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1 FEinleitung 3

1 Einleitung

Einen aktuellen Forschungsschwerpunkt auf dem Gebiet der Halbleiterphysik bil-
det die Herstellung und Charakterisierung von Halbleiter-Heterostruktiuren. Solche
Heterostrukturen bestehen aus Schichtfolgen halbleitender Materialien, die mit moder-
nen Wachstumsmethoden wie Molekularstrahlepitaxie (engl. molecular beam epitaxy,
MBE), Gasphasenepitaxie (engl. chemical vapour deposition, CVD) oder Fliissigphasen-
epitaxie {engl. liquid phase epitaxy, LPE) epitaktisch aufeinander abgeschieden werden
konnen. An solchen Heterostrukiuren konnen z.T. vollig neuartige elektronische und
optoeiektronische Eigenschaften beobachten werden, die auf dem rdumlichen Einschiuf
von Ladungstrigern oder einer periodischen Modulation des Kristallpotentials beruhen.
Dabei gelingt es durch eine geeignete Wahl der Materialien und der Schichtgeometrie,
die Eigenschaften solcher Heterostrukturen maflgeschneidert fiir den Einsatz in Bauele-
menten abzustimmen.

Grofle technologische Bedeutung besitzen derzeit Heterostrukturen aus Verbindungs-
halbleitern wie z.B. GaAs/Al Ga;_,As, in denen die Einzelschichten hinsichtlich ih-
rer Komposition unterschiedlich, aber hinsichtlich ihres Gitterparameters nahezu gleich
sind {gitterangepafite Heterostrukturen). Daneben besteht eine zweite wichtige Klasse
von Halbleiter-Heterostruktiuren aus I1I-V- oder IV-TV-Materialsystemen wie z.B. InP/
Gagln,_;As oder 5i/5i,Ge,_,, die sich auch hinsichtlich ihrer intrinsischen Gitterpara-
meter deutlich unterscheiden (gitterfehlgepafite Heterostrukturen), Hierbei zihlt das
Materialsystem Si/Si,Ge;_, aufgrund seiner Kompatibilitit mit der hochentwickelten
Si-Technologie und aufgrund einer Vielzahl moglicher Bauelementanwendungen zu den
technologisch interessantesten Systemen mit Gitterfehlpassung [1]. Neben der Entwick-
lung von 5i/Si,Ge, ,-Bauelementen mit hohen Elektronenbeweglichkeiten konzentriert
sich die Forschungsaktivitdt dabei insbesondere auf die optoelektronischen Eigenschaf-
ten verspannter kurzperiodischer Si,, Ge,-Ubergitter, die aus periodischen Schichtungen
von abwechselnd m Atomlagen Si und n Atomlagen Ge bestehen (m +n < 40) [2].

" Halbleiter-Heteroschichtsysteme und —ﬁbergit‘ter,.bei denen die Einzelschichtdicken
oft nur wenige Atomlagen betragen, enthalten naturgemsf eine Vielzahl innerer Grenz-
flachen zwischen Einzelschichten unterschiedlicher Komposition. ‘Aufgrund des grofen
Einflusses, den die Qualitat der inneren Grenzflichen hinsichilich ihrer kompositionellen
Abruptheit, der Grenzflichenrauhigkeit, sowie der Anwesenheit struktureller Defekte auf
die .(opto)elektronischen Eigenschaften hat, werden Methoden zur umfassenden mikro-
strukturellen Charakterisierung von Heterogrenzflichen auf atomarer Skala bendtigt.

~Die ‘Anwendung der hochauflésenden Transmissionselektironenmikroskopie auf die
Charakterisierung von Halbleiter-Heterostrukturen bietet eine einzigartige Moglichkeit,

auf direktem Wege Informationen uber einzelne innere Grenzfiichen auf atomarer Skala
_zu ‘erlangen. Die aktuelle Generation hochauflosender-Mikroskope mit einem ‘Punkt-

. auflosungsvermdgen von ds = 0.17nm ermoglicht es, die atomare Struktur von Halb-

- leiterkristallen entlang verschiedener Kristallprojektionen direkt abzubilden [3] und die -~

- Positionen projizierter Atomsaulen aus hochaufgelésten Gitterabbildungen mit einer Ge-

il




4 1 Einleitung

nauigkeit von +0.1ds zu ermitteln {4]. Eine vollstdndige Charakterisierung von Halbleiter-
Heterogrenzilachen erfordert jedoch neben der Bestimmung der Atomstrukiur auch eine
Bestimmung der Elementzusammensetzung mit einer rdumlichen Aufiésung in atoma-
rer Dimension. Erst diese Kombination aus strukturellen und kompositionellen Daten
gestattet es, quantitative Aussagen iiber die Qualitit von Heterogrenzflachen zu formu-

lieren.

Ein fundamentaler Zugang zur Bestimmung der Elementzusammensetzung anhand
hochaufgeldster elekironenmikroskopischer Gitterabbildungen erschliefit sich aus dem
Zusammenhang zwischen dem projizierten, kompositionsabhangigen Kristallpotential ei-
nes durchstrahlten Probenbereichs und dem daraus resultierenden Bildkontrast in der
Abbildung. Mit Bildkontrast ist dabei die individuelle raumliche Verteilung der Bild-
intensitat in Form unterschiedlicher Bildmuster gemeint. Fiir das gitterangepafite Sy-
stem GaAs/Al,Ga;_,As und andere Verbindungshalbleitersysteme mit Zinkblendestruk-
tur wurden in neuerer Zeit spezielle hochauflosende Verfahren zur quantitativen Kompo-
sitionshestimmung auf atomarer Skala vorgeschlagen [5-8]. Diese Verfahren basieren auf
kompositionsabhangigen Anderungen des Bildkontrastes, die durch eine gezielte Aus-
nutzung abgebeugter Strahlen vom {200}-Typ (sog. ”chemische” Reflexe) entstehen.
Diese Strahlen haben ihre physikalische Ursache in der geordneten Besetzung der beiden
flichenzentrierten (fcc) Untergitter der Zinkblendestruktur mit Kationen (z.B. Ga, Al)
bzw. Anionen (z.B. As), und reagieren sensitiv aufl Anderungen im Besetzungsverhaltnis
der Kationen- und Anionenplétze mit unterschiedlichen Gruppe-III- bzw. Gruppe-V-

Elementen.

Im Gegensatz zu Verbindungshalbleitersystemen mit Zinkblendestruktur bildet das
Elementhalbleitersystem 5i,Ge;_, tiber den gesamten Kompositionsbereich 0 < 2z <1
ungeordnete Substitutionsmischkristalle mit Diamantsiruktur aus. Aufgrund der fehlen-
den Atomordnung sind ”chemische” Reflexe wie die {200}-Strahlen fiir Al,Ga,_,As in
diesemn Materialsystem kinematisch verboten und konnen deshalb nicht zur Erzeugung
eines kompositions-sensitiven Bildkontrastes ausgenutzt werden. Aus diesem Grund
sind.die zur Kompositionsbestimmung bei Verbindungshalbleitersystemen vorgeschlage-
nen Methoden grundsatzlich nicht auf Elementhalbleiter-Heterosysteme wie 5i/S5i, Ge,_,
tbertragbar. Dartiber hinaus mussen bei 5i/5i,Ge,_,-Heterostrukturen zur Kompositi-
6nsbestimmung mittels Bildkonirastanalysen zusatzlich die Einfliisse von tetragonalen
Gitterverspannungen beriicksichtigt werden, die als Folge der Gitterfehlpassung zwischen

kohérenten Schichten unterschiedlicher Komposition entstehen.
.~ Im Rahmen dieser Arheit wurde eine neuartige quantitative Methode zur kompositio-

nellen und strukturellen Charakterisierung von Si,Ge; ,-Legierungen und 5i/S5i,Ge, .-
Grenzflachen {0 < # < 1) mittels hochauflosender Transmissionselektronenmikrosko-

kS . pie ‘entwickelt.  Die Grundlage fiir ‘diese ‘Methode bildet ein systematischer Zusam-

menhang zwischen der Komposition einzelner, entlang von kristallographischen (110)-
~-und (100)-Richtungen projizierter Atomséulen und dem Bildkontrast in hochaufgelSsten,
- unter optimierten Abbildungsbedingungen aufgenommenen Gitterabbildungen. Durch
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den Einsatz eines neuen Bildverarbeitungsalgorithmus zur lokalen Bildkontrastanalyse
ermoglicht die Methode eine quantitative Bestimmung des Legierungsgehalts auf ato-
marer Skala mit einer bislang nicht erreichten Genauigkeit und Ortsaufidsung. Im expe-
rimentellen Teil dieser Arbeit konnten durch Anwendung der Methode auf die Charak-
terisierung von inneren Grenzflachen in unterschiedlichen 5i/5i,Ge,_,-Heterostruktiuren
jeweilige Werte fiir die Breite des kompositionellen Ubergings und fiir die Grenzflichen-
rauhigkeit in der Dimension einzelner Atomlagen ermittelt werden. Neben der Entwick-
lung und experimentellen Anwendung dieser Methode bestanden weitere Aspekte der
vorliegenden Arbeit in der Untersuchung ven ein- und zweidimensionalen Gitterdefekten
hinsichtlich ithrer Natur und hinsichtlich ihres Beitrags zum Ausgleich von Gitterfehlpas-
sungen, sowie in Untersuchungen zur Inderdiffusion in 5i/5i,Ge,_,-Heterostrukturen.

Nach einer kurzen Einfuhrung in die Grundlagen der hochaufiésenden Gitterabbil-
dung werden in Kapitel 2 zunéachst die Berechnungsverfahren beschrieben, die zur Simu-
verwendet wurden. In Kapitel 3 wird das simulierte Elektronenstreu- und Bildkon-
trastverhalten von 5i,Ge,_,-Legierungen (0 < z < 1) systematisch als Funktion der
Komposition ¢ und des elastischen Verspannungszustandes untersucht. Daran schliefit
sich in Kapitel 4 eine Untersuchung des Bildkontrastverhaltens unterschiedlicher Typen
von kohérenten §i/$i,Ge, .-Grenzflachen mit Hilfe von Bildsimulationen an. In Kapi-
tel 5 wird ein neuartiger Bildverarbeitungsalgorithmus zur lokalen guantitativen Kom-
positionsbestimmung an 8i1/5i,Ge;_,-Grenzflichen vorgestellt, der grundsatzlich auch
zur quantitativen Grenzflachenanalyse bel anderen, sowohl verspannten wie auch unver-
spannten Materialsystemen eingesetzt werden kann. In Kapitel 6 werden die experimen-
tellen Resultate aus den Untersuchungen zur Natur von Gitterdefekien, zur Schicht-
relaxation, zur Qualitdt innerer Grenzflichen und zur Imterdiffusion in Si/Si,Ge, ,-
Heterostrukturen présentiert. Die entwickelte Charakterisierungsmethode sowie die ex-
perimentellen Untersuchungsergebnisse werden schliefilich in Kapitel 7 diskutiert und
mit Resultaten aus Untersuchungen mit anderen Methoden verglichen.

inl
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2 Hochauflosende Gitterabbildung

In dieser Arbeit wurde zur Charakterisierung von verspannten 5i/Si,Ge, ,-Hete-
roschichtsystemen und Si,,Ge,-Ubergittern schwerpunktmifig die hochauflésende (di-
rekte) Gitterabbildung eingesetzt, eine spezielle Abbildungstechnik in der hochauflosen-
den Transmissionselektronenmikroskopie. Im ersten Teil dieses Kapitels wird die hoch-
auflésende Gitterabbildung als ein zweistufiger Bildentstehungsprozel beschrieben, der
aus der Streuung einer hochenergetischen Elektronenwelle an der Kristallgitterstruktur
der Probe und der Abbildung des resultierenden Wellenfeldes in die Bildebene besteht.
Im zweiten Teil dieses Kapitels werden die Verfahren zur numerischen Simulation die-
ser beiden Teilprozesse erlautert, die in dieser Arbeit zur Bildkontrastberechnung fiir
Si,Ge,_,-Legierungen und Si/Si,Ge;_,-Grenzflaichen angewandt wurden. Eine ausfithr-
liche Darstellung der hochauflésenden Transmissionselektronenmikroskopiefindet sich in
den Referenzen [9,10,11].

2.1 Bildentstehung

Der Bildentstehungprozef bei der hochauflésenden Gitterabbildung im Elektronen-
mikroskop ist in Abb.2.1 schematisch anhand einer strahlenoptischen Darstellung illu-
striert. Aus Griinden der Anschaulichkeit besteht das Abbildungssystem aus nur einer

Linse, der magnetischen Objektivlinse.

Elektronensirght

-4 7 _
& Probe
--------- b Awde Jeweed e Objektiviinse
—— —— Brennsbene
A Al

P /- S N, RilAakanas
ene

- Abb. 2.1: Strahlenoptische Darstellung der hochauflosenden Gitterabbildung (schema-
. tisch).
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Im ersten Teil des Bildentstehungsprozesses wird die kristalline, elektronentrans-
parente Probe entlang einer niedrig indizierten kristallographischen Richtung B von
ciner ebenen Elekironenwelle mit Wellenvektor k, beleuchtet, deren Wellenlange X in
Abhdngigkeit von der kinetischen Energie Ey;, der Elektronen typischerweise im Bereich
von 2.5 pm (Eyy, = 200keV) bis 1.6 pm (Fyy, = 400keV) liegt. Durch elastische Beugung
am Kristallgitter der Probe findet eine Zerlegung der einfallenden Elektronenwelle in ein
Spektrum sinusférmiger Fourier-Wellen ¢;(7) mit unterschiedlichen Amplituden 4; und
Wellenvektoren k statt:

3 (F) = Ag exp(—2mik - 7). (2.1)
Fir eine hier betrachtete kristalline Probe lautet die Bedingung fiir das Aufireten einer
abgebeugten Fourier-Welle [12]:2
];: - 'i;(} = § ' (2'2)
worin der Beugungsvektor § einem reziproken Gittervektor [13] des durchstrahlten Kri-
stallgitters entspricht. Diese Bedingung fithrt auf einen diskreten Satz von Fourier-
Wellen 4z . - (im weiteren abkiirzend als ¢; geschrieben), wobei die einzelnen ¥; jeweils
Periodizitdten der Probenstruktur mit Raumwellenldngen 1/!g| bzw. mit Raumfrequen-
zen |G| beschreiben. Im Bild der Strahlenoptik entspricht jeder dieser Fourier-Wellen ein
abgebeugter Strahl, der in einem Winkelabstand

a = )7 (2.3)

zum (ungebeugten} Nullstrahl verlauft {Abb.2.1). Der Beugungswinkel wird demnach
mit zunehmender Raumfrequenz, d.h. mit feiner werdenden Details der Probenstruktiur
grofler. Das resultierende Wellenfeld an der Austrittsfliche des Probe, im weiteren Aus-
trittswellenfunktion (7} genannt, ergibt sich aus der Summe {iber den voﬂstandlgen

Satz von Fourler Wellen:

= Z $3(7) = Z Az exp(—2mig - 7). (24)

In Gl. (2.4), wie auch im weiteren, ist ein allen Fourier-Wellen gemeinsamer Wellenvektor
ko im Exponentialterm nicht mehr explizit ausgeschrieben.

‘Den zweiten Teil des Bildentstehungssprozesses bildet der Transfer von gebeugten
und ungebeugten Strahlen durch die Objektivlinse des Mikroskops und die nachfolgende
Interferenz dieser Strahlen in der hinteren Bildebene. Nach Verlassen der Probe verei-
nigt die Objektivlinse zunéchst alle Strahlen mit dem selben Beugungsvektor § in der
hinteren ‘Ob jektivbrennebene zu einem Beugungspunkt, dessen Intens;tat propormonal

zum. Quadra‘t der entsprechenden Strahlamnhtude ist:

TP (2.5)

* 2GL (2.2), die als Laue-Bedingung bezeichnet wird, gilt strenggenommen nur fir Kristalle unendlicher
- Dicke. Fiir endliche Dicken gilt die abgeschwiichte Bedingung k-ko= F+ 5, (8, € g), worin sg den sog
Anregungsfehier bezeichnet. [13].
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Dieser Vorgang entspricht formal einer Fourier-Analyse der Austritiswellenfunktion.
Gemafl dem Huygens-Fresnelschen Prinzip wirken nachiolgend die einzelnen Beugungs-
punkte als Quellen fiir Kugelwellen, die in der hinteren Bildebene der Objektivlinse zur
Interferenz gelangen und dort ein ” Abbild” der durchstrahlten Probenstruktur erzeugen.
Dieser Vorgang entspricht formal einer Synthese des diskreten Satzes von Fourier-Weilen
5 (Fourier-Synthese). Die physikalisch zugéngliche Meflgréfie des resultierenden Inter-
ferenzbildes ist die 6riliche Bildintensitdt 7(F). Fiir den Fall eines idealen Mikroskops
ist I(#) durch das Betragsquadrat der Austrittswellenfunktion gegeben:

1deal(—d) |¢(F)| (26)

Die resultierende Abbildung kann jedoch bereits unter der Annahme eines idealen
Mikroskops artifizielle Bilddetails enthalten, die mit der zugrundeliegenden Probenstruk-
tur nicht mehr intuitiv in Einklang stehen. Enthilt z.B. die Probensirukiur Raumire-
quenzen bis zu einer hochsten Frequenz g.,, so kann die Abbildung — bedingt durch
die Betragsquadratbildung in Gl.(2.6) — Bilddetails mit zugehdrigen Bildfrequenzen von
bis zu 2¢,.., d.h. der doppelten Grenzirequenz der Probenstruktur, enthalten. Diese
Nichtlinearitat der Abbildung, die bei den hier betrachieten kristallinen Materialien eine
wichtige Rolle spielt, ist eine inharente Eigenschaft der hochaufiésenden Gitterabbildung.
Ihr Einflufl mufl insbesondere bei der Auswertung von optischen Diffraktogrammen der
Bildintensitat berticksichtigi werden, damit die in einer Gitterabbildung vorhandenen
Bildfrequenzen nicht falschlicherweise als Raumfrequenzen der Probenstruktur bzw. die
hochste Bildfrequenz nicht als erzielte Mikroskopaufidsung interpretiert wird {14].

Eine zweite, von den Eigenschaften des Mikroskops unabhéngige Schwierigkeit bei
der Interpretation hochaufgeloster Gitterabbildungen liegt in der starken Wechselwir-
kung der einfallenden Elektronenwelle mit dem Kristallpotential der Probe. Dabei
erfahren die einzelnen Strahlen beim Probendurchgang mehrfache (dynamische) Beu-
gungsprozesse, was zu einer individuellen Abhéngigkeit der Amplituden 4; der einzelnen
Strahlen von der Probendicke fithrt. Daraus resultiert eine i.a. komplizierte Abhangig-
keit -der Austrittswellenfunktion (Gl (2.4)) und der Bildintensitat {GL (2.6)) von der
Probendicke. '

‘Fiir den Fall realer Elektronenmikroskope ist der Bildentstehungsprozel mit zusatz-
lichen Unvolikommenheiten behaftet. So wird durch elektrische und mechanische In-
stabilitaten des Mikroskops das Bildfrequenzspektrum zu hohen Bildfrequenzen hin
stark gedimpft und fithrt zu einer kompletten Ausloschung von Bildfrequenzen jen-
seits ‘des Informationslimits d; des Mikroskops (JEOL 4000EX: d; = 0.13nm). Des-
weiteren wird durch den technisch bedingten Offnungsfehler der Objektivlinse (auch
_spharische Aberration genannt) den abgebeugten Strahlen eine zusétzliche Phasenver-
- schiebung aunfpragt, welche in starkem Mafle vom Beugungswinkel abhéngt. Diese Pha-
- senverschiebung kann in der resultierenden Abbildung fiir bestimmte Bildfrequenzen zu
. einer Kontrastausléschung oder zu einer Kontrastumkehr hell/dunkel fithren, Zuséatzlich
h'aﬂngt-diese Phasenverschiebung von der Defokussierung der Objektivlinse ab, die uiber
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den Objektivlinsenstrom beeinflut werden kann. Durch die Wahl] eines speziellen Defo-
kuswertes, des sog. Scherzer-Defokus [15], kann insbesondere fiir ein breites Spektrum
abgebeugter Strahlen eine konstante Phasenverschiebung erzielt werden. Unter dieser
Bedingung, und unter der zusatzlichen Annahme eines reinen Phasenkontrastes,>werden
Raumwellenlangen der Probenstruktur bis hin zum Punktauflésungsvermogen ds des
Mikroskops (JEQOL 4000EX: ds = 0.17 nm) ohne Kontrastumkehr iibertragen. Unter-
schreitel ds dabei den Abstand projizierter Atomsaulen fiir die gewihlte Einstrahlrich-
tung, und werden durch den Einsatz einer Blende in der hinteren Objektivbrennebene
nur Strahlen mit |g] < 1/ds zur Abbildung zugelassen, sc spricht man von einer Struk-
turabbiidung. Darin erscheinen Probenbereiche mit hohem projizierten Potential (Orte
projizierter Atomséulen) dunkel und Bereiche mit niedrigem projizierien Potential (Orte
zwischen den projizierter Atomséulen) hell. Jedoch ist fiir Proben aus Si oder Ge die
Annahme eines reinen Phasenkontrastes bereits fiir Probendicken # > 5nm nicht mehr
erfiillt, da fiir solche Probendicken auch ein ortsveranderlicher Realteil der Austrittswel-
lenfunktion als Amplitudenkontrast zum Gesamtkontrast der Abbildung beitrigt (vgl.
Kap.3). Da jedoch im Scherzer-Defokus das Punktauflésungsvermdgen beziiglich des
Amplitudenkontrastes (JEOL 4000EX: 0.36 nm} bedeutend schlechter ist als beziiglich
des Phasenkontrastes, werden bei experimentell iiblichen Probendicken von 6 bis 16 nm
bereits Details der Probenstruktur mit Raumwellenléngen kleiner als 0.36 nm fehlerbe-
haftet abgebildet.

Zusammenfassend hat der komplexe Elektronenstreuprozeff und die beschriebene
Unvollkommenheit des Abbildungsvorgangs eine Begrenzung des raumlichen Auflésungs-
- vermogens und eine ” Verfremdung” der Abbildung beztiglich der zugrundeliegenden Pro-
benstruktur zur Folge. Um trotzdem verléfiliche Informationen aus dem Bereich atoma-
rer Dimensionen mit Hilfe von hochaufgeldsten Gitterabbildungen gewinnen zu kdnnen,
sind detaillierte Simulationen des Elektronenstreuprozesses an der Probenstruktur und
des Abbildungsvorgangs durch die Mikroskopoptik auf der Grundlage der relativistischen
Quantenmechanik erforderlich. Mit ihrer Hilfe lassen sich Abbildungsbedingungen fin-
den, unter denen quantitativ interpretierbare Abbildungen der Atomstruktur entstehen.

2.2 Bildsimulation

“GemaB dem in Kap.2.1 beschriebenen zweistufigen Bildentstehungsprozef kann auch
die Simulation hochaufgeldster Gitterabbildungen in zwei Teilschritten vorgenommen

werden:

(i) Berechnung der Austrittswellenfunktion ¥(7) an der Probenunterseite
J =] vy

1) Berechnung der Intensitatsverteilung 7{#) in der Bildebene

A Sl A ! \r)

el 7 Berechnung der Austritiswellenfunktion unter Beriicksichtigung von Mehrfach-

e *Ein reiner-Phasenkontrast-entsteht-dann, wenn der-Realteil der Austrittswellenfunktion-6rtlich-kon---

stant ist.

1 i
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streuprozessen wurden eine Reihe von Verfahren entwickelt. Hierzu z&hlt das Bloch-
Wellen-Verfahren [16,17], das Multislice-Verfahren [18,19] und das Orts- oder Realraum-
verfahren [20,21], die sich hinsichtlich ihres Losungsansatzes zur Berechnung von ()
erheblich unterscheiden. FEine vergleichende Darstellung dieser drei Berechnungsverfah-
ren wird in Ref.[22] gegeben. Zur Berechnung der Intensitdtsverteilung I{7) in der
Bildebene hat sich allgemein das Konzept der Transferfunktion auf der Grundlage der
nichtlinearen Abbildungstheorie etabliert (23],

In dieser Arbeit wurde zur numerischen Bildsimulation von Si,Ge,_,-Legierungen
und Si/8i,Ge;_,-Grenzflachen das Bloch-Wellen- und das Multislice-Verfahren, sowie
die nichtlineare Abbildungstheorie bei partiell kocharenter Probenbeleuchtung eingesetszt.
Zur numerischen Durchfithrung dieser Verfahren wurden Programme aus dem EMS-
Simulationspaket von P. Stadelmann [24] (Programmname ...EMS) sowie aus einem Paket
selbstentwickelter Programme (Programmname ...DS) verwendet? Im folgenden werden
die theoretischen Grundlagen dieser drei Berechnungsverfahren beschrieben.

2.2.1 Das Bloch-Wellen-Verfahren

Den Ausgangspunkt fiir das Bloch-Wellen-Verfahren (BW-Verfahren) bildet die re-
lativistisch korrigierte, stationdre Einelektronen-Schrodinger-Gleichung fir die Wellen-
funktion 9(7) im elektrostatischen Kristallpotential V{(7):

8mimiel [,
VIR + oy | B V)] 9 = 0. (27)
Darin beschreibt m die relativistisch korrigierte Elektronenmasse
U
m:me(l-i— id—‘j) (2.8)
meC
(m, Ruhemasse des Elektrons, Uz Beschleunigungsspannung), e die negative Elekiro-
nenladung, k das Planck’sche Wirkungsquantum und |e[E’ einen von Up abhingigen
Energieterm

2m.c? + le|Up
BQ(mec2 + le|Ug)’
GL. (2.7) kann allgemein aus der quantenmechanischen Klein-Gordon-Gleichung fiir den
Fall hochenergetischer Elektronen abgeleitet werden [25]. Das periodische Kristallpo-
tential V(7), welches im Fall rein elastischer Streuung reell und positiv ist, kann als
diskrete Summe iiber die Fourier-Koeflizienten V; (bzw. dber die modifizierten Fourler—

Koeffizienten W) des Kristallpotentials dargestellt werden:

E=U (2.9)

- (2.10)

v
Lire .,

§0 T §

h?
V(7) = ) Vyexp(2mig - 7) = 5— ;ZT V5 exp(2n Q“’ S0

_ L 2Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Programme wurden in den Programmsprachen PASCAL

und :C realisiert und sind in den Verzeichnissen [USER.STERKAMP.PASCAL] bzw. [UGSER.STENKAMP.C]
. des VAX-Clusters am IMF-IFF, Forschungszentrum Jilich, abrufbar. Eine Liste und Beschreibung der
" verfligbaren Programme entélt die Datei [USER.STENKAMP.PASCAL]PROGRAMS.LST. '
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Die Fourier-Koeffizienten V; kénnen direkt aus den Strukturamplituden F; der Einheits-

zellen berechnet werden [22]:
hz

2rm,|elVey °
(Vez Volumen der Einheitszelle). Die Strukturamplituden Fj; ergeben sich aus den ato-

maren Streuamplituden f(g) der Einzelatome gemiB

Fy= Y fi(§)exp(2rig - 7), (2.12)

V, = (2.11)

wobei die Summation liber die Gesamtheit aller Atompositionen 7; innerhalb der Ein-
heitszelle erfolgt. Fiir die Berechnung von Gl.(2.12) wurden in dieser Arbeit atomare
Strevamplituden verwendet, die auf der Grundlage von relativistischen Hartree-Fock-
Rechnungen von Doyle und Turner fiir elektrisch neutrale Einzelatome ermittelt wurden
[26]. Fiir Temperaturen 7' > 0K muB bei der Berechnung von Fj zusitzlich die ther-
mische Bewegung der Kristallgitteratome beriicksichtigt werden. Dieser Effekt kann
durch den Debye-Waller-Faktor B(7") beschrieben werden [27], welcher eine von 7" und
g abhangige Dampfung der atomaren Strenamplituden bewirkt:

A(3,T) = £(3,7=0K)exp (3 B(T) ¢*). (213)

In dieser Arbeit wurden Debye-Waller-Faktoren fiir Si und Ge der Ref.[27] und fiir Ga,
Al und As der Ref. [28] entnommen. Diese Werte sind in Tab. 2.1 zusammengestellt.

Debye-Waller-  Absorptions-

Atomsorte Faktor konstante
Bnm?] Jé)
Al 0.004 0.030
Si 0.004 0.032
Ga 0.006 0.050
Ge 0.006 (.054
As 0.008 §.050

Tab.2.1: Debye-Waller-Faktoren B und Absorptionskonstanten B verschiedener Atom-
sorten fiir eine Beschleunigungsspannung Uy = 400kV.

. Neben elastischen Streuprozessen finden beim Durchgang der Elektronen durch den
Kristall auch inelastische Streuprozesse statt. Die wichtigsten inelastischen Streupro-
zesse sind die Anregung von Phononen (auch thermisch diffuse Streuung genannt), von
Plasmonen und von Rumpfelekironen, wobei die Anregung von Phononen den Grofiteil

der inelastischen Streuung ausmacht [29]. Wie in Kap.2.2.3 niher begriindet wird,

- konnen inelastisch gestreute Elektronen fiir den weiteren Abbildungsvorgang als. ver--
“.-loren, d.h. ‘als absorbiert betrachtet werden. Dieser Absorptionseffekt kann durch die

- Einfiihrung eines komplexen Kristallpotentials mit korrigierten Potentialkoeffizienten -

= (14i8@) Vs (2.14)

Hh
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beschrieben werden {30}, wobei 3(F) eine von ¢ abhéngige Absorptionskonstante bezeich-
net. Bei den in dieser Arbeit durchgefithrten Simulationsrechnungen wurde fiir jede
Atomsorte eine von § unabhiingige mittlere Absorptionskonstante § verwendet. Fiir Si
und Ge wurde 3 durch Mittelung der in Ref. [29] angegebenen Werte 8(g) fiir verschie-
dene § bestimmt. Fiir Ga, Al und As wurden Werte fiir § der Ref. [28] entnommen. Die
verwendeten Zahlenwerte fiir # sind ebenfalls in Tab. 2.1 zusammengestellt.

Bei dem hier betrachteten BW-Verfahren werden als allgemeine Lésung der Wellen-
gleichung (Gl. (2.7}) fir ein periodisches Kristallpotential Bloch-Wellen vom Typ

MOIPON ZL" ex ( (B0 +§),7-:)

—
[\~
;_-l
4

pa—

angesetzt, wobei kU als Bloch-Vektor und die Cg(.j ) als Bloch-Wellen-Koeffizienten der
j-ten Bloch-Welle bezeichnet werden. Einsetzen von Gl.(2.15) und (2.10) in (2.7) liefert

Z{ogf)[xz- (E(J‘>+§)2]+Zc,gﬂwﬁg.}exp(zm(wwg) F)=0.  (216)
- -

h# 7

Darin beschreibt X einen Wellenvektor der Elektronen im mittleren modifizierten Kii-

stallpotential W, mit
1

K == :)\“5 + Wg, (2.17)
wobei A die relativistisch korrigierte Wellenlange
_ 2m.|e|Us ¢ le|Up T
A= [ 2 (14 2mecz) (2.18)

im Vakuum bezeichnet. Gl.(2.16) ist allgemein nur dann erfiillt, wenn jeder Einzelkoef-
fizient der Exponentialfunktion null wird. Werden bei der Berechnung N Potentialko-
effizenten W; einbezogen, so fiithrt diese Forderung zu einem System von N simultanen

Gleichungen
2
(4| z2 o) 4 = O,
CP K= (R +3) |+ 3 cPWi,=o. | (2.19)
REF

Zur Bestimmung der einzelnen EY) und Céj ) aus diesen Gleichungen wird eine Rand-
bedingungen fiir die Erhaltung des Elekironenimpulses parallel zur Kristalloberfliche
ausgenutzt. Dazu setzen wir im folgenden voraus, dafl die Einstrahlrichtungi.a. paral-
lel zu einer niedrig indizierten Kristallzonenachse B (symmetrischer Laue-Fall [13]) und
-parallel zur Oberflichennormalen 7@ des Kristalls verlauft. Auflerdem moge der Abstand
der einzelnen Laue-Zonen [13] in Einstrahirichtung hinreichend groﬁ sein. In diesem Fall

konnen die einzelnen Bloch-Vektoren in eine Komponente (k{7

“*"“fiir ‘alle- Bloch-Vektoren gIeiche Komponente i, para.llel ZUr Knstaﬂoberﬁache zerlegt S

Werden [22] Daraus ergibt sich

(B9 + g = K + (7 + @), (2:20)

71} senkrecht, und in eine-
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wobei der Vektor (§ + u,) im weiteren als #; bezeichnet wird. Damit kann Gl.(2.19) in

Form einer Gleichungsmatrix geschrieben werden:

C;—j) Og(_:f)
C,%j) G}%J')

mo| o =0 -wy| L (2.21)
%) )

mit .

—uy  Wi_g Wi,
Wy p —i: ... Wep -

M = : : : . (2.22)
Wi Wir 7 |

Durch Diagonalisieren dieser N x N Matrix ergeben sich N Eigenl6sungen, deren Eigen-
werte die Wellenvektoren &) der N Bloch-Wellen und deren zugehorige Eigenvektoren
die jeweils N Koeffizienten C'g(j) der 7-ten Bloch-Welle bestimmen? Die Lésung fir die
Austrittswellenfunktion resultiert schliefilich aus der Linearkombination der N Bloch-

Wellen: v
P(F) = Y ol i) (ED) 7). (2.23)
j=1

Die Anregungsstirke o) einer einzelnen Bloch-Welle ergibt sich allsemein aus der Ste-
tigkeitsbedingungen fiir den Elektronenflufl an der Emtrlttsﬂache des Kmstaﬂs Fur den
symmetnschen La.ue Fall gﬂt die Beziehung [17]

U = of" o (224)

(z* bezeichnet den konjugiert komplexen Wert der Zahl z). Die Einbezichung von Ab-
sorptionseffekten durch ein komplexes Kristallpotential (GI.(2.14)) fithrt zu komple-
xen Bloch-Vektoren kD), wobei der Imaginarteil einen exponentiellen Abfall der An-
rugangssua"keq o) (G1.(2.23)) mit der Probendicke bewirkt. Fiir den Fall, dafl die
Voraussetzungen fiir GL. (2.20) nicht erfiillt sind, kann das Qleichungssystem (2.19) nihe-
rungsweise durch eine Linearisierung des Terms K° — (k) + §)? gelést werden [22]. Dies
ist z.B. erforderlich, wenn Potentialkoeffizienten hoherer Laue-Zonen einbezogen werden
oder die Oberﬂachennormale ri beziiglich der Einstrahlrichtung verkippt ist.

‘Das BW-Veriahren eignet sich insbesondere zur Berechnung der Austnttswellen—

funktion fur KﬁS“m;Su umuren mit Kieinen Llllneﬂszeuen hober aymmetrle die nur.eine

_ Im Vergleich zum hier betrachteten Streuproblem, bei dem fiir eine vorgegebene Elektronenenergie
“die Gesamtheit der hierzu erlaubten Bloch-Vektoren bestimmt wird, wird bei elektronischen Bandstruk-

“turrechnungen der Bloch- Vektor vorgegeben, und es wird die Gesamtheit der dazu eriaubten Energ1ewerte :

' Dbestimms. (31]. .

& ki
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geringe Anzahl unterschiedlicher Atomsorten enthalten. Unter solchen Bedingungen ist
zur Beschreibung des Kristallpotentials eine nur geringe Zahl von Potentialkoeffizienten
erforderlich, und die Austrittswellenfunktion kann durch eine Superposition von wenigen
- im einfachsten Fall nur zwei ~ stark angeregten Bloch-Wellen beschrieben werden. In
diesem Fall konnen z.B. die periodischen Intensitatsoszillationen einzelner abgebeugter
Strahlen mit der Probendicke (die sog. Pendelldsung {10]) sehr anschaulich anhand der
Interferenz einzelner Bloch-Wellen verstanden werden (vgl. Kap.3.1.1). Fur Kristall-
strukturen mit grofen Einheitszellen und geringer Symimetrie wichst jedoch die Zahl der
erforderlichen Potentialkoeffizienten und damit auch die Zahl der signifikanten Bloch-
Wellen stark an. In diesem Fall kann das BW-Verfahren aufgrund von numerischen
Instabilititen bei der Matrixdiagonalisierung (Gl.(2.22)} zu fehlerhaften Losungen fiir
¥(7) fithren (vgl. Kap.4). Als alternatives Losungsverfahren kann in diesem Fall das
in Kap.2.2.2 beschriebene Multislice-Verfahren verwendet werden. Die Konvergenz der
Losung kann beim BW-Verfahren dadurch tberprift werden, indem die Zahl der zur Be-
rechnung verwendeten Bloch-Wellen erhoht wird, ohne das sich dadurch die Eigenwerte
und Eigenvektoren der dominanten Bloch-Wellen signifikant verdndern diirfen. Ein zwei-
ter Test besteht darin, die mit dem BW-Verfahren gewonnenen Losungen fiir ¢(7) mit
Losungen zu vergleichen, die mit dem Multislice-Verfahren berechnet wurden. In dieser
Arbeit wurde das BW-Verfahren insbesondere zur Berechnung der Austrittswellenfunk-

tion fiir Si, Ge,_,-Legierungen eingesetzt (Kap.3.1).

2.2.2 Das Multislice-Verfahren

Beim Multislice-Verfahren (MS-Verfahren) handelt es sich um ein numerisches Itera-
tionsverfahren zur Berechnung von #(7), welches von Cowley u. Moodie auf der Grund-
lage wellenoptischer Uberlegungen [18,19] und von Ishizuka u. Uyeda auf der Basis der
relativistisch korrigierten Schrodinger-Gleichung (Gl. (2.7)) abgeleitet wurde [32].

Beim MS-Verfahren wird die Wechselwirkung der einfallenden Elektronenwelle mit
dem dreidimensionalen Kristallpotential in zeitlich aufeinanderfolgende Streuprozesse an
diinnen Kristallscheiben (engl. slices) der Dicke Az zerlegt. Dieser Prozef) ist in Abb.2.2
schematisch illustriert. Der Streuvorgang innerhalb jeder Kristallscheibe besteht aus
zwei Teilprozessen, namlich
(i) ‘der Streuung am projizierten zweidimensionalen Potential einer elnzelnen Kristall-

- scheibe, mathematisch beschrieben durch die Phasengitterfunktion qn(m,y ). Hier-
“durch wird die gesamte Wirkung des Kristallpotentials entlang der Strecke Az auf
die Streuung an einer infinitesimal diinnen Streuebene redusziert. o "
(11) der nachfolgenden Propagation des Wellenfeldes durch das Vakuum bis zur néichsten
Schelbe im Abstand Az, beschr1eben durch den Fresnel- k’ropagaﬁor pn( ,y) '

Den Ausgangspunkt zZur Berechnung der Phasengitterfunktion ¢.(w,y)} bildet da.s

_dre1d1mensmnale Kristallpotential V{(¥} = V(=2,y,z) (Gl (2.10}). Das projizierte zwei- |

- dimensionale Potential V,(2,y) fiir eine Kristallscheibe der Dicke Az ergibt sich daraus
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Abb.2.2: Schematische Darstellung des Multislice- Verfahrens.

zZu

1 z+Az
Vp(m:y) = Ef V(m:ysz)dz' (2‘25)

Im folgenden wird angenommen, dafl die elastische Streuung der einfallenden Welle an
der Sireuebene einer einzelnen Kristallscheibe eine reine Phasenverschiebung dieser Welle
bewirkt. Fiir hinreichend diinne Kristallscheiben gilt die Naherung des schwachen Pha-
senob jektes,* wonach die Phasenverschiebung proportional zum projizierten Potential
Vo(z,y) der Kristallscheibe ist [9]. Die Wellenfunktion nach der abrupten Phasenver-
schiebung an der Streuebene der n-ten Kristallscheibe ergibt sich dann durch Multipli-
kation der Wellenfunktion vor der Strenebene mit der Phasengitterfunktion ¢.{z,y):

( 1y) Ve 1(:1: y) qn( :y)' (2.26)

Die Phasengitterfunktion ist dabei gegeben durch

.‘.I_n(f".«’.»_y) = exp (z'cr‘[/;(m,y)Az)_. - o _ (227) _

Darin beschreibt ¢ die sog. Wechselwirkungskonstante

2mmlelX

~welche als relativistisch korrigierte Groflen die biektronenmasse m (Gl (2 8)) u_n_d___d_ie o

Weﬂeniange A (Gl (2.18)) der emfallenden Welle enthalt

‘2.Ein schwaches’ Phasenobjekt legt vor, wenn einem groflen, raumlich konstanten Rea.lteﬂ der Aus-' :

'tnttswellenfunktlon ein kiemer -ortsveranderlicher Imagindrteil iiberlagert ist. .

Al
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Die Propagation der Elektironenwelle zwischen den Streuebenen einzelner Kristall-
scheiben wird durch den Fresnel-Propagator ¢,(z,y) beschrieben. Zur Ableitung des
Fresnel-Propagators wendet man das Huygens-Fresnelsche Prinzip an, welches seine ma-
thematische Entsprechung in der Kirchhoffschen Beugungsformel findet [33]. Danach
ergibt sich die Wellenfunktion ¢,(z,y) an der Austrittsflache der n-ten Kristalischeibe
aus der phasenrichtigen Uberlagerung von Kugelwellen, die von allen Punkten der n-ten
Streuebene mit der Wellenamplitude ¢/ {z,y) (Gl (2.26)) ausgehen. In einer fiir hoch-
energetische Elektronen giiltigen Naherung kann ¢, (z,y) mittels einer Ortsraumfaltung
berechnet werden:

bolzyy) = / / (e =5,y — ) pu(3,0) d5 4 = ¥.(2,8) @ palw).  (2.29)

—oC —oa

Durch Anwendung des Faitungstheorems [34] kann diese Faltungsoperation im Ortsraum

durch eine Multiplikation im Fourier-Raum ersetzt werden:
$ule,9) = F{F g (2,9)} Pulu,v) ], (2.296)

worin F (F~!) eine (inverse) zweidimensionale Fourier-Transformation und P,{u,v) den
Fresnel-Propagator in der Fourier-Darstellung bezeichnet (s{u,v) Anregungsiehler rela-

tiv zur Einstrahlrichtung):
P (u,v) =exp (QWis(u,v)Az). (2.30)

Durch die Verwendung der Phasengitterfunktion und des Fresnel-Propagators kann

ein vollstandiger MS-Zyklus zwischen zwei Kristallscheiben durch die beiden dquivalen-.

ten Rekursivgleichungen

Yoz, y) = (@bn-l(m,y) qn(ﬂ%y)) ® pu(z,y) (2.31a)
= F{F s (0,9) 4a (9} Pal0)} (2:310)

ausgedriickt werden, und die Austrittswellenfunktion bei einer Probendicke ¢t = n/\z
kann durch n-malige Anwendung von Gl1.(2.31a) oder {2.31b) berechnet werden. Die
exakte mathematische Ableitung des MS-Verfahrens ergibt, dafl die wiederholte Anein-
anderreihung der Teilprozesse Streuung und Propagation in der beschriebenen Form nur
dann zuldssig ist, wenn das sog. Kriterium von Ishizuka erfiilit ist [35]:

2rrd?
Az < 7; . (2.32)

Darin beschreibt die Grofie d einen typischen Abstand, iiber den sich das Kristallpoten- e

‘tial nur unwesentlich dndert. Bei halbleitenden Kristallen wie Si oder Ge liegt dieser
~Abstand in der Gréflenordnung von d ~ 0.01 nm. Fiir eine Beschleunigungsspannungvon
) 400 kV resultiert daraus eine maximale Dicke der Kristallscheiben von ‘Az, =~ 0.4 nm.

bl
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Fiir die in dieser Arbeit durchgefiihrien MS-Rechnungen (Kap. 3 und 4) wurde die Dicke
der Kristallscheiben entsprechend kleiner als Az, gewzhit.

Zur Kontrolle der mit dem MS-Verfahren berechneten Losungen existieren verschie-
dene Testverfahren. Diese Verfahren priifen im wesentlichen, ob die Anzahl der bei der
Berechnung einbezogenen Potentialkoeflizienten (beim MS-Verfahren ebenfalls Strahlen
genannt) ausreichend grof und die Dicke Az der Einzelscheiben hinreichend klein ist.
Ein erstes Testverfahren beruhi aufl der Forderung, dal ohne den Einbezug von Ab-
sorption das projizierte Kristallpotential (Gl. (2.25)) eine positive reelle Grofle sein muf.
Hrgeben sich bei der Berechnung von V(z,y) negative oder sogar komplexe Werte, muf
entsprechend eine gréfere Anzahl von Potentialkoeflizienten beriicksichtigt werden. Ein
zweiter, sog. Unitaritatstest basiert daraul, dafl fiir reelle Kristallpotentiale das nor-
mierte Betragsquadrat der Phasengitterfunktion |g(z,y)|? im Idealfall gleich 1 sein muf
[22]. Bei signifikanten Abweichungen von 1 mufl entsprechend die Zahl der einbezoge-
nen Potentialkoeflizienten erhéht bzw. die Scheibendicke reduziert werden. Ein drittes
Testverfahren beruht auf der Intensitatserhaliung des Wellenfeldes bei der Propagation
durch den Kristall ohne Einbezug von Absorption [36]. Danach soll die im Idealfall
auf 1 normierte Summe der Strahlintensitéten an der Kristallaustrittsfiiche einen Wert
von 0.9 nicht unterschreiten, andernfalls muf} die Zahl der einbezogenen Strahlen erhoht
werden.

