBergebnissen in Einklang steht.
Ausgangspunkt sind die Ergebnisse von Patel und Authier fir sauerstoffhaltiges Si-
lizium, das im selben Temperaturbereich getempert wurde [119]. Diese Behandlung
fithrt zur Bildung von Si04-Ausscheidungen innerhalb des Materials, wobei ein S10,-
Molekiil ungefahr das Volumen von zwei Silizium-Atomen einnimmt [128]. Dadurch
entsteht ganz dhnlich wie im Gefolge der Implantation ein Uberschuf an Silizium-
Atomen, die sich auf Zwischengitterplidtzen der Kristallmatrix befinden [120]. Bei
Temperaturen iiber 1000° C kondensieren diese Zwischengitteratome in extrinsische
Stapelfehler auf (111)-Ebenen, d.h. sie bilden zusétzliche in das Silizium-Gitter einge-
schobene (111)-Ebenen mit einer begrenzten Ausdehnung und einer scheibenformigen
Gestalt [120], [168]. Zusatzlich entstehen in diesem sauerstoffhaltigen Silizium noch
perfekte Versetzungsringe mit einem Burgers-Vektor gpara]le] zur <110>-Richtung
[119], [155]. Fiir derartige Strukturen gibt es aber bei den im Rahmen der vorlie-
genden Arbeit untersuchten Systemen keinerlei Anzeichen. Ein Grund dafiir diirfte
die Tatsache sein, daB diese perfekten Versetzungsringe sehr leicht nach dem Muster
3 <110>— 1 <11-2> 41 <111> in zwei partielle Versetzungen vom Shockley- und
Frank-Typus dissoziieren [120]. Die Shockley-Versetzung kann wegdiffundieren und
ausheilen, wahrend die partielle Versetzung vom Frank-Typus als Begrenzung eines
extrinsischen Stapelfehlers zurtickbleibt [120]. Die Bildung von perfekten Versetzun-
gen ware also auch in den Bor-implantierten und ausgeheilten Systemen theoretisch
moglich. Sie wiirden aber alsbald zerfallen und im Endeflekt ebenfalls zur Bildung
von Stapelfehlern beitragen.

Die Untersuchungen von Tan und Gosele haben gezeigt, dafl das Wachstum der
Stapelfehler allein durch den UberschuB an Silizium-Zwischengitteratomen (1) und
durch die Temperatur bedingt ist [168]. Wenn der I-UberschuB definiert wird durch

cr—c)

S =

wobei ¢y die aktuelle Konzentration an Silizium-Zwischengitteratomen und ¢} die ent-

sprechende Gleichgewichtskonzentration darstellt, dann 148t sich fiir die Zeitabhéngig-
keit des Stapelfehlerradius’ schreiben [168]:

dTSF' YSE

a 0T ERT

(5.5)

~vsr stellt dabei die fir die Bildung des Stapelfehlers notwendige Energie dar. Daraus
folgt sofort, dal die Stapelfehler nur dann entstehen kénnen wenn entweder der Zwi-
schengitteratomiiberschufl oder die Temperatur wahrend der thermischen Behandlung
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entsprechend hoch ist. Sobald die rechte Seite von Gleichung 5.5 dagegen negativ wird,
ist die Bildung von derartigen Stapelfehlern unterdriickt.

In allen drei Systemen b1d, b2¢ und b3¢, die die in Abschnitt 5.1.3 untersuchten
Streaks und die ihnen zugrundeliegenden planaren Strukturen zeigen, sind die gleichen
Voraussetzungen gegeben, die in den eben diskutierten sauerstoffhaltigen Silizium-
Systemen zur Bildung von Stapelfehlern fithren:

e cin durch die Implantation induzierter starker I-UberschuB. Dieser wird auch
durch die voriibergehend erhohte Bor-Diffusion nicht beeintrachtigt, weil die
Silizium-Zwischengitteratome, die diese Diffusion bewirken, immer wieder an
Zwischengitterplatze zuriickkehren [34];

e cine Ausheiltemperatur von mehr als 1000° C.

Daher koénnen die beobachteten planaren Strukturen auf die Bildung von extrinsi-
schen Stapelfehlern auf (111)-Ebenen zuriickgefithrt werden. Thre Grofle ist dabei im
wesentlichen durch die Ausheilzeit bestimmt. Deswegen unterscheiden sich die Werte
fiir die mittleren Stapelfehlerradien (vgl. Abschnitt 5.1.3) auch nur unwesentlich von-
einander, da der Temperaturschritt bei mehr als 1000° C immer die gleiche Zeitdauer
(10 sec) hatte. Auch die ermittelte Dicke der planaren Strukturen senkrecht zu ih-
rer Ebene (in Form der rdumlichen Ausdehnung des stark gestorten Kristallbereichs)
stimmt mit der Ausdehnung von 1 Monolage Silizium in <111>-Richtung iiberein.

Alle anderen untersuchten Systeme erfiillen die Voraussetzungen zur Bildung von
Stapelfehlern nicht:

e Die anderen Bor-implantierten Proben wurden maximal bei 750° C ausgeheilt.

o Die epitaktisch Bor-dotierten Systeme wurden vor der Temperaturbehandlung
bei 1070° C nicht implantiert, so daf auch kein I-Uberschuf} entstehen konnte.

e Bei den Arsen-implantierten Proben wurde die Implantation mit der gleichen
Energie wie beim Bor durchgefithrt. Aufgrund der wesentlich gréBeren Masse
der Arsen-Ionen ist die Schiadigung des Silizium-Kristalls unmittelbar nach der
Implantation groBer als bei der Bor-Implantation [28]. Allerdings ist der Implan-
tationsschaden beim Arsen starker raumlich konzentriert als beim Bor und es
bilden sich sogar amorphe Bereiche [28]. Daher ist es denkbar, daB die Auflésung
dieser Bereiche wahrend der Temperaturbehandlung dazu fiithrt, daBl ein Grof3-
teil der Silizium-Zwischengitteratome ebenfalls ausheilt. Dadurch wiirde sich ein
im Vergleich zum Bor deutlich verringerter I-UberschuB ergeben, so daB nach
Gleichung (5.5) das Wachstum von Stapelfehlern trotz einer Temperatur von

1070° C nicht moglich ist.



5.5  Simulation der durch die Stapelfehler induzierten Intensitit 95

Um diese Modellvorstellung in Bezug auf die Gesamtheit der erzielten MeBdaten
zu Uberpriifen, wurden Modellrechnungen durchgefithrt, bei denen die von Stapelfeh-
lern auf (111)-Ebenen verursachte diffuse Streuung berechnet und mit den Mefidaten
verglichen wurde. Fiir diese Rechnungen wurden zwei Ansitze verwendet: eine klassi-
sche Methode auf der Basis der Elastizitatstheorie nach V. Holy und ein atomistischer
Ansatz im Rahmen der von Nordlund et al. entwickelten Simulationsmethode [111].

5.5 Simulation der durch die Stapelfehler indu-
zierten Intensitit

5.5.1 Klassische Modellrechnungen

Die theoretische Beschreibung der in die Kristallmatrix eingebetteten Stapelfehler ist
in der Literatur ausfithrlich diskutiert worden [72], [87] und auch ihr Einfluff auf die
Rontgenstreuung wurde bereits von Berliner und Werner mit einem statistischen An-
satz behandelt [21]. Hier wird aber wieder auf einen klassischen Ansatz auf der Basis
der Elastizitatstheorie zurtickgegriffen [155], zu dem von V. Holy eine Simulations-
rechnung entwickelt wurde. Die Berechnung der durch die Stapelfehler induzierten
diffusen Streuung mit Hilfe der Elastizitatstheorie erfolgt auf der Basis der in Ka-
pitel 3.3.3 entwickelten Theorie, wobei die Streuintensitit nach Gleichung (3.64) im
wesentlichen von der Fourier-Transformierten des Verzerrungsfeldes abhéngt, das in
Abschnitt 3.3.3.3 abgeleitet wurde und in Gleichung (3.80) dargestellt ist.

Das vom Stapelfehler herruhrende Verzerrungsfeld ist dabei immer ndherungswei-
se parallel zum Burgers-Vektor b=1 1 <111> der partiellen Versetzung ausgerichtet,
die die zusatzliche (111)-Ebene begrenzt Da auch die Fourier-Transformierte des Ver-
zerrungsfeldes dieselbe Richtung besitzt, hat das drastische Konsequenzen fiir die da-
durch induzierte diffuse Streuung. Nach Gleichung (3.64) ist sie ndmlich vom Betrag
des Skalarprodukts der Fourier-Transformierten des Verzerrungsfeldes §(C§) mit dem
Vektor des Hauptreflexes G abhéngig. Fiir den Burgers-Vektor gibt es nun im Prinzip
8 Orientierungsmoglichkeiten entlang dquivalenter <111>-Richtungen. Da aber alle
hier untersuchten Reflexe Oberflachenreflexe mit [ = 0 sind, kommt es nicht darauf
an welchen Wert b3 besitzt (by = % oder b3 = —%) Es bleiben also 4 Orientie-
rungsmoglichkeiten, die fiir die Streuung interessant und in der folgenden Tabelle im

Uberblick dargestellt sind:

b [ G J1G b G []G-b]]
< zxbs > || <220> 3 <400> 3
< -ziby > || <220> 0 <400> :
< 1-1by > || <220> 0 <400> :
< -z-z by > || <220> 3 <400> 3
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Abbildung 5.33: Ergebnis einer Modellrechnung nach V. Holy fiir die durch die Sta-
pelfehler induzierte diffuse Streuung in der Umgebung des (220)-Reflexes. Die Kon-

turlinien entsprechen willkiirlichen Einheiten in logarithmischer Darstellung.

Daraus folgt unmittelbar, daB in der Umgebung des (220)-Reflexes nur zwei der
insgesamt vier maéglichen - von den Stapelfehlern induzierten - stabférmigen Inten-
sitdtsverteilungen auftreten konnen. Diese beiden sichtbaren Streaks liegen entlang
der radialen Richtung durch den Reflex, da in den beiden Fillen - in denen das Ska-
larprodukt nicht verschwindet - gerade by = by gilt. Die beiden anderen, angularen
Streaks kénnen - wenn tiberhaupt - nur durch die schwachen Komponenten des Ver-
zerrungsfeldes, die nicht parallel zum Burgers-Vektor gerichtet sind, angeregt werden.

Ganz anders sieht es in der Umgebung des (400)-Reflexes aus. Hier sollten alle
vier Richtungen des Burgers-Vektors gleichwertig sein und man sollte alle Streaks
beobachten koénnen.

Diese SchluBfolgerungen wurden anhand von Modellrechnungen mit einem von V.
Holy entwickelten Programm fiir beide Reflexe tiberpriift. Das Ergebnis ist in Abbil-
dung 5.33 fir den (220)-Reflex und in Abbildung 5.34 fir den (400)-Reflex dargestellt.
Man erkennt sofort, daff in der Intensitatsverteilung um den (220)-Reflex zwei domi-
nante radiale Satelliten auftreten. Die angularen Satelliten sind demgegeniiber viel
schwécher und nur aufgrund der logarithmischen Darstellungsweise sichtbar. In der
Umgebung des (400)-Reflexes dagegen sind vier gleichstarke Satelliten zu beobachten,
die gegeniiber dem Hauptreflex entlang der dquivalenten <110>-Richtungen versetzt
sind (eigentlich entlang dquivalenter <111>-Richtungen, aber die [-Koordinate hat
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Abbildung 5.34: Ergebnis einer Modellrechnung nach V. Holy fiir die durch die Sta-
pelfehler induzierte diffuse Streuung in der Umgebung des (400)-Reflexes. Die Kon-

turlinien entsprechen willkiirlichen Einheiten in logarithmischer Darstellung.

in der hier gezeigten zur [-Richtung senkrechten Ebene des reziproken Raumes keine
Bedeutung).

Beriicksichtigt man zusétzlich zu den Stapelfehlern die von den auBerdem vor-
handenen Defekt-Clustern herrithrende diffuse Streuung, die bereits in Kapitel 3.3.3
abgeleitet wurde, dann a8t sich damit auch das gesamte Streubild in der Umgebung
der beiden Oberflaichenreflexe simulieren.

Damit ist die vollstdndige qualitative Konsistenz zwischen dem entwickelten Mo-
dell und den gemessenen Intensitatsverteilungen gezeigt. Um aber auch quantitati-
ve Informationen iiber die Stapelfehler abzuleiten, miissen wieder die Mefergebnisse
im senkrechten Modus herangezogen werden. Dies sei hier beispielhaft anhand der
Ergebnisse fiir das System b1d durchgefithrt. Gewahlt wird einer der im positions-
empfindlichen Detektor aufgezeichneten @),-Scans an der Stelle (h/k) = (1,9/1,9)
des reziproken Raumes. Entlang dieses Pfades im reziproken Raum kann die von den
Stapelfehlern induzierte diffuse Streuung berechnet und an die MeBdaten angepafit
werden. Dabei 1Bt sich ein Ergebnis von der Form erzielen wie es in Abbildung 5.35
dargestellt ist.

Man erkennt, daB mit den in die Berechnung von Abbildung 5.35 eingehenden,
grofen Stapelfehlern allein keine befriedigende Anpassung der Mefidaten moglich ist.
Das berechnete Maximum hat die Form einer Besselfunktion. Dies entspricht der
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Abbildung 5.35: Vergleich zwischen der Messung und der durch die Stapelfehler in-
duzierten diffusen Streuung bei einem mittleren Radius der Stapelfehlerscheibe von

300 A.

Fourier-Transformierten des Formfaktors einer Scheibe [80] und die theoretische In-
tensitat ist dadurch sehr stark im Bereich dieses Maximums konzentriert. Der in der
Messung vorhandene charakteristische Untergrund kann nicht nachvollzogen werden.
Auch wenn man zusatzlich die durch die Cluster-Streuung verursachte homogene dif-
fuse Intensitat berticksichtigt, ist ein Fit der MeBdaten nicht maoglich.

Eine Losung dieses Problems ergibt sich, wenn man beriicksichtigt, daf die Bil-
dung der Stapelfehler einen dynamischen Prozefl darstellt, der nach 10 Sekunden
Ausheilzeit noch nicht beendet ist, wobei das Wachstum an bestimmten Nukleations-
punkten beginnen muf [120]. Im Fall der sauerstoffhaltigen Silizium-Systeme wurden
diese Nukleationspunkte als kleine Si0y-Prezipitate identifiziert [120] in deren Verzer-
rungsfeld die Kondensation der Zwischengitteratome anscheinend bevorzugt ist. Die
Situation ist analog zum Phénomen des internen Getterns, bei dem sich Fremdatome
bevorzugt in der Nahe von Gitterfehlern abscheiden, da sie in deren Verzerrungsfeld
eine erhohte Loslichkeit besitzen [155].

Bei den hier untersuchten Systemen kann die Rolle der Nukleationspunkte in ana-
loger Weise von interstitiellen Clustern ibernommen werden. Da aber zwei Arten von
interstitiellen Komplexen vorhanden sind - die {311}-Defekte, die sich unmittelbar
nach der Implantation bilden und die Bor-haltigen interstitiellen Cluster, die im Zu-
ge der Analyse in Abschnitt 5.1.2 festgestellt wurden - ergeben sich zwei Arten von
Nukleationspunkten. Dabei gilt:
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Abbildung 5.36: Vergleich zwischen der Messung und der berechneten diffusen Streu-
ung. Neben einem Untergrund durch interstitielle Cluster werden zwei Arten von
extrinsischen Stapelfehlern berticksichtigt, die sich nur durch ihren mittleren Radius
=300 A und 75 A - voneinander unterscheiden.

e Nur die {311}-Defekte sind bereits zu Beginn des Ausheilens vorhanden. Daher
kénnen nur die in deren Umgebung nukleierenden Stapelfehler bis zur vollen
Grofe wahrend der Ausheilzeit heranwachsen.

e Die Bor-haltigen interstitiellen Defekte bilden sich erst im Laufe des Ausheilens.
Stapelfehler die in ihrer Umgebung entstehen, beginnen erst verspétet zu wach-
sen und sind daher beim Ende des Ausheilprozesses noch wesentlich kleiner.

Auch diese zweite Art kleiner Stapelfehler mufl bei der Simulation der Mefldaten
beriicksichtigt werden. Damit kann schlielich eine weitgehend optimale Anpassung
der Theorie an die Messung erreicht werden, wie in Abbildung 5.36 zu sehen ist.

Diese Rechnung bestatigt also das Modell der Stapelfehler. Sie macht dabei zwei
verschiedene Stapelfehlergrofien erforderlich, die aufgrund der physikalischen Bildungs-
mechanismen in den untersuchten Systemen auch plausibel sind.

5.5.2 Atomistische Modellrechnungen

Zusatzlich kann das Stapelfehler-Modell aufgrund der heute zur Verfiigung stehenden
Rechenleistungen auch mit Hilfe atomistischer Simulationen tberpriift werden. Das
ist notwendig weil die im vorigen Abschnitt angewandte Berechnung auf der Basis der
Elastizitatstheorie ein Kontinuumsmodell verwendet, das im wesentlichen nur auf die
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Abbildung 5.37: Verzerrungen des Silizium-Gitters, die durch einen kleinen extrinsi-
schen Stapelfehler auf einer (111)-Ebene verursacht werden - nach einer Berechnung
von K. Nordlund. Die zusdtzlichen Atome befinden sich innerhalb des von der gestri-
chelten Linie umrahmten Bereiches.

GroBe der vorhandenen Defekt-Cluster empfindlich ist [109]. Daher ist es fraglich, ob
diese Theorie in der Lage ist eine komplexere Defektkonfiguration - wie sie der extrin-
sische Stapelfehler mit seinen extrem unterschiedlichen raumlichen Ausdehnungen in
verschiedenen Richtungen darstellt - ausreichend korrekt zu beschreiben. Diese Pro-
blematik macht die Durchfithrung zuséatzlicher atomistischer Rechnungen notwendig.
Diese wurden von K. Nordlund mit der von ihm entwickelten Methode im Rahmen
einer Kollaboration durchgefiihrt.

