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Abstract

Si/Siy , Ge, -heterostructures and -superlattices are favourable candidates for
new high-speed elecironic and opioelectronic devices based on Si-technology.
.Due to the large latiice mismatch of 4.2% between Si and Ge, epitaxial growth
of heterosiructures leads to tetragonal elastic sirain of the unit cell. Above the
critical layer thickness the structures start to relax by the formation of misfit-
and threading-dislocations. Thermal annealing, which is frequently required for
device fabrication, can result in. relaxation and interdiffusion between the indi-
vidual layers. '

The dependence of slastic strain and defect densities on layer thickness and
growth iemperature has been studied in MBE-grown SVSiT_XGeX-
heterostructures using Rutheriord backscattering spectroscopy (RBS), ion
channeling, transmission electron microscopy and X-ray diffraction. Defect
densities in single layers above critical thicknesses have been obtained from
planar dechanneling measurements. Rapid thermal annealing at temperatures
above 1000°C was used 1o improve the crystalline qualily and resulied in a
decrease of the threading dislocation densily of about 70%. Pseudomorphic,
fully strained Si 575€ 23 -layers with thicknesses of 2000 A have been fabri-

cated at a low grmm*ﬂ temperature of only 450°C. The minimum vield value of
only 3.2% mdlcates a very low defect density. Angular scans aleng (100)-
planes through [110]-orientations have been performed io obiain a measure-
rment of the tetragonal lattice distortion.

Thermal interdiffusion between individual lavers has been studied using
5-period SVSii_xeeX-superiaﬁices with periods of 200 A on both Si (asymmet-
ricaliy strained superlattices) and Si1_ Gey {symmetrically strained superlat-
tices) buffer layers. Interdiffusion coefficienis have been obtained from a
Fourier analysis of the measured RBS specira. in both cases the thermal de-
pendence of the interdiffusion coefficients for a fixed Ge concentration, x, fol-
fows an -Arrhenius.iaw. Interdiffusion is strongly dependent on the Ge concen-
tration in the Si,  Ge, layers.

Medium energy ion scatiering (MEIS) using a position sensitive, electrostatic
analyser -Was: ‘empioyed to investigate very thin Si/Ge-superlattices with layer
~thicknesses below 40 A. The relative energy resolution of 4x10™ corresponds

‘to a depth resclution of about 5 A, which is more than one order of magnﬁud@ -.
o beﬁer 'ihan cenvenimnal %B$ us:ng a Si surface barner detector '







2.3.
2.4.
2.4.1.

2.4.2.

4.1.1.
4.1.2.
4.2,
4.2.1.
4.2.2.
4.2.3.
4.3.
4.3.1.

INHATLT

EINLEITUNG

THECORETISCHE GRUNDLAGEH

Elektronische Eigenschaften des Si-Ge-Systems
Heteroepitaxie, elastische Gitterverzerrung
und Misfit-Versetzungen

Interdiffusion in periodischen Strukturen
Ionenstreuung

Rutherford-Riickstreuung

Channeling

BEXPERIMENTELLES

Probenprédparation
Anlage zur Rutherford-Rickstreuung
Aufbau der Anlage zur HMittelenergieionenstreuung

Quarzlampenofen

MEBERGEBNISSE UND DISKUSSION

Untersuchung von Si,_,Ge,-Einzelschichten mit
Uberkritischen Schichtdicken

81 ggGe gg-Heterostrukturen
Si'57Ge‘33nHeterostrukturen

Interdiffusion in Si;_,Ge,/Si-Ubergittern
Asymmetrisch verzerrte Si,_,Ge,/Si-Ubergitter
Symmetrisch verzerrte Sil_XGex/Siwﬁbergitter

Diskussion der Interdiffusionsmessungen
‘MEIS-Messungen an Si,_,Ge,/Si-Heterostrukturen

SilwxGeX/Siwﬁbergitter'

Seite

10

17
20
20
24

28

28
28

44

45
45

45
52
58
58
67
72
75.




4,

3.2.

Seite

Elastische Gitterverzerrung in Si,_yGe,-Einzel- 78

schichten

81

LITERATURVERZEICHNIS T ' 84

VEROFFENTLICHUNGEN IM RAHMEN DIESER ARBEIT = 91




1. EIHLEITUNG

Die Untersuchung von Si, . Ge.-Legierungen begann schon kurz nach
der Entwicklung des Transistors in der Hoffnung, die Eigenschaften
von. Halbleiterbauelementen verbessern zu kbnpen [1-537. Silizium
und Germanium sind vollstdndig mischbar und Legierungen kOnnen
heute sowohl als Volumenkristall als auch in Form diinner, epitak-
tischer Schichten hergestellt werden. Silizium und Germanium haben
zwar beide die gleiche XKristallstruktur (Diamant), die Gitterpa-
rameter unterscheiden sich mit 4.2 % jedoch deutlich [6]. Dexr Git-
terparameter der Si;_,Ge -Legierungen folgt in guter N&herung dem
Vegardschen Gesetz. Das epitaktische Wachstum von 8i;_,Ge -Legie-
rungen auf Silizium- oder Germanium-Substraten ist daher immer mit
groflen elastischen Gitterverzerrungen und/oder mit dem Auftreten
von Gitterfehlanpassungsversetzungen an der Grenzfldche zum Sub-
strat verbunden [7-9]. Die ersten Untersuchungen an S8i,_ ,Ge,-Le-
gierungen konnten nur an gezogenen Einkristallen durchgefithrt wer-
den, in denen, mit Ausnahme von Konzentrationsfluktuationen, keine
Probleme hinsichtlich der Gitterfehlanpassung auftreten. Diese Un-
tersuchungen lieferten erste Erkenntnisse iiber die elektronische
Bandstruktur in Si,_,Ge,-Legierungen [1-5, 10-11}. Die meisten Ar-
beiten zwischen 1960 und 1975 befaBten sich mit amorphen Si-Ge-Le~

gierungen, in denen keine Gitterfehlanpassung auftritt.

Der stiirmische Fortschritt in der Halbleitertechnologie Ende der
siebziger Jahre, insbesondere die Entwicklung der Holekular-
strahlepitaxie (MBE), gab dem Interesse an epitaktischen Si,_ ;CGe, -
Legierungen einen grofen Auftrieb. Im Jahr 1975 gelang die Her-
stellung von pseudomorphen Si/SilaxGex»ﬁbergittérn auf Silizium-
Substraten mit MBE bei 750°C [12]. Seither konnte die Epitaxietem-
peratur immer weiter reduziert werden, wodurch die kritischen
Schichtdicken fiir pseudomorphes Wachstum metastabiler Schichten

.deutlich erhdht wuxrden.

ﬂDurch'gezieltes Einstellen der elastischen Gitterverzerrung, durch
-gdie'Wahl einer geeigneten Zwischenschicht bzw. Variation der Ger-
‘manium-Konzentration konnen- Anderungen der :  elektronischen Band-
‘struktur und der Bandliicke erreicht werden. Diese MOglichkeit hat
~den anstoB. zur Entwicklung von vielen neuartigen Bauelementen ge-




geben [13]. Im so0og. MODFET Transistor (Modulation Doped Field Ef-
fect Transistor) wird durch ¢geeignete Banddiskontinuitdten eine
rédumliche Trennung der Ladungstridger wvon den Dotieratomen erzielt,
wodurch die Storstellenstreuung drastisch vermindert wird. Dies
hat eine, insbesondere bel tiefen Temperaturen, wesentliche Erhd-
beweglichkeit zur Folge [14, 15]. Bin wei-
teres, sehr aktuelles Bauelement ist der npn-Heterobipolartransi-
stor (HBT), der gzwischen Si-Emitter und 8i-Kollektor eine
Siq_xGe,-Basis mit kleinerer Bandliicke verwendet. Durch die
Banddiskontinuitdt zwischen Emitter und Basis wird die Barriere
fiir die Rickinjektion von Ldchern aus der Basis erhSht und dadurch
der Basisstrom reduziert [16-20]. Daraus ergeben sich gegeniiber
herk&mmlichen Homobipolartransistoren erheblich verbesserte

Stromverstédrkungen und Hochfrequenzeigenschaften.

Ein entscheidendes Defizit von Silizium ist seine indirekte Band-
liicke. Ein optischer Ubergang serfolgt nicht direkt, sondern indi-
rekt mit Beteiligung von Phononen. DRie emittierte Strahlung ist
duBerst schwach. Theoretische Vorhersagen [21] geben Anlall zu der
Hoffnung, in ultradiinnen Si/Ge~lbergittern mit Perioden von weni-
gen Monclagen eine guasi-direkte Bandliicke zu erhalten. In einem
Ubergitter der Periode L verkleinert sich die Brillouin-Zone um
den Faktor 1/L =zu Minizonen. Eine Brillouin-Zone des Ubergitters
kann durch sog. Zonenfalten konstruiert werden. Danach ist es zu-
mindest im Prinzip moglich, bei geeigneter Periodenldnge das Lei-
tungsbandminimum zum Valenzbandmaximum am I'~Punkt =zuriickzufalten
und damit einen direkten Ubergang zu schaffen. Erste vielverspre-
chende Hinweise auf einen quasi-~direkten Ubergang fand man bereits

aus Photolumineszenz-Messungen [22].

Im Hinblick auf die Anwendungen in neuen Bauelementen ist die
thermische Stabilit#dt dieser Schichtsysteme von groBer Bedeutung.
Beli Hochtemperaturprozeflschritten, wie sie in der Halbleiterferti-
gung vielfach verwendet werden, kOnnen sowohl eine Interdiffusion
zwischen den Schichten [23-30] als auch eine Relaxation durch die
'Ausbildung von - Versetzungen auftreten [31-35]. Beides flihrt zu ei-
ner Anderung des elastischen Verzerrungszustandes der Schichten
itnd:kann'dadurch'ﬁnderungen der elektronischen Eigenschaften be-
‘wirken. Bisher lagen in der Literatur kaum quantitative Ergebnisse
 ﬁber die3Interdiffusion in 8iy_,Ge,/Si-Heterostrukturen vor. Der




EinfluB der lokalen Germanium-RKonzentration und der elastischen
Gitterverzerrungen auf die Interdiffusion war bisher ebenfalls

weltgehend ungeklidrt.

schen Gitterverzerrung und die Konzentrationsabhdngigkeit zu un-
tersuchen. Ionenstrahlmethoden wie Rutherford-Riickstreuung (RBS)
in Verbindung mit Ionengitterfiihrung (Channeling) bieten sich auf-
grund der groBen Massendifferenz zwischen Si und Ge besonders zur
Analyse an. Zur dquantitativen Auswertunyg der Interdiffusionskoef-
fizienten wurde die Dimpfung der Amplituden der Ubergitteroszilla-

tionen nach dem Tempern bestimmt.

Ein weiterer wichtiger Aspekt ist die Minimierung der Versetzungs-
dichten in 1iiberkritischen, relaxierten 8i4_,Ge,-Legierungsschich-
ten, die als Puffer fiir symmetrisch verzerrte {lbergitter einge-
setzt werden [36]. Ausliufer der bei der Relaxation entstehenden
Versetzungen an der Grenzfldche zum Substrat laufen als sog.
Threading-Versetzungen durch die 8Schicht bis zur Oberfldche und
féhren dadurch zu XKristalldefekten beim Aufwachsen eines Ubergit-
ters. Erstmals konnte gezeigt wexrden, daB sich die Versetzungs-
dichte in relaxierten, {Uberkritischen 8iy_,Ge,-Schichten durch
sog. "Rapid Thermal Annealing" (Kurzzeittempern im Quarzlampen-
ofen) wesentlich reduzieren 1liBRt, ohne die Oberflidchenmorphologie
negativ zu beeinflussen. Die Versetzungsdichte konnte mit Hilfe
von planarem und axialem Channeling verglichen werden. Diese He-
thode wurde an Hand von Transmissions-Elektronenmikroskop-Untersu-
chungen geeicht. Elastische Gitterverzerrungen konnten mit Hilfe
von Channeling entlang gekippter Kristallachsen bestimmt werden
und wurden mit theoretischen Werten nach dem biaxialen Spannungs-
modell verglichen. Damit konnte die Abhdngigkeit der kritischen

Schichtdicke von der Wachstumstemperatur untersucht werden.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine Anlage zur Mittelenergieionen-
strevung (MEIS) in Betrieb genommen, die durch die Verwendung ei-
nes eliektrostatischen Detektors eine, im Vergleich zu konventio-
.nellem RBS, wesentlich verbesserte Energieauflésung erreicht. Da-
‘mit wird es méglich, Heterostrukturen mit einer Tiefenauildsung
von nur einigen Angstrdm mit Tonenstreuung zu untersuchen. Diese




M8glichkeit ist insbesondere fiir die Analyse von ultradiinnen Uber-
gittern bedeutend, die im Hinblick auf einen gquasi-direkten Band-

ibergang groBes Interesse finden.




2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN

2.1. Elektronische Eigenschaften des Si-Ge-Systems

doar Vare
agy Ver

Die vollstdndige Mischbarkeit von 8i und Gs zusammen mit
zerrungsabhdngigkeit der elektronischen Bandstruktur erSffnet
grofie MOglichkeiten, gezielt die elektronischen Eigenschaften zu
beeinflussen, die als Bandgap-Engineering bezeichnet werden.
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Abb. 2.1: Bandliicke von Sll xGey-Legierungen bei versch:.edenen
S ‘Verzerrungszusténden '

In Abb. 2.1. ist die Bandliicke als Funktion der Ge-Konzentration
filr unverzerrte 5ii_,Ge.~Legierungen und fiir verzerrte Sli e

Schichten auf unterschiedlichen Substraten dargestellt. Bexeits im
unverzerrten Fall kann durch eine entsprechende Ge—KonzentratJ.on
die ‘Bandliicke kontinuierlich zwischen 1.17 ev (re:s.nes SJ_) und
0.73 eV (reines Ge) variiert werden [13]. ©Duxch elastische

-Gltterverzerrung wird 'die Bandliicke welterh:l.n reduz;ert, 50 daB'
die- Bandliicke bei einer pseudomorphen 8i goGe 4o-Schicht auf

.Si(lOO__) bereits 80 niedrig wie bei reinem Ge ist. Damit kann die




Bandliicke =z.B. gezielt auf etwa 0.8 eV (entsprechend 1.55 um)
eingestellt werden, um Detektoren fiir optische Dateniibertragung in

Glasfaserkabeln herzustellen.

Ein wichtiger Punkt im Hinblick auf elektronische Bauelemente ist

Valenz~ (VB)} und Leitungsband (LB) an

.
ol ] o TT
e~ V) =

teroiibergang. Man unterscheidet dabei zwei m8gliche Konfiguratio-
nen, die in Abb. 2.2 dargestellt sind.

HL1 HL 2

LB

Typ 1

-

LB

Typ I

VB '
Abb. 2.2: Typ I und Typ II Heteroiibergang

Beim sog. Typ I Heteroilbergang liegt die Bandliicke des Materials
Hi.2 mit dem gering tand (5iGe oder Gse) vollstédndig in-
nerhalb der Bandliicke des Materials HL1 mit dem hSheren Bandab-
stand. Dabei liegt der energetisch niedrigste Zustand sowohl fiir
Elektronen als auch flir Locher im Material mit der kleineren Band-
liicke. Beim sog. Typ II Heterolibergang liegt sowohl die Valenz-
alsfauch die Leitungsbandkante des einen -Materials iber den ent-
sprechenden Bandkanten des anderen Materials. Daher sind die ener-
getisch.“niedrigsten Zusténde fiir Elektronen und IL8cher xHumlich
getrennt. Bei_Si/SiGe—Heterostrukturen ist der Typ des Heteroliber-

gangs vom . Verzerrungszustand abhdngig. Flir eine verszerrte

o ol et o)
S Tar

ubischem Si(100) .erhdlt man einen Typ I




Heteroilibergang wdhrend symmetrisch verzerrte 8Si/Si;_,Ge -Struktu-
ren einen Typ II Heteroiibergang bilden. Dieser Effekt wird beim n-
Kanal MODFET ausgenutzt [14]. Dabei wird eine symmetrisch ver-
zerrte Si/8i,_,Ge,-Struktur verwendet, wobei die Si;_,Ge,-Schicht
n-dotiert wird. Da die Leitungsbandkante in der benachbarten Si-
Schicht energetisch niedriger lieg die Ladun
die Si-Schicht wandern und sind daher rdumlich von den ionisierten
Dotieratomen getrennt. Dadurch wird die Storstellenstreuung der
Ladungstrdger an den Dotieratomen stark reduziert, wobei trotzdem
hohe Ladungstrdgerkonzentrationen im leitenden Xanal errsicht wer-
den kOnnen. Die Ladungstrdgerbeweglichkeit in Si wird im wesentli-
chen durch Storstellenstreuung sowie durch Streuung an Phononen
beschr&nkt. Beli hohen Temperaturen ist der Phononenanteil dominie-

rend. Durch die Modulaticnsdotierung kann daher insbesondere bei

i TrAnnan
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tiefen Temperaturen, wo der Phononsnanteil gering ist, eine starke
ErhShung der Ladungstridgerbeweglichkeit erreicht werden. Durch die
Banddiskontinuitdt wird gzudem das Ausfrieren der freien Ladungs-
triger unterhalb etwa 30 K stark reduziert, wodurch sich neue Mig-
lichkeiten fiir den Tieftemperaturbetrieb von Banelementen auf Si-

Technologie erbffnen.

Ein sehr aktuelles und erfolgversprechendes Bauelement ist der
npn-HBT (Heterobipolartransistor) [16-20]. Im Vergleich zum Homo-
bipolartransistor wird dabei eine Basis-Schicht aus S§i; ,CGe, ver-
wendet, die eine kleinere Bandliicke als Si aufweist. Beim herkOmm-
lichen Si-Homobipolartransistor begrenzt die Riickinjektion von
Lochern aus der Basis in den Emitter die Stromverstdrkung. Das
Verhdltnis dex Elektroneninjektion zur Lidcherriickinjektion ist da-
bei proportiomal zum Verhdltnis der Dotier-Konzentrationen von
Emitter und Basis. Bei konventionellen Si-Homobipolartransistoren
werden daher sehr geringe Basisdotierungen eingesetzt. Durch die
unterschiedliche Bandliicke wirxrd beim HBT die Barriere fiir die
Riickinjektion stark erhéht und der Rasisstrom dadurch wesentlich
vermindert. Durch die Erniedrigung des Basisstroms ergibt sich
eine erheblich wverbesserte Stromversté@rkung gegeniiber konventio-
nellen Si-Homobipolartransistoren. Gleichzeitig erhdlt man eine
grﬁﬁere_Flexibilitét bei dexr Wahl der Dotierungen. Eine hthere Ba-
 sisdotierung ist vorteilhaft, weil dadurch ein geringerer Basis-
widerstand erreicht wird. Eine geringere Emitterdotierung verrin-
- gert die Kapazitit des N-P {lbergangs. Dadurch kann das Rauschen




vermindert und die Grenzfreguenz deutlich erhSht werden. Experi-
mentell wurden schon Stromverstdrkungen bis zu 5000 nachgewiesen,
verglichen mit etwa 300 bei Homobipolartransistoren. Die Grenzfre-
gquenz konnte gegeniiber konventionellen Homobipolartransistoren
(ca. 30 GHz) schon deutlich auf 75 GHz gesteigert wexden.