Die Verwendung des MS-Verfahrens hat insbesondere fiir Kristalle mit grofien Ein-
heitszellen, bei denen eine hohe Zahl von Potentialkoeffizienten in die Rechnung einbezo-
gen werden mufl, Vorteile im Vergleich zum BW-Verfahren. So wird bei der numerischen
Umsetzung des MS-Verfahrens i.z. die in Gl.(2.312) auftretende Faltungsoperation im
Ortsraum durch die in GI. (2.31b) beschriebene Multiplikation im Fourier-Raum ersetzt.
Fiir die hierzu erforderliche zweidimensionale diskrete Fourier-Transformation existieren
hocheffektive numerische Verfahren wie z.B. die sog. schnelle Fourier-Transformation
(engl. fast fourier iransform, FFT) [37]. Bei Einbezichung von N Potentialkoeflizienten
fithrt dies zu einer Reduzierung der erforderlichen Rechenzeit von o N? (Gl.(2.31a))
auf o N log, N (GL.(2.31b)). Im Vergleich dazu steigt der Rechenzeitbedarf beim BW-
Verfahren proportional zu N?.* Neben einer Redusierung der Rechenzeit fiir grofie
N hat das MS-Verfahren im Vergleich zum BW-Verfahren den weiteren Vorteil, dafl
mit wachsendem N die Losungsstabilitét nicht beeintrachtigt wird. Dafiir geht jedoch
beim MS-Verfahren eine physikalisch anschauliche Vorstellung der beim Elektronen-
durchgang durch die Probe auftretenden dynamischen Beugungphinomenei.a. verloren.
In dieser Arbeit wurde das MS-Verfahren zur Berechnung der Austrittswellenfunkiion
Tir 'Si_xGe;_fz'—Legierungen (begleitend zum BW-Verfahren, Kap.3) und insbesondere fiir

Si/Si,Ge,_,-Grenzflichenstrukturen eingesetzt (Kap. 4).

"3Es muf jedoch beachtet werden, dafi die Zahl N der einzubezichenden Potentialkoeflizienten (Strah-
"len) beim MS-Verfahren i.a. gréfler ist als beim BW-Verfahren. Dies hangt mit der speziellen Eigenschaft
“.des ‘MS-Verfahrens zusammen, einen i.a. signifikanten Anteil von ”{berfliissigen” ‘Potentialkoeflizienten

"..Vz=0 in die Rechnung mit einzubeziehen.

A
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2.2.8 Nichtlineare Abbildungstheorie

In den Abschnitten 2.2.1 und 2.2.2 wurden zwei Verfahren beschrieben, mit denen der
Durchgang einer hochenergetischen Elektronenwelle durch eine kristalline Probe auf der
Grundlage der relativistischen Quantenmechanik berechnet werden kann. Eine Anwen-
dung dieser Verfahren liefert die Wellenfunktion #(7) an der Austrittsfliche der Probe.
In diesem Abschnitt wird zur Beschreibung des nachfolgenden Abbildungsprozesses, bei
dem die einzelnen Strahlen des aus der Probe austretenden Wellenfeldes durch die Mi-
kroskopoptik transferiert werden und in der hinteren Bildebene zur Interferenz gelangen,
die sog. nichtlineare Abbildungstheorie verwendet. Im Gegensatz zur linearen Abbil-
dungstheorie, bei der nur Interferenzen zwischen dem Nullstrahl und den abgebeugten
Strahlen berticksichtigt werden, bezieht die nichtlineare Abbildungstheorie auch Interfe-
renzen zwischen den abgebeugten Strahlen mit ein. Dabel wird insbesondere auch der
Einflu8 von Linsenfehlern sowie der Einfluf} einer teilkohdrenten Probenbeleuchtung auf
den Bildkontrast beriicksichtigt.

Der in dieser Arbeit verwendete Formalismus der Bildkontrastentstehung basiert auf
der nichtlinearen Abbildungstheorie [23] unter partiell koh&renter Beleuchtung in der
Notation nach Ishizuka [38). Als Eingangsgroflen verwendet dieser Formalismus den

diskreten Satz von komplexen Fourier-Koeffizienten
$(§) = Usexp(ify) (2.33)

der Austrittswellenfunktion, wobei Uj; die reelle Strahlamplitude und 8; die reelle Strahl-
phase bezeichnet. Die Intensitatsverteilung I{#} in der Bildebene wird ausgedruckt durch
die Fourier-Koeflizienten J(g) der Bildintensitat: '

1(7) = 3 J(g) exp(~2mig - 7,  (239)

g

mit J(g) = J*(—F). Die zentrale Gleichung der nichtlinearen Abbildungstheorie be-
schreibt den funktionalen Zusammenhang zwischen den Fourier-Koeflizienten der Aus-
trlttswellenfunktzon und den Fourler-Koeﬁ‘lzmnten der Blldmtenmtat = c

Zv(hﬂ‘i (Ryr(h+gh), o (2.35)

wobei die Summation iiber % das gesamte Raumfrequenzspektrum der Austrittswellen-
funktion umfaft. Die Grofle 7(g, k) in Gl. (2.35) bezeichnet den sog. Transmissionskreuz-
koeflizienten, welcher den gesamten gerdtespezifischen Einflufl des Mikroskops beschreibt

.~ und der fiir A = § die Transferfunktion des Mikroskops reprasentiert. Ishizuka konnte

o zeigen -[38], dali-7(g, ) unter Abbildungsbedingungen, wie sie bei. der hochauﬂosenden R

: Gltterabblldung vorhegen geschrleben werden kann als

. .}(5, h) _ P(g) P(h) exp (Zx(g) - Zx(h)) Eg,h) B, (5’,_5)7 S (236)

il
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Darin beschreibt die Aperturfunktion P(g) die Wirkung einer Cbjektivblende mit dem

reziproken Durchimesser 2 gp:
g

_J1 falls g <gp
Plg) = { 0 sonst. (2:37)

Die Wirkung des éffnungsfehlers und einer Objektivlinsendefokussierung auf die Pha-

senlage der einzelnen Strahlen wird in GIL. (2.36) durch die Wellenaberrationsfunktion

x(g) = TADF g + w0 X2g*/2 (2.38)

beschrieben, worin C, die éﬂ"nungsfehlerkonstante und Af den Objektivlinsendefokus
(Af < 0 fir Unterfokus) bezeichnet. Die reellen Faktoren FE,(g,2) und E,(g, f;) in
Gl.(2.36) werden als zeitliche {Index t) bzw. rdumliche {Index s) Dampfungsenvelop-
pen bezeichet. Sie beschreiben die Wirkung einer eingeschrinkten (partiellen) zeitlichen
und raumlichen Strahlkoharenz auf den Bildkontrast. Einschrankungen der zeitlichen
Strahlkoharenz entstehen durch Defokusschwankungen, die ihrerseits durch Schwankun-
gen der Linsenstrome und der Hochspannung sowie durch die thermische Verbreiterung
der Elektronenenergie hervorgerufen werden. Einschrinkungen der raumlichen Strahl-
kohdrenz entstehen dadurch, dafl die von der Quelle ausgehenden Elektronenstrahlen
nicht ideal parallel, sondern konvergent verlaufen und in der Bildebene zu gegeneinander
verschobenen Interferenzmustern fithren. Allgemein bewirkt die Teilkohérenz der Elek-
tronenwelle eine raumfrequenzselektive Dampflung der Bild-Fourier-Koeflizienten J(g),
die tendenziell mit wachsender Raumfrequenz g zunimmt. Sowoh! die Defokus- als auch
die Strahlrichtungsschwankungen kénnen in guter Ndherung durch Gauf}-Verteilungen
beschrieben werden. Unter dieser Aunahme, und bei Vernachldssigung eines Faktors
u & 1 in den Originalformeln in Ref.[38], sind die Ddmpfungsenveloppen gegeben durch

Bi(g,k) = exp (- (FAL) (5" - °)’), (2:39)
(Q,h)—exp( (2,\) (8;(;(9 9) 8);%h)>2). (2.40)

Darin bezeichnet A die Defokusstreuung und & den Semikonvergenzwinkel, welche die
haibe Breite der angenommenen Gauf}-Verteilung fiir die Defokus- bzw. Strahlrichtungs-
schwankungen beim 1/e-ten Teil des Maximums beschreiben.® Die in dieser Arbeit
verwendeten Werte fiir C,, A und « sind in Tab.2.2 aufgelistet und wurden fiir das
am Institut fiir Mikrostrukturforschung installierte Hochauflosungsmikroskop vom Typ

JEOL 4000EX mit Hilfe einer Methode nach Frank [39] bet Uz = 400kV experimentell

bestimmt.

L aBel der. Verwendung &lterer Programmvers;onen des EMS-Simulationspakets [24] (hier: Version von ... ...
' 1988) ist zu beachten, daf die Definitionen von A und o nicht fiir alle Programme einheitlich ist. So.

werden A und « in den Programmen TFLEHS, TF3EHMS und LI1EHS als volle bzw. halbe Breite der Gaufi-

" Verteilung beim halben Wert des Maximums interpretiert. Die zur Vereinheitlichung der. Deﬁmtlonen von' L

A und « erforderlichen Programmanderungen finden sich im Anhang A.

I
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Apm] C, [mm] A [nm] o« |mrad]
1.644 1.0 10 0.8

Tab.2.2: Verwendete Mikroskopparameter fiir eine Beschleunigungsspannung Up =

400 kV.

Abb.2.3: Dimpfungsenveloppen E(§,0} (—) und E,(g,0) {(— - —) als Funktion der
Raumirequenz g fiir A = 10nm, o = 0.8 mrad und fiir verschiedene Defokuswerte: (a)

Af = +15nm, (b) Af = ~50nm und (c) Af = -120nm.

Um die Wirkung der zeitlichen und raumiichen Dampiungsenveloppe zu veranschau-

“.-lichen, zeigt ‘Abb.2.3 eine Auftragung von E.(§,0) und %,(g,0) ‘als Funktion von § -

fiir Defokuswerte von +15nm (a), —50nm (b) und ~120nm (c). 'An__h_a,nd dieser Kur-
venverlaufe ist, stellvertretend fiir das gesamte Defokusintervall von ~120 bis ‘15 nm,
.deutlich zu erkennen, dafl Interferenzbeitrige mit Raumfrequenzen grofier -als: §nm=*

all

Al
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vollstandig durch die Wirkung der teilkohirenten Probenbeleuchtung gedampft wer-
den {a—c). Fiir Af = —50nm (b}, was bei den hier verwendeten Mikroskopparame-
tern (Tab.2.2) dem Scherzer-Defokus entspricht [15], wird das untere Raumfrequenz-
intervall 0 < g < 3.5nm™' nahezu ungeddmpft ibertragen, wohingegen das mittlere
Raumfrequenzintervall 3.5nm ™" < g < 6.5nm™* durch die Wirkung der zeitlichen En-
veloppe bereits starker geddmpft tibertragen wird. Mit zunehmender Unterfokussierung
{c) werden niedrige Raumfrequenzen zunehmend stark durch die riumliche Enveloppe
gedamplt, wohingegen héhere Raumfrequenzen im Vergleich zum Scherzer-Defokus we-
niger stark geddmpft werden. Im Gegensatz dazu werden bei zunehmender Uberfokussie-
rung (a) hohe Raumfrequenzen sehr stark durch die Wirkung der riumlichen Enveloppe
gedampft, wohingegen niedrige Raumfrequenzen im Bereich 0 < ¢ < 3nm™! ungedampft
ibertragen werden.

Wie anhand von Abb.2.3a deutlich zu erkennen ist, pragt die réumliche Damp-
fungsenveloppe dem Transferverhalten des Mikroskops im Uberfokusbereich (Af > 0}
einen betonten Tiefpaficharakter auf. Dieses charakteristische Transferverhalten ist von
Bedeutung fiir den Kontrastbeitrag, der durch in der Probe inelastisch gestreute Elek-
tronen erzeugt wird. Aufgrund des Farbfehlers der Objektivlinse (auch chromatische
Aberration genannt) fliihrt namlich ein Energieverlust der eingestrahlten Elektronen um
den Betrag AE dazu, dafl diese Elektronen um einen Defokusbetrag von

1+ (EByn/m.c®) AE

2.41
1 + (Ekm/gmac ) Eiun ( )

Afmel =

tiberfokussiert abgebildet werden (C, Farbfehlerkonstante). Fiir By, = 400keV, C, =
2.2mm (JEOQL4000EX) und einem typischen Energieverlust an Plasmonen von AE =
15eV betragt diese ﬁberfokussierung Afpa = +106nm. Ublicherweise wird das Mi-
kroskop zur Abbildung der elastisch gestreuten Elektronen nahe dem Scherzer-Defokus
Af = —80nm betrieben. In diesem Fall werden also die inelastisch gestreuten Elektro-
nen mit einer effektiven f?berfokussierung von ca. +56nm abgebildet. Bedingt durch
den ausgepréagten Tiefpaficharakter der Transferfunktion in diesem Defokusbereich wer-
den dadurch die hohen Raumirequenzanteile einer Austrittswellenfunktion der Energie
(Exin - AE) vollstindig gedimpft. Hierdurch tragen inelastisch gestreute Elektronen
nur ﬁoch durch einen monotonen Untergrund zur Bildintensitdt bei. Der dabei ver-
lorengehende Beitrag der inelastisch gestreute Elektronen zum Bildkontrasi kann in
erster Niherung durch den Ausschluff dieser Elektronen vom Abb:ldungsvoro‘ang be-
schrieben werden [40] was durch die VerWendung komplexer Krlstallpotentmle errelcht

WIrd (GI (2 14)) o

il
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3 Bildsimulationen fiir Si_Ge,_,-Legierungen

Eine Voraussetzung fir die erfolgreiche Entwicklung einer quantitativen Methode zur
Charakterisierung von $i/8i,Ge,_,-Heterostrukiuren mittels hochaufidésender Gitterab-
bildung bildet das grundlegende Verstandnis der auftretenden Bildkontrastphinomene
auf der Grundlage detaillierter Bildsimulationen. Bevor jedoch das i.a. komplexe Bild-
kontrastverhalten innerer Grenzflachen untersucht wird, ist es sinnvoll, zunachst das
Bildkontrastverhalten der einzelnen Si,Ge,_,-Legierungsschichten zwischen den Grenz-
flichen zu studieren. Dadurch kénnen in systematischer Weise Abbildungsbedingungen
ermittelt werden, die zur Charakterisierung von S5i/51,Ge;_,-Heterostrukturen beson-
ders gut geeignet sind. Zu diesem Zweck wurde die hochauflosende Gitterabbildung
von ungeordneten Si,Ge;_,-Leglerungen anhand von Simulationen des Elektronenstreu-
prozesses und des nachfolgenden Abbildungsvorgangs fiir Einstrahlrichtungen B entlang
der {110]- und [100]-Kristallzonenachse detailliert untersucht. Insbesondere wurde dabei
auch der Einfluf von tetragonalen Gitterverspannungen auf das Elektronenstreuverhal-

ten und das Bildkontrastverhalten studiert.

3.1 Elektronenstreuverhalten von Si,Ge;_,-Legierungen

Das Ergebnis der dynamischen Elektronenstreuprozesse am Kristallpotential der
Probe bildet die Austrittswellenfunktion, welche die gesamte verfiigbare strukturelle
und kompositionelle Information tiber die Probe enth&lt. In diesem Abschnitt wer-
den die Ergebnisse von BW-Simulationen der Austritiswellenfunktion fiir ungeordnete
Si,Ge,_,-Legierungen als Funktion von 2 und von tetragonalen Gitterverspannungen
vorgestellt. Die BW-Simulationen wurden mit den Programmen BU1EMS und BZ2ENS fiir
eine kinetis_chg Elektronenenergie von 400 keV durchgefiihrt.

~ Bei den durchgefiihrten Simulationen wurden Einheitszellen mit Diamantstruktur
verwendet, die in Abb. 3.1a,d in einer {110]- und [100}-Projektion gezeigt sind. Darin
markiert die Position A den gewéhlten Ursprung der projizierten Einheitszelle fiir die
jeweilige Kristailprojektion. Der kompositionsabhiangige Gitterparameter ay(z) fir die
unverspannte, kubische Einheitszelle wurde aus den Gitterparametern fiir reines Si (a* =
0.5431nm) und reines Ge (a® = 0.5657nm) entsprechend dem Vegardschen Gesetz
durch lineare Interpolation bestimmt. Dies stellt eine sehr gute Naherung experimen-
tell ermittelter Werte fiir a,(z) dar [41]. Die Geometrie der Einheitszelle {ir den

4

Fall von Gitterverspannungen wurde der Geometrie von Einheitszellen in koharenten

S5i(001)/51,Ge, . .-Heterostrukturen angepafit (Abb.3.1b,e). In solchen Systemen, bei

“.denen die Diamantstruktur kontinuierlich {iber innere Grenzflichen hinweg fortgesetzt
- wird, werden die Gitterfehlpassungen zwischen den Si,Ge,_,-Einzelschichten durch ein
“biaxiales Spannungfeld in der Grenzflachenebene ((z,y)-Ebene) elastisch ausgeglichen.
Dies. fithrt zu einer tetragonalen Verspannung der Si,Ge,_.-Einzelschichten, die durch

a
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Abb.3.1: (a,d) Schematische. Darsteﬂung der Einheitszelle fur -ﬁngegrdnete;_Siz Ger..-
Legierungen in der [110}- und [100]-Projektion. ~Die Positionen A und.B: markieren
Jeweils atomare Tunnel- bzw. Saulenpositionen. (b,e} Einflufi von tetragonalen Gitter-

verspannungen auf die Geometrie ‘der Einheitszelle {fette Linien: beziglich der (z, 'u)-

. Ebene zugverspannnte Einheitszelle). (c, {} Elektmﬂenbeugungsdmgrammeimt md;zler—___ o

) '.':'ten Beugungspunkten fur dle belden Zonenachsenonentmrungen
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die tetragonale Verzerrung
6:(e) —ay -
Ep = ——— 3.1
T ao(w) ( )
beschrieben wird. Darin ist der laterale Gitterparameter a, = a, identisch mit dem Git-
terparameter as des Substratmaterials, und der Gitterparameter senkrecht zur Grenz-
flichenebene ist gegeben durch [42] _
0. (o) = = (an(2) - 0, ) + ao(e), (3.2)

1—v

worin v (0.279 fir Si, 6.270 fur Ge [43]) die Poissonzahl bezeichnet.

Zur Berechnung der Kristallpotentiale wurde die sog. virtuelle Kristallapproximation
{(engl. virtual crystal approximation, VCA) benutzt, bel der das Kristallpotential der
ungeordneten Si,Ge,_,-Legierung durch ein mittleres Kristallpotential

VVOA(R) = aVH(F) + (1 — &)V O(7) (33)

beschrieben wird. Darin bezeichnet V5(7) und V() die Kristallpotentiale fiir reines
Si bzw. reines Ge, die gemaf} Gl.(2.10, 2.13, 2.14) berechnet wurden. Die Verwendung
von VCA-Potentialen fithrt dazu, dafl die projizierte Kristallstruktur fiir die beiden
hier betrachteten Zonenachsenorientierungen jeweils Syminetriezentren an den strategi-
schen Punkten A und B innerhalb der projizierten Einheitszelle besitzt (Abb.3.1a,d).
Diese Zentrosymmetrie bleibt insbesondere auch fir den Fall bestehen, daf} die Einheits-
zelle tetragonal verzerrt wird (Abb.3.1b,e). Das Elektronenstreuverhalten von 5i, Ge; .-
Legierungen wird nachfolgend anhand der Strahlamplitude U(g) und Strahlphase 8(g)
der einzelnen Strahlen § beschrieben, die das Fourier-Spektrum von (7) représentieren,
Da ungeordnete Si,Ge;_,-Legierungen iiber den gesamten Bereich 0 < ¢ <1 isostruktu-
rell sind, besteht das Fourier-Spektrum von ¥(7) aus dem gleichen Satz von Strahlen fir
alle z. Aufgrund der vorliegenden Zentrosymmetrie gelten zusatzlich die Beziehungen

U(§) = U(~5) und 6(7) = 6(~5).

3.1.1 Unverspannte Si,Ge;_,-Legierungen

Zunachst wurden BW-Rechnungen fiir unverspannte (kubischej Si,Ge,_,-Legierun-
gen im Kompositionsbereich 0 < ¢ < 1 in Schritten von Az = 0.1 fir B = [110] und
B = [100] durchgefithrt. Eine hinreichende Konvergenz der Losungen fiir ¢(#) wurde
hierbei erzielt, indem zur Berechnung des Kristallpotentials die jeweils innersten 71 J.;e_v

- ziproken Gittervektoren § um den Ursprung der nullten Laue-Zone einbezogen wurden,
Die Rechnungen zeigen, dafl die Austrittswellenfunktion fiir die [110}-Einstrahlrichtung

iitber den gesamten Kompositionsbereich durch die Wechselwirkung von insgesamt drei
* stark ‘angeregten Bloch-Wellen bestnnmu wird. ‘Diese Beobachtung steht ‘'damit in Ein-
- klang mit einer BW-Studie fiir reines $i und reines Ge fiir die [110]-Einstrahlrichtung

[44]. -Da zwei der drei dominanten Bloch-Wellen nahezu gleiche Bloch-Vektoren besit-
- ‘zen, konnen diese zwei Bloch-Wellen in guter Naherung wie eine einzelne Bloch-Welle
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behandelt werden. Fir die [100]-Einstrahlrichtung wird %(7) iiber den gesamten Kom-
positionsbereich durch die Wechselwirkung von nur zwei stark angeregten Bloch-Wellen
bestimmt. Ein weiteres wichtiges Untersuchungsergebnis besteht darin, daf3 von der
Gesamtheit der (un)gebeugten Strahlen jeweils der Nullstrahl g, = (000} und die abge-
beugten Strahlen erster Ordnung g, das sind die vier Aquivalenten Strahlen ¢, = {111}
fir B = [110] bzw. § = {220} fir B = [100], am stirksten zu ©(7) beitragen. Deshalb
sind diese Strahlen von grundlegender Bedeutung fiir die Bildkontrastentstehung bei der
hochaufiosenden Gitterabbildung von Si, Ge,_,-Legierungen (vgl. Kap.3.2).

Abb. 3.2 zeigt eine Auftragung der Strahlintensititen I(g,) und I(g,) fiir B = [110]
und B = [100] als Funktion der Probendicke ¢ und der Komposition . Ebenfalls gezeigt
ist die Dickenabhéngigkeit der relativen Strahlphasen A8(g.) = (8(g;) — 8(g,)) fiir diese
Einstrahlrichiungen. Aus Griinden der Ubersichtlichkeit sind nur Kurven fiir z = 0, 0.5
und 1 gezeigt. Die Kurvenverliufe fiir die Strahlintensitdten lassen fiir die drei Kom-
positionswerte einen ausgeprigt sinusformigen Verlauf mit der Probendicke ¢ erkennen
(Abb.3.2a,b,d,e). Solche periodischen Dickenoszillationen der Strahlintensitit wurden
iiber den gesamten Kompositionsbereich beobachtet und kénnen anhand der Interferenz
der fiir beide Einstrahlrichtungen jeweils nur zwei dominanten Bloch-Wellen erklart wer-
den. Die Oszillationsperiode ¢, (effektive Extinktionslinge) zeigt hierbei fiber den ge-
samten Kompositionsbereich 0 < z <1 eine quasilinear Zunahme mit . Die generelle
Zunahme von £ mit z kann auf der Basis der Bloch-Wellen-Theorie erklirt werden [10],
wonach &, durch den Reziprokwert 1/(k® —kU '} der Bloch-Vektoren-Differenz der beiden
dominanten Bloch-Wellen gegeben ist. Da k) — £ mit zunehmendem Si-Gehalt, d.h.
mit kleiner werdendem mittleren Streupotential, abnimmt, ergibt sich cine entsprechende
Zunahme von £, mit z. Eine dhnliche systematische Abhéngigkeit von der Komposition
zeigt sich auch fiir die lokalen Maxima der Strahlintensitaten (Abb. 3.2a,b,d,e) und fiir
die relativen Strahlphasen (Abb.3.2¢,f). Fiir die Differenz der relativen Strahlphasen
fiir 51 und Ge ist fiir beide Einstrahlrichtungen eine Zunahme mit wachsender Proben-
dicke zu beobachten, mit einem Differenzwert von /2 bei ¢ = 10nm fiir B = [110] bzw.

= 13nm fiir B = [100]. Wie am Beispiel der Kurven fiir = 0, 0.5 und 1 demonstriert
ist, fiihrt eine Kompositionsvariation von @ = 0 (reines Ge) bis 1 (reines Si) insgesamt zu
einem systematischen Ubergang in der Dickenabhingigkeit von I(go), I(g1) und Ab(g,).
Fir beide hier betrachtete Einstrahlrichtungen wurde ein solcher systematischer Uber-
gang im Elektronenstreuverhalten auch fiir abgebeugte StI ahlen hoherer Ordnung, z.B.
fur die {400}- Strahlen, beobachtet.

Eine Besonderheit des Elektronenstreuverhaltens fir die [110]-Einstrahlrichtung be-
steht im Verhaltnis der Extinktionsléngen fiir Si und Ge von £5°/€6° ~ 2. Dies fithrt
“fir unterschiedliche Kompositionen zu betrachtlich unterschiediichen Strahlintensititen
fiir den Nullstrahl und die abgebeugten Strahlen erster Ordnung im Dickenbereich nahe

.- €8t~ 15nm. In diesem Dickenbereich ist fiir Ge der Grofteil der Gesamtintensitit im

~Nullstrahl, fiir Si hingegen in den abgebeugten Strahlen konzentriert. Dieses Streuverhal-
. ten kann insbesondere in Beugungskontrastaufnahmen, wo entweder nur der Nullstrahl
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Abb.3.2: Auftragungen der Strahlintensititen 1(g,), I(§.), sowie der relativen Strahl-
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oder ein abgebeugter Strahl zur Bildintensitat beitragt (vgl. Kap.6.1.2), zu betricht-
lich unterschiedlichen Bildhintergrundintensitdten fir unterschiedliche Kompositionen
fithren (vgl. Kap.6.4). Vergleicht man die Minima der Nulistrahlintensititen fiir ver-
schiedene Kompositionswerte (Abb. 3.2a), so nimmt die bei der jeweils halben Extink-
tionsldnge im Nullstrahl verbleibende Intensitdt allgemein mit wachsendem Ge-Gehalt
zu.

Eine Besonderheit der {100]-Einstrahirichtung, die fiir die [110]-Einstrahlrichtung
nicht zu beobachten ist, besteht in einem charakteristischen Verhalten des Nullstrahls
und der vier abgebeugten {220}-Strahlen mit der Probendicke fiir 2 = 0.5 {Abb.3.2d,e,1}).
Dieses Verhalten ist dadurch gekennzeichnet, dafl die Intensitdt des Nullstrahls bei
(£6/2) ~ 18am (und auch bei 3¢,/2) auf null abnimmt und die relative Strahiphase
der {220}-Strahlen fur Dicken bis zu einigen zehn Nanometern nahezu konstant |m/2|
betrégt. Der Nullstrahlen und {220}-Strahlen zeigen somit ein Verhalten mit der Pro-
bendicke, wie es in dhnlicher Weise auch unter symmetrischen Zweistrahlbedingungen
(Bragg-Fall) zu beobachten ist [13]. Fiir ¢ < 15nm ist ebenfalls fiir z # 0.5 ein charak-
teristisches Verhalten der relativen Strahlphasen zu beobachten (Abb.3.2f). So nimmt
fiir # < 0.5 der Betrag |A#(220)| systematisch mit ¢ ab, wohingegen fiir 2 > 0.5 der
Betrag |A#(220)| systematisch mit ¢ zunimmt. Eine Erklérung dieses Phanomens kann
anhand einer Analyse der Bloch-Wellen-Koeffizienten C) der beiden stark angeregten
Bloch-Wellen gegeben werden. Hierbei zeigt sich, daB} fiir z = 0.5 die Koeflizienten
¢’ der beiden dominanten Bloch-Wellen gleich werden mit einemn jeweiligen Wert von
1/+/2, wohingegen die Bloch-Wellen-Koeffizienten der iibrigen Bloch-Wellen null wer-
den.®" Somit konzentriert sich fiir # == 0.5 die gesamte Intensitat des Bloch-Wellen-
Feldes ausschliefllich auf diese swei Bloch-Wellen. Entsprechend einer symmetrischen
Schwebung durch ﬁberlagerung von zwei Wellen gleicher Amplitude fithrt die Interferenz
dieser beiden Bloch-Wellen mit gleichen Anregungskoeffizienten zu dem zu beobachten-
den symmetrischen Schwebungsverhalten (symmetrische Pendellésung) der Strahlinten-
sitaten. Das fiir z = 0.5 und = # 0.5 zu beobachtende charakteristische Phasenverhalten
der {220}-Strahlen kann anschaulich anhand der beim MS-Verfahren verwendeten Mo-
dellvorstellung vom Elektronenstreuprozefl erklirt werden (vgl. Kap.2.2.2). Danach
resultiert die fir « = 0.5 trotz zunehmender Probendicke konstante relative Strahl-
phase A@"QZU) daher, dafl Ag(220) an der Streuebene jeder Kristallscheibe der Dicke
Az zwar um einen bestimmten Betrag verindert wird, diese Phaseninderung im Ver-
lauf der Propagation um die Strecke Az zur nachsten Kristallscheibe jedoch durch eine
gegensinnige Phasendnderung um den selben Betrag kompensiert wird. Fir z # 0.5
wird hingegen die Phaseninderungen beim Streuvorgang durch die Phaseninderungen
beim Propagationsvorgang entsprechend tiber- bzw. unterkompensiert. Fir reines

~und Ge .wurde ‘ein solches "symmetrisches Zweistrahlverhalten” bereits fiir die "[110}-

-'Zonenachsenonentlerung bei: besummﬁen Beschleumgungsspannungen gefunden

"+ *Dies _e_rgibt_:_Sich_.iwangsléuﬁg aus der Normierungshedingung Zf‘;l C((,j )C‘éj =1

4l #
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3.1.2 Einfiull tetragonaler Gitterverspannungen

Der Einflufl von tetragonalen Gitterverspannungen (Abb. 3.1b,e) auf das Elektronen-
streuverhalten ungeordneter Si,Ge;_,-Legierungen wurde anhand von BW-Rechnungen
unter Finbeziehung von 71 Strahlen (vgl. Kap.3.1.1) fiir den Kompositionsbereich
0 < z < 1 in Schritten von jeweils Az = 0.1 untersucht. Dabei wurde fir jeden
Kompositionswert ¢ die tetragonalen Verzerrung &7 in jeweils zehn Schritten variiert.
Die Anfangs- und Endwerte fiir ¢, entsprachen dabei einer an ein reines Ge(100)- bzw.
Si(100)-Substrat angepaBten Si,Ge,_,-Legierung. Ein zentrales Ergebnis dieser Untersu-
chungen besteht darin, dafl ueuragona,le Gitterverspannungen iiber den gesamten Kompo-
sitionsbereich zu systematischen Anderungen in den Strahlintensitaten und in den relati-
ven Strahlphasen fihren. Daher werden im folgenden — stellvertretend fiir den gesamten
Kompositionsbereich und fiir den gesamten Bereich moglicher Verspannungszustande —
nur solche Félle erériert, bel denen der Einfluf} tetragonaler Gitterverspannungen am
ausgepragtesten ist. Dazu zeigt Abb. 3.3 den Einflufl tetragonaler Gitterverspannungen
auf den Nullstrahl und auf die abgebeugten Strahlen erster Ordnung fur Ge entlang
der [110]-Einstrahlrichtung (Abb. 3.83a—c¢) und fiir Si entlang der [100]-Einstirahlrichtung
(Abb. 3.3d—f). Die zugehdrigen Werte fiir £; entsprechen hier jeweils dem unverspannten
bzw. dem maximal verspannten Zustand fiir 5i und Ge.

Fir die [110}-Einstrahlrichtung [tihren tetragonale Gitterverspannungen zu keiner
fmderung der projizierten Kristallsymmetrie im Vergleich zum unverspannten (kubi-
schen) Zustand. Die durchgefithrten BW-Rechnungen zeigen, daf} fiir diese Einstrahl-
richtung tetragonale Gitterverspannungen sowoh! die Zah! der dominanten Bloch-Wellen
als auch das Verhalten niedrig indizierter Strahlen mit der Probendicke nicht verdndern.
Als Folge der Verspannung nimmt die Extinktionslinge &, fiir Ge mit zunehmender
Druckverspannung um bis zu 6.6 % ab, und fuar 81 mit zunehmender Zugverspannung um
bis zu 4.5 % zu, wobei sich die Intensitaten einzelner Sirahlen fiir eine gegebene Kom-
position lediglich um 2% verandern. Tetragonale Gitterverspannungen haben ebenfalls
einen nur geringen Einflufl auf die relative Strahlphase [A#(111)] mit Ausnahme von Be-
reichen der Kristalldicke, die ungefdhr einem Vielfachen von §, entsprechen (Abb. 3.3¢).
Ahnlich wie fiir reines Ge (Abb.3.3a—c) nehmen allgemein auch fiir Si-reichere Legie-
rungen die Unterschiede in den Strahlintensitdten und relativen Strahlphasen zwischen
de_m unverspannten und dem verspannten Zustand mit zunehmender Kristalldicke zu.

“Fiir die [100]-Einstrahlrichtung fihren tetragonale Gitterverspannungen dazu, daf}
die im unverspannten Fall in der Projektion vierzahlige Kristallsymmetrie auf eine
zweizdhlige Symimetrie reduziert wird, da die [010]- und die [001}-Richtung nicht mehr
aquivalent ist {Abb.3.1d,e). BW-Rechnungen zeigen, dafl diese reduzierte Kristallsym-
~metrie zum Aufireien einer dritien Bloch-Welie fithri, deren Anregungsstdrke mit zu-
. nehmender Gitterverspannung zunimmt. Jedoch besitzt diese dritte Bloch-Welle einen
nur geringen Einflul auf die sinusformigen Oszillationen des Nullstrahls und der abge-
‘beugten {220}-Strahlen mit der Probendicke sowie auf die effektive Extinktionslange
. {Abb.3.3d,e). Die maximalen Anderungen in & betragen nur 0.3 % fiir reines-Si und

il
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- Abb. 3.3: Einflufi von tetragonalen Gitterverspannungen auf den Nullstrahl und auf die

‘maximal verspannter Zustand. -

~_abgebeugten Strahlen erster Ordnung fiir reines Ge entlang der [110]- Einstrahlrichtung
-und fiir reines 51 entlang der [100} Emstra.h]rmhtung (—) unverspa,nnter Zustand (— —)-
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0.6 % fur reines Ge. Die Variationen in der Nullstrahlintensitat sind sehr klein fiir Si
(Abb. 3.3d) und sind sogar zu vernachldssigen fiir Ge. Die Intensitét der {220}-Strahlen
wird durch tetragonale Gitterverspannungen allgemein nur sehr wenig (Abb. 3.3¢), und
die relative Strahlphase A#(220) nahezu {iberhaupt nicht beeinflufit {Abb.3.3f). Be-
trichtliche Anderungen sowohl in der Strahlintensitét als auch in der relativen Strahl-
phase ergeben sich fiir den Fall tetragonalen Gitterverspannungen hingegen fiir die {400}-
Strahlen, Dieses Verhalten wird durch die erwihnte dritte Bloch-Welle verursacht, die
einerseits stark zu den Strahlen § == +(040), andererseits aber nur sehr schwach zu den
Strahlen § = +(004) beitrdigt. Um den Einflufl tetragonaler Gitterverspannungen auf
den Bildkontrast zu minimieren, sollten diese Strahlen daher vom weiteren Abbildungs-
prozef ausgeschlossen werden (vgl. Kap.3.2.4}).

Fine auffallige Beobachtung bestand darin, daf} fiir Probendicken ¢ > £,/2 insbeson-
dere solche abgebeugten Strahlen vom Typ {hk{) am stdrksten von tetragonalen Git-
terverspannungen beeinflufit werden, fiir welche die zugehorigen Anderungen im Netz-
cbenenabstand |d,y,| bel Variationen von &7 am groften sind. Hierzu zahlen die (220)-
und (002)-Strahlen fir B = [110] und die (040)- und (004)-Strahlen fur B = [100]
{vgl. Abb.3.1c,f). Dahingegen iiben tetragonale Gitterverspannungen nur einen gerin-
gen Einflu auf abgebeugte Strahlen aus, fiir welche die zugehorigen Anderungen von
ldyri| mit variierendem er gering sind, da sich hier die Einfliisse einer Zug- bzw. Druck-
verspannung des Kristallgitters in zwei zueinander senkrechten Richtungen nahezu kom-
pensieren. Letzteres gilt fiir die hier betrachteten Einstrahlrichtungen insbesondere fiir
die abgebeugten Strahlen erster Ordnung, d.h. fir die {111}- bzw. {220}-Strahlen
(Abb. 3.1c,f). Diese geringe Sensitivitat bezliglich tetragonaler Gitterverspannungen ist
insbesondere fiir die Bildkontrastentstehung von Bedeutung (Kap.3.2).

Zur Kontrolle der mit dem BW-Verfahren berechneten Losungen fiir 4(7) wurden
begleitend auch MS-Rechnungen (Programme SC3EMS und MS1EMS) durchgefiihrt. Bei
diesen Simulationen wurden fiir die in Abb.3.1.a,b dargesteliten projizierten Einheits-
zellen jeweils 64 x 64 (B = [110]) baw. 32 x 32 (é = [100]) Strahlen einbezogen. Die
Dicke Az der Kristallscheiben (”slices”) betrug dabei as/v2 (B = [110]) bzw. ags/2
(E = [100]}). Das Ergebnis zeigt eine iiber den gesamten Kompositionsbereich und fiir
alle untersuchten Verspannungszustande perfekte {"Jbereinstimmung der Losungen fir

beide Zonenachsenorientierungen.

3.2 Bildkontrastverhalten von Si,Ge;_,-Legierungen

In diesem Abschnitt wird das Bildkontrastverhalten hochaufgeloster Gitterabbildun-
gen von ungeordneten 5i,Ge,_,-Legierungen in der {110]- und [100]-Projektion behan-
delt. Ein Schwerpunkt der durchgefiithrten Untersuchungen iag dabei auf der Bestim-
. ‘mung von Abbildungsbedingungen, unter denen Unterschiede im Bildkontrast zwischen
: _SimGel_m;Legier_ungen unterschiedlicher Komposition z maximiert werden. Zu diesem
Zweck wurden analytische Gleichungen fiir die Bildintensitatsverteilung abgeleitet, mit
'de_ren Hilfe eine effiziente Bildkontrastanalyse ermdéglicht wird. Aus Bildkontrastanaly-
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sen fir reines Si und Ge in der [110]-Projektion ist bekanni [44], dafl die Grundmor-
phologie des Bildkontrastes beinahe ausschlielich durch lineare Interferenzprozesse von
abgebeugten Strahlen erster Ordnungen bestimmt wird, wohingegen abgebeugte Strah-
len hoherer Ordnung im wesentlichen nur zu feinen Bildkontrastdetails beitragen. We-
gen ihrer fundamentalen Bedeutung wird daher im folgenden fiir Si,Ge;_,-Legierungen
zunachst die 5-Strahl-Gitterabbildung behandelt, bei der neben dem Nullstrahl nur die
jeweils vier abgebeugten Strahlen erster Ordnung zur Bildintensitat beitragen. Im An-
schluf} daran wird dann der Einflul von Strahlen héherer Ordnung sowie der EinfluBl
tetragonaler Gitterverspannungen auf den Bildkontrast betrachtet.

Im Rahmen der Bildkontrastanalysen wurde zur Berechnung und graphischen Dar-
stellung von Bild-Fourier-Koeflizienten das Programm FC1DS benutzt, wobel als Ein-
gangsgroflen BW-Losungen fiir ¢(7) {vgl. Kap.3.1) verwendet wurden. Die Berechnung
und graphische Darstellung von zweidimensionalen Bildintensititsverteilungen erfolgte
mit Hilfe der Programme IMiEMS, TV3EMS und PR3EMS.

3.2.1 Bildintensitdtsverteilung in 53-Strahl-Gitterabbildungen

Fir den Fall der 5-Strahl-Gitterabbildung kann die Intensitatsverteilung in der Bil-
debene gemafl Gl.(2.34) und unter Ausnutzung der in der [110]- und [100]-Projektion
vorliegenden Zentrosymmetrie der projizierten Kristallstruktur durch die Gleichung

I(7) = Z J(g)cos (2ng - 7}, (3.4)

ausgedriickt werden, worin die Summation {iber g fiir die [110]-Projektion iiber g, =
(UUO), G1o = (111), Gip = (111), Goapp = 2G:0ses G5 = (220) und g, = (002} {vgl. Abb.3.1c)
und fiir die [100}-Projektion iiber g, = (000), 1. = (022), d, = (022), Geupp = 2G1ass
gs = (004) und g, = (040) (vgl. Abb.3.1f) auszufiihren ist. Die einzelnen Bild-Fourier-

Koeffizienten J(g) in Gl.(3.4) sind dabei gegeben durch
(i) einen Koeflizienten nullter Ordnung, der die drtlich konstante Bildhintergrundinten-

sitat beschreibi:
J(G) = U*(o) + 4 U(7.), (3.50)

(ii) zwei Koeflizienten erster Ordnung, die je eine Grundmodulationen der Bildhinter-

grundintensitat ‘mit der Raumirequenz |g,| beschreiben:

J(Gra) = I () =4U(g:) U(G0) Eo(d1,G0) Ee(g1,90) - (355)
X cos (A&(Qi) +_X\§1))> e

o (111) zwei nichtlineare Koeffizienten, die je eine Obermodulation der Bildhintergrundin-
o tens1ta,t mit der doppelten Raumfrequenz der:Grundmodulation beschre1ben : o

J(gza) = J(Gxn) = 20° (gl)E, (G1,90), - "”.(3'5‘3)

il
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sowie durch
(iv) zwel nichtlineare Koeffizienten, die hdhere Obermodulationen der Bildhintergrun-

dintensitat beschreiben:
J(g:i) = J(§4) = 4 Uz(gl) Es(ﬁlaa.&lb)' (35d)

Anhand dieser vier Beitrage zur Bildintensitatsverteilung kénnen insgesamt vier cha-
rakteristische Bildkontrasttypen unterschieden werden. Der erste bzw. zweite Bildkon-
trasttyp liegt vor, wenn der Bild-Fourier-Koeflizient J(g,) im Vergleich zu J(g,) hinrei-
chend grof} ist und ein positives bzw. negatives Vorzeichen besitzi. In diesem Fall ent-
steht ein Tunnelkontrast (T-Kontrast) fiir J(g,) > 0 ein Sdulenkontrast {S-Kontrast) fir
J(g.) < 0. Im Fall von T-Kontrast ist die Bildintensitit im Bereich zwischen projizierten
Atomsaulen in bezug auf die Bildhintergrundintensitat erhoht (mit lokalen Maxima an
den Tunnelpositionen A (vgl. Abb.3.1}) und an Positionen der projizierten Atomséaulen
in bezug auf die Bildhintergrundintensitat erniedrigt (mit lokalen Minima an den Sédulen-
positionen B). Im Fall von S-Kontrast gilt das entsprechend Umgekehrte. Ein dritter
Bildkontrasttyp liegt vor, wenn der Bild-Fourier-Koeffizient J(g,) der Bildgrundmodu-
lation null wird, weil entweder die Strahlamplitude U(g,) und/oder der Kosinusterm in
Gl.(3.5b) verschwindet. In diesem Fall wird der Bildkontrast hauptsachlich durch den
Beitrag des Bild-Fourier-Koeflizienten J(g,) (Gl.(3.5¢)) bestimmt, und es entsteht ein
"halbperiodischer” Bildkontrast (HP-Kontrast). Ein vierter Bildkontrasttyp liegt vor,
falls die Strahlamplitude U(g,) der abgebeugten Strahlen erster Ordnung sehr klein oder
null wird, was fiir Probendicken nahe ¢t = £, eintritt. In diesem Fall weist die Gitterabbil-
dung einen nur noch sehr geringen oder aber iberhaupt keinen Kontrast mehr auf, da alle
Terme, die eine Modulation der Bildhintergrundintensitat beschreiben, null werden. Der-
artige Abbildungen sind {iir eine strukturelle oder kompositionelle Analyse grundsétzlich
ungeeignet, da sie keine Bilddetails mehr enthalten, die mit der projizierten Kristallstruk-
tur korreliert werden konnten. Der Beitrag der hoheren Bild-Fourier-Koeffizienten J(ga)
und J(g,) zur Bildintensitat (Gl.(3.5d)) spielt fiir die Bildkontrastentstehung eine ins-
gesamt uniergeordnete Rolle, da diese Bild-Fourier-Koeffizienten aufgrund einer starken
Dampfung durch die teilkohdrente Probenbeleuchtungi.a. vernachldssigbar klein sind. .

