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Abstract

The aim of this thesis was to investigate the processes which happen in a plasma during
the treatment of a target using the so called Plasma Immersion Ion Implantation (PIII)
technology. For this purpose a Particle-In-Cell/Monte Carlo (PIC/MC) computer sim-
ulation algorithm was used which allows to make self consistent simulations of plasmas.
Since the focus of this thesis was on the sheath and presheath of plasmas, a new method
was developed that allows the simulation of the target-near part of a plasma without
taking into account the whole plasma bulk. This implicates an enormous reduction in
computational time. In order to allow the simulation of both, static and dynamic sheaths,
the choice of appropriate boundary conditions towards the plasma bulk was paid great at-
tention. The quality of the method was demonstrated by a comparison to results from the
simulation of a whole plasma including the plasma bulk. The first applications of the new
method were investigations of planar static sheaths with the target at floating potential
and at a negative high voltage. It was shown that Child’s law, which is used frequently in
plasma physics, fails in the description of the potential distribution in these sheaths. By
modifying the initial values used for integrating Child’s law an almost perfect agreement
between the simulations and the modified Child’s law was achievied in the proximity of
the target, where the electron density is depressed. Based on the fact that close to a tar-
get, which is immersed into a plasma, a floating potential sheath exists in which the ions
show a drift towards the target and in which a gradient in the plasma density exists, such
a sheath configuration was used in this thesis for the first time in PIII simulations. By
comparing the results from such a simulation to those from a simulation using a uniform
plasma without ion drift it could be demonstrated that the temporal evolution of the ion
current density to the target in PIII cannot be modelled appropriate by using uniform
plasmas. The dynamical behaviour of the sheath and presheath during PIII was analyzed
by simulating the movement of iso-velocity loci of the ion drift velocity. It was shown
that the response of the presheath on switching the target potential to a negative high
voltage is delayed until the information of the voltage change arrives with the ion acoustic
velocity. Based on these observations a simple analytical model was developed that allows
to describe the response of the presheath on sheath expansion. In a next step a hybrid
PIC/MC algorithm was developed in this thesis which models the isothermal electrons
as so-called Boltzmann electrons, with their local number density depending only on the
local potential. The considerable increase in computational speed by this modification
made it possible to simulate the behaviour of the plasma in PIII on repeated negative
high voltage pulses with different pulse parameters by a multitude of simulations. Its was
found that the plasma recovery between the pulses and the ion saturation current, which

has been neglected in all previous computational investigations, are very significant for
PIIL.

The second part of this thesis deals with the sheath and presheath close to two-
dimensional patterned targets. A two-dimensional version of the previously developed
hybrid PIC/MC algorithm was applied, in which the choice of boundary conditions on
the target surface was paid great attention. Using a target consisting of double ridges



with trenches in between, a two-dimensional simulation of a floating potential sheath
was realized in this work for the first time. Inside of one of the trenches a violation of
Bohm'’s criterion could be verified in which the drift velocity of the ions at the sheath
edge exceeds the Bohm velocity considerably. As a reason for this a geometric spread
of the ion trajectories inside of the trench and a thereby caused divergence of the ion
current density could be identified. Furthermore a strong variation in the electric field
in the vicinity of the target was observed, which has its reason in the divergence of
the electric field close to the convexe corners and in its vanishing behaviour close to
the concave corners. The focussing effects due to the field at the convexe corners and
the geometric spread of the ion trajectories inside of the trench give reason to a strong
inhomogenity of the ion current density on the target surface. In connection with this
the impingement angles also show a strong inhomogenity there. While up to now all two-
dimensional PIII simulations used uniform plasmas as initial condition, a more realistic
floating potential sheath and presheath was used in this work for the first time in such
simulations. As a consequence, strong deviations in the current density of implantated
ions could be demonstrated between results from the latter simulation and results gained
from a simulation using a uniform plasma, which has been made for reason of comparison.
The simulated dose of implanted ions also showed strong variations on the target surface
which is again a consequence of the focussing and defocussing effects of the electric field.
The dynamics of sheath and presheath in this simulation was analyzed by simulating the
movement of iso-velocity loci of the ion drift velocity. A delayed response of the presheath
and a transition from a cylindrical formed ion matrix sheath around the ridges to a planar
high voltage sheath was observed and has been modelled successfully by an analytical
model. Using the extension of diverging or concentrating ion currents in the modified
Child’s law an unterstanding of the potential distribution of the stationary high voltage
sheath was achieved. Finally the behaviour of a plasma in the vicinity of several different
two-dimensional targets consisting of ridges with trenches in between were studied in the
aspect of technological use in a plasma assisted deposition of thin films on top of patterned
surfaces.
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Kapitel 1

Einleitung

Der Begriff Plasma hat seinen Ursprung in dem griechischen Wort m\aoua (sprich:
pldsma) und bedeutet ,das Gebildete, Geformte“ [BAER, 2000]. Als physikalischer Be-
griff wurde das Wort von L. Tonks und I. Langmuir eingefithrt, um damit bei ihren
Untersuchungen iiber Oszillationen in ionisierten Gasen den Teil einer Bogenentladung
zu beschreiben, in dem die Ionen und Elektronen eine grofie, aber gleiche Teilchendichte
besitzen [TONKS und LANGMUIR, 1929]. Heute versteht man unter einem Plasma im
physikalischen Sinn ganz allgemein ein System, dessen Eigenschaften durch vorhandene
freie Ladungstriager entscheidend mitbestimmt werden. Meistens wird damit allerdings
ein ionisiertes Gas beschrieben, das aus neutralen Atomen oder Molekiilen, Ionen und
Elektronen zusammengesetzt ist. Da die lonen und Elektronen durch lonisation neutraler
Atome und Molekiile entstehen, ist ein Plasma von auflen betrachtet insgesamt neutral,
weil die negative Ladung der vorhandenen Elektronen durch eine gleich grofie positive
Ladung der einfach oder mehrfach ionisierten Atome und Molekiile ausgeglichen wird.
Man spricht dabei von der Quasineutralitit des Plasmas. Die Coulomb-Wechselwirkung
zwischen den Ladungstridgern in einem Plasma sorgt aber auch dafiir, dafl sich die vor-
handenen Ladungen an jedem Ort im Plasma annédherend kompensieren und damit das
Plasma auch lokal quasineutral ist. Etwa 99% der Materie im Universum befindet sich
in Form von Sternen und Materie im interstellaren Raum im Zustand eines Plasmas,
der aufgrund seiner Eigenschaften auch als ein neuer Aggregatzustand aufgefalt wer-
den kann. Damit steht das Plasma als vierter Aggregatzustand neben den Zustdnden
der festen Korper, der Fliissigkeiten und der Gase. Dieses Bild von den verschiedenen
Zustanden der Materie wurde bereits im antiken Griechenland entwickelt, wo das Feuer
als das vierte Element neben den Elementen Wasser, Erde und Luft galt. Heute wissen
wir, dafl die Flammen in einem Feuer tatséichlich als Plasma zu betrachten sind.

Plasmen existieren in einer schier unerschépflichen Fiille, von der Abbildung 1.1 einen
Eindruck zu vermitteln versucht. Allgemein unterscheidet man heute zwischen Hochtem-
peraturplasmen und Niedertemperaturplasmen, die im Grad der Ionisation verschieden
sind. Die Physik der Hochtemperaturplasmen, als deren typische Vertreter die Fusions-
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Abbildung 1.1: Darstellung und ungefihre Abgrenzung der Bereiche von
Elektronentemperatur 7T, und Anzahldichte der Elektronen N, in denen im
Labor erzeugte Plasmen sowie atmosphérische und astrophysikalische Plas-
men liegen. Daneben sind am rechten Rand die Elektronenplasmafrequenz
wp sowie verschiedene Isolinien der Debye-Lénge pp, die die Rolle einer Ab-
schirmlénge der Coulomb-Kréfte spielt, eingetragen. Das in der vorliegenden
Arbeit simulierte Plasma liegt mit N, ~ 10 m™3 und k7T, = 8eV etwa im
Bereich der Niederdruckbogen oder Glimmentladungen. Man beachte, dafl
im weiteren Verlauf dieser Arbeit fiir die genannten Gréflen, mit Ausnahme
der Elektronentemperatur, andere Bezeichnungen verwendet werden. (Ab-
bildung entnommen aus [GOBRECHT, 1980], Abb. X,18)

plasmen gelten, erlebte seit Beginn des 20. Jahrhunderts eine schnelle Entwicklung sowohl
in experimenteller wie auch in theoretischer Hinsicht. Dabei kam dieser Forschungsrich-
tung zugute, daf} sie auf die weitentwickelten Methoden der Theorie der Gase zuriickgreifen
konnte, um die fast vollstéindig ionisierten Plasmen zu beschreiben. Die Entwicklung in
der Niedertemperatur-Plasmaphysik schritt dagegen zunéchst sehr langsam voran, weil
der niedrige Grad der Ionisation und die damit in hohem Mafle vorhandenen neutralen
und angeregten Teilchen zu sehr viel komplexeren Phénomenen fithrten, als sie von den
Hochtemperaturplasmen bekannt waren. Diese Phéinomene und die Tatsache, dal Nieder-
temperaturplasmen ganz erheblich auch mit den Wénde der Plasmakammer und sonstigen



Berandungen wechselwirken, machten die mathematische Beschreibung nicht gerade ein-
facher. Die Situation &nderte sich jedoch in der zweiten Halfte des 20. Jahrhunderts ganz
erheblich durch den Einsatz verbesserter experimenteller Verfahren und nicht zuletzt auch
durch die aufkommende Méoglichkeit, Plasmen mittels Computer zu simulieren.

Heute spielen die Niedertemperaturplasmen eine weitaus grofiere Rolle als die Hochtem-
peraturplasmen, weil sie den breiten technologischen Einsatz erlauben und viele Technolo-
gien durch sie erst moglich werden. Aus diesem Grund beschreibt das Bundesministerium
fiir Bildung und Forschung (BMBF) die technologische Nutzung von Niedertemperatur-
plasmen, kurz Plasmatechnik genannt, mit folgenden Worten [2000]: ,, Aufgrund ihres brei-
ten Anwendungspotenzials gehort die Plasmatechnik zu den Schliisseltechnologien, mit
denen in fast allen Bereichen nachhaltige Innovationslésungen geschaffen werden. [...] Der
besondere Zukunftswert der Plasmatechnik und ihrer Anwendungen wird durch ihr hohes
Potenzial fiir Innovationen, Wertschépfung, Nachhaltigkeit und Wachstum, ihre techno-
logische Breitenwirksamkeit und Umweltvertréglichkeit bestimmt. Derzeit entwickelt sich
die Plasmatechnik aufgrund erheblicher Fortschritte im wissenschaftlichen Versténdnis
von Plasmaprozessen zu einer Querschnittstechnologie, deren Zukunftspotenzial noch zu
erschlieflen ist und deren Bedeutung sténdig wéchst.“ Als Beispiele der Plasmatechnik
fithrt das BMBF auszugsweise die Erzeugung von Licht mittels Plasmastrahlern an,
die im Jahr 2000 mit einer Zahl von weltweit etwa 3.25 Milliarden bereits achtzehnmal
soviel Licht erzeugt haben wie die etwa 6 Milliarden Glithlampen, die gleichzeitig im
Einsatz waren [ECKER, 2001]. Die grofiten und wichtigsten Anwendungsgebiete werden
jedoch in der Herstellung neuer Materialien und der Strukturierung und Beschichtung
von Oberflachen gesehen. Diese spielen beispielsweise bei der Hartung und Steigerung der
Verschleififestigkeit von Werkzeugen und Bohrern ein grofie Rolle. Aufgrund der bereits
vorhandenen oder zu erwartenden wirtschaftlichen Bedeutung der Mikroelektronik und
der Mikrosystemtechnik werden diese Bereiche mit zu den wichtigsten Anwendungsge-
bieten der Plasmatechnik zdhlen. Die Verfahren, die dabei zum Einsatz kommen, reichen
von der Oberflichenreinigung und -aktivierung iiber das Plasmaétzen bis hin zur plas-
maunterstiitzten Abscheidung diinner Schichten aus der Dampfphase heraus (PECVD),
der Zerstaubung von Oberflichen mittels Plasmen und schliefllich der Ionenimplantation
in die Oberfliche von Substraten.

Bei der Ionenimplantation kamen bis vor kurzem ausschlieSlich Ionenstrahlen zur An-
wendung. Dabei werden aus einem Plasma mittels eines Extraktionssystems, das bei-
spielsweise aus einem diinnmaschigen Netz besteht, das gegeniiber dem Plasma auf einem
negativen Potential liegt, zunéchst Ionen gewonnen, die anschliefend mittels einer Ionen-
optik zu einem diinnen Strahl gebiindelt werden. Anschliefend werden die lonen in diesem
Strahl auf Energien zwischen 1 und 100keV gebracht und durch eine Ablenkeinheit, wie
sie in ganz dhnlicher Form in Kathodenstrahlrohren zum Einsatz kommt, rasterartig iiber
die Oberflache des zu behandelnden Substrats oder Targets gefiihrt. Sowohl der zeitli-
che Aufwand, der durch die langwierige Abrasterung der Targetoberfliche entsteht, als
auch der apparative Aufwand konnen dabei betrachtlich sein. Um die Oberflache eines
dreidimensional geformten Targets von allen Seiten mit Ionen zu implantieren, muf3 das
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Target auf einer beweglichen Halterung befestigt werden und anschliefend durch Dre-
hen und Neigen im lonenstrahl bewegt werden. Um eine moglichst gleichméflige Dosis
der implantierten Ionen auf der gesamten Targetoberfliche zu erreichen, miissen diese
Bewegungen sehr genau von einem Computer gesteuert werden. Gleichzeitig mufl darauf
geachtet werden, dafl der lonenstrahl moglichst senkrecht auf die Oberflache trifft. Jeder
schrige Einfall wiirde aufgrund der sofort zunehmenden Zerstdubung einen unerwiinsch-
ten Abtrag der Targetoberfliche bedeuten. Diesem Problem wird zum Teil durch den
Einsatz von Blenden begegnet, die den ohnehin schon diinnen Ionenstrahl noch weiter
einschranken. Alle diese Nachteile haben letztlich dazu gefiihrt, dal man sich auf die
Suche nach neuen Technik fiir die Ionenimplantation begeben hat und mit der sogenann-
ten Plasmaimmersions-Ionenimplantation eine neue, vielversprechende Technik entwickelt
wurde.