Im Prinzip miissen dafiir nur die atomaren Koordinaten des realen Systems be-
kannt sein. Dann kann die gestreute Intensitat einfach durch phasenrichtiges Aufsum-
mieren der atomaren Streubeitrige berechnet werden:

1(G) =" fe 7, (5.6)

wobei die 7; die Positionen der Atome und die f; ihr Streuvermégen darstellen.

In der Praxis ist die Anzahl N der Atome, die im Rahmen sinnvoller Rechenzeiten
beriicksichtigt werden kann, mit N < 10® in der Regel immer noch viel zu klein um
einen direkten Vergleich mit den experimentellen Daten zu erméglichen. Daher haben
Nordlund et al. eine Methode entwickelt mit der eine atomistische Berechnung in der
Umgebung des Defekts und eine kontinuierliche Behandlung des Verzerrungsfeldes in
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grofleren Abstanden miteinander kombiniert werden [109]. Die starkste Herausforde-
rung ist dabei eine wirklichkeitsgetreue Beschreibung des Defekts und seiner naheren
Umgebung in atomaren Koordinaten. Dazu wird die Wechselwirkung der Atome un-
tereinander mit Hilfe halbempirischer, klassischer Potentiale beriicksichtigt [109] und
der Bereich des Defekts und seiner Umgebung bis zum Erreichen einer Gleichgewichts-
konfiguration relaxiert [118], [109].

Derartige Berechnungen wurden auch fiir den hier vorliegenden Fall des extrin-
sischen Stapelfehlers auf einer (111)-Ebene unter Verwendung eines Stillinger-Weber
Wechselwirkungspotentials fiir die Silizium-Atome durchgefithrt [165]. Zunéchst wur-
den dabei die vom Stapelfehler induzierten Verzerrungen berechnet. Diese erhélt man
als unmittelbares Ergebnis des Relaxationsprozesses [109]. Das Ergebnis ist in Abbil-
dung 5.37 fir einen relativ kleinen Stapelfehler in Form eines Hexagons mit 8-atomiger
Seitenlange dargestellt.

Man erkennt wie sich die Verzerrungen fast ausschlieBlich senkrecht zur Stapelfeh-
lerebene ausbilden. Dort klingen sie iiber einen Bereich von 5 - 6 atomaren Abstanden
kontinuierlich ab. Der stark gestérte Bereich des Gitters ist sogar noch wesentlich klei-
ner in Ubereinstimmung mit den in Abschnitt 5.1.3 erzielten Ergebnissen zur Ausdeh-
nung dieses Bereiches. Im Gegensatz zur klassischen Elastizitdtstheorie werden also
sowohl starke lokale Verschiebungen wie auch ein langreichweitiges Verzerrungsfeld
innerhalb des Kristalls berticksichtigt.

Das entscheidende Problem des atomistischen Ansatzes nach Nordlund et al. ist die
Verwendung einer endlichen Anzahl an Atomen in der unmittelbaren Umgebung des
Defekts. Diese einzeln berticksichtigten Atome befinden sich bei dieser Rechenmetho-
de im Innern eines kugelférmigen Gebiets mit dem Defekt als Zentrum. Insbesondere
bei den hier auftretenden planaren Defekten kann der Radius dieser Kugel nicht mehr
sehr weit iiber den Defektradius hinaus ausgedehnt werden. Auch wenn auflerhalb die-
ses Bereiches die Defektwirkungen wieder durch eine Kontinuumsbeschreibung in die
Berechnung eingehen, stellt sich doch die Frage, ob eine realistische Beschreibung der
diffusen Streuintensitét gelingt. Eine weitere Unsicherheit ist die Tatsache, daff das
der atomaren Wechselwirkung zugrundeliegende Potential selbst nur eine Naherung
und daher mit einer inharenten Ungenauigkeit behaftet ist [109]. Zur Klarung der Fra-
ge ob die Berechnungen dadurch verfilscht werden, wurde fiir einen Stapelfehler mit
einem Durchmesser von 140 A die Intensitit entlang von Pfaden parallel zur I-Achse
des reziproken Raumes an bestimmten radialen Positionen (h/h) in der Umgebung des
(220)-Reflexes (dhnlich der in Abbildung 5.36 dargestellten Messung) sowohl mit dem
klassischen Ansatz als auch mit der atomistischen Methode berechnet. Das Ergebnis

ist fir A = 2,2 in Abbildung 5.38 dargestellt.

Dabei zeigt sich, daBl beide Berechnungsarten das gleiche Ergebnis - jeweils ein
durch den Stapelfehler induziertes Maximum an der gleichen Stelle und mit der glei-
chen Breite - ergeben. Daraus kann geschlossen werden, daf} sich die Unsicherheiten
des atomistischen Ansatzes nicht negativ auswirken und daf} die Gewinnung plausibler
Resultate dadurch nicht gefahrdet ist. Gleichzeitig ist sichergestellt, dafl die atomi-
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Abbildung 5.38: Vergleich der Ergebnisse einer atomistischen Simulation (von Kai
Nordlund)und einer klassischen Berechnung (von Vaclav Holy) der von einem Sta-
pelfehler mit dem Durchmesser 140 A entlang eines Q,-Scans durch den Punkt
(h/k) = (2,2/2,2) gestreuten Intensitit.

stische Berechnung auch qualitativ die gleichen Ergebnisse liefert wie der klassische
Ansatz und somit die durch die Stapelfehler verursachten Streaks nachvollzieht.

Die entscheidende Frage ist nun ob es durch derartige Berechnungen gelingt den
Intensitatsabfall der Streaks mit zunehmender Entfernung vom Hauptreflex zu be-
schreiben. Der in Abschnitt 5.5.1 dargestellte klassische Ansatz beriicksichtigt nur
die langreichweitigen Verzerrungen und kann daher nur ein der traditionellen Huang-
Streuung dquivalentes ¢~%-Gesetz liefern (vgl. [93]). Der in den Abbildungen 5.20 -
5.22 beobachtete Ubergang in einen wesentlich steileren Abfall wurde im Rahmen
der Stokes-Wilson-Streuung und damit im Rahmen eines qualitativ anderen theoreti-
schen Ansatzes durch den Einfluf} der lokalen Verzerrungen erklédrt. Daher wurden von
Kai Nordlund entsprechende Simulationsrechnungen durchgefiithrt. Das Ergebnis ist
in Abbildung 5.39 dargestellt, wobei sich die folgenden wesentlichen Punkte ergeben:

e Zunichst ist die Kurve fiir einen nichtrelaxierten Kristall (offene Rechtecke)
besonders instruktiv. Ohne Relaxation gibt es namlich kein langreichweitiges
Verzerrungsfeld und damit auch keine Huang-Naherung. In diesem unphysi-
kalischen Fall - bei dem zusétzliche Atome ohne Auslenkung der Gitteratome
hinzugefigt sind - wiirde die Streak-Intensitat zundchst konstant bleiben bzw.
nur schwach abfallen. Erst fir grofles ¢ erhalt man einen stark beschleunigten
Intensitatszerfall. Der Streak ist dabei nichts anderes als die Streuung durch
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Simulated DXS from extrinsic stacking faults in Si
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Abbildung 5.39: Zerfall des durch den Stapelfehler verursachten Streaks bei Entfer-
nung vom Hauptreflex fiir ein relaxiertes und nichtrelaxiertes Gitter sowie fir ver-
schieden starke lokale Verzerrung (gemaB einer von Kai Nordlund durchgefiihrten
Simulation).

die zusatzliche atomare Ebene des extrinsischen Stapelfehlers, d.h. die Laue-

Streuung durch diesen Defekt (vgl. Fig. 1 in [94]).

e Im Fall eines relaxierten Kristalls (offene Kreise) ergibt sich beginnend mit den
kleinsten g-Werten ein Intensititsabfall nach einem ¢=%-Gesetz. Es handelt sich
dabei eindeutig um verzerrungsinduzierte Huang-Streuung. Diese ist im Ver-
gleich mit der Laue-Streuung um fast zwei Grofenordnungen héher. Daraus
folgt, daBl die von einem extrinsischen Stapelfehler hervorgerufene stabférmi-
ge Intensitatsverteilung tatsachlich durch Verzerrungsstreuung dominiert ist.
Der Laue-Anteil ist praktisch vernachléssigbar. Daher ist die in Abschnitt 5.1.3
durchgefithrte Analyse des Zerfalls der gemessenen Streak-Intensitéten richtig.

e Bei groBerem ¢ geht der Intensitdtsabfall entlang des Streaks nicht nur in ein
g~ *Verhalten sondern anschliefend praktisch kontinuierlich in einen noch steile-
ren Zerfall iiber. Bei genauer Inspektion der Meflergebnisse in den Abbildungen
5.20 - 5.22 ist festzustellen, dafl dies den experimentellen Beobachtungen ent-
spricht. Nur der Ubergangspunkt zwischen g2 und ¢~ *ist mit ¢, = 0,71 A=" um
einen Faktor 2 zu grof, was mit 1,41 A einer unrealistisch kleinen Ausdehnung
des Stapelfehlers senkrecht zur (111)-Ebene entsprechen wiirde.

e Daher wurde in einer weiteren Simulation die Stérke der Wechselwirkung erhéht
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(offene Dreiecke). Es ergibt sich dadurch ein qualitativ gleichwertiges Ergebnis
mit einem Ubergangspunkt ¢. = 0,55 A=', der dem experimentellen Ergebnis
wesentlich ndher kommt.

Zusammenfassend kann man feststellen, dafl die atomistische Simulation in der
Lage ist den gemessenen Intensitétszerfall der stabformigen Intensitatsverteilungen
im Detail nachzuvollziehen. Die Ungenauigkeiten des verwendeten Wechselwirkungs-
potentials wirken sich dabei nur durch eine Verschiebung des Ubergangspunktes ¢,
zwischen dem ¢=2-Gesetz der Huang-Niherung und dem steileren Zerfall durch die
starken lokalen Verzerrungen aus.

5.6 Tiefenverteilung der Stapelfehler

Die Tiefenverteilung ist v.a. fiir alle prozeBtechnischen Anwendungen eine kritische
Information, wobei insbesondere geklart werden mufl ob sich die Stapelfehler als grofe
planare Defekte in unmittelbarer Oberflachenndhe oder am Rand des von der Implan-
tation betroffenen Bereiches befinden. Um Anhaltspunkte iiber die Tiefenverteilung
der Stapelfehler zu gewinnen wurde zunachst der oberflichennahe Bereich mit spe-
kularen Reflektivitatsmessungen untersucht. Die Messungen wurden an einer 18kW-
Drehanode mit Rontgenstrahlung der Wellenlinge A = 1,54056 A vorgenommen. Bei
allen Proben, die die extrinsischen Stapelfehler besitzen zeigen die MeBergebnisse
eine langwellige Oszillation. Diese ist dem Fresnel’schen Intensitdtsabfall iiberlagert
obwohl das System keine explizite Schichtstruktur besitzt. Um dieses ungewohnli-
che Resultat mit den realen Verhiltnissen in den Bor-implantierten und ausgeheil-
ten Systemen in Beziehung zu setzen, wurden umfangreiche Simulationsrechnungen
durchgefiihrt.

Als Beispiel ist in Abbildung 5.40 das Ergebnis fiir die Probe b1d zusammen mit
der optimalen theoretischen Anpassung dargestellt.

Interessant sind v.a. die im Einsatz der Graphik gezeigten Strukturmodelle, die
beide praktisch die gleiche theoretische Kurve liefern, die als Fit der Daten enthalten
ist. Das System besitzt demnach nicht nur eine oberflichennahe Schicht grofierer
Dichte, die als Aufenthaltsort der extrinsischen Stapelfehler interpretiert werden kann.
An der Oberfliche befindet sich zudem ein Bereich sehr geringer Materialdichte, der
im Rahmen der Sensitivitat der Reflektivitdtsmessung sowohl als Schicht konstanter
Dichte wie auch als Gradientenschicht beschrieben werden kann.

Da dieser Bereich unmittelbar an der Oberfliche liegt kann er auch mit mikros-
kopischen Verfahren untersucht werden. Es wurden daher zur Aufklarung der Re-
alstruktur der Oberfliche Messungen mit dem Rasterkraftmikroskop vorgenommen.
Das Resultat fir die Probe b1d ist in Abbildung 5.41 dargestellt. Fir 62¢ und b3c
erhalt man qualitativ die gleichen Resultate.

Das Bild zeigt eindeutig, da} aus der iiblichen rauhen und oxidierten Oberflache
Cluster herauswachsen. Thre Hohe betragt im Durchschnitt 25 A und ihre Form er-
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Abbildung 5.40: Resultat der spekuldren Reflektivitit fiir das System b1d zusammen
mit dem besten theoretischen Fit. Der Finsatz zeigt die beiden theoretischen Modelle,
die jeweils beide denselben theoretischen Kurvenverlauf der Anpassung ergeben.

Abbildung 5.41: Aufnahme der Oberfliche des Systems b1d mit dem Rasterkraftmi-

kroskop. Die Lidngenskala zeigt Abmessungen in nm.
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scheint nur deshalb so spitz, weil die Langenskala der z-Richtung wesentlich kleiner ist
als diejenige der lateralen Richtungen. Die Anordnung der Cluster ist beliebig. Auch
bei Abbildung einer wesentlich groferen Flache sind keine periodischen Strukturen
erkennbar. Die Cluster scheinen vielmehr zufillig aus dem Material herauszuwach-
sen. Da im Rahmen der Beugungsmessungen unter streifendem Einfall niemals eine
andere Gitterkonstante als die des Siliziums gefunden wurde, miissen diese Cluster -
sofern sie kristallin sind - ebenfalls aus Silizium bestehen. Oder aber es handelt sich
um komplett pseudomorph verspannte Cluster, die auch zu ihrer Spitze hin keiner-
lei Relaxation aufweisen. Das ist aber aufgrund der Ergebnisse von Kegel et al. sehr
unwahrscheinlich [80].

Thr Einfluf auf die Reflektivitdtsmessungen la8t sich mit Hilfe einer diinnen Schicht
geringer Dichte beschreiben, da die wahrend der Messung beleuchtete Flache grofi ge-
nug ist um iiber viele Cluster und die dazwischenliegenden leeren Bereiche zu mitteln.
Damit ist der Ursprung der obersten Schicht in dem Strukturmodell von Abbildung
5.40 geklart.

Ob die zweite dichtere Schicht mit dem Bereich der Probe identisch ist, in dem sich
die extrinsischen Stapelfehler befinden, kann durch eine tiefenaufgeléste Messung der
Stapelfehler-induzierten stabférmigen Intensitétsverteilungen iiberpriift werden. Eine
derartige Messung wurde mit Synchrotronstrahlung der Wellenlinge A = 1,21788 A
am Strahlrohr 7D 3 der ESRF fiir das System b1d durchgefithrt. Dabei wurden jeweils
ganz analog zu der in Abbildung 5.36 dargestellten Messung (),-Scans an der radialen
Position (h/k) = (2,1/2,1) in der Umgebung des (220)-Reflexes gemessen und zwar
diesmal mit unterschiedlichen Einfallswinkeln «;. Das Resultat ist in Abbildung 5.42
veranschaulicht.

Der kritische Winkel liegt in diesem Fall bei o, = 0,177° und aus dem Vergleich der
in Abbildung 5.42 dargestellten Kurven ergibt sich, daf sich die Stapelfehler bis in un-
mittelbare Oberflichennédhe erstrecken miissen. Bereits fir «; < a. ist die Andeutung
eines Maximums erkennbar und knapp oberhalb des kritischen Winkels ist der durch
die Stapelfehler induzierte Peak voll ausgepragt. Damit ist geklart, dal es sich bei
diesen Stapelfehlern nicht um Defekte handelt, die am Rande der Implantationstiefe
auftreten (”end of range defects”). Sie befinden sich vielmehr in Oberflichennihe wo
sie die im Rahmen einer prozefitechnischen Bearbeitung herzustellenden integrierten
Schaltkreise maximal storen.

Daher kann die bei der Reflektivitatsmessung festgestellte zweite Schicht - die eine
etwas hohere Dichte als das reine Silizium selbst besitzt - mit dem die Stapelfehler
enthaltenden Bereich der Probe identifiziert werden.

Dadurch ergibt sich auch ein méglicher Zusammenhang mit den an der Oberflache
zu beobachtenden Clustern. Da einige Stapelfehler ebenfalls bis an die Oberflache
vorstoBlen ist es durchaus denkbar, dafl sie dort ausheilen und dabei die in ihnen
gebundenen iiberschiissigen Silizium-Zwischengitteratome abscheiden. Diese kénnen

dann die Oberflichen-Cluster bilden.
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Abbildung 5.42: Intensitatsverteilungen entlang (), fiir das System bi1d bei verschie-
denen Einfallswinkeln «; an der Position (2,1/2,1). Die einzelnen Messungen sind mit
verschiedenen Skalierungsfaktoren multipliziert und dadurch in der logarithmischen
Darstellung gegeneinander verschoben.

Die Frage ob dieses Szenario realistisch ist [a8t sich nur durch weitere Studien zum
Ausheilverhalten der stapelfehlerhaltigen Systeme klaren. Darauf wird in Kapitel 7

eingegangen.



Kapitel 6

Charakterisierung von vergrabenen
epitaktisch gewachsenen
Germanium-o-Schichten

Im experimentellen Teil dieser Arbeit wurde zunachst die Anwendung der in 3.1 und
in 3.2 dargestellten Methoden beschrieben. Nun sollen die Resultate derartiger Mes-
sungen an den epitaktisch gewachsenen Germanium-d-Schichten diskutiert werden.

Ausgangspunkt sind Messungen am Volumen-Bragg-Reflex nach der Methode der
stehenden Rontgenwellen, sowie Beugungsmessungen unter streifendem Einfall mit
denen die perfekte kristalline Qualitat der Systeme, sowie der Einbau der Germanium-
Atome auf substitutionellen Gitterplatzen nachgewiesen wird.