3.2.2 Optimierte Abbildungsbedingungen

Entsprechend den Ausfihrungen in Kap.3.2.1 ist der Bild-Fourier-Koeffizent J(g,)
der Bildgrundmodulation von fundamentaler Bedeutung fiir die Bildkontrastentstehung,
da ‘sein Vorzeichen, welches vom Argument des Kosinusterms in Gl.(3.5b) abhangt,
maflgeblich die Bildmorphologie bestimmt. Ein Vergleich der ecinzelnen Bild-Fourier-
Koeflizienten in den Gleichungen (3.5a-d) zeigt ferner, dafl ausschlieBiich J(g;) sowohl

- von den Strahlamplituden U(g) als auch von den Strahlphasen 6(g) der Strahlen nullter-~ - .

“und erster Ordnung abhéangt. Da Variationen der Komposition gemaf} Kap. 3.1.1 zu Va-
- riationen sowohl von U(g) als auch von 8(§) fithren, ist die Empfindlichkeit von J(§,) im
Hinblick auf Kompositionsvariationen grundsatzlich besonders hoch. Desweiteren hangt
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J(g.) als einziger Bild-Fourier-Koeffizient direkt von der Wellenaberrationsfunktion x(7)
ab und kann somit durch Anderungen des Objektivlinsendefokus gezielt beeinflufit wer-
den {Gl. {2.38)).

Entsprechend der funktionalen Abhéngigkeit von J{g,) (Gl.(3.5b)) kénnen fiir Berei-
che der Probendicke, in denen sich die relativen Stirahlphasen A8(g,) fiir Si und Ge um
/2 oder mehr unterscheiden (Abb. 3.2c,f), ausgeprigte Bildkontrastunterschiede durch
eine geeignete Abstimmung von Af erzielt werden. Bei dieser Abstimmung kénnen
prinzipiell zwei unterschiedliche Techniken angewandt werden. Bei der ersten Technik,
die bei Differenzen 4(g,) = (A6%(g,) — A6%(F,)) im Bereich zwischen n/2 und 3n/2
anwendbar ist, wird A f so abgestimmt, dafi der Kosinusterm in Gl. (3.5b) fiir Si und Ge
zwar denselben Betrag, aber ein unterschiedliches Vorzeichen annimmt {cos... = +0.7
fiir §(¢,) = =/2 und 37/2, sowie cos... = £1.0 fiir §(g;) = w). Dies fithrt bei einer
Kompositionsvariation von z = 0 bis 1 zu einem Kontrastiibergang T—S bzw. S—T,
daf} heifit z.B. zu einem Kontrastiibergang von reinem S-Kontrast fiir Ge zu reinem T-
Kontrast fiir 5i (vgl. z.B. Abb. 3.5). Bei der zweiten Technik, die bei Werten fiir §(g,) von
~ w/2 oder = 37/2 anwendbar ist, wird Af so abgestimmt, daf} z.B. der Kosinusterm
in Gl. (3.5b) den Wert 1 fiir Si und den Wert 0 fiir Ge annimmt. Daraus wiirde ein Kon-
trastiibergang T—HP resultieren, d.h ein Kontrastiibergang von reinem T-Kontrast {ir
Si zu einem HP-Kontrast fir Ge. Im Hinblick auf eine quantitative Bildkontrastanalyse
experimenteller Gitterabbildungen wird sich an spaterer Stelle zeigen (Kap. 5.2.2), daf}
die erste Abstimmungstechnik, d.h. die Einstellung eines Kontrastiibergangs T—S bzw.
S—T, der zweiten Abstimmungstechnik vorzuziehen ist. Die zu einem Kontrastiiber-
gang T—5 oder 5—T fiihrenden Kombinationen von Af und ¢ werden nachfolgend als
optimierte Defokus-Dickenkombinationen, und die Gesamtheit der optimierten Defokus-
Dickenkombinationen fiir eine Einstrahlrichtung als optimierte Abbildungshedingungen
bezeichnet. Nachfolgend soll das Bildkontrastverhalien von 5-Strahl-Gitterabbildung
unter optimierten Abbildungsbedingungen, die zu einem Kontrastiibergang S—'T zwi-
schen Ge und Si in der [110}-Projektion und zu einem Kontrastiibergang T—S zwischen
Ge und Si in der {100]-Projektion fithren, anhand von Abb.3.4 und Abb.3.5 erliutert

werden.

[110]-Projektion

‘Abb. 3.4 zeigt Kurvenverlaufe der Bild-Fourier-Koeflizienten J(000) (2), J(111) (b)
und J(222) (¢) fiir z = 0,0.5,0.8 und 1 als Funktion der Probendicke ¢ fiir Af = ~53 nm,
die mit Hilfe der Gleichungen (3.5a—c) berechnet wurden. Anhand des Kurvenverlaufs fiir
J(000) (Abb.3.4a) ist abzulesen, daf reines Ge bis zu einer Probendicke von ¢ = 10.5nm

in der Abbildung dunkler erscheint als reines Si. Die groBten Unterschiede in J{000) fiir

Siund.Ge (ungefahr 42 %) ergeben sich bei etwa 16 nin. Jedoch zeigen die Kurvenverlaufe

~von J(000) fiir solche Probendicken ein nichtmonotones Verhalten mit ¢, Dieses fiihrt bei
‘bestimmten Probendicken zu Kreuzungspunkten einzelner Kurven fiir J (000}, bei denen
. der jeweilige Wert fiir J(000) mehreren unterschiedlichen Kompositionen z zugeordnet
- werden kann. Ein Beispiel fiir eine solche mehrdeutige Situation liegt z.B. fiir { = 15.5nm
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JADD. 3.4: Auliragung der Biid-Fourier-Koefzienten J(gy), J{§:) und J{g,} als Funkiion

*..der-Probendicket fiir Kompositionenz = 0 (—), 0.5 (——), 0.8 (——) und 1 (—++-— ) fiir

die (a~c) [110]- und (d~e) [100]-Projektion. Die verwendeten optimierten Defokuswerte

-betragen Af = —53nm (B = [110]) bzw. Af = ~35nm (B = [100]). - Pfeile markieren = .-
-optimierte Probendicken von t = 9.6 nm (é = [110]) bzw. ¢ = 12nm (ﬁ = 1100]). -
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vor, wo die J(000)-Kurve fir « = 0 mit der J(000)-Kurve fiir z = O 2. schne1det Aus
diesem Grund ist der Dickenbereich um ¢ = 16nm fiir eine Kompomtmnsbeshmmung
anhand von Messungen der Bildhintergrundiniensitit grundsatziich ungeeignet. Mono-
tone Anderungen von - J{000) mit = ergeben sich nur bis zu einer Probendicke von ctwa
8nm. Jedoch betrigt in diesem Dickenbereich der maximale Unterschied in J(000) fir
Si und Ge lediglich 18 %.

Abb. 3.4b zeigt, dafl fiir den verwendeten optimierten Defokuswert von Af = —53nm
signifikante Unterschiede in den Bild-Fourier-Koeffizienten J(111) fiir Si und Ge in einem
Dickenbereich 70m< { <13nm aufireten. Die Unterschiede in den relativen Strahipha-
sen fiir verschiedene Kompositionen, kombiniert mit einem optimierten Wert fur x(111),
fiihren unter diesen. Bedingungen zu entgegengesetzten Vorzeichen des Kosinusterms in
Gl.(3.5b) fiir Si und Ge. Daraus resultiert ein reiner T-Kontrast fiir Si (J(111) > 0)
und ein reiner S-Kontrast fiir Ge (J(111) < 0) im Dickenbereich von 8 bis 12nm. Fir
Kompositionen 0 < @ < 1 findet hingegen ein monotoner Ubergang von reinem S- zu
reinem T-Kontrast, mit einem Nulldurchgang von J(111) bei z = 0.5, statt, .-

Abb. 3.4c zeigt, daf sich die Bild-Fourier-Koeffizienten J(222) bis zum ersten lo-
kalen Maximum der J(222)-Kurve fiir reines Ge bei { = 7.5nm fiir unterschiedliche
Kompositionen nahezu nicht unterscheiden. Signifikante Unterschiede in J (_222) fur S:
und Ge ergeben sich erst bei einer Probendicke ¢ &~ 15nm, wo die J(222)-Kurve fiir Ge
einen Nulldurchgang, und die J{222)-Kurve fiir Si ein lokales Maximum aufweist. Da
sich jedoch bei bzw. oberhalb dieser Probendicke die J(222)-Kurven fiir unterschiedli-
che z nicht monoton beziglich { verhalten, &hnlich wie die J{000)-Kurven im Bereich
um ¢ = 16nm (s.0.), ist eine verldfliche Kompositionsbestimmung durch Messungen
von J(222) in diesem Dickenbereich nicht moglich. Ein Vergleich von Abb.3.4b mit
Abb. 3.4c zeigt, dafl {ur den Kompositionsbereich 0.3 < = < 0.7, fiir den die Werte fiir
J(111} im optimierten Dickenbereich 7 nm< ¢ <13 nm klein oder null sind, der Bildkon-
trast hauptsachlich durch den Beitrag der Bild-Fourier-Koeffizienten J(222) bestimmt
wird. Dies fithrt zum Auftreten eines charakteristischen HP-Bildkontrastes fiir diesen
Bereich von Legierungskompositionen.

Abb. 3.5a zeigt simulierte 5-Strahi-Gitterabbildungen in der [110]-Projektion fur
e = 0, 0.2, 0.5, 0.8 und 1, die durch Anwendung der Gleichungen (3.5a~d) fiir eine
optlimierte Defokus-Dickenkombination von Af = —53nm und { = 9.6nm berechnet
wurden. Die systematische Kontrastumkehr von S-Kontrast in Ge zu T-Kontrast in Si

und das Auftreten eines HP-Kontrastes im Bereich 6.3 < z < 0.7 ist deutlich zu erken-

nen.

GO? ?Foi ktion

R Abb.3.4 zeigt Kurvenverldufe der Bild-Fourier-Koeffizienten J(000) (d), J(220) (¢}
-und J(440) (f) fir ¢ = 0,0.5,0.8 und 1 als Funktion der Probendicke ¢ fiir Af = —35nm.
= Geméfl Abb. 3.4d weisen die Bild-Fourier-Koeffizient J(000) fir Si und Ge um mehr als

" '10.% unterschiedliche Werte im Dickenbereich von 5 bis 17 nm auf, mit einem maximalen

¥
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Abb. 3._5: Simulierte 5-Strahl-Gitterabbildungen fiir verschiedene Kompositionen z fiir
(a) B = [110] (Af = —53nm, t = 9.6nm) und (b} B = [100] (Af = —35nm, t =
12am), zusammen mit Projektionen der jeweiligen Kristallstrukiur. (c) Der Einflufl
von Strahlen héherer Ordnung ist am Beispiel einer Serie von simulierten 9-Strahl-
Gitterabbildungen unter optimierten Abbildungsbedingungen fiir die {110}-Projektion
gezeigt (Af = —48nm, t = 9nm). o

Unterschied von 18% bei ¢ = 11nm. Fiir Probendicken oberhalk von 18nm treten
Mehrdeutigkeiten bei der Zuordnung zwischen J(000) und z auf, dhnlich wie bereits im
Fall der [110]-Projektion diskutiert. Bis zu einer Dicke von ¢ = 20 nm erscheint Ge in
der Gitterabbildung dunkler als 5i.

Abb. 3.4e zeigt, dafl in der hier betrachteten [100]-Projektion eine ausgeprigte Kon-
_ trastumkehr zwischen Si und Ge tiber den gesamten Dickenbereich bis zu 20 nm aui-
ctritt, Innerhalb dieses groflen Dickenbereichs verhalten sich die Bild-Fourier-Koeffizien-

“ten J(220) iiber den gesamten Kompositionsbereich 0 < ¢ < 1 streng monoton beztiglich

“. Fin erwahnenswertes Verhalten zeigt dabel insbesondere der Bild-Fourier-Koeffizient
J(220) fiir 'z.= 0.5, der bis zu einer Dicke von ¢ ~ 18nm einen nahezu verschwinden-
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den Wert aufweist. Der Grund fiir dieses Verhalten liegt darin, daff fiir z = 0.5 die
relative Strahlphase |A8(220)] etwa 7/2 (Abb.3.2f) und die Weilenaberrationsfunktion
x(220) etwa null betragt, was gemaf Gl (3.5b) zu einem verschwindenden Wert fir den
Kosinusterm und damit letztlich fiir J(220) fihrt.

Abb.3.4¢ zeigt, dafl der Bild-Fourier-Koeflizient J(440) ein monotones Verhalten
beziiglich x fur Probendicken bis zu { = 14nm aufweist. Jedoch sind die absoluten
Anderungen von .J(440) um etwa eine GréBenordnung geringer als die enisprechenden
Anderungen von J(220). Ahnlich wie fiir die [110]-Projektion, treten auch fiir die [100]-
Projektion unter optimierten Abbildungsbedingungen HP-Bildkontraste fiir den mittle-
ren Kompositionsbereich 0.3 < = < 0.7 auf. In diesem Kompositionsbereich sind die
entéprechenden Werte fiir J(220) klein oder null, und der Bildkontrast wird durch den
Beitrag der Bild-Fourier-Koeflizienten J(440) bestimmt.

Abb. 3.5b zeigt eine Serie von simulierten 5-Strahl-Gitterabbildungen fiir @ = 0, 0.2,
0.5, 0.8 und 1 in der [100]-Projektion. Als optimierte Defokus-Dickenwerte wurden fiir
diese Simulationen Af = —~35nm und ¢ = 12 nm gewahlt. Die einzelnen Kontrastmuster
lassen deutlich die systematische Kontrastumkehr von reinem S-Kontrast fiir Si zu reinem
T-Kontrast fiir Ge, zusammen mit dem Auftreten eines charakteristischen HP-Kontrast
fiir den mittleren Kompositionsbereich, erkennen.

T
Kristall- Kontrast- Defokus- Dicken-
1 projektion iibergang bereich bereich
' Ge — Si [nm)] [nm]
T -8 0...20 6...12

[110]
S—T —60...—40 {6...12
T—8 —38...-30 :0...18

[100]
§—=T —60 ... =50 0...18

Tab. 3. 1 Optlmjerte Bereiche fiur Defokus und Probendicke unter 5-Strahl- Abb11dungs—
bedmgungeﬂ (T Tunneikontrast S Siulenkontrast ). :

Zusatzhch zu den in ‘Abb.3.4 und 3.5 verwendeten optimierten Defokus-Dicken-
kombinationen wurden weitere optimierte Kombinationen von Af und.¢ durch eine
: --:__'humerische Analyse von GL (3.5b) ermittelt. Die Variationen von Af wurden dabei
- fiir-die [110}-Projektion auf den Bereiche —110nm< Af < 60nm und fiir die [100]-

- Projektion auf den Bereich —80nm< Af < —10nm begrenzt. Fir Defokuswerte
_ auBerhalb dieser Bereiche wirkt sich der Dampfungseffekt der teilkohirenten Proben-

il
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beleuchtung bereits sehr stark auf die Koeffizienten J(§,) aus und fithrt zu Abbildun-
gen mit nur sehr geringem Bildkontrast, die flir eine quantitative Bildanalyse ungeeig-
net sind. Eine Zusammenfassung von optimierten Defokus-Dickenkombinationen fiir
5-Strahl-Gitterabbildungen in der {110}- und [100]-Projektion, unter denen eine syste-
matische Bildkontrastumkehr fiir Kompositionsvariationen von z = 0 bis 1 auftritt, ist
in Tab. 3.1 gegeben. Die angegebenen Dickenbereiche beziehen sich dabei auf Falle, fur
die sich die funktionale Beziehung zwischen J{g;) und 2 in dem angegebenen Defokus-

bereich monoton verhalt.

3.2.3 Kontrastbeitrag von Strahlen hoherer Ordnung

Abgebeugte Strahlen hoherer Ordnung tragen zum Bildkontrast i.a. durch feine,
héherfrequente Bilddetails bei, was einer gesteigerten raumlichen Aufiésung der Abbil-
dung im Vergleich zum 5-Strahl-Fall entspricht. Detaillierte Bildkontrastanalysen fur
die Elementhalbleiter Si und Ge in der [110] Projektion haben gezeigt [44], dafl "echte”
Strukturabbildunge, in denen die Projektion der jeweils engbenachbarten Atomsaulen
mit einem Abstand von 0.136nm in Si korrekt aufgel6st wird (vgl. Abb.3.1a), un-
ter speziellen Abbildungsbedingungen durch die Einbeziehung von Strahlen aus mehre-
ren héheren Beugungsordnungen erzielt werden konnen. Anhand von Bildsimulationen
konnte auch im Rahmen dieser Arbeit gezeigt werden, daf solche "Hantelabbildungen”
ebenfalls fiir Si,Ge,_,-Legierungen iiber den gesamten Kompositionsbereich erzielt wer-
den konnen. Dies ist auf der Basis des sehr dhnlichen Elektronenstreuverhaltens fiir
Si,Ge;_,-Legierungen unterschiedlicher Komposition direkt einsichtig (Kap.3.1). Ein
wichtiges Resultat dieser Bildsimulationen und begleitend dazu durchgefihrter Bildkon-
trastanalysen besteht darin, daBl in solchen "Hantelabbildungen” von 5i,Ge;_.-Legierun-
gen ein systematischer Zusammenhang zwischen Bildkontrast und Komposition entweder
vollig fehlt oder aber auf einen nur extrem kleinen Bereiche von Defokus-Dickenkombi-
nationen beschrinkt ist. Im folgenden soll deshalb ein Fall beschrieben werden, fiir den
eine im Vergleich zur 5-Strahl-Gitterabbildung gesteigerte rdumliche Aufiésung durch die
Einbeziehung von Strahlen bis zu § = {220} erzielt wird, fiir den aber trotzdem ein syste-
matischer Zusammenhang zwischen Bildkontrast und Komposition erhalten bleibt. Die
Bildintensititsverteilung fiir diesen 9-Strahl-Fall erhélt man aus der Erweiterung des 3-
Strahl-Falls durch Einbeziechung von insgesamt neun zusitzlichen Fourier-Beitrigen (un-
ter Vernachlissigung der kinematisch verbotenen und sehr schwachen {200}-Strahlen)
mit Raumfrequenzen 7 € {(000), (111),(171),(220), (440}, (113),(113),(331),(331)} (vgl.
Abb.3.1c). Der Grofiteil dieser Beitrége entsteht durch nichtlineare Strahlinterferenzen,

weshalb die entsprechenden Bild-Fourier-Koeflizienten vernachlassigbar klein sind. Zu

‘den relevanten Fourier-Beitrage gehoren
© . J(000) = 2U%(220), . (3.6a)

L (i11) = J(111) = 4U(220) U(111) B(220, T11) B,(220,T11) . (3.65)

X Cos (3(220) — 5(111) —4- X(220) — X(lll)),

I
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J'(220) = 4U(220) U(000) E,(220,000) E,(220,000) (3.6¢)
x cos (AG(220) + x(220)).

Der defokusunabhéngige Bild-Fourier-Koeflizient J'(000) (Gl. (3.6a)) tridgt zur Bildhin-
tergrundintensitdt bei und fihrt allgemein zu einer Reduzierung des Unterschieds in
der Bildhintergrundintensitét zwischen Si und Ge im Vergleich zum 5-Strahl-Fall. Der
Grund hierfiir ist, daB8 die Dickenoszillationen der {220}-Strahlintensititen — wie im
Fall der {111}-Strahlintensitdten — ebenfalls in Antiphase zum Nullstrahl erfolgen (vgl.
Abb.3.2b). Die nichtlinearen Bild-Fourier-Koeffizienten J'(111} and J'(111) (Gl.(3.6b))
tragen zusétzlich zu den Bild-Fourier-Koeflizienten J{111} und J(111) (Gl (3.5b)) zur
Grundmodulation der Bildhintergrundintensitit bei. Der lineare Bild-Fourier-Koeffi-
zient J'(220) beschreibt eine eindimensionale sinusformige Modulation der Bildhinter-
grundintensitat, die in 5-Strahl-Gitterabbildungen nicht zu beobachten ist.

Ausgehend von den optimierten Defokus-Dickenkombinationen fiir den 5-Strahl-Fall
(Tab. 3.1) ist es fiir den betrachteten 9-Strahl-Fall grundsétzlich erforderlich, optimierte
Werte fiir A f neu zu bestimmen, fiir die der Unterschied in (J(111)+J'(111)) zwischen
Si und Ge maximiert wird. Dies liegt an einem unterschiedlichen Verhalten der {220}-
Strahlphase verglichen mit den {111}-Strahlphasen sowie einer unterschiedlichen De-
fokusabhéngigkeit der Kosinusterme in Gl.{3.5b) und Gl.(3.6b). Eine Neubestimmung
von Af ist jedoch nur fir Defokuswerte Af < —40nm erforderlich, da fir Af > —40nm
die Koeflizienten J'(111) and J'(111) bereits stark durch den EinfluB der teilkohérenten
Probenbeleuchtung gedampit werden. Eine Auswertung des analytischen Ausdrucks fiir
(J(111) -+ J'(111)) ergab, daB fir Af < —40nm die optimierten Defokuswerte, die fiir
die 5-Strahl-Gitterabbildung gelten (Tab. 3.1), fiir die 9-Strahl-Gitterabbildung um 5 bis
8nm in Richtung Uberfokus korrigiert werden miissen.

Abb. 3.5¢c zeigt eine Serie von simulierten 9-Strahl-Abbildungen unter optimierten
Abbildungsbedingungen (Af = --48nm, ¢ = $.0nm) fir z = 0,0.2,0.5,0.8 und 1.
Obgleich die gekreuzten {111}-Grundmodulationen auch hier die Grundmorphologie
der ‘Abbildung bestimmen, ist der Einfuf des linearen J'(220)-Beitrags anhand der
strichformigen Bildmodulation an hellen Siulenpositionen fiir Ge und an hellen. Tun-
nelpos1t1onen fiir 51 deutlich zu erkennen. :
~+Im Vergleich zur [110}-Projektion werden in der [100]-Projektion einzelne Atom—
séulen bereits unter 5-Strahl- Abbildungsbedingungen aufgelost (vgl. - 'Abb.3.5b). Ein
zusatzlicher Beitrag von abgebeugten Strahlen hdherer Ordnung, wie z.B. der {400}-
Strahlen, fithrt in der [100]-Projektion daher weder zu einen Gewinn an struktureller
noch an kompos1t10neller Information. Auch wird in dieser Kristallprojektion der Kon-
trasibeitrag abgebeugter Strahlen hoherer Ordnung bereits stark durch den Dampfungs-
effekt der teilkoharenten Probenbeleuchtung eingeschrankt. Aus diesen Griinden ist es

- fiir 'die [100}-Kristallprojektion nicht sinnvoll, neben dem Nullstrahl mehr als die Vler; '

abgebeugten Strahlen erster Ordnung gur Abbildung zuzulassen..

HiH
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3.2.4 EinfluB} tetragonaler Gitterverspannungen

Tetragonale Gitterverspannungen verursachen Betragsinderungen im reziproken Git-
tervektoren von bis zu 1.7% fiir § = {111} in der [110}-Projektion und von bis zu 0.6 %
fiir § = {220} in der [100]-Projektion. Da die Wellenaberrationsfunktion x(g) stark
von g abhingt (Gl.(2.38)), werden Bildkontrastbeitrige, die eine Abhéngigkeit von x(g)
aufweisen, i.a. bereits durch kieine Variationen von g merklich beeinfiuft. Jedoch er-
weist sich x{g) als nahezu unempfindlich gegen Variationen von g fiir Defokuswerte,
fiir welche die entsprechende Ableitung dx(g)/d¢ klein ist. Solche Bedingungen liegen
fiir die {111}-Strahlen und die {220}-Straklen fiir Defokusbereiche um den Scherzer-
Defokus bei etwa Af = —50nm vor. Diese Vorhersage eines geringen Einflusses von
tetragonalen Gitterverspannungen auf den Bildkontrast fiir solche Defokuswerte wurde
durch quantitative Bildkontrastanalysen vollauf bestdtigt. Danach ist fiir solche De-
fokuswerte der Einfluf} tetragonaler Gitterverspannungen auf den Bildkontrast von 5-
und 9-Strahl-Gitterabbildungen in der [110]-Projektion nur sehr gering, und der Einfluf}
auf 5-Strahl-Gitterabbildungen in der [100]-Projektion ist fiir ¢ < 18 nm sogar vollig
zu vernachlassigen. Um diese geringe Empfindlichkeit des Bildkontrastes beztiglich te-
tragonaler Gitterverspannungen zu veranschaulichen, zeigt Abb.3.6 Kurvenverlaufe fur
J(111) und J(220) als Funktion der Probendicke ¢ fiir die Extremfille von unverspann-
tem bzw. maximal verspanntem Ge in der [110]-Projektion (a) und von unverspanntem
bzw. maximal verspanntem Si in der [100]-Projektion (b) fir Af = —~55nm. Dieser De-
fokuswert liegt in einem Bereich von optimierten Defokuswerten fir beide Zonenachsen
(Tab. 2.1} und hat den zusitzlichen Vorteil, dafi dabei die Empfindlichkeit des Bildkon-
trastes beziglich tetragonaler Gitterverspannungen minimiert wird. Defokuswerte umn
Af = —55nm sind deshalb fir die Abbildung von 5i/5i,Ge,_,-Grenzflachen optimal
geeignet (vgl. Kap.4). B

Im Vergleich zu den Bild-Fourier-Koeffizienten erster Ordnung (Abb.3.6) zeigen
Bild-Fourier-Koeffizienten hoherer Ordnung, wie z.B. J'(111) und J'(111) fiir den Fall
der 9-Strahl-Gitterabbildung in der [110]-Projektion (Kap. 3.2.3), eine héhere Empfind-
lichkeit beziiglich tetragonaler Gitterverspannungen. Da jedoch der Anteil von J'(111)
an (J(111)+J'(111)) weniger als 30% betragt, wird die Empfindlichkeit des Bild-Fourier-

Koeflizienten (J(111) + J'(111)} beziiglich tetragonaler Gitterverspannungen iiberwie-

gend durch den Bild-Fourier-Koeflizienten J (ill) bestimmt, der seinerseits nur eine '

geringe Empfindlichkeit beztglich tetragonaler Gitterverspannungen zeigt. -

' Zusammenfassend kann festgestellt werden, dafl tetragonale Gitterverspa_nnu_hgen

den Bildkontrast fir 'D_;efokuswerte nahe dem Scherzer-Defokus entweder nur sehr wenig

oder {iberhaupt nicht beeinflussen. In allen Fallen belassen tetragonale Gitterverspan-

nungen die Grundmorphologie der Abbildung unverdndert, und zwar iber den gesamten

“" Bereich experimentell méglicher Verspannungszustande des Kristallgitters. Die durch- =

- gefithrten Berechnungen zeigen insbesondere, dafl die Bild-Fourier-Koeflizienten von 5-
~und '9-Strahl-Gitterabbildungen, wie z.B. die in Abb.3.6 aufgetragenen Bild-Fourier-
Koeffizienten J(111) und J(220), ein allgemein sehr dhnliches Verhalten beziiglich z

A
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[110]-Projektion
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Abb.3.6: Einfluff von telragonalen Gitterverspannungen auf die linearen Bild-Fourier-
Koeflizienten J(111) (a) und J(220) (b) von 5-Strahl-Gitterabbildungen in der [110]-
bzw. [100]-Projektion. Gezeigt sind Extremfille fiir unverspanntes {—) und maximal
verspanntes (— - — )} Ge (a) bzw. 5i (b} fiir jeweils Nf = —55 nm.

und ¢ fiir den unverspannnten und den verspannten Fall aufweisen. Bin Einfluf tetra-

gonaler Gitterverspannungen ist fiir diese Bild-Fourier-Koeflizienten nur bei gréfieren
Probendicken zu beobachten (Abb. 3.6).

il

all




42 4 Bildsimulationen fiir S1/8i,Ge;_,-Grenzflichen

4 Bildsimulationen fiir Si/8i Ge, ,-Grenzflichen

Als Grundlage fiir die quantitative Charakterisierung von 5i/8i,Ge,;_,-Heterostruk-
turen mit Hilfe hochaufgeldster Gitterabbildungen wurde in Kap. 3 das Bildkontrastver-
halten von ungeordneten Si,Ge; ,-Volumenlegierungen?® als Funktion von z und von
tetragonalen Gitterverspannungen detailliert uniersucht. Hierbei wurden optimierte
Abbildungsbedingungen bestimmt, unter denen die Unterschiede im Bildkontrast fur
Legierungen unterschiedlicher Komposition maximiert werden. Bei der Gitterabbil-
dung von inneren Si/S5i,Ge,;_,-Grenzflichen ist es jedoch nicht sichergestellt, dafl der
Bildkontrast von einzelnen Legierungsschichten auch im Bereich von Grenzflichen ei-
nem Bildkontrast entspricht, der sich unter identischen Abbildungsbedingungen fur ent-
sprechende Volumenlegierungen ergeben wiirde. Solche Bildkontrastunterschiede zwi-
schen 5i,Ge;.,-Volumenlegierungen und Si,Ge, _.-Legierungsschichten im Bereich von
Grenzflachen konnen grundsatzlich aufgrund der nichtperiodischen Natur von inneren
Grenzflichen zwischen Materialien unterschiedlicher Kristallstruktur und/oder chemi-
scher Zusammensetzung entstehen. Diese nichtperiodische Natur fithrt zu zusatzlichen
Fourier-Anteilen des Kristallpotentials, die fiir entsprechende Volumenkristalle nicht auf-
treten und die zu nichtlokalen Bildkontrasteffekten, z.B. durch Fresnel-Beugung [46,47],
fihren konnen. Da solche nichtlokalen Effekte i.a. auf komplizierte Weise mit der je-
weiligen Grenzflichenstrukiur und mit den gewéhlten Abbildungsbedingungen korreliert
sind, ist fur eine verlafliche Bildinterpretation ein Studium des Bildkontrastverhaltens
fiir entsprechende Modellgrenzflichen mit Hilfe von Bildsimulationen erforderlich.

In diesem Kapitel werden Bildkontrastsimulationen fir zahireiche Typen von Si/-
Si,Ge, ,-Grenzflichenstrukturen in der [110]- und in der [100]-Projektion prasentiert:
abrupte Grenzflichen, diffuse Grenzflichen mit rdumlich unterschiedlich ausgedehnten
5i-Ge-Durchmischungszonen, Grenzflichen mit kompositionellen Stufen und geordne-
ten Si-Ge-Phasen, sowie sehr engbenachbarte Grenzflachen in kurzperiodischen 5i,, Ge,-
Ubergittern. Die hier betrachteten Grenzflichentypen beschranken sich ausschlieBlich
auf koharente Grenzflachenstrukturen, {iir die eine vollstdndigen Anpassung der latera-
len Gitterparameter a, = ¢, in der (z,y}-Ebene der Grenzfliche vorliegt.

Zur Berechnung des Kristallpotentials (Gl.(2.10)) wurden sehr grofle Einheitszel-
len, sog. Superzellen, verwendet. Die Verwendung solcher Superzellen garantiert die
zur Berechnung der Austrittswellenfunktion erforderliche periodische Fortsetzbarkeit der
Grenzflachenstruktur im Orts- und Fourier-Raum. Im Fall diffuser Grenzflichen wurde
zur Berechnung des Kristallpotentials im Bereich der Si-Ge-Durchmischungszone die vir-
tuelle Kristallapproximation benutzt (Kap. 3.1). Der Abstand g, /4 benachbarter Atom-
lagen gleicher Komposition senkrecht zur Grenzflachenebene wurde mittels Gl (3.2) be-

rechnet. Fur benachbarte Atomlagen unterschiedlicher Komposition z; # 2z, wurde

R .'a,_/4 jeweils aus dem arithmetischen Mittelwert von a,(z,)/4 and a,(z,)/4 bestimmt. -

" 3m weiteren wir die Worterganzung ” Volumen” verwendet, wenn sich die betrachtete Struktur homo-""""" """

gen in alle drei Raumrichtungen fortsetzt.
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Der laterale Gitterparameter ag wurde im Bereich zwischen ¢ und ¢%® variiert, um
dadurch den Einfluf} tetragonaler Gitterverspannungen auf das Bildkontrastverhalten
zu untersuchen. Bildsimulationen wurden in der Regel fiir isolierte Einzelgrenzflichen
durchgefiihrt, fiir die der Abstand zu benachbarten Grenzflichen 32 Atomlagen betrug.
Die daraus resultierende Abmessung der Superzellen in [001]-Richtung stellte eine obere
Grenze dar, um die zur Berechnung von ¢(7) maximal zuldssige Anzahl von Potential-
koeffizienten (Strahlen) nicht zu tberschreiten (.. = 1024). Neben der Bildkontrast-
analyse isolierter mzelgrenzﬂachen erfordert cine korrekte Bildinterpretation fiir den
Fall kurzperiodischer SImGen—Ubergltter die Bestimmung eines unteren Grenzflachenab-
standes, bei dem die Streubeitrége der Einzelgrenzflichen untereinander zu interferieren
begmnen Zu diesem Zweck wurde das Bildkontrastverhalten kurzperiodischer 5i,,Ge,-
Uberg1tter als Funktion von m und n untersucht. Austrittswellenfunktionen fiir die
unterschiedlichen Grenszflachenstrukturen wurden mit Hilfe des MS-Verfahrens berech-
net (Programme SC3EMS und MS1EMS), und aus den resultierenden Fourier-Spekiren von
¥(7) wurde unter Anwendung von Gl. (2.34) die Intensititsverteilung in der Bildebene
bestimmt (Programme IMIEMS, TV3EMS und PR3EMS).

Bei den hier betrachteten Gitterabbildungen von Grenzflichenstrukturen entlang
niedrig indizierter Zonenachsen kann ein Bildkonirastverhalten, was dem von Si,Ge;_,-
Volumenlegierungen entsprechen wiirde, zumindest fiir Bildbereiche angenommen wer-
den, die einige zehntel Nanometer vom eigentlichen Grenzfiichenbereich entfernt liegen.
Der Grund hierfiir ist ein réumlich stark lokalisierter Elekironenstreuprozef, bei dem
die einzelnen Atomsiulen eine strahlfithrende Wirkung auf die einfallenden Elektro-
nen ausiiben [48,49], und eine im Ortsraum stark lokalisierte Impulsantwort des Mikro-
skops? fiir Defokuswerte innerhalb des nutzbaren Bereichs von etwa —120nm bis +20 nm.
Far eine effiziente Bildkontrastanalyse von Grenzflachenstrukturen ist es daher sinn-
voll, die Bildsimulationen auf Abbildungsbedingungen zu beschrinken, unter denen be-
reits fir die entsprechenden Volumenlegierungen ausgepragte Unterschiede im Bildkon-
trast fir unterschiedliche Kompositionen auftreten. Aus diesem Grund sind die hier fiir
5i/6i,Ge;_,-Grenzflachen gewahlten Abbildungsbedingungen auf die Bereiche optimier-
ter Abbildungsbedingungen fir Si,Ge,_.-Volumenlegierungen (Kap. 3.2.2) beschrinkt.
" Begleitend zum MS-Verfahren wurde fiir einige ausgewahlte 5i/5i,Ge,_,-Grenzfia-
chenstrukturen auch das BW-Verfahren zur Berechnung der Austrittswellenfunktion ein-
gesetzt (Programme BUiEMS und BZ2EMS). Ein Vergleich der BW-Losungen mit MS-
Losungen fiir 4(7) ergab jedoch, daB fiir die ausgewahlten Grenzflichenstrukiuren eine
zufriedenstellende Konvergens der BW-Losungen nicht erzielt werden konnte. Eine hin-
reichende Konvergenz der Losungen wurde selbst dann nicht erzielt, wenn die Einheits-
zellen nur insgesamt 16 Si- und Ge-Atome enthielten und bis zu 500 Strahlen in.die

-, .. . Die Impuls--oder Stoflantwort des Mikroskops h(7) ergibt sich aus der inversen Fourier-Transformier- :
*ten der 'Iiansferfunktlon 7(§, k) (G1.(2.36)). Formal entspricht R(F) dem Ausgangssignal des elektronen-

optischen Ubertraaungssystems wenn als Eingangssignal ein Deltasto} é(7) vorliegt. Die Ausdehnung von

:h(F} im Ortsraum reprasentiert allgemein ein Maf fiir die &rtliche ” Ausschmierung” des Emgangsmgnals ;

3. in dlesem Fall also der Wellenfunktion (), als Folge des Ubertragungsvorgangs.
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BW-Rechnungen einbezogen wurden. Obgleich fir diesen Fall die Strahlintensitaten
und Sirahlphasen ein qualitativ ahnliches Verhalten mit der Probendicke zeigten wie
entsprechende MS-Losungen, so waren die resultierenden Extinktionsldngen bei den BW-
Loésungen systematisch zu grof. Solche charakteristischen Unterschiede zwischen BW-
und MS-Losungen fiir den Fall komplexer Einheitszellen wurden auch in einer Vergleichs-
studie zu diesen beiden Berechnungsverfahren beobachtet [22].

4,1 Abrupte Grenzflachen

Fiir die Bildsimulation abrupter Si/Ge-Grenzfidchen, im weiteren als Typ (5) be-
zeichnet, wurde ein abrupter kompositioneller Ubergang von reinem Si zu reinem Ge
innerhalb einer Atomlage angenommen (Tab.4.1). Fir (S)-Grenzflichen in der {110]-
Projektion mufl zusdizlich zwischen zwel moglichen Grenzflachen-Untertypen unter-
schieden werden: beim Typ {S-a) verlauft die Grenzfliche zwischen weitbenachbar-
ten Atomsiulen aus Si- und Ge-Atomen (Abb.4.1a), wohingegen beim Typ (S-b) die
Grenzflache zwischen engbenachbarten Atomsiulen aus Si- und Ge-Atomen verlauft
{Abb.4.1f). Fiir (S)-Grenzflichen in der [100}-Projektion ist eine solche Unterscheidung
hingegen nicht erforderlich (Abb. 4.2a}.

Atom- Grenzflachentyp
lage D1

o

o T O =
o

Cooooooooay
D Q0 s OT R O ~F 00 WO

COOO O R0
CDCJOSDPDCD»—-IF—&MU
(W}

O O 00 ¥ D U Lo B
OO OO
b i

Tab.4.1: Kompositionen ¢ der einzelnen Atomlagen auf (004)-Gitterebenen fiir abrupte
(S) und diffuse (D1-D3) Si/Si, Ge,_,-Grenzflichentypen. o

" -Abb.4.1 und 4.2 zeigen simulierte 5-Strahl-Gitterabbildungen® von abrupten Si/Ge-
Grenzflachen fir die [110]-Projektion (Abb.4.1b fir Typ (S-a), Abb.4.1g fiir Typ (S-

b)) und fiir die [100]-Projektion (Abb.4.2b), die fir ¢ = 9nm und Af = —55nm
(Abb.4.1) sowie fiir { = 10nm und Af = —58nm (Abb.4.2) berechnet Wmden Der
2 Die Bezachn‘ung Af- Suah}-GlbuEEabbllduué k;rf = Er, o} wird im weiteren in Anlehnun ig an die Bezeich-

nung M-Strahl-Gitterabbildung im Fall von $i;Ge;_,-Volumenlegierungen verwendet. Gemeint ist damit

- die Verwendung einer Objektivblende mit einem Durchmesser, wie er fiir M-Strahl-Gitterabbildungen

- von Siy Gey - o~ Volumenlegierung gewdhit wird, Da jedoch das Fourier-Spektrum von {(7) im Fall von

“ Grenzflachenstrukturen zusitaliche niederfrequente Komponenten enthélt, passieren die- ObJektlvbIende L

: _:bel der M- Strahl-Gitterabbildung von Grenzflachen real jeweils mehr als M Strahlen.
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Abb.4.1: (b-e, g-j) Simulierte Gitterabbildungen unterschiedlicher 5i/Si,Ge,_,-Grenz-
flachentypen in der [110]-Projektion. (a, f, k) Projizierte atomare Grenzflichenstruktur
fiir abrupte Grenzflichen vom Typ (S-2), (5-b) und (§-a). (b, g) 5-Strahl-Gitterabbil-

u"i’Ig 7 abri uybm Grenzilachen vom 1yp {D aj und D Dj {ij 3—Dcran1»unterabbudung

einer abrupten Grenzfliche vom Typ (5-a). (c—e, h—;) 5-Strahl-Gitterabbildungen dif-

 fuser Grenzflichen vom Typ (DI-a), (D2-a) und (D3-a) bzw. (D1-b), (D2-b) und

. (D3-b).mit jeweils unterschiedlich breiten Si-Ge-Durchmischungszonen. (m-o) 9-Strahl-- - B

Gitterabbildungen diffuser Grenzflachen vom Typ (Dl1-a), (D2-2) und (D3-a).
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Abb.4.2: Simulierte 5-Strahl-Gitterabbildungen unterschiedlicher Si/51i, Ge,_,-Grenzfli-
chentypen in der [100]-Projektion. (a) Projizierte atomare Grenzflichenstruktur einer
abrupten (S)-Grenzfliche. (b) Gitterabbildungen einer abrupten (S)-Grenzfliche. (c—¢)
Gitterabbildungen diffuser Grenzflachen vom Typ (D1), (D2) und (D3) mit unterschied-
lich breiten Si-Ge-Durchmischungszonen.

hierbei verwendete laterale _'Git_terparameter_as entspricht dem Gitterparameter eines
S10.5Geg s-Legierungssubstrats.. - In -allen simulierten Gitterabbildungen wird die Posi-
tion der Grenzfliche im Bild 'éindeutig durch eine Kontrastumkehr von S-Kontrast fiir
Ge zu T-Kontrast fiir ‘Si markiert. Fiir die (S-a)-Grenzfliche in der [110]-Projektion
(Abb. 4.1b) und fiir die (5)-Grenziliche in der [100]-Projektion (Abb.4.2b) findet diese
Kontrastumkehr ortlich abrupt-statt, wobel der Ort der. Kontrastumkehr im Bild ex-
akt mit der geometrischen Position der Grenzfliche innerhalb der Einheitszelle iiber-
einstimmt. Hingegen zeigt die (S-b)-Grenzflache in der [110]-Projektion einen mehr gra-
duellen Kontrastitbergang, bei dem an der geometrischen Position der Grenzfliche ein
auffalliger HP-Kontrast su beobachten ist (Abb.4.1g). Dieser charakteristische Bildkon-
trastunterschied zwischen der (S-a)- (Abb.4.1b) und der {5-b)-Grenzfliche (Abb. 4.1g),

zusammen mit einer nur fiir den Fall der (S-a)- Grenzﬂache vorhandenen szegeisym—
metrie im Bildkontrast i
L G;‘enéﬂé.chentypen in {110]-Gitterabbildungen.
. Das Auftreten eines HP-Kontrastes an der geometrischen Position der (S-b)-Grenz-
fliche (Abb.4.1g) ist ein charakteristisches Beispiel fiir ein hiufig beobachtetes Kon-

-"t_rastverha._lt_en_vonf)- und 9-Strahl-Gitterabbildungen in der [110}-Projektion. Danach
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hangt in dieser Kristallprojektion der lokale Bildkontrast nahezu nicht von der indivi-
duellen Komposition der einzelnen engbenachbarten Atomsdulen ab (Positionen B in
Abb.3.1a}, sondern wird beinahe ausschlieBlich durch die mittlere Komposition # be-
stimmt, die sich aus den Einzelkompositionen engbenachbarter Atomsaulen durch Mit-
telung ergibt. Dartiber hinaus reagiert der lokale Bildkontrast fiir eine gegebene Anzahl
von Si- und Ge-Atomen einer einzelnen Atomsiule ebenfalls unempfindlich auf die in-
dividuelle réumliche Verteilung der Si- und Ge-Atomen innerhalb der Atomséule. Fiir
die (S-b)-Grenzfliche (Abb.4.1g) betrigt z fiir die engbenachbarten Atomsiulen an der
Grenzflache & = 0.5, und der zu beobachtende HP-Kontrast entsprichi exakt einem Bild-
konirast, wie er fiir eine Si; ;Geos-Volumeniegierung unter identischen Abbildungsbedin-
gungen auftritt (Abb.3.5a, z = 0.5). Dieser fiir die [110]-Projektion charakteristische
Zusammenhang zwischen lokalem Bildkontrast und ortlicher Komposition kann auf der
Grundlage der durch den Abbildungsvorgang eingeschrankten raumlichen Bildaufidsung
erklart werden. Unter den hier vorliegenden 5-Strahl-Abbildungsbedingungen wird die
raumliche Bildauflésung, und damit auch die Empfindlichkeit des Bildkontrastes auf
ortliche Kompositionsvariationen, durch die Empfindlichkeit der {111}-Strahlen auf 6rt-
liche Variationen des Kristallpotentials bestimmt. Da jedoch in der betrachteten [110)-
Projektion die Raumwellenldnge der {111}-Strahlen signifikant grofer ist als der Abstand
engbena,chbartér Atomsaulen, geht die Information {iber das projizierte Potential einzel-
ner projizierter Atomsaulen — und damit auch {iber ihre individuelle Komposition - in
5- und 9-Strahl-Gitterabbildungen grundsatzlich verloren.