Eine sowohl grundlagenphysikalisch als auch anwendungsorientiert
betrachtet besonders reizvolle Idee ist der Versuch, durch Zonen-
falten einen quasi-direkten Bandiibergang in Si zu schaffen
[21,22]. Die Valenzbandstrukturen von 8i und Ge sind sehr #hnlich,
wobei das Valenzbandmaximum in der Mitte der Brillouin-Zone am
T-Punkt liegt. Die Strukturen des Leitungsbands unterscheiden sich
jedoch. Bei Si liegt das Leitungsbandminimum in der [100]-Richtung
zwischen T'-Punkt und X-Punkt, widhrend bei Ge das Leitungsbandmini-
mum am L-Punkt liegt (Abb. 2.3).

Abb. 2.3: Brillouin-Zone des Si-Gitters. Die Lagen der Leitungs-
: bandminima sind durch Pfeile markiert

Betrachtet'man ein Ubergitter auf S$i(100) mit einer Periode L, so

erhdlt " man eine auf 2#/L reduzierte Brillouin-Zone des
Fe) Ahh 2. 4

= ~ 1
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skizziert, konstruiert werden kann. Bei geeigneter Periodenlinge L
sollte es daher mbglich sein, das Leitungsbandminimum =zum
Valenzbandmaximum zuriickzufalten und damit einen direkten Ubergang

Zu- schaffen. .
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Abb. 2.4: FKonstruktion des Bandverlaufs in einem Ubergitter durch
Falten in eine Minizone. Es entsteht ein direkter Uber-

gang am [ -Punkt

Im Ge kann wegen der Lage des Leitungsbandminimums in [111]-
Richtung auf [100]-orientierten Substraten kein Zuriickfalten
erreicht werden. Aufgrund der kubischen Symmetrie von S$i ist das
Leitungsbandminimum 6-fach entartet [13]7. Eine  tetragonale
Gitterverzerrung hebt die Kristallsymmetrie auf, wodurch die
6-fache Entartung in eine 4-fache Entartung in der Wachstumsebene
und in eine 2-fache Entartung in der Wachstumsrichtung éufspaltet,
Druckspannung hebt das 2-fach entartete Niveau energetisch an und
senkt das 4-fach entartete Niveau ab, Zugspannung dagegen senkt
das_-2~fach entartete Niveau ab und hebt das 4-fach entartete
Niveau an. Durch die Periodizitdt des Ubergitters kann nur das
'Z-fach ,éntartete Niveau zum [I'-Punkt zuriickgefaltet werden, das
fdahgrl3zu; f$cha£fung'_eines direkten Ubergangs energetisch tiefer
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als das 4-fach entartete Niveau liegen muB und eine Zugspannung in
den  Si-Schichten erfordert. Photolumineszenz~-Messungen gaben
bereits erste vielversprechende Hinweise auf einen direkten
Bandiibergang [22). Die Vielfalt der MOglichkeiten einer gezielten
Verdnderung der Bandstruktur in S8i/Ge-Heterostrukturen erdffnet
eine weite Perspektive flir peue Bauelemente auf Basis der

etablierten Si-Technologie.

2.2 Heterocepitaxie, elastische Gitterverzerrvungen und Misfit-

Versetzungen

Betrachtet man die Kristallstrukturen von Silizium und Germanium
und das Phasendiagramm [37] der Si-Ge-Legierungen, sc erscheint
dieses System geradezu préadestiniert filir die Heteroepitaxie.
Sowohl Silizium als auch Germanium haben Diamantstruktur und bil~
den Legierungen in beliebigen FRonzentrationen. Bei der Heteroepi-
taxie besteht Jjedoch eine groBe Gitterfehlanpassung zwischen Si
und Ge. Der Gitterparameter von Silizium betrigt 5.4310 &, der von
Germanium 5.6575 A [6]. Hieraus ergibt sich eine Fehlanpassung
£ = (age - aSi)/aSi von 4.2 %. Der Gitterparameter von Sii_,Geg-
Legierungen 1ldBt sich in guter HNiherung 1linear interpolieren
(Vegardsches Gesetz). RO&ntgen-Messungen des Gitterparameters von
Si-Ge-Legierungen verschiedener Konzentrationen zeigen nur geringe
Abweichungen von dieser Regel {6]. Daraus resultiert f£iir das
Wachstum von Si;_,Ge, auf Si eine Fehlanpassung von £ = 0.042 - x.
Die Theorie vecn van der Merwe [7] sagt fiir das Wachstum hinrei-
chend diinner Sil_XGewachichten  auf Si-Substraten eine Anpassung
durch elastische Gitterverzerrungen voraus. Erst beim Uberschrei-
ten der sog. kritischen Schichtdicke treten Versetzungen an der
Grenzfldche (Misfit-Versetzungen) auf. Die Theorie wvon van der
Merwe beruht auf der Minimierung der Gesamtenergie in der Schicht,
die 'aus der Summe von Verzerrungsenergie und Energie der Verset-
zungen an der Grenzfldche besteht. Fiir die Energie der Verzerrung

pro Einheitsfldche der Schicht gilt:
B~ e? - vg/2(1-v) R | (2.1)

Dabei ist e die Verzerrung, ty die Schichtdicke und v die Poisson-
'zahl. Da ‘die elastische Energie der Gitterverzerrung proportional
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zur Schichtdicke wichst, die Energie der HMisfit-Versetzungen an
der Grenzfldche jedoch unabhingig von der Schichtdicke ist, nimmt
die maximal mdgliche Verzerrung mit zunehmender S8chichtdicke ab.
Eine ErhShung der Schichtdicke iiber die kritische Schichtdicke
hinaus fiihrt also zu einer Verringerung der elastischen Verzerrung

—_———hede D aiaildl

nen kritischen Schichtdicken sind jedoch durchweg grdBer als nach
der Theorie von van der Merwe zu erwarten. Die kritischen Schicht-
dicken nehmen ebenfalls mit abnehmender Wachstumstemperatur zu.
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Abb. 2.5: ZERritische Schichtdicke fiir das Wachstum von Sil XGeX

auf Si(100) bel einer Epitaxietemperatur von 550°C
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Der Grund dafiir ist darin zu sehen, daB die Schichten beim Wachs-
tum nicht im thermischen Gleichgewicht sind. Zur Relaxation in den
versetzungsangepalBten Zustand wire es ndtig, XKristallbindungen
entlang dexr gesamten Grenzflidche aufzubrechen. Die dabei zu ilber-
windende Energiebarriere verhindert insbesondere bei niedrigen
Wachstumstemperaturen den Ubergang ins Gleichgewicht. Abb. 2.5
zeigt einen Vergleich der nach wvan der Merwe berechneten kriti-
schen Schichtdicke mit experimentellen Daten von Bean et.al. fir
MBE bei 550°C [9]. Inzwischen gibt es mehrere, 2.T. semiempirische
Modelle zur Berechnung der kritischen Schichtdicke sowie eine
Vielzahl experimenteller Untersuchungen [7-%, 38-42]. Die Modelle
basieren z.T. auf dem Energiegleichgewicht zwischen elastischer
Verzerrungsenergie und Energie der Misfitversetzungen und z.T auf
dem mechanischen Gleichgewicht der Linienspannung der Versetzun-
gen. Die Temperaturabhingigkeit der kritischen Schichtdicke ist
jedoch zumindest quantitativ noch weitgehend ungekl&rt [43]. Die
Vergleiche der gemessenen kritischen Schichtdicken sind oft
schwierig, da verschiedene angewendete Untersuchungsmethoden un-
terschiedliche Nachweisgrenzen bei der Bestimmung von Versetzungs-

dichten haben.

Die tetragonale Gitterverzerrung l&Bt sich im Rahmen des biaxialen
Spannungsmodells [44] beschreiben. Die Gitterfehlanpassung fiihrt
zu einer Spannung in beiden Richtungen der Wachstumsebene. Die
Spannungskomponente entlang der Probennormalen ist gleich null.

In Abb. 2.6 ist diesexr Spannungszustand schematisch dargestellt.
Diese Spannung filhrt zu einer Verzerrung ¢, = €y = Eyy in der
Schichtebene und aufgrund des Poisson-Effekts gleichzeitig zu ei-
ner Dehnung ¢, = ¢,, senkrecht zur Schichtebene. Die Verzerrungen

€, und €, sind iiber die Beziehung

€ = v -1 € (2.2)

verkntipft. Dabei 1ist v die Poisson-Zahl (v = 0.280 fir Si,
v-=-0.273 flir Ge [45}]).
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Abb 2.6: Biaxiale Spannung eines 814 _4Ge,-Films auf Si(100)

¥an definiert nun die tetragonale Verzerrung €q als

(2.3)

Im Fall des pseudomorphen Wachstums gilt, ¢, = ~f; damit kann ¢q
aus Gleichung 2.2 und 2.3 bestimmt werden. 2Abb. 2.7 zeigt
schematisch. die Auswirkungen der tetragonalen Gitterverzerrungen
bzw. ‘der Relaxation auf die Kr;stal1struktur, Im pseudomorphen
Fall wird dadurch die [110]-Richtung in der Schicht gegenuber dem
Substrat "verkippt. Diese Winkelverkippung kann mit Channeling ge-
messen werden [46-48]. Die Winkelverschiebung A® hingt iiber eine
einfache geometrlsche Beziehung mit der tetragonalen Glttexverzer—_
rung zusammen. Fiir die [110]-R1chtung gllt R i
"ie',rzzj._'; 25@ niY o (2.4 _'
Im vollstindig relaxierten Fall ist ‘'‘das Gitter -der 81, _,Ge,-

Schicht wieder kubisch und damit die'tllO}-Richtung in der Schicht

und im Substrat. identisch.
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Abb. 2.7: Vergleich der [110]-Kristallrichtungen einer Si,_,Ge.-
: Schicht bei pseudomorphen und relaxiertem Wachstum

Der Mechanismus der Versetzungsbildung bei Beginn der'Relaxation
durch {iberschreiten der kritischen Schichtdicke wurde in. zahlrei-
chen, ‘insbesondere elektrohenmikroskopischen Arbeiten'ﬁuntersucht
[49-601.. Danach erglbt sich zumindest fiir.den Bereich x < 0 5 fol-
gendes Blld. Die Versetzungen. ‘bilden sich . ausgehend: von “der
Schichtoberfliche durch homogene Nukleation an Stufen oder durch
heterogene Nukleation z.B. an Oxidclustern. Durch Versetzungsglei-
ten entlang der enexgetisch begilinstigten (111)-Ebene bewegt sich
der ‘anormlge Versetzungshalbrlng zur Grenzfl&che ZWLSchen Epi-
Schlcht_und_Substrat. Diesexr - ProzeB ist in Abb. 2. 8 ln der Folge

a.g?ﬁb"a>;cfschematischndargestellt.;;, .
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I

+” Epi-Schicht e

Vi
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Substrat

Abb. 2.8: Schematische Darstellung der Entstehung von Misfit-
Versetzungen beim Uberschreiten der kritischen Schicht-

dicke

Die dabel entstehende Versetzung besteht aus einem sog. Misfit-
Segment, das entlang der [110)}-Richtung in der Grenzfliche liegt,
sowie aus zwel sog. Threading-Segmenten, die von der Grenzfliche
zur Oberfldche verlaufen. Solange ein HMisfit-Segment nicht den
Rand der Probe erreicht, treten immer Threading-Segmente auf, da
Versetzungen nicht innerhalb des Kristalls enden kénnen. Nur wenn
das Misfit-Segment von Probenrand. zu Probenrand verlduft, treten
an der~0berflache keine Threading-Segmente auf. Die V-fdérmige Kon-
fiquration 1ist energetisch glinstiger als eine halbkreisfSrmige
RKonfiguration [54]. Der Schnittpunkt 2zweier zueinander senkrecht
verlaufender Misfit-Segmente kann durch einen Hagen-Strunk Multi-
plikationsmechanismus als Quelle neuer Versetzungen dienen [61].
Der Multiplikationsmechanismus der beiden Misfit-Segmente 1 und 2
ist in Abb. 2.9 a-f schematisch dargestellt. Durch AbstoBung der
belden VErsetzungen ‘am - Schnittpunkt knlcken die. belden Peile 1A
und 2A zur- ‘Oberfliche hin ab. Dieser Zustand ist - in Abb. 2.10

rdumlich dargestellt. Nachdem der Knickpunkt der Vérsetzungslinie 

'die Oberfliche durchstofien hat (d), kdnnen sich beide Segmente

verlanaern {e £).
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Abb. 2.9: Multiplikation von Misfit-Versetzungen nach dem
Hagen-Strunk-Mechanismus
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Abb 2 10: Abknicken von Versetzungssegmenten zur Oberfléche belm
' Hagen—Strunk—Mechanlsmus im. Stadlum ¢) von Abb. 2 9 R
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Nach dem Uberschreiten der kritischen Schichtdicke besteht in der
Regel immer noch eine Restverzerrung, so daB die Gitterfehlanpas-
sung tellweise durch Misfit-Versetzungen und teilweise durch ela-
stische Verzerrung kompensiert wird. Es besteht dann der folgende
Zusammenhang zwischen der elastischen Verzerrung und dem Abstand

der Misfit-Versetzungen:
£+¢ =Db /p (2.5)

Dabei ist f die Gitterfehlanpassung, p der mittlere Versetzungsab-
stand wvnd b’ der effektive Burgers-Vektor. Da der Burgers-Vektor
b =1/2 « ag - [110] mit |b] = 1/2 - Vﬁuaa einen Winkel veon 60°
mit der Versetzungslinie bildet, hat der effektive Burgers-Vektor
b’ einen Wert von 1.92 A. Damit kann bei bekannter Restverzerrung
und Gitterfehlanpassung der mittlere Abstand der Versetzungslinien

abgeschidtzt werden.

2.3 Interdiffusion in pexriodischen Strukturen

Die thermische Stabilit#t von Hetercostrukturen ist f£iir praktische
Anwendungen von grofler Bedeutung. Bei der Herstellung von Bauele-
menten werden oft Schichtdicken von wenigen Nanometern eingesetzt
und h&8ufig sind, beispielsweise gzum Aunsheilen von Defekten nach
Ionenimplantation, Hochtemperaturprozefischritte notwendig, die
eine Interdiffusion und damit eine Verschmierung der Grenzflichen
verursachen kénnen. Im Fall der hier untersuchten Si/Sil_xGeX-He—
terostrukturen handelt es sich nicht um eine {ibliche Tracerdiffu-
sion mit geringen Xonzentrationen der diffundierenden Spezies,
sondern um eine Interdiffusion, bei der sich die Konzentrationen
innerhalb des Schichtsystems signifikant &ndern. Der Interdiffusi-
onskoeffizient D* in einem bindren System ist durch die Darken-

Gleichung
D*.= [Cgg * Dgj * (l-cgg) * Dgel * 7 (2.6)

gegeben.-Dabei ist Cae die Germanium-Konzentration, < der thermo-
dynamische Faktor, und Dg; bzw. Dg, steht flir die Tracer-Diffusi-
onskoeffizienten von Si und Ge in der Legierung. Fiir ideale Ldsun-
gen, wie im Fall des isomorphen Si-Ge-Systems, gilt 4 = 1 [62,63].
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In periodischen Strukturen bietet sich die sehr elegante LOsung
der Diffusionsgleichung durch Fourier-Reihen an. Als Anfangsbedin-
gung wird angenommen, daB die Probe bei t = 0 abwechselnd aus ho-

mogenen Schichten A-B-A-B-A-B- mit jeweils gleicher Dicke H/2
besteht. Aufgrund der Symetrieeigenschaften mull daher das Konzen-
trationsprofil c,(z) nach der Interdiffusion in der Schichtebene

homogen und senkrecht dazu in z-Richtung weiterhin periodisch

sein. BEine L&sung der Diffusionsgleichung

dc
—_— = sz C (2'7)
dt

ist dann durch eine Fourier-Reihe gegeben. Fiir die Konzentrations-

verteilung nach der Interdiffusion gilt

cp(z,t) = 1/2 + F(z,t) und cp(z,t) = 1 ~ ca(z,t) (2.8)

-

Dabei ist die Fourier-Reihe F gegeben durch

F=23 ﬁnle'*zﬁHMH) Pt . sin 27mz/H

(2.9)
_ P 2/(7mm) flir m =1, 3, 5, ..
und ‘8, =
- o sonst

Die Fourier-Amplituden der nach der Interdiffusion resultierenden
Konzentrationsverteilung nehmen alle expeonentiell mit der Zeit ab.
Fir t = 0 (Ausgangszustand) erhdlt man eine rechteckfdrmige Ver-
teilung. Auch im Fall nicht ideal scharfer Grenzflichen 1l&8t sich
diese Methode anwenden. In diesem Fall sind in der Fourier-Reihe
die ﬁm'durch geeignete andere Koeffizienten zu ersetzen. In Abb.
2.11 ist die Ldsung der Diffusionsgleichung flir verschiedene Para-
meter 12%/5)2Dt gezeigt. Die L8sung dex Diffusionsgleichung durch
Fourier-Reihen ist zwar in der Literatur schon lange bekannt
[64,65], wurde aber bisher wenig angewandt, da die Tiefenaufldsung
-#Qn meqhanischen-Abtragungsmethoden, wie sie vielfach bei Diffusi-
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onsexperimenten eingesetzt werden, fiir diinne Schichtsysteme nicht

ausreicht.

| %52}

4 B Y

0 o= o
=02

ﬁﬁ’/
=10

Y7 Y

0
~H 0 <

Abb. 2.11: Konzentrationsverteilung bei der Interdiffusion in
periodischen Strukturen

Man erkennt aus Abb. 2.11, daB das Tiefenprofil, mit Ausnahme des
Beginns der Interdiffusion, gut durch eine Sinus~Funktion be-
schrieben wird. Die Exponenten der Fourier-Amplituden sind von m?
abhéngig und fallen daher €fiir m>1 sehr schnell mit der Zeit ab.
Auch die Vorfaktoren [, fallen mit 1/m ab. In der Praxis ist des-
halb die erste Fourier-Komponente oft v8llig ausreichend. Approxi-
miert man die Fourier-Reihe durch den Ausdruck ' '

- (2m /o (2.10)

- F(z,t) =~ §~ e + sin 2wz/H

S0 erhdlt man beispielsweise fiir (27?/H)2 Dt 2 0.3 einen Fehler von
unter “3%. Der Wert der Funktion F(z,t) nach der Interdiffusion
kann aus dem z.B. mit RBS gemessenen Tiefenprofil abgelesen werden
und liefert bei bekannter Periodenlédnge H und Temperzeit:t direkt
den jeweiligen Interdiffusionskoeffizienten. Dieses Verfahren ist
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daher eine einfache Methode zur Untersuchung der Interdiffusion

in diinnen, periodischen Schichtstrukturen.