Das Prinzip der Plasmaimmersions-lonenimplantation (PIII) beruht darauf, das zu
behandelnde Target direkt in ein Plasma zu tauchen und anschlieBend die Plasmaionen
durch das Anlegen einer negativen Hochspannung an das Target direkt auf dieses zu be-
schleunigen [LIEBERMAN und LICHTENBERG, 1994A; ANDERS, 2000]. Mit dem Anlegen
der Hochspannung reagieren zunéchst die Plasmaelektronen auf der Zeitskala der inver-
sen Elektronenplasmafrequenz, indem sie von dem Target zuriickweichen. Da die Ionen
aufgrund ihrer sehr viel grofleren Masse erst auf der deutlichen langeren Zeitskala der in-
versen lonenplasmafrequenz auf die Potentialverdnderung des Targets reagieren, entsteht
zundchst um das Target herum eine Schicht, die ausschlieflich mit lonen gefiillt ist. Unter
dem Einflufl des elektrischen Feldes in dieser Schicht setzt eine Beschleunigung der Ionen
auf das Target hin ein, wodurch der Implantationsstrom sehr schnell anwéchst. Gleich-
zeitig dehnt sich die Schicht infolge der abnehmenden Raumladungsdichte immer mehr
aus. Der Vorteil dieser Technik gegeniiber der Ionenstrahl-Technik liegt darin, dafl die
Ionen jetzt von allen Seiten auf das Target stiirzen und dadurch simultan in die gesam-
te Targetoberfliche implantiert werden. Dadurch kénnen das Abrastern der Oberfliche
und die komplexen Targetbewegungen vermieden werden. Gleichzeitig werden die Ionen
in erster Naherung senkrecht auf die Oberflache treffen und damit einerseits zu einer
sehr homogenen Ionendosis als auch zu einer geringen Oberflachenzerstaubung beitragen.
Diese Eigenschaften fithren zu einem potentiell hohen Durchsatz der zu behandelnden
Targets und versprechen einen breiten Einsatz in der industriellen Fertigung. Die negati-
ve Hochspannung wird bei der PIII in Form von Pulsen mit dazwischen liegenden Pausen
angelegt. Diese Betriebsart hat mehrere Griinde: Zum einen kann durch das Anlegen von
sehr kurzen Pulsen ein Funkendurchbruch auf der Targetoberfliche vermieden werden,
durch den das Target beschidigt werden kénnte. Auflerdem ist es dadurch auch méglich,
Targets aus isolierenden Materialien zu behandeln, weil die sich wéahrend eines Pulses
auf der Targetoberfliche ansammelnde positive Ladung der Ionen in der darauffolgenden
Pause durch einen Strom von Elektronen auf das Target neutralisiert werden kann. Zudem
kann sich das Plasma durch ein Zusammenziehen der Schicht vor dem Target wieder re-
generieren und dadurch gute Voraussetzungen fiir den nachfolgenden Hochspannungspuls
schaffen. Schlielich ist es moglich, die sonst mit der Implantation hochenergetischer To-
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nen stets verbundene Zerstaubung der Targetoberflache weitestgehend zu vermeiden. Dies
geschieht dadurch, dafl zwischen den Pulsen niederenergetische Plasmaionen mit Ener-
gien von einigen 10eV auf die Targetoberfliche treffen und dort zum Wachstum einer
diinnen Schicht, der sogenannten Opferschicht, fiihren kéonnen. Da die Zerstdubung an
der Oberflache stattfindet, fithrt der Beschuf8 des Targets mit hochenergetischen Plas-
maionen in einem nachfolgenden Hochspannungspuls dazu, daf3 hauptséchlich die zuvor
aufgewachsene Opferschicht wieder abgetragen wird, wéhrend das darunterliegende eigent-
liche Target erhalten bleibt. Diese Technik gehért zu dem Bereich der Plasmaimmersions-
Ionenimplantation und Deposition (PIIID), die jedoch im folgenden einfach mit unter
dem Begriff Plasmaimmersions-lonenimplantation gefithrt werden soll. Aus all den ge-
nannten Griinden ist die PIII in den vergangenen Jahren immer mehr in den Blickpunkt
der Forschung geraten und zum Gegenstand vieler Untersuchungen geworden.

In der Vergangenheit wurden zahlreiche analytische Untersuchungen der dynamischen
Vorgénge durchgefiihrt, die sich bei der PIII an planaren [LIEBERMAN, 1989; RIEMANN
und DAUBE, 1999] sowie an sphérischen und zylindrischen Targets [CONRAD, 1987;
SCHEUER et al., 1990] abspielen. Dabei wurden die betrachteten Plasmen zunichst als
stofifrei angenommen und die Modelle anschliefend in weiterfithrenden Arbeiten auch auf
stoBbehaftete Plasmen ausgedehnt [VAHEDI et al., 1991]. Dadurch ist mittlerweile ein
gewisses Verstandnis der stattfindenden Prozesse entstanden. Gleichzeitig und im Vorfeld
wurden eine Vielzahl von Computersimulationen der PIIT an planaren Targets gemacht,
mit denen diese Modelle bestitigt werden konnten [VAHEDI et al., 1991; HAHN und
LEE, 1992; EMMERT und HENRY, 1992; SHERIDAN und GOECKNER, 1995]. Auch die
experimentelle Untersuchung der Vorgéinge zeigte eine befriedigende Ubereinstimmung zu
den entwickelten Modellen [CHO et al., 1988; XI1A und CHAN, 1993]. Durch die stédndig
wachsende Rechenleistung moderner Computer wurde es bald moglich, die PIII auch an
zweidimensionalen Targets zu simulieren [SHERIDAN und ALPORT, 1994; HONG und
EMMERT, 1995]. Dadurch sollte unter anderem beantwortet werden, welchen Einfluf3
die im Zusammenhang mit Kanten und Ecken auftretenden elektrischen Felder auf die
Dosisverteilung der Ionen auf der Targetoberflichen haben. Dieser Fragestellung wurde
in jiingster Zeit auch in experimentellen Untersuchungen nachgegangen [MANDL et al.,
1997; ENSINGER et al., 1999].

Bei allen bisher entwickelten analytischen Modellen der PIIT wird davon ausgegan-
gen, dafl das Plasma bis zur Oberfliche des Targets hin véllig homogen ist. In den bis-
her durchgefiithrten Computersimulationen geht man sogar noch einen Schritt weiter und
nimmt an, daf§ die Ionen zudem auch keine Driftgeschwindigkeit besitzen und daher am
Anfang vollig stationér sind. In der Realitét bildet sich jedoch in der Umgebung des Tar-
gets eine Plasmarandschicht, bestehend aus Schicht und Vorschicht, aus, sobald dieses in
das Plasma gebracht wird [CHAPMAN, 1980; LIEBERMAN und LICHTENBERG, 1994A].
In der Schicht haben Ionen und Elektronen sehr unterschiedliche Teilchendichten und
ihre Dichteverteilungen sowie die Potentialverteilung weisen deutliche Gradienten auf.
Zwischen der Schicht und dem eigentlichen Plasmainneren existiert auflerdem in stof3-
behafteten Plasmen eine sogenannte Vorschicht, in der das Plasma quasineutral ist und
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trotzdem ein schwaches elektrisches Feld vorhanden ist. Durch dieses werden die Ionen
auf die Bohmgeschwindigkeit beschleunigt, mit der sie an der Schichtkante in die Schicht
eintreten [RIEMANN, 1991]. Das Verhalten der Vorschicht ist erst vor kurzem in den
Blickpunkt experimenteller Untersuchungen geriickt [BRUTSCHER et al., 1996; GUNZEL
und BRUTSCHER, 1996] und modellhafte Vorstellungen liegen nur in sehr einfacher Form
vor [MANDL, 1997].

In der vorliegenden Arbeit soll die Rolle der Plasmarandschicht fiir die PIII sowie
das Verhalten der Vorschicht wiahrend der PIII mittels Computersimulationen untersucht
werden. Dabei kommt ein Particle-In-Cell/Monte Carlo-Verfahren (PIC/MC) [HOCKNEY
und EASTWOOD, 1994; BIRDSALL, 1991; BIRDSALL und LANGDON, 1995] zum Einsatz,
das die selbstkonsistente Simulation von Plasmen erlaubt und das in Anhang A beschrie-
ben wird. Die Arbeit ist in zwei Teile gegliedert. Der erste Teil beschéftigt sich mit der
Simulation von statischen und dynamischen Plasmarandschichten in der Ndhe von plana-
ren Targets. Da der Schwerpunkt der Arbeit auf der Schicht und Vorschicht des Plasmas
liegt, werden in Anhang B Randbedingungen entwickelt, die die Simulation von planaren
Plasmarandschichten erlauben, ohne den Plasmabulk mit in die Berechnungen aufnehmen
zu miissen. In Kapitel 2 wird die Giite des Verfahrens im Vergleich zu einer Simulation, die
das gesamten Plasma beriicksichtigt, unter Beweis gestellt. Gleichzeitig wird dort die erste
Untersuchung einer Plasmarandschicht vor einer planaren Wand durchgefiihrt, bei der die
Wand auf dem Floatingpotential des simulierten Argon-Plasmas liegt. In Kapitel 3 wird
untersucht, inwieweit sich das Child-Langmuir-Gesetz, das in der Plasmaphysik héufige
Anwendung findet, eignet, um die Potentialverteilung von simulierten planaren Plasma-
randschichten zu beschreiben, wenn an der Wand das Floatingpotential oder eine negative
Hochspannung anliegt. In Kapitel 4 werden erstmals Ergebnisse aus Computersimulatio-
nen zur PIIT an einer Wand vorgestellt, bei der der Anfangszustand des Plasmas einer
Floatingpotential-Randschicht entspricht und nicht, wie bisher iiblich, einem homogenen
driftfreien Plasma. Die Dynamik der dabei auftretende Schichtexpansion wird in Kapitel
5 beleuchtet. Gleichzeitig wird erstmal in Computersimulationen auch die Dynamik der
Vorschicht eingehend untersucht, die in den anfangs homogenen driftfreien Plasmen an-
derer Simulation gar nicht beobachtet werden konnte. Es wird ein einfaches analytisches
Modell vorgestellt, das die simulierte Vorschichtreaktion sehr gut wiedergeben kann. Im
Anschlufl daran werden in Kapitel 6 Ergebnisse aus einer ganzen Reihe von planaren PIII-
Simulationen préasentiert, mit denen das Verhalten des Plasmas bei perdiodisch angelegten
Hochspannungspulsen mit unterschiedlichen Pulsfrequenzen, Pulsldngen und Pausen zwi-
schen den Pulsen untersucht wird. Dabei kommt ein hybrides PIC/MC-Verfahren zur
Anwendung, bei dem die lokale Dichte der Elektronen iiber einen Boltzmann-Ansatz nur
noch vom lokalen elektrischen Potential abhingt. Dieses Verfahren, das einen deutlichen
Geschwindigkeitszuwachs der Simulationen mit sich bringt, wird in Anhang C entwickelt
und vorgestellt. Der zweite Teil dieser Arbeit beschéftigt sich mit der Simulation von stati-
schen und dynamischen Plasmarandschichten in der Nédhe von zweidimensionalen Targets.
Die untersuchten Targets bestehen aus einer periodischen Anordnung von Stegen mit da-
zwischen liegenden Grében. In den Simulationen kommt eine zweidimensionale Version des
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entwickelten hybriden PIC/MC-Verfahrens zum Einsatz, das in Anhang D erlautert wird.
Die benutzten Randbedingungen auf der Seite der zweidimensionalen Targets werden in
Anhang E vorgestellt. Im Rahmen dieser Arbeit werden erstmals Computersimulatio-
nen einer zweidimensionalen Floatingpotential-Randschicht durchgefiihrt. Die Ergebnisse
dieser Simulationen werden in Kapitel 7 vorgestellt. Dariiber hinaus werden auch zum
ersten Mal Simulationen der PIII an einem zweidimensionalen Target durchgefiihrt, bei
denen als Anfangszustand eine stationére Floatingpotential-Randschicht verwendet wird.
Die Ergebnisse dieser Simulationen werden in Kapitel 8 diskutiert und den Ergebnissen
aus einer ebenfalls gemachten Simulation, bei der das Plasma zu Beginn homogen und
driftfrei ist, gegeniibergestellt. Die sich am Ende der Schichtexpansion in der Simulation
einstellende zweidimensionale stationdre Hochspannungsrandschicht wird in Kapitel 9 ge-
nau untersucht. Zum Abschlufl der Untersuchungen der PIII an dem zweidimensionalen
Target wird in Kapitel 10 noch auf die Dynamik der Schicht und Vorschicht eingegangen
und die Simulationsergebnisse mit einem entwickelten analytischen Modell verglichen.
Schlielich wird in Kapitel 11 anhand der Ergebnisse aus mehreren Simulationen der
Floatingpotential-Randschicht in der Néhe von verschiedenen zweidimensionalen Targets
diskutiert, inwieweit eine plasmagestiitzte Schichtabscheidung sinnvoll ist. Gleichzeitig
wird versucht, Riickschliisse auf die Eigenschaften der dabei aufwachsenden Schichten zu
ziehen. Eine Zusammenfassung der Ergebnisse dieser Arbeit wird im Anschluf8 daran in
Kapitel 12 gegeben.
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Teil 1

Planare statische und dynamische
Plasmarandschichten
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Kapitel 2

Simulation von Schicht und
Vorschicht vor einer planaren Wand

2.1 Einleitung

Bei der Plasmaimmersions-lonenimplantation (PIII) wird ein zu bearbeitendes Werkstiick
oder Target direkt in ein Plasma eingetaucht. Bevor es jedoch zur Implantation von Ionen
durch Anlegen einer — in Bezug auf das Plasma — negativen Hochspannung an das Target
kommt, bildet sich eine Randschicht des Plasmas in der unmittelbaren Umgebung des
Werkstiicks aus [CHAPMAN, 1980; LIEBERMAN und LICHTENBERG, 1994A]. Dabei baut
sich zwischen dem Plasmainneren und dem Target ein Potentialunterschied auf, das Target
befindet sich gegeniiber dem Plasma auf Floatingpotential. Dieser Potentialunterschied
sorgt dafiir, dafl sich die Verluststrome der Ionen und Elektronen aus dem Plasma auf das
Target gerade kompensieren und das Plasma so in einem Gleichgewichtszustand bleibt.
In diesem Kapitel werden nun die Eigenschaften einer solchen Gleichgewichtsrandschicht
vor einer planaren Wand, die das Target darstellt, untersucht.

2.2 Simulation einer planaren Floatingpotential-
Randschicht

Unter Verwendung eines eindimensionalen PIC/MC-Verfahrens, das in Anhang A ndher
beschrieben wird, wurde eine statische Plasmarandschicht der Dicke L in der Nahe ei-
ner unendlich ausgedehnten planaren Wand simuliert. Die Plasmarandschicht umfafite
dabei die eigentliche Schicht sowie einen Teil der Vorschicht. Als Trégergas des Plasmas
wurde Argon mit einer Neutralgasdichte von ng = 2.57 - 10" m~2 und einer Temperatur
von Ty = 300K, entsprechend einem Druck von pg = 0.1 Pa, verwendet. Die Tempe-
ratur der Ionen betrug 7T; = 300K, die Elektronentemperatur war kg7, = 8eV. Die

17
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Bohmgeschwindigkeit der Ionen lag damit bei vg = y/kgTe/m; = 4400m/s. Die Randbe-
dingungen fiir die Wand auf der linken Seite (bei x = 0) und fiir die rechte Berandung
des Simulationsgebietes bei x = L, die im Bereich der Vorschicht liegt, wurden nach
der in Anhang B beschriebenen Vorgehensweise bestimmt. Entsprechend der Bedingung
(B.8) wurde als Potentialunterschied zwischen dem rechten Rand (® = 0) und der lin-
ken Wand der Wert A® = 40.285V vorgegeben. Daraus erhélt man fiir die mittlere
Einstromgeschwindigkeit der Ar*-Ionen in das Simulationsvolumen bei z = L nach Glei-
chung (B.5) den Bruchteil a = 0.7 der Bohmgeschwindigkeit vg. Die Plasmadichte wurde
dort zu n, = 2.0- 10 m™* gewiihlt. Damit lassen sich fiir die Teilchenstréme am rechten
Rand die Stromdichten j; = 9.86 A/m? fiir die Tonen und j, = 1516 A/m? fiir die Elek-
tronen berechnen. Fiir die Léange des Simulationsgebietes ergab sich mit den gewéhlten
Parametern der Wert L = 2.5cm. Die Zellenléinge betrug Az = 0.1 mm, die Lénge ei-
nes Zeitschritts At = 2-107!s. Die gewiihlten Parameter sind typisch fiir ein Plasma,
das unter anderem in der Oberflichenanalyse mittels Hochfrequenz-Sekundéarteilchen-
Massenspektrometrie (high-frequency secondary-neutral-mass spectrometry, HF-SNMS)
eingesetzt wird [OECHSNER, 1995; KRIMKE et al., 1997].

Die Elektronen konnten elastische Stoe mit dem neutralen Ar-Hintergrundgas durch-
fithren. Der Streuquerschnitt dafiir betrdgt bei der mittleren Elektronenenergie von
kpT, = 8eV etwa 12A° [DAsGUPTA und BHATIA, 1985], entsprechende einer mittle-
ren freien Weglinge von 32 cm. Fiir die Ausbildung einer Vorschicht in einem planaren
Plasma ist es notwendig, dal die Ionen auf ihrem Weg zur Wand durch Stofle gebremst
werden oder der Ionenstrom in Richtung der Wand durch Ionisationsprozesse zunimmt
[RIEMANN, 1991]. Daher wurden fiir die Ar*-Tonen elastische Stéfe und Ladungsaus-
tauschstoBle mit den neutralen Ar-Atomen zugelassen. Die Querschnitte fiir diese Prozesse
betragen bei der Bohmgeschwindigkeit vg = 4400 m/s etwa 36 A® baw. 40 A [CRAMER,
1959], die zugehorigen mittleren freien Weglidngen liegen bei 11 cm bzw. 10 cm. Mit dem
totalen Streu- und Reaktionsquerschnitt der Ionen von 76 A’ liegt die freie Wegldnge
Atot also im Bereich von 5cm. Das bedeutet, dal der Bruchteil von e L/ = 0,61 der
Ionen das Simulationsgebiet der Lénge L = 2.5 cm stofifrei durchlaufen konnte, wahrend
etwa 39% aller Tonen elastische oder Ladungsaustauschstofe auf ihrem Weg zur Wand
machten.