Hin wichtiges Resultat der Bildsimulationen fiir $i/5i,Ge,_,-Grenzfidchenstrukturen
besteht darin, daff nichtlokale Effekte wie die Fresnel-Beugung den Bildkontrast im un-
mittelbaren Bereich von Grenzflichen wie auch in der weiteren Umgebung davon nur
marginal beeinflussen. In simulierten Gitterabbildungen sind solche Effiekte nur im Fall
der (S-a)-Grenzfliche (Abb.4.1b) in Form eines sehr geringen Helligkeitsunterschiedes
zwischen hellen Saulenpositionen in Ge und hellen Tunnelpositionen in Si unmittelbar
an der Grenzflache direkt erkennbar. Quantitative Untersuchungen der Bildintensitéts-
verteilung im Bereich von §i/Si,Ge, ,-Grenzflichen zeigen, daB die Auswirkungen von
Fresnel-Beugung fiir die hier gewahlten optimierten Defokuswerte hauptsachlich auf den
ﬁiederfrequenten Teil des Bild-Fourier-Spekirums konzentriert sind, wie 2z.B. auf die
lokale Bildhintergrundintensitdt. Im Vergleich dazu werden die fiir den Bildkontrast
wesentlichen, und fiir die in Kap. 5 beschriebene Methode zur quantitativen Kompositi-
onsbestimmung wichtigen, {111}- bzw. {220}-Bild-Fourier-Koeffizienten nur sehr gering
beeinflufit. GeméB Ref. [47] kann der Einflufl von Fresnel-Beugung auf die Bildin-
tensitdtsverteilung anhand des Verhiltnisses der Potentialkoeffizienten nullter Ordnung

NNy SI7Ge/nnn
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abgeschatzi werden. Da dieses Verhéltuis V{000)/V®*(000) = 25/28 nur unwesentlich

.~ von.l verschieden ist, ist ein signifikanter Einfluf} der Fresnel-Beugung auf den Bildkon-

. trast erst fiir groflere Defokusbetrége |Af| zu erwarten. Fiir grofle Defokusbetrige in der
. Groflenordnung von 500 bis 1000 nm kénnen die dann signifikanten Bildkontrasteffekte
 durch Fresnel-Beugung insbesondere auch zur Grenzflichencharakterisierung genutzt
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werden [50,51]. Die Vorhersage eines geringen Einflusses von Fresnel-Beugung auf den
Bildkontrast unter den hier betrachteten optimierten Abbildungsbedingungen wurde an-
hand experimentell gewonnener Gitterabbildungen von 5i/8i,Ge;_,-Grenzflichenstruk-
turen vollauf bestatigt (vgl. Kap.6.3).

Quantitative Analysen des Bildkontrastes an Si/Si,Ge, ,-Grenzflachen fir unter-
schiedliche tetragonale Verspannungszustinde der Si,Ge,_,-Einzelschichten zeigen, dafl
der Einfluf} solcher Gitterverspannungen auf den Grenzflichenkontrast allgemein auflerst
gering ist. Ahnlich wie fiir den Fall von Si,Ge, ,-Volumenlegierungen (Kap.3.2.4) wur-
den auch fir den Fall von Si/8i,Ge,_,-Grenzflichen geringe Variationen in den Bild-
Fourier-Koeffizienten als Funktion des Verspannungszustandes festgestellt. Diese Va-
riationen sind jedoch so gering, dafl sie in den hier prisentierten simulierten Gitterab-
bildungen, die fiir Defokuswerte nahe dem Scherzer-Defokus berechnet wurden, nicht

sichtbar sind.

4,2 Diffuse Grenzfiachen

Als Modelle fiir diffuse Si/Si,Ge;_,-Grenzflachen wurden drei verschiedene Grenz-
flachentypen verwendet (Tab.4.1): Beim Typ (D1) betrdgt die Breite der 5i-Ge-Durch-
mischungszone 2 Atomlagen, wohingegen sich die Breite der Si-Ge-Durchmischungszone
bei den Typen (D2) und (D3} iiber 4 bzw. 10 Atomlagen erstreckt. Fiir die [110]-
Projektion wurden jeweils Bildsimulationen flir die zwei mdglichen Grenzflichen-Unter-
typen durchgefiihrt, wie sie in Kap.4.1 beschrieben sind, und im weiteren mit (DI-a),
(D1-b), (D2-a) usw. bezeichnet werden.

Abb.4.1 und Abb.4.2 zeigen simulierte 5-Strahl-Gitterabbildungen fiir die drei dif-
fusen Grenzflichentypen fiir die [110]-Projektion (Abb.4.1: {c,h) fir Typ (D1), (d,i)
fir Typ (D2} und (e,j) fiir Typ (D3)) und fiir die [100)-Projektion {Abb.4.2: (cj fir
Typ (D1), (d) fiir Typ (D2) und (e) fur Typ (D3)). Die Bildsimulationen lassen deut-
lich erkennen, daf} fiir alle drei Grenzflachentypen die Bildkontrastumkehr zwischen rei-
nem S5i und reinem Ge zu beiden Seiten der Grenzflache mit einer systematischen Bild-
kontrastveranderung im ortlichen Bereich des kompositionellen Ubergangs einhergeht.
Am ‘deutlichsten sichtbar ist dieses systematische Kontrastverhalten fiir den Fall der
(D3)-Grenzflachen mit einer Breite der Si-Ge-Durchmischungszone von 10 Atomlagen
(Abb.4.1e,j und Abb.4.2¢): ausgehend von hellen Saulenpositionen fiir reines Ge nimmt
die Bildintensitat an den SAulenpositionen kontinuierlich mit zunehmendem Si-Gehalt
ab, wobei parallel dazu die Bildintensitat der fur reines Ge dunklen Tunnelpositionen
-init;iunehmendem Si-Gehalt kontinuierlich zunimmt. '

" Fiir die [110)-Projektion kann die Breite der Si-Ge-Durchmischungszonean der Grenz-
fldche nur mit einer Sicherheit von plus/minus zwei Atomlagen bestimmit werden, da
..einzelne Atomlagen unter den gewihlten 5-Strahi-Abbildungsbedingungen nicht auf-
- geloBt werden. So ist z.B. eine Unterscheidung zwischen den Grenzflichentypen (5-b)

~(Abb.4.1g) und (D1-b) {Abb.4.1h) nahezu nicht moglich, da beide Grenzflachentypen -

~-einen dhnlichen HP-Kontrast an der geometrischen Grenzflichenposition zeigen. Die-

e
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ses Kontrastverhalten ist ein weiteres Beispiel fiir die bereits geschilderte Beobachtung,
dafl der Bildkontrast in 5- und $-Strahl-Gitterabbildungen in der [110]-Projektion na-
hezu ausschliefllich empfindlich aui die mittlere Komposition Z zweier engbenachbarter
Atomsaulen reagiert (vgl. Kap.4.1). Diese mittlere Komposition betragt fiir beide hier
betrachtete Grenzflichentypen & = 0.5 fiir engbenachbarte Atomsaulen direkt an der
Grenzfliche. Im Gegensatz zur Nicht-Unterscheidbarkeit zwischen dem (S-b)- und dem
(D1-b)-Grenzflichentyp kann der Bildkontrast fiir eine abrupte Grenzfliche vom Typ
(S-a) (Abb.4.1b), die eine unterschiedliche kristallographischen Position verglichen mit
der (S-b)-Grenzfliche (Abb.4.1g) besitzt, eindeutig von einer diffusen Grenzfliche vom
Typ (D1i-a) mit einer Breite der Si-Ge-Durchmischungszone von 2 Atomlagen (Abb. 4.1c)
unterschieden werden.

Fiir die [100}-Projektion ermdglicht die bereits unter 5-Strahl-Abbildungsbedingun-
gen getrennte Auflosung einzelner projizierter Atomsaulen, dafl die Breite der Si-Ge-
Durchmischungszone von diffusen 5i/Si,Ge;_,-Grenzflachen anhand der charakteristi-
schen Bildkontrastanderungen im Grenzflichenbereich verlafilich bestimmt werden kann
- zumindest fir die Grenzflachentypen (S}, (D1} und (D2). Im Fall der diffusen Grenz-
fliche vom Typ (D3) ist es jedoch fraglich, ob z.B. in experimentellen Abbildungen,
die mit statistischem Rauschen iiberlagert sind, die geringen Bildkontrastunterschiede
zwischen benachbarten Atomlagen noch visuell verlafilich detektiert werden kénnen. In
diesem Fall erfordert die exakte Bestimmung der kompositionellen Ubergangsbreite der
Grenzflache eine genaue quantitative Analyse des lokalen Bildkontrastes. Eine speziell
hierfiir und fiir eine quantitative lokale Kompositionsbestimmung entwickelte Methode
wird in Kap.5 beschrieben.

Als ein wichtiges allgemeines Ergebnis der durchgefiithrten Bildsimulationen kann
festgehalten werden, daf unter optimierten Abbildungsbedingungen der lokale Bild-
kontrast fiir die einzelnen 5i,Ge;_,-Atomlagen im Bereich des kompositionellen Uber-
gangs von abrupten und diffusen Grenzflichen in sehr guter Ubereinstimmung mit dem
entsprechenden Bildkontrast fiir Si,Ge,_,-Volumenlegierungen ist (Kap.3.2.2). Dieses
Ubereinstimmende Bildkontrastverhalten ermdglicht es daher, bereits ohne ‘den Ein-
satz von Bildverarbeitungsverfahren die Komposition einzelner Atomlagen im Bereich

von S5i/8i,Ge, . ,-Grenzflichen durch visuelle Vergleiche mit den fiir Si, Ge,_ T—Volurnen-_

leglerhngeq auftretenden Bildkontrastmustern semiquantitativ zu bestimmen.

4.3 Kontrastbeitrag von Strahlen hdéherer Crdnung

_ " Ahnlich wie fiir den Fall von 5i,Ge;_,-Volumenlegierungen wurde der Einflu ab-
gebeugter Strahlen hoherer Ordnung auf den Bildkontrast auch fiir den Fall von 8i/-
S;TGcl o~Grenzflachen durch Bildsimulationen unter optimierten 9- mram—ﬂm)uaungs—
bedmgungen untersucht (vgl. Kap.3.2.3). Abb.4.1l-0 zeigt simulierte 9- Strahl-Gitter-
. abbildungen fiir die Grenzflichentypen (S-a), (D1-a), (D2- a} und (D3-a) bei ¢t = 9nm
~und Af = —48nm. Alle simulierten Abbildungen reflektieren deutlich den kompositio-

“nellen _}jb_erga_ng an den Grenzflachen durch entsprechende értliche Kontrastanderungen:
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von reinem S-Kontrast fiir Ge iber einen HP-Kontrast fiir den mittleren Kompositions-
bereich bis hin zu reinem T-Kontrast fir 5i. Bedingt durch den zusétzlichen Beitrag
der {220}-Strahlen wird in dieser 9-Strahl-Abbildung der augenscheinliche Kontrastun-
terschied zwischen Si und Ge im Vergleich zur 5-Strahl-Abbildung (Abb. 4.1b-e) noch
durch eine zusatzliche Modulation heller Kontrastpunkte an Tunnel- und Saulenposi-
tionen verstirkt. Ahnlich wie fiir den Fall von 3-Strahl-Abbildungen (Kap.4.1 und
4.2) entspricht der Bildkontrast fiir einzelne Atomlagen im Grenzflichenbereich auch
unter 9-Strahl-Abbildungsbedingungen dem Bildkontrast von entsprechenden Si; Ge;_,-
Volumenlegierungen int sehr guter ﬁbereinstimmung {vgl. Abb.3.5¢), und erlaubt daher
eine semiquantitative Kompositionsbestimmung durch Kontrastmustervergleiche.

Entsprechend den Ausfithrungen in Kap.3.2.3 erfordert eine "echte” Strukturabbil-
dung von Si/Si.Ge,_,-Grenzflachen in der [110}-Projektion die Einbeziehung von Strah-
len aus noch hoheren Beugungsordnungen als im Fall der beschriebenen 9-Strahl-Gitter-
abbildung. Fiir Si,Ge,_,-Volumenlegierungen ergibt die Kontrastanalyse solcher hoch-
aufgeldsten Gitterabbildungen im Sub-Nanometerbereich bereits einen i.a. unsyste-
matischen Zusammenhang zwischen Komposition und Bildkontrast (Kap.3.2.3). Fur
Si/Si,Ge;_,-Grenzflichen wird die Realisierung "echter” Atomabbildungen unter der Be-
dingung, daf eine kompositionelle Empfindlichkeit des Bildkontrastes erhalten bleiben
soll, durch weitere Schwierigkeiten behindert. Zum ersten waren hierzu Abbildungsbe-
dingungen erforderlich, unter denen korrekte Abbildungen der projizierten Atomstruktur
simultan iiber den gesamten Kompositionsbereich, zumindest aber simultan fir Si und
Ge, entstehen. Die hierzu durchgefithrten Untersuchungen zeigen, dafl solche Abbil-
dungsbedingungen fiir die verwendeten Mikroskopparameter (Tab.2.2) zumindest bei
400 keV nicht existieren. Fir den Fall, dafl solche Abbildungsbedingungen fiir andere
Elektironenenergien bestimmt werden konnten, muflten die resultierenden Bildkontrast-
muster experimentell detektierbare, d.h. hinreichend grofie Kontrastunterschiede fiir
Atomlagen unterschiedlicher Kompositionen aufweisen. Dies Forderung wirde mit ho-
her Wahrscheinlichkeit den Bereich von nutzbaren Abbildungsbedingungen weiter stark
einschréanken. Neben diesen Schwierigkeiten erweisen sich solche atomaufiGsenden Git-
terabbildungen zudem als auflerst empfindlich beziiglich geringer Strahl- und Probenver-
kippungen [44,45]. Aus diesen Griinden wurde fiir die {110{-Projektion die detailliertere
Untersuchung des Einflusses von Strahlen hoherer Ordnung auf den Grenzflachenkon-
trast auf den oben beschriebenen 9-Strahl-Fall beschrankt.

Fur die {160]-Projektion ist der Einflul abgebeugter Strahlen hoherer Ordnung auf
den Bildkontrast von Si/Si, Ge,_.-Grenzflachenstrukturen unter optimierten Abbildungs-
bedingungen aufgrund der starken Dampfung der entsprechenden Bild-Fourier-Beiirage
durch die teilkohirente Probenbeleuchtung allgemein zu vernachlissigen. Dies ist das

- Ergebnis von Bildsimulationen fiir abrupte und diffuse Si/Si,Ge,_.-Grenzflichen, bei ..

“denen abgebeugte ‘Strahlen bis zu § = {400} beriicksichtigt wurden. Hierbei wurde

fiir Strahlen |g| > g = {220} ein signifikanter Einflu8 auf den Bildkontrast nicht mehr

“beobachtet.

i
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4.4 Grenzfiachen mit Stufen

Aus Untersuchungen von 5i/5i,Ge,_,-Wachstumsoberflichen mit Hilfe der Raster-
tunnelmikroskopieist bekannt [52], daBl Grenzflichenstufen, an denen eine abrupte Ande-
rung der Komposition in der Ebene der Grenzfliche auftritt, parallel zu kristallographi-
schen (110)-Richtungen verlaufen. Zur eindeutigen Identifizierung solcher Grenzflichen-
stufen anhand hochaufgeloster Gitterabbildungen ist es erforderlich, die Elektronenein-
strahlrichtung parallel zur Richtung der Stufe zu wahlen. In dieser Arbeit wurden Bild-
simulationen fiir 51/81,Ge,_,-Grenzflachenstrukturen durchgefithrt, die derartige (110)-
Stufen enthielten. Abb.4.3 zeigt eine abrupte Si/Ge-Grenzfliche mit zwei rdumlich se-
parierten Grenzflichenstufen in einer simulierten 5-Strahl-Gitterabbildung entlang der
[110]-Stufenrichtung unter optimierten Abbildungsbedingungen. Die Héhe der Einzel-
stufen betragt jeweils eine Atomlage. Anhand der signifikanten Bildkontrastdnderungen
in der simulierten Gitterabbildung kénnen die geometrischen Stufenpositionen eindeu-
tig identifiziert werden. Dabei entspricht der Bildkontrast links bzw. rechts von einer
jeweiligen Stufe exakt dem Bildkontrast fiir die Grenzflichentypen (S-a) (Abb.4.1b)
bzw. (5-b) (Abb.4.1g). Ein wichtiges Ergebnis von Bildsimulationen, bei denen die Stu-
fenrichtungen jeweils senkrecht zur Einstrahlrichtung verliefen, besteht darin, daf der
hierbei zu beobachtende Bildkontrast nicht vom Bildkontrast diffuser Grenzflichen mit
einer gleichen projizierten Durchschnittskomposition entlang der Strahlrichtung unter-

schieden werden kann.

Abb 4 3: (a) Simulierte 5-Strahl-Gitterabbildung einer abrupten Si/Ge-Grenzfléche mit .
‘zwel atomaren Grenzflichenstufen in einer [110]-Projektion. Die Héhe der Grenzﬁachen-

st‘.ufen betragt Jeweﬁs eine Atcmﬂage ( b) Zugehorzge pro Jzzlerte Emheztszeﬂe

il
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4.5 Geordnete Si-Ge-Grenzflachenphasen

In Elekironenbeugungshildern von 8i/5i,Ge;_,-Schichtsystemen und ~Ubergittern,
die bei mittleren Temperaturen gewachsen wurden, konnten von einigen Forschergruppen
zusitzliche abgebeugte Strahlen (Zusatzreflexe) beobachtet werden, die auf die Existenz
geordneter Si-Ge-Grenzflichenphasen schliefien lassen [53-55]. Solche Zusatzreflexe wur-
den auch in dieser Arbeit bei kurzperiodischen SimGen—ﬁbergitterstrukturen beobachtet
(Kap.6.2). Die experimentellen Resultate deuten hinsichtlich der Struktur dieser geord-
neten Si-Ge-Phasen auf eine periodische Schichtung aus je zwei Atomlagen Si und je zwel
Atomlagen Ge auf {111}-Gitterebenen hin. Fiir diese doppellagige Schichtung wurden
u.a. zwel Strukturmodelle vorgeschlagen [53,56]: Beim RS1-Modell (Abb. 4.4a) sind je-
weils weitbenachbarte {111}-Gitterebenen mit demselben Atomtyp besetzt, wohingegen
beim RS2-Modell (Abb.4.4c) jeweils engbenachbarten {111}-Gitterebenen mit demsel-
ben Atomiyp besetzt sind. Auf der Grundlage von experimentellen Untersuchungen mit
Hilfe der Z-Kontrast-Raster-Transmissions- Elektronenmikroskopie wurden noch weitere

Strukturmodelle fiir geordnete Si-Ge-Grenzflichenphasen vorgeschlagen [57].

Um geeignete Abbildungsbedingungen zur Identifizierung von geordneten S5i-Ge-
Grenzflichenphasen bei 400keV zu ermitteln, wurden zunichst systematische MS-Bild-
simulationen der geordneten RS1- und RS2-Modellstrukturen in Form von Volumen-
kristallen durchgefithrt. Zusdtzlich wurden zu Vergleichszwecken Bildsimulationen far
eine ungeordnete Si,;Geqs-Volumenlegierung vorgenommen. Zur Abbildung der R51-
und RS2-Struktur eignen sich insbesondere (110}-Zonenachsenorientierungen, da hierbei
jeweils zwei der insgesamt vier {i11}-Netzebenenscharen, auf denen eine Ordnungsein-
stellung vorliegen kann, parallel zur Einstrahlrichtung orientiert sind. Die "-Abbildung
der RS1- und RS2-Struktur in einer [100]-Projektion ist. nicht sinavoll, ‘da das "pro_.ji—
zierte Kristallpotential in diesem Fall exakt dem projizierten Knstaﬂpoteﬂt;al einer un-
geordneten Si,;Gegs-Legierung entspricht und daher keine:signifikanten. Bﬂdkontrast—
unterschiede zu erwarten sind. Abb.4.4a,c,e zeigt d1e _verwendeten_.El_nh_e1t_s_z_eﬂ__en in
der [110]-Projektion. Fiir diese drei Modellstrukturen: wurden Bildsimulationen ‘unter
5-Strahl- Abbildungsbedingungen (Ob jekﬁvblendendurchmesser 6.5nm™}) fiir Proben-
dicken bis zu ¢ = 20 nm und fiir Defokuswerte im Bereich von Af —:_—90 nm bis —20nm
durchgefiihrt. Abo 4.4b,d,1 zeigt entsprechende Bildsimulationen fur d;e drez Modell-
strukturen unter optimierten 5-Strahl- Abbﬂdungsbedmgt.ngen {Tab. 3.1) bei ¢ = 8. 2nm
und Af = —56nm. Ein besonders auffilliges Kontrastdetail in den- Abbﬂdungen der
RS1- und RS2-Struktur besteht darin (Abb.4.4b,d), dafl im Vergleich zur ungeordne—
ten Legierung (Abb.4.4f} jede zweite Reihe von “hellen. Kontra,stpunkten entlang der
geordneten {111}-Netzebenen ausfallt. Fir die geordnete RS1-Struktur erscheinen die
'_ver'bleibenden heilen Kontrastpunkte an Tunnelpositionen zwischen weitbenachbarten

~Si-Atomen '(Abb 4.4b), wohingegen fiir die geordnete RS2-Struktur die verbleibenden -

“hellen Kontrastpunkte an Sdulenpositionen zwischen engbenachbarten Ge-Atomen. er-
--scheinen (Abb.4.4b). Wihrend also anhand der Ausldschung jeder zweiten Reihe von
. hellen Kontrastpunkten allgemein auf das Vorliegen einer geordneten Si-Ge-Phase ge-
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schlossen werden kann, kann anhand der relativen Position der verbleibenden hellen
Kontrastpunkte zusitzlich zwischen den geordneten Phasen RS1 und RS2 unterschie-
den werden. Die durchgefiithrten systematischen Bildkontrastsimulationen zeigen, daf
eine:solche Identifizierung und Differenzierung der Ordnungsphasen RS1 und RS2 fiir

Probendicken im Berexch von 7 biS 15 nm und fiir Defokuswerte im Bereich von —65 bis

“45 nm moglich ist. . :

~“Ausgehend von den Bﬂdkontrastuntersuchung fiir die RS1- und RS2-Modellstruktur
wurde zusatzlich der Fall einer geordneten Si-Ge-Grenzflichendomine untersucht. Fiir
die hierzu durchgefiihrten Bildsimulationen wurde ein in Ref. [54] vorgeschlagenes Struk-
turmodeil verwendet, das in Ab'b..é.Sa in einer [110]-Projektion gezeigt ist. Dieses Struk-
tur_mode_l}_'-bgsteh_ﬁ,.fausﬁeiner geordneten Si-Ge-Grenzfidchendomane vom RS1-Typ mit
einer 'Ausdehnuﬁg von S_Atomlagen in [001]-Richtung, die seitlich in eine 4 Atomlagen
breite Ge-Schicht, und nach oben und unten in eine Matrix aus reinem Si eingebettet
ist. Abb.4.5b zeigt eine Bildsimulation fiir diese Struktur unter optimierten 5-Strahl-
Abbildungsbedingungen ({ = 8.2nm, Af = —56nm). Gemifl den Ergebnissen aus
Kap.'él.'i findet an der abrupten Grenzflache zwischen der Si-Matrix und der Ge-Schicht
eine Umkehr des .Bil_dkoﬁtrastes_-_von.T—antrast in Si zu S-Kontrast in Ge statt. Im
Vergleich dazu zeigt sich fiir die geordnete Grenzflichendomane ein betrichtlich unter-
schiedliches Bildkontrastverhalten. Erstens findet beim ﬁbergang von der Si-Matrix zur
geordneten S5i- Ge-Grenzflichendoméne keine Umkehr des Bildkontrastes statt. Zweitens
zeigen_im.:'_B_e:e_ich_ der Grenzflichendoméne nur die Tunnelpositionen zwischen weitbe-
nachbarten. und mlt Si-Atomen besetzten '{111}—Ebenen eine Bildintensitat, die mit der
Bildintensitat von Tunnelpositionen in der Si-Matrix vergleichbar ist, d.h. nur-jede
zweite Reihe von ‘Tunnelpositionen ‘innerhalb der geordneten Grenzflichendomine er-
scheint hell. Wie diese Bildsimulation deutlich demonstriert, erlauben solche, im Ver-
gleich zu reinem Si, Ge oder einer Si, Ge;_.-Legierung signifikent unterschiedlichen Bild-
kontraste éine eindeutige Identifizierung dieser geordneten Si-Ge-Grenzflichendoménen.
Dariiber hma.us sollte auch eine. Untersche1dung zwischen unterschiedlich geordneten Si-

Ge—Grenzﬁachenphasen moghch sein, wie.es am Beispiel der Modellstrukturen R51 und_

.RSZ fir den F a]l geordneter Volume,_-egleruno‘en gezeigt 1st (Abb.4.4).

Kh?ZyExiGuiSChc %1 Gc ndbergiwer

Elastlsch verspa.nnte kurzPer10d1sche 51 Ge,- Ubergltter die aus altermerenden Fol- -
gen.von Jewell_swemge_n Atomlagen Sl__ur_;d__(}e aufgebaut sind, kénnen als Kristalle mit ei-

-ner kiinstlich in die Besetzung der Gitterpldize eingefiihrten Ordnung betrachtet werden.
In Gitterabbildungen solcher Ubergitterstrukturen sind unter bestimmten Bedingungen
Abweichungen des Bildkontrastes der einzeluen Si- und Ge-Atomlagen vom Bildkontrast
_‘reiner Si- baw. Ge-Volumenkristalle zu erwarten. Solche Bedingungen liegen vor, wenn
die Breite der einzelnen Si- und Ge-Schichten vergleichbar ist mit der lateralen Verbrei-
.. terung, die der einfallende Elektronenstrahl beim Durchgang durch die Probe und durch

'_'."_die_I_mp_ulsantwortfun_ktion des Mikroskops erfdhrt. Fir das hier betrachtete Material--
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system Si/5i,Ge,_, betrigt diese laterale Verbreiterungen des Elektronenstrahls unter
optimierten Abbildungsbedingungen zwischen 0.2nm und 6.3nm. Diese Zahlenwerte
wurden mit Hilfe separater Bildsimulationenrechnungen bestimmt, in denen die Auswir-
kung einer é-formigen Storung des Kristallpotentials auf ¢(7) und I(#) im Hinblick auf
die laterale Verbreiterung der Stérung untersucht wurde.

Als Beispiel fiir ein extrem kurzperiodisches SimGen-ﬂ'bergitter soll hier der Fall ei-
nes Si,Ge,-Ubergitters aus alternierenden Atomlagen Si und Ge auf (001)-Gitterebenen
betrachtet werden. Abb.4.6a zeigt die zugehérige Einheitszelle in der [110]-Projektion.
Ein solches SilGel—ﬁbergitter entspricht exakt einem Kristall mit Zinkblendestruktur,
wie z.B. GaAs, bet dem die Si-Atome eins der zwei flachenzentrierten Untergitier be-
setzen und die Ge-Atome das andere. Verglichen mit zentrosymmetrischen Kristallen
mit Diamantstruktur, wie z.B. Si oder Ge, stellt dieses SilGel-ﬁbergitter in der [110]-
Projektion einen hochgradig nicht-zenirosymmetrischen Kristall dar. Abb.4.6b zeigt
eine Bildsimulation fiir diese Ubergitterstruktur unter optimierten 5-Strahi- Abbildungs-
bedingungen (Af = —56nm, { = 8.2nm). Wie anhand dieser Bildsimulation deutlich
zu erkennen ist, fithrt die im Vergleich zur Diamantstruktur reduzierte Symmetrie zu
einer Anzahl von neuen Bildkontrastmustern, die fiir zentrosymmetrische Si-, Ge- oder
ungeordnete 5i,Ge,_.-Kristalle nicht auftreten kénnen (vgl. auch Ref. [44]}). Als Aus-
wirkung der fchlenden Zentrosymmetrie zeigen in Abb.4.6b z.B. die beiden gekreuzten
{111}-Kontrastmodulationen eine asymmetrische Lage beziiglich der projizierten Kri-
stallstruktur, so dafl Minima oder Maxima der Bildintensitat nicht mehr langer mit den
Positionen projizierter Atomsaulen zusammenfallen. Dieses Beispiel demonstriert deut-
lich, daf fir den Fall einer SimGen—ﬂbergitterstruktur mit m,n = 1 eine lokale Komposi-
tionsbestimmung nicht, wie fiir den Fall isolierter Si/Si,Ge,_.-Einzelgrenzflichen gezeigt
(Kap.4.1 und 4.2), anhand eines Vergleichs des Bildkontrastmusters mit den entspre-
chenden Bildkontrastmustern fiir Si,Ge,;_,-Volumenlegierungen bestimmt werden kann.
Vielmehr ist es in diesem Fall fiir eine lokale Kompositionsbestimmung erforderlich, ei-
nen systematischen Bildvergleich zwischen einer Serie von experimentell bei unterschied-
lichen Defokus-Dickenkombinationen aufgenommenen Abbildungen und entsprechenden
Bildsimulationen nach der sog. Bildvergleichsmethode [11] durchzufiihren.

' Systematische Bildsimulationen fiir kurzperiodische Si,, Ge,-Ubergitter mit gréferen
Werten m und n zeigen, daf} sich das Bildkontrastverhalten der einzelnen 5i/Ge-Grenz-
flachen bereits fiir m,n > 1 dem Bildkontrastverhalten isolierter Si/Ge-Grenzflichen
(Kap.4.1) angleicht. Dieses Verhalten ist beispiethaft fiir ein Si,Ge,-Ubergitter in Abb.
4.6d und fiir ein Si,Qe,-Ubergitter in Abb.4.6f gezeigt. Fiir beide Ubergitter erscheinen
lokale Maxima der Bildintensitdt an Saulenpositionen fir Ge und an Tunnelpositionen
fiir 51, was exakt dem Kontrastverhalten von Ge- bzw. Si-Volumenkristallen unter iden-

tischen. Abbildungsbedingungen entspricht.
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5 Quantitative Kompositionsbestimmung

Die detaillierten Bildkontrastanalysen fiir Si,Ge;_,- Volumenlegierungen (Kap.3.2)
und fiir Si/Si,Ge,. ,-Grenzflichen (Kap. 4) in der [110]- und [100]-Projektion haben ge-
zeigt, dafl in 5- und 8-Strahl-Gitterabbildungen durch die Wah] optimierter Abbildungs-
bedingungen ausgepragte Unterschiede in der Grundmorphologie des Bildkontrastes fir
Probenbereiche unterschiedlicher Komposition erzielt werden kdnnen. In der Fourier-
Darstellung der Bildintensitdtsverteilung kénnen solche kompositionsabhéngigen Bild-
kontrasténderungen durch einen einzelnen Bild-Fourier-Koeflizienten J{§,), der die Am-
plitude der Grundmodulation der Bildintensitat représentiert, beschrieben werden. Da-
bei zeichnet sich J(§;) insbesondere durch eine hohe réumliche Empfindlichkeit bezuglich
lokaler Kompositionsanderungen, die bis in die Dimension einzelner projizierter Atom-
sdulen hinabreicht {Kap.4), und durch eine monoctone Abhangigkeit von der Legie-
rungskomposition aus. Aufgrund dieser vorteilhaften Eigenschaften des Bild-Fourier-
Koeflizienten J(g,) liegt es daher nahe, J(g,) als chemisches Signal zur lokalen quanti-
tativen Kompositionsbestimmung zu verwenden. Bei genauer Kenntnis des funktiona-
len Zusammenhangs zwischen J(§,) und @ kénnen dadurch Werte fiir die lokale Pro-
benkomposition durch Messungen von J(§,) innerhalb lokaler Bildbereiche von hoch-
aufgelosten Gitterabbildungen bestimmt werden. Dieses Prinzip bildet die Grundlage
einer neuartigen Methode zur lokalen quantitativen Kompositionanalyse von verspann-
ten Si/5i,Ge, ,-Heterostrukturen, die im Rahmen dieser Arbeit entwickelt und expe-
rimentell erfolgreich angewandt wurde. Die Methode verwendet zur lokalen Kompo-
sitionsbestimmung einen Bildverarbeitungsalgorithmus, der eine hochpréazise Messung
der Bild-Fourier-Koeffizienten in kleinen Bildbereichen hochaufgeléster Gitterabbildun-
gen durchfithrt und anhand dieser Meflwerte quantitative Werte fiir die lokale, iiber
die Probendicke gemittelte Probenkomposition bestimmi. Die hohe Genauigkeit in
der Messung der Bild-Fourier-Koeflizienten wird dabei durch den Einsatz eines zwei-
ten, heueartigen Algorithmus zur geometrischen Bildentzerrung erzielt, mit dem lokale
Bildverzerrungen in hochaufgelésten Gitterabbildungen korrigiert werden konnen. Ne-
ben der Anwendung auf gitterfehlgepafite verspannte Heterosysteme wie Si/5i, Ge, ,
eignen sich die entwickelten Bildverarbeitungsalgorithmen auch fiir die lokale quantita-
tive Kompositionsanalyse bei gitterangepafiten unverspannten Heterosystemen wie z.B.
GaAs/Al,Ga,_,As. Die Algorithmen wurden bereits erfolgreich zur Charakterlsaerung
solcher Strukturen eingesetzt [58-62].

“Im ersten Teil dieses Kapitels werden die funktionalen Abhéingigkeiten des als che-
misches Signal genutzten Bild-Fourier-Koeflizienten J(g;} untersucht. Im zweiten Teil
werden die Bildverarbeitungsalgorithmen beschrieben, die zur geometrischen Bildent-
zerrung und zur quantitativen Kompositionsbestimmung bel verspannten Si/‘S_izGel_z
Heterostrukturen entwickelt und eingesetzt wurden. Im letzten Teil wird der Algorith-
mus zur quantitativen Kompositionsbestimmung mit anderen, in Zusammenhang mit
“der quantitativen Kompositionsbestimmung bei III-V-Heterostrukturen vorgeschlagenen

~Bildverarbeitungsalgorithmen verglichen.




5 Quantitative Kompositionsbestimmung 59

5.1 Funktionale Abhangigkeiten des chemischen Signals

Die Verwendung des Bild-Fourier-Koeflizienten J{g,) (im weiteren mit J abgekiirzt)
als chemisches Signal erfordert eine genaue Kenntnis des funktionalen Zusammenhangs
zwischen J und z, im weiteren durch die Funktion J = J(z) beschrieben, damit an-
hand von Mefiwerten fir J entsprechende Kompositionswerte x4, durch Anwendung
der Umlkehrfunktion z4., = J *(J) bestimmt werden kdonnen. Hierbei mufl insbesondere
beachtet werden, dal J{z) implizit auch von der Probendicke #, von der tetragonalen
Verzerrung 7 und vom Objektivlinsendefokus Af abhingt. Fir den Fall ungeord-
neter Si,Ge;_,-Volumenlegierungen wurde fiir J(z) in Kap.3.2 ein analytischer Aus-
druck abgeleitet (Gl.(3.5b)), der die Abhéngigkeiten von z, #, er und Af vollsténdig
enthalt. Fir den Fall von Si/Si,Ge;_,-Grenzflichen miufite 7{z) prinzipiell fiir jede in-
dividuelle Grenzflachenstruktur getrennt bestimmt werden, um dabei den moglichen
EinfluB nichtlokaler Effekte aufl den Rildkontrast zu beriicksichtigen. Aufgrund des
einheitlichen Bildkontrastverhaltens der in Kap. 4 untersuchten Grenzflichenstrukturen
wird an dieser Stelle jedoch angenommen, daf} die fiir den Fall ungeordneter Si,Ge;_,-
Volumenlegierungen abgeleitete Funktion J(z) auch fiir den Fall von Si/8i,Ge,_,-Grenz-
flichen giiltig ist. Wie in Kap.5.2.2 gezeigt wird, ist diese Annahme fiir scharfe und
diffuse Si/Si,Ge, .-Grenzflichen vom Typ (S) bzw. (D1-D3) {(vgl. Kap.4) sehr gut
erfillt. Aus praktischen Grinden wird im weiteren anstelle von J(z) haufig die nor-

mierte Funkiion
_ FGe
M__ (5_1)

‘jN(m) = JSi _ jGe

verwendet, wobei J5 und J® Referenzwerte fiir J aus Bereichen von reinem Si bzw.

reinem (e bezeichnen.

Um die genaue funktionale Abhangigkeit von J bezlglich 2, 1, g7 und Af zu be-
stimmen, wurde Jy(2) unter Anwendung von Gl. (3.5b) fiir den gesamten Kompositions-
bereich O < 2 < 1, fir die Bereiche optimierter Defokus-Dickenkombinationen unter 5-
Strahl-Abbildungsbedingungen (Tab. 3.1), sowie fiir den gesamten Bereich experimentell
zuganglicher Verzerrungen e quantitativ untersucht. Abb.5.1a zeigt eine Aufiragung
von Jy(z) als Funktion von =z fiir drei verschiedene Probendicken im Dickenbereich zwi-
schen 6 und 10nm (B = [110], Af = —55 nm). Wie am Verlauf der einzelnen Kurven zu
erkennen ist, besteht iiber diesen grofien Dickenbereich ein guasilinearer Zusammenhang
zwischen J und z, wobei die Abweichungen von einer ideal linearen Bezichung im Mittel
weniger als Az = £0.02 betragen. Fiir die hier betrachtete [110]-Projektion kann der
nutzbare Dickenbereich, fiir den ein solcher quasilinearer Zusammenhang zwischen J und
z besteht, durch eine Variationen von Af insgesamt auf den Bereich von 6 und 12nm

1 n

ausgedehnt werden. Fir die {100}-Projektion erstreckt sich der Bereich der Probendicke,

~fiir den ein. quasilinearen Zusammenhang zwischen J und =z gilt, sogar iiber den gesam--
. ten Dickenbereich bis zu 18 nm (nicht gezeigt). Auf der Grundlage dieses quasilinearer
~Zusammenhangs zwischen J und z ist es somit méglich, durch Messungen von Jin expe- -
_ timentellen [110]- und [100]-Gitterabbildungen eine eindeutige Kompositionsbestimmung -
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iiber weite Bereiche nutzbarer Probendicken durchzufiihren. Abb.5.1b zeigt den Einfiuf}
tetragonaler Gitterverspannungen auf J(z) fiir drei verschiedene Verspannungszustinde
der Schichten (é = [110], ¢ = 8nm, Af = —-55nm). Darin entspricht £$°* = § einer Ge-
Schicht auf einem Ge-Substrat und e5¢ = 6.95% einer Ge-Schicht auf einem Si-Substrat.
Die Kurvenverlaufe fir die verschiedenen Verspannungszustinde sind nahezu identisch
und zeigen deutlich, da der Einflull tetragonaler Gitterverspannungen auf J fiir den
gesamten Bereich mdglicher Verspannungszustande vernachléssigbar klein ist. Ein ver-
nachléssigbar kleiner Einflul} tetragonaler Gitterverspannungen auf J wurde ebenfalls
fiir die [100}-Projektion becbachtet. Abb.5.1c zeigt den EinfluB von Defokusvariatio-
nen auf J(z) fir drei verschiedene Defokuswerte im Bereich zwischen —62 und —54 nm
(B = [100], t = 8nm). Wie an den Kurvenverliufen zu erkennen ist, reagiert J(z)
nur wenig empfindlich auf Defokusvariationen innerhalb dieses Bereichs. Im Vergleich
zu der hier betrachteten [100]-Projektion ist die Defokusabhangigkeit von Jy(z) fiir
die {110]-Projektion noch wesentlich geringer. Dies héngt ursachlich mit einer gréfleren
Fourier-Periode § f des Bild-Fourier-Koeflizienten J = J(g,) fiir die [110}-Projektion im
Vergleich zur {100]-Projektion zusammen. Die Fourier-Periode

§f = — (5.2)

beschreibt allgemein die erforderliche Variation in Af, fiir die sich das Argument der
Kosinusfunktion in Gl.(3.5b) gerade um 27 &ndert und somit zu keiner Anderung im
Grundkontrastmuster der Gitterabbildung fithrt. » Fiir kleine Fourier-Perioden reagiert
der Bildkontrast demnach empfindlicher auf Defokusvariationen als fiir groSe Fourier-
Perioden. Entsprechende Werte fiir §f betragen =~ 125 nm fiir die [110]-Projektion und
~ 47nm fiir die [100]-Projektion.

Abschlieflend kann festgehalten werden, daf fiir die Bereiche optimierter Defokus-
Dickenkombinationen in der [110]- und [110]-Projektion ein quasilinearer Zusammen-
hang zwischen J und z iiber den gesamten Bereich 0 < 2 < 1 besteht. Insbesondere
erweist sich dieser quasilineare Zusammenhang als wenig empfindlich gegen Defokus-
und Dickenvariationen und als unempfindlich gegen tetragonale Gitierverspannungen.
Diese nachweislich geringe Empfindlichkeit von J(z) hinsichtlich Variationen von Af,
t und ez ist insbesondere fiir die experimentelle Umsetzung der in diesem Kapitel be-
schriebenen Methode zur quantitativen Kompositionsbestimmung von Bedeutung. Eine
eindeutige Kompositionsbestimmung ist somit durch experimentelle Messungen von J
in hochaufgeldsten Gitterabbildungen und durch Anwendung der linearen Beziehung

(5.3)

. ~ 2Diese Aussage gilt strenggenommen nur bei ideal kohdrenter Probenbeleuchtung. Bei teilkoharenter
- Probenbeleuchtung unterscheiden sich die Werte J{g}1) fiir Defokuswerte A f und A f+8& f trotz identischer
= Argumente der Kosinusfunktion in Gl (3.5b) aufgrund der aperiodisch von Af abhangagen Dampfungs-
~terme (g, k) und F,(g, R).

N
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zuverlassig moglich.

5.2 Bildverarbeitungsalgorithmen

Zur experimentellen Bestimmung lokaler Kompositionswerte x4, auf der Grundlage
von Gl. (5.3) wurden zwei neuartige Bildverarbeitungsalgorithmen entwickelt, durch de-
ren kombinierte Anwendung eine prézise Messung von J in experimentellen Gitterab-
bildungen von verspannten Si/5i,Ge,;_.-Heterosystemen ermdglicht wird. Bevor diese
Bildverarbeitungsalgorithmen jedoch im Detail beschrieben werden, soll zunéchst die
grundsatzliche Problematik bei der Ermittlung von Bild-Fourier-Koeflizienten aus expe-

rimentellen Gitterabbildungen verspannter Heterostrukiuren erdrtert werden.

Bei der in dieser Arbeit entwickelten Methode wird zur Ermittlung einzelner Bild-
Fourier-Koeflizienten aus experimentellen Gitterabbildungen eine zweidimensionale dis-
krete Fourier-Transformation (FT) [37] verwendet. Dazu wird die orts- und wertkontinu-
ierliche 2 Bildintensitdtsverteilung /(7) der experimentellen Gitterabbildung, diei.a. in
Form der Schwarzungsverteilung eines elektronenmikroskopischen Negativs vorliegt, an
ortsdiskreten Stitzstellen abgetastet und quantisiert {Digitalisierung)? Zur Digitalisie-
rung wurde in dieser Arbeit eine ”Charge-coupled-deviee”(CCD)-TV Kamera eingesetzt,
die eine lineare Transformation der orts- und wertkontinuierlichen Bildintensitétsver-
teilung I(¥) € R in eine orts- und wertdiskrete Bildintensitatsverteilung 7{k,l) € N
{0<k<KNO<I< L} durchfiihrt. AnschlieBend wird die diskrete Bildintensitatsver-
teilung I(k,[) in kleinere Bildbereiche (Bildzellen) I(m,n) {0 <m < M N0 <n < N}
unterteilt, und der Bild-Fourier-Koeffizienten J wird durch FT bestimmt. Bei diesem
(und mdglichen anderen) Bestimmungsverfahren fiir J miissen jedoch in jedem Fall zwei
wichtige Voraussetzungen erfiilli sein:

(i) Die Dichte der Stitzstellen bei der Abtastung von [{#) muf hinreichend grof sein, so
daf} die hochste Bildirequenz gne., in der Gitterabbildung mindestens an zwei orts-
“diskreten Stlitzstellen pro Raumperiode 1/gm.x abgetastet wird. Diese Forderung
-entspricht dem sog. Abtasttheorem (Shannon-Theorem) [64]. Ist es nicht erfiillt, so
kommt es zur fehlerhaften Bestimmung von Bild-Fourier-Koeffizienten durch "Un-

.. ter”abtastung, hiufig auch als "aliasing” bezeichnet. Dabei werden die Fourier-
~Koeflizienten "unter” abgetasteter Bildfrequenzen an den Réndern des Bildfrequenz-
~raumes auf Fourier-Koefizienten niederfrequenter Bildfrequenzen Zuriickgefaltet, wo-

.durch eine prazise Messung sowohl der hochfrequenten als auch der niederfrequenten

:Bild-Fourier-Koeflizienten verhindert wird. Bei experimentellen Gitterabbildungen
wird die untere Grenze fiir die Abtastdichte durch die hdchste Bildfrequenz des

* Eine Funktion kann sowohl in bezug auf ihren Wertebereich als auch in bezug auf ihren Definitions-

bereich kontinuiertich (nicht abzéhlbar} oder diskret (abzéhlbar) sein. Entsprechend wird ein Funktion 3
- f(7) als wertkontinuierlich oder wertdiskret bzw. als ortskontinuierlich oder orisdiskret bezeichnet:[63]. - -

PDie Umwandlung einer ortskontinuierlichen in eine ortsdiskrete Funktion erfolgt durch Abtastung, ~ "

die. Umwandlung einer wertkontinuierlichen in eine wertdiskrete Funktion durch Quantisierung [63]. -

1
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statistischen Rauschspektrums festgelegt® Eine Analyse des Bildfrequenzspektrums
experimenteller Gitterabbildungen von Si/Si,Ge;_,-Heterostrukturen {(vgl. Kap.6.3)
ergab, dafl eine riumliche Abtastdichie von ca. 5 Stiitzsiellen pro 0.1 nm ausreichend
ist, um negative Effekte durch Unterabtastung auszuschlieflen.