Ebenso wie der Konzentrationsgradient kann auch der Gradient der
elastischen Gittexrverzerrung als treibende Kraft fiir die Interdif-
fusion wirken, da die Gitterverzerrung durch Interdi

allgemeinen ebenfalls abgebaut wird. Theoretische Arbeiten lassen

danach einen zusédtzlichen Term zur Bulk-Diffusion erwarten:

D = Dgyikx * Dstrain

DStrain =2 M ??2 E/(l—y) 7 7= 1/8. ) da/dc (2511)
babei ist E der Elastiziti8tsmodul, #» die relative Anderung des
Gitterparameters mit der Konzentration und M die Beweglichkeit
[66-68]. Da sich die elastische Gitterverzerrung widhrend der
Interdiffusion durch Abbau des Konzentrationsgradienten sténdig

dndert, ist die Interpretation der Messungen oft schwierig.

2.4.1 Rutherford-Riickstreuung

Die Rutherford-Riickstreuung (Rutherford-Backscattering, RBS) hat
sich in den letzten zwel Jahrzehnten 2zu einer wichtigen Analyseme-
thode auf dem Gebiet diinner Schichten entwickelt [6%]. RBS gibt
Informationen iber die in der Probe vorhandenen Elemente (Massen),
iber die Stb6chiometrie und iiber die Tiefenverteilung ohne einen
Eichstandard zu bendtigen. In Verbindung mit Ionengitterfiihrung
(Channeling) kdnnen auch strukturelle Eigenschaften, wie z.B. Ver-
setzungen, elastische Gitterverzerrungen oder der substitutionelle
bzw. interstitielle Einbau von Fremdatomen untersucht werden
[70,71]. RBS ist im wesentlichen gzerstdrungsfrei und diente in
dieser Arbeit als hauptsdchliche Analysemethode. Im folgenden Ab-
schnitt wird.diese Methode in einem kurzen Abrifl dargestellt. Fiir
die genaue mathematische Herleitung wizd aufwdie;ﬁmfangreiche Li-

teratur verwiesen (siehe z.B. [69-72]).
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RBS beruht auf der elastischen Streuung monoenergetischer leichter
Ionen {(meist ut, He+) mit Energien von 0,1 - 5 MeV am Coulombpo-
tential der Targetatomkerne, wobei die Energie der rilickgestreuten
Ionen analysiert wird. Eine iibliche Streugeometrie mit den Be-
zeichnungen der Winkel ist in Abb. 2.12 dargestellt.

Unter der Voraussetzung, daf die folgenden drei Bedingungen er-
flillt sind, kann RBS als elastische Streuung am Coulombpotential
der Targetatomkerne behandelt werden:

1) Die Bindungsenergie der Atome im Target (Gr&Renordnung 10 eV)

sei vernachléssigbar gegeniiber der Projektilenergie Eq

2) Die Projektilenergie sei so grofB, daf der Abstand nichster An-
néherung klein ist im Vergleich zum Bohrschen Radius
ag = 0.53 4, da sonst Abschirmeffekte durch die Elektronen

auftreten

3) Die Projektilenergie sei unterhalb der Schwelle fiir XKernreakti-

onen oder Resonanzen

Abb. 2.12: RBS-Streugeometrie

Die : Voraussetzungen 1) wund 3) sind im Energiebereich wvon ca.
10 keV = 3 MeV erfiillt. Nukleare Effekte treten je nach Target fiir

et -
- He..  Ionen erst oberhalb wvon 3 MeV auf. Abschirmeffekte durch
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Targetelektronen werden erst bei Energien unterhalb etwa 50 keV
deutlich.

Die Energie der riickgestreuten Ionen kann klassisch als elasti-
scher StoB zweier Massen M, (Projektil) und M, (Targetatom) mit
Hilfe deg En e- und Impulserhaltungssatzes berechnet werden.

=
Das Verhdltnis der Riickstreuenergie E; zur Projektilenergie Ej,
wird als kinematischer Faktor k bezeichnet.

(Hg - H% sinz@)gEi + M; cos @
k g = El/EOy k}iz = (2-12)
My + M3

Bei gegebener Primdrenergie, Streugeometrie und Projektilmasse
ha&ngt die Riickstreuenergie nur von der Masse der Targetatome ab.
Fiir eine'feste Projektilsorte steigt k monoton mit der Masse M,
des Targetatoms. Die Abh#ngigkeit des kinematischen Faktors k wvon
der Masse Mo ermbglicht die Massenaufl®sung der RBS-Analyse.

e e P

Wird das Ion nicht an der Qberfliche, sondern von einem Targetaton
in der Tiefe x zurlickgestreut, so erfihrt es sowohl auf dem Ein-
fallsweg wie auch auf dem Ausfallsweg einen kontinuierlichen Ener-
gieverlust durch St8dBe mit Targetatomkernen und -elektronen. Die
Differenz der Riickstreuenergie aus der Tiefe x gegeniiber
E; =k - Ey ist in Oberfléchennsherung gegeben durch

AE= [8] - x .

Dabel bezeichnet

k dE | 1 dE |
8] = —  — o—_— (2.13)
cos@:L dx cos@z dx
in out

den - Energieverlustfaktor in Oberflichenniherung. Durch diese Be-
ziehung kann aus dem Energieverlust AE die Tiefe x bestimmt wer-

[#3

B

»: 3 . — _ - LI _ A - o=
e der das Riickstreuereignis stattgefunden hat. Hiermit lie-

I.ulu

PR S ¢




23

fert RBS neben der Elementinformation auch das Tiefenprofil eines
Elements. Die Bremsquerschnitte ¢ = (1/H) (dE/dx) fiir e in allen
Elementen liegen als Tabellen vor [73]. Besteht eine Schicht aus
mehreren Elementen, so berechnet sich der Bremsquerschnitt nach
der Braggschen Regel als gewichtete Summe der einzelnen Bremsquer-

Der Energieverlust beim Durchgang durch Materie erfolgt durch
viele einzelne Prozesse. Als Folge statistischer Fluktuation
schwankt der Energieverlust nach Durchlaufen einer Strecke Ax fiir
Teilchen gleicher Energie um eine Breite 5Estrag‘ Durch diese
Streuung des Energieverlustes wird insbesondere bei dickeren
Schichten die Tiefenaufldsung begrenzt. Die gesamte Energieaufls-
sung ergibt sich als quadratische Summe von Detektoraufldsung und
Straggling. Der Straggling-Anteil kann nach Bohr [74] abgeschitzt
werdens .

6Birag =4 7 - N - 3y - 22 . ot . Ax (2.14)
Das Energie-Straggling ist danach nicht von der Projektilenergie
abhdngig. Eine Verbesserung der Energieaufldsung des Detektors
kommt daher nur im oberfldchennahen Bereich zum Tragen, da bei zu-
nehmender Tiefe die Gesamtaufldsung mehr und mehr durch den

Straggling~Term bestimmt wird.

Die Wahrscheinlichkeit flir ein Riickstreuereignis ist unter den zu
Beginn geforderten Voraussetzungen proportional zum Rutherford-
Streuguerschniti, woraus einige signifikante Abh#ngigkeiten fol-

gen:

a) ~ Z% : He' ergibt eine vierfache Riickstreuintensitit vergli-
chen mit ®Y

by ~ Z% 3 schwere Elemente streuen erheblich stdrker als leichte

c) ~ Efz ¢ niedrige Projektilenergien ergeben wesentlich héhere

Riickstreuraten

Die Riickstreuausbeute ist direkt proportional zur Flichenbele-
-gungsdichte des betreffenden Elements, wodurch eine direkte Be-
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stimmung der FKonzentration ohne einen Eichstandard ermdglicht

wird.

2.4,2. -Channeling

- O " 3

Bei der bisherigen Betrachtung dexr Ionenstreuung wurde die kri-=
stalline Struktur der Probe noch v8llig auBer Acht gelassen. Dexr
Channeling-Effekt tritt bei einkristallinen Proben auf, wenn der
einfallende Ionenstrahl parallel zu einer niedrig indizierten Kri-
stallrichtung oder -ebene ausgerichtet wird. Die einfallenden Io~
nen werden dann durch eine Serie von korrelierten Xleinwinkel-
stdBen gefiihrt. Hinsichtlich RBS macht sich dieser Effekt dadurch
bemerkbar, daB die Riickstreurate sehr stark von der Orientierung
des Einkristalls relativ zum Ionenstrahl abhingig ist. Entlang ei-
ner niedrig indizierten Richtung kann in perfekten Rristallen die
Riickstreurate um den Faktor 100 gegeniiber dem sog. Random-Spektrum
(unter einer "zufdlligen" Richtung gemessen) abfallen. Zur Messung
von “Random"-Spektren wird die Probe um 5° aus der Normalenrich-
tung gekippt und wdhrend der Messung kontinuierlich um die Proben-

normale gedreht.

\

Schattenkegel

Abb.+2.13: Schematische Darstellung der Trajektorien von Ionen in
der N&he der QOberflidche eines Einkristalls
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Abb. 2.13 zelgt die schematische Darstellung der Trajektorien
entlang einer Channeling-Richtung in einem Einkristall. Die im
Kanal gefiihrten Ionen kommen nicht nahe genug an die
tieferliegenden Atomkerne heran, um eine Riickstreuung unter groBem
Winkel zu erfahren. Die obersten Atome jeder Atomreihe werden nie-
mals. abgeschattet und tra her woll zur Rilckstreuints

bei. Dies ist die Ursache fiir den sog. Surface-Peak in einem

Channeling-Spektrum.

Abb. 2.14 zeigt ein Random- sowie ein [100]-Channeling-Spektrum
eines Si-Einkristalls. Das Verhdltnis der Riickstreurate entlang
der [100]-Richtung =zur Riickstreurate in Random~Richtung, gemessen
unmittelbar hinter dem Surface-Peak, wird als Minimum-Yield Xmin
bezeichnet und betrigt bei perfektem Silizium fiir 2.0 MeV He' ca.
3 %. Wichtig flir den Channeling-Effekt ist die pri#zise Ausrichtung
der Probe relativ zum Strahl.

Energie (MeV)

o5 0]6 0;8 ‘I;O 1;2 1;4 1;6

]
Q
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Abb. 2.14s Random- und [100)-Channeling-Spektrum eines
51(100)-wWafers

Je ‘nach Energie, Ionen- und Targetmasse, sowie der jeweiligen Rri-
stallrichtung liegen die sog. kritischen Winkel fiir Channeling bei

Ca.le.:Néherungsweise kann der kritische Winkel durch die Formel
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221-22-9

(2.15)

abgeschdtzt werden. Dabei bedeuten Z; und Z, die Ordnungszahlen
von Projektil und Targetatom, E die Projektilenergie und d der
Atomabstand im Target entlang der betrachteten Richtung. Aus die-
ser Formel sind die signifikanten Abh3ngigkeiten des kritischen
Winkels von Z%Z;, %5, E und d erkennbar. Die Temperaturabhingigkeit
des kritischen Winkels aufgrund der Gitterschwingungen ist dabei
vernachlédssigt worden. Flir die exakte mathematische Behandlung des
Channeling-Effekts, der Xkritischen Winkel, und der Minimum-Yield-

Werte sei auf die Literatur verwiesen [75].

Sind in éinem Rristall Defekte wie z.B. Fremdatome, Versetzungen
oder Stapelfehler vorhanden, so werden dadurch die Atomreihen ver-
zerrt oder unterbrochen. Das einfallende Ion kann dadurch aus der
Channeling~Richtung herausgestreut werden und trigt dann wie im
Random-Fall zur Rickstreuintensit8t bei. Dieser Effekt fithrt =zu
einer Erh8hung der Intensitidt und damit des Xmin Wertes und gibt
ein direktes MaB filir die Kristallgualit#t der Probe. Der Anstieg
der Riickstreuintensitédt mit der Eindringtiefe wird bestimmt durch
die sog. Dechanneling-Wahrscheinlichkeit, d. h. die Wahrschein-
lichkeit dafiix, daBl ein Ion aus dem Kanal herausgestreut wird. Die
Dechanneling-Wahrscheinlichkeit pro ILi#nge dP/dz ist gegeben durch
das Produkt aus dem Dechanneling-Querschnitt 04 und der Defekt-

dichte ny
dp d /1 - Xy (z)\"'-
—_— = S ln —_— = nd L] ._,.d {2015)
dz dz \1- X3 (z)/

Dabeil bedeutet Xy bzw. X4 das Verhdltnis der Channeling- zur Ran-
dom-Rickstreurate einer defektfreien Vergleichsprobe bzw. der zu
untersuchenden frobe,JDas Produktﬁhdrod kann“daher direkt aus den
jeweiligen Spektren berechnet werden. Fiir einige wenige Ver-
setzungstypen und EKristallrichtungen 'liegen 'Dechanneling—Quer-
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schnitte in der Literatur vor [71]. Im allgemeinen mmB der De-
channneling-Querschnitt filir den jeweiligen Typ des Kristalldefekts
durch einen Vergleich mit z.B. Transmissionselektronenmikroskopie
bestimmt werden. Damit kann dann sogar die Tiefenabhdngigkeit der
Defektdichte innerhalb einer Probe ermittelt werden.

Channeling kann nicht nur entlang des Einfallswegs des Ions, son-
dern ebenfalls entlang des Ausfallswegs auftreten. Wird der Detek-
tor parallel zu einer niedrig indizierten Kristallrichtung ausge-
richtet, so werden die Ionen, die an einem Targetatom dieser Atom-
reihe gestreut werden, durch den Schattenkegel der Atomreihe aus
dieser Richtung herausgelenkt, wodurch die Riickstreurate entlang
dieser Richtung stark absinkt. Dieser Effekt wird als "Blocking"
bezeichnet. Wegen der Zeitumkehrinvarianz ist der Blocking-Effekt
mathematisch analog zum Channeling-Effekt zu behandeln. Die Xom-
bination von Channeling und Blocking eignet sich u. a. gut zur Un-
tersuchung von atomaren Crenzflichenstrukturen und Oberflichen-
phénomenen wie 2z.B. Cberflidchenrelaxation oder -rekonstruktion
[76-78]. Besonders effizient ist diese Methode in Verbindung mit
einem ortsempfindlichen Detektor, der die gestreuten Ionen

simultan iiber einen Winkelbereich von mehreren Grad detekitiert.
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3. EXPERTHMENTELLES

3.1 Probenpriparation

Alle in 4di
wurden mit der Molekularstrahlepitaxie (MBE) hergestellt. Zur Her-
stellung der Sil_x/Gexmﬁbergitter fiir die Diffusionsexperimente
diente eine Vacuum Generators HMBE-Anlage vom Typ VGS0. Der Basis-
druck betrdgt etwa 3 - 10-1t mbar und steigt bei der Epitaxie auf
etwa 1 - 10”2 mbar an. Die Si-Wafer werden durch eine Glilhwendel
von der Riickseite auf 550°C geheizt und die Temperatur wird mit
einem Thermoelement gemessen. Die untersuchten S5i,; ,Ge,/Si-Einzel-
schichten wurden am Daimler-Benz Forschungsinstitut in Ulm herge-
stellt. Filir Einzelheiten zu dieser Anlage wird auf die Literatur

verwiesen [79].

Vor dem Einschleusen wurden die Wafer nach dem Shiraki-Verfahren
[80] gereinigt und mit einer Oxidschicht versehen, die die Ober-
fliche vor Verunreinigung durch die Atmosphdre schiitzt. Diese
Oxidschicht wird dann vor Beginn der Epitaxie im Ulfrahochvakuum
durch Heizen fiir 5 min auf 900°C entfernt. Zundchst wird eine
1000 A dicke Si-Schicht aufgewachsen, um gut definierte Wachstums-
bedingungen zu erreichen. Erst danach beginnt das Wachstum dexr He-
terostruktur. Die Wachstumsraten der S1i und Ge Quellen werden mnit

einem Sentinel-Schwingquarz iliberwacht und betragen ca 3 Als.

3.2 Anlacge zur Rutherford-Rickstreuung

Die RBS- und Channeling-Messungen wurden an einem Tandem-Beschleu-
niger des Typs "Tandetron" der Firma General Ionex durchgefiihrt.
Der Beschleuniger hat eine maximale Terminalspannung von 1.7 MV
und gestattet daher He'™ Ionen bis auf eine Energie von 5.1 MeV zu
beschleunigen. Die Messungen im Rahmen dieser Arbeit wurden mnit
He' Ionen mit einer Energie von 1.4 bzw. 2.0 MeV durchgefithrt. Der
Riickstreuwinkel betrug 170°. Durch Lochblenden kann die Strahldi-
vergenz auf weniger als * 0.015° reduziert werden. Der Strahlstrom
lag iiblicherweise bei ca. 20 nA. Die angeschlossene Streukammer

érreicht einen Druck von weniger als 1 - 107 mbar wihrend der
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Messungen. Die Positionierung der Probe fiir die RBS-~ und Channe-
ling-Messungen erfolgt mit einem Prizisions-Dreiachsengoniometer
der Firma High Voltage Engineering Europa B.V. (Amersfoort). Das
hier verwendete Goniometer ist baugleich mit dem der MEIS-Anlage.
Funktion und Steuerung dieses Goniometers werden in Abschnitt 3.3

nem ionenimplantierten Si-Detektor analysiert. Die Signale wexrden
in einem Analog-Digital-Wandler digitalisiert und anschlieBend ab-
gespeichert. Eine detaillierte Beschreibung der Streukammer sowie
der Goniometersteuerung und Messdatenerfassung findet sich in

[81].