2.2.1 Dichte- und Potentialverteilungen in der
Plasmarandschicht

Abbildung 2.1 zeigt die Gleichgewichtsverteilungen der Teilchendichten und des elektri-
schen Potentials, wie sie sich aus der Simulation ergeben haben. Die Dichten der Ionen
und Elektronen nehmen von rechts nach links monoton ab, stimmen aber bis zu einem
Abstand von fast 3 mm von der Wand nahezu iiberein. Dieser Bereich, in dem das System
quasineutral ist, kennzeichnet daher die Vorschicht des Plasmas. Trotz Quasineutralitat
ist die Potentialkurve aber negativ gekriimmt und das Potential fillt von seinem vorge-
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Abbildung 2.1: a) Dichteverteilung der Ionen und Elektronen und b) Poten-
tialverteilung in einer stationdre Plasmarandschicht bei Anliegen des Floa-
tingpotentials an der Wand.

gebenen Wert ® = 0 auf der rechten Seite auf —kpT,/2e = —4V bei x = 2.7mm ab. Der
Grund dafiir liegt darin, dafl die Ionen auf ihrem Weg zur Wand mehr St68e mit den neu-
tralen Ar-Atomen durchfithren und bei jedem elastischen Stofl mehr Energie verlieren als
die Elektronen bzw. bei jedem Ladungsaustauschstofl ein thermisches Ion entsteht. Auf-
grund der Stromerhaltung mufl daher die Dichte der abgebremsten Ionen an jeder Stelle
in der Vorschicht zunehmen. Sie erreicht schliefSlich sogar geringfiigig hohere Werte als
die Dichte der Elektronen, wodurch eine positive Raumladung entsteht. Daraus resultiert
ein elektrisches Feld mit einem Betrag in der Gréflenordnung von 100 V/m, in dem die
Tonen wieder beschleunigt werden. In diesem Wechselspiel von Abbremsung und Beschleu-
nigung iiberwiegt aber letztendlich die Beschleunigung, durch die die Ionen schliefSlich die
Bohmgeschwindigkeit vg = 4400m/s bei = 2.7mm erreichen (Abbildung 2.2). Diese
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Stelle markiert daher den Ort der Schichtkante. Bei weiterer Annéherung an die Wand
nimmt die Elektronendichte dann stérker als die Ionendichte ab und es entsteht eine
starke positive Raumladungsschicht, in der das Potential sehr schnell auf —40.285V an
der Wand abnimmt. Dieser Bereich stellt die eigentliche Plasmaschicht dar. Das elektri-
sche Feld nimmt dort Betrige in der GréBenordnung von 10% V/m bis einige 10* V/m an
und beschleunigt die Ionen auf eine Maximalgeschwindigkeit von etwa 14000 m/s an der
Wand. Aufgrund der Stromerhaltung nimmt die lonenwandstromdichte den Wert der ein-
gekoppelten Stromdichte von etwa 10 A/m? an. Der Potentialabfall von A® = 40.285V
zwischen Plasma und Wand stellt fiir die Elektronen dagegen eine Barriere dar, die be-
wirkt, daB nur e=2®/#8% = 6.5. 1073 aller Elektronen die Wand auch wirklich erreichen.
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Abbildung 2.2: a) Geschwindigkeitsverteilung der Ionen und b) elektrische
Feldverteilung in einer stationére Plasmarandschicht bei Anliegen des Floa-
tingpotentials an der Wand.
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Die Wandstromdichte der Elektronen reduziert sich damit gegeniiber der eingekoppelten
Stromdichte von 1516 A/m? auch um diesen Faktor auf etwa 10 A/m?, sodaf} schliefilich
genauso viele Elektronen wie Ionen das Plasma pro Zeiteinheit verlassen. Die beobachteten
Verteilungen zeigen gute qualitative Ubereinstimmungen mit experimentell vermessenen
Plasmarandschichten [BRUTSCHER et al., 1996].

In der Plasmaphysik wird iiblicherweise das Child-Langmuir-Gesetz

4 2e\V?2(AD)?
Ji = €o <)

=3¢ yo (2.1)
verwendet, um die Ausdehnung d einer planaren Plasmaschicht zu berechnen [LIEBERMAN
und LICHTENBERG, 1994A]. Die simulierte Schichtdicke ist jedoch mit 2.7 mm deutlich
grofer, als die mit dem Child-Langmuir-Gesetz (Gleichung (2.1)) berechnete Dicke von
nur 0.44 mm. Dabei wurde fiir j; die eingekoppelte Tonenstromdichte von 9.86 A/m? und
fir A® der Potentialunterschied von rund 36 V zwischen linker Wand (& = —40.285V)
und der Schichtkante (& = —4V) verwendet. Wie in Kapitel 3 gezeigt wird, eignet sich
das Child-Langmuir-Gesetz nicht besonders gut zur Beschreibung der Potentialverteilung
in einer Plasmarandschicht, bei der die Wand gegeniiber dem Plasmainneren auf Floating-
potential liegt. Wéhrend das Child-Langmuir-Gesetz ndamlich von der Annahme ausgeht,
daBl sich nur Ionen in der Schicht befinden, ist die Dichte der Elektronen im gréfiten Teil
der Schicht tatséchlich noch zu grofl, um vernachléssigt werden zu konnen. So betrégt die
Elektronendichte mit n, = 3.0- 10> m~2 an der Stelle z = 0.5mm, wo das elektrische Po-
tential ® bereits auf —2kpT,/e = —16 V abgefallen ist, immer noch beinahe die Hélfte der
Ionendichte dort. AuBlerdem koénnen die Ionengeschwindigkeit vg sowie das elektrische
Feld an der Schichtkante gegeniiber der Maximalgeschwindigkeit bzw. dem maximalen
elektrischen Feld an der Wand nicht vernachléssigt werden, wie es das Child-Langmuir-
Gesetz voraussetzt. Eine deutlich bessere Beschreibung, wenn auch nur fiir einen kleinen
Teil der wandnahen Schicht, ist mit dem ebenfalls in Kapitel 3 hergeleiteten modifizierten
Child-Langmuir-Gesetz moglich.

2.2.2 Energie- und Winkelverteilungen der Ionen und Elektro-
nen beim Auftreffen auf die Wand

In diesem Abschnitt werden die Energie- und Winkelverteilungen vorgestellt, mit denen
die Tonen und Elektronen auf die planare Wand auftreffen. Abbildung 2.3 zeigt die simu-
lierten Energieverteilungen der Ionen und Elektronen zusammen mit einer berechneten
Elektronenenergieverteilung. Die Verteilungen zeigen die relativen Héufigkeiten der Ener-
gien, mit denen Ionen und Elektronen im detektierten Energiebereich von 0 bis 50 eV auf
die Wand aufgetroffen sind. Dabei ist zu beachten, daf§ die Verteilungen der Elektronen
der besseren Sichtbarkeit wegen um den Faktor 8 vergréfiert dargestellt sind. Die simulier-
te Energieverteilung fiir die Elektronen deckt sich gut mit der berechneten Verteilung und
folgt damit einem Verlauf proportional zu E - e~#/#8Te_ Die Herleitung dieser Formel wird
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Abbildung 2.3: Relative Hiufigkeiten der Energien, mit denen die lonen und
Elektronen auf die Wand auftreffen. Die Verteilungen der Elektronen sind
der besseren Sichtbarkeit wegen um den Faktor 8 vergroflert dargestellt.

in Anhang F durchgefiihrt. Es ist bemerkenswert, dafl diese Verteilung unabhéngig ist vom
Plasma-Wand-Potential und stets ein Maximum bei der Energie E = kgT, aufweist. Die
Energieverteilung der Ionen zeigt ein Maximum im Intervall zwischen 42 und 43 eV. In die-
sem Energiebereich liegt die Summe aus der Schwerpunktsenergie %mi(avgf = 1.96eV
(mit @ = 0.7) des eingekoppelten lonenstrahls und der kinetischen Energie, die beim
Durchfallen der Potentialdifferenz von A® = 40.285V gewonnen wird. Die thermische
Energie der Ionen von %kBTi = 39meV relativ zur Schwerpunktsbewegung kann dabei
vernachlassigt werden. In einem stofifreien Plasma sollten alle Ionen mit einer Energie
aus dem genannten Intervall auf die Wand auftreffen. Tatséchlich befinden sich jedoch
nur noch knapp 46% aller Ionen in diesem Energieintervall. Etwa 54% der Tonen besitzen
dagegen Energien kleiner als 42 eV, was auf Energieverluste durch Stéfe mit den neutralen

Ar-Atomen zuriickzufiithren ist.

Zum Abschlufl der Untersuchung der Eigenschaften einer planaren Plasmarandschicht
wurden noch die Winkelverteilungen der pro Zeiteinheit auf die Wand treffenden Teilchen
aufgezeichnet. Abbildung 2.4 zeigt die simulierten Winkelverteilungen der Ionen und Elek-
tronen zusammen mit einer berechneten Verteilung fiir die Elektronen. Die Verteilungen
der Elektronen sind der besseren Sichtbarkeit wegen wieder vergréflert dargestellt. Wie
zu erkennen ist, folgt die simulierte Verteilung der Elektronen der berechneten sin v cos ¥-
Verteilung (Herleitung in Anhang F) sehr gut. Der Winkel 9 wird dabei relativ zur
Fldchennormale gemessen. Auch diese Verteilung ist, ahnlich wie die Energieverteilung der
Elektronen, unabhingig vom Plasma-Wand-Potential. Die Elektronen-Winkelverteilung
hat ein Maximum bei 45° und ist Null fiir streifenden und fiir senkrechten Einfall. Die
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Abbildung 2.4: Relative Haufigkeiten der relativ zur Flachennormale gemes-
senen Winkel, unter denen die Ionen und Elektronen auf die Wand treffen.
Die Verteilungen fiir die Elektronen sind der besseren Sichtbarkeit wegen
um den Faktor 20 vergroflert dargestellt.

Winkelverteilung der Ionen zeigt ein deutliches Maximum im Intervall zwischen 1° und
2°, zu dem etwa 39% aller Ionen beitragen. Dieses Maximum stammt wiederum von den
Tonen, die mit der Energie E = 1m;(awg)? 4+ eA® = 42.2 eV und daher mit der Geschwin-
digkeit v, = 14300m/s in Richtung der Flachennormalen auf die Wand treffen. Mit der
mittleren transversalen Ionen-Geschwindigkeit v = (wkgT;/2m;)"/? = 310 m/s ergibt sich
fiir den Aufschlagwinkel ¥ ~ tantd = v /v, = 2.2 - 1072 bzw. 9 ~ 1.3°, was sich gut mit
dem beobachteten Wert deckt. Insgesamt betragt der Auftreffwinkel in 83% aller Fille
weniger als 3°. Die grofleren Winkel, die bis 1 < 14° noch im Bereich von einem Promille
bis einigen Prozenten auftreten, stammen dagegen wieder von den durch Ladungsaus-
tausch entstandenen thermischen Ionen bzw. den durch elastischen Stofen abgelenkten
Ionen. Bei diesen Teilchen hat die transversale Bewegung noch einen grofieren Anteil an
der Gesamtbewegung.

2.3 Vergleichende Simulation eines gesamten Plas-
mas

In diesem Abschnitt soll nun untersucht werden, wie gut das Verfahren ist, mit dem die
Plasmarandschicht aus dem vorigen Abschnitt simuliert wurde. Dazu wurde eine verglei-
chende Simulation durchgefiihrt, bei der nicht nur die Plasmaschicht sowie ein Ausschnitt
aus der Vorschicht simuliert wurde, sondern das gesamte Plasmas betrachtet wurde.
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2.3.1 Das simulierte Plasma

Um die Resultate der verschiedenen Simulationstechniken miteinander vergleichen zu
konnen, sollte das simulierte gesamte Plasma moglichst die gleichen Eigenschaften haben
wie im Fall der Randschichtsimulation. Es wurde daher versucht, ein Argon-Plasma mit
einer Elektronentemperatur von etwa kg7, = 8 eV zu erzeugen. Die Ionentemperatur soll-
te wie zuvor wieder bei T; = 300 K liegen. Aulerdem wurde wieder ein Ar-Hintergrundgas
mit der Dichte ny = 2.6 - 10 m~3 und der Temperatur T, = 300 K benutzt. Genau wie
in der Randschichtsimulation wurden als mégliche Stoe wieder elastische Stéfle zwischen
den Elektronen und den neutralen Ar-Atomen sowie elastische Stéle und Ladungsaus-
tauschstofle zwischen den Ar-Ionen und den neutralen Ar-Atomen zugelassen.

Zur Simulation eines gesamten Plasmas wurde nun ein einfaches Verfahren gewihlt,
bei dem die Ionen und Elektronen im mittleren Drittel einer planaren Plasmakammer
raumlich homogen mit einer festen Rate ( erzeugt werden. Praktisch ist die Realisierung
einer solchen Quelle so denkbar, dafl in einer gasgefiillten Kammer Ionisationsprozesse
durch energiereiche Elektronenstrahlen oder durch Photoionisation mittels Laser hervor-
gerufen werden [DUNN und SELF, 1964; PROCASSINI et al., 1990]. Der Abstand zwi-
schen den parallelen Kammerwénden betrug in der Simulation 6 cm. Die Erzeugungsrate
¢ wurde so gewahlt, dafl die Wandstromdichte der Ionen und Elektronen im Gleichge-
wicht jeweils jyw = 9.86 A/m? betréigt. Aus der Linge des Ionisationsgebietes lye, = 2 cm
zwischen o &= 2.0cm und z; & 4.0cm sowie der vorgegebenen Wandstromdichte 148t
sich die Erzeugungsrate ¢ = 2jw/elgen = 6.15 - 102 m™3s~! berechnet. Die Winde wur-
den auf ein Potential von —40.285V gelegt. Sowohl die Ionen als auch die Elektronen
wurden mit isotropen, thermischen Geschwindigkeitsverteilungen, deren Schwerpunkts-
geschwindigkeit jeweils Null war, erzeugt. Die Ionen wurden mit der gewiinschten Tem-
peratur von T} = 300K eingekoppelt. Die Elektronen dagegen wurden mit der Tem-
peratur von kpTegen = 50eV erzeugt. Es stellte sich dann eine annédherend isotrope
Elektronentemperatur-Verteilung ein, bei der die Temperatur kg7, iiberall im Plasma
zwischen 7.5 und 8.5eV lag.

In Abbildung 2.5 sind nun die Teilchendichten sowie die Potentialverteilung dargestellt,
wie sie sich aus der Simulation ergeben haben. Die Teilchendichten weisen Verteilungen
auf, wie sie typisch sind fiir die beschriebene Art der Plasmaheizung [DUNN und SELF,
1964; PROCASSINI et al., 1990]. Im Bereich des Ionisationsgebietes zwischen x = x und
x = x1 zeigt sich ein parabelformiges Dichteprofil, in dem die Dichten deutlich gréfer sind
als im restlichen Plasma. Die Form der Verteilung lait sich leicht verstehen, wenn man
von der Kontinuitatgleichung

—

Vji=¢ (2:2)

einer sich im Gleichgewicht befindlichen Plasmakomponente mit konstanter Erzeugungs-
rate ¢ ausgeht und fiir den Teilchenstrom die Diffusionsbeziehung

j=-D,Vn (2.3)
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Abbildung 2.5: Stationires Plasma zwischen zwei parallen Wéanden, berech-
net mit dem Verfahren der Gesamtplasmasimulation: a) Dichteverteilung
der Tonen und Elektronen, b) Potentialverteilung

benutzt, worin D, > 0 den ambipolaren Diffusionskoeffizienten darstellt. Einsetzen dieser
Beziehung in Gleichung (2.2) und Integration ldngs = zwischen zy und z; liefert unter
Ausnutzung der Symmetrie n(xg) = n(x1) schlielich den Ausdruck

n(z) = n(xg) + (x — x0) (11 — ). (2.4)

2D,
Das im Anschlufl daran zu den Wénden hin abfallende Dichteprofil ist dagegen typisch fiir
ein stoBbehaftetes Plasma. Wiirden sich die Ionen und Elektronen stof3frei bewegen, wéren
die Teilchendichten auflerhalb des Ionisationsgebietes bis zum Beginn der Randschicht
nahe den Wanden {iiberall konstant. Durch die stattfindenden Stéfle kommt es jedoch
zu dem abfallenden Dichteprofil. Das elektrische Potential nimmt, ausgehend von den
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Winden, innerhalb der Randschichten auf beiden Seiten stark zu, wichst dann weiterhin
leicht an und nimmt anschlieBend im Ionisationsgebiet nochmals um etwa 3.4V auf den
Maximalwert 3.4 V zu. Der gesamte Potentialunterschied zwischen den Wanden und einer
beliebigen Stelle im Ionisationsgebiet g < z < 1 liegt damit zwischen 40.3V und 43.7 V.