Die geometrischen Abmessungen (Kantenldngen) der Bildzelle miissen in einem ganz-

zahligen Verhaltnis zur jeweiligen Bildperiodizitat stehen, fiir die der Bild-Fourier-
Koeflizient ermittelt werden soll. Nur unter dieser Bedingung fithrt z.B. die FT
einer einzelnen Bildkosinuswelle mit der Amplitude 1 zur Anregung eines einzelnen
Bild-Fourier-Koeffizienten mit der Amplitude 1. Stehen hingegen die geometrischen
Abmessungen der Bildzelle in keinem ganzzahligen Verhéltnis zur betrachteten Bild-
periodizitdt, so kommt es zu einer Anregung mehrerer, im Bildfrequenzraum be-
nachbarter Bild-Fourier-Koeflizienten, da in diesem Fall die betrachtete Bildperi-
odizitat nur durch Linearkombination mehrerer diskreter Sinus- und Kosinuswellen
dargestellt werden kann. Hierbei ist der Einzelbetrag jedes einzelnen angeregten
Bild-Fourier-Koeflizienten aus Griinden der Intensitatserhaltung kleiner als 1, was
héufig durch den Begriff "leakage” ausgedriickt wird [64]. Unter diesen Bedingungen,
und insbesondere wenn die Abbildung unterschiedliche Bildfrequenzen enthalt, ist
cine exakte Bestimmung einzelner Bild-Fourier-Koeffizienten nicht méoglich. Fiir die
hier angestrebte prizise Messung des Fourier-Koeffizienten J bedeutet dies, daf jede
Bildzelle exakt ein ganzzahliges Vielfaches von Raumperioden der Grundmodulation
enthalten muf. Dies ist gerade fiir solche Bildzellen erfiillt, die in ihren geometrischen
Abmessungen und in ihrer Form einer ”lokalen” projizierten Einheitszelle der abge-
biideten Kristallsiruktur entsprechen. Da die Bildzelle mindestens eine volle Periode
der Grundmodulation enthalten muB, ist die kleinste mégliche Bildzelle durch die
- Jeweils kleinste projizierte Einheitszelle der abgebildeten Kristallstruktur bestimmt.
_Hierdurch wird automatisch eine Untergrenze fiir die rdumliche Auflosung bei der
lokalen Messung von J{g;) ~ und damit letztlich auch fiir die Bestimmung der loka-

- len Komposition 4., — festgelegt. Fiir den Fall von gitterfehlgepafiten Heterosyste-
. men wie 51/Si,Ge;_, besteht jedoch ein zentrales Problem bei der Messung von J
.. darin, dafl der Gitterparameter und damit auch die Gréfe der "lokalen” projizierten

Einheitszelle des Kristallgitters von der lokalen Komposition abhangt und dadurch

- Ortlich stark variieren kann, wie z.B. im Bereich einer Si/Si,Ge, ,-Grenzfliche. In
.- der Gitterabbildungen fithrt dies zu lokal unterschiedlichen, kompositionsabhangigen
~“Verzerrungen des Bildkontrastmusters durch Variationen im Abstand der hellen und
s .'_'dunklen Kontrastpunkte. Dartiber hinaus konnen weitere Ursachen fiir geometrische
~Verzerrungen des Bildkontrastes in lokalen Abweichungen von der idealen Kristall-

1In

:struktur, Verkippungen der Probe oder des Elektronenstrahls? sowie in Unvollko-

-menheiten des Digitalisierungsvorgangs liegen. Um aucln unter sol chen Bedmvungen

2In Ref. [65] wird falschlicherweise behauptet, diese untere Grenze sei durch die héchste fundamentale

Blldfrequenz der Gitterabbildung nach Abzug des statistischen Rauschens gegeben.

" "®Probenverkippungen liegen vor, wenn die Richtung des einfallenden Elektronenstrahl nicht exakt

_parallgl -zu}:.b_et:aght_eten_ Kristallzonenachse verlduft. Strahlverkippungen liegen vor, wenn der aus der

I

B
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das Fourier-Spekirum lokaler Bildzellen aus dem Bild prézise bestimmen zu konnen,
wurde ein spezieller Algorithmus zur geometrischen Bildentzerrung entwickelt, der
im folgenden Abschnitt beschrieben wird.

5.2.1 Geometrische Bildentzerrung

Fiir eine prizisen Bestimmung von Bild-Fourier-Koeflizienten aus Gitterabbildungen,
die signifikante Bildverzerrungen enthalten, ist es geméafl den Ausfithrungen im vorange-
henden Abschnitt unbedingt erforderlich, diese Bildverzerrungen vor der Durchiiihrung
der Fourier-Transformation zu korrigieren. Zu diesern Zweck wurde ein spezieller, zwei-
stufiger Bildverarbeitungsalgorithmus zur geometrischen Bildentzerrung und Bildkon-
trastsymmetrisierung von hochaufgelésten Gitterabbildungen entwickelt {Programm
GA1DS). Die Arbeitsweise dieses Algorithmus soll anhand von Abb.5.2 am Beispiel ei-
ner simulierten Gitterabbildung beschrieben werden (a}, die zum einen Bildbereiche mit
stark unterschiedlichen Abstinden zwischen den hellen (hier projizierten Atomsaulen
entsprechenden) Bildkontrastpunkten enthalt (Bildbereiche A und B), wie sie typischer-
weise in Gitterabbildungen gitterfehlgepafiter Heterosysteme auftreten, und zum anderen
asymmetrische raumliche Verrtickungen der Bildkontrastpunkte aufweist, wie sie typi-
scherweise durch Unvollkommenheiten bei der Abbildung entstehen.

(1) Im ersten Prozefschritt wird fiir jeden hellen Kontrastpunkte in der Abbildung ein
Kontrastschwerpunkt bestimmt, der das geometrische Zentrum der Intensitatsver-
teilung um den Kontrastpunki festlegt (b). Dazu wird die Bildintensitatsverteilung
I(k,l) mit einem speziellen Operator, dem ”Laplace-of-Gaussian”(LoG)-Operator
[66] {Details siehe Anhang B), prozessiert. Dieser Prozefl verkniipft die Anwen-
"dung eines Gaufischen Bildfrequenz-Tiefpafifiliers mit der Anwendung des zweidi-
mensionalen Laplace-Operators auf I(k,!), und liefert als Ergebnis I7(k,1) die zweile
-rdumliche Ableitung der tiefpafigefilterten Bildintensitdt. Im Anschlufl daran wer-

“den die Nullstellen von I"”(k,[) ermittelt, die genau die ortsdiskreten Wendepunkte

in der Grundmodulation der Bildintensitdt (weile Punkte in (b)) représentieren.
. Diese Wendepunkte bilden jeweils einen geschlossenen Linienzug um jeden hellen
" Kontrastpunkt in der Abbildung. Die Koordinaten aller Wendepunkte eines ge-
* schlossenen Linienzugs werden schliefilich dazu verwendet, einen geometrischen Ko-
““ordinatenschwerpunkt zu berechnen, der den Kontrastschwerpunkt des jeweﬂigen
- hellen Kontrastpunktes definiert (schwarze Punkte in (b)). Dieses Schwerpunkt-
- Verfahren zeichnet sich gegeniiber einem (einfacheren) Extremalverfahren, bei dem

U S e ar &

RO L R ¥ QU RS S SNV 2V T A TobeTme MAcarimme Aan 13 oian :
. lokme '1\01Ltldstabhweipunnt dllhdﬂd He= L Maxima der Bildintensitat iﬂestuuluu

- werden, durch eine Reihe von Vorteilen aus. Ein erster Vorteil des Schwerpunkt-

- Verfahrens besteht darin, dafl es sehr prézise Koordinaten fiir die Konirastschwer-

‘punkte in Form reeller Zahlenpaare liefert, wohingegen das Extremalverfahren le-

o diglich ortsdiskrete (ganzzahlige) Koordinatenpaare fiir:die Kontrastschwerpunkte

_ _'-Pr_o_be austretende Nullstrah] nicht exakt parallel zur Symmetrieachse der Objektivlinse verlauft. - -

il
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Abb.5.2: Bildverarbeitungsschritte bei der geometrischen Bildentzerrung: (a} Gitterab-
bildung mit Bildverzerrungen, (b) Ermittlung von Wendepunkten (weifle Punkte) und
Kontrastschwerpunkten (schwarze Punkie) der Bildintensitdtsverteilung, (c) Untertei-
lung in Bildzellen und Interpolation, (d)} resultierende, geometrisch entzerrte Gitterab-
bildung.

- liefert. Weiterhin kénnen geringe Fehlorientierungen beim Abbildungsprozefl dazu
fihren, dafl die Bildintensitdt in der Umgebung heller Kontrastpunkte eine asym-
metrische Verteilung aufweist, und das Intensitdtsmaximum nicht mehr mit dem
"mittleren” Zentrum des Kontrastpunktes ibereinstimmt. Fiir solche Fille besitzt
das Schwerpunkt-Verfahren den Vorteil, dafl zur Bestimmung der Kontrastschwer-
punkte die Bildinformation aus einer weitreichenden Umgebung um den jeweiligen
. Kontrastpunkt genutzt wird, und sich nicht — wie im Fall des Extremalverfahrens —
~auf nur einen einzelnen Bildpunkt stiitzt. Fin dritter und wesentlicher Vorteil des
- Schwerpunkt-Verfahrens liegt in der extrem geringen Empfindlichkeit gegen stati-

- stisches Bildrauschen. Per Definition ist namlich der Unterschied zwischen einem :

' :__:lokalgg Extremum der Bildintensitat und benachbarten Intensitadtswerten gerade mi-

Al




66

5 Quantitative Kompositionsbestimmung

nimal. ‘Der ‘Einfluf} von statistischem Bildrauschen kann daher sehr leicht zu 6rilichen
Verschiebungen von lokalen Extrema fithren. Im Gegensatz dazu sind die Wende-
punkte der (hier kosinusformigen) Bildintensititsverteilung so definiert, daB dort
der Unterschied zwischen benachbarten Intensititswerten gerade maximal ist. Aus
diesem Grund sind die Ortspositionen der Wendepunkte und damit auch die Orts-
koordinaten der Kontrastschwerpunkte ausgesprochen unempfindlich gegen statisti-
sche-Inteqsitétsﬂuktuatloqen Die Unempfindlichkeit gegen statistisches Bildrau-
schen Wurde durch ausgiebige. Tests bestitigt, in denen die ermittelien Kontrast-
schwerpunkte: fiir rauschfreie Abbildungen und fur Abb]idungen, die. na.chtraghch
mit starkem statistischem Rauschen tberlagert worden waren, verglichen wurden.
Da beim Schwerpunkt-Verfahren zur Bestimmung von Kontrastschwerpunkten die
zweite .fiiumliche Ableitung der Bildintensitit verwendet wird, ist das Verfahren
ebenfalls unempﬁndhch gegen Bildintensitatsstorungen von nullter und erster Ord-
nung in den’ Ortskoordmaten Wie z. B mederfrequente Schwankungen cier Bﬂdhm-
tergrundmtenmta,t o .

Im zweiten ProzeBlschritt werden benachbarte Kontrastschwerpunkte entlang von
zwei Bildrichtungen, die sich nach der geometrischen Form der kleinsten projizierten
Kristalleinheitszelle richten, durch Geraden miteinander verbunden (c). Hierdurch
findet ‘eine Unterteilung der Abbildung in einzelne Bildzellen statt. - Eine einzelne
Bildzelle reprasentlert dabei eine "lokale” projizierte Kr1stallemhe1tszelle die jedoch
—‘wie in (b) deutlich zu erkennen ist — stark verzerrt sein kann. “Zur Beseitigung
solcher Verzerrungen wird die {ungefilterte) Bildintensititsverteilung innerhalb je-
der Bildzelle in regelméafigen — der jeweiligen Geometrie der Bildzelle angepafiten —
Abstédnden erneut abgetastet und mit Hilfe einer zweidimensionalen kubischen Inter-
polation [67] auf eine Normbildzelle iibertragen, die aus einemn festen zweidimensio-
nalen Raster aus N’ x N’ Bildpunkten (N’ = 27,n € V) besteht. Das Ergebnis dieses
Prozesses ist eine geometrisch entzerrte Gitterabbildung (d), in der alle Bildzellen
exakt die gleiche Anzahl von Bildpunkten besitzen, und in der jede einzelne Bild-
zelle exakt an die lokale Bildperiodizitat der zugrundeliegenden Abbildung angepalfit
ist. Bei diesem Entzerrungsvorgang liberprift der Algorithmus automatisch, ob die
Anpassung der jeweiligen Bildzelle an die zugrundeliegende Bildperiodizitat korrekt

~erfolgt ist. Dazu wird der Bild-Fourier-Koeffizient J mittels F'T fiir jede Bildzelle
“ermittelt, und die Giite der Anpassung wird anhand der — im Idealfall verschwinden-

" den — Anregungsstirke von Bild-Fourier-Koeffizienten in der B1ldfrequenzumgebung

S _'von J-bewertet.

5.2.2 Kompositionsbestimmung

" In-diesem Abschnitt wird ein Bildverarbeitungsalgorithmus beschrieben, der die Er-
‘stellung von quantitativen Kompositionsverteilungsbildern durch lokale Bildkontrastana-
“lysen von hochaufgelésten 5i/Si,Ge,_,-Gitterabbildungen, die unter optimierten Abbil-
- dungsbe_di_ngungen aufgenommen wurden, ermdglicht (Programm Q41DS). Anhand von
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Abb. 5.3 sollen die einzelnen Prozefischritte dieses Algorithmus am Beispiel einer simu-

lierten [110]-Gitterabbildung erlautert Werden,-: die eine abrupte Grenzflache vom Typ

(S-a) (vgl. Kap. 4, 1):zwischen Schichten aus reinem Si und Ge enthélt (a). Die Bild-

einschiibe zelgen Jexvells fur Jeden Prozeﬁschrltt den Emﬁuﬁ von starkem statlstlschem

Bildrauschen..w i o : o ﬁf" Sl

(i) Nach dem Dlgitahswrungsvorgang wird die Abbﬁdung zunachst geometmsch ent-
zerrt, wozu der in Kap.5.2.1 beschriebene Algorithmus eingesetzt ‘wird (b). Dabei
werden nach Ermittlung von Wendepunkten (weile Punkte in (b)) und Kontrast-
schwerpunkten (schwarze Punkte in (b)) der Bildintensitatsverteilung die Verbin-
dungslinien zwischen den Kontrastschwerpunkten so gewahlt, daf die Geometrie der
resultierenden Bildzellen der kleinsten projizierten Krlsta,llemheltszelie in der [110]-
Projektion entspricht (¢).-Der’ Ursprung dieser mosaikahnlichen Anordnung von
Bildzellen wird dabei so gewahlt, daft die Mitte Jeder Bildzelle mit einer Sulenposi-
tion in der’ Abbﬂdung zusammenfallt Schlieflich wird die demtenmtatsverteﬂung
jeder Bildzelle: a,uf ein Normbildzelle mit einem Raster aus 16 X 16. B]ldpunkten
iibertragen (d).

(ii) Im Anschluff an die geometrische Bildentzerrung wird der Bild-Fourier-Koeffizient
J fir jede-Bildzelle durch FT. bestlmmt Anhand des gemessenen ‘Wertes fiir J
wird nachfolgend fur jede Bildzelle ein Kompositionswert zq., durch Anwendung von
Gl.(5.3) bestimmt, Die zur Anwendung von ‘GL (5.3) erforderlichen Referenzwerte
JC¢ und J* Werden _}ewells in Bildbereichen von remem Ge bzw. reinem Si durch Mit-
telung von J iiber ‘viele Bildzellen ermittelt. Fiir eine Anwendung des Algorithm
auf 5i/Si, Gel_m-Grenzﬁa,chen wird ‘der Referenzwert _JGe entsprechend ‘durch einen
Referenzwert J%=S¢-- ersetzt. Die auf diese Weise ermittelten Kompositionswerle
Taer werden schliefilich in Form eines quantitativen Kompositionsverteilungsbildes,
in dem unterschiedliche lokale Kompositionswerte durch unterschiedliche Graustufen
(oder Farben) reprasentlert Wercien der zugrundeliegenden Gitterabbildung tberla-
gert (d}).- Aufgrund der speziellen geometrischen Form "der kleinsten -projizierten
Einheitszelle in der hier betrachteten [110]-Projektion erscheint.die abrupte Si /Ge-
Grenzfliche im Kq_mpo_s1_151_ons_v¢rﬁe_1_lqr_1g_s_b11d als eine sagezahnformige Linie (d).

Um die Zuverldssigkeit und die systematischen Fehler des beschriebenen Algorithmus
zur lokalen quantitativen Kompositionshestimmung zu ermitteln, wurde der Algorithmus
auf simulierte Gitterabbildungen von abrupten und diffusen Si/Si,Ge,_,-Grenzflichen
vom Typ (S) bzw. (D1-D3) (vgl. Abb.4.1 und 4.2) angewendet. Abb.5.4 zeigt fir
- jeden der vier Grenzflichentypen jeweils das durch Anwendung des Algorithmus ermit-

ielte: r\omposmonspronl 4. zZusammen mit dem nominellen Kompositionsprofil a:,mm

~fiir ‘die [110]- und die [100]-Projektion. Wie ein Vergleich der Kompositionsprofile fiir

f_abrupte und diffuse Grenzflichen ergibt, sind fiir beide Kristallprojektionen die Abwei-
- “chungen Al = *|8get — Tpom| der ermittelten Komposition vom Nominalwert jeweils
fur die abrupte 5i/Ge-Grenzfliche am gréBten, fiir welche Abweichungen von maximal
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Azy, = +0.059 fir Bildzellen unmittelbar an der Grenzfliche auftreten (Abb.5.4a,e).
Dieser Maximalwert reprasentiert damit einen inhirenten systematischen Fehler Az(%”
fiir die Kompositionsbestimmung mit Hilfe der entwickeiten Methode. Fur den Fall
diffuser Grenzflachen sind die Abweichungen Az, allgemein geringer als fur abrupte
Grenzflachen, wobei Az, mit zunehmender Breite der Si-Ge-Durchmischungszone sy-
stemnatisch abnimmt (Abb. 5.4b—d, {-h). Fiir die 51/81,Ge,_,-Grenzfliche vom Typ (D3)
betragt die grofite Abweichung nur noch weniger als Azgy,, = 0.02 (Abb.5.4d,h). Als
Ergebnis dieses Test kann festgehalten werden, dall bei der Anwendung des entwickelten
Algorithmus auf Gitterabbildungen von Si/5i,Ge, ,-Grenzflachen, die fiir optimierte
Abbildungsbedingungen simuliert wurden, eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen
ermittelten und nominellen Werten fiir die lokale Komposition erzielt wird, was die
Leistungsfahigkeit des Algorithmus zur lokalen quantitativen Kompositionsbestimmung
deutlich demonstriert. Anhand der Testergebnisse wird ebenfalls die in Kap. 5.1 getrof-
fene Annahme, dafl ein quasilinearer Zusammenhang zwischen lokalen Werten fiir J und
der Komposition auch fiir den Fall von Si/8i,Ge;_,-Grenzflachen besteht, im Nachhinein
bestatigt.

Der Fehler in den ermittelten Kompositionswerten héngt neben dem inharenten sy-
stematischen Fehler auch vom statistischen Fehler der Methode ab, der durch statistische
Fluktuationen von J fiir einen festen Kompositionswert bestimmt wird. Solche statisti-
schen Fluktuationen {Rauschen) konnen durch die Standardabweichung o der Verteilung
von J beschrieben werden. Die Referenzwerte J©° und J* kénnen als rauschirei betrach-
tet werden, da sie durch Mittelung tber sehr viele Bildzellen bestimmt werden. Auf der
Grundlage von Gl.(5.3), und durch Anwendung elementarer Fehlerrechnung [34{, ergibt
sich ein statistischer Fehler der Methode von

o

Azt = &+ FE e (5.4)
Anhand von Analysen der Bild-Fourier-Spektren experimenteller 5i/Si,Ge,_,-Gitterab-
bildungen wurde fiir ¢ ein Durchschnittswert von o = | max J%|/10 ermittelt. Fir den
Fall eines Kontrastiibergangs S—T zwischen Ge und Si nimmt der Nenner in Gl. (5.4)
den Wert 2| max J“?| an, woraus ein statistischer Fehler von Azl = 4-0.05 resultiert.
Dieser Fehler schliefii auch einen Rauschanteil fiir J mit ein, der aufgrund von Fluktua-
tionen in der Besetzung einzelner Gitterplatze mit Si- oder Ge-Atomen entlang projizier-
ter Atomsédulen entsteht (Legierungsrauschen). Fiir den Fall eines Kontrastiubergangs
S—HP zwischen Ge und Si betragt der Ausdruck im Nenner von Gl. (5.4) | max J%¢|, und
der statistische Fehler ist mit Az = 40.1 gréfer als fiir den Fall eines Kontrastiiber-
gangs S—T. Daher sind bei der experimentellen Anwendung der Methode im Hinblick
auf einen geringen statistischen Fehler in der Kompositionsbestimmung nach Moglichkeit
. Kontrastiibergénge vom Typ S—T bzw. T—S einzustellen. Die Quelle eines zusétzli-
- chen systematischen Fehlers liegt in der impliziten Annahme, daf) sich die Probendicke
“und der Defokus iiber den Bereich der analysierten Gitterabbildung nicht &ndert. Jedoch
"_Sind ortliche Schwankungen von ¢ und Af in experimentellen Gitterabbildungen immer
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zu erwarten, was gemaf den Untersuchungen in Kap. 5.1 zu dhnlichen Variationen in J
fihrt wie eine lokale Anderung der Komposition. Der systematische Fehler, der durch
solche Einfliisse entsteht, wird auf Azl = 1-0.05 abgeschiizt. Ein weiterer systema-
tischer Fehler bei der quantitativen Kompositionsbestimmung kann durch Unvollkom-
menheiten wahrend des Abbildungsvorgangs entstehen, insbesondere durch Strahl- und
Probenverkippungen. Strahlverkippungen fithren gemaf Ref. [68] zu einer individuellen
Verschiebung von Teilen des Bildkontrastmusters, wobei der Verschiebungsvektor ein-
zelner Bildkontrast-Teilmuster vom zugehdrigen Bildfrequenzenvektor § abhingt. Ein
Vorteil der hier vorgestellien Methode besteht jedoch darin, da als chemisches Signal
zur quantitativen Kompositionsbestimmung nur die Amplitude J einer einzigen Bild-
frequenz § = §, verwendet wird, und zwar iiber den gesamten Kompositionsbereich.
Der relative Unterschied in |g,| betrégt entsprechend der Gitterfehlpassung zwischen Si
und Ge fiir unterschiedliche Kompositionen maximal nur 4.2%. Aus diesen Griinden
fithren Strahiverkippungen zwar zu einer absoluten Verschiebung des Grundkontrast-
muster der Gitterabbildung in bezug auf die projizierte Kristallstruktur, jedoch sind
die relativen Verschiebungen der Grundkontrastmuster zwischen Probenbereichen un-
terschiedlicher Komposition vernachlissigbar klein. Strahlverkippungen fithren in Git-
terabbildungen von Si/Si,Ge,_.-Heterostrukturen daher nicht zu asymmetrischen Bild-
mustern und haben somit auch keinen negativen Einflufl auf die quantitative Kompositi-
onsbestimmung. Die Ergebnisse von Bildsimulationen zeigen, dafi Probenverkippungen
um Winkel > 5mrad zu Asymmetrien im lokalen Bildkontrastmuster fiihren kénnen.
Jedoch werden solche Kontrastasymmetrien zum einen nahezu vollstandig durch den
in Kap.5.2.1 beschriebenen Algorithmus zur Bildentzerrung korrigiert, und der verblei-
bende Fehler in der Kompositionsbhestimmung ist vernachlissigbar klein. Zum anderen
fiihrt eine Probenverkippungen um einen Winkel > 5 mrad zu einer vélligen Ausléschung
von HP-Bildkontrasten in der Gitterabbildung, weshalb solche groflen Probenverkip-
pungen im Experiment leicht zu erkennen und entsprechend zu korrigieren sind. Fiir
den Gesamtfehler der entwickelten Methode ergibt sich somit letztlich ein Wert von

Agee = £0.1.

523 '.'Vergieich mit anderen Algorithmen

" Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Methode zur lokalen QUanti_t_ativen Kom-

positionsbestimmung verwendet einen Algorithmus, der die kompositionelle Bildinfor-
mation durch eine lokalen Bildkontrastanalyse im Fourier-Raum extrahiert (Kap. 5.2.2).
Im Gegensatz zu diesem ”Fourier-Raum”-Algorithmus wurden zur quantitativen Kom-
positionsbestimmung bei I1I-V-Heterosystemen u.a. Algorithmen vorgeschlagen, bei de-
nen eine Kompositionsbestimmung durch Bildmusierkorrelationen im Orisraum durch-
- geflihrt wird [5-7]. Im folgenden sollen am Beispiel des ”Kreuzkorrelations”-Algorith-
- mus von Ourmazd und Kollegen [5,6] die Unterschiede zwischen einem typischen ”Orts-
-raum”-Algorithmus und dem in dieser Arbeit entwickelten ”Fourier-Raum”- Algorithmus

- erértert werden.

iR

e
i H
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Um einen transparenten Vergleich der beiden Algorithmen vornehmen zu kdnnen,
wird der "Kreuzkorrelations”-Algorithmus zunéchst aus der Ortsdarstellung in eine
Fourier-Darstellung iiberfiihrt. Den Ausgangspunkt bildet die zweidimensionale Bild-
intensitétsverteilung einer Bildzelle I{m,n) {0 < m < M N0 < n < N}. Fir diese
Bildzelle wird ein Intensitatsvektor [ definiert, dessen M x N Komponenten durch die

Einzelwerte I(m,n) gegen sind

I= (I(U,O),...,I(M —1,0), ... , J(O,N —1),..., (M —1,N — 1)).
Analpg dazu wird ein Fourier-Vektor

F= (700,000, J(M =1,0), .., J(O,N - 1)y, (M =1, N -1))

der Bildzelle definiert, dessen Komponenten J(k,/) e C {0 <k < M N0 <! < N} sich

aus der zweidimensionalen Fourier-Transformation von I{m,n) ergegeben:
= EZI(m,n) exp (—m27ri(km/M+ln/N)). (5.5)

Fiir einen gegebenen Fourier-Vektor kann der entsprechende Intensitatsvektor durch eine

zweidimensionale Fourier-Riicktransformation bestimmt werden:

I{m,n) = ﬁ ;Z :Z J{k,l} exp (QWi(km/M + ln/N)). (5.6)

Beim ”Kreuzkorrelations”- Algorithmus wird zur Kompositionsbestimmung der normier-
te Kreuzkorrelationskoeffizient C'(I4, Ip) von zwei Bildzellen A und B verwendet:

M-1N-1

. X X L(myn) Is () LI
Ol In) = e = 4B (5.7)
R EESR S a4l |p]
> Y Llm,n) />0 zofg(m,n)
m=0 n=0 m=0 n=

Da die Komponenten der Intensitatsvektoren allgemein reell sind, kann der Kreuzkorre-

lationskoeffizient alternativ auch durch entsprechende Fourier-Vektoren J 4 und J 5 aus-
gedriickt werden, was durch Einsetzen von GL (5.6} in Gl (5.7) und durch Anwendung
des. Parsevalschen Theorems [34] direkt verifiziert werden kann:

C(IAaIB) = C(JAvJ};)' . . (58)

Im weiteren soll f den Intensitatsvekior einer Bildzelle mit der zu bestimmenden

7
: RGO 3 S A A AR Ao T 3 21 £ Dafanans
J.\.Ul.u.yumuu_u..xb, Uuna .LO unda .Ll 501i€11 Qic .u.u.cu.m uauavcnnuxcu IUr WLCiCICIiZ

.."}_chem_tsche Slgnal CN(m) durch folgende Beziehung gegeben

o) - arccos O, I (59)

arccos C;
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worin ', den normierte Kreuzkorrelationskoeffizient bezeichnet:

-

17,
2|

T E =

C, = (5.10)

17-?1

ol

In Gl (5.10) bezeichnet fﬁ die Projektion des Intensitatsvektors I, auf eine Hyperebene
P, die von den beiden Referenz-Intensititsvektoren I, und I, aufgespannt wird., Entspre-
chend GI. (5.8} kann Gl.(5.10) in &quivalenter Form durch die entsprechenden Fourier-
Vektoren ausgedriickt werden:

7

= F70 (5.11)

In dieser Gleichung bezeichnet jﬂ die Projektion des Fourier-Vektors J, auf eine Hyper-
ebene Q, die von den beiden Referenz-Fourier-Vektoren J, und J; aufgespannt wird. Im
weiteren wird angenommen, daf die Intensitatsverteilung der Bildzellen ein Symmetrie-
zentrum besitzt, d.h. J = J Zur Berechnung von jﬂ aus J, werden in der Ebene Q
zwei orthonormale Basisvektoren 7, und ;1 mit folgenden Eigenschaften definiert:

Go = J, R} A | =1
., PokiveRE A .  (5.12)
h=vb+nh {vene€R}} A =1 A 3170=0.

Die Verwendung dieser Basisvektoren ergibt

jfi:i = ao.;e + 5’51;1 (5 13)

= e =
Ji = Bojo + Bijs

1

—

mit reellen Koeffizienten .
o ' g = Ju Jo ar = J. 5

A =z 7 | (5'14)
Bo = J1 Jo By = Ji ji- o
Durch Einsetzen von Gl.(5.13) in Gl.(5.11) ergibt sich
=2 wd cm—f

veajd +af VB3 -+ B

Durch Verwendung von Gl. (5.9) und der Bezichungen arccos (z/+/1 + 22) = arccotz und

arccot(z/y) = arctan (y/z) ergibt sich schlieflich eine {ibersichtliche Fourier-Darstellung - -

fir das normierte chemische Signal Cy(z):

gu
s}

,-\/H\

\../

Cufe) = 2O  (5.6)

Ja
/ )

' --Da.rln bezeichnet der Quotient «;/a, den Tangens des ”Winkels” ¢, zwischen - J und @ o

'J'o, und 3,/5, den Tangens des "Winkels” ¢, zwischen Jl und JO, also Cx(2) = qu/qbl

-“Im folgenden sollen die beiden hier betrachteten Algorithmen hmsu:hthch der belden '

_ W1cht1gsten Elgenschaften miteinander verglichen werden, namlich
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(1) hinsichtlich des funktionalen Zusammenhangs zwischen dem jeweiligen chemischen
Signal Jx(2) (Gl.(8.1),(5.3)} bzw. Cy{z) (Gl (5.16}) und der Komposition , sowie
(i1} hinsichtlich der Empfindlichkeit gegen statistisches Bildrauschen.

Gemaif Gl. (5.16) wird die Kompositionsabhingigkeit des normierten chemischen Sig-
nals Cx(z) nur durch den Zahler arctan (e, /0y) bestimmt, da der Nenner arctan (8,/5,)
lediglich eine von z unabhangige Normierungskonstante représentiert. Ohne Beschran-
kung der Allgemeinheit wird deshalb im weiteren der Nenner als 1 angenommen. Fur

das normierte chemische Signal ergibt sich unter dieser Annahme

M-1N-1

22 2o Jelky 1) 5a(k, 1)

Cy(z) = arctan k=0 120 . (5.17)

Wie Gl (5.17) zeigt, besteht der Nenner und der Zahler aus je einer gewichteten Summe
der Bild-Fourier-Koeffizienten J.(k,[), wobel jeder einzelne Bild-Fourier-Koeflizient mit
der entsprechenden Komponente des Basisvektors ;0 bzw. ;1 gewichtet wird. Da die
Summation tiber alle Werte von k,! ausgefithrt wird, hingt das chemische Signal Cy(z)
im allgemeinsten Fall von allen M x N Bild-Fourier-Koeflizienten J,(k,!) ab. Werden
jedoch die Referenz-Intensitatsvektoren fg und fl wie tiblich als rauschirei betrachtet,
so sind in den Referenz-Fourier-Vektoren jo und jl, und entsprechend auch in _;0 und
71, nur solche Vektorkomponenten von null verschieden, die fundamentalen Bildfrequen-
zen der Gitterabbildung entsprechen. Mit fundamentalen Bildfrequenzen sind hierbei
solche Bildfrequenzen gemeint, die direkt mit dem Raumfrequenzspektrum der abgebil-
deten Gitterstruktur korreliert sind und nicht urséchlich von statistischem Bildrauschen
herrithren. Dadurch wird die Summation im Nenner und Zahier von Gl.(5.17) effektiv
nur tiber die fundamentalen Bild-Fourier-Koeflizienten ausgefithrt, da alle anderen Sum-
manden null sind. Dies fiihrt daszu, dafl der gesamte Einflufl von Bildrauschen auf den
Rauschanteil reduziert ist, der auf die fundamentalen Bild-Fourier-Koeffizienten entfallt.
Die Verwendung des projizierten Intensitéitsvektors fl’ anstelle von I, in GL (5.9) hat zur
Folge, daf die zu Cy{z} (GL. (5.17)) beitragenden Bild-Fourier-Koeflizienten letztlich auf
solche Bild-Fourier-Koeflizienten beschrankt sind, die einen nichtverschwindenden Wert
in 'den Referenz-Fourier-Vektoren jo oder :fl aufweisen. '
Trotz der geringen Zahl von Bild-Fourier-Koeffizienten, die effektiv zu Cy(z) bei-
tragen, ergibt sich fir Cy(z) eine i.a. komplexe Abhéngigkeit von der Komposition z,
die aus der in Gl.(5.17) enthaltenen gewichteten Summation der kompositionsabhéngi-
‘gen fundamentalen Bild-Fourier-Koefiizienten im Nenner und Zéhler, der anschlieflenden

_Quotienbildung, sowie aus der nichtlinearen funktionalen Charakteristik der Arcustan-

- gensfunktion resultiert. Dieser Zusammenhang zwischen Cy(z) und z soll nachfolgend
“an einem einfachen Beispiel erliutert werden. Dazu betrachten wir eine: Abbildung, die
--durch nur zwei kompositionsabhéngige Bild-Fourier-Koeflizienten J{§4, 2} und J{(gp,; z)

A
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beschrieben wird:

J(Ga,m) =a— 2 {a,v e Ryqla #1}

5.18
HGore) = = {w € Rac} (518)
Die zugehdrigen Referenz-Fourier-Vektoren lauten
;A = (1:050)' . 10)
Fo—in10 y (5.19)
jB:\U,J.,U’. ,0;-

Damit ergibt sich fir die Kompositionsabhangigkeit des normierten chemischen Signals:

Cw(2) = arctan L _‘i] . (5.20)

Fir kleine Kompositionswerte z < 1 kann die Arcustangensfunktion durch ithr Argument

ersetzt werden:

7

Cu(z) = ——. 5.21)

a-— °

Wie Gl (5.21) zeigt, ergibt sich ein linearer Zusammenhang zwischen Cy(z) und =
nur unter restrikfiven Bedingungen fiir die Kompositionsabhangigkeit der Bild-Fourier-
Koeffizienten J(g4, z) und J(gp,2). Danach darf J{g,4, z) iiberhaupt nicht von z abhén-
gen (v = 0), wohingegen J{§s,«) linear von z abhéngen mufl (w = 1). Fir andere
Werte der Exponenten v und w ergibt sich in allen Fillen ein nichtlinearer Zusammen-
hang zwischen Cy(z) und z. Fur groflere Kompositionswerte fiihrt jedoch selbst eine
lineare Kompositionsabhangigkeit des Quotienten in Gl (5.21) zu Nichtlinearitaten des
chemischen Signals Cy(z), die aus der nichtlinearen funktionalen Charakteristik der Ar-
custangensfunktion in Gl. (5.20) resultieren. : o

Das erorterte Beispiel entspricht nahezu der Situation, wie sie fiir das Systemn GaAs/-
Al;Ga;.,As in der [100]-Projektion vorliegt [28]. Unter optimierten Abbildungsbedin-
gungen zeigen dort die Bild-Fourier-Koeflizienten J(000) und J (220) ein von der Kom-
position nahezu unabhingiges Verhalten {entsprechend J(§,,z) fir v = 0), wohingegen
der Bild-Fourier-Koeffizient J(200) nahezu linear mit @ variiert (entsprechend J(gs,z)
fitr w ="1). Die Tatsache, dafl das chemische Signal, wie Gl. (5.20) zeigt, iiber eine Ar-
custangensfunktion von den einzelnen Bild-Fourier-Koeflizienten abhingt, erklart (hier)

einsichtig die in Ref. [8] (ohne Erkldrung) getroffene Feststellung, Wonach CN( ) Pexzel- - .. |

lent” durch eine Arcustangensfunktlon beschrieben werden kann.-

Fiir das Si/51,Ge;_,-System ist die Situation im Vergleich zum GaAs/AixGal_;As-
System verdndert, dain diesem Fall die Bildintensitdtsverteilung neben dem Bild-Fourier-
Koeflizienten J{g, ), der linear von der Komposition abhingt, mafigeblich auch durch die

™11 T8 : T [n S 0N1 1 FTinnnh a1 o e N W | 4 1 3 H kKl L R ] . a .
DUA-Tourier-noenzienicen J(Uul) una J( ¢, ) besumint wird, die.nicitlinear ocder sogar

-+ nichtmonoton von z abhingen (vgl. Kap.3.2). Die Einbezichung aller fundamentalen
- Bild-Fourier-Koeffizienten in Gl.(5.17) fithrt dazu, dafl Cy(z) betrachtliche Abweichun-
-..gen von einer linearen Kompositionsabhingigkeit zeigt. Dies ist in Abb.5.5 gezeigt, wo
~auf der Grundlage der Gleichungen (3.5a~d) das normierte chemische Signal Cy(z) fiar

i f
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Abb.5.5: Auftragung des mit Hilfe des "Kreuzkorrelations”- Algorithmus [5,6] berech-
neten chemischen Signals Cy(z) fiir 5i,Ge,_, als Funktion von = (_E’ = [110}, ¢ = 10 nm,
Af = —55nm).

Si, Ge,_,-Legierungen als Funktion der Komposifion aufgetragen ist. Die gewahlten Ab-
bildungsbedingungen entsprechen hierbei den Abbildungsbedingungen die in Abb.5.1
fur die Auftragung von Jy(z) verwendet wurden (B = {110}, ¢t = 10nm, Af = —55nm).
Signifikante Abweichungen von eciner linearen Beziehung Cy(z) « 2z sind anhand des
Kurvenverlaufs deutlich zu erkennnen, die zudem stark mit der Probendicke und dem
Defokus variieren {nicht gezeigt). ‘Im Gegensatz zu dieser komplizierten Kompositions-
abhangigkeit des chemischen Signals bel der "Kreuzkorrelations”-Methode ergibt sich bei
der in dieser Arbeit entwickelte ?Fourier-Raum?”-Methode ein quasilinearer Zusammen-

hang zwischen dem chemischen Signal Jn(z) und z, da zur Bestimmung von Jy(z) nur

ein. einzelner Bild- g‘cn,.ner Koeffizient, der seinerseits linear von = abhéngt, ‘.rew.ferdet
wird (vgl Kap.5.1).- Ein zusatzhcher Vorteil der ”Fourier-Raum”-Methode besteht in
der geringen Empfindlichkeit dieses quasilinearen Zusammenhangs gegen Schwankungen
der Probendicke und -des Defokus. N '

Den zweiten wichtigen Vergleichsaspekt bildet die Empfindlichkeit der beiden Metho-
den zur Kompositionsbestimmungin bezug auf statistisches Bildrauschen. In experimen-

tellen Gitterabbildungen sind in der Regel alle A/ x-/V Bild-Fourier-Koeflizien 1ten J (!ﬂ i)

" einer ‘Bildzelle von statistischem Bildrauschen betroffen, wobei das Rauschen eines ein-
zelnen Bild-Fourier-Koeffizienten durch seine Standardabweichung o(k, l) qua.ntlﬁmert'

- werden kann.' Unter der Annahme, dafl die Referenz- Intenmtaﬁsvektoren I und’ I frei-..

“von statistischem Rauschen sind, und da8 die Komposition @4, durch GL.(5.17) gegeben
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ist, ergibt sich durch Anwendung elementarer Fehlerrechnung [34] fiir die ”Kreuzkorre-

lations”-Methode ein statistischer Fehler in der Kompositionsbestimmung von:

M-1N-1 333 2
{stat) — det 2 I
Amdet \ (6Jkl) O'(k,)
k=0 =0
(5.22)
M-1N-1
. 2
‘;b f']”lz ZZ Jl k l *Jo(k,l)al) Uz(k,l).
\ k=0 I=0

. . {at - . . .
Dieser komplexe Ausdruck fiir 2" kann wesentlich vereinfacht werden, indem fiir das

statistische Bildrauschen ein "weifles” Rauschspektrum angenommen wird, d.h. o(k,l} =
o {0 <k < M-1IN0 << N-1}. Unter dieser Annahme ergibt sich fiir den statistischen
Fehler in ¢ gemal Gl. (5.22):
Azlis) = 7 (5.23)
A

Demnach hingt Az zum einen umgekehrt proportional vom ”"Winkel” ¢, zwischen
Jo und J, ab, und zum anderen proportional vom relativen Bildrauschen o/|Jl|. Ins-
besondere ist der statistische Fehler nicht, wie im Fall der ”Fourier-Raum”-Methode,
von der betrachteten Komposition unabhingig, sondern hangt iber den Betrag |J!| von
der Komposition ab. Unter optimierten 5-Strahl-Abbildungsbedingungen, und unter
der Annahme ¢ = {max J9)/10, ergibt sich durch Anwendung von Gl. (3.5a-d) fiir den
statistischen Fehler in z ein mittlerer Wert von Az = +0.053. Dieser Fehler ist ver-
gleichbar mit dem Fehler, der sich fiir die "Fourier-Raum”-Methode ergibt (Kap. 5.2.2).
Die Annahme eines "weiflen” Rauschspekirums ist jedoch fiir den Fall experimentel-
ler Gitterabbildungen, fiir die das Rauschspektrum Gaufi-férmig um den Ursprung des
Bildfrequenzraumes verteilt ist, nicht gerechtfertigt. Dies fithrt dazu, daf z.B. der Bild-
Fourier-Koeflizienten J(000), d.h. die Bildhintergrundintensitit, eine bedeutend héhere
Standardabweichungim Rauschen aufweist als z.B. die Amplitude J(§,) der Grundmodu-
lation. Aus diesem Grund kann ein statistischer Fehler von A2 = £0.053 lediglich als
eine Fehleruntergrenze angesehen werden. Fiir die im Rahmen dieser Arbeit experimen-
tell aufgenommenen Gitterabbildungen von Si/Si,Ge, ,-Heterostrukturen ergaben sich
unter optimierten Abbildungsbedingungen, und fiir den Fall von Kontrastiibergingen
vom Typ 5—T zwischen Ge und Si, statistische Fehler in z von bis zu Azl*" = £0.11 bei
Anwendung des "Kreuzkorrelations”-Algorithmus. Die ”Fourier-Raum”-Methode be-
sitzt demnach ein wesentlich giinstigeres Signal-zu-Rausch-Verhaltnis 1/Az5"Y, das 2.T.
_ mehr-als doppelt so hoch ist im Vergleich zur "Kreuzkorrelations”-Methode. Dariiber

“-hinaus ergibt sich bel der ”Kreuzkorrelations”-Methode ein im Vergleich zur *Fourier- -

Raum”-Methode ebenfalls hoherer systematischer Fehler Azl durch den Einfluf} nicht-
_lokaler-Kontrasteffekte aufgrund von Fresnel-Beugung (vgl. Kap.4.1), da von solchen
‘Effekten stark betroffene niederfrequente Bild-Fourier-Koeffizienten (z.B. J(000)) bei der
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"Kreuzkorrelations”-Methode ebenfalls zur Kompositionsbestimmung verwendet wer-

den.