3.3 Aufbau der Anlage zur Mittelenergieionenstreuung (MEIS)

Die filir die konventionelle RBS-Analyse im Energiebereich wvon
1-4 MeV eingesetzten Halbleiterdetektoren erreichen eine
Energieauvfldsung wvon bestenfalls 10 keV Halbwertisbreite. Dadurch
ist die Tiefenaufldsung bei der Analyse wvon diinnen Schichten auf
etwa 100 A begrenzt. Die Verwendung eines elektrostatischen De-
tektors kann die Energieauflfsung bis unterhalb 1 keV verbessern
und erm8glicht damit in gliinstigen F&llen eine Tiefenaufldsung wvon
ca. 3 - 5 A. 2u diesem %weck wurde eine Anlage zur Mittelener-

gieionenstreuung (MEIS) in Betrieb genommen.

Den erforderlichen Ionenstrahl liefert ein Beschleuniger (High
Voltage Engineering Europa B.V., Amersfoort) mit einer Terminal-
spannung von bis zu 500 kV mit einer relativen Spannungsstabilitdt
von besser als 6 - 1072, Die Beschleunigungsspannung wird in einem
Hochfregquenzspannungsvervielfacher erzeugt. Dieser Beschleuniger
besteht aus einem Terminal, das auf dem Potential der Beschleuni-
gungsspannung liegt und die Ionenguelle sowie einen Massensepara-
tor enthdlt. Nachfolgend durchl8uft der Ionenstrahl die eigentli-
che:Beschleunigungsstrecke und einen Schaltmagnet, mit dem der Io-
nenstrahl in :verschiedene Strahlrohre (MEIS, Ionenimplantation)
éelenkt werden kann. Die Strahlrohre enthalten Systeme zur Strahl-
diagnose (Beam Profile Honitor, Faraday-Cup) und zur Strahlfokus-

.sierung bzw. -ablenkung (Scanner).
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* zum
Beschleuniger

Lagekammer

Abb. 3.1: Schematische Darstellung der MEIS-Streukammer und des
Schleusensystems

Abb. 3.1 zeigt die schematische Darstellung der Streukammer. Die
Streukammer selbst wird durch eine Turbomolekularpumpe vorgepumpt.
Nach Erreichen eines Drucks von ca. 1 - 10°7 mbar wird auf eine
Ionengetterpumpe umgeschaltet und die Turbomolekularpumpe durch
einen Schieber von der Streukammer getrennt. Zusdtzlich stehen
eine Titansublimationspumpe sowie eine Kithlfalle filr fliissigen
Stickstoff zur Verfiligung. HNach zweitdgigem Ausheizen bei 180°C
1&Bt sich damit ein Druck unter 5 - 10710 mbar erreichen. Eine an-
geflanschte Ladestation ermdglicht einen schnellen Probenwechsel
mit Hilfe einer magnetischen Transferstange, ohne das Vakuum in
der Streukammer zu brechen. Die Ladekammer wird durch eine Turbo-
molekularpumpe auf etwa 5 - 1078 mbar evakuiert und enthilt ein
Karussell zur Aufnahme von 7 Probenhaltern.

Der'fonenstrahl tritt durch ein System von Blenden in die Streu-
kammer ein, welches sowohl dle Strahldivergenz (it 0.08°) als auch
den Strahlfleck (0 S . 1.0 mm? )} bestimmt. Zur Messung des Strahl-
stroms_wahrend des Experiments wird der ilber die Probe abflieBende
Strom- gemessen, .Um dabei einen Meffehler durch Sekundidrelektro-
nenemission von'der Probe zu vermeiden, wurde zwischen Probe und
StrommeBgerdt eine Batterie geschaltet, sodaf die Probe selbst auf
einemﬂ?otential von +150 V gegeniiber HMasse liegt.
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Die Positionierung der Probe erfolgt mit einem Prézisions-Drei-
achsengoniometer der Firma High Voltage Engineering Europa B.V.,
Amersfoort. Die drei Winkel © (Rotation um die vertikale Achse), ¢
(Rotation um die Probennormale) und Z (Kippung um die horizontale

Achse, senkrecht Zur Probennormale) werden vom Computer
(VAXstation GPX II} aus {ber Schrittmotoren verfzhren und iiber

Winkeldekoder gepriift. Die Positioniergenauigkeit liegt bei etwa
+ 0.01°. Die drei Translationen k&Snnen manuell iiber HMikrometer-
schrauben eingestellt werden, um die Lage des Strahlflecks auf der
Probe wihlen zu konnen. Zur Justierung dient ein Laser, der von
der Beschleunigerseite des Schaltmagneten durch das Strahlrohr auf
die Probe leuchtet und so den Ionenstrahl ‘simuliert’. Mit Hilfe
des von der Probe reflektierten Laserstrahls ist ebenfalls eine
optische Vorjustierung der Winkel © und % mit einer Genauigkeit

von * 0.1° mdglich.

Das Herzstiick der Anlage ist der elektrostatische, ortsaufldsende
Detektoxr (ESA, ElektroStatischer Analysator) der einen simultanen
Nachweis der riickgestreuten Ionen iiber einen Winkelbereich wvon 30°
ermoglicht. Der ESA ist auf einem drehbaren Tisch montiert, der
ebenfalls computergesteuert mit Hilfe eines Schrittmotors verfah-
ren werden kann und dadurch Streuwinkel zwischen 0° und 140° er-
laubt. Der schematische Aufbau des ESA ist in Abb. 3.2 darge-
stellt. Zwei Kugelschalensegmente im Abstand von 6 mm bilden einen
Kondensator, wobei an die innere bzw. 3ufere Elektrode eine
Hochspannung von bis zu -20 kV bzw. +20 kV angelegt werden kann.
Bei einer festgehaltenen Spannung an den Elektroden kénnen nur
gestreute Ionen mit einer bestimmten ZEnergie der Krilmmung der
Kugelschalensegmente folgen und durch den oberhalb befindlichen
Schlitz austreten. Durch Variation der Spannung kann somit die
Energieverteilung der von der Probe gestreuten Ionen gemessen
werden. Bei maximaler Spannung von +/- 20kV an den Elektroden
kdnnen ' Jonen bis 3zu einer maximalen Energie von 333 keV
nachgewiesen werden. Die Energie der Ionen, fiir die der =ESa
durchléssig ist, steht mnit der angelegten Spannung iiber die

Gleichung

‘E=k . U , k=100, . keV, (3.1)
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Etekitonik

20 kV Sponnungsversorgung

Abb. 3.2: Aufbau des elektrostatischen Analysators ESA

in Verbindung. Die Ladung eines einzelnen Ions ist fiir den Nach-
weis in der MeBelektronik jedoch viel zu gering. Man benutzt daher
sog. Microchannelplates (MCP) in Chevron-Anordnung =zur Sekunddr-
elektronenvervielfachung, die schematisch in Abb. 3.3 dargestellt
sind. Ein einfallendes Ion lést in der ersten MCP
Sekunddrelektronen aus, die aufgrund der Potentialverteilung
zwischen den MCPs beschleunigt und in der zweiten MCP vervielfacht
werden. Ein. einfallendes Ton erzeugt dadurch eine Ladungswolke von

ca. 1.pC.
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Abb. 3.3: ‘Chevron-Anordnung der Multichannelplates MCP.
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Abb. 3.4: Ortsaufldsender Streifendetektor des ESA

‘Diese Ladungswolke trifft auf einen ortsempfindlichen R-C gekop-
. pelten Streifendetektor, der in Abb. 3.4 gezeigti ist, und flieft
. dann iilber beide Enden des Streifendetektors ab.
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Je nachdem, an welcher Stelle die Ladungswolke auf den Detektor
trifft, verteilt sich die abflieBende Ladung iliber die beiden Enden
des Streifendetektors. Die Signale an den beiden Enden des Detek-

tors werden dann der MeBelektronik zugefithrt.

Aufbau der MefBelektronik

In Abb. 3.5 ist der schematische Aufbau der MefBelektronik und der
Spannungsversorgungen filr ESA und MCPs daxrgestellt. Die beiden
Ausgangssignale Cl und C2 des Streifendetektors fiihren in zwei di-
rekt an der Streukammer befindliche ladungsempfindliche Vorver-
stdrker VVI und VVII. Die beiden T Ausginge der Vorverstdrker wer-
den im “Summing Module" addiert und liefern ein Signal, welches
propeortional zur Gesamtladung der Ladungswolke ist. Das Summen-
signal sowie das E Signal von VVII filhren in die beiden Hauptver-
stdrker AMP I und AMP II (ORTEC 575). Beide Hauptverstdrkeraus-
génge werden in den positionsempfindlichen Verstdrker (PSA, ORTEC
464) gefiihrt, der im wesentlichen die Ausgdnge von AMP II und
AMP I dividiert und ein Signal zwischen 0 V und 8 V liefert. Das
Ausgangssignal des PSA ist daher nahe § V bzw. nahe 8 V, je
nachdem ob die ILadungswolke nahe dem Ende C2 bzw. Cl1 auf den
Detektor trifft. Das Ausgangssignal des PSA, welches daher propor-
tional zum Streuwinkel ist, wird iiber einen Analog-Digital-Wandler
(ADC) in den Speicher des Computers gefiihrt und liefert die Orts-

information.

Die Spannungsversorgung der MCPs erfolgt iiber eine- "Dividing and
Protection Unit"  (DPU), die die Versorgungsspannung von maximal
3 kv auf die erforderlichen Potentialstufen fiir die MCPs verteilt
und zum Schutz der MCPs vor Uberschligen die Spannung unterbricht,
sobald der Strom iliber den zuldssigen Wert ansteigt. Die Spannungs-
verscorgung des ESA wird iiber ein Input/Output-Register autocmatisch
per Computer programmiert. Beide Spannungsversorgungen sind iiber
ein VakuummeBger&t gesichert, welches bei Vakuumeinbruch iiber
1 - 10°7 mbar die Spannungen sofort abschaltet. = ' o
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Test und Xalibrierung der MeBelektronik und des ESA

Zundchst wird die energieaufldsende Funktion des ESA getestet, in-
dem der Ionenstrahl (200 keVv He+) direkt in den ESA gerichtet
wird. Fiir diesen Test miissen zundchst die MCPs sowie der ortsauf-

Ibsende Streifendetektor ausgebaut und durch eine-einfache Kollek-
torplatte ersetzt werden. Uber diese Xollektorplatte wird der
Ionenstrom gemessen, der bei einer bestimmten Spannung an den
Elektroden des ESA durchgelassen wird. MiBt man den Strom iiber die
Kollektorplatte als Funktion der am ESA angelegten Spannung, er-

h&lt man einen Verlauf wie in Abb. 3.6 ges=zeigt.

600 : I
'<:' - ﬁf?oz 3 —
= o I % Ab-38-107
= J 18
Bar -
N t
. 0/ : \c i
J= 0.047 “%
200 0/ 1: o -
VA
- / ; X) -
o] 4 IA \
/ 12.221 ©
0 o] I % i \o
12.20 12.30

Abb. 3.6: Messung der Energieaufldsung des ESA

Aus der Halbwertsbreite wird die relative Energieaufldsung
AE/E = AV/V bestimmt. Dieser Test wird fiir den gesamten Winkelbe-
reich des ESA von 30° in Schritten wiederholt. Uber den gesamten
Winkelbereich ist die relative Aufl&sung < 3.9 - 10”3, Aus dieser
Messung wird gleichzeitig auch die relative Anderung des XKonversi-
onsfaktors k = 100/6 keV/kV in Abhdngigkeit des Winkels bestimmt,
die fiir sdmtliche Winkelpositionen kleiner als * 0.1 % ist.
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Die weiteren Tests betreffen die ortsaufldsenden Eigenschaften des
ESA. Dazu werden die MCPs sowie der ortsaufldsende Streifendetek-
tor wieder eingebaut. Zunidchst sind umfangreiche Tests sowie die
Kalibrierung der Elektronik ndtig, die im folgenden kurz beschrie-
ben werden. Fiir Einzelheiten sei auf die Firmenhandbiicher der
ORTEC Verstdrker 575 und 464 verwiesen. Nach einem Test der Vor-
verstdrker mit einem 1kHz Rechtecksignal sowie einer korrekten
Einstellung wvon Pole-zero der Hauptverstdrker wird die Elekronik

im Zusammenhang getestet.

Statt des eigentlichen Streifendetektors wird dabei zundchst ein
sog. Dummy Collector benutzt, der einen Streifendetektor mit 9
Streifen simuliert, die iiber ein R-C Netzwerk gekoppelt sind und
sich elektrisch genauso verhalten, wie der eigentliche Streifende-
tektor. Das Blockschaltbild dieser Testanordnung ist in Abb. 3.7
dargestellt.

Mit einem Pulsgenerator kann dann ein Signal direkt auf einen der
9 'Streifen’ gegeben werden. Die beiden Ausgdnge des Dummy
Collectors werden dabei mit den Eingdngen dexr beiden Vorverstdrker
verbunden. Das Summing Module wird dabei so abgeglichen, daB das
Summensignal unabhdngig davon ist, an welchen der Eingdnge des
Dummy Collectors das Testsignal angelegt wird. Die beiden Haupt-
verstdrker werden nun so eingestelli, daB das Ortssignal (RAusgang
von AMP II) etwa halb so groB wie das Summensignal (Ausgang von
AMP I) ist, wenn das Testsignal am mittleren ’Streifen’ des Dummy
Collectors anliegt. SchlieBt man Jetzt den Ausgang des PSA an
einen Vielkanalanalysator an und legt das Testsignal nacheinander
an alle ‘Streifen’ des Dummy Collectors, so erhdlt man ein

Spektrum wie in Abb. 3.8 gezeigt.

Jeder der 9 Streifen, die jeweils einer bestimmten Ortsposition
entsprechen,; erzeugt ein scharfes Signal im Ortsspektrum (im Spek-
trum sind nur 8 Peaks sichtbar, da der erste Peak unterhalb der
Diskriminatorschwelle des PSA liegt). Aufgrund von statistischen
Schwankungen sowie aufgrund kleiner Inhomogenitdten der MCPs ist
im realen Experiment mit Schwankungen der Gr&fe der Ladungswolke
zu rechnen, die bei der Sekunddrelektronenvervielfachung erzeugt

wird.
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Um diesen EinfluB zu simulieren, wird die Amplitude des
Testsignals mit Hilfe eines Dreiecks-Generators variiert und der
vorherige Test wiederholt. Auch unter diesem Extremfall stark
unterschiedlicher Eingangssignale zeigen die 8 Peaks nur eine
minimale Verbreiterung (Abb. 3.9).

Damit sind die Tests der Elektronik selbst abgeschlossen. Die
Funktion des ESA sowie der MCPs und des Streifendetektors werden
nun unter normalen Experimentbedingungen wie im Schema von Abb.
3.5 geprift. Um die Winkelaufldsung des Detektors testen zu kdn-
nen, wird jedoch der Austrittsschlitz des ESA mit einer Schlitz-
platte abgedeckt, die 29 Schlitze mit einer Breite von je 0.1° im

Abstand von Jjeweils 1° besitzt.

Zundchst muf die Spannung der MCPs so eingestellt werden, daB eine
ausreichende Sekunddrelektronenvervielfachung erreicht wird. Dazu
wird eine beliebige, polykristalline oder amorphe Probe, ein
200 kev He' Strahl sowie ein Einfallswinkel von 45° und ein
Streuwinkel von 90° verwendet. Zur Uberpriifung des Rauschens sowie
der ausreichenden Sekunddrelektronenvervielfachung wird der Aus-
gang des AMP I ({Summensignal) mit einem Vielkanalanalysator und
einem Oszilloskop verbunden. Dieses Signal reprisentiert die
Gesamtladung pro Puls, die vom Streifendetektor aufgenommen wird.
Geladene Teilchen, die bei eventuellen Mikroentladungen im ESA
oder innerhalb der MCP Anordnung erzeugt werden, werden in diesem
Spektrum dann ebenfalls sichtbar. Dies bietet eine gute MSglich-
keit zur Priifung, ob keine Mikroentladungen auftreten: insbeson-
dere beim ersten Anlegen einer Spannung an die MCPs oder den ESA.
Die Spannung der MCPs wird nun schrittweise (ca. 100 V pro Minute)
bis etwa 1500 V erhSht und das Spektrum dabei beobachtet. Oberhalb
von etwa Kanal 100 diirfen dabei keine wesentlichen Z&hlraten
auftreten. Dieses Spektrum darf sich auch bei Anlegen einer Span-
nung an die Elektroden des ESA nicht &Endern; dies wiirde sonst auf
Mikroentladungen im ESA hinweisen. Bei einwandfreiem Verhalten des
ESA liegt die =zus&dtzliche 2Z&hlrate im ZXanalbereich 20-1000 nach
Anlegen der maximalen Spannung von 20 kV an die Elektroden des ESA
unterhalb 2 cts/sec. Zur Konditionierung ist die Spannung am ESA
ebenfalls langsam schrittweise (ab 15 kV mit 1 kV/min) zu erhdhen.
Hiernach wird der Ionenstrahl auf die Probe gelenkt und die Span-
nung am ESA auf einen Wert, niedriger als der Maximalenergie der
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riickgestreuten Ionen entsprechend, eingestellt. Das PulshShenspek-
trum am Ausgang von AMP I (Summensignal) hat bei ausreichender Se-
kundérelektronenvervielfachung dann eine wie in aAbb. 3.10 (B) ge-
zeigte Gestalt. Zum Vergleich ist in Abb. 3.10 ebenfalls ein Spek-
trum bei ungeniigender Verstdrkung (A) eingezeichnet.
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Abb. 3.10: PulshShenspektrum der MCPs bei zu geringer (A) und
optimaler Verstdrkung (B)

Bei korrekter Spannung an den MCPs ist dexr Peak durch ein deutli-
ches Minimum vom Rauschen getrennt. Da der Summeneingang des PSA
einen Diskriminator bei 1.0 V hat, sollte das Minimum etwas unter-
halb von Kanal 100 liegen, um einerseits Rauschbeitrige im Orts-
spektrum mdglichst gering zu halten, andererseits aber auch mdg-
lichst wenige ’‘echte’ Signale zu verlieren. Ein MaB fiir die Quali-

t&t und insbesondere die Homogenitdt dexr MCPs ist die Aufldsung,
die definiert ist als a/b * 100 %, wobei a die Halbwertsbreite des
Peaks  (in Kan#len) und b die Mittenposition des Peaks bedeuten.
Bei einwandfreien MCPs liegt die Aufldsung unter 130 %. Im Hine-
blick auf die Lebensdauer der MCPs sind unndtig hohe Spannungen zu
vermeiden. Je nach Serie und Zustand der MCPs liegt die erforder-
liche Betriebsspannung etwa im Bereich von 1500 bis 2500 V. Nach