Die detaillierte Auswertung der spekuldren Reflektivitdtsmessungen zeigt, daBl
sich der strukturelle Aufbau der Systeme nicht mit einem einfachen Modell von zwei
Schichten auf Substrat erklaren 148t, sondern daf sich fiir den Probenaufbau in Wachs-
tumsrichtung ein oszillatorisches Germanium-Profil ergibt.

Der anschlieBende Nachweis atomarer Terrassen erlaubt es zusammen mit trans-
missionselektronenmikroskopischen Resultaten dieses Phanomen in Zusammenhang
mit der lateralen Nanostruktur des Materials zu interpretieren. Durch die detaillier-
ten Ergebnisse der nichtspekuldren Reflektivitdt konnte der Ordnungszustand der
terrassierten Oberflache ermittelt werden, so daf} insgesamt eine umfassende struktu-
relle Charakterisierung des epitaktisch gewachsenen Schichtsystems erreicht werden
konnte.
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6.1 Bragg-Messungen am System Delta 1

6.1.1 Anwendung der Methode der stehenden R&éntgenwel-
len

Zunachst wurde das nach der in Abschnitt 2.1 beschriebenen Methode hergestellte
Germanium-9-Schichtsystem Delta 1 mit Volumen-Bragg-Messungen untersucht. Das
Ziel war die Anwendung des in 3.4 dargestellten Verfahrens der stehenden Rontgen-
wellen zur Bestimmung der Atompositionen des Germaniums innerhalb der Silizium-
Matrix. Die Messungen wurden an der Station E2 des HASYLAB mit Strahlung der
Energie 12, 5keV (A = 0,9919 A) durchgefiihrt, wobei sowohl der symmetrische (004)-
als auch der asymmetrische (022)-Reflex untersucht wurden.

Das Diffraktometer wurde im nichtdispersiven Modus mit einem Doppelkristall-
Monochromator (symmetrischer Germanium- und asymmetrischer Silizium-Kristall)
verwendet, wobei fiir die Monochromatisierung bei beiden Kristallen dieselben Reflexe
wie bei der Messung ((004) bzw. (022)) verwendet wurden. Dies ist die entscheiden-
de Voraussetzung um die Darwin-Kurve der Bragg-Reflexe messen zu kénnen. Die
Rocking-Kurve der Probe und die Germanium-Fluoreszenz wurden jeweils simultan
gemessen, wiahrend die Probe durch entsprechende Variation der Strahlungsenergie
durch den Reflex gefahren wurde. Das Ergebnis zeigt Abbildung 6.1 jeweils zusammen
mit optimal angepafiten Simulationsrechnungen, wobei die Werte fiir die entsprechen-
den Fitparameter, d.h. fir den koharenten Anteil f. und die koharente Position &,
in der Grafik angegeben sind.

Der kohdrente Anteil liegt mit f. = 0,885 in beiden Fallen sehr hoch. Der Wert
bedeutet, dal 88,5 % der Germanium-Atome den durch die kohirente Position ®.
gegebenen Ort besetzen. Dieser Wert wiederum liegt fiir beide Reflexe nahe bei 1, so
dafBl von einem substitutionellen Einbau der Germanium-Atome in das Silizium-Gitter
ausgegangen werden kann. Die Abweichungen von 1 um +4,8 % (004) bzw. +2,5 %
(022) zeigen, dafl das Gitter im Bereich der Germanium-4-Schicht aufgeweitet ist [17]:

oo, = 1,048 x d5i, (6.1)
db,, = 1,025 x dii,

Beriicksichtigt man die raumliche Orientierung der entsprechenden Netzebenen zuein-
ander (eingeschlossener Winkel 45°) sowie die Netzebenenabstande fiir das Silizium-
Gitter (d5i, = 1,3578 A, d5i, =1,9201 A), dann folgt aus den Zahlenwerten, dafl die
Gitterdehnung, die durch den grosseren Atomradius der Germanium-Atome bedingt
ist, ausschlieBlich in Wachstumsrichtung erfolgt. Diese Tatsache steht in Einklang mit
dem Modell des pseudomorphen Wachstums (vgl. Abschnitt 2.1).

Bei der weiteren Interpretation des Ergebnisses mufl man davon ausgehen, dafl
beim Aufwachsen der geringen Menge an Germanium-Atomen wie sie fiir die vorhan-
denen Systeme charakteristisch ist, keine chemisch reine Germanium-Schicht entsteht.
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Abbildung 6.1: Ergebnisse der Stehende-Wellen-Messungen mit: Rocking-Kurve: vol-
ler Kreis (Messung) und gestrichelte Linie (Fit), Germanium-Fluoreszenz: Dreiecke

(Messung) und durchgezogene Linie (Fit).
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Durch Interdiffusions- und Segregationseffekte bedingt, sollte auch Silizium in der ¢-
Schicht vorhanden sein, so daf} es sich bei allen Proben dieser Art um Schichtsysteme
Si/Si1_,Ge, /St handelt. Die §-Schicht ist dabei eine verspannte Schicht, deren Dicke
noch unterhalb der kritischen Schichtdicke liegt. Die genaue chemische Zusammen-
setzung, d.h. der Wert fiir z, kann dann aus einem modifizierten Vegard’schen Ge-
setz bestimmt werden (vgl. Abschnitt 2.1). Die Gitterdehnung in Wachstumsrichtung
ist dabei proportional zum entsprechenden Volumenwert multipliziert mit dem durch
die elastischen Konstanten gegebenen Poisson-Verhéltnis (siehe Beziehung (2.2), bzw.
Gleichung (2.8) in [185]). Wenn man davon ausgeht, dafl diese Beziehung auch bei sehr
diinnen Kristallschichten noch zutrifft, dann kann z aus dem Resultat der Stehende-
Wellen-Messung bestimmt werden. Dabei wird angenommen, dafl sich auch die elasti-
schen Konstanten zwischen den entsprechenden Werten fiir Silizium und Germanium
nach dem Muster des Vegard’schen Gesetzes interpolieren lassen wie das in der fol-
N

genden Tabelle veranschaulicht ist (Zahlenwerte in Einheiten von 10" —— nach [8]):

| [ S [ Ge ]  SiinGey ]
Cui [ 1,66 [ 1,29 | 1,66(1-x) + 1,29x
Ciz || 0,64 | 0,48 | 0,64(1-x) + 0,48x
Cis | 0,80 [ 0,67 | 0,8(1-x) + 0,67x

Da die kohdrente Position aber nur eine lokale Information uber die Gitterdeh-
nung liefert, ist der daraus bestimmte Wert fiir « eine obere Grenze. Mit dem obigen
MefBergebnis erhdlt man = = 0,64 und dieser maximale Germanium-Anteil erscheint
aufgrund des spéter festgestellten Germanium-Profils als durchaus realistischer Wert.

6.1.2 Bragg-Beugung unter streifendem Einfall

Anschlieflend wurden Beugungsmessungen unter streifendem Einfall vorgenommen
mit dem Ziel die kristalline Qualitiat des Materials in tiefenaufgeloster Form zu er-
mitteln. Die Messungen erfolgten an der HASYLAB-Station D4 mit Synchrotron-
strahlung der Wellenlinge A = 1,3 A, was zu einem kritischen Winkel von a, = 0, 19°
fithrt. Am (220)-Oberflichen-Reflex wurden jeweils a-Spektren bei Einfallswinkeln
a; zwischen 0° und 0,9° aufgenommen. Die Resultate sind in Abbildung 6.2 darge-
stellt.

Qualitativ enthélt die Intensitdtsverteilung entlang oy das iibliche, durch die
Transmission bedingte Maximum bei af = a.. Bel a; ~ a. ist die Form dieses Ma-
ximums durch dynamische Beugungseffekte verbreitert [142]. Fir a; < a, ist die
Eindringtiefe der Strahlung zu klein um die 6-Schicht zu erreichen, so daf keinerlei
Schichtdickenoszillationen entlang o auftreten. Bei grosseren Eindringtiefen dagegen
(a; > 0,3°) kommt es zur Interferenz zwischen den im Silizium-Substrat und in der
Deckschicht gebeugten Signalen, so dafl es in &hnlicher Weise wie bei der Reflektivitat
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Abbildung 6.2: Beugung unter streifendem Einfall am (220)-Oberflichen-Reflex. Fiir
jeden Einfallswinkel «; ist die gemessene Bragg-Intensitit (offene Kreise) zusamrmen
mit einer kinematischen Modellrechnung (durchgezogene Linien) als Funktion des
Ausfallswinkels oy dargestellt.
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zu Oszillationen im Intensitatsverlauf kommt. Die entsprechende theoretische Modell-
rechnung basiert auf der kinematischen Streutheorie (vgl. Abschnitt 3.3.2, wobei das
Schichtsystem in derselben Weise beriicksichtigt wurde wie bei der Berechnung der
spekuldren Reflektivitat in 3.1.2). Dadurch wird die Tatsache, dafi die Rontgenwel-
len im Kristall durch Absorption und teilweise Reflexion an den Grenzflichen ge-
schwiicht werden, zusitzlich zum rein kinematischen Ansatz, beriicksichtigt. Ahnlich
wie bei der Reflektivitdt kann durch die Anpassung der Modellrechnung Information
iiber die Schichtdicken und Rauhigkeiten gewonnen werden. Zuséatzlich geht auch die
chemische Zusammensetzung der Schichten ein, wobei die Simulation wegen der gerin-
gen d-Schichtdicke nur auf den dort vorhandenen gesamten Germanium-Gehalt em-
pfindlich ist [17]. Die Rechnungen verwenden ein simples 2-Schichtmodell (§-Schicht
und Deckschicht auf Substrat), wobei der Germanium-Anteil in der §-Schicht ent-
sprechend dem Ergebnis der Stehende-Wellen-Messung zu 64 % bei einer Dicke von
~ 1 Monolage (ML) angesetzt wurde. Fir die Dicke der Silizium-Deckschicht erhalt
man dann dg; = (163 + 2) A und fiir die Oberflachenrauhigkeit o = (7 £ 2) A . Die
Rauhigkeiten der vergrabenen Grenzflichen konnten fiir die Anpassung vernachlassigt
werden.

Ein weiteres entscheidendes Ergebnis der Modellrechnung ist die Tatsache, da8}
keinerlei Anderung der lateralen Gitterkonstante eingefiihrt werden muBte. Aufierdem
ergaben sich auch keine Anhaltspunkte fir eine nichtkristalline - tiber das diinne
natiirliche Oxid hinausgehende - Schicht, die nicht zur Beugung beitragt (vgl. [178]).
Dadurch wird das Modell des perfekt pseudomorphen Wachstums dinner Fremd-
atomschichten aus Abschnitt 2.1 bestatigt.

6.2 Spekulire Reflektivititsmessungen

6.2.1 Meflergebnisse

Mit dem Ziel einer umfassenden Charakterisierung des Materials in Wachstumsrich-
tung unabhéngig von der Kristallinitdt wurden spekuldre Reflektivitdtsmessungen
an der Probe Delta 1 vorgenommen. Dabei wurde zundchst unter Verwendung ei-
nes Szintillationszdhlers das spekuldre Signal an einer 60 kW Drehanode mit CuK oy
-Strahlung (A = 1.54056 A) registriert. Das Ergebnis ist in Abbildung 6.3 dargestellt.

Die Modellrechnung wurde mit dem in Abschnitt 3.1 diskutierten Parratt-Forma-
lismus durchgefithrt. Es wird das gleiche 2-Schichtmodell verwendet mit dem bereits
die Beugungsmessungen in Abbildung 6.2 angepasst wurden. Bis zu Einfallswinkeln
von & 1,5° ergibt sich zunichst eine hervorragende Ubereinstimmung mit der Mes-
sung, bei grosseren «; dagegen beginnt das spekuldare Signal im diffusen Untergrund
zu verschwinden, der bei der Modellrechnung nicht berticksichtigt wird. Die aus der
Rechnung folgenden Parameter sind: Dicke der Silizium-Deckschicht (164 + 5) A und
Oberflachenrauhigkeit (9 4 1) A - in guter Ubereinstimmung mit den Resultaten der

Beugungsmessung unter streifendem Finfall. Fiir die 6-Schicht wurde ebenfalls wieder
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Abbildung 6.3: Reflektivititsmessung fiir Probe Delta 1 (offene Kreise) zusammen
mit einer einfachen Modellrechnung (durchgezogene Linie).

eine Dicke von 1 ML und ein Germanium-Gehalt von 64 % angenommen. Zusétzliche,
hier nicht dargestellte Simulationsrechnungen zeigen, dafi die Reflektivitdt in diesem
Bereich (Q. < 0,256 A=) nicht auf die §-Schichtdicke sondern nur auf die Gesamt-
menge an Germanium empfindlich ist, denn diese bestimmt die Phasenverschiebung
zwischen Substrat und Deckschicht und damit auch die Schichtdickenoszillationen.
Ein kleinerer z-Wert zusammen mit einer entsprechend grofieren Dicke der 6-Schicht
liefert das gleiche Simulationsergebnis.

Der Gehalt an Germanium in der é-Schicht ist nach diesem vorldufigen Resultat
um den Faktor 3 kleiner als die bei der Probenherstellung insgesamt aufgewachse-
ne Menge. Zur Erklarung dieser Diskrepanz gibt es zwei Mdoglichkeiten: entweder
der GroBteil des aufgewachsenen Germanium ist in den Bereich der Deckschicht dif-
fundiert oder im Bereich der §-Schicht hat sich eine komplizierte atomare Struktur
aufgebaut, die mit den bisherigen Messungen angesichts des relativ kleinen senkrech-
ten Impulsiibertrages nicht detektiert werden konnte. Um daher sichere quantitative
Aussagen iiber die vergrabene d-Schicht zu gewinnen, miissen die Reflektivitatsmes-
sungen zu wesentlich groBeren senkrechten Impulsiibertragen ausgedehnt werden. In
diesem Bereich mufl dann auch der diffuse Untergrund genau bestimmt werden, um
ein verlaBliches spekulédres Signal zu gewinnen (vgl. Abschnitt 4.1).

Im néachsten Schritt wurden daher nach der in 4.1 beschriebenen Methode detail-



6.2.1 MeBergebnisse 115

i
7

1E-9- ‘ ‘

o o
014 © Probe Delta 2 12 Probe Delta 3 E
IR 1% f
— o 2
W 134 &’g& : i) E
E. ] ‘g o ] &3% 3
:..é ?: wég%(% N P Ooo
g o) Ve g ] ) !
c E ¢ © %05 ° &ﬁg%@
9 : °o 0% g %ﬁ%(@% 69% E ) OO ?)0% G%b E
i 1E-7] o % © e %&"oo &% 4
> o ° 8 Tl
3 E (9 OO 3
2

Abbildung 6.4: Wahre spekulare Reflektivitédt nach Abzug des diffusen Untergrundes
fiir die Proben Delta 2 und Delta 3.

lierte Messungen an den Proben Delta 2 und Delta 3 vorgenommen. Das reflektierte
Signal und der diffuse Untergrund wurden zusammen mit einem positionsempfind-
lichen Detektor am HASYLAB-Instrument D4 mit Synchrotronstrahlung der Wel-
lenlinge 1,603 A registriert. Danach wurde der Untergrund bestimmt und subtra-
hiert. Dies ist fiir die Messung sehr kleiner spekuldrer Intensitiaten unerlaflich, da die
diffuse Intensitét selbst an der spekuldren Position ein Maximum besitzt [149] und
dadurch bei grofien @), leicht die Starke der spekuldren Reflektivitdat erreicht. Das
Ergebnis fiir die nach dieser Prozedur verbleibende "wahre spekuldre Reflektivitat”
ist in Abbildung 6.4 dargestellt [20].

Man erkennt sofort, daB nun ein wesentlich groflerer dynamischer Bereich erzielt
werden konnte. Mit Einfallswinkeln bis zu «; = 5° konnte der Intensitatsabfall iiber 8
GroBenordnungen mit guter Statistik aufgezeichnet werden. Erstmals zeigen sich tie-
fe Minima bei den Schichtdickenoszillationen, die bei der vorigen Messung noch von
der diffusen Streuung iiberdeckt wurden. AuBerdem ist die Amplitude der Schicht-
dickenoszillation selbst moduliert, was besonders bei der Probe Delta 2 deutlich zu
erkennen ist. Dort zeigen sich Amplitudenminima bei «; &~ 1,5° und «o; &~ 3,5°, da-
zwischen befindet sich ein ausgeprigtes Maximum. Dieser Intensitétsverlauf dhnelt
einer Schwebung wie sie bei der Uberlagerung zweier Oszillationen mit geringem Fre-
quenzunterschied auftritt. Da der Frequenzunterschied hier einem Unterschied in der
Schichtdicke der Deckschicht entspricht sollte die beobachtete Schwebung auf den
EinfluB der 6-Schicht zuriickzufithren sein, z.B. in Form einer Uberlagerung der Sig-
nale von Deckschicht und Deckschicht plus §-Schichl. Die genaue Auswertung dieser
Messungen verspricht daher einen detaillierten Informationsgewinn tiber die Struktur
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der §-Schicht selbst.

6.2.2 Modellbildung und Simulation

Der Ansatzpunkt fir die Ermittlung der Struktur der -Schicht ist das traditionelle
Konzept der Rauhigkeit, das in Abschnitt 3.1.3 dargestellt wurde. Deren Beschrei-
bung mit Hilfe einer Halbwertsbreite o fiir die Grenzflache, die durch die lateralen
Hohenfluktuationen zustande kommt, ist nur sinnvoll bei Schichten fiir deren Dicke
d > o gilt. In Silizium-Systemen liegen die o-Werte aber immer im Bereich von eini-
gen A [17], in ungiinstigen Fillen kénnen auch 10 A weit iiberschritten werden [86].
Daher ist der Parameter o fiir die Beschreibung einer §-Schicht, die selbst nur wenige
A dick ist, ungeeignet. Bei der Modellrechnung fiir die Probe Delta 1 in Abschnitt
6.2.1 wurde das Problem umgangen, indem die Rauhigkeiten der inneren Grenzflachen
insgesamt vernachlédssigt wurden. Dies ist fiir eine genaue Strukturbestimmung aber
nicht mehr moglich.