Zum Abschlul dieses Kapitels soll am Beispiel des ” Kreuzkorrelations”-Algorithmus
demonstriert werden, dafl der in dieser Arbeit entwickelten Algorithmus zur geome-
trischen Bildentzerrung (Kap.5.2.1) auch in Kombination mit anderen ”"Orts-Raum”-
oder ”Fourier-Raum”-Algorithmen zur quantitativen Kompositionsbestimmung vorteil-
haft eingesetzt werden kann. Dazu wird fiir den Fall einer diffusen GaAs/Al,Ga;_ As-
Grenzfliche in der [100]-Projektion die Auswirkung einer geringen Strahlverkippung auf
die quantitative Kompositionsbestimmung mittels des ”"Kreuzkorrelations”- Algorithmus
untersucht. Abb.5.6a zeigt eine simulierie 9-Strahl-Gitterabbildung fir eine diffuse
Grenzfliche, die zwischen Schichten aus reinem GaAs und AlAs eine 4 Kationenlagen
breite Durchmischungszone aufweist (durch Pfeile gekennzeichnet), unter optimierten
Abbildungsbedingungen (Af = —20nm, ¢ = 10.7nm), wie ste in Ref. [8] fiir dieses
Materialsystem ermittielt wurden. Der Bildkontrast in reinem GaAs wird durch ein
{220}-Bildkontrastmuster dominiert und veradndert sich systematisch mit zunehmendem
Al-Gehalt der Kationenlagen zu einem {200}-Bildkontrastmuster. Abb.5.6b zeigt den
Einfluf} einer Strahlverkippung um 1.9 mrad senkrecht zur Grenzflichenebene auf den
Bildkontrast unter sonst gleichen Abbildungsbedingungen wie in Abb.5.6a. Gemaf den
Ausfilhrungen in Kap.5.2.2 fihrt die Strahlverkippung zu einer Verschiebung der lo-
kalen Bildkontrastmuster in bezug auf die projizierte Kristallstruktur, wobei die Ver-
schiebungsbetrige fiir das {220}- und das {200}-Bildkontrastmuster signifikant ver-
schieden sind. Dies verursacht eine betonte Asymmeirie des Bildkontrastmusters in
Bereichen von Al Ga,_,As und reinem AlAs. Dafl im Bereich von reinem AlAs iiber-
haupt ein {220}-Bildkontrastmuster auftritt, hingt mit dem Einflufl von Strahlverkip-
pungen auf die Wellenaberrationsfunktion y zusammen [68]. Die direkte Anwendung

s "Kreuzkorrelations”- Algorithmus auf Gitterabbildungen, die solche stark asymme-
trischen Bildkontrastmuster aufweisen, kann zu betrdchtlichen Fehlern bei der loka-
len Kompositionsbestimmung fithren. Eine quantitative Kompositionanalyse mit Hilfe
des "Kreuzkorrelations”-Algorithmus ergab Abweichungen von bis zu Az = 0.08 zwi-
schen lokalen Kompositionswerten fiir die mit Abbildungsfehlern behaftete Gitterabbil-
dung in Abb. 5.6b und lokalen Kompositionswerten fiir die {ideale) Gitterabbildung in
Abb.5.6a. Ein erfolgreicher Einsatz von Bildmusterkorrelations-Algorithmen wie dem
? Kreuzkorrelations”- Algorithmus zur Kompositionsbestimmungist jedoch auch bei Git-
terabbildungen mit stark asymmetrischen Bildkontrastmustern méglich, wenn begleitend
dazu der in Kap.5.2.1 beschriebene Algorithmus zur geometrischen Bildentzerrung und
Kontrastsymmetrisierung eingesetzt wird. Das Ergebnis einer Anwendung dieses Algo-
rithmus auf die Gitterabbildung in Abb.35.6b ist in Abb.5.6c gezeigt, in der deutlich

.. die ‘Symmetrisierung des Bildkontrastmusters zu erkennen ist. Eine Anwendung des

-_”Kreuzkorrelations”-.Algorithmus auf die korrigierte Gitterabbildung in Abb.5.6¢ liefert
. lokale Komposztionwerte, die in sehr guter Ubereinstimmung mit lokalen Komposztlons—
g Werten fur den Fall der (idealen) Gitterabbildung (Abb.5.6a) sind, und die in Abb.5.6d
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Abb.5.6: (a) Simulierte 9-Strahl-Gitterabbildung einer diffusen GaAs/Al, Ga,_,As--
Grenzfliche mit einer 4 Kationenlagen breiten Durchmischungszone in der [1 00]-Projek-
tion (Af = —20nm, t = 10.7nm ). (b) Gitterabbildung unter identischen Abbildungs-
. ‘bedingungen wie in (a}, mit Ausnahme einer Strahlverkippung um 1.9 mrad senkrecht

zur Grenzflichenebene. (¢ Geometrisch korrigierte Gitterabbildung aus (b). (d) Quan-
- titative Graustufenreprasentation des lokalen Al-Gehalts, ermitielt mit Hilfe des "Kreuz-

“korrelations”- Algorithmus [5,6].

Al
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in Form einer Graustufenreprasentation des ortlichen Al-Gehaltes dargestellt sind. Lo-
kale Bildkontrastasymmetrien, wie sie in Abb.5.6b beispielhait gezeigt sind, kénnen in
experimentellen [100]-Gitterabbildungen von GaAs/Al, Ga;_,As-Grenzflichen in der Tat
haufig beobachtet werden (siehe z.B.-Abb.2 in Ref. [6] oder-Abb. 2 in Ref. [8]).
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6 Experimentelle Charakterisierung von Si/Si_ Ge,_,-
Heterostrukiuren

Im experimentellen Teil dieser Arbeit wurden verspannte Si/Si,Ge,; ,-Heterostruk-
turen unterschiedlichen Schichtaufbaus und unterschiedlicher kompositioneller Zusam-
mensetzung mit analytischen und hochauflésenden elektronenmikroskopischen Metho-
den charakterisiert. Die untersuchten Proben umfassen zweidimensionale Si,Ge, .-
Quantentopf-Strukturen, lang- und kurzperiodische SimGen—ﬁbergitter, sowie diinne epi-
taktische 5i,Ge,_,-Filme, die mit CVD, MBE oder LPE auf [001}-orientierten Si-Substra-
ten gewachsen wurden® Im Rahmen einer Grundcharakterisierung wurde die allgemeine
Morphologie der Schickisysteme, die mittlere Komposition und der Verspannungszu-
stand einzelner Schichtkomponenten, sowie die Natur, die Haufigkeit und der Beitrag
zum Gitterfehlpassungs- Ausgleich von ein- und zweidimensionalen Gitterdefekten unter-
sucht. Den Schwerpunkt der experimentellen Untersuchungen bildete die kompositionelle
und sirukturelle Charakterisierung von ausgewahlten Schichtsystemen mit Hilfe der in
dieser Arbeit entwickelten quantitativen Methode zur Grenzflichenanalyse auf atomarer
Skala. Durch den Finsatz dieser Methode konnten an inneren Si/Si,Ge;_,-Grenzflichen
Werte fiir die Breite des kompositionellen Ubergangs und fiir die Grenzflachenrauhigkeit
in Form von Grenzflichenstufen ermittelt werden. Anhand der experimentell gewonne-
nen Hrgebnisse wurden insbesondere auch die theoretischen Vorhersagen bezliglich des
Bildkontrastverhaltens von Si,Ge,_,-Legierungen und Si/Si,Ge,_,-Grenzflichen, sowie
die Verldfilichkeit der aus hochaufgeldsten Gitterabbildungen bestimmten Kompositi-
onswerte iiberpriuft. Finen zusdtzlichen Aspekt der experimentellen Arbeiten bildete
die quantitative Untersuchung der Interdiffusion in langperiodischen ﬁbergitterstruktu—
ren, wodurch Interdiffusionskoeffizienten bestimmt werden konnten. Ein Teil der cha-
rakterisierten 5i/8i,Ge, ,-Heterostrukturen wurde auch von anderen Forschergruppen
mit Hilfe hochauflosender Réntgenbeugung {engl. X-ray diffraction, XRD), Rutherford-
Rickstreuung (engl. Rutherford backscattering, RBS), sowie mit Raman-Spektroskopie
und Photolumineszenz-Spekiroskopie (PL) untersucht. Die kompositionellen und struk-
turellen Daten, die aus diesen Untersuchungen in Form integraler Mittelwerte tiber
groflere Probenvolumina gewonnen wurden, werden Jeweils an geeigneter Stelle mit Un—

t\,rsuchungserg\,bmssen dieser Arbeit verglichen

6§ .’Eipérimente}ie Methoden
6111 - Probenpriparation

Fiir die Charakterisierung im Transmissionselektronenmikroskop wurden von den

U aUm fiir Teile des .Schich_tsystems einen definierten Verspannungszustand zu einzustellen, wurde die
. “Mehrzahl der Quantentopf- und Ubergitterstrukiuren nicht direkt auf das Si-Substrat, sonder auf ei-
“NEn Zuvor aufgebrachten, homogenen oder strukturierten Si;Ge;_,-Legierungspuffer {Dicke 20~ 1200nm)

aufgewachsen :

T
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Si/8i,Ge,_,-Heterosystemen [110]- und [100]-Querschnittsproben sowie [001]-Aufsichts-
proben nach konventioneilen Techniken [69] angefertigt.

Querschnittsproben: Zur Priparation von Querschnittsproben wurden vom Aus-
gangsmaterial zunéchst jeweils zwel rechteckige Probenstiicke von ca. 5SmmXx7mm
entlang der [110]- und [110]-Richtungen abgespalten. Diese zwei Probenstiicke wur-
den zusammengekiebt, so daB die Epitaxieschichien einander zugewandt waren, und
zusitzlich rechts und links mit je zwel ebensogrofien Kristallstiicken aus reinem Si
(Dicke 500 um) beklebt. Als Klebstoff wurde im Anfangsstadium der Arbeit Araldit
mit IDP-Hirter verwendet, der vor dem Kliebevorgang zur Vermeidung von Blasenbil-
dung zunichst 45 min ausgegast, und nach dem Klebevorgang in einem Ofen bei 116°C
etwa eine Stunde lang ausgehirtet wurde. Die resultierende Dicke der Klebstoftschicht
zwischen den S§i/Si,Ge;_.-Probenstiicken betrug hierbei zwischen 10 und 40pgm. Im
Verlauf der Arbeit wurde anstelle von Araldit der Klebsioffi G1 (Fa. Gatan) verwen-
det, der nicht ausgegast und nur ca. 20 min bei 80° C ausgehartet werden mufl. Bei
Verwendung von G1 betrug die Dicke der Klebstoffschicht nur noch etwa 2 bis 5 um.
Diese extrem geringe Klebstoffdicke fithrte dazu, dafl die TEM-Proben nach der ab-
schlieBenden Diinnung durch Ionenbeschufl iber sehr weite Bereiche der keilférmigen
Probenrinder homogen durchstrahlbar waren. Ferner betrug der Keilwinkel der Pro-
benrander nur etwa 14°, im (egensatz zu Keilwinkeln von etwa 22° bei Verwendung
von Araldit-Kleber. Solche flach ansteigenden Probenrander waren insbhesondere fur
die Anwendung der entwickelten Methode zur quantitativen Kompositionsbestimmung
von Vorteil {vgl. Kap.5), da die Probendicke in den jeweils analysierten Bildbereichen
von ca. 10 x 10nm? nur um ca. 2.5nm variierte, was zu entsprechend kleinen sy-
stematischen Fehlern in der Kompositionsbestimmung fihrte. Nach dem Klebevorgang
wurden aus dem entstandenen Schichtpaket mit einer Fadensage ca. 0.5 mm dicke Schei-
ben ausgesagt, so dafl die Oberflichennormale der jeweiligen Scheibe einer [110]- bzw.
[110]-Richtungen entsprach. Zum Einbau in den TEM-Probenhalter wurden aus diesen
Scheiben mittels eines Ultraschallbohrers (Fa. Gatan) kreisférmige Proben mit 3mm
Durchmesser gebohrt. Diese Proben wurden dann durch beidseitiges Abdiinnen mit
Nafischleifpapier abnehmender Kérnung (800-4000) auf eine Restdicke von ca. 100 um
gebracht. Anschlieflend wurde mit einem Muldenschleifgeras (Fa. Gatan) eine einseitige,
sphérische Vertiefung (R = 10 mm} in die Probe eingebracht, so dafl die Restdicke zwi-
schen Muldentiefpunkt und Probenunterseite etwa 10 um betrug. Zur Dickenkontrolle
wurde die Eigenschaft von Si ausgenutzt, bei dieser Dicke unter Durchlichtbeleuchtung
eine Lichttransparenz in Form eines hellgelben Schimmers zu zeigen. Sodann wurden
beide Probenseiten mittels eines Filzrades mit aufgebrachter kolloidaler Si10,-Losung
- . (Mastermet) fiir 5min poliert und anschiiefend in Aceton- und Ethanolbddern fir je-
“.weils 5 min gereinigt. Abschliefend fand die Diinnung der Proben bis zur Perforation
~in einer Ionendiinnungsapparatur (Fa. Gatan) statt. Dazu wurden zwei fokussierte
Art*-Tonenstrahlen mit einer Energie von 3.5keV unter einem Winkel von 13.5° zur Pro-

- benoberflache beidseitig auf die rotierende Probe (v = 2.0 min™") geschossen, wobei eine

i

|




6 Experimentelle Charakterisierung von 5i/5i,Ge;_,-Heterostrukturen 83

Perforation des Probenzentrums nach 15 bis 20 min erreicht war. Um einem Aufheizen
der Probe und einer dadurch moglicherweise induzierten Verénderung der Mikrostruktur
vorzubeugen, wurden die Proben wihrend des Diinnungsvorganges mit fliissigem Stick-
stoff gekiihlt. Eine Nachdiinnung der TEM-Probe bei verminderter lonenenergie, wie sie
haufig zur Reduzierung der amorphen Oberflichenschichten durchgefithrt wird, wurde
nicht vorgenommen, da sich hierdurch die Probenqualitét nachweislich verschlechterte.

Aufsichtsproben: Zur Préparation von Aufsichtsproben wurden vom Ausgangsmate-
rial quadratische Probenstiicke von ca. 4 mm Kantenlinge abgespalten und daraus mit-
tels Ultraschallbohrens entlang der [001]-Oberflichennormale kreisférmige Proben mit
3 mm Durchmesser gebohrt. Die nachfolgenden Praparationsschritte entsprechen denen
fiir Querschnittsproben, mit der Ausnahme, dafl sowohl die mechanische als auch die
abschlielende Diinnung durch Ionenbeschufl jeweils nur einseitig von der Substratseite

her erfolgte.

Wegen der Sprodigkeit der untersuchten Halbleitermaterialien bei Raumtemperatur
ist zu erwarten, dafl das Sagen und Schleifen wihrend des Praparationsvorgangs lediglich
diinne Oberflachenbereiche der Probe stort. Diese werden durch den nachfolgenden
lonendiinnungsprozeB schon in einem frithen Stadium wieder abgetragen, so dafi die
Mikrostruktur im Inneren der Probe ungestort bleibt. Der Ionenbeschuf} selbst hinterlafit
diinne, amorphe Oberflichenschichten auf beiden Seiten der abgediinnten Probe [70],
die bei den hier gewahlten optimierten Diinnungsparametern bei frisch priparierten
Proben im Bereich zwischen 1.5 bis 2.5nm lagen. Fiir Probendicken im Bereich von
8 bis 25 nm, die fiir die hochauflésende Gitterabbildung relevant waren, kennten keine
negativen Einfliisse dieser amorphen Oberflachenschichten, abgesehen von einem Beitrag
zum Bildrauschen, auf den Bildkontrast beobachtet werden.

Neben der beschriebenen Technik zur Priparation von Querschnittsproben wurde
eine alternative Querschnitts-Priparationsiechnik auf ihre Anwendbarkeit bei verspann-
ten Si/Si,Ge,_,-Proben hin iiberpriift. Bei dieser Technik, die bislang insbesondere bet
III-V-Halbleitern erfolgreich angewendet wurde [71,72], wird das Ausgangsmaterial ent-
lang von (110)-Richtung angeritzt und gespalten, wodurch sich im Idealfall Spaltflichen
~vom . {110}-Typ ergeben. Die entstehenden rechteckigen Bruchstiicke werden dann auf
einer Ecke stehend mit Silberleitkleber auf einen Kupferring aufgeklebt, so daf eine
[100]-Querschnittsprobe mit einem Keilwinkel von 90° entsteht. Diese Priparations-
technik fiir Querschnitte besitzt im Vergleich zur konventionellen Praparationstechnik
den ‘Vorteil, daf} durch die vorgegebene Probengeometrie die 6rtliche Probendicke stets
in einem festen Verhélnis zum projizierten Abstand vom Probenrand steht. Die genaue
Kenntnis 'der 6rt1ichen Probendicke kann insbesondere hilfreich fiir Vergleiche zwischen

i _.'der Nachteil entgegen, dafl die Anderung der pro Jimerten Probendicke uber einen ge— "
- gebenen Bildbereich etwa 8mal so grof} ist im Vergleich zu konventionell priparierten

_Querschnittsproben. Die Anfertigung von Spaltproben, die fiir hochauflésende Gitter-
' "@bbi_idu_ngen geelgnet waren, konnte im Rahmen dieser Arbeit fiir Proben aus reinem

il
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Ge und reinem Si erfolgreich durchgefithrt werden. Jedoch lieferte diese Praparations-
technik bei verspannten Si/Si,Ge,_,-Heterstrukturen keine befriedigenden Ergebmisse.
Der Grund dafiir bestand in einem unkontroilierten Ablauf des Spaltvorgangs, woraus
in der Regel hochindizierte, iiber den durchstrahlbaren Bereich wechselnde Spaltebe-
nen resultierten. Als Ursache fiir diesen unkontrollierten Spaltvorgang kommen in der
Hauptsache die z.7T erheblichen mechanischen Spannungen in den untersuchten Schicht-
systemen in Betracht, die durch Gitterfehlpassungen zwischen Si,Ge,_.-Einzelschichten

unterschiedlicher Komposition entstehen.

8.1.2 Transmissionselektronenmikroskopie

Zur Charakterisierung der Si/Si,Ge;_,-Heterostrukturen wurden in dieser Arbeit
Methoden der analytischen und der hochauflosenden Transmissionselektronenmikrosko-
pie eingesetzt, mit einem Schwerpunkt auf der hochauflésenden Gitterabbildung. Dabei
wurden die Proben hinsichtlich ihrer allgemeinen Morphologie und hinsichtlich beobach-
teter Gitterdefekte mittels konventioneller und hochaufiosender Beugungskontrastab-
bildung untersucht. Der Verspannungszustand und die mittlere Komposition einzelner
Si,Ge; ,-Schichten wurde anhand von Feinbereichs-Beugungsbildern (engl. selected area
diffraction, SAD) bestimmt. Zur Kompositionsbestimmung auf mikroskopischer Skala
(= 0.1 pm?) wurde die energiedispersive Rontgenspektroskopie (engl. energy-dispersive
X-ray spectroscopy, EDS) eingesetzt. Quantitative Grenzflichenanalysen und Detailana-
lysen an ein- und zweidimensionalen Gitterdefekten auf atomarer Skala wurden mittels
hochaufiosender Gitterabbildung durchgefiihrt. Im folgenden werden die eingesetzien
elektronenmikroskopischen Verfahren im einzelnen beschrieben, wobei hinsichtlich von
Details zur Beugungskontrastanalyse von Gitterdefekten und zur Kompositionsbestim-
mung 1kt EDS auf Ref. [T3] verwiesen sel.

Die elekironenmikroskopischen Arbeiten wurden an insgesamt drei Transmissions-
elektronenmikroskopen durchgefithrt. Zur analytischen Elektronenmikroskopie wurden
ein Philips EM 430T (300kV) und ein JEOL 4000FX (400kV), und zur hochauflosen-
den Gitterabbildung ein JEOL 4000EX (400kV) verwendet. Alle Gerdte waren mit einer
emissionsstarken LaBs-Kathode ausgestattet und wurden bei den angegebenen Beschleu-
nigungsspannungen betriecben. Zudem verfiigien alle Geréte {iber einen Doppelkipp-
Probenhalter, der neben einer lateralen Probenverschiebung ebenfalls die Verkippung
der Probe innerhalb eines bestimmten Offnungskegels erméglichte. Zur Redusierung der
bei der Bestrahlung der Probe auftretenden Kohlenstoff-Kontamination wurden in der
Regel die an allen Geraten adaptierten Stickstoff-Kiihlfallen zur Verbesserung des Va-
kuums in der Mikroskopsaule benutzt. Zur Elementanalyse auf mikroskopischer Skala

wurden energiedispersive Rontgenspekiromeier der Fa. Edax {FPhilips EM 4307) baw.

- Tracor-Northern (JEOL 4000FX) verwendet. - Die beiden Jeol-Mikroskope waren mit - -
- einem Bildverstirkersystem (Fa. Gatan) ausgestattet, an das beim 4000EX zusatzlich. =
“eine Signalprozessoreinheit (Fa. Tietz) zur Fourier-Transformation der 'Bildintensitét§_—

: ifgrteilung adaptiert war.
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Hochauflosende Gitterabbildung: Die experimentelle Anwendung der entwickel-
ten Methode zur quantitativen Grenzflichenanalyse erforderte die Einstellung einer
exakten Zonenachsenorientierung der Probe und optimierter Werte fiir die Proben-
dicke und den Defokus (vgl. Kap.3-5). Die Einstellung einer [110}]- bzw. [100-
Zonenachsenorientierung wurde jeweils im Beugungsmodus unter Zuhilfenahme der in
dickeren Probenbereichen zu beobachtenden Kikuchi-Linien vorgenommen [74]. Op-
timierte Werte fiir die Probendicke wurden fiir die [110]-Projektion im Bereich um
i = 10nm eingestellt (Tab.3.1). Wie in Abb.3.4a gereigt ist, sind im Bereich dieser
Probendicke die Bildhintergrundintensitaten fiir Si-reiche und Ge-reiche Probenbereiche
nahezu gleich, unabhéngig vom Defokus. Dies erlaubte eine einfache Identifizierung die-
ses optimierten Dickenbereichs in der Abbildung. Fir die [106]-Projektion erstreckt sich
der Bereich optimierter Probendicken iiber den gesamten fiir die hochauflésende Gitter-
abbildung nutzbaren Dickenbereich bis zu ¢ = 18nm (Tab.3.1). Optimierte Defokus-
werte nahe dem Scherzer-Defokus (A f = —50nm) wurden fiir beide Kristallprojektionen
anhand charakteristischer Bilddetails eingestellt. Dazu wurde zuerst durch Defokusva-
riation ein minimaler Bildkontrast im Bereich des amorphisierten Probenrandes einge-
stellt. GemaB der linearen Abbildungstheorie ist diese Bedingung fiir einen Defokus von
etwa —20 nm erfiillt {11}. Davon ausgehend wurde dann durch eine definierte Verminde-
rung des Objektivlinsenstromes ein Defokuswert von —50nm zunichst grob eingestellt.
Eine Feinabstimmung von Af im Bereich optimierter Probendicken wurde dann anhand
der Bedingung J*(g,) = ~J%(§,) durchgefiihrt, was einem maximalen Bildkontrastun-
terschied zwischen reinem Si und Ge (oder einer Si,Ge, ,-Legierung) entspricht. Die
Feinabstimmung von Af ist allgemein unkritisch, da gema$ Kap. 5.1 eine quasilineare
Beziehung zwischen dem chemischen Signal J(7,) und z fiber gréflere Defokusbereiche

gilt. -

" Zur Detailanalyse von Versetzungen und planaren Gitierdefekten mittels hochauflo-
sender Gitterabbildung wurde die in Kap. 3.2 und 4 fiir die [110}- und [100]-Projektion er-
mittelte Eigenschaft des Bildkontrastes ausgenutzt, wonach fiir ungestorte Kristallberei-
che die Positionen projizierter Atomséulen mit hellen oder dunklen Kontrastpunkten in
der Abbildung zusammenfallen. Dies erlaubte es, den Stufenanteil des Burgers-Vektors
einer. Versetzung, die parallel zum Elektronenstrahl orientiert war, durch Ausfithren ei-
nes Burgers-Umlaufs [75] in ungestérten Kristallbereichen um den Versetzungskern zu

bestimmen. In a,na,loger Weise wurde bei der Analyse von planaren Gitterdefekten, im

haer betrachteten Fall von Stapelfehlern und Mikrozwillingen, verfahren.

Um quantitativ auswertbare Gitterabbildungen der Probenstruktur zu erhalten, ist
eine exakte Justage des elektronenoptischen Strahlengangs im Mikroskop unbedingt
erforderlich. . Zur exakten Mikroskopjustage wurde der Sachverhalt ausgenutzt,  daf
. nur-Strahlen, die auf der optischen Achse einer Linse verlaufen, von Variationen der
:_; ~Linsenbrechkraft unberiihrt bleiben. Durch entsprechende Anregungsvariationen des

Kondensor-, Objektiv- und Projektorlinsensystems wurde das Mikroskop nach diesem

"':_Prmmp jeweils bis zur bestmdglichen Abbildungsqualitat justiert.
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Beugungskontrastabbildung: Durch den Einsatz einer Objektivblende mit entspre-
chend kleinem Durchmesser tragt bei der Beugungskontrastabbildungen nur ein kleiner
Raumfrequenzbereich der Austritiswellenfunktion um den Nullstrahl (Hellfeldabbildung)
oder um einen abgebeugten Strahl® (Dunkelfeldabbildung) zur Bildintensitat bei. Die
Ortsauflésung im Bild nimmt dabei mit kleiner werdendem Ob jektivblendendurchmesser
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Ubersichtsaufnahmen der untersuchten Si 33 er
Regel unter Hellfeldabbildungsbedingungen aufgenommen, so daﬁ neben dem N ullstrahl
jeweils nur ein abgebeugter Gitterreflex vom {400}-Typ (B = {110}) bzw. vom {220}-
Typ (B = [100}) stark angeregt war (Zweistrahlfall). Fiir kurzperiodische 5i,,Ge,.-Uber-
gitterstrukturen ist jedoch das Kontrastverhalten von Hellfeldabbildungen nicht trivial
und soll deshalb ausfiihrlicher erértert werden. Bei Ubergitterstrukturen umfaft das
Fourier-Spektrum der Austrittswellenfunktion aufgrund der periodischen Modulation
des Kristallpotentials zusatzliche Fourier-Koeffizienten giq (Ubergl‘tterreﬂexe), die fir
homogene Volumenkristalle nicht auftreten. Zur rédumlichen Aufésung der Ubergitter-
struktur in Hellfeldabbildungen muf} der Objektivblendendurchmesser entsprechend so
grofl gewahlt werden, dafl neben dem Nullstrahl mindestens ein Ubergitterreflex erster
Ordnung zur Bildintensitat beitrigt. Unter solchen Abbildungsbedingungen wird die
Kompositionsmodulation im Ubergitter als eine sinusformige Bildkontrastmodulation
in Form eines periodischen Musters aus hellen und dunklen Kontraststreifen wieder-
gegeben. In Abb.6.1 ist dieses Bildkonirastverhalten am Beispiel einer Unterfokus-
Hellfeldabbildung eines Si,,Ge,-Ubergitiers {m :n =9 :6, Probe B2512) bei 400keV
verdeutlicht. Da zu dieser Abbildung — neben dem Nullstrahl — ausschliellich die gleich
stark angeregten Ubergitterreflexe £§y erster Ordnung beitrugen, wird in der Abbil-
dung zwar die Ubergitterperiode L = (maS + na$%)/4, nicht aber die unterschiedliche
Dicke der einzelnen Si- und Ge-Schichten df' = maf' /4 bzw. df* = na*/4 korrekt durch
das Kontraststreifenmuster wiedergegeben. Zur korrekten Auflsung von d¥ und df°
wire es erforderlich gewesen, zusatzliche ﬁbergitterreﬂexe hoherer — zumindest der zwei-
ten — Beugungsordnung bei der Abbildung mit einzubeziehen. Einen wichtigen Aspekt
bildet auch die relative Position des Kontraststreifenmusters bezuglich der projizierten
ﬁbergitterstruktur. Dabei mufl grundsitzlich unterschieden werden, ob jeweils beide
ﬁbergitterreﬁexe +Fue oder nur ein Ubergitterreflex §ye einer Beugungsordnung zum
Bildkontrast beitragen. Der erste Fall entspricht den Abbildungsbedingungen, wie sie bei
der hochauflosenden Gitterabbildung vorliegen. Bei symmetrischer Probenorientierung
(Laue-Fall: I{gpe) = I{—guc)) entsteht ein ortsfestes Kontraststreifenmuster, bei dem
die einzelne Kontraststreifen in Abhangigkeit vom Defokns entweder mit Si- oder mit
Ge-Schichten zusammenfallen. Entsprechend Gl. 5.2 fiihrt eine Defokusvariation um den
Betrag Af = 1/(3&;}) zu einer Kontrastumkehr des Streifenmusters. In Abb.6.1b ist

clie

' "-"':d1ese Umkehr des- Ubergltterkontrastes anhand einer Uberfokus-Hellfeldabbildung des- e

AT Zusammenhang mit der Beugungskontrastabbildung wird i.a. anstelle der Bezeichnung ”Strahl”-

. die synonyme Bezeichnung ”(Gitter-}Reflex” verwendet.
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Abb.6.1: (a) Unterfokus— und (b) Uberfokus-Hellfeldabbildung eines i, Ge, - Ubergitters
(m :n = 9:6, Probe B2512) in der [110]-Projektion hei 400keV (§ = (004}). Die
Abbu‘d ungen unterschezden sich durch einen umgekehrten (invertierten) Bildkontrast im

Bercich des Ub ergitters.

ﬁbergitte_r aus Abb.6.1a gezeigt. Die gewihlten Abbildungsbedingungen entsprechen
denen in Abb. 6.1a, es wurde lediglich der Defokus um einen Betrag von ca. Af = 2.6 um
variiert, Eine Verkippung der Probe in Richtung der ﬁbergittermodulaﬁion fihrt indes
dazu, daB die relativen Strahlphasen fir §y; und —§se nicht mehr gleich sind, was sei-
nerseits eine relative Verschiebung des Kontrastmusters bezughch der projizierten Uber-

. fenmusters beziiglich der projizierten ﬁbergitterstruktur vollig unbestimmt. In diesem

“Fall. bewirken Defokusvariationen eine Verschiebung des Kontraststreifenmusters, Jedoch L

tntt dabei keine Bildkontrastumkehr oder -ausiéschung auf.

an Ba A ool Lt FTLoootia
rursacht. Fir den E‘all, dal} JCWCI.’[D 1Ur €in chlglttt eflex .‘JUG einer.

'.'Be_ugungsordnung zum Bildkontrast beitrdgt, ist die relative Lage des Kontraststrei-

]
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Beugungskontrastabbildungen wurden ferner zur Bestimmung des Burgers-Vektors
b, der Linienrichtung @ sowie der Dichie p von Versetzungen verwendet. Zur Bestim-
mung von b wurde das Ausléschungskriterium 7 b = 0 benutzt [76]. Zur Bestimmung von
# wurden fiir verschiedene Kristallprojektionen jeweils Abbildungs-Beugungsbild-Paare
aufgenommen, so daff Richtungen in der Abbildung mit kristallographischen Richtungen
im Beugungsbild identifiziert werden konnten. Zur kristallographischen Richtungszu-
ordnung wurden entsprechende Eichtabellen fiir die relative Bilddrehung zwischen der
Abbildung und dem Beugungsbild verwendet. Ahnlich wie fiir # wurde auch die Habitu-
sebene planarer Gitterdefekte durch Kippexperimente bestimmt. Die Beslimmung von
o wurde nach der in Ref. [77] beschriebenen Methode durchgefiihrt.

Zur Analyse von Netzwerken aus Fehlpassungsversetzungen im Bereich inkoharenter
Grenzflachen wurde die Schwachstrahl-Dunkelfeld- Abbildungstechnik (engl. weak-beam
dark field technique, WBDF') verwendet [78]. Durch Verwendung dieser Technik konnten
auch eng benachbarte Versetzungslinien mit Abstdnden > 1.5nm getrennt aufgelost und
hinsichtlich ihrer Bestimmungsgroflen charakterisiert werden.

Zur Untersuchung der Gitteranpassung zwischen epitaktisch gewachsenen Schicht-
systemen und dem Si-Substrat wurde bei [001]-Aufsichtsproben die Moiré-Technik ein-
gesetzt [13,76]. ‘Moiré-Kontraste entstehen grundsitzlich dann, wenn ein zur Abbil-
dung beitragender Reflex sowohl Teile des Si-Substrats als auch Teile einer epitaktischen
Schicht, die einen gegeniiber dem Si-Subsirat leicht unterschiedlichen lateralen Gitter-
parametern besitzt, durchliuft. Durch Anwendung einer speziellen Moiré-Technik [79],
bei der die Reflexe § = (220), (220) und (400) gleichzeitig stark angeregt sind, entstehen
in der Abbildung zwei orthogonale Scharen von Moire-Streifen, die parallel zu den proji-
zierten (220)- bzw. (220)-Netzebenen des Gitters verlaufen. Der Abstand D™ zwischen
parallelen Moire-Streifen ist dabei gegeben durch

Si J8iGe
DM dzzo dzzo

w220 7220 (6.1)

|d55" — kol
Aus Mefiwerten fiir D¥ wurden anhand von Gl. (6.1) entsprechende Werte fiir den mitt-
leren lateralen Gitterparameter &, der Epitaxieschicht bestimmt.

Beugungshbild beitragende Probenbereich durch Verwendung einer Selektorblende gezielt
ausgewahlt und auf einen projizierten Bereich von = 0.2 um?® begrenzt werden. Abb.6.2
zeigt zur Veranschaulichung das Feinbereichs-Beugungsbild des in Abb. 8.1 abgebildeten
kurzperiodischen SimGen-Ubergitters (m:n =9 : 6, Probe B2512, vgl. Abb.6.1} in
der '[110}—Pr0 jektion. Neben intensitiatsreichen Basisreflexen g, welche die Grundanord-
nung der Si- und Ge-Atome im Diamantgitier wiederspiegeln, sind schwécher angeregte

: -..'._ﬁbergitterreﬁex ‘Fue entlang der [601]-Richtung zu erkennen. Die Zahl der sichtbaren .. o
- Ubergitter-Beugungsordnungen um jeden Basisreflex und die ortliche Intensitatsvertei-

lung eines Ubergitterreflexes erlauben u.a. auch detaillierte Riickschliisse auf die Uber-

gitterqualitat [80] (vel. Kap.6.2).
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Abb.6.2: Feinbereichs-Beugungshild eines kurzperiodischen §i,,Ge,-Ubergitters (m
n =9 :6, Probe B2512} in der [110]-Projektion.

Aus Feinbereichs-Beugungsbildern wie in Abb. 6.2 wurden der mittlere laterale Git-
terparameter d, = @, und der mittlere orthogonale Gitterparameter &, ciner Legierungs-
oder Ubergitterschicht anhand des Abstands des (220)- bzw. (004)-Basisreflexes vom
Ursprung ¢ = (000) mit einem Fehler von 0.3 % bestimmt. Der mittlere Volumengit-
terparameter d, wurde daraus durch Anwendung von Gl. (3.2} berechnet, aus dem wie-
derum ein Wert # = («:aGe — &)/ {a® — &*) fiir die mittlere Schichtkomposition bestimmt
.Wurde Im Fall einer Ubergitterstruktur (Abb. 6.2} wurde die mittlere Ubergltterperlode

L aus der gemittelien Abstandsdifferenz zwischen bue;gluterreﬁexen n-ter und (n +1)-

ter Ordnung ermittelt, woraus sich die Gesamtzahl der Atomlagen (m + n) = 4 L/a,
einer Ubergitterperiode ergab. Unter Ausnutzung von Gl. (3. 2) Wurde aus, L und a, dze
Za.hl der: Ge Atomlagen '

i /1_“ PN . |
m = 1) (6.2)
Modg’ J :

~und- d1e Zahl der 81 Atomlagen (m.4+ n) — m getrennt bestimmt, wobei 7, = 0.042 die =

| 'Gltterfehlpassung zwzschen Siund Ge beschreibt..

Al
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8.2 Strukturelle Defekte und Gitterrelaxation

Im Rahmen der durchgefuhrten elektronenmikroskopischen Grundcharakterisierun-
gen wurden die Si /Si,Ge,_,-Heterostrukturen hinsichtlich ihrer Morphologie und hin-
sichtlich struktureller Defekte charakterisiert. ‘Dazu wurde eine Einteilung in zwei Pro-
benklassen vorgenommen. Die. erste Klasse umfafBite Heterostrukturen, bei denen die
Gitterfehlpassung zischen dem aufgewachsenen Schichtsystem und dem Si-Substrat aus-
schliefilich durch elastische Gitterverspannungen des Schichisystems ausgeglichen wurde.
Solche Heterostrukturen, bei denen der laterale. Gitterparameter, a, des Schichtsystems
mit dem Gitterparameter af" des Si-Substrats iibereinstimmte, werden im weiteren als
pseudomorph bezeichnet. Die zweite Klasse umfafite Heterostrukturen, bei denen die
Gitterfehlpassung zw1schen ‘dem aufgewachsenen. Sch1chtsystem und ‘dem Si-Substrat
vollstindig oder: teilweise durch struktureﬁe Defekte, wie . z.B. Fehlpassungsversetzun-
gen ahsgeghcm,n wurde. ‘Solche Heterostrukturen, bei denen g, jeweils gréfer war als
ay', werden im ‘weiteren. als relaxiert. bezeichnet, Zur Emtellung in ‘diese Klassen wurde
a, fiir jede P_rob_e aus Feinbereichs-Beugungsbildern von Querschnitisproben und [oder
durch Moiré-Kontrastanalysen an Aufsichtsproben ermittelt und mit af verglichen. Ent-
sprechend dieser vorgenommenen Klassifizierung konnten bei allen Proben einer Proben-
klasse charakteristische morphologische und strukturelle Merkmale beobachtet werden,
die im folgenden beschrieben und an Beispielen belegt werden sollen.

Pseudomorphe Heterostrukiuren

Pseudomorphe 5i/8i,Ge;_,-Heterostrukturen waren dadurch gekennzeichnet, daf} in
Aufsichtsabbildungen keine Moiré-Kontraste beobachtet werden konnten und @, im Rah-
men der Mefligenauigkeit mit o' iibereinstimmte. Dartiber hinaus wurden in solchen He-
terostrukturen {iber den gesamten durchstrahlbaren Probenbereich keine Gitterdefekte
beobachtet, die auf eine Relaxation des aufgewachsenen Schichtsystems hinsichtlich des
Si—Substra‘ts hingedeutet hatten. Abb. 6.3 zeigt stellvertretend fur die Klasse pseudomor-
pher Proben die fjbersichtsaufnahme eines SimGen—ﬁbergitters (nominell m : n =32 6,
Probe VK232), das mit MBE bei 480° C auf einem Si-Substrat gewachsen wurde. Die
Ge-Einzelschichten sind in der Abbildung deutlich am dunklen Bildhintergrundkon-
trast zu erkennen. Obschon der Bildkontrast unter den gewahlten Zweistrahl-Abhil-
dungsbedingungen sehr sensitiv auf das Vorhandensein von (Gitterdefekten reagierte,
sind ‘fiber den gesamten Bildbercich keine itterdefekte zu erkennen. Dieses Ergeb-
nis wurde ebenfalls durch hochaufosende Gitierabbildungen bestitigt (vgl. Abb.6.12).
Wie die Ubersichtsaufnahme deutlich erkennen lafit, weisen die Grenzflichen zwischen
den epitaktischen Einzelschichten mit zunehmendem Abstand vom Si-Substrat zuneh-
mend starke laterale Welligkeiten (Undulationen) auf. Solche Grenzfiichenwelligkeiten

*wurden sowohl in pseudomorphen als auch in relaxierten Heterostrukturen beobachtet.

. In Feinbereichs-Beugungsbildern des ﬁbergitters konnten diese Grenzflachenwelligkeiten
- jeweils mit charakteristischen Verbreiterungen der Intensitatsverteilung einzelner Uber-

.___git_tex_:'_refiexe.korreiiert werden [80]. Mit Hilfe der in dieser Arbeit entwickelten Methode -
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Abb.6.3: Ubersichts-Hellfeldabbildung eines pseudomorph gewachsenen Si, Ge, - Uber-
gitters (nominell m : ' m = 32 : 6, Probe VK232)} in der [110]-Projektion. Ge-reiche
Schichten erscheinen dunkel. ' e e

zur quantitativen Grenzflichenanalyse wurden solche Grenzflachenwelligkeiten als ortli-
che Schwankungen in der ‘Besetzung individueller '(004) Citterebenen mit Si- oder Ge-
Atomen 1dent1ﬁmert die-auf atomarer Skala durch Grenzflachenstufen mit. Stufenhonen
von, emer blS zu Wemgen Atomla,gen zustandekommen (Kam 6 3) | e

Rela}nerte Heterostruktuwen

Rela,}merte Sl / Si G61 I—Heterostrukturen wareln dadurch gekennzeichnet, da,ﬂ in Auf—
smhtsabbﬂduno‘en Moiré-Kontraste beobachtet werden konnten und &, um 2z.T. mehrals
2% grofer Wai_'_ a_Is_a,o . Dariiber hinaus wurde bei allen relaxierten Heterostrukturen,“mit
Ausnahme der weiter unten behandelten Ubergitterstrukturen auf Gradientenpuffern,
Jeweils ein dichtes zweidimensionales Netzwerk aus Fehlpassungsversetzungen an der
Grenzflache zwischen dem aufgewachsenen Schichtsystem und dem Si-Substrat beobach-
tet. Detailanalysen ergaben, daf dieses Netzwerk aus jeweils zwei orthogonaien Scharen

n {Lomer-Versetzungen [75]) mit Burgers-Vektoren § = a,/2{110]
bzw. b = a,/2[110] in der Grenzflichenebene bestand. In allen Proben, die ein solches
'Netzwerk aus Fehlpassungsversetzungen enthielten, wurden ebenfalls Fadenversetzun-
: -':'gen beobachtet, die vom Netzwerk der Fehlpassungsversetzungen ausgingen und bis zur

. Probenoberflache verliefen. In manchen fl}bergitterstrukturen, die auf dunnen Si,Ge,;_,-

ja i

A il
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Leglerungspuﬁern gewachsen wurden, -erreichte die-Dichte dieser Fadenversetzungen
Werte bis zu g & 10%cm™2." In solchen Ubergﬁterstrukthren waren sehr starke laterale
Grenzﬁachenweﬂ1gke1ten zu beobachten, und die Ubergitterscmcntung zeigte lokal starke
Abweichungen von der mittleren Ubergitterperiode und der nominellen kompositionellen
Zusammensetzung. In Feinbereichs-Beugungsbildern von solchen Ubergitterstrukturen
wurde ebenfalls eine starke Intensititsverminderung der Ubergitterreflexe beobachtet.
Diese Beobachtung kann durch einen erhohten Anteil diffuser Streuung an den Inho-
mogenitaten-der ﬁbergitterschichtung erklart werden. Neben Fehlpassungsverseizungen
und Fadenversetzungen wurden in MBE-gewachsenen kurzperiodischen Ubergitterstruk-
turen zusitzlich planare Gitterdefekte beobachtet. Detailanalysen ergaben, dafl es sich
bei diesem Defekttyp um Mikrozwillinge mit Habitusebenen vom {111}-Typ handelte,
die einen signifikanten Beitrag zum Ausgleich der Gitterfehlpassung zwischen dem epi-
taktischen Schichtsystem und dem Si- Substrat heferten, Wle a,nhand des nachfolgenden

Belsplels detaﬂhert beschrleben erd

tur_ ('"a 1 =5 5, Probe B2099) auf einem relaxierten Si,,Ge,s-Puffer in der [110]-
Projektion. Die Abbildung zeigt Teile des 5i-Substrats (Si), den Legieruugapuﬁer (P;)
sowie d es Ubergiéte (UG). o

Am Be1splel einer Si,Ge,-Ubergitterstruktur (m :n =5 : 5, Probe B2099), die
: ._xmt MBE bei 330° C auf einermn relaxierten SigsGege-Puffer (Dicke 60nm) gewachsen
- wurde, sollen die in relaxierten 5i/8i,Ge;_,-Heterostrukturen typischerweise beobachte-
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Abb.6.5: (a) Fehlpassungsversetzungen an der Substrat-Puffer-Grenzfliche unter ver-
schiedenen WBDF-Abbildungsbedingungen in der [061]-Projektion (Probe B2099, § =
(220)). (b) Zweidimensionales Moiré-Kontrastmuster in einer [001]-Hellfeldabbildung

(Probe B2099, ¢ = (220)).

ten Schichtmorphologien und Gitterdefekte, sowie der individuelle Beitrag sinzelner Git-
terdefekte zur Schichtrelaxation im Detail erdrtert werden. Abb. 6.4 zeigt die Ubersichis-
Hellfeldabbildung eines Querschnitts dieser Probe, in der das S1-Substrat, der Sip Geg6-
Legierungspuffer sowie das {Ibergitter zu erkennen sind. Im Gegensatz zu der plana-
ren Grenzfliche zwischen Si-Substrat und Puffer sind an der Grenzflache zwischen Puf-
fer und Ubergitter sowie im Bereich des Ubergitters deutliche Grenzflichenwelligkeiten
zu erkennen, die eine Welligkeitsperiode von 80 bis 150 nm und cine Welligkeitsampli-
tude von bis zu 15 nm aufweisen. Ein Netzwerk aus Fehipassungsversetzungen in der
Grenzflache zwischen Puffer und Si-Substrat ist unter diesen Abbildungsbedingungen
nur anhand lokaler Spannungskontraste zu erkennen. Fadenversetzungen treten dagegen
deutlich erkennbar als linienhafte dunkle Kontraste hervor, die sich von der Grenzfliche
zum Si-Substrat bis zur Schichtoberfliche fortsetzen. Zur Detailanalyse der Fehlpas-
s n in der Grenzfldche zwischen Puffer und Si-Subsirat wurden an [001]-
 Aufsichtsproben Kontrastanalysen unter WBDF-Abbildungsbedingungen durchgefiihrt.