:Kontamination! insbesondere durch Rohlenwasserstoffe kann sich die
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Sekund&relektronenvervielfachung abschwdchen, wodurch eine ZErho-
hung der MCP-Spannung erforderlich wird. Bei einwandfreier Funk-
tion der MCPs wird der Vielkanalanalysator bzw. ADC wie in Abb.
3.5 an den Positionsausgang des PSA angeschlossen und ein Winkel-
spektrum aufgenommen. Die im Detektor eingelegte Schlitzplatte er-
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Abb. 3.11: Winkelspektrum einer polykristallinen Probe gemessen
mit eingebauter Schlitzplatte

Aus diesem Spektrum wird die Winkeleichung (Zuordnung Winkelsposi-
tion zu FKanal) sowie die Winkelaufldsung (Halbwertsbreite) und
Winkelnichtlinearitdt (Differenz zwischen gemessener Winkelposi-
tion und tatsichlicher Winkelposition) bestimmt. Die gemessene
Winkelaufldsung ist {iber den gesamten Winkelbereich besser als
0.20° FWHM. Winkelaufldsung und Winkelnichtlinearit&t sind in Abb.
3{12 und Abb. 3.13 dargestellt. Die geforderten Spezifikationen
(Winkelauflésung < 0.3°, Nichtlinearitdt < % 0.3°) wurden deutlich
iibertroffen. Die Schlitzplatte kann nun ausgebaut. werden und der
Detektor “ist nun betriebsbereit. '
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Abb. 3.12: Winkelaufldsung des ortsempfindlichen Detektors
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Abb. 3.13: Nichtlinearitdt als Funktion der Winkelposition
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3.4 Quarzlampenofen

Die Experimente zur Interdiffusion sowle zum Ausheilen von Rri-
stalldefekten wurden zum groften Teil in einem Quarzlampenofen
(Rapid Thermal Annealer, RTA) vom Typ Sitesa RMV4 durchgefiihrt.
Als Prozefgas wurde Argon mit einer Redinhei
det. Der Wafer befindet sich auf einem Tr#ger aus Quarzglas inner-
halb einer OQuarzglaskammer und wird durch Wérmestrahlung der
auBerhalb der Kammer angebrachten Halogenlampen geheizt. Damit
sind sehr schnelle Aufheizzeiten von wenigen Sekunden bis auf
1300°C m&glich. Um eine unerwiinschte Aufheizung der Kammerwdnde zu
vermeiden und die Abkihlung nach dem Tempern zu beschleunigen,
wird die Kammer von auBen mit Druckluft angeblasen. Die Tempera-
turkontrolle erfolgt iiber zwei Thermoelemente, deren Spitzen an
der Oberseite oder Unterseite des Wafers anliegen. Die Temperatur-

und GasfluBsteuerung erfolgt iiber einen angeschlossenen PC.

+ b} aa T
T VOn .1.1-999 % vaerwen-—

52}
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4. MEBERGEBNISSE UND DISKUSSION

4,1 Untersuchung von Si,_ ,Ge -Einzelschichten mit dberkritischen
Schichtdicken

4.1.1. Si.SOGe.SO/Si«Heterostrukturen

Zur Herstellung von symmetrisch verzerrten Ubergittern werden Puf-
ferschichten aus 8i;_,Ge, benftigt, die bereits die kritische
Schichtdicke {iiberschritten haben und durch Einbau von HMisfit-Ver-
setzungen relaxiert sind. Sie bilden ein soy. virtuelles Substrat
mit einem Gitterparameter, der zwischen dem von S$i und dem von Ge
liegt. Sog. Threading-Versetzungen, die bis zur Oberfldche der
Pufferschicht reichen, sind fiir das weitere Aufwachsen von Hete-
rostrukturen stdrend und sollen minimiert werden. Gleichzeitig ist
eine mdglichst glatte Oberflichenmorphologie der Pufferschicht
wiinschenswert. 2Zur Untersuchung dieser Eigenschaften wurde eine
Serie von Pufferschichten mit einer Dicke von ca. 4000 A bei ver-
schiedenen Temperaturen abgeschieden und der EinfluB nachfolgender

Energie (MeV)
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Abb. 4.1: Random-, planares und axiales Channeling-Spektrum, auf-
' genommen mit 2.0 HMeV He™
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Temperschritte, sowohl im Xkonventionellen Rohrofen als auch im
Quarzlampenofen, mit RBS/Channeling, Transmissionselektronenmi-
kroskopie (TEM) und Nomarski Differential Interferenz Kontrast Mi-
kroskopie (NDIC) [82] beobachtet.

Fiir diese Untersuchungen wurden Si_5pGe _gg
Dicke von ca. 4000 A auf Si(100)-Wafern bei Substrattemperaturen
von 250°C bis 650°C hergestellt. Zur Bestimmung der Defektdichten
in den verschiedenen Proben wurden axiale [100]- und planare
(110)~Channeling-Spektren gemessen. Abb. 4.1 zeigt das Random-
Spektrum sowie das [100]-axiale und (110)-planare Channeling-

Spektrum einer Probe, die bei 450°C aufgewachsen wurde.

Bei der Messung des axialen [100]-Spektrums wurde der Ionenstrahl
parallel zur [100]-Probennormalen ausgerichtet. Zur Messung des
planaren (110)-Spektrums wurde die Probe bezliglich des Ionen-
strahls um 8° entlang einer (110)-Ebene gekippt. Die Oberflichen-
energien von S8i und Ge sind gekennzeichnet. Der relativ hohe Mini-~
mum-Yield-Wert von 6.7 %, gemessen im Ge-Signal unmittelbar hinter
dem Surface-Peak, deutet auf Kristalldefekte im oberfliachennahen
Bereich der Schicht. Im axialen Channelin ktrum ist ein deut-~
licher Peak am niederenergetischen Ende des Ge-Signals sichtbar,
der einem Netzwerk von Misfit-Versetzungen an der Grenzflidche zum
Substrat zugeschrieben werden kann. Abb. 4.2 zeigt ein TEM-Bild
des Versetzungsnetzwerks am Interface (weak beam dark £field,
g=(004), plane-view, nach Riickdlinnung von der Substrat-Seite). Die
Misfit-Versetzungen laufen parallel =zu den [1l10]-Richtungen. Die
deutliche Steigung im Bereich der Si guGe g Schicht sowohl im
axialen wie auch im planaren Channeling-Spektrum wird durch
Dechanneling an Defekten verursacht, die sich {iiber die gesamte
Schichtdicke erstrecken. Generell ist das planare im Vergleich zum
axialen Channeling empfindlicher auf Versetzungen, da die
Dechanneling-Querschnitte o4 im planaren Fall etwa um eine Grifien-
ordnung groBer sind als im axialen Fall. TEM Untersuchungen an
Querschnittsproben ' wie in Abb. 4.3 =zeigen eine betridchtliche
Dichte von Threading-Versetzungen, die sich vom Interface zur

Oberflédche der 5i guGe gy Schicht erstrecken.
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Abb. 4.2: Misfit-Versetzungen an der Si £3Ge 54/51(100) Grenz-
fldche (weak beam dark field, g= (004), plane view)

200 nm

Abb. 4.3: Querschnitts-Elektronenmikroskepaufnahme einer 4000 A
5i goGe gp-Schicht auf (100) Si (weak beam dark field)
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Entsprechende Referenz-Spektren wurden von einem unbehandelten Si-
Wafer aufgenommen, um quantitative Aussagen iber die Versetzungs-
dichten machen 2zu k&nnen. Die Auswertung erfolgt daher im Si-
Signal der RBS/Channeling-Spektren. Entsprechend Gleichung 2.16

wurde die integrale Dechanneling~Wahrscheinlichkeit
P(z) = In [{l-X,(2)}/{1-Xxgq(2)}] (4.1)

direkt aus den entspechenden Spektren berechnet. Das Produkt
ngog = dp/dz wurde aus der Steigung von P(z) bestimmt, indem eine
Gerade durch die obersten 1500 A gezogen wurde. Zur absoluten Be-
stimmung der Versetzungsdichte ist die Kenntnis des Dechanneling-
Querschnitts o4 erforderlich. Da quantitative Angsben tiber De-
channeling-Querschnitte in der Literatur {71, 83-90] nur sehr
spdrlich zu finden sind, wurde der Dechanneling-Querschnitt f£iir
Threading~Versetzungen bei planarem (110)~Channeling mit Hilfe der
Transmissionselektronenmikroskopie durch Vergleich mit Channeling
zu 390 A bestimmt [91]. Planares (110)-Channeling ergibt damit
eine Threading-Versetzungsdichte wvon 5.7 » 109/Cm2 fiir die bei
450°C hergestellte Probe. Bei dieser Substrattemperatur war mit

NDIC keine Oberfldchenrauhigkeit erkennbar.

HS8here Wachstumstemperaturen k&nnen offensichtlich die Kristall-
gqualitdt verbessern. Abb. 4.4 =zeigt ein Random-Spektrum, sowie
drei [100]-Channeling-Spektren von gleichartigen Proben, die bei
350°C, 450°C und 550°C gewachsen wurden. Bei einer Substrattempe-
ratur von nur 250°C war die Probe amorph. Die geringe Verschiebung
der niederenergetischen Kanten des Germanium-Signals xriihrt von ge-
ringfiigig unterschiedlichen Schichtdicken dexr einzelnen Proben her
und ist filir die folgende Diskussion bedeutungslos. Der Minimum-
Yield~Wert betrdgt 7.3 %, 6.7 % bzw. 5.1 % bei Wachstumstemperatu-
ren wvon 350°C, 450°C bzw. 550°C. Die Steigung dexr {100j-Channe-
ling-Spektren f&llt ebenfalls mit zunehmender Substrattemperatur
ab und zeigt eine Abnahme der Threading-Versetzungsdichte an. Die
aus den =zugehSrigen planaren (110)-Channeling-Spektren bestimmten
Threading-Versetzungsdichten betragen 8.9 - 109, 5.7 - 109 und
5.1 + 10°/cm?. Im Gegensatz zu den bel tieferen Temperaturen her-
gestellten Proben =zeigt die bei 550°C gewachsene Probe eine mit

NDIC-Mikroskopie sichtbare Oberflé@chenrauhigkeit.
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Abb. 4.4: Random- und [100]-Channeling-Spektren von drei Proben,
die bei Epitaxietemperaturen von 350°C, 450°C und 550°C
hergestellt wurden

In situ Nachtempern in der MBE-Anlage kann die Kristallqualitdt
weiter verbessern. Bel einer Substrattempevatur von 550°C redu-
ziert ein in situ Tempern bei 750°C fiir 1000 s die Versetzungs-
dichte auf 2.8 - lOg/cmz. Ein entscheidender Nachteil ist die da-
durch hervorgerufene, in Abb. 4.5 gezeigte Aufrauhung der Oberfla-
che, die solche Schichten fiir die Verwendung als Pufferschichten
fiir diinne Ubergitter nutzlos macht. Ein nachfolgendes Tempern in

Rohrofen zeigt &dhnliche Resultate.

-

Erstmals wuxde versucht, die Xristallgualitd&t von Sil_XGeX/Si—He—
terostrukturen durch Rurzzeittempern im Quarzlampenofen (RTA) zu
verbessern. RTA wurde bereits zur Ausheilung von Strahlenschéden
nach:implantation in Si [92,93] und zur Verbesserung der'Kristall-
qualitdt in CaF,/81(100)-Heterostrukturen [94] erfolgreich éinge—

setzt.
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Abb. 4.5: Oberflédchenmorphologie einer bei 550°C hergesteliten
Probe nach in situ Nachtempern bei 750°C fiir 1000s
(NDIC-Mikroskopaufnahme).

Abb. 4.6 zeigt die deutliche Abnahme des X ;,-Wertes und der Stei-
gung des [100]-Channeling-Spektrums einer bei 450°C hergestellten
Probe nach RTA-Tempern bei 1100°C flir 30 s in Argon. Der Xp;n~Wert
sinkt von 6.7 % auf 3.9 % ab. Die mit planarem (110)-Channeling
bestimmte Threading-Versetzungsdichte sinkt deutlich vom 5.7 - 109
auf 1.9 - 10%/cm?. pas Random-Spektrum zeigt nach dem RTA-Tempern
keine Verdnderungen, insbesondere keine signifikante Diffusion an
der Grenzfldche zum Substrat. Eine Untersuchung nit TEM zeigt
ebenfalls eine deutliche Reduktion der Versetzungsdichte nach RTA
[91]. Im Gegensatz zu konventionellem Tempern zeigt sich nach RTA
im 'NDIC-Mikroskop keine Aufrauhung der Oberfléche. Die Ursache
dﬁrfté, ﬁeben“der kurzen Zeit, in der Verwendung des Schutzgases
Argon liegen, das laminar iiber die Probenoberfliche stromt. Diese
Tatsache wird als einer der wichtigsten Vorteile von RTA gegeniiber

konventionellem Tempern betrachtet.
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Abb. 4.6: Random- und [100]-Channeling-Spektren einer bei 450°C
hergestellten Probe vor und nach RTA bei 1100°C fiir
30s

Der mikrostrukturelle Mechanismus, der zu der beobachteten Verrin-
gerung der Threading-Versetzungsdichte f£fiithrt, ist noch nicht v8l-
lig geklart. Mbgliche Mechanismen sind die Annihilation entspre-
chend ‘der Gleichung [95] R “

(a/2) [101] + (a/2) [01T] + (a/2) [IT0] = O ’(452)'”

oder die ‘Vervollsténdiguhg' von unvollstidndigen Versetzungsmulti-
plikationen nach dem Hagen-Strunk Mechanismus [61].

In der Vergangenheit wurden bereits mehrere Verfahren zur Verbes-
serung der Kristallqualitit von Pufferschichten ausprobiert. Durch
eine theoretische Arbeit [96], die ein verbessertes Wachstum auf
kleinen  strukturierten ' Flichen oder auf porSsem Si erwarten
lieBen, wuxrden éahlreichevexperimentelle Arbeiten StimuliertLEAuf
pordsem Si konnten dabei keinerlei Verbesserungen erzielt werden
~[97,98]. Auf strukturierten Flichen konnten Schichten weitgehend
versetzungsfrei hergestellt werden, deren Dicke etwa 50 % cberhalb
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der Xkritischen Schichtdicke 1lag [99-101]. Diese unrelaxierten
Schichten sind jedoch nicht als wvirtuelle Substrate filir symme-
trisch verspannte Ubergitter zu verwenden, da der Gitterparameter
in der Wachstumsebene im pseudomorphen Fall mit dem Si-Gitterpara-
meter identisch ist. Verschiedene Arbeiten untersuchten die Wir-
er fiir
Grundlage dafiir war die Idee, daB die elastischen Verzerrungen im
Ubergitter die Threading-Versetzungen in die Grenzfliche zuriick-
biegen kdnnten [102-104]. Fiir das Ge-Si-System konnten experimen-
tell bisher noch keine signifikanten Anderungen der Threading-Ver-
setzungsdichte im oberflidchennahen Bereich nachgewissen werden

[105].

4.1.2, Siq67Gea33/Si—Heterostrukturen

Die Dicken der im vorigen Abschnitt untersuchten Si guGe gj-
Schichten lagen deutlich oberhalb der kritischen Schichtdicke von
etwa 100 A und die Proben sind daher weitgehend relaxiert. In die-
sem Abschnitt werden Si_57Ge°33wSchichten untersucht, wie sie z.B
auch fir den Bau von Hetercbkipolartransistoren eingesetzt werden
[106,107]. Wegen der niedrigeren Ge-Konzentration und der daraus
folgenden hoSheren kritischen Schichtdicke ist die Restverzerrung
in diesen Schichten wesentlich gré$PBer. %iel dieser Untersuchungen
waren insbesondere die Bestimmung der Restverzerrung als Funktion
der Schichtdicke und Epitaxietemperatur sowie die MOSglichkeit,
durch niedrige Epitaxietemperaturen die kritische Schichtdicke =zu
erhdhen. Weiterhin wurde die Defektdichte in relaxierten Schichten
als Funktion der Epitaxietemperatur und der Schichtdicke unter-

sucht.

Fiir diese Untersuchungen wurden zwei Paare von 5i g5Ge 33-
Legierungsschichten auf Si(100) mit MBE hergestellt. Die
Wachstumsraten betrugen 2.5 A/s. EBEs wurden Schichten mit Dicken
von 2000 A und 5000 & bei Substrattemperaturen von 450 und 550°C
aufgewachsen. Abb. 4.7 zeigt ein RBS-Spektrum sowie die [100]-
Channeling=Spektren der beiden 35000 i dicken Schichten, die bei
450 bzw. 550°C. abgeschieden wurden. |
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Abb. 4.7: Random- und [100]-Channeling-Spektren von 5000 A
Si gwGe 33/8i(100)~-Heterostrukturen bei Epitaxietem-

peraturen von 450°C (——) und 550°C (...)

Das qualitative Verhalten ist &hnlich wie bei den im vorigen Ab-
schnitt untersuchten Proben: auch hier erzielt man durch eine hé-
here Epitaxietemperatur geringere Dichten von Threading-Versetzun-
gen. Der Minimum-Yield-Wert x,;, liegt bei 8.4 % ('I'g = 450°C) "baw.
4.7 % (Tg_=.550°C)L'In Abb. 4.8 sind die entsprechenden Spektren
der 2000 ‘& dicken Schichten dargestellt. Uberraschenderweise ist
das Verhalten ‘als Funktion der Epitaxietemperatur hier genau umge-
kehrt, Bei T = 450°C erh&lt man ein Channeling-Spektrum mit einem
Minimum Yield von nur 3.2 -% und einem scharfen Surface-Peak im Si-
und Ge-Signal, widhrend bei T, = 550°C der HMinimum-Yield-Wert

g
Xmin = 8+6 % betrdgt (Ammerkung: Aufgrund der breiten Isotopenver-

teilung von Germanium ist der Surface-Peak bei Ge breiter als bei
Si)g{Mi?ﬁplana:en-Dechanneling-Messungen in (110)-Ebenen -wurden,
wie im . vorigen ébschnitt beschrieben, die Threading-Versetzungs-
dichten-im'bberflachenahen-Bereich der Schichten bestimmt. Die Er-
gebnisse~5ind in- Tab. 4.1 zusammengestellt. Die Defektdichte der
bei 450°C*hergestelltenaprobe5liegt'unterhalb*der'Nachweisgrenze“~

von RBS/Channeling.
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Abb. 4.8: Random- und [100] Channeling-Spektren von 2000 A
Si g7Ge 33/Si(100)~Heterostrukturen bei Epitaxietem-
peraturen von 450°C (——) und 550°C (...)