Wie auf der transmissionselektronenmikroskopischen Aufnahme aus Kapitel 2.1
eindeutig zu sehen ist, enthalten die Proben Delta 2 (ohne Surfactant) und Delta 3
(mit Surfactant) jeweils eine klar definierte, geschlossene d-Schicht. Die Hohenfluk-
tuationen der beiden Grenzflichen zwischen Substrat und é-Schicht sowie zwischen
d-Schicht und Deckschicht miissen also auf kleinen Langenskalen viel kleiner sein als
die Halbwertsbreite o, die man bei einer normalen Reflektivitdtsanpassung erhalt
[16]. Das laBt sich dadurch erkliaren, dal der Rauhigkeitsparameter o durch Mit-
telung tber die laterale Korrelationslinge zustande kommt, die typischerweise im
pm-Bereich liegt. In diesen Langenbereichen sind Schwankungen der Grenzflachen-
positionen maglich, die deutlich tiber die Dicke der §-Schicht hinausgehen ohne daf
dadurch die Homogenitit dieser Schicht zerstort wird. Der Parameter o enthélt also
keinerlei Information tiber die Feinstruktur der inneren Schichten. Wie Simulations-
rechnungen zeigen [20], ist mit einem darauf gestiitzten Schichtmodell auch keine
Anpassung der hier gemessenen Kurven mehr moglich.

Eine Alternative bietet ein bereits in [16] diskutierter atomarer Ansatz, bei dem
der Bereich der 6-Schicht in mehrere Einzelschichten ¢ mit jeweils eigener Elektro-
nendichte p; und damit eigenem Germanium-Gehalt z; zerlegt wird. Diese Schichten
sind vollig glatt und die Rauhigkeit wird mit Hilfe der chemischen Zusammenset-
zung beriicksichtigt. Dadurch wird das reale Elektronendichteprofil modellhaft nach-
gebildet. Bei der Anpassung der Kurven konnten die Germanium-Anteile der Ein-
zelschichten unabhingig voneinander zwischen 0 und 100 % schwanken. Gleichzeitig
wurde aber sichergestellt, dafl die Gesamtmenge an Germanium in der 6-Schicht der
beim epitaktischen Wachstum deponierten Menge entspricht. Mit dieser Methode war
schlieBlich eine nahezu perfekte Simulation der gemessenen Reflektivitaten moglich
und das Ergebnis ist in Abbildung 6.5 dargestellt. Die daraus ermittelten Ge-Profile
zeigt Abbildung 6.6, wobei jeweils nur der Bereich der §-Schicht veranschaulicht ist.
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Abbildung 6.5: Gemessene und simulierte Reflektivitat mit dem Multischichtmodell
zur Beschreibung des Elektronendichteprofils im Bereich der 6-Schicht.

Die z-Achse zeigt in Wachstumsrichtung; der Nullpunkt von z ist willkiirlich gew&hlt,
da es hier nur auf die relativen Abstande ankommt.

Zunachst folgt aus diesem Resultat, dafl sich die Germanium-Atome tiber einen
viel groBeren Bereich verteilen als dies bisher fiir vergleichbare §-Schichtsysteme ange-
nommen wurde ([52], [53], [54]). Bis zu 20 A von der Grenzfliche zwischen §-Schicht
und Substrat entfernt ist noch Germanium nachweisbar. Das Profil der §-Schicht
wird durch Germanium-Segregation zur Oberfliche hin ausgeschmiert. Dieser Effekt
ist schon fiir Antimon-4-Schichten in Silizium vermutet worden, allerdings nicht in
dem hier gefundenen AusmaB [16]. Der Effekt ist fiir beide Proben gleich, d.h. die
Verwendung von Bor als Surfactant-Material wahrend des epitaktischen Wachstums
ist nicht geeignet diese Segregation zu verhindern.

Sehr tiberraschend ist aulerdem die Tatsache, dall das Germanium-Profil unmit-
telbar an der Grenzflache zum Substrat sehr stark oszilliert. Silizium und Germanium
lagern sich in diesem Bereich abwechselnd lagenweise an. Die Oszillation ist fur die
Surfactant-Probe am deutlichsten ausgepragt; sie besitzt 3 Maxima der Germanium-

Konzentration, wahrend die nicht mit Bor gewachsene Probe Delta 2 nur 2 Maxima
aufweist.
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Abbildung 6.6: Aus der Simulation der Reflektivititsdaten ermitteltes Profil des
Germanium-Gehaltes fiir die Proben Delta 2 und Delta 3.

Das Phanomen konnte man dadurch erklaren, daf§ der Einbau mehrerer benach-
barter Lagen der grofien Germanium-Atome energetisch ungiinstig ist. Die im Rah-
men des pseudomorphen Wachstumsmodus’ auftretenden Verspannungen lassen sich
dagegen merklich reduzieren, wenn sich Silizium und Germanium in abwechselnden
Atomlagen anordnen. Der Ordnungsprozel wird durch den Surfactant Bor offensicht-
lich begunstigt, wobei die Wirkung des Bor wohl hauptsachlich darin bestehen diirf-
te, daB es die Mobilitat der Silizium-Atome erhéht. Diese Vermutung liegt aufgrund
des Diffusionsverhaltens von Bor in Silizium (vgl. Abschnitt 2.2) und aufgrund der
Auswirkung von Bor auf die Kondensation von grofiflachigen Stapelfehlern in Bor-
implantiertem Silizium (vgl. Abschnitt 5.4.2) nahe.

Die in die Reflektivitdatskurven eingehenden Streuprozesse erlauben nur eine Aus-
sage iiber die Struktur der §-Schichtsysteme in Wachstumsrichtung. Um Aussagen
iiber eine eventuell vorhandene laterale Strukturierung der Proben machen zu kénnen,
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wurden zusédtzlich Messungen der nichtspekuldren Reflektivitat vorgenommen.

6.3 Nachweis vergrabener Terrassen

Die in Abschnitt 4.1 beschriebene Versuchsanordnung zur Reflektivitatsmessung un-
ter Verwendung eines eindimensionalen positionsempfindlichen Detektors ermoglicht
es die diffusen und spekuldaren Anteile der Reflektivitat voneinander zu trennen. Die-
ses Verfahren kann nicht nur zur Bestimmung der wahren spekuldren Reflektivitat
wie 1m obigen Abschnitt sondern auch zur detaillierten Bestimmung der nichtspe-
kuldren Reflektivitdat herangezogen werden. Fiir die Probe Delta 1 ist ein typisches

45
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Abbildung 6.7: Im PSD aufgezeichnetes Spektrum der spekuldren und nichtspekuliren
Reflektivitat der Probe Delta 1 fiir ein festes ;.

Mefergebnis fiir a; = 1,3° in Abbildung 6.7 dargestellt.

Das Spektrum zeigt eine reichhaltige Struktur. Neben dem sog. Yoneda-Peak bei
af = a,, der dem Maximum der Transmissionsfunktion entspricht, erkennt man deut-
lich den spekularen Peak bei oy = «;. Abgesehen davon zeigt die nichtspekuldre
Streuung ganz deutliche Effekte. Zunachst wird durch die Rauhigkeit und ihre Kor-
relationen eine gewisse difluse Streuung hervorgerufen, die in Vorwéartsrichtung weit-
gehend konstant ist, aber ebenfalls an der spekularen Position ein Maximum besitzt
[68], [149]. Dies ist die Form der diffusen Reflektivitét, die bei lateral homogenen
Schichtsystemen typischerweise auftritt.

Hier dagegen sind deutlich nichtspekuldre Satelliten auf beiden Seiten des spe-
kuldren Strahls erkennbar. Im Bereich kleiner Ausfallswinkel ist sogar ein derartiger
Peak zweiter Ordnung schwach auszumachen. Die Positionen dieser Peaks sind mit
bestimmten lateralen Impulsiibertragen korreliert, die wiederum durch eine charakte-
ristische Ldnge im Realraum bestimmt sind. Daher muf das untersuchte System eine
periodische, laterale Struktur mit einer charakteristischen Periodenlange besitzen, die
aus der genauen Analyse der nichtspekuldren Strenung zu ermitteln sein sollte.

Die Hypothese lautet also, daB die diffusen Satelliten allein durch die laterale
Struktur der Probe bedingt sind. Um dies zu tiberpriifen wurde bei festem o; = 1,1°
eine azimuthale Rotation der Probe durchgefiihrt. Bei verschiedenen Rotationswin-
keln wurde jeweils ein o p-Spektrum aufgenommen. Fiir einige Winkel ist das Ergebnis
in Abbildung 6.8 dargestellt. Man erkennt deutlich wie sich die Positionen der Sa-

telliten verandern wahrend sowohl der spekulare als auch der Yoneda-Peak immer
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Abbildung 6.8: Spekuldre und nichtspekuliare Reflektivitit bei konstantem a; = 1,1°
und verschiedenen azimuthalen Rotationswinkeln w.

konstant bleiben, weil deren Positionen allein durch die Wahl von «a; bzw. durch a,
bedingt sind.

Diese Anderung der Satelliten-Positionen ist fiir eine laterale periodische Struk-
tur charakteristisch, weil sich mit der azimuthalen Rotation auch die Periodenléange
andert wie das in Abbildung 6.9 gezeigt ist. Der Rontgenstrahl "sieht” jeweils die
Projektion der Periode auf die Einfallsrichtung, so daf fiir die effektive Periodenlédnge
de‘ﬁc gllt

do

- | cos(w) |

degr (6.3)

Aus den Messungen von Abbildung 6.8 wurden die Abstéinde der Satelliten 1.
Ordnung fiir jeden Rotationswinkel w extrahiert und gegen w aufgetragen. Das Er-
gebnis zeigt Abbildung 6.10 zusammen mit einem Fit gemaf Gleichung 6.3, wobei
sich der Satellitenabstand aus der Periodenlédnge itber AQ) = 2(27)/d.g ergibt. Man
erhilt eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen Messung und Theorie. Die Satelliten
sind daher Folge einer lateralen periodischen Struktur, die bei dem §-Schichtsystem
zusatzlich zur Schichtstruktur in Wachstumsrichtung vorhanden ist.

Dieser Zusammenhang zwischen dem Abstand der Satelliten und der azimutha-
len Rotation wurde anschlieend herangezogen, um die Probe fiir die weitere Un-
tersuchung zu justieren. Anhand von Abbildung 6.10 wurde das Maximum in AQ)
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Abbildung 6.9: Zusammenhang zwischen lateraler Periode dy und der in die Reflekti-
vitdt eingehenden effektiven Periodenlinge d.g.
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Abbildung 6.10: Abstand der Satelliten 1. Ordnung auf beiden Seiten des spekuldren
Signals in Abhédngigkeit vom azimuthalen Rotationswinkel w zusammen mit einem

Fit nach Gleichung (6.3).
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Abbildung 6.11: Intensititsverteilung der Reflektivitdt in der ),-(),-Ebene des rezi-
proken Raumes fiir die Probe Delta 1. Die Kontur-Niveaus entsprechen einer logarith-
mischen Skala mit den rechts dargestellten Niveau-Grenzen in willkiirlichen Einheiten.

bestimmt und der azimuthale Rotationswinkel darauf justiert. Dieses Maximum ent-
spricht einem Minimum in der effektiven Periodenlénge und das bedeutet nach Glei-
chung (6.3) d.g = dy. Die Einfallsrichtung steht dann genau senkrecht auf den pe-
riodischen Strukturen. Der Justageprozef entspricht dabei dem von Salditt et al.
angewandten Verfahren [147].

Um eine vollstandige Charakterisierung des gewachsenen Schichtsystems sowohl
lateral als auch in Wachstumsrichtung zu erreichen, wurde die gesamte Intensitétsver-
teilung in der Q),-Q),-Ebene des reziproken Raumes mit Hilfe des PSD aufgezeichnet,
indem bei verschiedenen Einfallswinkeln «; jeweils ein aj-Spektrum aufgenommen
wurde. Uber die Beziehungen

2 2
Qe = Tﬁ (cosa; —cosay) Q.= Tﬂ (sin oy + sin ay) (6.4)

erfolgt dann die Umrechnung in die Koordinaten des reziproken Raumes. Dadurch
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Abbildung 6.12: Intensitatsverlauf entlang (), fiir zwei azimuthale Probenorientierun-
gen, die sich um 180° unterscheiden.

entsteht ein sog. "Reciprocal Space Map” (RSM) in einer reziproken Ebene, die der
Einfallsebene entspricht (@, = 0). Das Ergebnis ist in Abbildung 6.11 dargestellt,
wobei die (),-Skala mit dem Faktor 100 multipliziert wurde, um die verschiedenen
Grofenordnungen beim senkrechten und lateralen Impulstibertrag zu betonen.

Aus diesem reich strukturierten Bild konnen wichtige Tatsachen bereits qualitativ
abgeleitet werden. Bei @, = 0 ist der spekuldre Peak zu sehen, der entlang @, von
den in Abschnitt 6.2 analysierten Schichtdickenoszillationen moduliert ist, die von der
Dicke der Deckschicht, der Struktur der 4-Schicht und den Rauhigkeiten abhingen.
Daneben treten bei konstanten lateralen Impulsiibertrigen von Q, ~ +0,0005 A~!
die nichtspekularen Satelliten auf. Das entspricht einer lateralen Periodenlénge von
~ 11500 A. Sie zeigen ebenfalls in Richtung @, Schichtdickenoszillationen, die sich mit
denjenigen des spekuldren Signals in Phase befinden. Auch auflerhalb der Satelliten
ist die nichtspekulire Intensitat in Streifen ndherungsweise parallel zur Q) .-Achse kon-
zentriert. Diese sind eine Folge der Schichtstruktur und der morphologischen Korrela-
tionen in Wachstumsrichtung in Analogie zu den bei amorphen Multischichtsystemen
auftretenden sog. ”"Bragg-Sheets” [148], [150].

Die Satelliten zeigen daf} die laterale Struktur sowohl an der §-Schicht wie auch an
der Oberflache der Deckschicht vorhanden sein muf}, da die entsprechende Schicht-
dickenoszillation bei den lateralen Satelliten - genauso wie beim spekularen Strahl
- auftritt. Die laterale Struktur ist also der wachsenden Oberflaiche inhéarent. Fir
die Interpretation dieser lateralen Struktur ist zu beachten, dal die Parameter bei
der Herstellung des Schichtsystems so gewéhlt waren, dafl sie zum Wachstum durch
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Stufenwanderung (”Step Flow Mode” - [25]) fithren (vgl. Abschnitt 2.1). Zu jedem
Zeitpunkt besteht die Oberfliche des epitaktisch wachsenden Systems dabei aus ei-
ner bestimmten Anzahl kristalliner Terrassen, die durch Kristallstufen voneinander
getrennt sind [113], [12]. Die eigentliche Ursache einer solchen gestuften Oberfliche
ist die Fehlorientierung zwischen der physikalischen Oberfliche des Materials und der
entsprechenden kristallinen Ebene. Die Stufen sind entweder monoatomar oder es
sind multiatomare Stufen, die durch Kondensation monoatomarer Stufen entstehen
[169]. Es entsteht insgesamt eine quasiperiodische laterale Uberstruktur, die durch die
Germanium-Deposition im Bereich der §-Schicht sozusagen eingefroren wird, wahrend
sie an der Oberflache der Deckschicht durch die Beendigung des epitaktischen Wachs-
tums bestehen bleibt. Dadurch liefle sich das Verhalten der nichtspekuldren Satelliten
vollstéandig erklaren. Diese Hypothese wird zusétzlich durch die Asymmetrie der In-
tensitdtsverteilung in Abbildung 6.11 gestiitzt. Die nichtspekuldre Intensitat ist im
Bereich ), < 0 deutlich grofler als fiir (), > 0. Das gilt sowohl fiir die Satelliten wie
auch fir die Intensitédt in den ”Bragg-Sheet”-dhnlichen Bereichen. Nach Holy et al.
[70] ist dies eine Folge des asymmetrischen Formfaktors der Terrassenstufen. Jede an-
dere mogliche laterale Struktur mit einer symmetrischen Form (wie beispielsweise ein
aus rechteckigen Stegen bestehendes Oberflachengitter oder eine wellenférmige late-
rale Modulation der Grenzflachenposition) fithrt zu einer symmetrischen Intensitats-
verteilung in der Q,-Q.-Ebene des reziproken Raumes [70]. Zur Uberpriifung dieser
Modellvorstellung wurden bei einem konstanten Q, = 0,325 A=" und bei azimuthalen
Rotationswinkeln der Probe von w = 0° und w = 180° jeweils die Intensitatsvertei-
lungen in @,-Richtung gemessen. Das Ergebnis zeigt Abbildung 6.12. Neben dem
spekuldren Peak sind die Satelliten 1. Ordnung zu sehen und man erkennt wie sich
deren Intensitatsverhédltnis bei der Rotation um 180° umkehrt. Das entspricht der
Erwartung aus diesem Terrassenmodell.

Messungen analog der in Abbildung 6.11 wurden auch an den Proben Delta 2 und
Delta 3 durchgefithrt, wobei die Resultate in beiden Féllen sehr dhnlich sind. Daher
soll hier nur das Ergebnis fiir Delta 2 diskutiert werden. Die Messung beschrankte
sich auf den Bereich @), < 0. Gleichzeitig wurde bei kleinen @), der dort sehr intensi-
ve spekuldre Strahl ausgeblendet, um die nichtspekulére Streuung hinreichend genau
messen zu konnen. Die dadurch ermittelte Intensitatsverteilung ist in Abbildung 6.13
dargestellt. Die senkrechten Impulsiibertrdge sind in diesem Fall so klein, dal bis an
den Rand des in Reflexionsgeometrie zuganglichen Bereichs gemessen werden konnte
(vgl. Abschnitt 4.1). Der sich an der Grenze dieses Bereiches entlangziehende Inten-
sitdtsauslaufer ist das allein durch die Transmission bestimmte Yoneda-Maximum.
Erst fir groflere @, sind wieder nichtspekulire Satelliten zu erkennen. Genau wie bei
Delta 1 erhalt man eine Schichtdickenoszillation entlang @, in Phase mit dem spe-
kuldaren Signal. Allerdings ist der Abstand zwischen den Satelliten 1. Ordnung und
der spekuliaren Achse wesentlich kleiner als bei der ersten Probe.