Es stellt sich nun die Frage, warum es zu der starken Abnahme der Elektronentem-
peratur von anfénglich kg7t gen = 50eV auf den Wert kg7, ~ 8eV kommt. Dazu kann
man sich iiberlegen, daff mit jedem Ion, das in dem Ionisationsgebiet erzeugt und — we-
gen der freien Weglénge von etwa 5cm — nahezu stofifrei im Potentialgefélle zu einer der
beiden Winde beschleunigt wird, im Mittel eine Energie zwischen 40.3eV und 43.7eV
abgefiihrt wird. Da die Ionen jedoch nur mit der vernachléassigbaren mittleren Energie von
%kBTi = 0.04 eV erzeugt werden, mufl dieser Energiebetrag von den Elektronen stammen.
Damit verleiben fiir die mittlere Elektronenenergie nur noch zwischen 6.3 und 9.7eV, im
Mittel also 8eV. Ein grofler Teil der Elektronenenergie wird also aufgrund der Tatsache,
dafl sich das Plasma in Kontakt mit einer Wand befindet, auf die Ionen iibertragen, was
zu einer starken Kithlung des Elektronengases fithrt [STANGEBY, 1986].

2.3.2 Vergleich der Ergebnisse aus beiden Simulationen

In Abbildung 2.6a) und 2.6b) sind die zeitlich gemittelten Dichteverteilungen der Io-
nen und Elektronen aus den beiden Simulationen in einem 2 cm umfassenden Bereich vor
der linken Wand jeweils vergleichend dargestellt. Bis auf geringe Abweichungen zeigen
die Kurven gute Ubereinstimmungen. Beachtet man, daf die dargestellten Dichteprofile
zeitlich gemittelte Kurven sind und dafl die zugehorigen Standardabweichungen von den
Mittelwerten in beiden Simulationen jeweils maximal 10% betragen, dann decken sich die
Kurven sogar. Noch besser ist die Ubereinstimmung in den gemittelten Potentialvertei-
lungen, wie Abbildung 2.6 ¢) zeigt.

2.4 Zusammenfassung

Das Randschichtsimulationsverfahren ist in der Lage, die unmittelbare Umgebung eines
Plasmas vor einer Wand zu simulieren, ohne den Plasmabulk beriicksichtigen zu miissen.
Im Vergleich zu einem Verfahren, mit dem das gesamte Plasma berechnet wird, liefert
das Verfahren zur Simulation einer Plasmarandschicht die gleichen Ergebnisse bei einer
deutlich kiirzen Rechenzeit. Ein weiterer Vorteil des Randschichtsimulationsverfahren ge-
geniiber dem Gesamtplasmaverfahren liegt in der einfacheren Moglichkeit, die Elektronen-
temperatur einstellen zu konnen. Im erstgenannten Verfahren werden die Elektronen mit
einer vorgegeben Energieverteilung rechts in das Simulationsvolumen eingekoppelt. Durch
Reflexion an der Potentialbarriere in der Plasmarandschicht laufen die meisten Elektro-
nen von links wieder zuriick und verlassen dann das Simulationsvolumen an der rechten
Berandung mit der nahezu gleichen Energie, mit der sie eingekoppelt wurden. Dadurch
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andert sich die Elektronentemperatur nicht. Im Gesamtplasmaverfahren nimmt dagegen
die Temperatur der Elektronen ab, weil der grofite Teil ihrer Energie als potentielle und
kinetische Energie auf die Ionen iibertragen wird.
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Abbildung 2.6: Vergleich der zeitlich gemittelten a) Ionendichte, b) Elek-
tronendichte und c) des zeitlich gemittelten Potentials aus der Randschicht-
simulation sowie aus der Gesamtplasmasimulation.
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Kapitel 3

Potentialverteilungen in planaren
statischen Plasmarandschichten

3.1 Einleitung

Die Potentialverteilungen in planaren statischen Plasmarandschichten stimmen in der
Regel nur qualitativ mit den Vorhersagen des Child-Langmuir-Gesetzes [CHILD, 1911;
LANGMUIR, 1913] iiberein, quantitativ dagegen zeigen sich oft betrichtlichen Abweichun-
gen. Ein Grund dafiir sind die in einem Plasma nicht erfiillten Randbedingungen, die zur
Integration der Child-Langmuir-Gleichung benutzt werden: In einem Plasma werden die
Ionen durch ein elektrisches Feld in der Vorschicht beschleunigt und erreichen beim Ein-
tritt in die Plasmarandschicht an der Schichtkante nach dem Bohmkriterium mindestens
die Geschwindigkeit vg = 1/kpT,/m;. Sowohl die lonengeschwindigkeit vy an der Schicht-
kante als auch die elektrische Feldstarke Ey an dieser Stelle sind daher in einem Plasma
von Null verschieden, wohingegen bei der Ableitung des Child-Langmuir-Gesetzes davon
ausgegangen wird, dal vo = 0 und Fy = 0 gilt. Ein weiterer Grund fiir die Abweichun-
gen liegt darin, dafl bei der Child-Langmuir-Gleichung nur der Strom der Ionen durch
die Randschicht betrachtet wird. In einer Plasmarandschicht dagegen existiert neben dem
Tonenstrom noch der Elektronenanlaufstrom, der dafiir sorgt, daf sich zusétzlich zu den
Ionen auch noch Elektronen in der Randschicht befinden.

In diesem Kapitel wird nun ein Modell vorgestellt, das die einschrinkenden Randbedin-
gungen vy = 0 und Fy = 0 authebt und daher eine Verallgemeinerung des Child-Langmuir-
Gesetzes darstellt. Anschliefend wird untersucht, ob und inwieweit dieses modifizierte
Child-Langmuir-Gesetz die Potentialverteilung in Plasmarandschichten beschreiben kann.
Dazu werden berechnete und simulierte Potentialverteilungen, die aus Computersimula-
tionen an planaren Plasmarandschichten gewonnen wurden, miteinander verglichen.

29
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3.2 Modellierung der Plasmarandschichten

Zur Untersuchung der Potentialverteilung in planaren statischen Plasmarandschichten
wurden zwei PIC/MC-Simulationen nach der in Anhang B beschriebenen Methode durch-
gefiihrt. Das Tréigergas war dabei stets Argon mit der Neutralgasdichte ng = 2.57-10 m~3
und der Temperatur Ty = 300 K. Die Ar*-Ionen hatten ebenfalls die Temperatur 7T; =
300 K. Als Elektronentemperatur wurde kg7, = 8eV gewihlt, woraus sich eine Bohmge-
schwindigkeit von vg = /kgT./m; = 4400 m/s ergibt. Die Linge des Simulationsgebietes,
das die Schicht sowie einen Teil der Vorschicht umfaite, betrug L = 2.5cm. Die Plas-
madichte am rechten Rand dieses Gebietes (in der Vorschicht) wurde mit 2.0 - 10® m™3
vorgegeben. Die Ar'-Tonen traten dort mit der Geschwindigkeit 0.7 - vg = 3080m/s ein,
woraus sich eine Tonenstromdichte von j; = 9.86 A/m? ergab. Fiir die Elektronenstrom-
dichte wurde der Wert j, = 1516 A /m? verwendet. Die Linge einer Ortsraumzelle betrug
Ax = 0.1 mm, die Linge eines Zeitschritts At = 2-107!!s. Die Elektronen konnten elasti-
sche Stofe mit dem neutralen Ar-Hintergrundgas durchfiihren. Der Streuquerschnitt dafiir
betrigt bei der mittleren Elektronenenergie von kg7, = 8eV etwa 12 A’ [DASGUPTA und
BHATIA, 1985], entsprechende einer mittleren freien Weglédnge von etwa 0.32m. Fiir die
Art-Ionen wurden elastische StoBe und LadungsaustauschstéBe mit den neutralen Ar-
Atomen zugelassen. Die Querschnitte fiir diese Prozesse betragen bei der Bohmgeschwin-
digkeit vg = 4400 m/s etwa 36 A® bzw. 40 A [CRAMER, 1959], die zugehorigen mittleren
freien Wegléngen entsprechend 0.11 m bzw. 0.10m. Mit diesen Parametern wurden nun
zwei Simulationen mit unterschiedlichen Potentialdifferenzen zwischen dem Bereich der
Vorschicht rechts und der das Plasma berandenden Wand links durchgefiihrt.

3.3 Potentialverteilungen in den Randschichten

Die erste Simulation wurde fiir den Fall eines stationdren Plasmas, das sich in Kon-
takt mit einer isolierten Wand befindet, gewéhlt. Die Potentialdifferenz entsprach dem
Floating-Potential von 36V zwischen der Schichtkante und der linken Wand plus dem
Potentialabfall von kgT./2e = 4V in der Vorschicht. Somit betrug die gesamte Potenti-
aldifferenz zwischen Plasmabulk und der linken Wand 40.285 V. Die Dichte- und Poten-
tialverteilungen fiir diesen Fall sind in Abbildung 3.1 zu sehen. Abbildung 3.1a) zeigt,
da die Teilchendichte vom Plasmabulk rechts zur Wand links monoton abféllt. Dieser
Dichteverlauf stimmt qualitativ gut mit experimentell gemessenen Verlaufen an isolierten
Elektroden in Plasmen iiberein [BRUTSCHER et al., 1996]. Die Vorschicht, in der Elek-
tronen und Ionen noch die gleiche Dichte haben, liegt rechts der Stelle z ~ 0.3 cm. In der
Vorschicht werden die Ionen unter dem Einflul eines elektrischen Feldes in der Groéflen-
ordnung von einigen 100 V/m nach links beschleunigt und erreichen an der Schichtkante
bei x ~ 0.27 cm schliefllich die Bohmgeschwindigkeit vg = \/kgT,/m;. In der Schicht bei
x < 0.3cm nimmt die Elektronendichte sehr schnell ab, wodurch das Potential infolge der
positiven Raumladung der verbleibenden Ionen auf kurzer Distanz um 36 V auf —40.285V
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an den Wand links abféllt (Abbildung 3.1b)). Bei der zweiten Simulation wurde die linke
Wand auf ein Potential von —1000V bezogen auf den Plasmabulk gelegt. Die sich ein-
stellenden Verteilung fiir Dichte und Potential sind in Abbildung 3.2 zu sehen. Die Lage
der Schichtkante hat sich von x =~ 0.27cm bei der Simulation mit ®Pwang = —40.285V
nach x ~ 0.8 cm verschoben. Die Dichteverteilung zeigt eine gute Ubereinstimmung mit
experimentell gemessenen Verteilungen, wie sie sich bei Anlegen einer negativen Hoch-
spannung an eine Elektrode im Plasma ergeben [BRUTSCHER et al., 1996]. Wihrend die
Elektronendichte aufgrund des sehr starken Gegenfeldes bereits bei £ = 0.5 cm auf Null
abgesunken ist, dndert sich die Ionendichte im Bereich 0 < z < 0.5cm nur sehr wenig
und betriigt im Mittel etwa 2 - 10 m~3. Nahezu der gesamte Potentialabfall von 1000V
zwischen Plasmabulk und der linken Wand erfolgt im Bereich x < 0.6 cm (Abbildung
3.2b)).
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Abbildung 3.1: Stationéire Plasmarandschicht bei Anlegen des Floa-
ting-Potentials ®wanq = —40.285V an die linke Wand: a) Dichteverteilung
der Ionen und Elektronen, b) Simulierte Potentialverteilung
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Abbildung 3.2: Stationéire Plasmarandschicht bei Anlegen der negativen
Hochspannung ®wang = —1000V an die linke Wand: a) Dichteverteilung
der Tonen und Elektronen, b) Simulierte Potentialverteilung

3.4 Vergleich mit dem Child-Langmuir-Gesetz

In diesem Abschnitt wird nun untersucht, inwieweit die nach dem Child-Langmuir-Gesetz
berechneten Potentialverteilungen mit den simulierten Verteilungen in der Plasmarand-

schicht iibereinstimmen. Das Child-Langmuir-Gesetz [CHILD, 1911; LANGMUIR, 1913]
4 2\ Y2 [®(d) - ®(2)]P?
Jo = 3¢ < ) 5
9 (d—x)

beschreibt die Verteilung eines Potentials, das zu einem raumladungsbegrenzten Strom
jo von Tonen der Masse m; und der Ladung e gehort. Diese starten an der Stelle z = d,

(3.1)

my
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wo das elektrische Potential ®(d) betridgt und das elektrisches Feld Ey = 0 ist, mit der
Geschwindigkeit vy = 0 und bewegen sich in einem monotonen Potentialgefille in negative
z-Richtung nach # = 0. Dort betrégt das elektrische Potential ®(0) < ®(d). Aufgrund
der Stromerhaltung, #ndert sich das Potential gemif ®(d) — ®(x) o (d—z)*? (Gleichung
(3.1)). Aus dem Potentialunterschied A® = &(d) — ¢(0) 148t sich die Ausdehnung d des
Bereiches, iiber den sich das Potentialgefille erstreckt, berechnen:

- $ 5 (2—>/ o (3.2)

9 my Jo

Das Child-Langmuir-Gesetz wird in der Plasmaphysik oft herangezogen, um die Aus-
dehnung der Plasmarandschicht zu berechnen und die Potentialverteilung in der Schicht zu
beschreiben. Da die Elektronendichte in der Randschicht unter dem Einflu} des Plasma-
Wand-Potentials sehr schnell abnimmt, wird immer davon ausgegangen, daf} sich in der
Randschicht fast ausschliellich Ionen befinden und damit das Child-Langmuir-Gesetz an-
gewendet werden darf. Im folgenden werden nun fiir die beiden durchgefiihrten Simu-
lationen die ermittelten Potentialverldaufe in den Schichten mit den Berechnungen nach
dem Child-Langmuir-Gesetz verglichen. Da die Ionen nach dem Bohmkriterium in der
Vorschicht bereits ein beschleunigendes Potential von kT, /2e = 4V durchlaufen haben,
betriagt das Potential an der Schichtkante ®(d) = —4V, da das Potential im Inneren des
Plasmas auf Null gesetzt wurde. Tabelle 3.1 zeigt nun zum Vergleich die aus den Simu-
lationen gewonnenen Schichtdicken zusammen mit den nach der Child-Langmuir-Formel
berechneten Dicken. Wie man der Tabelle entnehmen kann, zeigen sich deutliche Unter-
schiede zwischen den berechneten Schichtdicken und den aus den Simulationen ermittelten
Schichtausdehungen. Bei der Simulation mit dem Wandpotential ®wa,q = —40.285V ist
die berechnete Schichtdicke beinahe eine Groflenordnung kleiner, bei der Simulation mit
Owana = —1000V betriagt die berechnete Dicke nur 66% der beobachteten Schichtaus-
dehnung. Einen Vergleich zwischen den simulierten und den berechneten Potentialvertei-
lungen findet man in Abbildung 3.3. Dargestellt ist jeweils nahezu der gesamte Bereich
der Schicht, wie sie sich aus den Simulationen ergibt. Es zeigen sich deutliche Unter-
schiede zwischen den simulierten und den berechneten Potentialverteilungen, die im Fall
der Floating-Potential-Simulation (®wanqg = —40.285 V) besonders stark ausgepriagt sind
(Abbildung 3.3a)). Das Child-Langmuir-Gesetz prognostiziert einen viel zu steilen Po-
tentialabfall, der dafiir sorgt, daf letztendlich auch die Schichtdicke viel zu klein ausfllt.

Tabelle 3.1: Vergleich zwischen berechneten (dcr,) und den aus den Si-
mulationen ermittelten Schichtdicken (dgiy, ) fiir die beiden verschiedenen
Wandpotentiale.