_Abb.6.5a zeigh -die WBDF-Abbildung einer Aufsichtsprobe B2099 unter einer unkon-

| ventionellen Abbildungsbedingung [81], bei der neben dem zur Abbildung verwendeten

:s_ch_wa_c_hen. (220)-Reflex zusétslich der (400)-Reflex stark angeregt war. Hierdurch wer-
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den beide Scharen v.d_n Fehlpassungsversetzungen simultan sichtbar. Die Linienrichtun-
gen”der.9_0°%Fehlpassungsver_setzungen entsprechen exakt den kristallographischen [110]-
bzw. [110]-Richtung, und die jeweils zur Linienrichtung orthogonalen Burgers-Vektoren
liegen ix__l.der (00_1)—Grenzﬂé’mchenebene. ‘Messungen des mittleren Abstands zwischen be-
nachbarten parallelen Fehlpassungsversetzungen ergaben bei dieser Probe Werte von
DVS'z 22 nm, was einer Liniendichte 1/DV® von 4.5 x 10° Fehlpassungsversetzung pro
cm entspricht. “Unter der Annahme, daf die Gitterfehlpassung ausschlieflich durch das
Netzwerk aus Fehlpassungsversetzungen in der Substrat-Puffer- Grenzﬂache a.usgeghchen

Wzrd ergib s1ch aus DVS durch Aﬂwendqu der Bemehung {82]

|a —aS‘J

ein mittlerer Wert. fiir den lateralen Gitterparameter der Epitaxieschicht von a,° =
0.553 nm, Zusitzlich zur WBDF-Abbildungstechnik wurde zur Detailanalyse der Schicht-
relaxation auch die ‘Moiré-Abbildungstechnik eingesetst. Abb.6.5b zeigt die Hellfeldab-
bildung einer Aufsmhtsprobe B2099, in der ein zweidimensicnales Moiré-Kontrastmuster
zu erkennen ist. Hierdurch wird eindeutig die Relaxation des Puffers beziiglich des 5i-
Substrats belegt. Die lokalen Deformationen und Ausléschungen der Moiré-Kontraste,
die im Idealfall parallel zu den zwei orthogonalen Netzebenenscharen vom {220}-Typ
verlaufen sollten, dokumentieren dariiber hinaus die starken Verzerrungen der Gitter-
ebenen im Bereich dieser Grenzfliche. Messungen des Abstandes zwischen benach-
barten Moiré-Streifen ergaben Mittelwerte von D™ =~ Tnm. Durch Verwendung von
Gl.{6.1) ergibt sich daraus ein mittlerer lateralen Gitterparameter des Legierungspuf-
fers von @' = 0.559, in sehr guter Ubereinstimmung mit Werten von a5 = 0.559 und

a;*P = 0.557, die anhand von Feinbereichs-Beugungsbildern bzw. mittels Rontgenbeu-

gung [80] bestimmt wurden.

Die Diskrepanz “zwischen a = gi*P = 0.559nm und &,° = 0.553nm fir den be-
trachteten Fall der Ubergitterprobe B2099 zeigt deutlich, daff die Liniendichte der Fehl-
passungsversetzungen in der Substrat-Puffer-Grenzfliche zu gering ist, um den durch
ay' = 2;*P bestimmten tatsichlichen Relaxationsgrad des Schichtsystems erklaren zu
kénnen. Eine solche Diskrepanz zwischen @' und @ *® wurde bei nahezu allen MBE-
gewachsenen kurzperiodischen 8i,,Ge,-Ubergittern auf homogenen Legierungspuflern
festgestellt. Eine wichtige experimentelle Beobachtung bestand darin, daf} solche Dis-
krepanzen stets mit dem Vorhandensein von planaren Gitterdefekten im Bereich des Le-
gierungspuflers und im substratnahen Teil des Ubergitters korreliert waren. In Abb.6.4
(Probe B2099) sind solche planaren Gitterdefekte an geradlinigen Bildkontrasten zu er-
kennen, die einen Winkel von 35° zur Substrat-Puffer-Grenzfliche aufweisen. Ferner

wurden in [110]- und [100]-Feinbereichs-Beugungsbildern von Probenbereichen, die sol-

= che planaren Gitterdefekte enthielten, jeweils Zusatzreflexe § FP beobachtet (z.B. § 7P =

4:(220) fiir {110}-Querschnittsproben und g *P = {200} fiir [001]-Aufsichtsproben), die
“fiir Kristalle mit Diamantstruktur kinematisch verboten sind. Wie Abb.6.6a (Probe
B2099) anhand einer Querschnitts-Dunkelfeldabbildungen im ”Licht” eines solchen Zu-

A
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1

in der
(220)

tterdefekten (helle Bildkontraste)
n Zusatzreflex ¢ '° =

i

gen von planare GG

: Dunkelfeldabbildun
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. Zur Abbildung wurde ei
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(a) {110]- und (b} [001]-Pr

(a»)_'-bZW-_.f-PD =.(200) (b) verwendet.
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Abb.6.7: Hochaufgeloste (110}- Gxttera,bbﬂdung von Mlkrozwﬂhngen im Bereich des Le-
gzerungspuﬁ"ers der Probe B2099 '

satzreﬂéxe__s ‘zeigt, .:treten unter éolchen_.Abbildungsbedingungen die planaren Gitterde-
fekte durch éinen ‘hellen '.Bildkontrast stark hervor. Dadurch wird belegt, daf die be-
obachteten busa.tzreﬁexe durch Beugungsprozesse im Bereich dieser planaren Gitter-
defekten entstehen.-Abb. 6. 6b zeigt eine entsprechende Aufsichts-Dunkelfeldabbildung,
in der diese Defekte als_ lateral begrenzte, flichenhafte Kontraste zu erkennen sind. In
Kombination mit Querschnitts- Abbildungen konnte daraus die Habitusebene solcher pla-
naren Gitterdefekte bestimmt.werden, die vom {111}-Typ ist. Weiterhin konnte durch
hochauflésende _.Gittefabb_iidungen-gezeigt-werden, dafl jeder dieser planaren Gitterde-
fekte aus einem Mikrozwilling besteht, der-seinerseits aus einer Anzahl benachbarter
Stapelfehler aufgebaut ist. Abb.6.7 zeigt solche Mikrozwillinge im Bereich des Legie-
rungspuffers der _IP:r:obe ‘B2099 ineiner hochaufgelésten [{110]-Gitterabbildung (Proben-
dicke = 22nm) __':Ana.lys_en_ _'so_lche_r-'Git_terabbildungen mit Hilfe:von Burgers-Umlaufen
ergaben, daf} die einzelnen .S;_tapelfe_hier innerhalb solcher'Mikrozxzil_linge jeweils von zwei

Shockley-Partialversetzungen [75] mit Burgersvekioren vom Typ b, = a/6 {112} berandet

" werden. Fine Auszihlung iiber viele Mikrozwillinge ergab ferner, das jeder Mikrozwilling

im Mittel aus drei benachbarten Stapelfehlern aufgebaut ist. Daraus resultiert ein mitt-
“lerer Burgers- Vektor fiir jeden Mikrozwilling von b *® = /2 {112}. Die Projektion dieses
‘Burgers-Vektors auf die Substrat-Pufler-Grenzflache entspricht demnach einer Gitter-
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translation um den Vektor a/2 (110). Damit Hefert die Anwesenheit eines Mikrozwillings
dieser Art im Mittel einen identischen Beitrag zum A'usgxeic‘l der uibte:fehlpassung wie
eine Fehlpassungsversetzung vom Lomer-Typ an der. Substrat-Puffer- Glenz‘iache Fine
experimentelle Bestimmung der ”Lmlendlchte” ‘planarer Gltterdefekte, d.i. die Zahl der
Schnittpunkte solcher. Defekte mit einer Lmle vom (110)-Typ pro Lanﬂenemhmt ergab
Werte im Bereich von 2 bis 5 %.10%cm™!, mit einem genauen Wert von 2.6 x 10°cm ™! fiir
die Probe B2099. Unter der:Annahme, 'da,ﬁ jeder planare Gitterdefekt im Mittel dem
Beitrag einer Fehlpassungsversetzung zum Fehlpassungsausgleich entspncht ergibt sich
fiir die hier betrachtete Probe B2099 eine Gesamtliniendichte von 7.1 x: 10%cm™'. Im
Rahmen der ’V[eﬁgena,ulgkelt stimmt dleser ‘Wert. sehr gut mit dem theoretischen Wert
von 7.4 x 10°cm™* fibersin, _der sich gemaB Gl (6.3) fiir @, =.0.559nm. ergibt. Eine
ahnlich gute Uberemshmmung zw1schen diesen Werten ergab sich auch fiir alle ande-
ren dlesbezughch charakterisierten kurzperiodischen Ubergltterstrukturen Als wichtiges
experimentelles Ergebnis kann damit festigehalten werden, daf. planare Gitterdefekte in
Form der beobachteten Mikrozwillingen als ein zweiter Relaxationsmechanismus neben
der Relaxation iiber F ehlpassungsversetzungen einen mgmﬁk&nten Beltrag zum Ausglelch

von Gltterfehlpassungen liefern. -

Neben kurzperiodischen SimGen-ﬂbergittern, die auf homogenen Si,Ge,_,-Puffern
gewachsen wurden (2.B. Probe B2099), wurden ebenfalls kurzperiodische Si,,Ge,-Uber-
gitterstrukturen auf Gradientenpuffern untersucht Bei diesen Proben bestand der Puf-
fer ans einem ‘strukturierten. Schlchtsystem aus 12 einzelnen, “50nm dicken ‘Si,Ge,_,-
Legierungsschichten, wobei die nor’nn\,ﬂe Komposition, de; emzelnen Schichten in [001]-
\’Va,chstumsrlchtung sukzessive von .z = 0.97 bis auf’ y = 0.44 abnahm. Abgeschlossen
wurde der Puffer jeweils durch eine homogene 500 nm dicke Si, Ge,_ z-Legierungsschicht
(nominell z°=0.6). Abb.6.8a verdeutlicht den Schichtaufbau dieser Proben am Bei-
spiel einer kurzPerlodI_schen S;muen_chrg;tf;crstruﬂtur (m:n =9 6, Probe B2512),
die mit MBE bei '5(}0° C auf einem Gradientenpuffer gewachsen wurde.: Detailanalysen
ergaben, daf}. bei solchen. Ubergltterstrukturen der Gradientenpuffer kontinuierlich iiber
den gesamten Pufferbereich m;t variierendem Ge-Gehalt durch den Einbau von Fehlpas-
sungsversetzungen relaxiert. Diese Netze aus Fehlpassungsversetzungen in verschiedenen
Schichtebenen sind unteremander durch Fadenverselzungen verl'nupft was in Abb. 6.8a
deutlich erkennbar ist. Dabei bleiben ‘die Fadenversetzungen im wesentlichen auf den
Bereich des "'Gradientenpuﬁ'ers beschréankt und bilden dort. geschlossene Versetzungs-
schleifen. Einzelne dieser: geschlossenen Versetzundsschlelfen verlaufen dabei bis hinab
in Bereiche des Si- Substra‘ts wobei eine bevorzugte kristallographische Ausmchtung der
Versetzungsschleifen auf {111}-Ebenen zu beobachten ist. In solchen Ubergitterstruk-
auf Gradient Alyuﬁ\u.u. war die Dichte der Fadenversetzungen im oberen Pufferbe-
_ _I'ElCh und im Bereich des Ubergitters mit Werten < 10°m=2 i.a. wesentlich geringer als
. bei. .Ubergltt_erstrukturen auf homogenen Legierungspuffern. Ferner wurden Fadenver-

. '_setzu__ngen, die bis zur Schichtoberfiiche verliefen, ausschliefilich in Form kleiner lokali-
“slerter Versetzungsgruppen beobachtet. Dadurch erscheinen in Querschnittaufnahmen
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Abb. 6.8: Hellfeidabbiidungen einer kurzperiodischen 51, Gen—’{}bergitt’erstruktur {m :
‘n-=186:4, Probe B2512) auf einem relaxierten Gradientenpuffer in der [110}-Projektion.
(a) Ubersichtsabbildung: Si-Substrat (Si), Pufferbereich mit ansteigenden Ge-Gehalt

+(Pg ), homogener Pufferbereich (P_), Ubergitter (UG). (b) Detailabbildung des Ubergit-

fers.. o
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wie z.B. in Abb.6.8a weite Bildbereiche (einige pm) des Pufferbereichs mit konstantem
Ge-Gehalt sowie die angrenzende Ubergitterschichtung vollsténdig frei von Gitterdefek-
ten. Die hohe Qualitdt solcher ‘f}bergitter aufl Gradientenpuffern ist in Abb.6.8b fur
das Beispiel der Probe B2512 anhand einer Detailabbildung des Ubergitters dokumen-
tiert. Diese hohe Qualitdt dokumentierte sich auch in Feinbereichs-Beugungsbildern,
in ‘denen eine hohe Zahl intensitéisreicher, scharf definierter Beugungsordnungen von

ﬁbergitterreﬂexen zu beobachten war (Abb.6.2).

Abb.6.9: Zusatzreflexe vom Typ § = {h/2,k/2,1/2} (h,k,] ungerade)} in einem [110]-
Feinbereichs-Beugungsbild eines kurzperiodischen Si, Gen—ﬁbergitters (m:n =5:5,
Probe B2214).

" Bei einigen kurzperiodischen Si,,Ge,-Ubergittern (4 <n < 6, m = n, Probenserie
B2212-B2215), die mit MBE bei 326° C auf 50 nm dmken homogenen Sig2;Geg rs-Puffern
gewachsen wurden, konnten in Feinbereichs-Beugungsbildern von [110]-Querschnitts-
proben zusétzliche Reflexe ¢ = {h/2,k/2,1/2} (h,k,l ungerade) beobachtet werden.
Abb. 6.9 zeigt solche Zusatzreflexe am Beispiel eines [110]-Feinbereichs-Beugungsbildes
der Probe B2214. Uber das Aufireten solcher Zusatzreflexe in MBE-gewachsenen Si/
Si, Ge,_,-Heterostrukturen wurde bereits in e einigen Studien berichtet [53-55], wobei als

Ursache fiir die ‘beobachteten Zusatzreflexe in allen Fallen geordnete ‘Si-Ge-Phasen im

_ Bereich von Si /Ge-Grenzflichen vermutet wurden (vgl. XKap.4.5). Ein sicherer Nachweis

.. ':__solcher geordneter 5i-Ge-Grenzflichenphasen erfordert jedoch neben der Information aus
der Elekironenbeugung noch zusatzliche Informationen iiber die Struktur und die kom-

il
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positionelle Zusammensetzung der Si/Ge-Grenzflichen auf atomarer Skala. Bei den in
dieser Arbeit untersuchten Proben, die Anzeichen fir solche geordneten Si-Ge-Phasen
zeigten, war jedoch die jeweilige ﬁbergitterqualitét aufgrund hoher Versetzungsdichten
und starker Grenzflichenwelligkeiten nicht hinreichend gut, als dafl sich diese Proben
fiir hochauflésende Gitterabbildungen geeignet hatten. Daher konnte die in Kap. 4.5 auf
der Grundlage von Bildsimulationen fiir geordnete Si-Ge-Modellphasen vorrausgesagte
Moglichkeit, geordnete Si-Ge-Phasen mittels hochauflésender Gitterabbildung identifi-
zieren zu konnen, experimentell nicht iberpriift werden.

6.3 Quantitative Grenzfidchencharakterisierung

In diesern Abschnitt wird an reprisentativen Beispielen die experimentelle Anwen-
dung der entwickelten quantitativen Methode zur Grenzflichencharakterisierung (Kap. 3,
4 und 5) auf innere Grenzflachen in SimGen-ﬁbergitte_rstrukturen, ‘zweidimensionalen
Si,Ge,_,~Quantentopf-Strukturen und diinnen Si,Ge;_,-Filmen in der [110}- und in der
[100]-Projektion prasentiert. - Die Zielsetzung bei der experimentellen Anwendung der
Methode bestand zum einen darin, die theoretischen Vorhersagen hinsichtlich des Bild-
kontrastverhaltens hochaufgeléster Gitterabbildungen von Si/Si;Ge,_,-Heterostrukturen
zu priifen und die VerlaBlichkeit der mittels der neuen Methode ermittelten Komposi-
tionswerte durch Vergleiche mit anderen Bestimmungsmethoden zu iiberprifen. Des-
weiteren sollten durch Anwendung der Methode quantitative Daten iiber die Breite
des kompositionellen Ubergangs und iiber die Rauhigkeit innerer 5i/81,Ge,_,-Grenzfla-
chen bestimmt. werden. - Entsprechend den Grundannahmen. iber.'die Gitterstruktur
bei der theoretischen..Ableitung der Methode wurden quantitative Grenzflichenanalysen
ausschliefllich an koharenten Grenzflachen durchgefiihrt, die sowoh! im unmittelbaren
Grenzflachenbereich als auch in der weiteren Grenzflachenumgebung frei von Fehlpas-
sungsversetzungen, Fadenversetzungen und planaren Gitterdefekten waren. Eine ent-
sprechende Vorauswahl geeigneter Probenbereiche erfolgte dabei anhand der Vorcharak-

terisierung.

SimGen-@bergitter

- Abb. 6.10 zeigt eine hochaufgeldste 7-5trahl-Gitterabbildung® eines kurzperiodischen
SimGen—ﬁbergitters (m:n =5:5, Probe B1763), das mit MBE bei 300° C auf einen rela-
xierten, homogenen Sij 5 Gey r5-Puffer gewachsen wurde, in der {110]-Projektion. Unter
den gewihlten optimierten Abbildungsbedingungen (Af = —50nm, ¢ = 8nm) korre-
spondieren fiir Si jeweils helle Kontrastpunkte mit Tunnelpositionen (vgl. Abb.3.1a),

a Tan. LT ~L A= 7. o JE - AP R E S A |~ S 0_Cro.l.1 7t slvldl Ay fnaaan kb
- LAl vcxsu:u..u Zu <t u.i nndapg. o0 L Oc trachteten O UEW. a-—uuLa.uruJ.ubcxa..uuuuuus ULTETLE HEA ucl

*7-Strahi-Gitterabbildung in der {110]-Projektion zusitzlich zu den abgebeugten {111}-Strahlen die kine-

" matisch verbotenen Strahlen § g = £(002) tiber die sog. Umweganregung [13] zur Bildintensitdtsverteilung

‘bei." Diese Strahlen wurden im Experiment in Ermanglung einer geeigneten Objektivblende stets mit ein-

“-begogen, ihr Kontrastbeitrag ist jedoch fir die Bereiche optimierier Probendicken vernachléssigbar klein -

_ . (vgl. Kap.4.3)...
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Abb.6.10: Experimenteﬂe Heﬂfeldabbﬁdung (11111{5) und bochaufge]oste T—Sorahi Gltter-
abbildung eines verspannien kurzpermd;schen S1 Ge Ubergltﬁers (m = 5 5 Probe
BI1763) in der [110} Pro;ektmn. S e e ERIENE R

wohingegen - d1e Anwesenhelt von Ge durch einen wuﬁmllgen HD Kon ast mlt hehen
Kontrastpunkten sowohl an Tunnel- wie auch an Samenposmonen angezeigl WIrd En‘t-
sprechend den zu beobachtenden abrupten. Kontrastubergangen an den einzelnen Si /Ge-
Grenzflichen be‘tragt die Breite des kompositionellen Ubergangs von Si zu Ge zwischen
1-2 Atomlagen. ‘Anhand einer visuellen Inspektion der Abbi Idung unter flachem Win-
kel entlang der emzelnen Reihen .von Kontrastpunkten ist. ferner zu erkennen, dafl alle
Grenzflachen kohéarent emd -dabei jedoch: Crunzﬂachenstufen mit Stufenhohen voin 1-2
Atomlagen aufweisen. Quamltatlve Bﬂdkontrastanaiysen an einer Reihe von: Schlchtpe-
rioden in verschiedenen Bereichen des Ubergitters ergaben, dafl die beim Schichtwachs-
tum vorgegebene Dicke jeder Si-:und Ge-Einzelschicht von nommeﬂ 5 Atomlagen’ auch
in atomarer Dimension nahezu perfekt emgehalten wird, ‘Diese ermlttelten ‘Werte fir
die Einzelschichtdicken stimmten ebenfalls in exzellenter Weise mit integralen Mittel-
werten tiber gréfere Ubergitierbereiche i tiberein, die mittels SAD- und XRD-Messungen

L Uoe iy

. bestimmt wurden [80]. Die ﬁbersichts-Heﬂfeldabbﬂdung des Ubergitters, die im lin-

“ken_ Bildbereich von Abb.6.10 gezeigt ist, bestitigt den hohen Perfektmnsgrad dleses-

_.'._kurzpemodlschen Si,, Ge,-Ubergitters auf einer anderen Vergroflerungsskala.
A}_)_b.__ﬁ_.lla zeigt eine hochaufgeloste 7-Strahl-Gitterabbildung eines kurzperiodischen

il
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Abb.6.11: (a) Experimentelle hochaufgeldste 7-Strahl-Gitterabbildung eines verspann--
-ten kurzperiodischen Si,, Ge,-Ubergitters (m : n = 9 : 6, Probe B2512) in der [110]-°
.Projektion. (b) Perspektivische Darstellung desselben Bildbereichs.
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Abb.6.11: (c) Quantitative Graustufenreprédsentation der durch Anwendung der Me-
thode bestimmten lokalen Komposition x4.. Die unterschiedlichen Graustufen représen-
tieren jeweils Kompositionsbereiche von 0-0.12 (heligrau), von 0.12-0.375 (hell-/mittel-

grau), von 0.375-0.625 (mittelgrau), von 0. 625- 0.875 (mittel- /dunkefgrau) sowie von.

0.875-1.0 ( dunkelgrau)

Si,,Ge,-Ubergitters (m : n = 9 : 6, Probe B2512}, das mit MBE bei 500° C auf einen Gra-
dientenpuffer gewachsen wurde (vgl. Abb.6.8), in der [110]-Projektion (Af = =50 nm,
t:=10nm). Abb.6.11b zeigt denselben Bildbereich in einer perspektivischen Darstel-
lung (Scheimpflug-Darstellung). In den Abbildungen sind jeweils der obere Bereich des

Legierungspuffers mit konstanter Komposition und die ersten vier U bergitterperioden zu

'_Eerkennen. ‘Unter den gewéhlten optimierten Abbildungsbedingungen ist eine Bildkon-
trastumkehr von reinem T-Kontrast in Si zu reinem S-Kontrast in Ge, zusammen mit.

.einem HP-Kontrast in Legierungsbereichen mit 0.3 < 2 < 0.7, sehr.deutlich zu erkennen.
‘Das experimentell zu beobachtende Bildkontrastverhalten bestitigt damit in exzellenter

At
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Weise die in Kap. 3 und 4, Abb. 3.5 und 4.1, erarbeiteten theoretischen Vorhersagen. An-
hand des kompositions-sensitiven Bildkontrastmusters sind lokale Schichtdickenvariatio-
nen und Abweichungen der rmttleren Einzeischichtdicke von den Nominalwerten klar zu
erkennen, inshesondere fiir die ersten zwei Ubergltterpenoden Durch Anwendung der in
Kap.5 beschriebenen Algorithmen zur quantitativen Kompositionsbestimmung wurden
fiir Paare aus engbenachbarten Atomsaulen innerhalb der einzelnen Si- und Ge-Schichten
jeweils iiber die Probendicke von ¢ = 9.5 nm gemittelte Kompositionswerte bestimmt.
Abb. 6.11c zeigt ein quantitatives Kdmpositionsverteiiungsbildin Form einer Graustufen-
repréasentation des lokalen Si-Gehalts. Anhand dieses Verteilungsbildes ist zu erkennen,
dafl die Grenzflichen von Si zu Ge im Mittel iiber alle Einzelschichtgrenzflachen eine
geringere Breite des kompositionellen Ubergangs und auch eine geringere Grenzflichen-
rauhigkeit aufweisen als die dazu inversen Grenzflichen von Ge zu Si. Dieser Unterschied
ist besonders stark ausgeprigt zwischen der Puffer/Si- und der ersten Si/Ge-Grenzflache.
Eine solche Asymmetrie zwischen Si/Ge- und Ge/Si-Grenzflichen wurde nahezu bei al-
len mit MBE gewachsenen Ubergitterstrukturen beobachtet (vgl. z.B. auch Abb.6.12).
Mittelung der Kompositionswerte iiber den in Abb.6.11a sichtbaren Pufferbereich und
Verwendung der ersten Si- bzw.. Ge-Schicht oberhalb des Puffers als Referenz zur abso-
luten Kompositionsbestimmung ergab eine mittlere Pufferkomposition von T4, = 0.49.
Dieser Wert ist in-sehr guter ﬁbereinstimmung mit, Durchschnittswerten, die mit Hilfe
von Feinbereichs-Elektronenbeugung (35" = 0.45) und energiedispersiver Réntgenspek-
troskopie (zE2% = 0.47) ermittelt wurden. Diese Ubereinstimmung bestitigt somit nach-
weislich die quantitative Verlillichkeit der entwickelten Methode.

Abb.6.12a zeigt eine hochaufgeldste 7-Strahl-Gitterabbildung einer verspannten Ge-
Schicht in elnem SimGen—f}bergitter (m : n = 32 : 6, Probe VK232), das mit MBE
bei 480° C pseudomorph auf Si gewachsen wurde, in der [110]-Projektion. Abb.6.12b
zeigt denselben Bildbereich in einer perspektivischen Darsteliung. Mit Bezug auf die
Ubersichts-Hellfeldabbildung dieses Ubergitters in Abb. 6.3 zeigt Abb.6.12 die finfte
Ge-Schicht in der Schichtfolge von unten. In Abb.6.12 ist an der Si/Ge-Grenzflichen
(unten} ein abrupier Umschlag des Bildkontrastes von T-Kontrast in Si zu 5-Kontrast
in Ge deutlich zu erkennen. Ein Vergleich mit entsprechenden Bildsimulationen fiir
scharfe und diffuse Grenzflachen (Kap.4.1 und 4.2) zeigt, dal es sich hierbei um eine
abrupte Grenzfliche mit einer kompositionellen Ubergangsbreite von nur einer Atom-
lage handelt. Dartiber hinaus enthéli die Grenzfliche eine [110]-Grenzflichenstufe mit
einer - Stufenhdhe von 2 Atomlagen, was durch eine Betrachtung der Abbildung unter
flachem Winkel entlang der Grenzflachenlinie und durch einen Vergleich mit Bildsi-
mulationen fiir Grenzfiichenstufen (Kap.4.4) direkt erkennbar ist. Im Gegensatz zu

dem atomar abrupten Kompositionsitbergang an der Si/Ge-Grenzfliche {(unien) zeigi

L die Ge/Si-Grenzflache (oben) einen graduellen Kompositionsiibergang (gut sichtbar.in
-:Abb.12b), mit einer Srtlichen Breite der Si-Ge-Durchmischungszone im Bereich von 4-6 -
-Atomlagen. Abb.12c zeigt ein mit Hilfe der entwickelten Methode bestimmtes Komposi--

tionsprofil iiber beide Grenzflichen, wobei jeder Kompositionswert einen Mittelwert aus

Bl
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S

Abb. 6 12: (a) Expenmenteﬂe hochaufge]oste 7- StrabI-Gitterabbzldung einer verspanim-
ten- Ge-Schicht in einem. Si,, Ge,-Ubergitter (m : n = 32.: 6, Probe VK232) in der-----
[110] -Projektion. (b). Perspekthsche Darstellung. dessefben B;Idberemhs.
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Abb. 6 12 (c) Mlt H11fe unserer quantltatlven Methode bestlmmtes mzttleres Komposz-
tionsprofil fiber beide Grenzflachen der in (a,b) gezeigten Ge-Schicht. Zur Bestimmung
wurde der Bildbereich hnks der Grenzflachenstufe gewéhlt. Durch die M1ttelung uber
Jewexls zehn Bﬁdzeﬂen 1st a'er stanstmche Fehler auf Am;;at) iU 032 redumert

jeweils. zehn Werte fiar Taer bena,chba.rter Blldzeﬂen parallel ZUT Grenzﬂache (hnks der
Grenzflachenstufe) re_,prasentlert “Der: Unterschied in der, Grenzflachenscharfe zwischen
der Si/Ge- und "'der Ge/ Si-Grenzfliche ist: offensichtlich. ‘An dieser. Probe 'wurden im
oberen ‘Bereich des: Ubergltters wegen der dort. starken Grenzﬁa.chenwelhgkelten keine
quantitativen Grenzflichencharakterisierungen. durchgemhrt (vgl.. Abb 6.3). Bedingt
duzch die Projektion des betrachteten Probenvolumens in die Bildebene wiirden namlich

diese Grenzﬂachenwelhgkelten dazu fithren, daB die kompositionelle Ubergangsbrelte der .

Grenznachen auf atomarer Ska.ia verfa,}scnt Wleaergegeaen wirde, oo

Zwelélmenswnaie SlgGe]_ g-QuantentopflStrukturen

Abb.6.13a zeigt eine T-Strahl-Gitterabbildung eines Si, Ge,_, Quantentopfes (I}.OII]J—
neil z = 0.3, Probe LV1} in einer Si-Matrix, die mit CVD bei 700° C pseudomorph
auf Si gewachsen wurde, in der [110]-Projektion. Unter den gewéhlten optimierten Ab-

bildungsbedingungen lassen sich Bereiche lokal unterschiedlicher Komposition deutlich

i unterscheiden. Eine Betrachtung der Aufnahme unter flachem Winkel entlang von (111)- :
Richtungen (Pfeile) 148t die Veranderung des Bildmusters im Bereich der Legierungs-. - :
_-schicht besonders deutlich erkennen. Abb.6.13b zeigt eine durch quantitative Bildmu---- - - -

* steranalyse von Abb. 6.13a gewonnene Graustufen-Reprasentation der lokalen Komposi- *
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il

4 PSR §

en Si, Ge, .-Quantentopfes (nominell » = 0.3} in der [110]-Projektion. {b) Quanti-
~tative Graustufenreprésentation der durch Anwendung der Methode bestimmten lokalen

:'Komposﬁlon Taer- Die unterschiedlichen Graustufen représentieren Kompositionen veon
2z = 0.40 — 0.55 (heligrau), von ¢ = 0.55 — 0.70 (hell-/mittelgrau), von z = 0.70 — 0.85
- (mittel-/dunkelgrau) sowie von = = 0.85 — 1.0 {dunkelgrau).
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tion. Die laterale Auflésung entspricht der Fliche der abgebildeten Bildzelle. Der hellste
Grauwert entsprlcht Kompositionen von z = 0.40 — 0.55, der dunkelste Kompositionen
von z = 0.85 — 1.0, mit Zwischenstufen von z = 0.55 — 0.70 und @ = 0.70 — 0.85. Deut-
lich sind lokale Ge:Anreicherungen in Form von Facettierungen auf {111}-Flachen und

Schwa.nkungen der. Schichtdlcke zu erkennen.

Dunne SlzG\,l EwFﬂma S

Abb 8. 14a zeigt eine 5-Strahl- Gitterabbildung eines koharenten Grenzflichenbereichs
zw1schen einer diinnen, mit LPE bei 850° C auf Si{001) gewachsenen Sij, 14 Geo. ss-Schicht
und dem 51(081) Substrat (Probe MA1) in der [100]-Projektion. Abb.6.14b zeigt den-
selbén Bildbereich ‘in einer perspektivischen Darstellung. Im Vergleich zu den -bis-
lang betrachteten Gitierabbildungen in der {110{-Projektion, bei denen engbenachbarte
Atomsdulen nicht: getrennt ‘aufgeldst werden, reprasentiert diese [100]- Gitterabbildung
direkt die projizierte Kristallstruktur mit atomarer Aufidsung. Unter den hier gewahiien
optimierten Abbildungsbedingungen entsprechen helle (dunkle) Kontrastpunkte jeweils
einzelnen projizierten Ge-(Si-)Atomsaulen. Die zu beobachtende Umkehr des Bildkon-
trastes. bestatigt, wie fiir den Fall der [110]-Projektion bereits gezeigt, vollstandig die
thebret_is_c_hen Vorhersagen. 'Anhand der zu beobachtenden ortlichen Bildkontrastva-
riationen_-iét zu- erkennen, daB die betrachtete Grenzfliche sowohl eine betrachtliche
Breite -im kompositionellen Ubergang als auch laterale Grenzflichenrauhigkeiten auf-
weist.  Eine quantitative Bildkontrastanalyse ergab fiir die Breite des kompositionellen
ﬁbergangs_.inittler_e Werte von ca. 5 Atomlagen. Anhand des hier gezeigten experimen-
tellen Beispiels wird deutlich demonstriert, daff kompositions-sensitive und zur quan-
titativen Kompositionsbestimmung auswertbare Gitterabbildungen auch fiir die {100]-
Projektion erzielt werden kénnen, wobei in dieser Projektion insbesondere auch das hohe
Mikroskopauflésungsvermogen bei 400 keV vorteilhaft ausgenutzt wird.

In detallierten Untersuchungen an solchen diinnen, mit LPE gewachsenen 5i,Ge;_,-
Filmen auf Si(001)- und Si(011)-Substraten konnten in inkohdrenten Grenzflichenbe-
reichen unkonventionelle Fehlpassungsversetzungen auf sekundéren Gleitebenen nachge-
wiesen -werden. In einer Zusammenarbeit mit anderen Forschergruppen konnte dabel
die’ Natur dieser unkonventloneﬂen Fehlpassungsversetzungen durch den Emsa,tz hoch—
auﬁosender Lﬂtterabbnaung aetaﬁhert charakter;slert werden. [03 84} E

8. 41 Untersushungen zur En‘terdﬁ'usion

Das Interdlﬁusmnsverhalten in Si/ 81 Ge1 . Heterostrukturen dle stets Festkorper—

8 _,fst\,me fernab vom thermodynamischen Gleichgewicht reprasentieren, stellt einen wis-
“senschaftlich interessanten und technologisch wichtigen Aspekt dar, insbesondere hin-
““sichtlich der Langzeitstabilitit solcher Heterostrukturen bei Raumtemperatur und der
Stabilitit gegen Temperaturbehandlungen, wie sie z.B. fiir die Bauelementherstellung er-
*forderlich sind. Diein dieser Arbeit entwickelte Methode zur quantitativen Grenzflachen-
charakterisierung bietet grundsitzlich die Moglichkeit, das Interdiffusionverhalten an

il
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'Abb..:é’.lé:: I(a)- Fxperimentelle hochaufgeldste 5-Strahl-Gitterabbildung einer diinnen
-;_510 11Gey s6-Schicht auf Si(001) in der [100]-Projektion (Probe MA1). (b} Perspektlwsche -
: Darstellung desselben Bildbereichs.
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einzelnen inneren Grenzflichen in Si/Si Ge;_,-Heterostrukturen auf atomarer Skala zu
untersuchen. Interessante Fragestellungen betreffen dabei u.a. (1) die mégliche Abhangig-
keit der Interdiffusion vom Abstand zur Probenoberfliche (Tiefenabhingigkeit) aufgrund
der: Erzeugung von Punktdefekten an der Probenoberfliche, (ii) den Einflufl tetragona-
ler Gitterverspannungen auf die Interdiffusion, (iii) mégliche Nichtlinearititen im Inter-
diffusionsverhalten, z.B. in Form eines kompositionsabhéngigen Interdiffusionskoeffizi-
enten, sowie (iv) den Einflu der Interdiffusion auf die Grenzflichenmorphologie, z.B.
in Form induzierter Grenzflichenwelligkeiten oder Gitterdefekte. Insbesondere kénnen
mittels unserer Methode auch die Friihstadien der Interdiffusion an einzelnen inneren
Grenzflichen untersucht werden. Dadurch kénnen die durch andere Methoden wie z.B.
XRD, RBS [85] oder Sekundér-Ionen-Massenspektroskopie (SIMS) gewonnenen Diffusi-
onsdaten im Bereich sehr kleiner Diffusionskoeflizienten, die fiir ‘diese Methoden nicht
mehr zugéanglich sind, ergénzt werden. Um im Hinblick -auf geplante Experimente zur
Interdiffusion’in Si/ S_iz.Gel__s-Heterostrukturen die optimalen Vorraussetzungen fiir eine
Anwendﬁng _imserer Methode zu prﬁfen, wurden in dieser Arbeit erste_elektronenmikr_o-
skopische Untersuchungen zur Interdiffusion an .ﬁberg_itterstrukt_uren ‘durchgefiihrt. -

-~Als Probenmaterial ‘wurde eine langperiodische, mit MBE bei 550° C auf 5i(001)
gewachsene ﬁbergitterstruktur verwendet, die aus 5 Schichtenperioden von abwechselnd
reinem Si (Dicke 10 nm) und einer SigrGeg.z7- Legzerung (Dicke 10 nm) bestand {Probe
H1). Von dieser Struktur wurden unbehandelte sowie getemperte Proben, die im Rah-
men von -RBS-Untersuchungen in emem Quarziampenofen 5s einer Temperatur von
1075°.C- ausgesetzt worden -waren [85] untersucht. Zur Untersuchung im Transmissi-
onselektronenmlkroskop wurden Querschmtte dieser meguterstruk ur pla,pamelt dle
Jeweﬂs aus emer getemperten und einer unbehandelten Probe aufgebaut waren.

Abb 6 15a ze1gt eine Ubersichts- hellfeiaabmlaung der unoenandeiten Ubergattep
probe Hlin einer-[340]-Pro jektion, in der das:Si-Substrat und. die 5. Ubergltterperloden
anhand unterschiedlicher: Bildintensitaten deuthch zZu erkennen sind. Die abgebildete
Ubergltterstruktur zeigt iiber den. gesamten. Bﬂdberelch weder ein- noch zweidimensio-
nale - G1tterdefekte, und die Gitterfehlpassung zwischen Substrat und: dem Ubergitter
wird - vollsta.ndlg durch. tetragonale Gitterverspannungen ausgeghchen (pseudomorphes
Wachstum) Die Grenzflachen ZWISChE‘l den. emzehen Si- und Sig..sGey, 27-E1HZElSLhILnteﬂ
zeigen bei der hier. vorhegenden Ortsauflosung von etwa 1 nm nahezu keine lateralen Wel-
ligkeiten, und der ‘abrupte Ubergang der Blldlntensztat an den emzelnen Grenzﬁachen
deutet.auf eine. geringe’ komp051t10neﬂe Uberga,ngsbrmte hin. Abb 6.15b. zelgt einen (in
(a) markierten) Auss_qhm_tt__emer einzelnen Si/Si, r;Gen - Grenzfliche in einer h(_)_ch_auf—
gelosten Gitterabbildung unter optimierten Abbildungsbedingungen in der {110]-Projek-
tion. ' Die abgebildete Grenzflache ist koharent und auf atomarer Skala abrupt, zeigt
““jedoch laterale Grenzflichenrauhigkeiten im Bereich von 6-8 Monolagen, die in (a) nicht
- aufgelost werden. Ferner sind anhand von Fluktuationen des Srtlichen Bildkontrastmu-

“sters im Bereich der Legierungsschicht lokale Schwankungen der Komposition zu erken-
- nen. .Im Bereich der Si-Schicht treten solche Bildmusterfluktuationen hingegen nicht

i1
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auf.

Abb.6.16a zeigt eine Ubersichts-Hellfeldabbildung einer getemperten Ubergitter-
probe H1 unter identischen Abbildungsbedingungen wie in Abb.6.15a. Im Vergleich zu
dem kastenformigen Bildintensitdtsprofil vor der Temperbehandlung (Abb. 6.15a) zeigt
diese Abbildung eine sinusférmige Modulation der Bildintensitit, die auf eine Durch-
mischung der im Ausgangszustand abrupten Grenzflichen durch Interdiffusion zuriick-
zufiithren ist. Neben dieser Veranderung im Bildintensitatsprofil sind jedoch im Vergleich
zum Ausgangszustand (Abb. 6.15a) keine weiteren signifikanten Anderungen in der Pro-
benmorphologie zu beobachten. Die durchmischien Grenzflachen zeigen weder verstarkte
Welligkeiten noch sind Gitterdefekte zu beobachten. Abb.6.16b zeigt eine hochaufgeloste
Gitterabbildung der getemperten Probe H1 unter optimierten Abbildungsbedingungenin
der [110]-Projektion. Deutlich ist darin ein gradueller Kontrastiibergang zu beobachten,
der die Durchmischung des im Ausgangszustand (Abb.6.15b) abrupten Kompositions-
profils auf atomarer Skala anzeigt. Bei der hier betrachteten Probe ist die Interdiffusion
dabei bereits so weit fortgeschritten, daB der abgebildete Probenbereich keine Bereiche
konstanter- Kornp051t1on (Komp051t10nsp1ateaus) mehr enthilt, die der Ausgangskompo-
sition von ‘2 = ‘0,73 bzw. z = 1 entsprechen. Aufgrund des Fehlens solcher Referenz-
bereiche (vgl. Kap. 5.2) kann die von uns entwickelte Methode in diesem speziellen Fall
nur. __iur. Ermittlung von relativen Kompositionsanderungen iiber den Bildbereich, nicht
aber zur Bestimmung eines absoluten Kompositionsprofils eingesetzt werden. Zur vollen
Ausnutzung der Leistungsfihigkeit der Methode miifiten bei der Temperbehandlung die
Temperieit 7 und/oder: die Temperatur T so weit reduziert werden, daf die resultie-
rende Interdﬁusmnslo,nge Meme; bielbt als die gewells halbe Breite der Emzelschlchten

des Ubergrtters

Das absoluue I{OHIPOSIthﬁbplOﬁl fiir die getemperte Ubergztterprobe kann im spezi-
ellen Fall des hier betrachteten langperiodischen Ubergitters durch Messung der lokalen
Bﬂdlntensztat J(000) in der Hellfeldabbildung Abb.6.16a mit einer Orfsauflosung von

1nm bestimmt werden.: Als ‘Kompositionsreferenz werden d@zu die Plateaus fiir
I(OUO)-in.'den mittleren -Einzelschichtbereichen fir z = 0.73 und 2. = 1 in Abb.6.15a
verwendet. Dies wird dadurch erméglicht, daB.7(000) unter den gewahlten Abbildungs-
bedingungen. :\Zenil wm- '&es Laue-Kreises bei ¢ = (0,0,2.1)) ﬁber den gesamten Bild-
berelch monoton .von der lokalen Probenkomposition abhangt. Dieser Zusa.mmenhang
ist in Abb 6.17 gezeigt, wo die Bildintensitat als Funktion der Probendicke fiir ‘ver-
schiedene Legierungskomposmonen aufgetragen ist. Dartiber hma,us ist wegen der’ sehr
groBen Bild-Fourier-Periode der Ubergittermodulation von §f-= 0.5mm (Gl. (5.2)) die
Abhéngigkeit der lokalen Bildintensitdt vom Defokus vernachléssigbar: klein. '.'Abb 6.18a

_zelgt k\urvenvenauie der. 101{a,len ﬁ]lQlﬂEenSIEa.'B als Funkiion aes UI"EGS I'IJ.I‘ Qle unbehan-

“ " delte Probe" ( ong(OOO)) und fir die getemperte Probe ([,.,,,(000)), die mit Hilfe einer

.' CCD-Kamera. (vgl. Kap.5.2) aus den in Abb.6.15a bzw. Abb.6.16a gezeigten Hellfeld-
: abbildungen durch Mittelung fiber Bereiche parallel zum Grenzflichenverlauf ermittelt
- wurden. Die Kurven fiir die Bildintensitdt konnen unter Bezugnahme auf die entspre-

Al
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0 160 20 30 4 50
- Probendicke t [nm]

Abb.6.17: :'Auftragung der Bildintensitdt 1(000) als Funktion der Probendicke t fiir die
[340] Pro;ektmn (Zentrum des Laue-Kreises bei § = (0 0,2. 1)) und fiir Komp051t1onen
m—O(—) 05(—'—)und1(— —) SRS .

chende_n_-_-”Komp_c__)si_tionen z.= 0.73 bzw. z = 1 fir die Plateaus von J;(000) direkt
als Kémp_ositio_nsproﬁle.';izorig(z) bzw. "xtemp(z) interpretiert werden. Im Vergleich zu
dem kastenformigen Profil von #.;.(2) ist anhand des sinusformigen Kurvenverlaufs von
aztgmp(z):_die__Durchmischung des Kompositionsprofils deutlich zu erkennen. Gemai$ einer
fur alle Einzelschichten nahezu gleichen relativen Betragsdifferenz zwischen den Extre-
malwerten fiir :co;,g(Z) und a,temp(z) im Bereich der Schichimitte ergibt sich insbesondere
auch keine signifikante T!efenabhangwkmt der Tn‘terd;ffusm__ _u'r dle hler durchgefuhl‘te

o

Temperaturbehandlung. . ._ - o : :
Far _cieu Fall der hier oetrachteten periodischen Ubergitterst_ruktur kann anha,nd der
experimentell ‘bestimmten Kompositionsprofile .;_t_:m;g(z) und :z,,m,{z) ein Wert. fiir den
Diffusionskoeffizienten D) bestimmt ‘werden. Die Grundlage_-die__ses 'Bestimmungsverfah—
rens bildet die Losung der linearen Diffusionsgleichung fiir.eine periodische Schichtung
zweier. Materlahen Aund B (Perlodenlange L) in-einer Sequenz A- B A- B— {86]

___-__5_:'$;;f;?(¢):_ '=._C’o'+'-Z G, it_-:;;;,{__ kD7 )cos(ﬁ,z) S (64a)

: “mit k = 27rn/L {n € JVO} Die Komposztlons Fourier-Koeflizienten C,, ergeben sich da,bel DRSNS LN

aus der Fourier-Analyse von Torig2):

2
C.= Ef Tonglz) cos(kz) dz. (6.4b)
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., Abb.6.18: (a) Gemessene Bildintensititen als Funktion des Ortes fiir die unbehandelte

 Probe Hl (—) und fir die getemperte Probe (- - -). (b) Anpassung eines simulierten
. Kompositionsprofils (—) an das experimentell fiir die getemperte Probe HI ermittelte
- Kompositionsprofil (- - -).
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sim
temp

Durch Anpassung von zi™ (z) an die experimentell bestimmte Kurve fiir @,,..,(#) wurde
ein Wert D = 8.2 x 107" cm?/s ermittelt, fiir den sich die beste Anpassung der Kurven-
verlaufe ergab. Abb.6.18b zeigt diese Anpassung des simulierten an das experimentell
ermittelte Kompositionsprofil, ausgedriickt in Einheiten der relativen Bildintensitat. Die
Unsicherheit in der Bestimmung von D betrigt dabei etwa AD = £1.3 x 107 cm?/s.
Eine Analyse von Gl.(6.4) ergab ferner, dafl aufgrund der bereits fortgeschritienen In-
terdiffusion nur noch Kompositions-Fourier-Koeflizienten C,, nullter und erster Ordnung
einen signifikanten Beitrag zu @.my (Gl.(6.4a)) liefern. In diesem Fall ist also die ver-
wendete Hellfeldabbildung, trotz der im Vergleich zur hochauflésenden Gitterabbildung

reduzierten Ortsauflosung, fiir eine prazise Bestimmung von D vollkommen ausreichend.
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7 Diskussion
7.1 Bildsimulationen und methodische Entwicklung

In dieser Arbeit wurde erstmals das Elektronenstreuverhalten und die Bildkon-
trastentstehung fiir verspannte und unverspannte 5i,Ge;_,-Legierungen (0 < 2z < 1)
und fiir unterschiedliche Typen von Si/Si,Ge;_,-Grenzflichen in hochaufgeldsten Git-
ter_a.bbﬂdungén systematisch untersucht. Durch eine Analyse linearer und nichtlinearer
Interferenzbeitage zum Bildkontrast konnten dadurch optimierte Abbildungsbedingun-
gen bei 400 keV ermittelt werden, unter denen sich ein systematischer Zusammenhang
zwischen der lokalen Komposition und dem Bildkontrastmuster in der Abbildung er-
gibt. Auf dieser Grundlage wurde eine ncuartige Methode zur kompositionellen und
strukturellen Charaktérisierung von inneren Grenzflichen in verspannten Si/Si,Ge; .z
Heterostrukiuren in der [110]- und [100]-Projektion entwickelt, die u.a. eine quantitative
Bestimmung lokaler Kompositionswerte mit einer Ortsauflésung im Bereich der jeweils
kleinsten projizierten Struktureinheitszelle ermoglicht, und die auch inshbesondere tetra-

gonale Gitterverzerrungen vollstindig berticksichtigt.