Dies wird besonders deutlich, wenn die Intensitat entlang @), tiber eine Periode
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Abbildung 6.13: Intensitdtsverteilung der nichtspekuldren Reflektivitit in der (,-Q) -
Ebene des reziproken Raumes fiir die Probe Delta 2. Nur die Halbebene (), < 0 wurde
gemessen und der spekuldre Strahl ist teilweise ausgeblendet.
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Abbildung 6.14: Intensitatsverlauf entlang (), nach Integration iiber eine Periode der
Schichtdickenoszillation.
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der Schichtdickenoszillation integriert und anschliefend gegen (), aufgetragen wird.
In Abbildung 6.14 erkennt man dann, dal der Satellit 1. Ordnung im wesentlichen
nur eine Schulter des spekuldren Peaks darstellt. Sein Maximum befindet sich bei

Q. = —0,00022 At entsprechend einer Terrassenbreite von & 28000 A.

6.4 Ordnungszustand einer wachsenden terrassier-
ten Oberflache

Die Messungen der Intensitdtsverteilungen in der Q,-Q.-Ebene des reziproken Raum-
es erlauben aber nicht nur strukturelle Aussagen iiber das Schichtsystem und seine
laterale Struktur. Sie stellen vielmehr den Schliissel fiir tiefe Einblicke in die Phy-
stk der wachsenden Oberflache dar. Dazu ist eine sorgfiltige Analyse des Streubildes
nétig, die in den folgenden Abschnitten schrittweise entwickelt wird. Da die um-
fassendsten Daten von der Probe Delta 1 vorliegen, wird sich die Analyse auf dieses
Beispiel beschrinken. Die gleichen Uberlegungen und die gleiche Art von Simulations-
rechnung sind aber auch fiir die in Abbildung 6.13 und 6.14 dargestellten Ergebnisse
des Systems Delta 2 moglich. Wie man sehen wird, folgen daraus aber keine neuen
Erkenntnisse.

6.4.1 Der statistische Ansatz nach Holy

Dieser - von V. Holy ausgefiihrte - Ansatz [71] basiert auf dem Prinzip der stati-
ondren Zufallsprozesse (”Stationary Random Processes”) [130]. Fiir jede Grenzflache
wird eine Paarkorrelationsfunktion berechnet. Thre Fourier- Transformierte bestimmt
die gestreute Intensitdt, wobei die Gesamtintensitat eines Multischichtsystems ana-
log zu dem in Abschnitt 3.1.2 beschriebenen Verfahren ermittelt werden kann. Es
wird angenommen, dafl die Oberfliche bzw. jede innere Grenzflache aus einer unend-
lich groBen Anzahl paralleler Terrassen besteht, die wie absteigende Treppenstufen
angeordnet sind (vgl. Abbildung 6.15 und Fig. 1 in [71]).

Das bisher verwendete Koordinatensystem (z,y, z) bezieht sich allein auf die phy-
sikalische Probenoberfliche, wobei z in Richtung der Oberflichennormale zeigt und
zusammen mit x die Einfallsebene definiert. Zuséatzlich werden jetzt Koordinaten
(21,29, 23) eingefithrt, die auf der Kristallstruktur basieren. x5 steht senkrecht auf
den niedrig indizierten Terrassenflichen, wahrend x; parallel zu den Terrassenflachen
senkrecht zu den Stufen ausgerichtet ist. x5 bezeichnet dann die mittlere Richtung
entlang der Stufenkanten. Wegen der speziellen Justage der Proben fiir die Messun-
gen der ),-Q),-Intensitatsverteilungen stimmen z; und y miteinander uberein.
und z, sowie z3 und z sind gegeneinander um den Winkel o verkippt, der mit der
Gitterfehlorientierung der Oberflache identisch ist. Seien (h) die mittlere Hohe der
Terrassenstufen und ([) die mittlere Breite der Terrassen, dann hingen diese ebenfalls
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Abbildung 6.15: Skizze einer terrassierten Oberfliche mit dem Koordinatensystem
der Probe (z,y,z) und demn Koordinatensystemn der Kristallstruktur (zy,zy, x3).

iiber den Fehlorientierungswinkel miteinander zusammen:

W)

tan o 0 (6.5)

Die Paarkorrelationsfunktion C'(z1, s, z3) fir eine Grenzflache enspricht dann der
Wahrscheinlichkeit pro Langeneinheit der Hohe, dafl sich zwei Grenzflachenatome mit
den lateralen Koordinaten (0,0) und (z1,2) in ihrer vertikalen Koordinate um den
Wert z3 unterscheiden [71]. Sie kann berechnet werden, wenn angenommen wird, daf
die Terrassenbreiten [ senkrecht zu den Stufenkanten gemafl einer Gamma-Verteilung
der Ordnung m verteilt sind, so daf} sich fiir die Wahrscheinlichkeit eines bestimmten

Wertes [ ergibt [130], [71]

P(l) = ﬁ (%)m exp (_%z> [t (6.6)

of = ﬁ (6.7)

mit der Dispersion

Auch firr die rdumliche Ausdehnung der Terrassen entlang der Stufenkanten wird
solch eine Gamma-Verteilung der Ordnung m’ mit der allerdings wesentlich groBeren
mittleren Dimension I’ angenommen [71], wahrend die Stufenhéhen um den mittleren
Wert (h) = (I) tan o GauB-verteilt sind mit der Breite o}. Die Details der Berechnung
sind in Anhang A enthalten.

Die Streuintensitat 1aBt sich dann wieder mit der DWBA-Methode fiir ein Schicht-
system mit N Schichten berechnen (vgl. Anhang A), wobei fir jede Schicht ¢ der
Realteil §; der Brechungsindexkorrektur eingefithrt wird. Interessant ist v.a. die dif-
fuse Streuamplitude, die die nichtspekuliaren Anteile wiedergibt. Fir sie gilt mit
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der mittleren Position der j-ten Grenzflache (z;) in Abhéangigkeit von der Fourier-
Transformierten CFT der Korrelationsfunktion:

do sggsyk4 | 12 o =
<E> diff S Ant Q. [CT(RA@) (6.8)
= ; . = o 1{z)={zx)|
Z |:(5j+1 — 5j)(5k+1 — 5k>el(Qz<2J>_Q§<2k>)ez(<2])_<zk>)(Q||b||)G_T
jkaO

Die kohéarente oder spekuldre Streuamplitude erhdlt man dagegen genauso wie in
Abschnitt 3.2.2. Es gilt im Prinzip wieder die Gleichung (3.40).

Diese in [71] entwickelte und in Anhang A ausfithrlich dargestellte Theorie stellt
damit die Grundlage fiir eine Simulation der gemessenen Intensitétsverteilung der
Reflektivitat in der (),-@Q.-Ebene des reziproken Raumes auf der Basis eines rein sta-
tistischen Ansatzes dar. Die Besonderheit einer solchen Berechnung besteht in der
Wahl der Verteilungsfunktionen fiir die Terrassendimensionen und die Stufenhéhen.
Die Gamma-Verteilungen sind hinreichend flexibel um die erheblichen Schwankungen
der Terrassenbreiten und Terrassenldngen um die mittleren Werte ([) und (I') wieder-
zugeben. Gleichzeitig erlauben sie noch eine analytische Losung des Streuproblems.

Mit diesem Ansatz wurde nun versucht die wichtigsten Strukturparameter der
lateralen Ordnung aus einer Simulation der MeBdaten zu gewinnen. Da sowohl die
(.- als auch die @ ,-Abhiangigkeit vollstandig in Gleichung (A.17) beriicksichtigt sind,
kann zusammen mit Gleichung (3.40) die Q,-Q.-Intensidtsverteilung vollstindig be-
rechnet werden. Dabei werden die Parameter so gewédhlt, dafl sich eine moglichst
genaue Anpassung an das gemessene Streubild ergibt. Das Resultat zeigt Abbildung
6.16, wobei die @),-Skala bei 0 beginnt und dadurch auch die im Rahmen der Refle-
xionsgeometrie unzugéanglichen Bereiche des reziproken Raumes sichtbar werden.

Man erkennt die gute qualitative Ubereinstimmung mit dem experimentellen Er-
gebnis von Abbildung 6.11. Alle wesentlichen Merkmale der gemessenen Intensitats-
verteilung werden von der Simulation reproduziert. Neben dem spekuldren Signal
mit den im wesentlichen durch die Deckschicht bestimmten Schichtdickenoszillatio-
nen treten in Phase dazu nichtspekuldre Satelliten 1. und 2. Ordnung auf. Weiterhin
fithrt die asymmetrische laterale Form der Terrassen zu der in der Messung ebenfalls
vorhandenen Asymmetrie der Intensititen bei @, < 0 und @Q, > 0.

Diese qualitative Reproduktion der Messung kann als endgiiltiger Beleg fir das
Modell eines Schichtsystems mit atomaren Terrassenstufen an den Grenzflachen an-
gesehen werden.

Dabei wurden folgende Strukturparameter verwendet:

e a = 0,065° (Fehlorientierung zwischen der (001)-Ebene und der Probenober-
fliche)

e m = 12 (Ordnung der Gammaverteilung der Terrassenbreiten)



6.4.1 Der statistische Ansatz nach Holy 129

9.445E4 -- 1.2E5

0.6 7.435E4 -- 9.445E4
5.852E4 -- 7.435E4
4.606E4 -- 5.852E4

0.5 3.626E4 -- 4.606E4
2.854E4 -- 3.626E4
2.246E4 -- 2.854E4

0.4 1.768E4 -- 2.246E4

1 [ 1.392E4 -- 1.768E4

Q, [AT] I 1.095E4 - 1.392E4

0.3 P 8622 -- 1.095E4

I 6787 -- 8622
B 5342 -- 6787
0.2 I 4205 -- 5342
' I 3310 -- 4205
I 2605 -- 3310
I 2051 -- 2605
0.1 B 1614 - 2051
B 1270 -- 1614
, I 1000 -- 1270
00 [ T [ T [ T ‘\ T I T I T |
-0.003 -0.002 -0.001 0.000 0.001 0.002 0.003

Q, A"

Abbildung 6.16: Simulation der spekuldren und nichtspekulidren Reflektivitit in der
Q) »-Q.-Ebene des reziproken Raumes mit dem statistischen Ansatz von Vaclav Holy.
Die Kontur-Niveaus entsprechen einer logarithmischen Skala mit Intensitdten in
willkiirlichen Einheiten.
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(l) = 11000 A (mittlere Terrassenbreite in x;-Richtung)

o = 1200 A

o (h) =125 A (mittlere Stufenhohe)

.O'h:4A

x = 20° (Winkel zwischen der Oberflichennormalen und der Replikationsrich-
tung beim Wachstum)

Die Abweichungen zwischen Messung und Simulation lassen sich bei Intensitéts-
verteilungen in einer Ebene nicht so leicht quantifizieren wie bei einer einzelnen Mef-
kurve. Dort steht tiber die mittlere quadratische Abweichung ein eindeutiges Maf fiir
die Abweichung zur Verfiigung, daf} sich im Rahmen einer Simulationsrechnung gezielt
minimieren 1&Bt. Eine solche automatische Anpassung an die Mefidaten (Fit) erlaubt
erst die Gewinnung quantitativ verlaBlicher Parameter. Da die Struktur der -Schicht-
Proben in Wachstumsrichtung bereits aus den spekuldren Reflektivitdtsmessungen
sehr gut bekannt ist, fehlt eine derart sichere Festlegung der Strukturparameter nur
noch in lateraler Richtung. Daher wurden aus der gemessenen zweidimensionalen In-
tensitatsverteilung in Abbildung 6.11 eindimensionale Schnitte parallel zur ¢),-Achse
bei verschiedenen konstanten @),-Werten extrahiert. Die @),-Werte entsprechen da-
bei den Maxima der Schichtdickenoszillation in Abbildung 6.11 und die Breite der
Schnitte in @ ,-Richtung wurde so gewahlt, daf} jeweils iiber das gesamte Maximum
integriert wird. Dadurch entstehen Meflkurven, die jeweils den spekulidren Peak zu-
sammen mit den diffusen Satelliten bei verschiedenen senkrechten Impulsiibertragen
zeigen und die im wesentlichen nur auf die laterale Struktur empfindlich sind.

Diese Schnitte wurden nun ebenfalls mit der obigen Theorie simuliert. Das Ergeb-
nis ist in Abbildung 6.17 fiir vier verschiedene (),-Werte dargestellt.

Angesichts der guten qualitativen Ubereinstimmung zwischen der gemessenen
und simulierten zweidimensionalen Intensitatsverteilung féllt dieses zunachst tiberra-
schend aus, denn es zeigen sich ganz erhebliche Diskrepanzen zwischen Messung und
Simulation. Zwar gibt die Rechnung natiirlich den spekulédren Peak und die diffusen
Satelliten wieder und zwar auch weitgehend mit den richtigen Intensitatsverhaltnis-
sen zueinander. Die Formen der Maxima stimmen aber in keiner Weise tiberein, da
die Rechnung fiir spekuldre und nichtspekuldre Maxima in jedem Fall die gleichen
Halbwertsbreiten liefert, wiahrend das experimentelle Resultat immer einen im Ver-
gleich zu den Satelliten wesentlich scharferen spekuldren Peak aufweist. Aulerdem ist
die Simulation nicht in der Lage den mit wachsendem @), stetig zunehmenden diffu-
sen Untergrund nachzuvollziehen. Die lateralen Strukturparameter sind die gleichen
wie flir die Simulation der zweidimensionalen Intensitétsverteilung. IThre oben ange-
gebenen Werte sind bereits das Resultat einer umfangreichen Optimierung sowohl im
Hinblick auf die zweidimensionale Intensitatsverteilung als auch in Bezug auf die in
Abbildung 6.17 gezeigten Schnitte. Eine bessere Simulation war daher nicht moglich.
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Abbildung 6.17: Schnitte parallel zur (),-Achse durch die gemessene Intensitatsvertei-
lung in der Einfallsebene zusammen mit Simulationen nach der statistischen Theorie
von Holy mit denselben Parametern, die auch fiir die Berechnung der simulierten
Intensitdtsverteilung in Abbildung 6.16 verwendet wurden.
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Das entscheidende Problem ist dabei die Tatsache, da} es der Simulation nach dem
statistischen Ansatz von Holy nicht gelingt die unterschiedlichen Halbwertsbreiten zu
reproduzieren, unabhangig von der Wahl der lateralen Strukturparameter. Dies zeigt
sich auch bei allen in [71] gezeigten Simulationsrechnungen. Das deutet auf einen
grundsatzlichen physikalischen Mangel dieser Theorie hin. Um eine befriedigende In-
terpretation der vorhandenen Daten zu erreichen, mufl daher ein neuer theoretischer
Ansatz entwickelt werden.

6.4.2 Neues Modell: Sterische Wechselwirkung von Doméanen-
grenzen

Fiir diesen neuen Ansatz - der auf die Anregung von Tim Salditt zuriickgeht - ist
es notwendig den Blickwinkel zu verdndern und statt einer rein statistischen Be-
schreibung der lateralen Ordnung die zugrunde liegenden physikalischen Vorgédnge zu
untersuchen. Dazu mufl zundchst die Ordnungsbildung in niedrigdimensionalen Sy-
stemen betrachtet werden. Daraus kann auf die relevante Wechselwirkung geschlossen
werden, die auch in dem System der Kristallstufen dominant ist, wenn diese als fluk-
tuierende Doménengrenzen betrachtet werden. In diesem Kontext kann - wie gezeigt
wird - eine wesentlich bessere Beschreibung der nichtspekulér gestreuten Intensitat
erreicht werden.

6.4.2.1 Ordnung in niedrigdimensionalen Systemen

Um den Grad der Ordnung einer periodischen Struktur zu ermitteln, betrachtet man
normalerweise deren Stabilitdt beim Auftreten von thermischen Fluktuationen, also
von Auslenkungen (z,y, z) einzelner Teile dieser Struktur aus ihren jeweiligen Ru-
Eelagen [92]. Diese konnen in eine Fourier-Reihe nach den moglichen Wellenvektoren

k entwickelt werden [29]:
i(x,y,2z) =d(F) = Zd’keiz'?. (6.9)
k

In dieser Entwicklung liefern nur Terme einen Beitrag mit nennenswerter Amplitude,
deren Wellenvektoren hinreichend klein sind (k < z, wobei z die rdumliche Ausdeh-
nung des verschobenen Stiicks darstellt).

Die Wahrscheinlichkeit fiir das Auftreten einer Fluktuation ist bei konstanter Tem-
peratur durch die Anderung der gesamten freien Energie der Struktur aufgrund der
Fluktuation bestimmt [29]:

P(il) & exp <—A§(ﬁ>> . (6.10)

AF kann nach Potenzen der Verschiebungen entwickelt werden. In diese Entwicklung
geht aber u selbst nicht ein, sondern nur seine Ableitung, weil fiir u = const, was
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einer linearen Verschiebung des gesamten Korpers entspricht, AF = 0 gilt. Weiterhin
kénnen in der Entwicklung auch keine in den Ableitungen lineare Glieder auftreten,
weil die freie Energie an der Stelle @ = 0 ein Minimum haben mufl. Da aber nur
kleine & von Bedeutung sind, kénnen die Terme dritter und hoherer Ordnung ebenfalls
vernachlassigt werden, so da AF allein nach Termen entwickelt werden kann, die in
den ersten Ableitungen von u quadratisch sind.

Die Berechnung von AF und die anschlieBende Anwendung des Gleichverteilungs-
satzes erlaubt es nun die mittlere quadratische Abweichung (u?) durch die Fluktua-
tionen zu ermitteln [29], [6]. Deren Verhalten wiederum ist besonders im Grenzfall
k — 0, also fiir besonders langwellige Fluktuationen, die von einer beliebig kleinen
thermischen Energie angeregt werden kénnen, interessant. Es erlaubt Aussagen {iber
die Stabilitdt und den Ordnungszustand einer bestimmten Struktur.