‘ (I)Wand H ACI) ‘ dCL ‘ dsim ‘
—40.285V 36V | 0.44mm | 2.7mm
—1000V || 996V | 5.28 mm | 8.0mm
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Im zweiten Fall (Abbildung 3.3b)) beschreibt das Child-Langmuir-Gesetz den Potential-
verlauf schon deutlich besser, das Potential fillt jedoch auch hier zu schnell ab, wodurch
die Schichtdicke wieder zu klein wird. Der Grund dafiir, dafl das Child-Langmuir-Gesetz
im Fall der groflen Potentialdifferenz von 1000V zwischen Plasmainneren und der Wand
noch einigermaflen befriedigende Ergebnisse liefert, liegt darin, daf die anfanglichen Un-
genauigkeiten in den Randbedingungen hier nicht so stark ins Gewicht fallen, wie im Fall
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Abbildung 3.3: Vergleich zwischen simulierten und nach der
Child-Langmuir-Formel berechneten Potentialverteilungen im Bereich
der Plasmarandschicht fiir die beiden verschiedenen Simulationen: a)
Dwana = —40.285V, b) Pwang = —1000V
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der Simulation mit ®wanq = —40.285 V. Die Ionen werden im elektrischen Feld der Rand-
schicht so stark beschleunigt, dafl die anfénglich bereits vorhandene Startgeschwindigkeit
von vy = vg oder das an der Schichtkante bereits herrschende elektrische Feld Fy # 0 nur
noch marginal von Bedeutung sind. Daher kann man erwarten, daf§ die Vorhersagen des
Child-Langmuir-Gesetzes mit zunehmender Potentialdifferenz A® immer besser werden.

3.5 Child-Langmuir-Gesetz mit modifizierten
Randbedingungen

Das Child-Langmuir-Gesetz ist nicht in der Lage, den Potentialverlauf in der Randschicht
eines Plasmas befriedigend zu beschreiben. Der Grund dafiir liegt in den nicht zutreffen-
den Randbedingungen, die zur Integration der Child-Langmuir-Gleichung (3.1) benutzt
werden. Im folgenden wird daher eine modifizierte Child-Langmuir-Formel fiir planare
Schichten unter Verwendung modifizierter Randbedingungen hergeleitet [FAROUKI et al.,
1990].

Zwischen den Stellen x = d > 0 und z = 0 nehme das Potential streng monoton

um A® > 0 von ®(d) nach ®(0) = ®(d) — AP ab. Wegen der Monotonie gilt fiir das
elektrische Feld an der Stelle x = d: £y = — Z—i‘z_d < 0. Bei x = d treten nun einfach
positiv geladene Ionen der Masse m; mit der Geschwindigkeit vy < 0 in den Bereich
des abfallenden Potentials ein. Die Dichte der Ionen am Eintrittsort sei ny. Die Ionen

durchlaufen das Potentialgefille stof3frei unter Zuwachs der kinetischen Energie

1 1
imiviQ(x) = imivog + e[®(d) — P(x)], (3.3)
sodafl ihre Geschwindigkeit an der Stelle z
%2¢ 1/2
w@) = - {1+ =S [0(d) - o)) (3.4)

betridgt. Da die Ionenstromdichte j, = ngvy aufgrund der planaren Geometrie innerhalb
des gesamten Bereiches 0 < x < d konstant ist, folgt fiir die lonendichte am Ort x:
Vo

vi(x)

ni(z) = mng-

(3.5)

2e

miUOQ

— no- {1 + 2 () - @(ac)]}l/2. (3.6)

Damit kennt man an jeder Stelle z die Raumladungsdichte en;(z) und kann daher fiir die
Poisson-Gleichung schreiben:

d*® en;(x)

e (3.7)
eng . ~1/2
- - 2 e - e} (33
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Multipliziert man beide Seiten von Gleichung (3.8) mit 9® und benutzt die Beziehung

d® d?® _ 1d (d®
de dz? = 2dx \ dz

(dQ))Q
dx
d

2
) , so ergibt sich nach Integration {iber z in den Grenzen von x bis d:

(&)

_ _26”0./d{1+ 2 [@(d)-@(f)]}_m@dat« (3.9)

€0 J mivoz dx
a(d)
2 2 0 S
N {1 + =5 [@(d) — <1>]} 4. (3.10)
€0 m;ivo
()
Nach Ausfithrung der Integration erhélt man unter Beriicksichtigung von % .= —F, die

Gleichung

. ({1+ 2 [@(d)-@(x)]}l/Z—HE—O), (3.11)

xT

()

2
mit ¢ = ——— > 0. (3.12)

Da fiir das Potential % > 0 gelten soll, betrachtet man nur die positive Wurzel aus

Gleichung (3.11):

LTS ({1 - o(d) - <I>(:c)]}1/2 —1+ E—°>1/2 (3.13)

dx m;ivo2

Diese Differentialgleichung 148t sich durch Trennung der Variablen und mit der Substitu-
tion
2e

m;ivo2

1/2
(@) & {1 + ®(d) — @(x)]} (3.14)

in die Form
m;vp? n dn
call? (4 B)'"*

bringen, worin § wie folgt definiert ist:

=dx (3.15)

fE— —1> -1 (3.16)

Durch Integration von Gleichung (3.15) ldngs x in den Grenzen von z bis d bzw. iiber 7
in den dazugehdrigen Grenzen von 7(®)|g,) bis 7(®)[gg = 1 findet man schlieBlich die
Beziehung

2
g m;ivo
3 eal/?

(@) = 28) (@) + 8) = (1-28) (14 )| =d -2 (3.17)
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oder nach einiger Umformung und Riicksubstitution von « nach Definition (3.12)

jo= gg—m (n(®) = 28) (n(®)+ 8)* = (1=28) 1+ B (3.18)
Gleichung (3.17) stellt implizit die Abhéngigkeit des Potentials ®(z) vom Ort = dar und
wurde bereits in dhnlicher Form in der Literatur angegeben [FAROUKI et al., 1990]. Die
Bedingungen fiir eine explizite Losung dieser Gleichung nach ®(z) wurden durch Farouki
et al. ausfithrlich diskutiert. Dabei hat sich gezeigt, daf fiir vg < 0 und Ey < 0 stets
eine physikalisch sinnvolle Losung ®(x) existiert, die die angegebenen Randbedingungen
erfiillt und iiber den gesamten Bereich 0 < x < d monoton wachsend ist. Fiir die folgenden
Betrachtungen geniigt jedoch auch die implizite Darstellung nach Gleichung (3.17). Da
mit zunehmendem ®(d) — ®(x) > 0 nach Definition (3.14) n(®) monoton wichst, nimmt
nach Gleichung (3.17) der Wert der Different d—z, bei dem die Potentialdifferenz den Wert
®(d) — ®(x) > 0 erreicht, zu. Daher beschreibt diese Beziehung immer die physikalisch
sinnvolle Losung des monotonen Potentialgefilles zwischen # = d und x = 0 in einer
Schicht. Sie kann damit dazu verwendet werden, bei vorgegebenen Randwerten vy und Ej
sowie gegebenem Potentialunterschied A® = &(d) — ®(0) > 0 sowohl die Schichtdicke d
als auch den Potentialverlauf in der Form x(®) zu berechnen.

Es soll noch gezeigt werden, dafl Gleichung (3.18) unter den Voraussetzungen vy — 0,
Ey — 0 und Ey/vy — 0 tatséchlich in die Child-Langmuir-Formel (3.1) iibergeht.
Unter diesen Voraussetzungen folgt zunéchst nach Definition (3.12) a — 0, nach (3.16)
# — —1 und daher nach Gleichung (3.18) die Beziehung

4 my; ’003

§€0%m (@) +2) (n(®) — 1). (3.19)

Jo =

AuBlerdem gilt n(® { | - (:E)]}UQ > 1 solange ®(d) —P(z) > 0 ist und damit

(n(®) + 2)* (n(®) — 1) ~ (P ) Elnsetzen in Gleichung (3.19) liefert dann schliefilich die
bereits aus Gleichung (3. ) bekannte Child-Langmuir-Formel:

1 (2e>1/2 [B(d) — @(x)]*?

]0:§€0 (d—x)Z

(3.20)

Wegen dieser Eigenschaft werden die Gleichungen (3.17) und (3.18) im folgenden als
modifizierte Child-Langmuir-Gleichungen bezeichnet.

3.6 Potentialverlauf nach der modifizierten
Child-Langmuir-Gleichung

In diesem Abschnitt wird gezeigt, wie der Potentialverlauf, der durch die modifizier-
te Child-Langmuir-Gleichung beschrieben wird, von den Randbedingungen vy und FEjy
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abhéngt. In Abbildung 3.4 sind Potentialverldufe mit einem Potentialunterschied von
A® = 40.285V fiir einen Strom aus Argon-Ionen der Dichte jo, = 10A/m? und ver-
schiedene Randwerte dargestellt. Das Potential am Startpunkt x = d wurde dabei auf
®(d) = 0 gesetzt, entsprechend betrug ®(0) = —A®. Abbildung 3.4 a) zeigt den Verlauf
fiir den Fall eines elektrischen Feldes Fy = 0 und verschiedene Startgeschwindigkeiten
v der Ionen an der Stelle x = d. Mit zunehmendem Betrag der Geschwindigkeit vy ver-
schiebt sich die Stelle d, an der das Potential den Wert ®(d) = 0 annimmt, immer weiter
nach rechts. Dabei betrégt die Zunahme der Schichtdicke fiir den Fall vy = —5000m/s
gegeniiber dem Fall der klassischen Randbedingung vy = 0m/s bereits 0.23 mm oder et-
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Abbildung 3.4: Abh#ngigkeit des durch die modifizierte Child-
Langmuir-Formel beschriebenen Potentialverlaufs von den Randbe-
dingungen vy und Ep: a) Abhéngigkeit von der Geschwindigkeit vy bei
Ey =0V/m, b) Abhéngigkeit vom elektrischen Feld Ey bei vg = 0m/s.
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wa 50%. Wird dagegen bei konstanter Geschwindigkeit vy = 0 das elektrische Feld Ej
ausgehend von 0V/m bis —50000 V/m betragsméBig erhoht, so zeigt sich eine Abnahme
der Dicke der Schicht, innerhalb der das Potential den vorgegebenen Wert von 40.285V
iiberbriickt (Abbildung 3.4b)). Die Abnahme der Schichtdicke betrégt dabei jedoch fiir
das Feld Ey = —50000V/m, bei dem es sich um ein typisches Feld in der simulierten
Randschicht zu ®wanq = —40.285V handelt, maximal 0.07 mm oder etwa 16%.

Der Grund dafiir, da3 die Dicke der Schicht mit zunehmendem Betrag der Startge-
schwindigkeit vy wichst, liegt darin, dafl die Ionendichte mit zunehmender Geschwindig-
keit innerhalb der Schicht immer kleiner wird, da die Stromdichte konstant bleibt. Eine
geringere lonen- oder Raumladungsdichte bedeutet jedoch nach dem Poisson-Gesetz eine
geringere Kriimmung des Potentials und damit eine gréflere Ausdehnung der Schicht, in
der das Potential um den gegebenen Wert von 40.285 V abfallt. Auf der anderen Seite mufl
mit zunehmendem Betrag des elektrischen Feldes Ej die Schichtdicke abnehmen, da das
elektrische Feld Fy wegen des Zusammenhangs Fy = — %)d ja nichts anderes bedeutet, als
das anfiangliche Gefille der Potentialkurve. Nimmt das Gefélle zu, so verlauft die Potenti-
alkurve schon von Anfang an viel steiler und erreicht daher schneller ihren Minimalwert.
Dem elektrischen Feld Ey kommt daher auch die Bedeutung einer Anschlufibedingung
zu, die den Potentialverlauf in der Schicht stetig und glatt an den Potentialverlauf in

der Vorschicht anschliet, wohingegen die Geschwindigkeit vy eher bestimmend ist fiir die
Ausdehnung der Schicht.

3.7 Vergleich der simulierten Randschichten mit dem
modifizierten Child-Langmuir-Gesetz

Es wird nun untersucht, inwieweit das modifizierte Child-Langmuir-Gesetz nach Gleichung
(3.17) die aus den Simulationen ermittelten Potentialverteilungen, wie sie in Abschnitt
3.3 vorgestellt wurden, beschreiben kann. Diese Untersuchung stellt eine Erweiterung der
Studien von Farouki et al. [FAROUKI et al., 1990] auf Randschichten dar, in denen ne-
ben Ionen auch noch Elektronen vorhanden sind. Bei der Herleitung der modifizierten
Child-Langmuir-Gleichung wurde davon ausgegangen, dafl sich innerhalb der Schicht nur
Ionen befinden. Tatsdchlich sind an einem Ort, an dem das Potential den Wert & an-
nimmt, jedoch auch Elektronen mit der Dichte n.(®) = n." - exp(e®/kgT,) vorhanden.
Dabei bedeutet n,” die Dichte an einem Ort innerhalb der Vorschicht, an dem das Po-
tential ® = 0 ist. Die Voraussetzung, dafl in der Schicht keine Elektronen vorhanden
sind, ist nach dieser Beziehung nirgends erfiillt. Je tiefer man nun aber in die eigentli-
che Schicht hineingeht, umso stérker negativ wird das beobachtete Potential ® sein, und
die Elektronendichte wird abhéngig vom Verhéltnis e®/kpT, exponentiell immer mehr
abnehmen. Dadurch wird die Annahme der Existenz einer einzigen Sorte Ladungstriger
immer besser angenghert und die modifizierte Child-Langmuir-Formel sollte schliellich
die beobachteten Potentialverteilungen reproduzieren kénnen.
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Aus diesem Grund wurde fiir verschiedene Werte von e®/kgT, in den simulierten
Randschichten jeweils die zugehorige Stelle z* gesucht, an der dieses Potentialverhéltnis
erreicht wird und dann an dieser Stelle jeweils die mittlere Ionengeschwindigkeit v(z*)
sowie das elektrische Feld F(z*) gemessen. Diese Werte wurden dann als Randwerte zur
Berechnung der Potentialverldufe mittels der modifizierte Child-Langmuir-Formel verwen-
det und mit den simulierten Kurven verglichen. Dabei wurde insbesondere untersucht, ab
welchem Wert von e®/kgT, die berechnete Position zcr,, an der das Potential den vorge-
gebenen Wert e®/kgT,, annimmt, mit der Position des Mefortes z* iibereinstimmt. Ta-
belle 3.2 zeigt die Ergebnisse dieser Untersuchungen fiir den Fall der Simulation mit dem
Wand-Potential ®wanq = —40.285V. Angegeben sind zu verschiedenen Werten e®/kgT.,
jeweils der Ort * und die an diesem ermittelten Randwerte F(z*) = Ey und v(z*) = vy.
Weiterhin ist die berechnete Position x¢y, angegeben, an der das Potential nach der mo-
difizierten Child-Langmuir-Gleichung den vorgegebenen Wert e®/kgT, annehmen sollte.
Schliellich ist noch der maximale relative Fehler aufgefiihrt, der bei der jeweils berech-
neten Potentialverteilung gegeniiber dem simulierten Potentialverlauf beobachtet wurde.
Die berechneten Potentialkurven sind in Abbildung 3.5 zusammen mit der simulierten
Potentialverteilung zu sehen. Wie man der Tabelle entnimmt, stimmt die berechnete Po-
sition z¢p, mit der Stelle z* erst bei e®/kgT, = —2.0 tiberein. Fiir e®/kgT, > —2.0 zeigen
sich dagegen deutliche Abweichungen. Dementsprechend ist auch der maximale relati-
ve Fehler zwischen berechneter und simulierter Potentialverteilung in diesen Féllen sehr
hoch. Fiir e®/kpT, = —2.0 dagegen stimmt die berechnete Verteilung mit der simulierten
bis auf eine relative Abweichung von 2.0 - 10~ iiberein. Abbildung 3.5 zeigt, wie sich mit
abnehmendem Verhiltnis e®/kgT, die berechnete Potentialkurve an die gemessene Kurve
immer besser anschmiegt und schliellich bei e®/kgT, = —2.0 keine Abweichungen mehr
zu sehen sind.