Im folgenden sollen die wichfigsten Resultate hinsichtlich des Elektronenstreuver-
haltens, des Bildkontrastverhaltens und der quantitativen Charakterisierungsmethode

diskutiert werden:

(i) Ein Vergleich der Austrittswellenfunktionen fiir unverspannte und verspannte
Si, (e, - Volumenlegierungen lieferte in allen Fallen eine exzellente Uberems‘tlmmung
zwischen BW-Losungen und MS-Lésungen (Kap. 3.1). Dieses Resultat zeigt deutlich die
Gleichwertigkeit beider Berechnungsverfahren fiir den Fall kieiner Einheitszellen hoher
Symmetrie, fiir die das Kristallpotential durch einen kleinen Satz von Potentialkoeffi-
zienten beschrieben werden kann. Im Gegensatz dazu wurde im Fall von Si/Si,Ge,_,-
Grenzflachenstrukturen keine ﬁbereinstimmung zwischen BW- und MS-Losungen mehr
beobachtet (Kap.4). In diesem Fall fiihren die 6rtlich varijerenden Gitterabstinde und
Besetzungszahlen der Gitterplatze zu einer betriachtlichen Erhdhung der Zahl von Po-
tentialkoeffizienten. Aus der Einbeziehung dieser hohen Zahl von Potentialkoeffizienten
resultiert beim BW-Verfahren eine entsprechend hohe Zahl von Blochwellen, von denen
viele jedoch nur eine marginale Anregungsstirke besitzen. Aufgrund einer beschrank-
ten numerischen Rechengenauigkeit resultieren daraus Instabilitidten in der Lésung fir
¥(¥), welche die beobachteten Diskrepanzen zwischen dem BW- und dem MS-Verfahren
erkliren. Aus dzesem Grund Wurden die Bﬂdsxmulatlonen fiur Grenzﬁachen ausschheﬁhch
_mlttels des MS Verfahrenq d nh-t,.

'(ii) Das Studium des Elektronenstreuverhaltens von unverspannten Si, Ge;_,- Volu-
. "menleglerungen im Bereich von z = 0 bis 1 (Kap.3.1.1) hat gezeigt, dafl die Anderungen

“in der Besetzungszahl der Gztterplatze und im Gztterparameter mit variierendem z sich.
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sowohl auf die Amplituden als auch auf die relativen Phasen von gebeugten und unge-
beugten Strahien aus dem Fourier-Spektrums von ¥(#) auswirken. Fiir Probendicken bis
zu 40 nm ist ein systematischer flbergang des Elektronenstreuverhaltens mit @ zu beob-
achten. Der EinfluB tetragonaler Gitterverzerrungen auf das Elektronenstreuverhaltens
ist dabei allgemein bis zu Dicken von ¢ < £/2 zu vernachldssigen und fir ¢ > {/2 nur
gering. Im Fall der [110]-Zonenachsenorientierung verdndern tetragonale Gitterverzer-
rungen die projizierie Kristallsymmetirie nicht. Im Bild der Bloch-Wellen-Theorie sind
aus diesem Grund im Vergleich zum unverspannten Ausgangszustand fir die Beschrei-
bung der Austrittswellenfunktion keine zusatzlichen Bloch-Wellen erforderlich. Diese
Vorhersage wird vollstindig durch die numerischen Rechnungen bestétigt. Im Gegen-
satz zur [110]-Zonenachsenorientierung wird die projizierte Kristallsymmetrie im Fall
tetragonaler Gitterverspannungen hingegen fiir die [100]-Zonenachsenorientierung redu-
ziert. In diesem Fall ist der fiir unverspannte Volumenkristalle erhaltene Satz dominanter
Blochwellen zur Beschreibung von ¥(7) nicht mehr ausreichend, und die numerische Be-
rechnung von ¥(7) ergibt eine zusatzliche (dritte) Blochwelle, deren Anregungsstirke

mit zunehmender Verspannung monoton zunimmt.

(ii1) Die Verwendung analytischer Ausdriicke zur Beschreibung der Bildintensitats-
verteilung in hochaufgelésten Gitterabbildungen (Kap.3.2) hat sich als eine efliziente
Vorgehensweise zur Bestimmung von optimierten Abbildungsbedingungen erwiesen, fiir
die sich ein systematischer Zusammenhang zwischen der Legierungskomposition eines
Probenbereichs und dem zugehorigen Bildkontrast in der Abbildung ergibt. Mit Hilfe
dieser Ausdriicke konnte ferner gezeigt werden, dafl tetragonale Gitterverzerrungen den
Bildkontrast i.a. nur wenig und fiir Defokuswerte nahe dem Scherzer-Defokus nahezu
iiberhaupt nicht beeinflussen. Dieses Resultat ist insbesondere von Bedeutung fir die
quantitative Charakterisierung von verspannten Heterosystemen unter dem mdglichen
Einflufl von Relaxationseffekien in diinnen Probenbereichen {87]. Das im theoretischen
Teil dieser Arbeit auf der Basis der nichtlinearen Abbildungstheorie vorausgesagte Bild-
kontrastverhalten konnte dabei im experimentellen Teﬂ (Kap 6) an einer Reihe von

Beisplelen vollsta,ndlg bestatlgt Werden E

C(iv) Signifikante ledkontrastunterschmde zwischen Si und Ge konnen tiber weite
Bereiche der Probendicke dadurch erzielt werden, daf bei Verwendung 0pt1m1erter De-

fokuswerte unterschiedliche Strahlphasen von Strahlen ‘erster Ordnung direkt in eine
nﬂr”.'on{'racfhmlre]ﬂr 'rnr Q1 11nd Cp 11mﬁpspizf Wprdnﬂ e Einsfe}_lnnc Soi(‘}‘ler B!Id—

S8 N4 FES¥4 haa

kontrastunterschiede, die zudem eine systematische Abhéangigkeit von der Kompos;tlon
zeigen, bildet die Grundlage der entwickelten Methode zur quantitativen Grenzflachen-

" charakterisierung. Bei III-V- oder II-VI-Materialsystemen wie z.B. GaAs/AlAs ist die

- Situation hingegen anders als bei Si/Si,Ge;_,. Bel diesen Materialsystemen entstehen

" Bildkontrastunterschiede zwischen Bereichen unterschiedlicher Komposition:durch den

-kompositions-sensitiven Ampl_it_udenbeitzja,g der ”chemischen” {200}-Reflexe. Solche Re-
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flexe existieren fiir das System $i/Si,Ge;_, nicht.

(v) Die geometrische Korrektur hochaufgeloster Gitterabbildungen ist im Fall ver-
spannter Heterosysteme eine notwendige Voraussetzung fiir eine quantitative Bildkon-
trastanalyse. Der zu diesem Zweck entwickelte Bildverarbeitungsalgorithmus ermoglicht
eine hochprézise und gegen statistisches Bildrauschen unempfindliche geometrische Bild-
korrektur und lokale Bildkonirastsymmetrisierung. Ferner ist dieser Algorithmus auch
im Fall gitterangepafiter Heterosysteme vorteilhaft einsetzbar {58-62]. In Kap.5.2.3
wurde dies am Beispiel der Kompositionsanalyse an einer GaAs/AlAs-Grenzfliche de-
monstriert. In dem dort betrachteten Fall konnten die Auswirkungen lokaler Bildmu-
sterasymmetrien, die von einer geringen Strahlverkippung herriithrten, nahezu vollstandig

durch Anwendung des Algorithmus beseitigt werden. Erst dadurch ergaben sich bei einer.

Kompositionsbestimmung mit Hilfe des ”Kreuzkorrelations”- Algorithmus von OQurmazd
und Kollegen [5,6] korrekte Resultate fiir die lokale Komposition.

(vi) Mit Hilfe der von uns entwickelten Methode ist eine quantitative Komposi-
tionsbestimmung an koh&renten Si/Si,Ge,_,-Grenzflichen mit einer Genanigkeit von
Az = =£0.1 fir eine Atomsdule in der [100}-Projektion und fiir ein engbenachbartes
Atoms&ulenpaar in der [110}-Projektion moglich. Die erzielte Genauigkeit ist damit
vergleichbar mit Angaben iiber die Genauigkeit von Methoden zur Kompositionsbe-
stimmung bei III-V- oder 1I-VI-Verbindungshalbleitersystemen [5-8]. Bei Si/Si,Ge;_,
erweisen sich die Werte fir die ermittelte Komposition als unempfindlich gegen Fluk-
tuationen in der Besetzungszahl einzelner Gitterpldtze innerhalb einer Atomsaule in
der [100]-Projektion sowie auch zwischen engbenachbarten Atomsiulen in der [110]-
Projektion. Aufgrund eines sehr hohen relativen Unterschiedes im chemischen Signal
J{g.) zwischen Si und Ge von ca. 200% ergibt sich fiir unsere Methode ein sehr hohes
S1gna.1 Zu- Rauschverhaltnzs von etwa 20 (Kap. 5.2.2). e e

- {vii) Grundsétzlich ist eine quantitative Anwendung unserer Methode auf kohirente

Sif 51, Ge;_,-Grenzflachen beschrankt. Bei einer Anwendung auf 'Greniﬂéchenbereiéhe__

mit Defekie wie z.B. Fehlpassungsversetzungen kénnten hierdurch entstehende Biid-

kontrastveranderungen zu Fehlern in der Kompositionsbestimmung fithren. In solchen .
Fillen miiflite die Anwendbarkeit der Methode jeweils speziell durch Bildsimulationen

tiberpriift werden. Abgesehen von einer quantitativen Kompositionsbestimmung im Be-
reich von Defekten ist die Methode aber in jedem Fall dazu geeignet, durch Einstel-
lung kompositions-sensitiver Abbildungsbeding gungen z.B. die | genaue Lage einer Fehl-

_ passungsversetzung beguglich des kompositionellen Ubergaﬂgs an einer Grenzflache zu.
" .ermitteln -[83,84]. ~Die Tatsache, daff kompositions-sensitive und. quantltatw auswert-
bare ‘Abbildungen von:Si/Si,Ge,_,-Grenzflichen sowohl in der-[110]- ‘als auch in der

~[100]-Projektion aufgenommen werden kdnnen, erdifnet dariiber hinaus cine allgemein

~interessante. Perspektive fiir. zukiinftige Anwendungen der Methode. ':-So.k_('innte.'anhand_r .'

Al
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von Abbildungen ein und desselben Grenzflichenbereichs in verschiedenen Projektio-
nen die Grenzflichenstruktur in diesem Bereich noch wesentlich umfassender im Sinne
eine dreidimensionalen Rekonstruktion von Position und Spezies einzelner Grenzflache-

natome charakterisiert werden.

(iix) Unsere Methode verwendet einen ”Fourier-Raum”-Algorithmus, der ausschliefi-
lich solche Bildkontrastanteile einer hochaufgelosten Gitterabbildung nutzt, die eine hohe
kompositionelle Sensitivitat besitzen und die unter optimierten Abbildungsbedingun-
gen quasilinear von der Komposition abhangen. Im Gegensatz dazu werden bei ”Orts-
raum”-Algorithmen, wie sie zur Charakterisierung von ITI-V- und II-VI-Heterosystemen
vorgeschlagen wurden [5-8], alle fundamentalen Bildkontrastanteile zur lokalen Kom-
positonsbestimmung verwendet (Kap.5.2.3). Wie am Beispiel der "Kreuzkorrelations”-
Methode explizit gezeigt werden konnte {vgl. Abb.5.5), fithrt dies i.a. zu einer kom-
plexen Abhangigkeit des chemischen Signals von der Komposition. Dariiber hinaus ist
bei der ”Kreuzkorrelations”-Methode der statistische Fehler in der Kompositionsbestim-
mung allgemein hoher im Vergleich zu unserer Methode. Dies wird durch den hohen
Rauschbeitrag von fundamentalen Bild-Fourier-Koeflizienten verursacht, die Bildmodu-
lationen mit grofler Raumwellenlange beschreiben. Der statistische Fehler in g4, ist
dabei fiir unsere Methode mit Amgztft) = $0.05 im Mittel nur halb so groff wie entspre-
chende Werte bei Anwendung der ”Kreuzkorrelations”-Methode.

(ix) Ein grofler Vorteil der hier vorgestellten Methode besteht darin, daf als che-

misches Signal zur quantitativen Kompositionshestimmung tiber den gesamten Kompo-
sitionsbereich nur die Amplitude einer einzigen Bildfrequenz § = g, verwendet wird.
Da die kempositionsabhingigen Variationen in |g;| maximal nur 4.2 % betragen, fiithren
Strahlverkippungen nur zu vernachléssigbar kleinen relativen Verschiebungen der re-
levanten Bildkontrastmuster zwischen Probenbereichen unterschiedlicher Komposition.
Deshalb wird bei Anwendung unserer Methode die quantitative Kompositionsbestim-
mung durch Strahlverkippungen grundséatzlich nicht negativ beeinflufit (Kap. 5.2.2). Im
Gegensatz dazu verursachen Strahlverkippungen im Fall von Grenzfiichen zwischen III-
V-Halbleitern wie z.B. GaAs/AlAs betonte Asymmetrien im Bildkontrastmuster, was zu
betréchtlichen Fehlern in der lokalen Kompositionsbestimmung fiihren kann, und zwar
insbesondere im - interessanten -"-:kompositione_ﬂen ﬁbergangsb@reich der. Grenzflache

“(x) Von Hull und Kollegen [88] wurde bereits vor einigen Jahren eine quantita-

tive Methode zur lokalen Kompositionsbestimmung an 81/51,Ge;_,-Grenzflichen anhand -

".:};ochaufgeléster 7-Strahl-Gitterabbildungen in der [110]-Projektion vorgeschlagen, die
auf der photodensitometrischen Messung der lokalen Bildhintergrundintensitat 7(000)

“beruht. Im Vergleich zu unserer Methode besitzt diese Methode jedoch einige signifi-

.".lzia,nt_e ._N_a(_:hte_ile; Fiir eine verlafiliche Kompositionsbestimmung mit ‘dieser Methode ist
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z.B. der nutzbare Bereich der Probendicke, in dem ein monotoner Zusammnehang zwi-
schen I(000) und z besteht, jeweils nur sehr klein. In solchen Dickenbereichen, die fiir
400 keV direkt aus den Kurvenverldufen fiir /{000) in Abb. 3.4 abgelesen werden konnen,
betragen dabei die relativen z‘inderungen in J7(000) nur maximal 18 %, im Gegensatz zu
relativen Anderungen von etwa 200 % fiir das bei unserer Methode verwendete chemi-
sche Signal. Dariiber hinaus ist insbesondere die lokale Bildhintergrundintensitat sehr
stark von statistischem Bildrauschen betroffen, was zu einem nur vergleichweise kleinen
Signal-zu-Rauschverhéltnis dieser Methode fiihrt. Dadurch wird das rdumliche wie auch
das kompositionelle Aufiosungsvermogen dieser Methode grundsatzlich eingeschrankt.
Ferner nehmen die Autoren in Ref. [88] keine Stellung zu méglichen Einfliissen nichtlo-
kaler Effekte auf ihre Methode, wie z.B. der Fresnel-Beugung. Die Rolle solcher Effekte
hinsichtlich der erzielbaren Genauigkeit in der Kompositionsbestimmung mit dieser Me-
thode bleibt deshalb unklar.

(x1) Die fiir geordnete Si-Ge-Phasen durchgefiihrten Bildsimulationen haben gezeigt,
dafl Ordnungsphasen vom RS1- und RS2-Typ [53,56] durch die Wahl optimierter Ab-
bildungsbedingungen in hochaufgeldsten [110]-Gitterabbildungen eindeutig anhand cha-
rakteristischer Bildkontrastdetails identifiziert werden kénnen. Diese Ergebnisse siehen
damit in Gegensatz zu Ergebnissen aus fritheren Studien von Miiller und Kollegen [54]
tiber das Bildkontrastverhalten von geordneten Si-Ge-Phasen. In diesen Studien konn-
ten in simulierten [110]-Gitterabbildungen von geordneten Si-Ge-Phasen keine signifi-
kanten Bildkontrastunterschiede im Vergleich zu ungeordneten Legierungen beobachtet
werden. Die in diesen Studien verwendeten Abbildungsbedingungen waren dabei jedoch
verschieden von den von uns gewdhlten optimierten Abbildungsbedingungen. Expe-
rimmentelle Anzeichen fiir geordneten Si-Ge-Phasen wurden in der vorliegenden Arbeit
bei kurzperiodischen MBE-gewachsenen Ubergitterstrukturen (Proben B2212-B2215)
in Form von speziellen Uberstrukturreflexen in Elektronenbeugungsbildern beobachtet
(Abb 6.9). ‘Aufgrund einer unzureichenden Schichtqualitit konnte jedoch die Anwesen-
heit geordneter Si-Ge-Phasen in d1esen Proben bislang mcht rmttels hochaufiosender

Gltterabblldung uberprift werden.

7 ,_2__S_chichtqualit§t, Relaxation und Interdiffusion

“Die ‘detaillierten elektronenmikroskopischen Untersuchungen an unterschiedlichen
S1/51,Ge,_,-Heterostrukturen in Form zweidimensionaler Si,Ge,. ,-Quantentopf-Struk-
turen, lang- und kurzperiodischer Si,,Ge, Ubergltter, sowie diinner epitaktische Si, (Ge;_,-
Filme haben gezeigt, dafl mit Hilfe moderner Wachstumsmethoden Heterostrukiuren

" hoher Perfektion hergestellt werden kénnen. Von besonders hoher Qualitat hinsichtlich

_kompo_sitioneﬂer Abruptheit, Grenzflichenrauhigkeit und -welligkeit, sowie hinsichtlich

 einer geringen Dichte struktureiler Defekte erweisen sich ‘dabei insbesondere kurzperi--

-1o_di_s_cheﬁbergitt_erstrukturen, die mit MBE entweder &irekt.auf ‘das Si-Substrat (pseu-

il
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domorphes Wachstum) oder aber auf einen teilrelaxierten Gradientenpuffer gewachsen
wurden. Durch Anwendung unserer quantitativen Charakierisierungsmethode konnten
an inneren Si/Ge-Grenzflachen solcher ﬂbergitterstrukturen kompositionelle ﬁbergénge
im Bereich einer Atomlage zum erstenmal sicher nachgewiesen werden. Diese extrem
hohe kompositionelle und strukturelle Schichtqualitdt wurde auch durch andere Metho-
den wie XRD [80], Raman- und PL-Messungen [2,89] bestétigt, wobei die mittels dieser
Methoden bestimmiten Daten jeweils Mittelwerte tiber riumlich ausgedehnte Probenbe-
reiche darstellen. Da bei diesen Methoden, insbesondere im Fall solcher kurzperiodischen
Ubergitterstrukturen, stets bestimmte Modellannahmen tber die Grenzflichenstrukiur
auf atomarer Sklala gemacht werden miissen [52], stellt unsere Methode eine ideale
Erganzung zu diesen Charakterisierungsmethoden dar. Durch Kombination dieser Me-
thoden lassen sich detaillierte Aussagen tiber die kompositionelle Zusammensetzung und
iber die Struktur von 51/5i,Ge,_,-Heterostrukturen von einer Langenskala im Millime-

terbereich bis herab zu interatomaren Abstanden formulieren.

Im Rahmen dieser Arbeit wurden elektronenmikroskopische Charakterisierungen an
pseudomorphen und an relaxierten Si/Si, Ge,_,-Heteroschichtsystemen durchgefithrt
(Kap.6.2). Im Gegensatz zu den pseudomorph gewachsenen Proben, die in allen Féllen
keine ein- oder zweidimensionalen Gitterdefekte aufwiesen, konnten in allen relaxier-
ten Proben stets Gitterdefekte beobachtet werden. Daraus ist zunéchst der Schlufl zu
ziehen, dafl die beobachteten Gitterdefekte mit der Relaxation des epitaktisch gewach-
senen Schichtsystems korreliert waren. Insgesamt wurden bei allen relaxierten Proben
(mit Ausnahme diinner Si/Si,Ge;_,-Filme, vgl. Kap.6.3) zwei unterschiedliche Rela-
xationsmechanismen beobachtet, die entweder gemeinsam oder einzeln zur Relaxation
beitrugen. Bei dem ersten Mechanismus wurde die Gitterfehlpassung zwischen dem epi-
taktischen Schichtsystem und dem Si-Substrat durch ein dichtes Netzwerk aus Fehlpas-
sungsversetzungen mit (110)-Linienrichtungen (Lomer-Versetzungen) in der Grenzfliche
zwischen dem Si-Substrat und dem (dicken oder diinnen) homogenen Legierungspuffer
ausgeglichen. Dieser Mechanismus des Fehlpassungsausgleichs durch Ausbildung solcher
Versetzungsnetzwerke wurde auch bereits in zahlreichen anderen elektronenmikroskopi-
schen Studien beobachtet [90-92]. Ein sicherer Nachweis fiir die Entstehungsgeschichte
des zu beobachtenden Netzwerks aus Lomer- Versetzungen steht jedoch trotz umfangrei-
cher geleisteter Forschungsarbeit auf diesem Gebiet bis heute noch aus. Das.an Gra-
dientenpuffern beobachtete Phanomen, wonach sich das Netzwerk aus Fehlpassungsver-
setzungen nicht allein auf die Substrat- Puﬁer-Grenzﬂéche, sondern auf mehrere Schicht-

ebenen im- Bereich des Puffers mit variierender Komposition verteilt, wurde auch von
LeGoues und Kollegen beobachtet [93]. Im Einklang mit dieser Studie steht u.a. auch

die von uns gemachie Beobachtung, daf} einzelne Versetzungsschleifen bis herab in.den

" Bereich des Si-Substrats verlaufen. = Die exakte Orientierung dieser Versetzungsschlei-
fen auf kristallographischen {111}-Ebenen deutet dabei insbesondere darauf hin, daf}
“diese. Versetzungen durch (leitprozesse in diese tiefliegenden Kristallbereiche gelangt
'smd Als ein zweiter Relaxationsmechanismus konnten in dieser Arbeit in druckver-

M=
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spannten Ubergitterstrukturen auf diinnen homogenen 5i,Ge;_,-Puffern (z > 0.5) pla-
nare Gitterdefekte in Form einzelner Stapelfehler oder Mikrozwillinge auf {111}-Ebenen
nachgewiesen werden. Diese planaren Gitterdefekte liefern dabei einen vergleichbaren
Anteil zum Fehlpassungsausgleich wie die beobachteten Fehlpassungsversetzungenin der
Substrat-Puffer-Grenzflache (Kap.6.2). Uber das Auftreten solcher Defekte wurde bis-
lang nur in Studien éiber zugverspannte Si, Ge,-Ubergitter auf Ge(001) [94] und iber
druckverspannte, aber diinne Ge-Filme auf Si(001) [95] berichtet.

Im Rahmen der durchgefiihrten Untersuchungen zur Interdiffusion in Si/Si,Ge;_ -
Heterostrukturen wurden temperaturbehandelte langperiodische Ubergitterstrukturen
untersucht. Ein aus elektronenmikroskopischen Messungen gewonnener Wert fiir den
Diffusionskoeffizienten von D = (8.2 £1.3) x 10 " cm®/s ist dabei mit einem durch
RBS ermittelten Wert von D = 1.5 x 10~ c¢m?/s (gemaf Abb.4.18 in [85]) groflen-
ordnungsméflig in Einklang. Fiir den Fall der unbehandelten Probe (d.h. vor dem
Tempern) zeigt das durch TEM ermittelte Kompositionsprofil einen kastenférmigen
(Abb.6.18a), das durch RBS ermittelte Kompositionsprofil hingegen einen sinusférmigen
Verlauf (Abb.4.16 u. 4.17 in [85}). Diese Unterschiede im ermittelten Kompositionspro-
fil werden dadurch hervorgerufen, daf im Fall der Messung durch TEM aufgrund der im
Vergleich zu RBS hoheren Ortsauflésung auch noch Fourier-Koeffizienten C,, (Gl. (6.4b))
héherer Ordnung (n > 1) aufgeldst werden. Im Hinblick auf geplante Interdiffusionsun-
tersuchungen mit Hilfe der entwickelten Methode zur quantitativen Grenzflachencharak-
terisierung haben die experimentellen Untersuchungen gezeigt, dafl die Probengeometrie
langperiodischer Ubergitterstrukturen grundsatzlich fiir eine Anwendung der Methode
geeignet ist. Die Temperbedingungen missen dabel jedoch so gewahlt werden, dafl Kom-
positionsplateaus innerhalb der Einzelschichten auch nach der Temperbehandlung noch
vorhanden sind. Unter dieser Bedingung sollten durch Anwendung der Methode Diffu-
sionskoeflizienten bis herab zu einer Gréflenordnung von 107*°cm?®/s ermittelt werden
konnen. Bei geeigneter Wahl der Temperzeit wiirden fiir solch kleine Diffusionskoeflizien-
ten insbesondere auch héhere Kompositions-Fourier-Koeffizienten zu der Fourier-Summe
in GL (6.4&) beitragen. Da die Methode, im Gegensatz zu RBS und anderen Untersu-
~chungsmethoden, auch die Auflésung sehr hoher Kompositions-Fourier-Koeflizienten mit
“zugehorigen Raumwellenldngen im Bereich interatomarer Abstdnde ermdglicht, konnte
.a,nha,nd 'moglicher Diskrepanzen zwischen dem experimentell ‘gewonnenen Kompos1t1-
onsproﬁl Tiemp(z) und dem auf der Basis eines linearen Interdiffusionsansatzes simu-
lierten Kompositionsprofils mf;’;p( z) (Gl. (6.4)) auf Nichtlinearitaten des Interdiffusions-
vorgangs geschlossen werden. Solche N1chthnear1taten wurden bereits in III V- und
1L-VI- Heterosystemen beobachtet [96 97]. -
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Zusammenfassung

Ziel dieser Arbeit war die Entwicklung und Anwendung einer hochaufiosenden Me-
thode zur Charakterisierung von inneren Grenzflichen und Gitterbaufehlern verspannter
Si/Si,Ge;_,-Heterostrukturen mit Hilfe der Transmissionselektronenmikroskopie. Die
in der Arbeit vorgestellte Methode ermdglicht eine quantitative Analyse koh&renter
Si/8i,Ge;_,-Grenzflichen auf atomarer Skala mittels hochauflésender q:fterabbﬂdhnb
in der [110}- und [100]-Kristallprojektion und die Bestimmung kompositioneller Uber-
gangsbreiten und Grenzflachenrauhigkeiten im Bereich einzelner Atomlagen [98-161,
und Anhang Cj. Die Grundlage der Methode bilden systematische Untersuchungen des
Elektronenstreuverhaltens und des Bildkontrastverhaltens hochaufgeloster 5- und 9-
Strahl-Gitterabbildungen von 5i,Ge;_,-Legierungen (0 < 2.< 1) und von Si/Si;Ge;_,-
Grenzflachen fiir unterschiedliche Schichtverspannungen bei einer Elekironenenergie von
400 keV. Diese Untersuchungen wurden unter voller Beriicksichtigung von Mehrfach-
streuung und unter Einbeziehung nichtlinearer Bildkontrastbeitrage durchgefihrt. Hier-
durch konnten Bereiche optimierter Probendicken ¢ und Defokuswerte Af ermittelt
werden, fur die sich ein guasilinearer funktionaler Zusammenhang zwischen einzelnen
Fourier-Koeffizienten der Bildintensitatsverteilung und der Komposition z ergibt. Un-
ter solchen optimierten Abbildungsbedingungen zeigen hochaufgeléste Gitterabbildun-
gen eine systematische Bildkontrastumkehr bei einer Variation der Komposition von
z = 0 bis 1. Dieses charakteristische Bildkontrastverhalten hangt nur sehr schwach von
tetragonalen Gitterverzerrungen und von Fresnel-Beugungseffekten im Nahbereich von
abrupten Grenzflachen ab. Die Ermittelung dieser Bild-Fourier-Koeflizienten aus expe-

rimentellen Gitterabbildungen erméglicht somit eine e1ndeut1ge und verlaﬁhche Kompo-

51t10nsbest1mmung auf atomarer Skala,

Zur quantitativen Kompositionsbestimmung anhand experimenteller, unter opti-
mierten Abbildungsbedingungen aufgenommener Gitterabbildungen wurden zwei neue
Bildverarbeitungsalgorithmen entwickelt. Mit Hilfe des ersten Algorithmus wird an der
Zuvor digitalisierten Gitterabbildung zunéchst eine geometrische Bildentzerrung vorge-
nommen, wodurch Bildmusterasymmetrien, die durch tetragonale Gitterverspannungen
entstehen, korrigiert werden. Anschlieend werden dann mit Hilfe des zweiten Algorith-

mus die relevanten Bild-Fourier-Koeflizienten in lokalen Bildbereichen der korr1g1erten

Gitterabbildung ermittelt und entsprechende Werte fiir die lokale - iiber die Probendicke
gemittelte - Komposition berechnet Fir Bildbereiche, die der Flache der jeweils klein-
izierten Einheitszelle in der [110]- bzw. [100]- pr‘orekt:on entsprechen, ist die

Kompositionsbestimmung mit einer Unsicherheit von Az = £0.1 b.,hafte* " Hierdurch

kann die geometrische Position abrupter 5i/5i, Ge,_,-Grenzflichen auf eine Atomlage ge-
" nau bestimmt werden. Neben der Anwendung auf gitterfehlgepafite Heterosysteme wie
~8i/8i,Ge;_, eignen sich die entwickelten Algorithmen ebenfalls fiir quantitative Kompo-
“sitionsbestimmungen anhand hochaufgeloster Gitterabbildungen gitterangepaﬁter Hete-

.-'_rosysteme, wie z.B. GaAs/Al, Ga;_ IAs




125

Im experimentellen Teil dieser Arbeit wurde die Methode auf die Charakterisie-
rung innerer Grenzflachen und zur Bestimmung der Schichtkomposition verspannter
Si/Si,Ge,_.-Heterostrukturen unterschiedlichen Schichtaufbaus und unterschiedlicher
kompositioneller Zusammensetzung angewendet. Die untersuchten Proben umfaften
zweldimensionale Si,Ge;_,-Quantentopf-Strukturen, lang- und kurzperiodische 5i,, Ge,-
["fbergitter, sowie diinne epitaktische 5i,Ge,_,-Filme, die jeweils auf Si(001)-Substraten
deponiert worden waren. Durch die experimentell gewonnenen Ergebnisse wurden zum
einen die theoretischen Vorhersagen beziiglich des Bildkontrastverhaltens von Si,Ge,_,-
Legierungen und 51/8i,Ge,_,-Grenzflichen vollstandig bestitigt. Dartiber hinaus wurde
die VerlaBlichkeit der aus hochaufgeldsten Gitterabbildungen bestimmten Kompositions-
werte durch Vergleiche mit Werten, die mit anderen Methoden bestimmt worden wa-
ren, iberprift und verifiziert. Durch den Einsatz der Methode konnten an koharenten
Si/Si,Ge;_,-Grenzflichen erstmals kompositionelle Ubergangsbreiten bis herab zu einer
Atomlage und Grenzflachenstufen mit Stufenhéhen von ein bis zwei Atomlagen verlafilich
nachgewiesen werden. Ferner konnten in Si/Si, Ge,_,-Vielschichtsystemen Kompositio-
nen einzelner diinner Si, Ge;_,-Schichten quantitativ ermittelt werden.

Die Untersuchungen der fiir die Schichtrelaxation verantwortlichen Gitterbaufeh-
ler wurde an Si/Si,Ge;_,-Heterostrukturen mit unterschiedlichem Schichtaufbau und
unterschiedlicher Schichtverspannung durchgefiihrt. Pseudomorphe Schichtsysteme, in
denen die Anpassung der unterschiedlichen Gitterparameter allein durch tetragonale
Gitterverspannungen ausgeglichen werden sollte, erwiesen sich in der Tat als defekt-
frei. Im Gegensatz dazu konnten in allen relaxierten Si/Si,Ge,_,-Heterostrukturen
Gitterbaufehler becbachtet werden. Zu diesen Gitterbaufehlern zdhlten zweidimen-
sionale Grenzflichennetzwerke aus Lomer-Fehlpassungsversetzungen mit Linienrichtun-
gen vom (110)-Typ und Burgersvektoren b = a/2(110), zur Oberfliche verlaufende
Fadenversetzungen gemischten Versetzungstyps, sowie planare Gitterdefekte nahe der
Grenzflichen. Durch Detailanalysen konnte das Auftreten von Netzwerken aus Lomer-
Fehlpassungsversetzungen als einer von zwei Mechanismen zum Fehlpassungsausgleich
identifiziert werden. Ein zweiter Mechanismus zum Fehlpassungsausgleich wurde in
dieser Arbeit erstmals in druckverspannten kurzperiodischen Ubergitterstrukturen be-
obachtet und bestand aus der Bildung planarer Gitterdefekte an der Substrat-Puffer-
Grenzfliche. Die Natur dieser planaren Gitterdefektie konnte durch hochauflésende Git-
terabbildungen aufgeklart werden. Danach handelt es sich bei diesen Defekien um ein-
zelne Stapelfehler und um Scharen engbenachbarter Stapelfehler in Form von Mikrozwil-
lingen auf {111}-Gitterebenen, die im Mittel einen gleichen Beitrag zum Fehlpassungs-
ausgleich liefern wie eine Lomer-Fehlpassungsversetzung.

_ ‘Die Interdiffusion von Si und Ge an inneren Grenzflichen wurde an langperiodischen
~81/81y,73Geg 27- Ubergitterstrukturen mit einer ﬁbergitterperiode von 20 nm und fir eine
Diffusionstemperatur von 1075° C untersucht. Die sirukturelle Charakterisierung der un-
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getemperten Ubergitterstruktur durch hochauflésende Gitterabbildungen ergab, daf} alle
Grnezflachen koharent und kompositionell abrupt waren und laterale Grenzflichenrau-
higkeiten im Bereich von 6-8 Atomlagen aufwiesen. Als Folge der Temperbehandlung bei
1075° C wurde eine mefibare Si-Ge-Durchmischung an allen Si/Si; 73Gep 57-Grenzflachen
beobachtet, Diffusionsinduzierte Defekte oder kompositionelle Inhomogenitéten im Be-
reich der Grenzflichen konnten nicht beobachtet werden. Fiir die Breite der Interdif-
fusionszonen an den Grenzilachen ergab sich ein vom Abstand von der Oberflache un-
abhangiger Wert. Aus den durch quantitative Bildanalysen ermittelten Kompositions-
profilen wurde fiir den Diffusionskoeffizienten ein Wert von D = (8.2+£1.3) x 107" cm?/s
bestimmmt, der in guter ﬁbereinstimmung mit Werten aus lonenstreumessungenist. Diese
Anwendung der entwickelten hochauflésenden Methode zeigte auflerdem, dafl es bei ge-
eigneter Wahl der Diffusionsparameter maoglich sein sollte, noch sehr viel kleinere (um
vier bis fiinf Gréflenordnungen) Diffusionskoeffizienten zu bestimmen.
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A Programmanderung zu TFiEMS, TF3ENS und LI1ENMS

Fiir die Dampfungsenveloppen E{g,h) und E.(g, f_r:) im Gleichungsterm fiir den
Transmissionskreuzkoeffizienten 7(§, 4) (GL {2.36)) werden in der Literatur z.T. unter-
schiedliche Definitionen fiir die Paramter A (Defokusstreuung) und o (Semikonvergenz-
winkel) verwendet (vgl. z.B. Ref.[10] und Ref.[38]). Diese Parameter sind ein MaB fiir
die jeweilige Breite der in den Gleichungstermen fiir F,(g, %) und %,(g, FZ) enthaltenen
Gaufl-Funktion. ' '

Ausgehend von der iiblichen Darstellung der normierten Gauf-Funktion [34]

) (A1)

qwla

entspricht der Gauf-Parameter o der halben Breite der Gauf-Funktion beim 1/e-ten Teil
des Maximalwertes f(0): ¢ = oy,,. Daneben wird eine zweite Darstellung der Gaufi-
Funktion verwendet, in welcher der Gauf-Parameter der vollen Breite der Gaufl-Funktion
beim halben Maximalwert enispricht (engl. full-width at hallf maximum, FWHM).
Hierfir gilt die Umrechnung opwym = 2\/111_20'1/5. In einer dritten Darstellung wird
far den GauBl-Parameter an Stelle von opwuy nur die halbe Breite ouwm = Crwan /2

beim halben Maximalwert verwendet.

In dieser Arbeit werden A und o gemaf Ref. [38] einheitlich als jeweils halbe Breite
einer normierten Gaufl-Funktion beim 1/e-ten Teil des Maximalwertes verwendet: A =
Nyje und @ = ayy,. Dieser Festlegung entsprechend werden die Werte fiir A und o
auch vom EMS-Programim IM1EMS interpretiert, welches die Fourier-Synthese der Strah-
len in der Bildebene berechnet. Im Gegensatz dazu werden jedoch die Werte fiir A
und @ von den EMS-Programmen TFiEMS, TF3EMS (Berechnung der sog. Kontrast-
transferfunktion sin x) und LI1EMS (lineare Bildentstehung) als volle bzw. halbe Breite
der GauB-Funktion bei f(0)/2 interpretiert: A = Apwuy bzw. o = oywnnm. FEine
irrtumliche Verwendung von 4\;;, bzw. «,,, fithrt bei diesen Programmen zu einem
zusétzlichen Faktor 1/{(41n2) = 0.37 im Argument der Exponentialfunktion fiir E,{(g, )
und zu einem zusdtzlichen Faktor 1/1n2 = 1.44 im Argument der Exponentialfunktion
fur E.(7, E) Die daraus resultierenden Funktionswerte sind demnach systematisch zu
groB fiir E,(g,h) (zu schwache Démpfung) bzw. systematisch zu klein fiir B,(d, f;) (zu
starke Dampfung). Diese uneinheitliche Interpretation der Parameter A und o muf un-

g _-:.ﬁ_bedingt durch Verwendung entsprechend korrigierter Eingabewerte beriicksichtigt wer-

- den, damit (unwissentliche) Fehlinterpretationen vermieden werden. FEine Korrektur
--der Eingabewerte kann unterbleiben, wenn die Definitionen fiir A und o durch ge-
. ringfiigige Programménderungen vereinheitlicht werden. Dazu sind in den FORTRAN-
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A Programmanderung zu TF{EMS, TF3EMS und LIiEMS

Programmkodes zu TF1EMS, TF3EMS und LI1EMS folgende Anderungen vorzunehmen:

Originalkode Anderung
W2 =PI*DFEM=WLNM
A2 =A10G(2.) Zeile Loschen
51 =PTxCSMMWLNM%=%2
S2 =PI*DFNM
53 =(0.001*SDMR)=*2 /42 =(0.001*SDMR) #*2
c1 =PI+WLNM*DSNM/ (4.*SQRT(42)) =PI+WLNM*DSNM/2.
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B Der ”Laplace-of-Gaussian” (LoG)-Operator

Zur Bestimmung von Kontrastschwerpunkten in der Bildintensititsverteilung hoch-
auigelSster Gitterabbildungen wird der ”Laplace-of-Gaussian”(LoG)-Operator LoG(k, {)
eingesetzt (Kap.5.2.1). Dieser zweidimensionale Faltungsoperator wurde urspriinglich
von Marr und Hildreth zur Detektion von Bildkanten entwickelt [66]. Eine Bildkante ist
allgemein als eine Bildkontur definiert, an der sich die Bildintensitat 7(k,[} signifikant
andert. Im hier betrachteten Fall experimenteller Gitterabbildungen werden solche In-
tensitdtsanderungen zum einen durch Kontrastbeitrige erzeugt, die von Periodizititen
des abgebildeten Kristallgitters herrithren, und zum zweiten durch Kontrastheitrige, die
durch Bildrauschen entstehen. Jedoch enthilt nur der erste Kontrastbeitrag Informa-
tionen, die flir eine Bestimmung von Kontirastschwerpunkten relevant sind. Der LoG-
Operator hat nun den Vorzug, dafi die Empfindlichkeit der Bildkantendetektion gezielt
auf die relevanten Bildfrequenzen abgestimmt werden kann. Dies wird dadurch erreicht,
daf} das Fourier-Spektrum der Bildintensitatsverteilung vor dem eigenilichen ProzeR der
Bildkantendetektion durch eine Ortsraumfaltung mit einem GauB-TiefpaBfilter. h(k,!)
[67] raumirequenzselektiv gedimpft wird:

Pk, 1) = I(k,1) ® h(k, 1)
_IkD)e lzexp(wk +z). (B1)

27o 22

Der Gauﬁ—Paré,metér o in GL (B1) entspricht dem Reziprokwert einer mittleren Bild-
frequenz g, oberhalb derer die Bild-Fourier-Koeffizienten zunehmend stark gedampft

werden:
max h(k,0) 1 (B2)

gI?Zh(!ﬂ,U) B 87;'0"
k

Zur Bestimmung der Kontrastzentren wird ¢ = 1/4/87g so gewihlt, dafl § gerade der
Bildfrequenz |7, der Bildgrundmodulation entspricht. Nachfolgend wird auf die re-
sultierende Bildintensititsverteilung I'(k,1) (GL (5.3)) ein sweidimensionaler Laplace-

Operator [67] angewendet:

| "1'"(1;,1) - Vz(I(k,l) ® hik, z)) — Ik 1) ® [a%(;@,z) | TRk, l)}

ok2 IE
B2 247 k212 (B3)
= I(k,I e — .
( ’ )® { 2ot °xp ( 202 )j}

LoG (kD)

Entsprechend Gl. (B3) konnen die beiden Teiloperationen Tiefpaffilterung und Anwen-

dung von V? rechentechnisch simultan durch Anwendung des Operators LoG(k,!) aus-

- gefuhrt :werden. Bildkanten in der Intensitatsverteilung I(k,1) werden schlieBlich an-

. hand der Nullstellen des resultierenden Faltungsproduktes I'"(k, 1) = I{k,]) ® LoG(k,I)

_ bestimmt. Fiir den hier verwendeten Parameter o entsprechen diese Nullstellen genau
~-den Wendepunkten der lokalen Grundmodulation der Bildintensitit.
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