Bei einem dreidimensionalen Kristall mit einer perfekten dreidimensionalen Perio-
dizitat beispielsweise ergibt eine derartige Berechnung [29]:

(uip) — const  fir k — 0, (6.11)

wobei die Konstante unabhéngig ist vom Volumen des Kristalls. Die Fluktuationen
bleiben also immer beschrankt und die Kristallstruktur wird daher den Zustand einer
langreichweitigen Ordnung (” Long Range Order” - LRO) einnehmen.

Ganz anders sieht es dagegen bei einem zweidimensionalen Korper mit zweidi-
mensionaler Periodizitat aus. Hier liefert die analoge Rechnung das Ergebnis [29]:

<U§D> —r o0 fir k=0 bei |7|—> . (6.12)

Die Fluktuationen sind also divergent. Das System kann daher keine stabile lang-
reichweitige Ordnung ausbilden, weil diese selbst von minimalen thermischen Anre-
gungen wieder zerstort werden wiirde. Es handelt sich dabel um eine grundlegende
GesetzmafBigkeit, die besagt, da} n-dimensionale Strukturen mit n-dimensionaler Pe-
riodizitat keinen langreichweitig geordneten Zustand einnehmen kénnen, wenn n < 2
gilt. Diese Tatsache ist als Landau-Peierls-Instabilitat bekannt [29] und steht auch
in Zusammenhang mit der Existenz von Phaseniibergdngen in niedrigdimensionalen
Systemen (vgl. [99]).

Ein dritter Typus von Materialsystemen sind die dreidimensionalen Korper mit
eindimensionaler Periodizitét in einer Richtung. Fiir die Stabilitat kommt es bei thnen
nur auf die Fluktuationen in die periodische Richtung (z) an. Fiir diese 148t sich zeigen

[6]:
(u?) — In(l,) fiir &k — 0, (6.13)

wobei [, die Systemgrofle in z-Richtung darstellt. Auch hier ist eine langreichweitige
Ordnung nicht méglich, wenn auch die Fluktuationen durch die lediglich logarithmi-
sche Divergenz relativ begrenzt bleiben.



134 Charakterisierung von vergrabenen Germanium-4-Schichten

Trotzdem weisen die Systeme, die dieser dritten Materialklasse angehoren 1m allge-
meinen eine eindimensionale Ordnung auf. Dies wurde sowohl fiir smektische Fliissig-
kristalle [6], [145], [141] als auch fiir biologische Membransysteme eindeutig nachge-
wiesen [151], [152], [84], [85], wobei sich herausgestellt hat, daB in diesen Systemen
nicht die energetischen sondern die entropischen Beitrdge dominieren und dadurch
den Mechanismus fiir die Ausbildung der eindimensionalen Ordnung bereitstellen.

Auch das hier betrachtete System von Terrassenstufen an der Kristalloberfliche
entspricht im allgemeinen diesem dritten Typus. Solange namlich ein beliebiger kleiner
Fehlorientierungswinkel o vorliegt, ist das System der Kristallstufen zum darunter-
liegenden Silizium-Gitter in der Regel inkommensurabel, d.h. die reale Oberflédche
ist keine Facette des Silizium-Gitters und sie 148t sich nicht durch ganze Zahlen als
Miller-Indizes im Rahmen dieses Gitters indizieren. Dann tritt die dreidimensiona-
le Periodizitdt des Silizium-Kristalls in den Hintergrund und es kommt nur auf die
Periodizitit durch die Uberstruktur der Terrassen selbst an. Dadurch kommen die
divergierenden Fluktuationen von Gleichung (6.13) zustande.

Das andert sich erst dann, wenn die Fehlorientierung zu einer realen Oberfliche
fithrt, die als hochindizierte Facette des Kristallgitters beschrieben werden kann. In
diesem Fall wire die gestufte Oberflaiche kommensurabel zum Silizium-Gitter und es
wiirde sich auch an der Oberflache ein langreichweitig geordnetes Stufengitter einstel-
len, dessen Ordnung durch das periodische Potential des Volumengitters vermittelt

wird [108].

6.4.2.2 Das Modell der fluktuierenden Domé&nengrenzen

Im allgemeinen stellt das Stufengitter im Vergleich zum Volumen ein inkommensura-
bles System dar. Solche Systeme sind bereits in der Literatur ausfiithrlich diskutiert
worden, v.a. im Hinblick auf Adsorbate an Festkorperoberflachen [32], [50], [64], [102].
Ein solches inkommensurables Adsorbat bildet sich oberhalb einer bestimmten kri-
tischen Temperatur immer dann, wenn die Gitterkonstante des adsorbierten Materi-
als nicht mit derjenigen des Substrats kompatibel ist. Der inkommensurable Zustand
wird dann durch lokale kommensurable Bereiche gekennzeichnet, die durch regelmafBig
angeordnete Doménengrenzen voneinander getrennt sind [33]. Besteht die Inkommen-
surabilitat nur in einer Dimension wie beispielsweise bei Brom auf Graphit [50], dann
erhdlt man ndherungsweise geradlinige Doméanengrenzen, die einzelne kommensurable
Streifen voneinander trennen. Ein solches System wird als ”Streifen-Domdnen-Phase”
(Stripe-Domain System) bezeichnet [103].

Die Analogie zu den Terrassen auf vizinalen Oberflachen ist offensichtlich. Hier ist
die Richtung der Gitterfehlorientierung die inkommensurable Richtung. Die Terrassen
stellen die kommensurablen Doménen dar, wiahrend die Kristallstufen als Doménen-
grenzen fungieren. Diese Beschreibung ist immer dann gerechtfertigt, wenn die ge-
stufte Oberflaiche oder Grenzflache im wesentlichen keine Inseln, Fehlstellen oder
Uberhiinge aufweist, wenn sie sich also durch das ”Terrace-Step-Kink Model” aus
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Abschnitt 2.1 beschreiben lafit. Dies sollte aber bei allen hier verwendeten Systemen
der Fall sein, da diese mit dem Verfahren der Niedrigtemperatur-Epitaxie hergestellt
wurden (vgl. Abschnitt 2.1), so daf die Temperatur des Systems immer unterhalb des
Aufrauhungsiibergangs lag.

Die Grundlage fiir das Verstdndnis eines solchen Systems von inkommensurablen
Domaéanengrenzen bildet die Arbeit von Pokrovsky und Talapov [127]. Ausgangs-
punkt ist die Tatsache, dal die Doméanengrenzen durch thermische Fluktuationen
ihre Abstande zueinander variieren. Gleichzeitig kénnen sie sich nicht durchdringen
weil eine derartige doppelte Grenze energetisch extrem ungtinstig ist. Im Fall der
Kristallstufen ist das anschaulich klar, weil die Durchdringung mehrerer Stufen zu
unphysikalischen Uberhiingen fihren wirde.

Fiir die Kristallstufen ist die Situation dadurch - bis auf die Dimensionalitat -
genauso wie bei zweidimensionalen fluktuierenden Grenzflachen, d. h. es handelt sich
um ein System elektrisch neutraler Objekte in groer Verdiinnung. Ein derartiger
Sachverhalt wurde bisher schon bei bestimmten biologischen Membransystemen be-
obachtet [146]. Als einzige klassische Wechselwirkung bleibt dafiir nur die anziehen-
de van-der-Waals Wechselwirkung, deren Stérke mit dem Abstand aber sehr schnell
abféllt. Bei groen Absténden der Terrassenstufen voneinander spielt sie nur noch eine
geringe Rolle. Diese Situation in Membran-Multischichten ist von Helfrich theoretisch
untersucht worden [65], die Uberlegungen lassen sich aber auf beliebige fluktuieren-
de Grenzflachen verallgemeinern. Fiir die freie Energie eines solchen Systems gilt
grundsétzlich:

F = UVVW+ Uelast - TAS7 (614)

wobei mit der obigen Argumentation der Beitrag der nichtelastischen Wechselwirkun-
gen Uww sehr klein wird. Die elastische Energie aber ist ebenfalls klein, da sie nur
Beitrage aus der Krimmung enthilt [145], [152] - eine Tatsache die ebenfalls auf das
System der Kristallstufen iibertragbar ist. Fiir die Minimierung von F' ist daher die
Maximierung der Entropie entscheidend. Bezeichne u(z,y, z) wieder die Abweichung
von der idealen Position, dann gilt fiir die elastische Energie im Einheitsvolumen [65]:

1 du\? 1 Pu Pu\’
=-B|— K |—+——) . 1
T3 (az> ok (a.ﬂ * ay2> (6.15)
Wendet man wieder eine Fourier-Entwicklung an, dann konnen die einzelnen Kompo-

nenten u, fiir jede Fluktuationsmode ¢ getrennt betrachtet werden. Nach Anwendung
des Gleichverteilungssatzes ergibt sich fiir das Probenvolumen V' und jede Mode ¢

[65]:

1 oA 1
5 (Bt + Kab) (|ug )V = SksT, (6.16)
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wobei ¢ die Komponente entlang der z-Achse (d.h. im Fall der Kristallstufen senk-
recht zu den Stufen in der Ebene der physikalischen Oberfliche) und ¢, die Kompo-
nente in der Ebene der fluktuierenden Grenzflache darstellt (d.h. im Fall der Kristall-
stufen parallel zu den Stufenkanten).

Jetzt kann eine Multischicht aus einzelnen fluktuierenden Grenzflichen zusammen-
gesetzt werden. Dann 148t sich fiir jede Fluktuationsmode die Anderung der Energie
und die Entropieinderung berechnen [65]. Fiir die Anderung der freien Energie ergibt
sich daraus:

(6.17)

Wenn n die Anzahl der Grenzflachen pro Volumeneinheit und r den mittleren Abstand
darstellt, dann erhélt man fiir die gesamte Anderung der freien Energie pro Flache A

[65]:

, 2 2
AF _ 3n n(keT) 1 (6.18)
A 128 K r?

Die einzelnen Grenzflachen erfahren also eine repulsive Abstolung, wenn sie sich
im Rahmen der Fluktuation einander anndhern. Bedingt durch das quadratische Ab-
standsgesetz ist diese Abstoflung wesentlich langreichweitiger als die attraktive van-
der-Waals Wechselwirkung. Insgesamt ergibt sich daher eine resultierende repulsive
Kraft, die dazu fithrt, daB die Grenzflachen einen groftmaoglichen Abstand zueinander
einnehmen. Dadurch erhélt man eine naherungsweise periodische Struktur mit einem
mittleren Abstand d. Obwohl also das System nach den im vorherigen Abschnitt an-
gestellten Uberlegungen keine wahre langreichweitige Ordnung ausbilden kann, wird
trotzdem eine geordnete Struktur gebildet. Diese wird als quasi-langreichweitige Ord-
nung ("Quasi Long Range Order” - QLRO) bezeichnet.

Diese Uberlegungen fiir zweidimensionale fluktuierende Grenzflichen kénnen naht-
los auf das System der Kristallstufen iibertragen werden. Der eigentliche Grund dafiir
ist, daf} sich beide Systeme wie freie, neutrale Fermionen verhalten, die sich in ledig-
lich einer raumlichen Dimension bewegen kénnen. Das Verbot der Durchdringung ent-
spricht dann dem Pauli-Prinzip und die Wechselwirkung der Grenzflachen bzw. Stufen
ist analog der Fermionen-Wechselwirkung. AuBerdem ist die réumliche Bewegung ins-
gesamt eingeschrankt durch die endliche Probengrofie. Ein solches eindimensionales,
quantenmechanisches, fermionisches Vielteilchensystem ist in der Literatur ausfihr-
lich diskutiert worden. Sein komplexes thermodynamisches Verhalten wurde von Ca-
logero und Sutherland aufgeklart [26], [166]. Auch die naheliegende Anwendung auf
Kristallstufen auf vizinalen Oberflachen ist in jingster Zeit untersucht worden [90],
[91]. Dabei wurde ebenfalls die Ausbildung einer quasi-langreichweitigen Ordnung der
Kristallstufen - zumindest in bestimmten Temperaturbereichen - festgestellt [90].
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6.4.2.3 Auswirkungen auf die Rontgenstreuung

Die Auswirkungen auf die Rontgenstreuung sind drastisch. Das Profil der von ge-
stuften Ober- bzw. Grenzflichen gestreuten Intensitit wird stark von der Ordnung
der Terrassenstufen beeinfluBft. Die allgemeine Form des Strukturfaktors wurde von
Noh et al. berechnet [108], wobei die Grundziige dieser Ableitung in Anhang B dar-
gestellt sind. Daraus folgt zunéchst rein qualitativ (vgl. Gleichung (B.5)), dafi durch
die Uberstruktur der Stufen eine Serie von Uberstruktur-Maxima auftritt, die jeden
reziproken Gittervektor G der flachen Oberfliche begleiten (”Step-Superlattice Peaks
(SSP)”, vgl. auch [160]). Das gilt auch fiir den reziproken Vektor G = (0,0,0), so
daB auch die spekuldre Intensitdt von derartigen Satelliten begleitet wird. Thre In-
tensitaten werden durch den Formfaktor F(éll — éH,Z) bestimmt (siehe Gleichung
(B.5)). Die Positionen der Satelliten sind gegeben durch die Phasenfaktoren in Glei-
chung (B.6), so daf} gilt:

G-A Q.d 2
z _Qz T Q=G = P

P
Q,—G, = 0, (6.19)

wobei [ die Terrassenbreite darstellt. p ist eine ganze Zahl. Im Rahmen der nichtspe-
kuldren Reflektivitdt erhdlt man daher stabformige Satelliten, die genauso wie der
Pfad der spekularen Intensitat auf der realen Oberflache senkrecht stehen. Sie sind
gegeniiber den Terrassenflichen um den Gitterfehlorientierungswinkel a verkippt.
Die Gestalt dieser Satelliten hangt aber empfindlich vom Ordnungszustand der
Terrassenstufen ab [108]. Dabei lassen sich prinzipiell drei Falle unterscheiden:

o perfekt geordnetes Stufengitter:

In diesem Fall, der nur bei einer kommensurablen Oberflache oder bei1 T' = 0
auftreten kann, sind die durch das Stufengitter bedingten Satelliten-Peaks reine
0-Peaks, deren Breite nur durch die experimentelle Auflosung bestimmt ist [108].
Sie verhalten sich genauso wie die Bragg-Peaks selbst.

e quasi-langreichweitig geordnetes Stufengitter:

Dies ist der allgemeine Fall, der bei kleinen Fehlorientierungswinkeln o auftritt.

Hier muf wiederum die Korrelationsfunktion des Stufensystems naher betrach-
tet werden. Sie 1aBt sich schreiben als [6], [152]

C(7) = (exp (iQo[u(r) — u(0)])), (6.20)

wobei Qy = 2% gilt. Die Fluktuationen kénnen als GauB’sche Zufallsvariable
aufgefafit werden und daher ergibt sich in harmonischer Ndherung [6]:

017 = exp (5@ ) - u0) ). (6:21)
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Im Gegensatz zu den fluktuierenden Grenzflachen (vgl. Gleichung (6.16)) gilt

hier fiir das Funktional der freien Energie bezogen auf die Fluktuationsmode ¢

[108], [157]:
F, = % (BQ1 + KQj) - (6.22)

Auch fiir dieses lineare Funktional kann die allgemeine Korrelationsfunktion
analog zu dem von Als-Nielsen et al. angewandten Verfahren [6] berechnet wer-

den. Als Ergebnis erhalt man [108]:
1
(1+5+£)"7"

wobei die entsprechenden Korrelationslangen senkrecht zu den Stufen (&) und

C(r) o

: (6.23)

entlang der Stufen (¢,) eingehen. Fiir den Exponenten gilt:

3 _ 2
_le=¢] kgl (6.24)

g-a 2/ K; K,

wobei K, die Steifigkeit der Stufenkanten in Bezug auf ihre méogliche Kriimmung

reprasentiert, wihrend K, durch die effektive entropische Abstoflung zweier
Terrassenstufen bestimmt wird (vgl. Gleichung (6.18)). Die Korrelationen zeigen
also einen algebraischen Zerfall mit einer deutlichen Asymmetrie zwischen den

beiden Richtungen parallel und senkrecht zu den Stufen (£, > &,).

Fir den sich aus dieser Funktion ergebenden Strukturfaktor erhdlt man durch
Fourier-Transformation:

1
( 262 4 2§2>2‘%”@_ﬁ’
9xCx qy Y.

wobel ¢, und ¢, die Abstinde von den entsprechenden - sich aus Gleichung
(6.19) ergebenden - Positionen des Satelliten der Ordnung p im reziproken Raum

Sp(@) & (6.25)

darstellen. Daraus ergeben sich Satelliten-Peaks mit Singularitdten, die durch
ein Potenzgesetz bestimmt werden [108]. Der dafiir charakteristische Exponent
hangt seinerseits wieder von dem Abstand zum reziproken Gitterpunkt bzw.
hier zur spekularen Position und damit auch von der Ordnung des Satelliten
ab. Da n mit zunehmendem Abstand ebenfalls ansteigt und die Singularitit in
Gleichung (6.25) fiir > 4 verschwindet, konnen nur die niedrigen Satelliten-
Ordnungen beobachtet werden.

kurzreichweitig geordnetes Stufengitter:

Es ist auch denkbar, dafl das Stufengitter algebraisch divergierende Positions-
fluktuationen aufweist [181]. Diese Situation tritt typischerweise im Nichtgleich-
gewicht z.B. wahrend des epitaktischen Wachstums auf. Wird die Konfiguration
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des Stufengitters in diesem Fall iiber eine zeitlich eng begrenzte Momentauf-
nahme der Oberflache definiert, dann erhilt man eine exponentiell zerfallende
Korrelationsfunktion [108]:

exp (— 2+ %)
C(7) o &

(6.26)
1ﬂ+%+%
Dies fithrt zu einem Strukturfaktor der Form
- 1
Sp(Q) (6.27)

Tt egtag
der zu Satelliten fithrt, deren Form nicht von der Ordnung abhéngt.

Eine entsprechende Anpassung der Mefidaten sollte es erméglichen zwischen diesen
drei verschiedenen Ordnungszustdnden zu unterscheiden.