Tabelle 3.2: Verschiedene Werte e®/kpT, und die zugehoérigen Stellen z* fiir die Si-
mulation mit Pwang = —40.285V. Die bei z* jeweils beobachtete mittlere Ionenge-
schwindigkeit v(z*) und das elektrische Feld E(z*) wurden als Randwerte fir die
Berechnung des Potentialverlaufes mittels der modifizierten Child-Langmuir-Formel
verwendet. Angegeben sind weiterhin die berechnete Position z¢r,, wo das Potential
den vorgegebenen Randwert annimmt sowie der maximale relative Fehler zwischen
berechneter und simulierter Potentialverteilung max(A®/Pgy).

| e®/kgT. | 2 | w(@) |  E@) | zer | max(A®/Pgn) |
—0.5 | 3.08mm | —4295m/s —727V/m | 0.63 mm 0.60
—1.0 0.98mm | —6342m/s | —8175V/m | 0.63 mm 0.35
—1.5 0.67mm | —7781m/s | —19154V/m | 0.55 mm 0.19
—2.0 | 0.50mm | —8935m/s | —29145V/m | 0.50 mm 2.0-1074
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Abbildung 3.5: Vergleich zwischen simulierter Potentialverteilung und mittels der modi-
fizierten Child-Langmuir-Formel berechneten Potentialkurven im Fall der Simulation mit
Dwanqg = —40.285V fiir verschiedene Werte e®/kpT, an dem Ort, an dem die Randwerte
bestimmt wurden.

Es sei noch hervorgehoben, dafl die mittlere Driftgeschwindigkeit der Ionen an der
Stelle, wo das Potential e® den Wert —2kgT, (bezogen auf das Potential im Plasmain-
neren) besitzt, den Betrag der doppelten Bohmgeschwindigkeit 2vg annimmt. Das modi-
fizierte Child-Langmuir-Gesetz stimmt unter Verwendung der Randwerte e® = —2kgT,,
vg = —2vp sowie Ey = 0 mit dem exponentiell-genauen Modell (exponential-accuracy
model) von Benilov iiberein, das den ionendominierten Bereich der Schicht beschreibt, in
dem die Elektronendichte exponentiell bereits stark abgeklungen ist [BENILOV, 2000].
Die Moglichkeit, das elektrische Feld Ey mittels simulierten Werten ebenfalls vorgeben zu
konnen, stellt jedoch gegeniiber dem Modell von Benilov ein weitere Verbesserung dar.

Im Fall der Simulation mit dem Wandpotential ®w.nq = —1000V wurden analoge
Untersuchungen und Berechnungen durchgefiihrt. Die Ergebnisse sind in Tabelle 3.3 und
Abbildung 3.6 zu sehen. Fiir e®/kgT, > —2.0 zeigen sich wieder deutliche Unterschiede
zwischen der Stelle z*, an der in der Simulation der jeweilige Wert e®/kpT, gemessen
wurde und der berechneten Position xcr,. Aus diesem Grund weichen die berechneten
Potentialkurven fiir diese Fille noch deutlich von der simulierten Kurve ab (Abbildung
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Tabelle 3.3: Verschiedene Werte e®/kpT, und die zugehorigen Stellen z* fiir die
Simulation mit ®wang = —1000V. Die bei z* jeweils beobachtete mittlere Ionenge-
schwindigkeit v(z*) und das elektrische Feld FE(z*) wurden als Randwerte fiir die
Berechnung des Potentialverlaufes mittels der modifizierten Child-Langmuir-Formel
verwendet. Angegeben sind weiterhin die berechnete Position xcr,, wo das Potential
den vorgegebenen Randwert annimmt sowie der maximale relative Fehler zwischen
berechneter und simulierter Potentialverteilung max(A®/Pgip).

| e®/kgT. | 2 | w(@) |  E@) | zor | max(A®/Pgn) |
—0.5 | 7.98mm | —4519m/s —786V/m | 5.78 mm 0.37
—1.0 |6.46mm | —6416m/s | —9558 V/m | 5.91 mm 0.21
—1.5 6.18mm | —7783m/s | —20433 V/m | 5.92 mm 0.12
—2.0 |6.02mm | —8947m/s | —30169 V/m | 5.98 mm 9.0-1073

3.6) und die relativen Fehler liegen im Bereich einiger 10% (Tabelle 3.3). Ahnlich wie
zuvor bei Pwang = —40.285V zeigt sich erst ab e® = —2kgT,, wo die Ionen die doppel-
te Bohmgeschwindigkeit 2vg erreichen, eine befriedigend Ubereinstimmung zwischen den
simulierten und berechneten Daten. Der maximale relative Fehler zwischen den Potenti-
alkurven belduft sich auf nur noch etwa 1% und die Potentialkurven stimmen sehr gut
iiberein.

3.8 Zusammenfassung

Der Vergleich zwischen Potentialverteilungen in planaren Plasmarandschichten, die mit-
tels PIC/MC-Simulationen gewonnen wurden und berechneten Verteilungen nach Child-
Langmuir zeigt deutliche Unterschiede. Diese rithren daher, dafl bei der Ableitung des
Child-Langmuir-Gesetzes Randwerte verwendet werden, die nicht auf eine Plasmarand-
schicht zutreffen. Dazu zéhlen die anféangliche Tonengeschwindigkeit vy = 0 und ein ver-
schwindendes elektrisches Feld Fy = 0, aber auch die Tatsache, daf3 die Elektronen ver-
nachléssigt werden. Unter Verwendung verallgemeinerter Randwerte vy < 0 und Ey < 0
wurde ein modifiziertes Child-Langmuir-Gesetz hergeleitet, das in der Lage ist, die Po-
tentialverteilungen in planaren Plasmarandschichten zu beschreiben, sobald der Anteil
der Elektronen in den Schichten vernachldssigbar gegeniiber den Ionen wird. Es hat sich
herausgestellt, daf§ dies hinreichend gut fiir Potentiale e® < —2kgT, erfiillt ist, fiir die der
Betrag der Ionengeschwindigkeiten mindestens 2vg betriagt. Die Dichte der Elektronen
ist dann auf unter exp(—2.0) &~ 0.14 der Dichte im Plasmainneren abgesunken und spielt
keine wesentliche Rolle mehr.
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Abbildung 3.6: Vergleich zwischen simulierter Potentialverteilung und mittels der modi-
fizierten Child-Langmuir-Formel berechneten Potentialkurven im Fall der Simulation mit
Dwang = —1000V fiir verschiedene Werte e®/kpT, an dem Ort, an dem die Randwerte
bestimmt wurden.
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Kapitel 4

PIII an einem planaren Target unter
Verwendung eines
Randschichtplasmas

4.1 Einleitung

Beinahe alle analytischen Untersuchungen [ANDREWS und VAREY, 1971; LIEBERMAN,
1989; RIEMANN und DAUBE, 1999] und Computersimulationen [WIDNER et al., 1970;
VAHEDI et al., 1991; EMMERT und HENRY, 1992; HAHN und LEE, 1992; SHERIDAN
und GOECKNER, 1995], die bisher zum Thema PIII an planaren Targets durchgefiihrt
wurden, gehen von der Annahme aus, dafl das Plasma, in das das Target eingetaucht
wird, bis zur Targetoberfliche vollig homogen ist. Auf dieser Annahme beruhen auch
alle Computersimulationen zur PIII, die bisher an zweidimensionalen Targets gemacht
wurden [SHERIDAN und ALPORT, 1994; SHERIDAN, 1995; SHERIDAN, 1996; HONG und
EMMERT, 1994; HONG und EMMERT, 1995]. In der Realitdt bildet sich jedoch in der
unmittelbaren Umgebung des Targets eine Plasmarandschicht mit deutlichen Gradienten
in den Dichte- und Potentialverteilungen aus, die bisher in dieser Form nicht beriicksichtigt
wurden. Nur die Simulation mehrerer aufeinanderfolgender Hochspannungspulse, wieder
ausgehend von einem homogenen Plasma, deutete bereits darauf hin, daf§ die nach dem
ersten Puls inhomogene Ionendichte einen deutlichen Einflufl auf die Ereignisse bei der
PIIT hat [WooD, 1993].

In diesem Kapitel wird nun gezeigt, wie sich die Existenz der Plasmarandschicht auf
die Vorgénge bei der PIII auswirkt. Dazu wurden vergleichende PIC/MC-Computersimu-
lationen an planaren Targets durchgefiihrt, die sich nur in den Anfangsbedingungen unter-
schieden haben. Zum einen wurden Rechnungen ausgehend von einem homogenen Plasma
gemacht, auf der anderen Seite wurde aber auch eine Simulation durchgefiihrt, bei der
eine voll ausgebildetet Plasmarandschicht die Startkonfiguration darstellte.
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4.2 Parameter des verwendeten Plasmas und der Si-
mulation

Bevor in den folgenden Abschnitten auf die eigentlichen Ergebnisse aus den Simulatio-
nen eingegangen wird, werden hier noch kurz die Parameter des simulierten Plasmas
vorgestellt. In allen Rechnungen wurde ein Argon-Plasma mit einer Neutralgasdichte
von ng = 2.57 - 10 m~2 und einer Temperatur von T, = 300K, entsprechend einem
Druck von py = 0.1 Pa, verwendet. Die Plasmadichte lag in der Grélenordnung von n, =
2.0 - 10 m~3. Die Temperatur der Ionen betrug 7} = 300K, die Elektronentemperatur
war kg1, = 8 eV, woraus sich eine Bohmgeschwindigkeit von vg = /kgT./m; = 4400 m/s
ergibt. Es wurde ein Ausschnitt des Plasmas der Linge L = 2.5cm simuliert, der auf
der linken Seite von dem planaren Target begrenzt war. Die rechte Seite des Simula-
tionsgebietes lag dagegen im Inneren des Plasmas. Die Elektronen konnten elastische
Stofle mit dem neutralen Ar-Hintergrundgas durchfiithren. Der Streuquerschnitt dafiir be-
tragt bei der mittleren Elektronenenergie von kg7, = 8eV etwa 12 A? [DAsSGUPTA und
BHATIA, 1985], entsprechend einer mittleren freien Weglinge von 0.32m. Fiir die Ar*-
Ionen wurden elastische Stoe und Ladungsaustauschstéfie mit den neutralen Ar-Atomen
zugelassen. Die Querschnitte fiir diese Prozesse betragen bei der Bohmgeschwindigkeit
vp = 4400 m/s etwa 36 A® bzw. 40 A” [CRAMER, 1959], die zugehorigen mittleren freien
Wegldangen entsprechend 0.11m bzw. 0.10 m. Die Zellenléinge betrug in allen Simulation
Ar = 0.1mm, die Linge eines Zeitschritts war stets At = 2 - 107 's. Ausgehend von
der jeweils gewahlten Startkonfiguration wurde zum Zeitpunkt ¢ = 0 das Potential an
der linken Wand schlagartig auf —1000V abgesenkt, wéhrend auf der rechten Seite (im
Plasmainneren) das Potential immer auf 0V fixiert war.

4.3 PIII in einem homogenen Plasma

Die Vorgénge bei der PIII in einem homogenen Plasma sind mittlerweile gut verstanden,
da zu diesem System viele analytische Untersuchungen als auch Computersimulationen
durchgefiihrt wurden. Daher sollen in diesem Abschnitt die wesentlichen Eigenschaften nur
noch einmal kurz aufgezeigt werden. Dazu wurde eine PIC/MC-Computersimulation mit
den in Abschnitt 4.2 vorgestellten Parametern durchgefiihrt, bei der das Plasma anfédng-
lich {iberall die Dichte n, = 2.0-10' m~® hatte. Die Ionen und Elektronen waren im Mittel
stationdr und fiithrten lediglich thermische Bewegungen um ihren Schwerpunkt, entspre-
chend ihrer Temperatur von T} = 300 K bzw. kg1, = 8eV, aus. Das Wandpotential links
wurde nun mit Beginn der Simulation zum Zeitpunkt ¢ = 0 von 0V auf —1000V gelegt
und die zeitliche Entwicklung verschiedener physikalischer Groflien wie Teilchendichten,
Implantationsstrom, Energie- und Winkelverteilungen aufgezeichnet.
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Abbildung 4.1 zeigt zunéchst die Dichteverteilungen der Ionen und Elektronen in
Absténden von anfangs 0.05 us und spéter 0.2 us fiir die Dauer von insgesamt 1 us. Die
Beobachtungen decken sich dabei mit den géngigen Vorstellungen [LIEBERMAN, 1989;
LIEBERMAN und LICHTENBERG, 1994B|: Durch das Anlegen der negativen Hochspan-
nung an die linke Wand reagieren zunéchst die Elektronen auf der Zeitskala der inversen
Elektronenplasmafrequenz von wp,.~! = (€gme/nye?)/? = 0.13ns mit einem plotzlichen
Zuriickweichen von der Wand. Dabei bleibt unmittelbar an der Wand ein Bereich zuriick,
der ausschlieBlich von Ionen mit deren Anfangsdichte von n, = 2.0 - 10 m=? bevélkert
ist. Diesen Bereich bezeichnet man auch als Matrixschicht.
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Abbildung 4.1: Zeitliche Entwicklung der Dichteverteilung der a) Ionen und
b) Elektronen fiir die Dauer von 1 us nach Einschalten der negativen Hoch-
spannung von —1000V zum Zeitpunkt ¢ = 0. Die gestrichelten Kurven
zum Zeitpunkt ¢ = 0.15 us stellen die Verteilungen am Ende der Matrix-
schicht-Implantationsphase dar.



48

PIII an einem planaren Target unter Verwendung eines Randschichtplasmas

Die Dicke der Matrixschicht betrigt dabei sy = (2¢gA®/en,)/? = 2.35mm, wo-
bei A® = 1000V den Potentialunterschied zwischen Plasmainnerem und der Wand
darstellt. Die berechnete Ausdehnung der Matrixschicht 148t sich anhand der simulier-
ten Elektronendichteverteilung zum Zeitpunkt ¢ = 0.05us bestétigen, die zeigt, dafl
die Elektronendichte zwischen der Wand und der Stelle x ~ 2.3mm tatséchlich ver-
schwindet. Erst auf der sehr viel grofleren Zeitskala der inversen Ionenplasmafrequenz
wpi L = (eomi/npe?)Y/? = 34ns beginnen dann die Tonen die Matrixschicht zu entleeren,
indem sie mit einem stark zunehmenden Strom auf die Wand reagieren. Dadurch nimmt
die Raumladungsdichte nahe der Wand ab und die Schichtkante, ab der die Ionen- und
Elektronendichte wieder gleich sind, bewegt sich immer tiefer in das Plasma hinein. Die
Ionendichteverteilung gewinnt dabei immer mehr die Form einer Verteilung, wie sie sich
aus dem Child-Langmuir-Gesetz ergibt [CHILD, 1911; LANGMUIR, 1913].

Die zeitliche Entwicklung des Ionenwandstroms sowie der mittleren Implantations-
energie der Ionen zeigt Abbildung 4.2. Nach dem Einschalten der Wandspannung von
—1000 V nimmt der Tonenstrom aufgrund der einsetzenden Entleerung der Matrixschicht
stark zu und erreicht nach etwa 36ns = 1.06 - w,; " sein Maximum von 105 A/m?. Der
beobachtete Zeitpunkt stimmt gut mit dem Modell von Lieberman [LIEBERMAN, 1989
iiberein, wonach der Strompeak bei etwa 0.95 - w;,; =" = 32 ns auftreten sollte. Das einfa-
che analytische Modell von Lieberman sagt fiir die Hohe des Strompeaks einen Wert von
0.55 - nyevg = 122 A/m? voraus, der gegeniiber dem simulierten Maximalwert um etwa
16% zu grof ist. Dabei stellt vy = (2eA®/m;)"/? = 69.5km/s die Maximalgeschwindig-
keit der Ionen nach Durchfallen der vollen Potentialdifferenz von 1000 V dar. Ein anderer
analytischer Ansatz von Riemann und Daube sagt fiir die Hohe des Maximums den Wert
0.4868 - nyevy = 108 A/m? voraus, was sich mit dem simulierten Wert bis auf eine Ab-
weichung von 3% deckt [RIEMANN und DAUBE, 1999]. Der vorhergesagte Zeitpunkt des
Strommaximums liegt mit ¢ = 0.883 - w,, ;7' = 30ns ebenfalls in der Gréfenordnung der
Simulation. Mit zunehmender Entleerung der Matrixschicht nimmt der lonenstrom auf die
Wand exponentiell mit einer Abklingzeit von 7 = 88ns = 2.6-w,; ! ab. Bis zum Zeitpunkt
t = 0.15us = 4.4 - wy,; 7' folgt der Stromverlauf diesem Exponentialverhalten, danach
setzt ein deutlich langsameres Abklingen des Wandstroms ein. Der Ubergang zwischen
den beiden Verhaltensweisen markiert das Ende der Matrixschicht-Implantationsphase
und den Beginn der Child-Langmuir-Schicht-Implantation. Den géngigen Modellen zu-
folge sollte dieser Ubergang bei t ~ 3 - wpi ' = 0.1 us liegen, was mit der Beobachtung
aus der Simulation anniherend iibereinstimmt. Die genannte Dauer der Matrixschicht-
Implantationsphase 1a8t sich auch am zeitlichen Verlauf der Ionendichteprofile nachvollzie-
hen. Wie Abbildung 4.1 a) zeigt, &ndern sich die Dichteprofile der Ionen fiir 0 < ¢ < 0.15 us
ausschlieflich im Bereich 0 < z < 4.5mm. Erst fiir spétere Zeiten setzt eine deutlich
sichtbare Bewegung der Stelle ein, ab der die Ionen noch die anfidngliche Dichte von
2.0-10* m~2 besitzen. Die Dosis der auf die Wand treffenden Ionen betrigt am Ende der
Matrixschicht-Implantationsphase etwa 5.7 - 1013 m=2.
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Abbildung 4.2: Zeitliche Entwicklung des a) Ionenwandstroms sowie der b)
mittleren Implantationsenergie der Ionen nach Einschalten der negativen
Hochspannung von —1000V zum Zeitpunkt ¢ = 0.