Die tetragonale Gitterverzerrung in den Proben dieser Serie wurde
durch Messung der Winkelabhdngigkeit dexr Riickstreurate als Funk-
tion des Einfallswinkels bestimmt. Abb. 4.9 zeigt die Winkelabhé&n-
gigkeit der Riickstreurate am Beispiel der 2000 A dicken, bei
Ty = 450°C hergestellten Probe. Beide [110]-Minima des Ge und Si
Signals dexr Si g-Ge 33-Schicht sind um -0.68+/-0.05° gegeniiber dem
[110]~-Minimum im Substrat bei 45.00° verschoben. Dieser Wert ist
inlhervorragender ﬁbereinsﬁimmung mit dem theoretischen Wert wvon
-0.64°, 'der nach dem biaxialen Spannungsmodell  [44] unter der An-.
nahmeapseudOmorPhEn'Wachstumsf berechnet wurde. - e i

Zum Vergleich mit den Ergebnissen der Channelingmessungen wurde
die’ elastische Gitterverzerrung dieser Probe durch Kriimmungsmes-
sungen;mit,Rantgenbeugung*(CuK&) in (004)~Reflexion bestimmt. Dazu
wurde die ‘Probe ‘relativ zum Strahl linear verschoben und 'die dabei
auftretendei-Winkelverschiebung-'des Bragg-Reflexes aufgezeichnet
{108;109]QTDie Verzerrung -¢,, kann damit iiber die“Gleichung7f:f3*”'”"
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Abb. 4.9: Winkelabhdngigkeit der Riickstreurate einer pseudomor-
phen Si g-/Ge 33/Si(100)-Heterostruktur als Funktion

des Einfallswinkels

bestimmt werden, sofern Schichtdicke tg und Substratdicke tg be-
kannt sind. Aus der Krimmungsmessung wurde eine Winkelverschiebung

von ~-0.63° ermittelt.

Abb. 4.10 =zeigt die gemessene {(a) und simulierte (b) (004)-
Rocking-Kurve, der 2000 A dicken, bei 450°C hergestellten Probe.
Zur Simulation diente ein auf dynamischer Streutheorie basierendes
Computerprogramm [110]. Der scharfe Peak der Si_g7Ge 33~Schicht
und die gut aufgeldsten Dickenoszillationen deuten auf eine gute
Kristallqgualit@t. Eine hervorragende Ubereinstimmung zwischen Mes-
sung ‘und Simulation wurde mit den Parametern: Ge-Konzentration
x = 32.5%, Schichtdicke 2000 A, pseudomorphes Wachstum erreicht.
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Abb. 4.10: Gemessene (a) und simulierte (b) ROntgen-~Rockingkurve

einer pseudomorphen Probe

Die bei gleicher Temperatur mit einer Dicke wvon 5000 A herge-
stellte Probe =zeigt eine deutliche Verschiebung des S5i ,Ge 33-
Schichtpeaks in Richtung des S8i-Substratreflexes, die eine Relaxa-

tion der elastischen Gitterverzerrung anzeigt (Abb. 4.11). Aus der

Verschiebung wurde eine Relaxation auf eine Restverzerrung von
20 % des pseudomorphen Wertes durch Einbau von Versetzungen
berechnet. Der Einbau von Versetzungen geigt sich auch durch eine
erhebliche Verbreiterung des S8i ..Ge s3;-Peaks. Die Defektdichten

wurden aus der Verbreiterung des Peaks abgeschdtzt. Die experimen-
telle Linienbreite setzt sich quadratisch aus den Anteilen der na-
der Schicht-

tiirlichen und apparativen Linienbreite, der XKriimmung,

dicke und der Versetzungen zusammen [111]. Fir die-Abschétzung des
Beitrags durch Versetzungen kann die Beziehung ..
Pyers, FWHMvers/gbz" (4.4)
benutzt werden. Dabei wurde ein Burgers-Vektor b von 3.84 A ange-
nommen. Die Ergebnisse der Rontgen-Messungen sind zusammen mit den
RBS/Channeling-Resultaten in Tab. 4.1 zusammengefaft.
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Abb. 4.11: Gemessene (a) und simulierte (b) R¥ntgen-Rockingkurve
einer teilweise relaxierten Probe

Diese Ergebnisse zeigen, daf3 bei 450°C pseudomorphe, vollstdndig
verzerrte Si (;Ge ;5 Schichten mit einer Dicke von 2000 A herge-
stellt werden konnten, die wesentlich oberhalb der kritischen
Schichtdicke von etwa 400 & [9,51,52] bei einer Epitaxietemperatur
von 550°C lagen. Die wvergleichbare, ' bei einer Epitaxietemperatur
von 550°C 'hergestellte Probe ‘hat die kritische _'Schichtdic_k_e be-
reits ﬁberschritten, .V_ergleicht man :die beiden bei 550°C herge-
stellten 'Proben, ' so :'5z_ei‘gt sich, daB die Defektdichte bei der
5000 ..'5; dicken ‘Probe in IOberfléichehnE:—ihe ‘deutlich geringer 'ist_,. als
bei der 2000 & dicken ‘Probe. Dieser Effekt ‘kénnte dadurch erklért
werden, daB “bei zunehmender Schichtdicke die Wahrscheinlichkeit
fiir eine Wechselwirkung zwischen irerschiede_nen _. Threading-Verset-
zungen,_,' und.'damit auch die "Wahrschej.nlic.:_hkeit' fiir.'e_in_e Annihila-

tion, zunimmt.
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Tg/°C d/A Restverzerrung/% Xmin/% Thread,—Verg:-Dichte
RBS RBS Roéntgen RBS ROntgen
450 2000 100 100 3.2 - e e
450 4850 2 20 8.4 5.1*109 5.O=109
550 2100 35 35 8.6 | 6.0-10° 3.8-107
550 5000 21 10 4.7 2.5.107  2.2-10°

Tab., 4.1: Ergebnisse der RBS- und Réntgen-Messungen

Trotz der guten Ubereinstimmung zwischen den Resultaten von
RBS/Channeling- und Rontgen-Messungen ist zu beachten, daB die
ROntgen-Ergebnisse der Defektdichte auf einem recht einfachen Mo-
dell beruhen, welches eine isotrope Verteilung der Defekte an-
nimmt. Die Versetzungsdichte der ersten Probe dieser Serie liegt
unterhalb der Nachweisgrenze von Channeling- und R&ntgen-Messun-

gen.

4.2. Interdiffusion in 8i,_ _Ge /Si-Ubergittern

Das Diffusionsverhalten in Si/Ge-Heterostrukturen ist sowohl wis-
senschaftlich als auch technologisch interessant. Im Hinblick auf
neuartige Bauelemente ist die thermische Stabilitdt widhrend des
Herstellungsprozesses besonders wichtig. Die typischen, bei 8i/Ge-
Bauelementen verwendeten Schichtdicken liegen dabei im Bereich wvon
wenigen hundert'Angstrém. In dieser Arbeit wurde die Interdiffu-
sion in 5 x (Si/Sil_xGex)=ﬁbergittern untersucht, deren Einzel-
schichtdicken etwa 100 A betragen. Diese Schichtdicke erlaubt fiir
nledrlgere Ge-Konzentrationen noch pseudomorphes Wachstum, wdhrend
bei ho&heren GemKonzentratlonen. eine Relaxation durch den Einbau
von- Versetzungen zu erwarten ist. Damit soll insbesondere der Ein-
fluB der Konzentration, der elastischen Gitterverzerrungen und der
Versetzungen auf die Interdiffusion untersucht werden. Die Ruther-
ford-Riickstreuung erlaubt bei geeigneter Wahl der Energie und der
Streugeometrie eine einfache und weitgehend zerstdrungsfreie Be-
stimmung der Tiefenprofile und eignet sich wegen des groBlen Mas-
senunterschieds zwischen Si und Ge besonders gut zur Analyse wvon

8i/Ge-Strukturen.
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4.2.1. Asymmetrisch verzerrte 8i;_,Ge /Si-Ubergitter

Fiir die Untersuchungen an asymmetrisch verzerrten Ubergittern
wurde eine Serie von 5 x (100 A Si/100 A Si,_xGe,) / 8i(100)~Uber-
gittern direkt auf Si(l00)-Wafern mit MBE bei einer Substrattempe-
ratur wvon 550°C hergestellt. Der schematische Aufbau der Prchen
ist in Abb. 4.12 gezeigt. Es wurden fiinf verschiedene Proben mit
Ge-Konzentrationen von Jjeweils x = 0.20, 0.27, 0.45, 0.63; und
0.70 in den Si,_,Ge -Schichten hergestellt. Ein Blick auf Abb. 2.5
zeigt, daB fiir eine Schichtdicke von 100 A die "kritische Konzen-
tration" bei etwa 55 % liegt. Danach ist die kritische Einzel-
schichtdicke bei den Proben mit x=0.63 und 0.70 ilberschritten und

eine Relaxation durch Versetzungen zu erwarten.

100 A Si
100 A Si,_,Ge,

Si (100)

Abb. 4,125 Schichtaufbau der asymmetrisch verzerrten Ubergitter

Fir die drei unterkritischen Proben sind bei pseudomorphem Wachs-
tum die Si,_,Ge,-Schichten komprimiert und die Si-Schichten unver-
zerrt. Die maximale Gesamtdicke filir pseudomorphes Wachstum in
asymmetrisch verzerrten Ubergittern ist ebenfalls beschrinkt. In
guter N&herung ist die kritische Gesamtschichtdicke gegeben durch
die kritische Schichtdicke einer Einzelschicht, deren Ge-Konzen-
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[131]. Im hier vorliegenden Fall betrigt die mittlere Ge-Konzen-
tration X = 0.10, 0.135, 0.225, 0.315 sowie 0.35. Fir die beiden
héchsten Konzentrationen ist damit auch die kritische Gesamt-
schichtdicke iiberschritten. Abb. 4.13 zeigt ein Random- und [100]-
Channeling-Spektrum der Probe mit x = 0.20.
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Abb. 4.13: Random- und [100]-Channeling-Spektrum eines pseudomor-
phen 5 x (100 A 8i/100 & 8i gyGe 54)/8i(100)-Uber-
gitters

In dieser Streugeometrie kann die Ubergitterstruktur selbst noch
nicht aufgelést werden; das Ubergitter erscheint nur wie eine Le-
gierungsschicht auf Silizium. Der Minimum-Yield-Wert von nur 4.0 %
zeigt die geringe Defektdichte in dieser Probe. Auch die Proben
mit x = 0.27 und x = 0.45 zeigen ein &hnliches Verhalten. Ab
¥ = 0.63 steigt der Xmin Wert deutlich auf ca. 10% an und insbe-
sondere der starke Anstieg der Riickstreuintensitdt im Bereich des
Ga-Signals .'deutet auf eine deutliche Relaxation durch Einbau wvon

Versetzungen innerhalb des Ubergitters (Abb. 4.14).
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Abb. 4.14: Random- und [100}] Channeling Spektrum eines teilweise
relaxierten 5 x (100 A Si/100 A 8i 39 Ge 63)/81(100)
Ubergitters

Die elastische Gitterverzerrung dexr Si,_,Ge,-Schichten wurde durch
Messung der Rickstreurate als Funktion des Einfallswinkels in der
Ndhe der [110]-Richtung entlang der (100)-Ebene gemessen, wie fiir
die x = 0.45 Probe in Abb. 4.15 dargestellt. Das Minimum an der
Vorderkante der Germanium-Intensitdt, das der obersten S5iq _xGey-
Schicht entspricht, ist um -0.75+/-0.05° gegeniiber dem Minimum des
Silizium-Substrats bei 45.00° verschoben. Der nach dem biaxialen
Spannungsmodell berechnete Wert betrdgt 0.85°. Trotz der geringen
Differenz, die sich durch einen Beamsteeringeffekt beim Durchgang
des Ionenstrahls durch die oberste Si-Schicht erkldren 1&Bt, kann
daher -ein zumindest nahezu pseudomorphes Wachstum angenommen wer-
den. Streng genommen mufl der gemessene Wert als untere Schranke
flir die wahre Winkelverschiebung angesehen werden [112,113]. Ab
einer Ge-Konzentration von x = 0.63 weicht die gemessene Verschie-
bung (A8 = 0 73° filir x = 0.63) stark von der theoretischen Be-

rechnung (A 1.28°) ab. Im Zusammenhang mit dem ab x = 0.63 be-
obachteten starken Anstieg des Xmin—Wertes fir [100]-Channeling
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kann damit auf eine Relaxation der Gitterverzerrung durch den Ein-

bau von Misfit-Versetzungen geschlossen werden.

ONREWL e

Si-Substrat ™' % 4

Abb. 4.15: Winkelabhd&ngigkeit der Riickstreuung eines
5 x (100 A 8i/100 & 8i g5Ge 45)/8i(100)-Ubergitters

Die Dicke der einzelnen {bergitterschichten von 100 A liegt im
Grenzbereich der Tiefenaufldsung von RBS. Zur Optimierung der Tie-~
fenauflSsung im speziellen Fall der hier untersuchten Ubergitter
wurde eine niedrige Energie der He™ Ionen von 1.4 MeV gewihlt und

bei streifendem Einfall mit einem Einfallswinkel von 81° gemessen.

ne mdglichgt of-

Nicser IA?'?T\'[{QT wmirda Sno mawihl+ Adxs
LLESQY WlnXe. wWuICe 50 gewanl.t a3 gLichisy =

fektive Streckung der Ubergitterstruktur im Spektrum erreicht wer-

a4

F

den konnte, andererseits ein Uberlappen der Si- und Ge-Signale
noch vermieden werden konnte. Abb. 4.16 zeigt ein gemessenes Spek-
trum der Probe mit = = (0.63. Die 8i und Ge Oberflidchenenergien
sind markiert. Sowohl im Ge-Signal als auch im Si-Signal sind die
jeweils 5 Peaks der Si 3,5Ge ¢3- bzw. Si-Schichten klar getrennt;
Eine RUMP-Computersimulation mit einer Eingelschichtdicke von je
100 A und einer Ge-Konzentration von x = 0.63 in den Siq_gxGe,-

Schichten zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung mit dem gemessenen
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Abb. 4.16: Gemessenes Random-Spektrum und RUMP-Simulation eines
5 x (100 A si/100 & Si 34Ge ¢3)/8i(100)~Ubergitters.
Der Einfallswinkel betrdgt 81°.

Nur in den tieferen Schichten ist im gemessenen Spektrum eine et-
was geringere Amplitude der Oszillationen zu beobachten. 'Diese
Differenz kann durch geringe Welligkeit bzw. Dickenfluktuationen
der Schichten hervorgerufen werden. Dabei ist insbesondere zu be-
achten;*daﬁ durch den streifenden Einfall trotz eines Strahldurch-
messers von nur 1 mm der Strahlfleck auf der Probe . eine Fl&che von
ca,“l-x's'mszhat und die Analyse ‘daher {iber eine recht groBe Fli&-
che mittelt.: Dieser Effekt wird besonders deutlich, wenn man das
Verhdltnis von lateraler Linge (6 - 107 &)  zur schichtdicke
(1000 &) ‘betrachtet, das einen Wert von 60000 : 1 hat. S
Tempern =~ “im~ Quarzlampenofen (RTA) fihrt zu ‘einer deutlichen
Interdiffusion, die sich durch eine Abnahme der AmplitudenfderZOS—
zillationen im Spektrum bemerkbar macht. Abb. 4,17 zeigtﬁdeniver-
gleichfderfRBS-Spektren~des x = 0.63 Ubergitters vor und nach ei-
ner- RTA-Behandlung "bei 975°C fiir 50 s. Die relative Abnahme der

Amplituden;ist‘;hn;Rahmen-derrMEﬁgenauigkeit bei'allen*Schiqhten

gleich,*d.hi”eine'Tiefenabhéngigkeit"der*Interdiffusion”istgnicht
_zu beobachten. S SO AV
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Abb. 4.17: Abnahme der Oszillationsamplituden durch Interdiffusion
nach Kurzzeittempern bei 975°C fiir 50s

Bei den hier vorliegenden Strukturen handelt es sich nicht um eine
Tracerdiffusion, bei der die FKonzentration der diffundierenden
Spezies als klein betrachtet werden kann und sich die Matrix bei
der Diffusion nicht wesentlich &ndert, sondern. um eine Interdiffu-
sion, die eine signifikante Anderung der Si- und Ge-Ronzentratio-
nen in den einzelnen Schichten bewirkt, und. dadurch ebenfalls die
elastische Gitterverzerrung #ndert. BSowohl die lokale Konzentra-
tion ‘wie auch die Gitterverzerrung &ndern sich fortlaufend wihrend
der Interdiffusion. Fiir die Messung der Temperaturabhingigkeit der
Interdiffusion und die Bestimmung der Aktivierungsenergie 'ist:-es
daher sehr wichtig, bei allen Proben die Temperaturen und Temper-
zeiten so abzugleichen, .dafi die Diffusionslédnge in allen :Fidllen
gleich ist. ~Nuar dadurch ist zu gewdhrleisten, daB bei allen Proben
innerhalb -einer MeBreihe der EinfluB der ~Konzentration und. der
elastischen --'Gitterverzerrung'identisch ist. Um diese wichtige For-
derung zu erfiillen, -wurden bei verschieden Temperaturen"Vorexperi-_
mente durchgefuhrt ; um - die 'I‘emperze:.ten so -abzugleichen, . r daB dle
Amplltude d.er Ubergitteroszillationen nach dem Tempern auf etwa
nhe ‘HElfte des urspriinglichen Wertes abnahm. Somit kann fir _.a]_.le-

- ce




65

Proben innerhalb einer Serie nach dem Tempern der gleiche Konzen-

trations- und Verzerrungszustand erreicht werden.
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Abb. 4.18: Arrhenius-Darstellung der Interdiffusionskoeffizienten
gemessen an verschiedenen asymmetrisch verzerrten
5 x (100 & Si/100 & 8iy_,Ge,)/Si(100)-Ubergittern

In Abb. 4.18 sind die nach Gleichung 2.10 bestimmten Interdiffusi-
onskoeffizienten fiir die verschiedenen Ubergitter in Arrheniusdar-
stellung gezeigt. Die durch Geradenanpassung bestimmten Werte der
Aktivierungsenergie und des Vorfaktors sind in Tab. 4.2 gusammen-

gestellt.