6.4.2.4 Simulationsrechnungen fiir die Probe Delta 1

Daher wurden auf der Grundlage dieser theoretischen Uberlegungen neue Simulati-
onsrechnungen fiir die in Abbildung 6.17 dargestellten gemessenen ) ,-Schnitte durch-
gefithrt. Es ist dabei sofort klar, dal eine perfekte langreichweitige Ordnung fiir das
Stufengitter nicht in Frage kommt, da die nichtspekuldren Satelliten wesentlich brei-
ter sind als der durch die Auflosung begrenzte spekulére Peak. Es kann sich bei ithnen
also nicht um auflosungsdominierte d-férmige Maxima handeln. Die Annahme einer
perfekten Ordnung ist dem Modell von Holy inhédrent, weil es Maxima gleicher Brei-
te fur das spekuldre Signal und die Satelliten ergibt. Damit sind auch die grofien
Diskrepanzen zwischen Messung und Simulation bei Anwendung dieses Modells zu
verstehen.

Fir die Anwendung der oben entwickelten Modelle muf} der diffuse Strukturfaktor
aus den einzelnen Satelliten zusammengesetzt werden:

Spemumt( Q=) = Y 55(Qa)- (6.28)

Das spekuldre Signal wird zusétzlich durch ein die instrumentelle Auflésung beriick-
sichtigendes Gaufl’sches Maximum modelliert.

Zunichst wurden nur die Beitrdge der Strukturfaktoren berticksichtigt, die fir
das Auftreten der diffusen Peaks und deren Breite verantwortlich sind. Im Verhalt-
nis zueinander werden die Maxima aber frei skaliert. Dies hat den Vorteil, dafl der
Formfaktor der Terrassen, der im wesentlichen die Asymmetrie der Intensitatsver-
teilung in Abbildung 6.11 bestimmt, hier nicht beriicksichtigt werden mufl. Dieser
minimalistische Ansatz erlaubt es den Strukturfaktor allein zu untersuchen.
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Abbildung 6.18: Nichtspekulirer Satellit der Ordnung -1 aus dem Q,-Schnitt bei
Q. = 0,238 A~' zusammen mit jeweils einer besten Anpassung nach den Modellen

kurzreichweitig geordneter (SRO) und quasi-langreichweitig geordneter Stufen
(QLRO).

Dabei wird zuerst versucht zwischen der quasi-langreichweitigen und der kurz-
reichweitigen Ordnung zu unterscheiden. Im Prinzip kann diese Unterscheidung an
einem einzelnen Satelliten vorgenommen werden, weil sich die unterschiedliche Peak-
Form an jedem einzelnen diffusen Maximum auswirkt. Am besten ist es den Schnitt
bei Q, = 0,238 A~! aus Abbildung 6.17 heranzuziehen und dort den Satelliten der
Ordnung -1 zu betrachten, weil dieser insgesamt - auch im Vergleich mit den Schnit-
ten bei anderen ().-Werten - am deutlichsten ausgepréagt ist. Fiir diesen gemessenen
Satelliten wurden jeweils Rechnungen auf der Basis von Gleichung (6.25) (QLRO)
und von Gleichung (6.27) (SRO) durchgefiihrt. Die sich daraus ergebende beste An-
passung ist in beiden Fillen zusammen mit den gemessenen Daten in Abbildung 6.18
dargestellt.

Man erkennt bereits rein qualitativ, dafl der quasi-langreichweitige Strukturfaktor
eine bessere Anpassung ermoglicht. Besonders deutlich zeigt das aber die mittlere
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Abbildung 6.19: Nichtspekulire Satelliten auf der (Q), < 0)-Seite des spekuléren
Pfades fiir verschiedene konstante (),-Werte zusammen mit einer Simulation nach
dem Modell der quasi-langreichweitigen Ordnung.

quadratische Abweichung f zwischen Simulation und Messung. Es gilt
F(QLRO) = 0,0296 F(SRO) = 0,0426. (6.29)

Daraus folgt, dafl der quasi-langreichweitige Strukturfaktor eine bessere Beschreibung
der nichtspekuldren Satelliten darstellt.

Die Terrassenstufen sowohl an der Oberfliche als auch im Bereich der vergrabe-
nen §-Schicht befinden sich daher im Zustand quasi-langreichweitiger Ordnung. Dies
wurde anscheinend durch die besondere Art der Herstellung erreicht, bei der die epi-
taktisch wachsende Oberflache vor der Deposition eines neuen Materials immer Zeit
zur Equilibrierung hatte. In diesem Gleichgewichtszustand kann sich dann aufgrund
der entropischen Abstoung zwischen den Terrassenstufen die von der Theorie vor-
hergesagte quasi-langreichweitige Ordnung des Stufengitters einstellen.

Nachdem der Ordnungszustand geklart ist, kann der quasi-langreichweitige Struk-
turfaktor dazu herangezogen werden, um die Strukturparameter des Stufengitters zu
bestimmen. Da nach wie vor der Formfaktor und damit die Asymmetrie der Inten-
sitatsverteilung auf beiden Seiten des spekuldren Pfades nicht berticksichtigt wird,
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kann man sich auf die (@, < 0)-Seite der experimentellen Schnitte in Abbildung 6.17
beschranken. Dort sind die nichtspekuldaren Maxima besonders deutlich ausgepragt
und es sind daher entsprechend genaue Informationen zu erwarten. Die Anpassungen
wurden mit Gleichung (6.28) unter Beriicksichtigung der Satellitenordnungen p = —2
und p = —1 mit dem Strukturfaktor der quasi-langreichweitigen Ordnung durch-
gefithrt. Das Ergebnis ist in Abbildung 6.19 dargestellt.

Man erkennt, daB sich mit diesem Modell eine sehr gute Ubereinstimmung zwi-
schen Messung und Simulation erzeugen 1a8t. In den Fit gehen insbesondere die Ter-
rassenbreite [ und der charakteristische Exponent n; fiir den Satelliten 1. Ordnung
ein (ny = 2n;). Die Ergebnisse sind in der folgenden Tabelle dargestellt:

| Q-[A-7] 0,238 ] 0,274 | 0,309 | 0,348 || Mittelwert |
I[A] [ 11136 [ 11118 [ 11017 | 11760 11258
m 0,655 | 0,522 | 0,723 | 0,710 0,653

Der aus den Mefidaten gewonnene Mittelwert von 7y stimmt erstaunlich gut mit
dem in einer fritheren experimentellen Arbeit erzielten Wert von 0,6 iiberein [107].
Diese Ubereinstimmung ist ein weiteres gewichtiges Indiz fiir die Giiltigkeit des Mo-
dells einer quasi-langreichweitigen Ordnung.

6.5 Aussagen iiber die Form der Terrassen

Der Strukturfaktor des Terrassensystems ist damit vollstdndig bestimmt worden. In
einem weiteren Schritt kann jetzt versucht werden aus der Messung Informationen
iiber den Formfaktor der Terrassen zu extrahieren.

Zunachst wurde zu diesem Zweck fiir die Probe Delta 1 der Fehlorientierungswinkel
a zwischen Oberflache und (001)-Ebene in der Richtung senkrecht zu den Stufen durch
ein unabhédngiges Experiment genau bestimmt. Dabei ergab sich: o« = 0,4° £ 0,01°.
Dieser Wert steht in eklatantem Gegensatz zu dem Wert von 0,065°, der sich aus
der Simulation mit dem statistischen Ansatz ergibt. Dies ist ein weiteres Argument
gegen die Giiltigkeit dieses Ansatzes und fir die Entwicklung des neuen Modells der
sterischen Abstoflung, das im vorigen Abschnitt durchgefithrt wurde.

In Verbindung mit der mittleren Terrassenldnge aus der obigen Tabelle folgt dar-
aus sofort, dafl es sich bei den Stufen keinesfalls um monoatomare Stufen handeln
kann. Die mittlere Stufenhéhe ergibt sich sogar zu 79 A was etwa 58 Einzelstufen ent-
spricht. Dadurch wird die Kondensation der Einzelstufen zu groflen effektiven Stufen
bestatigt, die schon héaufig beobachtet wurde [77], [71]. Diese Kondensation ist nor-
malerweise eine Folge der Kinetik beim epitaktischen Wachstum 1m Step-Flow Mode
[169], [46]. Es ist aber nicht zu erwarten, dafl diese kondensierten Stufen noch ei-
ne exakte eckige Stufenform besitzen. Vielmehr diirften sich die Einzelstufen lateral
iiber einen bestimmten Bereich verteilen, so daB} sich ein abgerundetes Profil der Stufe
ergibt [58]. Diese Situation ist ndherungsweise in Abbildung 6.20 dargestellt.
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Fichtuns ¢

Abbildung 6.20: Modellvorstellung fiir kondensierte Stufen, die durch laterale Vertei-

lung in einem bestimmten x-Bereich ein ausgeschmiertes Stufenprofil erzeugen.

Die Oberfliche bzw. Grenzfliche ist dann aus einer Folge derartiger Stufenprofi-
le zusammengesetzt. Fiir derartige Terrassenstufen haben Grim et al. eine einfache
Parametrisierung vorgeschlagen, bei der das Stufenprofil durch eine hyperbolische
Funktion beschrieben wird [58]. Die eigentliche Stufenform ist dabei im wesentlichen
durch den Fehlorientierungswinkel & und durch den Parameter a bestimmt, der die
Abweichung von einer exakten Stufenspitze beschreibt [58]. zo und 2y sind die Ko-
ordinaten dieser hypothetischen Stufenspitze. Fithrt man eine Transformation in das
u-v-Koordinatensystem aus Abbildung 6.20 durch, dann kann der Formfaktor analy-
tisch berechnet werden und es gilt [58]:

F(@) = / du [(— cosa — % sin a) exp (iQx(J:O —ucosa+ ? sin a))

U1 u

(exp (in(zo _usina — = cos a)) — 1)] (6.30)

U

1
T— (J;o—{—\/x%—{—élasinacosa)
2 cos a

Uy = ! <x0 — [+ \/(:co —1)? + 4asin a cos oz) (6.31)

2 cos a

Die Koordinaten der Stufenspitze konnen ebenfalls in Abhangigkeit vom Fehlorien-
tierungswinkel, von der Terrassenlange und von der Grofle a bestimmt werden. Man
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Abbildung 6.21: Die bereits untersuchten Schnitte entlang (), zusammen mit einer
Anpassung, die sowohl den quasi-langreichweitigen Strukturfaktor als auch den Form-
faktor der Terrassen nach Grim et al. beriicksichtigt.

erhilt aufgrund einfacher geometrischer Uberlegungen [58]:

[ 1 Ra
_ .- 2
o= 2 + 2 cos 20 [ 1 + sin 2«
1 Sa
= —sin?2 2 .32
20 5 Sin 2e + o (6.32)

Damit kann der gesamte Formfaktor berechnet werden. Da «a bereits aus der un-
abhangigen Messung und [ aus der Anpassung des Strukturfaktors bekannt sind,
wird die Asymmetrie der nichtspekularen Intensitat auf beiden Seiten des spekularen
Pfades allein durch den Betrag von a bestimmt. Das ist auch aus Abbildung 6.20
anschaulich klar. Um nun Anpassungen an die MeBdaten vorzunehmen wurde das
Betragsquadrat des Formfaktors mit dem Strukturfaktor der quasi-langreichweitigen
Ordnung kombiniert. Unter Berticksichtigung eines Untergrundes [y ergibt sich damit
fiir die gestreute Intensitét [18]:

1(Qq: Q) = S(Qu, Q) | F(Qu, Q:) I +1o (6.33)
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Damit kénnen nun die bereits ausfithrlich diskutierten Schnitte entlang @), durch
die Intensitatsverteilung aus Abbildung 6.11 angepafit werden. Im Vergleich zur reinen
Strukturfaktoranpassung gelingt dies aber jetzt mit einer kleineren Parameteranzahl.
Die besten erzielten Anpassungen sind in Abbildung 6.21 dargestellt.

Man erkennt eine zufriedenstellende Ubereinstimmung zwischen Messung und Si-
mulation v.a. im Bereich der kleinen Q,-Werte. Erst ab Q, = 0,3 A~1 ergeben sich
deutliche Abweichungen. Das ist nicht verwunderlich, weil die Messung mit steigen-
dem @, immer sensitiver auf die atomaren Details der Struktur reagiert. Im Vergleich
zu Abbildung 6.19 ist die Ubereinstimmung bei allen Kurven deutlich schlechter, weil
jetzt jeweils die ganze Kurve auf beiden Seiten des spekuldren Pfades in die Simu-
lation einbezogen wurde. AuBerdem konnten die Héhen der Satelliten-Maxima nicht
mehr frei skaliert werden. Sie wurden zusammen mit der Asymmetrie zwischen der
(Qr < 0)- und der (@, > 0)-Seite allein durch den im wesentlichen von dem Parameter
a abhdngigen Formfaktor bestimmt. Unter Beriicksichtigung dieser Einschrankungen
kann die Ubereinstimmung zwischen Messung und Simulation als zufriedenstellend
betrachtet werden. Daher ist das einfache Modell nach Grim et al. [58] ein guter
Ansatz, der die Form der Terrassenstufen hinreichend gut beschreibt.



Kapitel 7

Schluflfolgerungen und Ausblick

7.1 Weitere Untersuchungen an Bor-implantiertem
Silizium

Aus den in Abschnitt 5.6 dargestellten Ergebnissen zur Tiefenverteilung der Stapel-
fehler und zur Bildung von Oberflichen-Clustern erwichst sogleich die Frage, ob sich
die im Verlauf des Ausheilens gebildeten Stapelfehler bei langerer Temperaturbehand-
lung selbst wieder an der Oberfliche des Kristalls ausheilen lassen.

Letztendlich geht es darum ob Stapelfehler auf (111)-Ebenen eine stabile Kon-
figuration fir die Silizium-Zwischengitteratome darstellen oder ob es sich bei ithnen
nur um ein zeitlich begrenztes Phanomen handelt. Die Beantwortung dieser Frage ist
v.a. fiir mogliche prozefitechnische Anwendungen entscheidend. Im ersten Fall miifite
man versuchen die Temperaturen so einzustellen, dafl sich diese planaren Defekte in
dem elektrisch aktiven Bereich gar nicht erst bilden kénnen. Im zweiten Fall dagegen
wiirde es gentigen die Ausheilzeiten entsprechend grof zu wahlen.

Zur Klarung dieser Frage sind detaillierte und umfassende Untersuchungen an
Systemen notwendig, die idealerweise bei verschiedenen Temperaturen tiber 1000° C
unterschiedlich lange ausgeheilt wurden.

Erste Messungen in dieser Richtung wurden kiirzlich an der "Rossendorf Beamli-
ne” (ROBL) der ESRF in Grenoble von T. H. Metzger und 1. Kegel vorgenommen. Es
wurden jeweils Systeme untersucht, die vollig analog zu b1d hergestellt worden waren.
Sie wurden aber diesmal bei 7' = 1070° C unterschiedlich lange ausgeheilt, wobei ein
Zeitfenster zwischen 10 und 120 Sekunden untersucht wurde. Mit Synchrotronstrah-
lung der Wellenlinge A = 1,544 A wurde jeweils die entlang des positionsempfindli-
chen Detektors auftretende Intensitat bei konstantem Einfallswinkel o; und an einer
festen Position (h/k) = (2 + /2 + z) im reziproken Raum gemessen. Dadurch ergibt
sich ein fester Abstand ¢ vom Hauptreflex. Die Ergebnisse sind fiir die verschiedenen
Ausheilzeiten in Abbildung 7.1 dargestellt.

Man erkennt, dafl die Peak-Intensitat auf die Ausheilzeit extrem empfindlich ist.
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Intensitat [w.E.]

Abbildung 7.1: Stapelfehler-Peak in festem Abstand vom Hauptreflex fiir analog zu
b1d hergestellte Systeme, die 10, 20, 40, 80 und 120 Sekunden bei T = 1070° C

ausgeheilt wurden.

Nach einer Zeit von 10 Sekunden - die in den im Rahmen der vorliegenden Ar-
beit durchgefithrten Untersuchungen ansonsten immer verwendet wurde - ist das
Stapelfehler-Maximum deutlich ausgepragt. Nach 20 Sekunden ist seine Intensitat
nochmals um 40 % grosser. Bei einer Ausheilzeit von 40 Sekunden dagegen ist sie
wieder in etwa auf den 10-Sekunden-Wert zuriickgegangen und nach 80 Sekunden ist
der Streak fast vollstandig verschwunden. Auch bei 120 Sekunden ist kein durch die
Stapelfehler induziertes Maximum mehr feststellbar.

Daraus kann geschlossen werden, dafl die Bildung von extrinsischen Stapelfeh-
lern in Bor-implantiertem und bei Temperaturen iitber 1000° C ausgeheilten Silizium-
Systemen ein transientes Phanomen darstellt. Diese planaren Defekte wachsen wih-
rend des Ausheilens, wobei sich sowohl ihre Anzahl (proportional zur Satelliten-
Intensitat) als auch ihre mittlere Flache (ablesbar an der kleiner werdenden Halb-
wertsbreite des Satelliten-Maximums) mit der Zeit vergrofiern. Dieser Vorgang setzt
sich solange fort, bis beide Groflen 1m Bereich von 20 Sekunden ihren Maximalwert
erreichen. Danach beginnen sowohl die Anzahl der Stapelfehler als auch ihre mittlere
Ausdehnung wieder zu schrumpfen und im Bereich ¢ Z 80 Sekunden verschwinden sie
vollstandig.

Aufgrund der Gesamtheit der in Kapitel 5 diskutierten Ergebnisse zur Tiefenver-
teilung kann die SchluBfolgerung gezogen werden, dafl die extrinsischen Stapelfeh-
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ler durch Diffusion an die Oberflache und durch dort stattfindendes Abscheiden der
iiberschiissigen Silizium-Zwischengitteratome ausheilen. Sowohl die raumliche Vertei-
lung bis unmittelbar unter die Oberflache als auch die im Rahmen des Ausheilens
ausschlieBlich bei diesen Systemen gefundenen Oberflachen-Cluster untermauern die-
se Hypothese.