Bis zum Einsetzen der Child-Langmuir-Schicht-Implantation bei t = 0.15 us wichst die
mittlere Implantationsenergie der Ionen auf etwa 850 eV, um dann langsam gegen den Ma-
ximalwert von 1000 eV zu konvergieren (Abbildung 4.2 b)). Abschlielend sei noch erwéahnt,
dafl mit Ausnahme der ersten 0.1 us nach Einschalten der negativen Hochspannung zu al-
len Zeiten mindestens 95% der Ionen die Wand unter einem Winkel von hochstens 1°
(bezogen auf die Flichennormale) treffen. Mit der maximalen lonen-Geschwindigkeit in
z-Richtung von vy = (2eA®/m;)/? = 69.5km/s und der mittleren transversalen Ge-
schwindigkeit 77 = (7kgT}/2m;)"/? = 310m/s erwartet man einen Aufschlagwinkel von
Y ~ tan ) = v /vy = 4.5-1073 entsprechend 0.26°, was mit dieser Aussage iibereinstimmt.
Waihrend der ersten 0.1 us gibt es noch einen Anteil von etwa 4% der Ionen, die unter
einem Winkel zwischen 2° und 3° in die Wand eindringen.
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4.4 PIII in einem Plasma mit ausgebildeter Rand-
schicht

In diesem Abschnitt wird nun gezeigt, wie sich die Verhéltnisse bei der PIII &dndern,
wenn man nicht mehr von einem homogenen Plasma ausgeht, sondern beriicksichtigt, dafl
sich in einem Plasma nahe der Wand eine Plasmarandschicht ausbildet. Dazu wurde als
Startkonfiguration das in Kapitel 2 beschriebene Plasma gewéhlt, bei dem sich die Verlust-
strome der Ionen und Elektronen auf die Wand gerade kompensieren. In diesem System
befand sich das Plasmainnere nach wie vor auf Null-Potential, wahrend die Wand jetzt auf
Floatingpotential von —40.285V lag (Abbildung 2.1). Zur Simulation der Verluststrome
wurden die Ionen auf der rechten Seite des Simulationsgebiets mit einer Schwerpunktsge-
schwindigkeit von 3080 m/s, entsprechend dem 0.7-fachen der Bohmgeschwindigkeit vg,
eingekoppelt. Das bedeutet, dafl die rechte Berandung irgendwo in der Plasmavorschicht
lag, in der die aus dem Plasmainneren kommenden thermischen Ionen auf die Bohmge-
schwindigkeit vg = 4400m/s an der Schichtkante beschleunigt werden. Die Temperatur
der Ionen relativ zur Schwerpunktsbewegung betrug dabei wieder T} = 300 K. Die Elek-
tronen wurden als ruhendes thermisches Gas der Temperatur kg7, = 8 eV rechts einge-
koppelt. Mit den Stromdichten j; = 9.86 A/m? und j, = 1516 A/m? wurde dadurch ein
Plasma der gewiinschten Dichte simuliert, das vor der Wand eine Plasmarandschicht aus-
gebildet hat. In der Plasmavorschicht, die von der rechten Seite bis zur Stelle x = 2.7 mm
reichte, nahm das Potential monoton auf —kg7T,/2e = —4V an der Schichtkante ab. Die
Plasmadichte fiel aufgrund der Beschleunigung der Ionen und des elektrischen Gegenfeldes
fiir die Elektronen ebenfalls monoton ab und erreichte an der Schichtkante nur noch den
Wert 1.35-10 m™3. In der eigentlichen Randschicht nahm die Tonendichte schlieBlich auf
unter 4.5 - 10 m~3 ab, withrend die Elektronendichte dort sogar nur noch 1.6 - 10 m=3
betrug. Diese Werte machen deutlich, dafl ein Plasma in der Néhe einer Wand keineswegs
als homogen anzusehen ist.

Die Simulation wurde nun zum Zeitpunkt ¢ = —0.2 us gestartet und wieder bei ¢t = 0
das Wandpotential von —40.285V auf —1000V umgeschaltet. Die anschlieende zeitli-
che Anderung der Dichteverteilungen der Ionen und Elektronen ist in Abbildung 4.3 fiir
die Dauer von 1 us dargestellt, wobei der zeitliche Abstand zwischen den Kurven zu Be-
ginn 0.05 ps und spéater nur noch 0.2 us betrégt. Die Elektronen reagieren wieder auf der
Zeitskala der inversen Elektronenplasmafrequenz wy ™! = (egme/npe?)Y? = 0.13ns auf
die gednderten Potentialverhéltnisse an der Wand, indem sie schlagartig von der Wand
zuriickweichen. Dadurch bleibt zunéchst nahe der Wand wieder eine Ionenmatrixschicht
zuriick. Weil die Ionendichte in der Rand- und damit in der Matrixschicht aber deutlich
geringer ist als im Fall des homogenen Plasmas, mufl die Matrixschicht dicker werden,
damit sich das Potential in ihr um den vollen Betrag von A® = 1000V &dndern kann. Die
Elektronendichte erreicht jetzt an der Stelle x ~ 3 mm den Wert Null. Die Matrixschicht-
dicke hat damit gegeniiber der Ausdehnung im Fall des homogenen Plasmas um 0.7 mm
zugenommen. Der Wert sg = 3mm entspricht der Matrixschichtdicke eines homogenen
Plasmas der Dichte n, = 260A® /esy? = 1.2 - 101 m~3. Das ist auch etwa die anfingliche
mittlere Ionendichte im Bereich 0 < x < 3mm, wie Abbildung 4.3 a) zeigt.
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Abbildung 4.3: Zeitliche Entwicklung der Dichteverteilung der a) Ionen und
b) Elektronen fiir die Dauer von 1 us nach Einschalten der negativen Hoch-
spannung von —1000V zum Zeitpunkt ¢ = 0. Die gestrichelten Kurven zum
Zeitpunkt ¢ = 0.15 us stellen anndherend die Verteilungen am Ende der
Matrixschicht-Implantationsphase dar.

Die Ionen reagieren wieder erst auf der Zeitskala der inversen Ionenplasmafrequenz
wpi ! = (egmi/nye?)Y/? = 44ns auf den Potentialsprung an der Wand, indem sie versu-
chen, den IToneniiberschufl in der Matrixschicht durch einen stark zunehmenden Wand-
strom zu reduzieren. Bei der Berechnung der Ionenplasmafrequenz wurde dabei jetzt die
oben angegebene mittlere Ionendichte von n, = 1.2-10'® m~3 im Bereich der Randschicht
verwendet. Der Grund dafiir liegt darin, daf§ Tonenplasmaschwingungen, die durch das
Umschalten der Wandspannung angeregt werden, ja in diesem wandnahen Bereich ih-
ren Ursprung haben. Abbildung 4.4 zeigt die zeitliche Entwicklung des Ionenwandstroms
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sowie der mittleren Implantationsenergie der Ionen im Vergleich zu den Kurven aus der
Simulation des homogenen Plasmas (Abbildung 4.2). Das Maximum des Ionenstroms tritt
gegeniiber der fritheren Simulation leicht verzogert zum Zeitpunkt ¢t = 60ns = 1.4 - w,; 7"
auf und erreicht mit 63 A /m? auch nur noch 60% der vorherigen Hoéhe. Auch in Einheiten
der inversen Ionenplasmafrequenz ausgedriickt, die sich ja etwas vergroflert hat, tritt das
Maximum zu einem geringfiigig spateren Zeitpunkt auf. Die Verkleinerung des Maximal-
wertes 148t sich durch die geringere Ionendichte in der Matrixschicht verstehen, die eine
Folge der Plasmarandschicht ist und im Mittel bei n; = 1.2-10% m™2 liegt. Legt man diesen

120 T T 1 1 .
= Randschichtplasma a
Homogenes Plasma
100 F n,=2010°m* ]

800 | 7]
>
L 600 F .
U.J_
400 -
200 F — Randschichtplasma-
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Abbildung 4.4: Vergleich der zeitlichen Entwicklung des a) Ionenwand-
stroms sowie der b) mittleren Implantationsenergie der Ionen zwischen
dem Fall des Randschichtplasmas und des homogenen Plasmas der Dich-
te n, = 2.0- 10'm~3. Die negative Hochspannung von —1000 V wurde zum
Zeitpunkt ¢t = 0 eingeschaltet.
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Wert zugrunde, dann sollte nach Lieberman das Maximum den Wert 0.55-n;evy = 73 A /m?
annehmen, nach Riemann und Daube dagegen nur 0.4868 - njevg = 65 A/m?. Darin be-
deutet vy wieder die maximale Ionengeschwindigkeit von 69.5km/s an der Wand. Beide
Vorhersagen stimmen mit der Simulation gréBenordnungsméfig iiberein, wobei der Feh-
ler bei Riemann und Daube am geringsten ist und wieder wie zuvor 3% betriagt. Bei
der anschlieBenden Abnahme der Wandstromdichte aufgrund der fortschreitenden Ent-
leerung der Matrixschicht zeigt sich wieder ein exponentielles Abklingverhalten, bei dem
die Abklingzeit bei 7 = 116ns = 2.7 - wp,; ' liegt und damit in Einheiten der inver-
sen lonenplasmafrequenz ausgedriickt so grofl ist wie zuvor. Das Exponentialverhalten
hilt bis ¢ = 0.18 us = 4.1 - w,; ' an, anschlieBend nimmt der Ionenwandstrom deutlich
langsamer ab. Dieser Zeitpunkt wird daher wieder als Ubergang von der Matrixschicht-
Implantationsphase zur Child-Langmuir-Schicht-Implantation gedeutet. Die Dosis der
wahrend der Matrixschicht-Implantationsphase auf die Wand treffenden Ionen betrégt
dabei etwa 4.6 - 10 m~2 und liegt damit gut 20% unter dem Wert von 5.7 - 101¥* m~2, der
sich aus der Simulation des homogenen Plasmas ergeben hat. Die aufgrund der geringe-
ren lonendichte ldnger andauerende Matrixschicht-Implantationsphase kann offensichtlich
den Unterschied in den Peakhthen von beinahe 40% etwas kompensieren. Der Vergleich
zwischen den beiden Kurven in Abbildung 4.4a) zeigt aber, dafl in der Simulation mit
dem homogenen Plasma der Ionenwandstrom in der Phase der Child-Langmuir-Schicht-
Implantation unter den Strom aus der Randschichtsimulation abféllt. Bei t = 2 us be-
tragt der Unterschied beinahe einen Faktor 2. Der Grund dafiir liegt darin, dafl in der
Randschichtsimulation stéindig ein Ionenstrom der Stirke j; = 9.86 A /m? vom Plasmabulk
kommend in die Vorschicht eingekoppelt wird, wohingegen in der homogenen Plasmasimu-
lation dieser Strom fehlt. Dieser Unterschied wird in der Sattigungsstromdichte sichtbar.

Die mittlere Implantationsenergie der Ionen wéchst mit Einschalten der Hochspannung
von 40eV bis auf 890eV am Ende der Matrixschicht-Implantationsphase bei ¢t = 0.18 us
an und liegt dabei durchweg um etwa 40eV hoher als im Fall der homogenen Plasma-
simulation (Abbildung 4.4b)). Das hat seinen Grund in der bereits vor dem Einschal-
ten des Wandpotentials von —1000V vorhandenen kinetischen Energie der Ionen, die in
der Vorschicht und der eigentlichen Randschicht schon ein Potentialgefélle von 40.285V
durchlaufen kénnen. Mit zunehmender Zeit verschwindet dieser Unterschied jedoch immer
mehr. Dieses Verhalten zeigt auch ein Vergleich der Ionen-Energieverteilungen aus bei-
den Simulationen zu verschiedenen Zeiten, die in Abbildung 4.5 zu sehen sind. In beiden
Féllen verschiebt sich der Schwerpunkt der Verteilung mit zunehmender Zeit zu hoher-
en Energien hin, wobei die Breite der Verteilung stetig abnimmt. Offenbar eilt dabei die
Energieverteilung des Randschichtplasmas der Verteilung fiir das urspriinglich homogene
Plasma immer etwas voraus, der Unterschied verschwindet jedoch mit zunehmender Zeit
immer mehr.

Eine Untersuchung der Winkelverteilung der auf die Wand treffenden Ionen zeigt, dafl
der Anteil der Ionen, die unter einem Winkel von maximal 1° (bezogen auf die Flachen-
normale) implantiert werden, wéhrend allen Implantationsphasen zwischen 84% und 89%
liegt. Unter einem Winkel zwischen 1° und 2° werden dagegen etwa 8% bis 13% im-
plantiert. In sehr geringem Mafle kommen auch hohere Winkel bis maximal 4° vor. Ein
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Abbildung 4.5: Vergleich der zeitlichen Entwicklung der Ionen-Energieverteilungen
zwischen der Simulation ausgehend vom homogenen Plasma der Dichte
np = 2.0 - 10 m™3 und der Simulation des Randschichtplasmas. Die dargestellten
Verteilungen stellen zeitliche Mittel wéhrend der angegebenen Zeitintervalle dar.

Vergleich mit den Implantationswinkel, die in der Simulation ausgehend vom homogenen
Plasma beobachtet wurden, zeigt, dafl die Ionen jetzt geringfiigig schiefer auf die Wand
auftreffen. Das hat seinen Grund darin, dafl alle Ionen auf der rechten Seite in das Simula-
tionsgebiet eingekoppelt werden und daher dessen volle Lénge von L = 2.5 cm durchlaufen
miissen, bevor sie die Wand erreichen. Auf ihrem Weg kénnen die Ionen dabei mehr Stofe
mit den neutralen Atomen machen als im Fall der homogenen Simulation, wo die Teilchen
praktisch aus der Ruhe heraus auf die Wand zu beschleunigt werden. Als Folge der zuneh-
menden Zahl von St6f8en wéchst schliellich die transversale Geschwindigkeitskomponente
und damit der mittlere Implantationswinkel an.
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4.5 Vergleich zur PIII in einem homogenen Plasma
mit reduzierter Dichte

Im Zusammenhang mit der Matrixschichtdicke sowie dem maximalen Implantationsstrom
wurde bereits mehrfach darauf hingewiesen, dafl sich das Randschichtplasma aufgrund
der zur Wand hin abnehmenden Teilchendichten bei der PIII so verhélt, als héitte es statt
der Bulkplasmadichte von 2.0 - 101 m~ nur die Dichte von 1.2 - 10** m~3. Aus diesem
Grund liegt es nahe, die oben diskutierten Ergebnisse noch einmal mit den Resultaten zu
vergleichen, die eine Simulation ausgehend von einem homogenen Plasma einer reduzierten
Dichte liefert. Dazu wurde eine &hnliche PIC/MC-Simulation wie die in Abschnitt 4.3
beschriebene durchgefiihrt, bei der die Dichte aber nur n, = 1.2 - 10’ m~? betrug.