Ge-Konzentration | Vorfaktor Dy [cm2/s] Akt.-Energie E, [eV]
0.20 3.4 4.0
0.27 20.4 4.1
0.45 0.4 3.6
0.63 1.3 3.7 .
0.70 4.2 3.8

Tabﬁ_é?2; Vorfaktoren und Aktivierungsenergien der Interdiffusion
B - filir asymmetrisch verzerrte Ubergitter mit verschiedenen
Ge-Konzentrationen.
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Eine Relaxation der elastischen Gitterverzerrung durch die Inter-
diffusion wurde in allen Proben becbachtet. Innerhalb der einzel-
nen Schichten des Ubergitters fiihrt die Interdiffusion durch ZAbbau
des Konzentrationsgradienten zur Relaxation. Die integrale Verzer-
rung des Ubergitters gegeniiber dem Substrat wird durch die Inter-
diffusion jedoch nicht abgebaut. In den Ubergittern mit x = .27
und x = 0.45 wurde nach dem Tempern ein deutlicher Anstieg des
[100]-Channeling-~-Spektrums, wie in Abb. 4.19 gezeigt, an derx
Grenzfliche zwischen Ubergitter und Substrat sichtbar. Dort kommt
es offenbar =zur Ausbildung von ZRristalldefekten. Bei den Proben
mit x = 0.20 sowie 0.63 und 0.70 wurde nach dem Tempern keine Ver-
Anderung der Channeling-Spektren beobachtet. Diese Ergebnisse kén-
nen folgendermaBen interpretiert werden: Bei einer Ge-Konzentra-
tion von x = 0.20 liegt die Gesamtdicke des Ubergitters noch so
weit unterhalb der kritischen Schichtdicke [131], daB auch durch

Tempern keine Relaxation durch Versetzungen stattfindet.
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Abb. 4.19: Random- und [100]-Channeling-Spektren eines
- Si/8i gegGe 45 Ubergitters vor (...) und nach (——) RTA.
. Die Zunahme der Riickstreurate zeigt die Bildung von
‘Kristalldefekten an der Grenzfldche zwischen Ubergitter

'ﬁnd Substrat
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Die beiden Proben mit X = 0.63 und x = 0.70 haben bereits bei der
Herstellung die kritische Schichtdicke {iberschritten und sind
infolgedessen durch den Einbau von Misfit-Versetzungen relaxiert.
Bei den Proben mit x = 0.27 und x = 0.45 reicht die thermische
Energie beim Tempern aus, um eine Relaxation durch Versetzungen =zu
ermglichen. Aufgrund der Lokalisierung dex Versetzungen ist
anzunehmen, daB das vollstdndige Ubergitter als Einheit gegeniiber
dem Substrat durch Einbau von Versetzungen relaxiert [132].

4.2.2. symmetrisch verzerrte 8i,_,Ge,/Si-Ubergitter

Zur weiteren Uberpriifung des Einflusses des Verzerrungszustandes
auf die Interdiffusion wurden Experimente wie in Abschnitt 4.2.1.
an nahezu symmetrisch verzerrten Ubergittern durchgefiihrt. Wichst
man auf das Si-Substrat zundchst eine iiberkritische Schicht aus
Sil_x/zGeX/z auf, die wvollstdndig relaxiert ist, so hat diese
Schicht einen Gitterparameter, der genau zwischen dem von Si und

dem von Si;_.Ge, liegt.

100 & Si
100 A Si,_Ge,

6000 A Si,_,Ge,

Si (100)

Abb. 4.20: Schichtaufbau der symmetrisch verzerrten Ubergitter
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Ein Ubergitter auf diesem Puffer, das abwechselnd aus Si und
Siq_4Gey besteht, ist dann symmetrisch verzerrt, d.h. die
5iq_xGe,~Schichten sind in der Schichtebene komprimiert und die
Si-Schichten sind gedehnt. Die Pufferschichten sind jedoch insbe-
sondere bei niedrigen Ge-Konzentrationen meist nicht v8llig rela-
xiert, sondern besitzen noch eine Restverzerrung. Deshaldb auh die
Ge-Ronzentration y im Puffer gréBer als x/2 sein, damit der Git-
terparameter des Puffers in der Wachstumsebene dem einer unver-
zerrten Silmx/zGex/zwLegierung entspricht [36,57,133,134]. Fir die
Interdiffusionsmessungen wurden, wie in Abb. 4.20 skizziert, vier
Ubergitter hergestellt. Dabei wurden die Xombinationen x = 0.20
v=20.18, x=10.28 v =0.23, x =0.46 y = 0.24 sowie x = 0.68
v = 0.37 verwendet. Abb. 4.21 zeigt ein Random- sowie ein [100]-
Channeling-Spektrum des Ubergitters mit x = 0.20 und yv = 0.18. Da
hier bei nahezu normalem Einfall des Ionenstrahls gemessen wurde,

ist die Struktur des Ubergitters nicht im einzelnen aufgeldst.
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Abb. 4.21: Random- und [100]-Channeling-Spektrum eines
5x(100A Si/100& 8i goGe 5)/60004 Si g,Ge 5/8i(100)-
Ubergitters
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Wegen der dicken Pufferschicht kommt es bei diesen Spektren zu el
ner Uberlagerung der Signale von Si und Ge. Unmittelbar hinter der
Marke der Oberflédchenenergie von Ge beginnt der Beitrag der Germa-
niums im Ubergitter. Die Breite des Plateaus entspricht dabei der
Gesamtdicke des Ubergitters von 1000 A. Danach steigt das Ge-

Signal nochmals in einer Stufe an. An dieser Stelle findet der
Ubergang vom Ubergitter zum Sil_YGey»Puffer statt, der integral
betrachtet eine h&here CGe-Konzentration als das Ubergitter be-
sitzt. Unterhalb der Markierung "Si" addiert sich der Beitrag des
Siliziums aus dem Ubergitter auf das Ge-Signal der Pufferschicht.
Etwa bei Kanal 450 f&llt das Spektrum stark ab. An dieser Stelle
endet der Beitrag des Ge aus der Pufferschicht. Unterhalb dieser
Kante ist nur noch der Beitrag des Si aus der Pufferschicht
sichtbar. Bei etwa Xanal 250 steigt das Spektrum nochmals sprung-
haft an. Dort &ndert sich die Si-Konzentration von 82 % im Puffer
auf 100 % im Substrat. Der Minimum-Yield-Wert wvon nur ca. 4 %,
gemessen im Ge-Signal des UUbergitters, geigt auch hier eine gute
Kristallqualitdt. Zur Aufldsung der Ubergitterstruktur wurde bei
streifendem Einfall mit einem Einfallswinkel wvon 81° gemessen.
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Abb 4 22 “Gemessenes Random-Spektrum und RUMP-Simulation eines
©'5x(100& Si/1004 Si_,,Ge 55)/60004 Si_,Ge 43/5i(100)~
Ubergitters
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In Abb. 4.22 ist das Random-Spektrum der Probe mit x = 0.28,
Yy = 0.23 sowie eine RUMP-Simulation mit den Parametern x = 0.28,
Yy = 0.23 und einer Einzelschichtdicke von jeweils 105 A darge-

stellt, die eine gute Ubereinstimmung mit dem gemessenen Spektrum
zeigt. Die Modulationen im Si- und Ge-Signal durch das Ubergitter
sind klar erkennbar. Wegen der dicken Pufferschicht liegt unter-
halb des Si-Signals ein Untergrund durch die Riickstreuung vom Ge
der Pufferschicht. Wie im vorigen Abschnitt beschrieben, wurden
auch an diesexr Probenserie Temperexperimente im RTA durchgefiihrt.
Ein Beispiel dafiir ist in Aabb. 4.23 fir das Ubergitter mit
x = 0.28, ¥ = 0.23 vor und nach der RTA-Behandlung bei 1075°C fiir

12 s dargestellt.
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Abb. 4.23: Abnahme der Oszillationsamplituden eines symmetrisch
verzerrten Ubergitters durch Interdiffusion nach RTA

Wie bel den asymmetrisch verzerrten Ubergittern zeigt sich auch
hier eine starke Ddmpfung der Ubergitteroszillationen. Dieser Ef-
fekt ist insbesondere im Ge-Signal klar erkennbar. Die Amplituden
der Oszillationen im Si-Signal, die wegen der geringeren Modula-
tionen der Si-Konzentration im Ubergitter ohnehin kleiner sind,
liegen*auf einem hohen Untergrund der Pufferschicht und sind wegen

der' dadurch bedingten schlechteren Statistik nicht so klar aufge-
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16st, wie die Amplituden des Ge-Signals. Die Interdiffusionskoef-
fizienten, die an den symmetrisch verzerrten Ubergittern bei ver-
schiedenen Temperaturen gemessen wurden, sind in Abb. 4.24 in

Arrhenius-Darstellung gezeigt.
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Abb. 4.24: Arrhenius-Darstellung der Interdiffusionskoeffizienten
' gemessen an verschiedenen symmetrisch verzerrten
5% (1004 si/1004 Sij_4Ge,)/60004 8i;_yGey,/Si(100)~Uber~
gittern

Die detaillierten Aktivierungsenergien und Vorfaktoren der einzel-
nen Ubergitter sind in Tab. 4.3 zusammengestellt.

Ge-Konzentration Vorfaktor Dy [cmz/s} Akt.-Energie E, [eV]
-40.20 | 350 4.5
0.28 . . 580 4.4
0.46 16 4.0
0.68 4 3.7

Tab. 4.3: Vorfaktoren und Aktivierungsenergien der Interdiffusion

. fur symmetrisch verzerrte:ﬂbergitter mit verschiedenen - .-

. Ge-Konzentrationen
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4.2.3. Diskussion der Interdiffusionsmessungen

Ziel der HMessungen war insbesondere die Untersuchung des Einflus-
ses der Konzentraticn und der elastischen Gitterverzerrung auf die
Interdiffusion. In friheren Arbeiten wurde hauptsichlich die

on von Ge in Si und Si in Ge bzw. die Selbstdif
untersucht [115-125]. Nur sehr wenige quantitative Messungen der
Interdiffusion an amorphen [126,127] und epitaktischen [23,24,26~
28,30] Si-Ge-Heterostrukturen wurden bisher verdffentlicht. Be-
trachtet man die Ergebnisse der Interdiffusionsmessungen an den
asymmetrisch verzerrten Ubergittern (Abb. 4.18), so =zeigt sich,
dal flir eine feste Ge-Konzentration die gemessenen Werte im Rahmen
der Mefligenauigkeit einem Avrrheniusgesetz folgen, d.h. im gesamten
untersuchten Temperaturbereich ist der gleiche Diffusionsmechanis-
mus wirksam. Die Interdiffusion wird mit zunehmender Germanium-
Konzentration deutlich beschleunigt. Vergleicht man die Messungen
der Ubergitter mit x = 0.45 und x = 0.63, zwischen denen der tber-
gang von pseudomorphem zu versetzungsangepafltem Wachstum stattfin-
det, so ist kein signifikanter EinfluB durch die Relaxation bzw.
durch die Versetzungen festzustellen. Eine starke Abhingigkeit der
Germanium-Tracerdiffusicn in polykristallinen 8i4_xGe,~Legierungen
von der Ge-Konzentration x wurde bereits 1974 gefunden [121]. Un-
tersuchungen an pseudomorphen, vergrabenen 5iy_yGe,~-Schichten ga-
ben ebenfalls Hinweise dafiir, daf die Interdiffusion bei hBheren
Ge-Ronzentrationen beschleunigt wird. Bei diesen Messungen wurde
der Unterschied zwischen verschiedenen Auswertungsverfahren unter-
sucht. Im einen Fall wurden die Interdiffusionskoeffizienten aus
der Zunahme der Halbwertsbreite bestimmt, die dem Bereich h&herer
Ge-Konzentration entspricht, widhrend im zweiten Fall die Menge des
ins Substrat diffundierten Germaniums ausgewertet wurde, die den
Bereich niedriger Ge-Konzentration reprédsentiert [26-28]. Die aus
den Messungen bestimmten BAktivierungsenergien (Tab. 4.2) - lassen
einen schwachen Trend zur Abnahme der Aktivierungsenergie mit zu-
nehmender Ge~Konzentration erkennen, der im Grunde jedoch noch in-
nerhalb der Fehlergrenzen liegt. Der beobachtete Trend ist in gua-
litativer Ubereinstimmung mit Arbeiten von van IJzendoorn et al.
[26-28] sowie mit Ge-Tracerdiffusionsmessungen in ' verschiedenen
8i,_xGe,-Legierungen [122]. Die in Abb. 4.18 dargestellten
Ergebnisse zeigen keine signifikante Anderung der Interdiffusion
durch Relaxation durch Einbau von HMisfit-Versetzungen. In frithen
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Untersuchungen der Ge-Selbstdiffusion zeigte sich
tiberraschenderweise auch kein EinfluB wvon Korngrenzen in
polykristallinen Proben auf die Diffusion [116]. Die Beobachtungen
sind in Ubereinstimmung mit den Messungen von van IJzendoorn et
al. [26-28], die bei 500 A dicken Si;_,Ge -Einzelschichten beim
flbergang —vom pseudomorphen zum teilrelaxierten gustand bei
Anderung der Ge-Konzentration von x = 0.17 zu x = 0.33 ebenfalls
keinen EinfluB der Versetzungen =zeigten. Im Widerspruch dazu
stehen Messungen von Iyer et al. [25], die auf eine Verstdrkung
der Diffusion durch Verzerrungen hindeuten. Die dabei verglichenen
Proben hatten jedoch eine sehr unterschiedliche Struktur, die
einen direkien Vergleich schwierig gestalten. Quantitative Angaben
iber Interdiffusionskoeffizienten wurden dort nicht gegeben.
Theoretische Abschidtzungen fiir den Beitrag der Gitterverzerrungen
zur  Interdiffusion liefern selbst bei der hdchsten hier
betrachteten Ge-Konzentration von x = 0.7 eine Beschleunigung von
weniger als 5 %, die jedoch im Vergleich zur beobachteten Kon-
zentrationsabhingigkeit, die eine Beschleunigung um bis zum 20-
fachen betrdgt, vernachldssigbar ist, und weit unterhaldb der
MefBgenauigkeit liegt [30,129]. Die Tatsache, daR Versetzungen
keinen wesentlichen Beitrag zur Interdiffusion ergeben, 14Bt sich
durch folgende Uberlegung erkliren: Die reinen Misfit-Versetzungen
sind in den FEbenen zwischen den einzelnen Schichten des Ubergit-
ters bzw. an der Grenzfldche zum Substrat lokalisiert und bieten
keinen Weg filir einen “Diffusions-KurzschluB" senkrecht zur
Schichtebene. Eine M6glichkeit fir einen solchen
"DiffusionskurzschluB" kdnnten lediglich die durch die Misfit-Ver-
setzungen implizierten Threading-Versetzungen ergeben, die eine
Verbindung zwischen den verschiedenen Einzelschichten herstellen.
Ubliche Threading-~Versetzungsdichten liegen in der GréBenordnung
von 10%/cm?. Damit haben die Threading-Versetzungen einen mittle-
ren Abstand von etwa 3000 A, der jedoch weitaus gréBer als die
Dicken der einzelnen Schichten und der beim Tempern erzeugten Dif-
fusionsldngen ist. Die in den hier durchgefiihrten Messungen be-
stimmten Aktivierungsenergien sind vergleichbar mit Untersuchungen
von Prokes und Wang [30], die in 60 x (40 A& Si gsGe 55 / 120 &
Si)-lbergittern eine Aktivierungsenergie von 4.4 eV gemessen hat-
ten. Die "mittlere" Aktivierungsenergie der hier vorliegenden Mes-
sungen liegt zwischen den Aktivierungsenergien wvon 5.1 eV und
-3,0_eV fir die Tracerdiffusion von Ge in Si bzw. Si in Ge. Messun-
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gen an ultradiinnen Si/Ge-Ubergittern zeigen eine Aktivierungsener-
gie von 3.1 eV, die nahe dem Wert fiir die Si-Tracerdiffusion in Ge
ist [23,24]. Der Interdiffusionskoeffizient in 8i,_,Ge,/Si kann
nach Gleichung 2.11 aus den beiden Tracer-Diffusionskoeffizienten
von Si und Ge in Si,;_,Ge, berechnet werden. Ein quantitativer Ver-
Berechnungen mit den MeBergebnissen ist jedoch wegen
fehlender Tracer-Diffusionsdaten flir Si in 8i;_,Ge,~Legierungen
nicht méglich. In der Literatur findet sich zwar eine Vielzahl von
Messungen der Si- und Ge-Selbstdiffusion [121,125)], der Ge-Tracer-
diffusion in Si [120,121,122,124,130], der Si-Tracerdiffusion in
Ge [123] und der Ge-Tracerdiffusion in 8i,_j,Ge -Legierungen [121}],
jedoch sind keine Messungen der Si-Tracerdiffusion in Siq_xGe,-Le-

gierungen bekannt.

Wie im Fall der asymmetrisch verzerrten Ubergitter gehorchen auch
die Interdiffusionskoeffizienten der symmetrisch verzerrten Uber-
gitter bei fester Ge-Konzentration x einem Arrheniusgesetz. Die
Interdiffusion wird mit zunehmender Ge-Konzentration wiederum
deutlich beschleunigt. Die absoluten Interdiffusionskoeffizienten
zeigen Iinnerhalb der MeBgenauigkeit keine signifikanten Abwei-
chungen gegeniiber den vergleichbaren asymmetrisch verzerrten Uber-
gittern. Diese Ergebnisse bestdtigen,; daB der Einfluf des Verzer-
rungszustandes auf die Interdiffusion zumindest gegeniiber der Kon-
zentrationsabhdngigkeit vernachldssigbar ist. Diese Beobachtungen
stehen in Ubereinstimmung mit Untersuchungen an 8iq_xGe,-Einzel-
schichten [25 - 27].