Diese Erkenntnisse haben umfassende Konsequenzen fiir die Entwicklung eines
prozeBtechnischen Verfahrens, daB das Auftreten von Defekten in Bor-implantierten
Systemen weitgehend minimiert. Wie die in Kapitel 5 dargestellten Resultate belegen
ist eine niedrige Ausheiltemperatur dafiir nicht geeignet. Sie fithrt zur Bildung von
Defekt-Clustern, die auch durch langes Tempern nicht aufgel6st werden kénnen.

Erst bei einer Temperatur im Bereich von 1070° C ist das moglich. Allerdings
bilden sich dabei zundchst groBflachige, planare Defekte in Form von extrinsischen
Stapelfehlern auf (111)-Ebenen, die schlieBlich bei fortschreitender Temperung an
der Oberfliche des Kristalls ausheilen. Erst danach liegt ein weitgehend defektfreies
System vor.

Zur Frreichung optimaler Ergebnisse miissen daher eine entsprechend hohe Aus-
heiltemperatur und eine lange Ausheilzeit miteinander kombiniert werden.

7.2 Kristalline Terrassen an Oberflachen

Die bei den epitaktischen d-Schichtsystemen gefunden kristallinen Terrassenstufen
und ihre Wechselwirkung durch sterische AbstoBung legen fiir die Zukunft weite-
re Untersuchungen nahe. Dabei sollten durch genaue Spezifizierung des Fehlorien-
tierungswinkels zwischen realer Oberfliche und Silizium-(001)-Ebene Systeme mit
verschiedenen Terrassenbreiten erzeugt werden. Dadurch kénnte der Bereich an Stu-
fenabstanden ermittelt werden in dem die Wechselwirkung wirksam ist, die die quasi-
langreichweitige Ordnung vermittelt.

AuBerdem konnten die Ergebnisse mit In-Situ-Messungen an freien Silizium-Ober-
flachen im Ultrahochvakuum verglichen werden. Dies setzt aber voraus, daf} die ex-
perimentellen Schwierigkeiten tiberwunden werden kénnen, die mit einer derartigen
Messung verbunden sind.



Anhang A

Die Reflektivitiat eines
Terrassen-Schichtsystems nach V.

Holy

Hier soll der statistische Ansatz von V. Holy fiir die nichtspekulire Reflektivitat eines
Schichtsystems dargestellt werden, bei dem die einzelnen Grenzflachen eine laterale
Struktur in Form von Terrassen und atomaren Stufen aufweisen. Zunéchst wird die
Korrelationsfunktion einer solchen Grenzfliche abgeleitet. AnschlieBend soll die spezi-
elle Anwendung der DWBA zur Berechnung der von einem derartigen Schichtsystem
inkoharent oder nichtspekuléar gestreuten Intensitat diskutiert werden.

A.1 Die dreidimensionale Korrelationsfunktion
einer gestuften Oberfliche

Der Ansatz von Holy basiert auf dem Prinzip der stationaren Zufallsprozesse (”Sta-
tionary Random Processes”) [130]. Fiir jede Grenzflache wird eine dreidimensionale
Paarkorrelationsfunktion berechnet, deren Fourier-Transformierte die Grundlage fiir
die Berechnung der gestreuten Intensitat darstellt. Zunachst wird nur eine Grenzflache
betrachtet. Diese besteht aus einer unendlich grolen Anzahl paralleler Terrassen, die
wie absteigende Treppenstufen angeordnet sind (Abbildung 6.15).

Die Paarkorrelationsfunktion C' (x4, 22, x3) fiir eine Grenzfliche ist die Wahrschein-
lichkeit pro Langeneinheit der Héhe, dafl sich zwei Grenzflichenatome mit den late-
ralen Koordinaten (0,0) und (z1, ) in ihrer vertikalen Koordinate um den Wert x5
unterscheiden [71]. Wie in Abschnitt 6.4.1 bereits dargestellt sind die Terrassenbrei-
ten senkrecht zu den Stufen mit einer Gamma-Verteilung der Ordnung m um den
Mittelwert (), sowie parallel dazu mit einer entsprechenden Verteilung der Ordnung
m’ um den wesentlich groBeren Wert (I') verteilt. Die Stufenhohen dagegen gehorchen
einer GauB-Verteilung um den Wert (h), der sich aus dem Fehlorientierungswinkel «
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und dem Wert (/) ergibt.

Zuerst werden zwei Grenzflichenatome betrachtet, die sich an den Orten (0,0,0)
und (z1,0,23) mit 1 > 0 befinden. Wenn sich zwischen ihnen insgesamt n Stufen
befinden, dann gilt fiir die Wahrscheinlichkeitsdichte einer derartigen Anordnung [71]:

wo(Ty, w3) = ﬁ (/Ooo dlZ) ﬁ(P(ll-)) ﬁ (/_m dhz-) ]ﬁ[(ﬂ(hﬂ)

=0 =0 =1 0 =1
X 5<x1—21j> 5(x3—2hj>. (A1)
7=0 j=1

Die H(h;) sind dabei die GauB’schen Wahrscheinlichkeiten und die P(/;) die Wahr-
scheinlichkeiten aus der Gammaverteilung in Gleichung (6.6), wobei die Randwerte
P(ly) und P(l,) aber nicht die Wahrscheinlichkeiten der tatsachlichen Terrassenbrei-
ten, sondern die der Abstande der betrachteten Atome von den entsprechenden Stufen

beschreiben [71]:

P(ly) = ﬁ/ﬁ diP(1) P(l,) = <zi> /ZQ diP(1) (A.2)

Zusitzlich sei Py(z;) die Wahrscheinlichkeit die beiden Atome im Abstand z; auf
derselben Terrasse zu finden [71]:

Py(l) = %/I‘X’ de(z — )P(x) (A.3)

Dann gilt fiir die entsprechende zweidimensionale Paarkorrelationsfunktion:

C(z1,0,23) = Py(x1)0(x3) + Z wy, (1, 23) (A.4)

n=1

Anschlielend werden die Fourier-Transformierten der Wahrscheinlichkeitsvertei-
lungen definiert:

PFT(q)z/OOO diP(l)e™! HFT(q)z/_OO dhH(h)e' " (A.5)

o0

Damit 148t sich sofort die zweidimensionale Fourier-Transformierte der Korrelations-
funktion CFT? analytisch berechnen. Es ergibt sich eine unendliche Summe, die fiir
¢t #0 V g5 # 0 konvergiert. Dadurch erhélt man:

(1= P"(q)) (1 = H"(g3))
1 _ PFT(ql)HFT(qB)

9
CH (g1, q3) = Re

a;i(l)

(A.6)
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Um nun die allgemeine Form der dreidimensionalen Korrelationsfunktion und ih-
rer Fourier-Transformierten abzuleiten, muf} die Tatsache beriicksichtigt werden, daB
die beiden Atome im allgemeinen nicht die gleiche Koordinate x5 besitzen. Daher
muf} auch die Lateralstruktur der Grenzfliche entlang der Stufenkanten diskutiert
werden. Dabei ist anzunehmen, dafl die einzelnen Terrassen auch in dieser Richtung
nicht unendlich ausgedehnt sind. Vielmehr wird die Grenzfliche entlang z, bzw. y
aus Domaéanen der mittleren Grofle <l'> bestehen, wobei <l'> > <l> gilt. Innerhalb einer
solchen Domaéne ist die Héhenkoordinate z3 unabhédngig von der Position x; und in
zwei verschiedenen Doménen sind die Héhenkoordinaten statistisch unabhéngig. Ent-
scheidend ist daher nur die Wahrscheinlichkeit R,(z;), daBf zwei Oberflichenatome,
deren Positionen entlang der Stufenkanten sich um den Wert z, unterscheiden, in
derselben Domine liegen. Dafiir gilt [71]:

R(|1']) = L/ dii— | I R(), (A7)
() Sy
wobei R(l) die Wahrscheinlichkeit fiir die Doménengrofie [ beschreibt.
Damit ergibt sich nun fiir die dreidimensionale Korrelationsfunktion die einfache

Beziehung:
C($1,$27$3) = C($1,07$3)R5($2>. (‘A8>

Thre Fourier-Transformierte ist [71]:

2
CFT(Q])QQ,QS) = 3

a{l")
Diese GroBe stellt im folgenden die Grundlage fiir die Berechnung der diffus ge-

Re [1 = R™(q2)] CT" (g1, 45) (A.9)

streuten Intensitat dar.

A.2 Die nichtspekulire Streuintensitit

Jetzt kann die Streunung von einem Schichtsystem bestehend aus gestuften Grenz-
flichen berechnet werden. Das System bestehe dabei aus N Schichten mit den Grenz-
flichen 5 = 0,1,...,N, wobei j = 0 die Oberfliche und j = N die Grenzfliche
zwischen Substrat und 1. Schicht bezeichnen. Die Grenzfliche j trennt also jeweils
die Schichten j und j+1 voneinander. Fiir jede einzelne Schicht bezeichne n; = 1 —4;
den Realteil des Brechungsindex’. ng = 1 — dg ist die entsprechende Grofle fir das
Substrat.

Die das Streuproblem beschreibende stationare Wellengleichung (3.30) kann wie-
der mit dem Ansatz der Distorted Wave Born Approzimation gelost werden. Das
Streupotential wird aber in diesem Fall auf andere Art und Weise in einen un-
gestorten und einen gestorten Teil aufgeteilt als dies in Abschnitt 3.2.2 der Fall war
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(vgl. Gleichung (3.32)) und als dies ansonsten bei Schichtsystemen tiblich ist [69].
V1 reprasentiert jetzt das halbunendliche Substrat mit flacher Oberflache, wiahrend
V, die 7Storung” durch die Schichtstruktur, die Grenzflachenrauhigkeiten und die
Terrassenstruktur beschreibt. Diese Aufteilung lauft darauf hinaus die dynamischen
Effekte in der nichtspekuldaren Reflektivitdt zu vernachlissigen, so dafl die Rechnung
die sog. Bragg-artigen Peaksin der nichtspekuldren Reflektivitat von Schichtsystemen
[76] nicht wiedergibt. Diese werden aber bei gestuften Grenzflachen im Experiment
ohnehin nicht beobachtet [71].

Werde das Profil der j-ten Grenzfliche wieder wie in Abschnitt 3.2.2 {iber die
Abweichung u; von der mittleren Grenzflichenposition beschrieben

uj(x,y) = Zj(I,:y) - <Zj>7 (AlO)
dann gilt fiir das Matrixelement der Storung in diesem Fall [71]:
M; = | (E;| Vo | By) |’ (A.11)

N (zj)+u; .
— | 2k2t1t2/ dxdye (Qzr+Qyy) Z 5 _ 55 / dzezsz |2
S8y (zj—1)4uj—1

=1

Der inkohérente oder nichtspekuliare Streuquerschnitt steht damit in dem einfa-

(5%) diff - <1]f\3/[7:2> (A.12)

Setzt man Gleichung (A.11) in (A.12) ein, dann ergibt sich nach einigen Verein-
fachungen

chen Zusammenhang

do spsy bt | 112 |?
(m) = T [0 A1)
N
> [(6”1 ) B — ) SO [ ey @O (0.
k=0 Sz Sy

Die entscheidende Gréfle in dieser Beziehung ist die Funktion Fj, die die Korre-
lation zwischen den Grenzflichenprofilen beschreibt. Sie ist definiert durch [71]:

Fir((a,y) = (a',y')) = (€100 =03t="a, (A14)

Fir y = k ist diese Funktion von der oben berechneten Paarkorrelationsfunktion der
entsprechenden Grenzflache 7 bestimmt. Wenn man annimmt, dafl diese Paarkorre-
lationsfunktion fiir alle Grenzflachen gleich ist und die Form von Gleichung (A.8)
besitzt, dann gilt fiir alle j [71]:

o0

Fii((z,y)— (2',y) = / dz—2")C(z — 2,y —y',z — z')ei(z_zl)Re(Qz). (A.15)

o0
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Jetzt muf nur noch berticksichtigt werden, dafl die Replikationsrichtung der Ter-
rassenstruktur und die Wachstumsrichtung im allgemeinen voneinander verschieden
sind [63]. Sei die Replikationsrichtung durch einen Vektor b beschrieben, dann kann
die Korrelation zwischen den Grenzflichenprofilen schlieBlich ausgedriickt werden als

[71]:

Fie((z,y) = (o,y)) = [Fii((w,y) = (2",") = (b, by)((25) = (2x))= | Z |']

X exp (—W) + | Z). (A.16)

Der exponentielle Term berticksichtigt dabei die Tatsache, daBl die Replikation im all-
gemeinen nicht vollstandig erfolgt und A} ist die Replikationslange (vgl. die Definition
in [101]).

Damit kann schlieBlich die nichtspekulire Streuamplitude formuliert werden. Mit
den Beziehungen (A.16) und (A.13) erhélt man in Abhéngigkeit von der Fourier-

Transformierten C*" der Korrelationsfunktion:

do Sps kt | 12 |2 -
<E> S ||Q ||2 [CFT(Re(G)) P % (A17)
diff z

N N—(z
2. [<5j+1 57) (kg — )@= ()= @ T

J1k=0



Anhang B

Der Strukturfaktor einer gestuften
Oberfliche nach Noh et al.

In diesem Anhang soll der Strukturfaktor einer gestuften Oberfliche nach dem Ansatz
von Noh et al. dargestellt werden. Zunéachst wird dabei die allgemeine Form dieses
Strukturfaktors aus der Born Approximation (BA) entwickelt. Anschlieflend sollen
die Auswirkungen auf die Beugungsprofile diskutiert werden.

B.1 Strukturfaktor nach Noh et al.

Wendet man die Born Approximation in einer - im Vergleich zu Kapitel 3.2.1 - leicht
abgewandelten Form an, so 1at sich fiir den die Streuintensitat bestimmenden Struk-
turfaktor schreiben [8]:

S(@) = / dmﬁ'ef@'“-f*’)p(??)p*(F'). (B.1)

Dabei stellt p(r) die Massendichtefunktion der gestuften Oberfliche dar. Sie kann
durch eine Fourier-Zerlegung nach Komponenten des reziproken Gitters ausgedriickt

werden [108]:

p(F) x Y pg 7T IR G (2 4 (71 )d) (B.2)
G

wobei d die Gitterkonstante und A den Verbindungsvektor zwischen dquivalenten
Atompositionen in benachbarten Schichten der jeweiligen Silizium-Oberfliche dar-
stellt. m ist die Anzahl der Stufenkanten zwischen dem Ursprung und dem Aufpunkt
T

In dieser Situation ist nun die z-Integration in Gleichung (B.1) wegen der d-

Funktion in (B.2) trivial und in z kann die Integration als Summe von Integralen
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tiber die einzelnen Terrassen geschrieben werden, wobei die Werte Xi(y) die Posi-
tionen der jeweils nichsten Stufenkante beschreiben [108]. & ist dabei sozusagen die
Nummer der Stufe.

Fithrt man mit uy(y) die Abweichung der Terrassenbreite der k-ten Terrasse vom
Mittelwert [ ein, so ergibt sich eine einfache Beziehung fiir die Position der k-ten
Stufenkante:

Xi(y) =k 1+ ur(y). (B.3)

Da die Abweichungen die Bedingung | ug41(y) — ux(y) | < [ erfiillen, lassen sich die

Integrale {iber x und 2’ problemlos ausfithren und man erhilt das Ergebnis [108]:
F(Qy — Gy, 1) €(@a=C)(b=n)l pi(Qu=Ga)(ur(y)=un (y)) (B.4)

3

wobei F' den mittleren Formfaktor der Terrassen darstellt. Damit kann der Struktur-
faktor geschrieben werden als

)) Zpé F(Q. — G3,1) Z /dxdy'[ei(Qy_Gy)(y_yl)
G k,n

x e(%ﬁ A= Qe+ Q=G ) (k=) ( i(Qu=Gi) (s (1) = (1)), (B.5)

Wandelt man die hier auftretenden Summen iiber die einzelnen Terrassenstufen
in Integrale um, dann ergibt sich daraus der relativ einfache Zusammenhang:

Z F - G-THZ /d$dy,[ez( -G )ye (%G‘ A-‘_%de‘l'Qz—Gz)g:

y <ei(Qm—Gz)(u(0,0)—u(x7@/))>]_ (B.6)

Da aber die Korrelationsfunktion der Positionen der einzelnen Stufenkanten ge-
schrieben werden kann als [108]

C() = (@G0 1), (B1)

ist der Strukturfaktor nichts anderes als die Fourier-Transformierte dieser Korrelati-
onsfunktion, die mit einer zusédtzlichen Phasenverschiebung um

(Gy — é A+

N|H
o~ =

Q.d,Gy)

versehen ist.
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B.2 Beugungsprofil der gestuften Oberfliche

Die Konsequenzen fir die Rontgenbeugung kénnen am besten aus Gleichung (B.5)
abgelesen werden. Daraus ergibt sich, daB jeder reziproke Gittervektor G des Silizium-
Gitters von zusédtzlichen Beugungsmaxima begleitet wird (7Step-Superlattice Peaks
(SSP)”, vgl. auch [160]). Diese sind auf die durch die Terrassenstufen eingefiihr-
te Uberstruktur zuriickzufithren und ihre Intensititen werden durch den mittleren
Formfaktor der Terrassenstufen F(@ — G, [) bestimmt.

Die Positionen dieser Uberstrukturmaxima sind durch die Phasenfaktoren in Glei-

chung (B.5) gegeben [108]:

S}

s

G-A Q.d
G-Aa P
0.

[ [

Qy - Gy - (B8)

Daraus folgt unmittelbar, daB die einzelnen Uberstrukturmaxima bei festem senk-
rechten Impulsiibertrag Q. den Abstand 2T voneinander besitzen.

AufBlerdem ergibt sich aus den Phasenfaktoren, daff diese zusétzlichen Maxima
in drei Dimensionen stabformige Intensitaten darstellen, die sich genau entlang der
Oberflaichennormalen erstrecken. Sie sind daher gegeniiber der Normalen zu den Ter-
rassenflachen um den Fehlorientierungswinkel a der Oberflache verkippt.
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