Die MeBergebnisse haben deutlich gezeigt, daB die Intexdiffusion
stark von der lokalen Ge-Korzentration abhdngig ist. Der Vergleich
von - pseudomorphen und relaxierten, asymmetrisch verzexrrten Uber-
gittern 188t keinen signifikanten EinfluB der elastischen Gitter-
verzerrung und der Misfit-Versetzungen auf die Interdiffusion er-
kennen. Insbesondere durch den Vergleich von asymmetrisch und sym-
metrisch verzerrten Ubergittern wird bestdtigt, daB der EinfluB
der_élastischen Gitterverzerrung gegeniiber dem starken Konzentra-
tionseffekt vernachldssigt werden kann. o
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4.3. MEIS-Messungen an Si, .Ge /Si-Heterostrukturen

4.3.1 8iq_,Ge, /Si-Ubergitter

Fir die ersten Tests der Anlage zur Mittelenergieionenstreuung

o o e 702 THemce s o
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er=
wendet, die bereits im Rahmen der Diffusionsmessungen mit RBS
charakterisiert wurden. Abb. 4.25 zeigt ein HMEIS-Random-Spektrum
des 5 x (100 A si/100 & Si 5gGe 45)/8i(100)-Ubergitters, aufgenom-
men mit 300 keV He+onnen; einem Einfallswinkel wvon 60°, und einem

Streuwinkel wvon 80°.
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Aufgrund der scharfen Energieaufl®sung des.elektrcstatischén De-
tektors ist die 2ihlrate in der Regel gering (je nach Strahlstrom,
Probe und Streugeometrie ca. 500 ¢/s iliber die gesamten 30° des De-
tektors). .Wegen der starken sinéwﬁbhéngigkeit des Streuguer-
schnitts vom Streuwinkel ist eine Streugeometrie in leichter Vor-
widrtsrichtung glinstig, da die Streuintensitit dann erheblich
"grﬁﬁer ist und die MeBzeit dadurch wesentlich reduziert werden

'_kann'(ca. 2 h). Rufgrund der fiir MEIS recht grofien
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dicken dexr Probe tritt bereits bei der zweiten Sil_xGeX-Schicht
eine Uberlagerung des Si-Signals mit dem Ge-Signal auf. Eine RUMP-
Simulation mit Einzelschichtdicken von 97 A und einer Ge-Konzen-
tration von x = 0.45 in den 8i,_,Ge,~Schichten zeigt eine gute
{ibereinstimmung mit dem gemessenen Spektrum. Unterhalb einer Ener-
gie von etwa 150 keV zeigt das gsmessene Spektrum zusd
Strukturen, obwohl dort bereits das Si-Substrat erreicht ist und
die Riickstreurate dort im wesentlichen konstant sein sollte. Eine
genauere Betrachtung zeigt, daf die fiinf zusdtzlichen Peaks jJe-
weils genau bei der H&lfte der Energie der fiinf groflen Peaks lie-
gen. Das Prinzip des elektrostatischen Detektors erklédrt Jedoch
das Auftreten der zusitzlichen Peaks. He-Ionen, die beim Austritt
aus der Probe nicht einfach, sondern doppelt geladen sind, werden
entsprechend bei der halben Spannung an den Kondensatorplatten des
Analysators durchgelassen und erscheinen daher mit der "halben"
Energie im Spektrum. Der Anteil an doppelt geladenen He*¥-Tonen
kann iiber das Verhdltnis der Peak-Flidchen bestimmt werden und
liegt im hier vorliegenden Fall bei etwa 10 %. Das Erkennen von
doppelt geladenen Ionen im Spektrum ist wichtig, um Fehlinterpre-
tationen der Messung zu vermeiden. Im Gegensatz zu Si-Halbleiter-
detektoren, die die gestreuten Ionen unabhingig von ihrem Ladungs-—
zustand nachweisen, detektiert der elektrostatische Analysator nur
geladene Ionen. Bei Energien unterhalb etwa 100 keV steigt der An-
teil an neutralen Ionen stark an und filhrt zu einem Absinken der
gemessenen Spektren. Die gemessenen Spektren k&nnen korrigiert
werden, wenn durch einen zus#tzlichen Si-Detektor mit einer Ab-
lenkeinheit der Anteil an Neutralteilchen bestimmt wird. Der Neu-
tralteilchenanteil h&ngt von der Ionensorte (H+, He+), der Energie
und der Zusammensetzung der Probe zusammen, ist jedoch im wesent-

lichen unabhidngig vom Ausfallswinkel.

Im ndchsten Schritt wurden Si/Ge-Ubergitter mit MEIS untersucht,
deren Schichtdicken im Bereich von 40-10 Monclagen [ML] lagen, die
mit'konventioqeller RBS nicht aufgeldst werden konnten. Abb. 4.26
zeigt die Energieabhdngigkeit der Streurate eines
20 x (30ML Si / 30ML Ge)-Ubergitters, aufgenommen mit 300 keV He+,
einem Einfallswinke} vpn_60°'und einem Streuwinkel wvon 80°.




77

Energie (MeV)

3000 0.122 O.i24- 0.26 0.28

Si Ge

25002 amm, o -

Rucksireurate
— N
n o
O o
Q O
T 1
&

—

(&)

O

o
f
o
|

500 ~ ~

0 50 100 150
Kanal

Abb. 4.26: MEIS-Spektrum eines Si/Ge-Ubergitters aufgenommen mit
300 keV He'. Die Einzelschichtdicke betrdgt ca. 37 A.

Die Oszillationen der ersten Schichten sind im Ge- und Si-Signal
deutlich erkennbar. Der Vergleich mit einer RUMP-Simulation ergibt
eine Einzelschichtdicke von 37 A. Damit konnten erstmals die ein-
zelnen Schichten von 8i/Ge-Ubergittern mit Periodenléngen _"'v_on
deutlich unterhalb 200 A mit Ionenstreuung aufgeldst werden. Die
Oszillationen wexrden mit zunehmender Tiefe durch Energiestraggling
geddmpft. Zum Vergleich wurde an dieser Probe auch ein SIMS-Tie-
fenprofil (CAMECA IMS4F) gemessen, das in Abb. 4.27 dargestellt
ist. M:.t 02--Ionen einer sehr geringen Primd&renergie wvon 2 keV
konnte die Struktur gerade. noch aufgeldst werden. Dabei ist jedoch
ein ‘starker Versatz der Si- und Ge-Schichten zueinander.';'fest_zu-—
_étellen, der auf einen Mixing-Effekt fiir  die unterschiedlichen
Massen zurilickzufiihren ist f135]. Weiterhin ist ein Eichstandard
dhnlicher  Zusammensetzung filir absolute Konzentrationsbestimmungen
erforderlich. : Die  Charakterisierung der ersten Schichten an “der
_’Oberflache wird zudem durch Elnschm_ngvorgange behlndert.__'-_ e
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Abb. 4.27: SIMS-Tiefenprofil des 30 ML 8i/30 ML Ge-Ubergitters

Im Gegensatz zu RBS und MEIS kann SIMS keine Information iiber
strukturelle Eigenschaften wie z.B. Kristalldefekte oder
Gitterverzerrungen geben. Dagegen ist der dynamische Bereich fir
die ERonzentrationsbestimmung bei SIMS wesentlich gréfer, ‘so daB
z.B. auch Verunreinigungen bzw. Dot:x.erungen ‘sehr geringer

Konzentratlon nachgem.esen werden koénnen.
4.3.2 Ela.stische Gitterverzerrung in §i,__Ge_-Einzelschichten -
DJ.e Verwendung eines Ortsaurlosenueﬁ Detektors kann

flza,ent in Verb;ndung mit einer Block:.ng«GeometrJ.e ausgenutzt ‘wer-
den Ahnla.ch wie beim Channeling sinkt dJ.e ‘Streurate ebenfalls

'stark_ ab, wenn die Austrittsrichtung der Ionen -aus dem Kristall

mit einer niedrig indizierten Kristallrichtung {ibereinstimmt.  In

_"diesem ‘Fall 'liegt 'das streuende Atom im Schattenkegel einer: Atom-

relhe ;, wodurch die Ruckstxeuung ‘unter dlesem Wlnkel stark vermin-
dert wird. Mit diesem Verfahren kann analog zu den in Abschnitt
4.1.2." beschriebenen Messungen die Gitterverzerrung in pseudomor-
phen Schichten gemessen werden. 2Zum Vergleich mit den RBS- und

ontgen-Messungen wurde ci:.e bei einer E.pl'cax:.etem r‘atur von 450°C
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mit einer Dicke von 2000 A hergestellte, pseudomorphe Si g4Ge 33
Schicht mit MEIS untersucht. Der Einfallswinkel betrdgt 55° und
die Mitte des Detektors befindet sich bei einem Streuwinkel von
80°., ZusBtzlich wird die Probe so um die Probennormale gedreht,
daB einfallender und ausfallender Strahl koplanar in einer (100)-

Ebene der Probe liegen. Ein Streuwinkel von
ser Geometrie dann genau der [110]-Achse des kubischen Si-Kri-
stalls. In Abb. 4.28 ist die Riickstreurate vom Si-Substrat und vom
Ge der Si g+Ge 33-Schicht als Funktion des Streuwinkels aufgetra-
gen. In beiden Fdllen ist ein starker Riickgang der Intensitit ent-

lang der [110]-Blocking-Richtung bei 80° sichtbar.
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Abb. 4.28: Winkelabhdngigkeit der Streurate in der Umgebung der
0 A

[110]-Blocking-Richtung einer pseudomorphen 200
Si g9Ge 33/81(100) Heterostruktur

Ubereinstimmend mit der Uberlegung liegt das Minimum des Si-Sub-
strats genau bei 80.00°, wihrend das Minimum des Ge-Signals um
+0.67° zu grdBerem Streuwinkel verschoben ist. Diese Verschiebung
ist in hervorragender Ubereinstimmung mit den in Abschnitt 4.1.2.
beschriebenen RBS- und R&ntgen-Messungen sowie der Theorie. Die
Messung der elastischen Gitterverzerrung mit METYS in Blocking-Geo-
metrie hat den entscheidenden Vorteil, da® keine Goniometerrota-
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tionen wdhrend der Messung notwendig sind, da das Winkelspektrum
simultan durch den ortsauflSsenden Detektor aufgenommen wird, wo-
durch das Verfahren sehr zuverldssig ist.
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IMENFASSUNG

5. ZUSAR

I Rahmen dieser Arbeit wurden erstmals umfangreiche Messungen der
Interdiffusion in epitaktischen Sil_XGeX/Simﬁbergittern in Abh&n-
gigkeit der Ge-Konzentration sowie bei symmetrischer -als auch bei
asymmetrischer elastischer Gitterverzerrung durchgefiihrt. Es wur-
den verschiedene 5 x (SilmeeX/Si)—ﬁbergitter mit unterschiedli-
chen Ge-Konzentrationen x sowohl direkt auf Si(100) (asymmetrisch
verzerrte Ubergitter) als auch auf einer relaxierten SilﬂYGey-Zwih
schenschicht (symmetrisch verzerrte Ubergitter) mit Molekular-
strahlepitaxie hergestellt. Kurzzeittempern im Quarzlampencofen
(RTA) bei 900°C bis 1125°C fihrt =zu einer deutlichen Interdiffu-
sion zwischen den einzelnen Schichten der Ubergitter. Die Inter-
diffusion konnte mit RBS durch eine Abnahme der Amplituden der
ﬁberg;tteroszillationen nachgewiesen und mit einem Fourier-Algo-
rithmus quantitativ ausgewertet werden. Wdhrend der Interdiffusion
dndert sich laufend die lokale Ge-Konzentration und, dadurch be-
dingt, auch die elastische Gitterverzerrung. Beide Effekte k&nnen
einen EinfluB auf die Interdiffusion haben. Zur Bestimmung einer
Aktivierungsenergie durch Messung der Temperaturabhingigkeit der
Interdiffusion ist es daher sehr wichtig, die Temperaturen und
Temperzeiten so abzugleichen, daB bei jeder Temperatur die gleiche
Diffusionsldnge erzielt wird. Dadurch erreicht man nach der ther-
mischen Behandlung in jedem Fall einen nahezu gleichen Ronzentra-
tions~ und Verzerrungszustand. Weiterhin wurde der Einflufi der
Gitter-Relaxation und der damit verbundenen Entstehung von Misfit-
Versetzungen auf die Interdiffusion untersucht. Die aus den RBS-
Spektren bestimmten Interdiffusionskoeffizienten gehoxrchen flir
eine feste Ge-Konzentration x einem Arrheniusgesetz mit einer Ak~
tivierungsenergie von ca. 4 eV. Dabei =zeigt sich eine starke Be-
schleunigung der Interdiffusion mit zunehmender Ge-Konzentration.
Der Unterschied zwischen x = 0.20 und x = 0.70 betridgt etwa eine
Zehnerpotenz. Asymmetrisch verzerrte Ubergitter, deren Ge-
samtschichtdicke bereits nahe der kritischen Schichtdicke ist,
zeigen . bei [100]-Channeling-Untersuchungen nach der thermischen

Behandlung eine deutliche Ausbildung von Versetzungen an der

Grenzfliche =zwischen Ubergitter und Substrat. ‘Diese Beobachtung
kann als Relaxation des gesamten Ubergitters gegeniiber dem Sub-

strat gedeutet werden, da der Verzerrungsgradient zwischen den
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einzelnen Schichten zwar durch die Interdiffusion abgebaut wird,
die integrale Verzerrung des gesamten Ubergitters gegeniiber dem
Substrat durch die Interdiffusion jedoch nicht reduziert wird.

Die im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrten Interdiffusionsmessun-
gen haben klar gezeigi, dal die Interdiffusion stark von der Yoka«~
len Ge-Konzentration abhingig ist. Ein Vergleich von pseudomorphen
und relaxierten, asymmetrisch verzerrten Ubergittern zeigt keinen
signifikanten EinfluB der elastischen Gitterverzerrung und der
Misfit-Versetzungen auf die Interdiffusion. Insbesondere durch den
direkten Vergleich von asymmetrisch und symmetrisch verzerrten
Ubergittern konnte deutlich gezeigt werden, daBR der EinfluB der
Gitterverzerrung gegeniiber der starken FKonzentrationsabhidngigkeit

der Interdiffusion vernachl8ssigbar ist.

Die untersuchten Si,_yGey-Heterostrukturen sind je nach Ge-Konzen-
tration bis ca. %00°C thermisch stabil. Bei einer Ge-Konzentration
von 20 %, wie sie 2.B. beim Heterobipolartransistor verwendet
wird, wird eine Diffusionsld@nge von 10 Monolagen beli einer Tempe-
ratur von 800°C erst nach ca. 5 h und selbst bei 900°C erst nach

ca. 7 min erreicht.

Die Defektdichten in Si.SOGe.SO/Sim und Si.67Ge.33/8iaHeterostrukm
turen mit iberkritischen Schichtdicken wurden in Abhdngigkeit der
Epitaxietemperatur, der S8Schichtdicke und mdglicher Temperschritte
untersucht. HShere Temperaturen filhren zwar in der Regel zu einer
besseren Kristallqualitdt, jedoch auch zu einer Aufrauvhung der
Oberflidche, die solche 8chichten als Pufferschichten fiir symme-
trisch verzerrte, ultradiinie Ubergitter nutzlos macht. Ein nach-
folgendes Tempern im Rohrofen kann zwar die Kristallgualitdt ver-~
bessern, filhrt jedoch ebenfalls =zu einer Verschlechterung der
Oberfléchenmorphologie. Im Rahmen dieser Arbeit wurde erstmals der
Versuch unternommen, die Defektdichten durch ZXurzzeittempern im
Quarzlampenofen 2zu minimieren. Durch Tempern bei 1100°C fiir 30 s
konnte der Minimum-Yield-Wert X i, von 6.7 % auf 3.9 % reduziert
werden.  Planare Dechanneling-Messungen ergaben eine Reduktion der
Dichte der Threading-Versetzungen von 5.7 - 107 auf 1.9 - 109/cm2.
Im Gegensatz zu konventionellem Tempern wurde dabei mit NDIC-Mi-
kroskopie keine. Zunahme der Oberfldchenrauhigkeit beobachtet. Die
f?gstverzerrung in relazxierten Si.67Geﬂ33/Si(100)-Schichten wurde
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mit axialem [110}-Channeling in gekippten Kristallachsen durch
Messung der Winkelabhdngigkeit der Riickstreurate entlang einer
(100)-Ebene in Abhdngigkeit der Schichtdicke und Epitaxietem-

peratur bestimmt und mit Rdntgen-Messungen verglichen. Bei einer

von 2000 A auf Si{100) hergestellt werden, deren Dicke deutlich
oberhalb der kritischen Schichtdicke von ca. 400 A fiir MBE bei
550°C lag. Die Defektdichten dieser Schichten lagen unterhalb der
Nachweisgrenze von RBS- und Réntgen-Messungen. Eine vergleichbare
Schicht, die bei 550°C hergestellt wurde, hatte die kritische
Schichtdicke bereits iiberschritten und war durch den Einbau von
Migfit-Versetzungen deutlich relaxiert. Die Defektdichte in der
N&he der Schichtoberfliche bei iberkritischen Schichten nimmt mit
zunehmender Schichtdicke ab. Dieser Effekt kann durch eine mit
grbBerer Schichtdicke zunehmende Wahrscheinlichkeit fiir die

Annihilation von verschiedenen Threading-Segmenten erklirt werden.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine Anlage zur Mittelenergieionen-
streuung in Betrieb genommen, mit der erstmals die eingzelnen
Schichten von Si/Ge-llbergittern mit einer Schichtdicke von weniger
als 40 A mit Ionenstreuung aufgelst werden konnten. Im Gegensatz
zur konventionellen RBS werden die gestreuten ITonen hier mit einem
ortsauflfsenden, elektrostatischen Analysator nachgewiesen, dessen
relative Energieaufldsung von 4 - 10”3 einer absoluten Aufldsung
von 1.0 keV bei einer Energie wvon 250 keV entspricht. Kon-
ventionelle Halbleiterdetektoren mit einer Energieaufldsung von
ca. 13 keV erlauben eine Tiefenaufldsung von ~1i00 A. Demgegeniiber
kann die Tiefepaufldsung bei MEIS in giinstigen F&llen bis unter
10 A verbessert werden. Die Verwendung des ortsaufl&senden
Detektors erlaubt in einer Blocking-Geometrie eine sehr schnelle
und zuverldssige Methode zur Messung von elastischen Gitterverzer-
rungen. Goniometerrotationen werden dabel vermieden;, da der Detek-
tor die gestreuten Ionen simultan iiber einen Winkelbereich von 30°
aufnimmt. In Verbindung mit Channeling bzw. Blocking eignet sich
MEIS u.a. sehr 'gut zur Untersuchung der Struktur von Grenz- und
Oberflichen. Die Methode der Mittelenergieionenstreuung ermbglicht
- eine Anwendung der etablierten RBS/Channeling-Analyse auch fiir
‘sehr diinne ‘Heterostrukturen, die fiir elektronische Anwendungen zu-

. -nehmendes: Interesse finden.
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