Die zeitliche Entwicklung der Dichteverteilungen nach Einschalten der Hochspannung
von —1000V an der linken Wand zeigt Abbildung 4.6. Die Matrixschicht sollte der redu-
zierten Dichte wegen die Ausdehnung sg = (260A®/eny,)/? = 3.03 mm besitzen, was durch
das Verschwinden der Elektronendichte zum Zeitpunkt ¢ = 0.05 us nahe der Stelle z =
3mm bestétigt wird. Im Verlauf der Matrixschicht-Implantationsphase steigt der Ionen-
strom auf die Wand zunéchst wieder steil an und erreicht bei etwa 50ns = 1.1 -wpfl sein
Maximum von 62 A /m?. Anschlieflend fillt der Strom wieder bis t = 0.18 us = 4.1 - w,; !
mit einer Abklingzeit von 7 = 119ns = 2.7-w,; ! exponentiall ab. Die gesamte bis zu die-
sem Zeitpunkt implantierte Ionendosis betrigt dabei 4.5 - 10 m~2 und stimmt also mit
der entsprechenden Dosis aus der Randschichtsimulation bis auf etwa 2% iiberein. Ein
Vergleich zwischen dem zeitlichen Verlauf des Implantationsstroms in dieser Simulation
und dem Verlauf in der Simulation des Randschichtplasmas zeigt Abbildung 4.7. Mit Aus-
nahme des geringen zeitlichen Versatzes des Maximums zeigen beide Kurven wéhrend der
Matrixschicht-Implantationsphase bis etwa 0.2 s eine sehr gute Ubereinstimmung und
unterstreichen damit die Eigenschaft des Randschichtplasmas, sich bei der PIII zunéchst
wie ein homogenes Plasma zu verhalten, dessen Dichte der mittleren Ionendichte in der
Randschicht entspricht. Mit Einsetzen der Child-Langmuir-Schicht-Implantation, bei der
sich die Schichtkante immer mehr ins Plasmainnere zuriickzieht, um dabei Ionen freizuset-
zen, die den Wandstrom weiterhin aufrechterhalten kénnen, entwickelt sich das homogene
Plasma mit der reduzierten Dichte anders als das eigentliche Randschichtplasma aus Ab-
schnitt 4.4. Das hat seine Ursache darin, dafl dabei die Ionendichte an der Schichtkante
einer grofle Rolle spielt. Wahrend im vorliegenden homogenen Plasma die Dichte an der
Schichtkante stets 1.2 - 100 m~3 betrigt, wiichst sie im Randschichtplasma immer mehr
an, weil sich die Schichtkante immer tiefer ins Plasmainnere bewegt, wo die Plasmadichte
schlieBlich auf 2.0 - 10! m~ zunimmt. In diesem Fall verhilt sich das Randschichtplas-
ma dann wieder wie das urspriinglich homogene Plasma der Dichte 2.0 - 101*m™3. Um
diesen Sachverhalt zu verdeutlichen, wurde in allen drei Simulationen die Verschiebung
der Schichtkante gemessen. Als Position s der Schichtkante wurde dabei die Stelle defi-
niert, an der die Ionen die Bohmgeschwindigkeit vg = y/kpT./m; = 4400 m/s erreichen.
Die Ergebnisse dieser Untersuchungen sind in Abbildung 4.8 vergleichsweise gegeniiber-
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Abbildung 4.6: Zeitliche Entwicklung der Dichteverteilung der a) Ionen und
b) Elektronen fiir die Dauer von 1 us nach Einschalten der negativen Hoch-
spannung von —1000V zum Zeitpunkt ¢ = 0. Die gestrichelten Kurven zum
Zeitpunkt ¢ = 0.15 us stellen annidherend die Verteilungen am Ende der
Matrixschicht-Implantationsphase dar.

gestellt. Darin ist sehr gut zu erkennen, dafl die Kurven fiir das Randschichtplasma und
fiir das homogenen Plasma der Dichte 1.2 - 10 m™ bei etwa s = 3mm beginnen, was
der anfanglichen Matrixschichtdicke in beiden Fillen entspricht, und wahrend der ersten
0.2 pus nahezu iibereinstimmen. Im weiteren Verlauf bleibt jedoch die Schichtkante in der
Randschichtsimulation immer mehr zuriick und néhert sich schliefilich der Schichtkan-
tenposition des homogenen Plasmas der Dichte 2.0 - 101 m™2 an, dessen Kurve bei etwa
s = 2.3mm beginnt.
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Abbildung 4.7: Vergleich der zeitlichen Entwicklung des Ionenwandstroms
zwischen dem Fall des Randschichtplasmas und des homogenen Plasmas der
Dichte np = 1.2-10'® m=3. Die negative Hochspannung von —1000 V wurde
zum Zeitpunkt ¢ = 0 eingeschaltet.
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Abbildung 4.8: Gegeniiberstellung der Verschiebung der Position der
Schichtkante s nach Einschalten der Hochspannung von —1000 V zum Zeit-
punkt ¢t = 0 fiir die Félle des Randschichtplasmas und der homogenen Plas-
men mit den Dichten n, =1.2- 106 m~3 und ny = 2.0- 1016 m—3.
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4.6 Zusammenfassung

Die vorliegenden Untersuchungen haben gezeigt, dafl die Randschicht eines Plasmas, be-
stehend aus Schicht und Vorschicht, einen deutlichen Einfluf auf alle bei der PIII wichtigen
Groflen wie Implantationsstrom, Winkelverteilung und Energieverteilung der implantier-
ten Ionen hat. Das vorhandene Dichtegefille in der Plasmarandschicht sowie die beim
Durchlaufen der Schicht und Vorschicht ablaufenden physikalischen Prozesse machen es
unmoglich, alle Vorgénge bei der PIII allein mit den Eigenschaften eines homogenen Plas-
mas erkldaren zu konnen. Aus diesem Grund muf fiir eine vollstandige Charakterisierung
der Vorgénge bei der PIII die Plasmarandschicht stets beriicksichitgt werden.



Kapitel 5

Dynamik von Schicht und Vorschicht
bei der planaren PIII

5.1 Einleitung

Die Expansion der Schicht als Folge einer plotzlich an eine Elektrode angelegten nega-
tiven Hochspannung spielt eine zentrale Rolle bei der PIII. Aus diesem Grund wurde
dieses Phénomen bereits eingehend in zahlreichen Experimenten untersucht [CHO et al.,
1988; SCHEUER et al., 1990; SHAMIM et al., 1991; XIA und CHAN, 1993; GUNZEL
und BRUTSCHER, 1996; MANDL, 1997] als auch durch analytische Modelle beschrieben
[ANDREWS und VAREY, 1971; LIEBERMAN, 1989; STEWART und LIEBERMAN, 1991].
Das Verhalten der Vorschicht auf die expandierende Schicht ist dagegen noch weitgehend
unbekannt und wurde erst in jiingster Zeit untersucht [BRUTSCHER et al., 1996; GUNZEL
und BRUTSCHER, 1996; MANDL, 1997]. In diesem Kapitel werden Ergebnisse vorgestellt,
die durch Simulation eindimensionaler, planarer Plasmarandschichten gewonnen wurden
und die die Dynamik der Vorschicht bei der Schichtausbreitung beleuchten.

5.2 Simulation der Plasmarandschicht

Zunichst wurde mit Hilfe des PIC/MC-Computersimulationsverfahrens eine stationére
Plasmarandschicht in der Ndhe einer Wand simuliert, die auf dem Floatingpotential
Dwana = —40.285V liegt. Die Dichte- und Potentialverteilungen in dieser Randschicht,
deren Eigenschaften in Abschnitt 2.2 eingehend beschrieben wurden, sind zusammen mit
dem Betrag der Ionendriftgeschwindigkeit in Abbildung 5.1 dargestellt. Wie Abbildung
5.1a) zu entnehmen ist, nimmt die Teilchendichte vom Plasmabulk, der sich rechts aufler-
halb der Darstellung befindet, zur Wand auf der linken Seite hin monoton ab. Der Dich-
teverlauf stimmt qualitativ gut mit experimentell gemessenen Verldufen [BRUTSCHER et
al., 1996] iiberein. Im Bereich > 0.3 cm haben die Ar*-Tonen und die Elektronen die

59



60 Dynamik von Schicht und Vorschicht bei der planaren PIII

25 ._.Ion.en. 7T ] a)
== Elektronen ’

" | | | ! b)
ok i
—~-10 F -
2 ]
20 .
-30 .
1 1 1 :

T T T ] C)
1 1 ]

0 0.5 1.0 15 2.0

X (cm)

Abbildung 5.1: Stationidre Floatingpotential-Randschicht: a) Dichtevertei-
lung der Ionen und Elektronen, b) Potentialverteilung, c¢) Betrag der Ionen-
driftgeschwindigkeit.

gleiche Dichte und das Plasma ist dort quasineutral. Dieser Bereich, in dem das Potential
von 0V auf der rechten Seite auf —kgT./2e = —4 'V bei x ~ 0.3 cm abfillt, gehort zur Vor-
schicht. In ihr werden die Ionen auf die Bohmgeschwindigkeit vg = y/kgTe/m; = 4400 m /s
beschleunigt, die sie an der Schichtkante bei = & 0.27 cm erreichen (Abbildung 5.1c¢)). Da
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der ITonenstrom aufgrund der Stromerhaltung in der planaren Vorschicht an jeder Stelle
gleich grof} ist, mufl die Teilchendichte mit zunehmender Geschwindigkeit abnehmen, wie
in Abbildung 5.1a) zu sehen ist. Die Elektronen besitzen im Bereich der Vorschicht die
gleiche Dichte wie die Ionen. Erst an der Schichtkante nahe x = 0.3 cm sinkt die Elektro-
nendichte unter die Ionendichte und verschwindet fast vollstdndig an der linken Wand.
Der Bereich 0 < x < 0.27 cm stellt daher die eigentliche Plasmaschicht dar. Das Potential
sinkt in der Schicht wegen des Vorhandenseins der positiven Raumladung sehr schnell um
36 V auf ®wang = —40.285V an der Wand links ab (vgl. Abbildung 5.1b)).

Durch die Realisierung der Randbedingungen mit dem in Anhang B beschriebenen
Verfahren treten in den Simulationen keine Effekte auf, die im Zusammenhang mit anderen
Berandungen des Plasmas stehen konnten. Experimentell 148t sich das durch eine sehr
kleine Dimensionierung des Targets im Vergleich zu den Wandflachen der Plasmakammer
realisieren.

5.3 Dynamik der Schichtexpansion

Wird an die linke Wand nun plétzlich eine negative Hochspannung von ®w,nq = —1000V
angelegt, so kommt es zur Schichtexpansion. Die Schicht dehnt sich dabei um etwas mehr
als 0.5 cm aus und erreicht schliellich eine Dicke von 0.8 cm. Am Ende dieser Expansion
stellt sich wieder ein stationérer Zustand ein. Die Dichte- und Potentialverteilungen sowie
die Verteilung des Betrags der lonendriftgeschwindigkeit in dieser Hochspannungsrand-
schicht sind in Abbildung 5.2 dargestellt sind. Auch hier zeigt sich eine gute qualitative
Ubereinstimmung mit experimentell gemessenen Dichteverteilungen [BRUTSCHER et al.,
1996]. Wihrend die Elektronendichte aufgrund des sehr starken Gegenfeldes bereits bei
x =~ 0.55 cm auf Null absinkt, &ndert sich die Ionendichte im Bereich 0 < x < 0.5 cm nur
sehr wenig und betrigt im Mittel etwa 2 - 10 m™3. In dieser Region erfolgt wegen der
dort ausschlieSlich positiven Raumladung nahezu der gesamte Potentialabfall um 1000 V
zwischen Plasmabulk und linker Wand.

Die aus dem Plasmabulk kommenden Ionen werden sowohl in der stationdren Float-
ingpotential-Randschicht als auch in der stationdren Hochspannungsrandschicht in dem
jeweils vorhandenen Potentialgefille zwischen Plasma und Wand beschleunigt. Dabei
erreicht ihre Driftgeschwindigkeit v nach dem Bohmkriterium in der Vorschicht nur
Betrige kleiner als die Bohmgeschwindigkeit, v < vg, wihrend in der Schicht nur Ge-
schwindigkeitsbetrige grofler als die Bohmgeschwindigkeit, v > wvg, angenommen wer-
den. An der Schichtkante selbst gilt dagegen stets v = vg. Um nun die Dynamik der
Schicht- und Vorschichtreaktion auf die angelegte Hochspannung zu untersuchen, geniigt
es, die zeitliche Bewegung der Orte zu messen, an denen die lIonendriftgeschwindig-
keit bestimmte Betrige erreicht. Um das zu verdeutlichen, sind in Abbildung 5.3 die
Betrége der Ionendriftgeschwindigkeit in Abhéngigkeit vom Ort x fiir die beiden sta-
tiondren Plasmarandschichten bei Anliegen des Wandpotentials ®wanq = —40.285V
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Abbildung 5.2: Stationdre Plasmarandschicht nach Anlegen der negativen
Hochspannung von ®yanqg = —1000V an die Wand: a) Dichteverteilung der
Ionen und Elektronen, b) Potentialverteilung, ¢) Betrag der Ionendriftge-
schwindigkeit.

bzw. Pwana = —1000V dargestellt. An den markierten Positionen erreichen die Io-
nen Driftgeschwindigkeiten mit den Betrdgen v = 0.61vg, 0.68vg, 0.80vg und vg.
Wiéhrend der Expansion der Randschicht kommt es nun zu einer Bewegung dieser
Markierungen, was durch die eingezeichneten Pfeile verdeutlicht werden soll. Durch
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Messung dieser Bewegungen erhilt man sogenannten Isotachen (Orte konstanter Ge-
schwindigkeit), mit denen die Dynamik der Schicht- und Vorschichtreaktion charak-
terisiert werden kann. Je kleiner dabei die Ionendriftgeschwindigkeit ist, die zu einer
Isotache gehort, umso weiter befindet sich diese Isotache von der linken Wand ent-
fernt. Das Ergebnis der Messungen der Isotachen ist in Abbildung 5.4 zu sehen. Vor
Anlegen der Hochspannung erreichen die Ionen eine Maximalgeschwindigkeit von vy =
\/ 2¢ADP/m; + (avp)? ~ 14000 m/s, nachdem sie in der Schicht- und Vorschicht die Poten-
tialdifferenz von A® = 40.285V durchfallen haben. Sie erreichen diese Geschwindigkeit
direkt an der linken Wand. Nach Anlegen der Hochspannung weicht dieser Teil der
Schicht, der urspriinglich direkt an der Wand lag, mit Uberschallgeschwindigkeit von der
Wand zuriick und dringt dabei tief in die daherhinterliegenden Schichtbereiche ein (vgl.
Trajektorien der Isotachen zu v = vy und v = vg in Abbildung 5.4). Nach etwa 0.25 us
geht die Uberschallexpansion des urspriinglich wandnahen Schichtteils in eine Unterschall-
expansion iiber, und erreicht nach 5 us bereits die endgiiltige Lage bei x =~ 0.53 cm. Die
Schichtkante, die anfanglich bei  ~ 0.27 cm lag (vgl. Isotache mit v = vg), wird durch die
Uberschallexpansion der wandnahen Schichtbereiche ebenfalls zu einem Zuriickweichen
mit Uberschallgeschwindigkeit getrieben. Auch hier endet die Uberschallexpansion nach
0.25 ps, die Schichtkante entfernt sich jedoch noch weiter von der Wand und nimmt erst
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Abbildung 5.3: Darstellung der Betrige der lonendriftgeschwindigkeit in
Abhéangigkeit vom Ort z fiir die beiden stationéiren Plasmarandschichten bei
Anliegen des Wandpotentials ®wang = —40.285V bzw. ®ywang = —1000V.
An den markierten Positionen erreicht die Ionendriftgeschwindigkeit die Be-
triage v = 0.61vg, 0.68 vg, 0.80 vg und vg. Die eingezeichneten Pfeile sollen
die Bewegungen dieser Markierungen wahrend der Expansion der Rand-
schicht symbolisieren.
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Abbildung 5.4: Bewegung der Isotachen (Orte konstanter Ionengeschwin-
digkeit) als Folge des Anlegens einer negative Hochspannung zum Zeitpunkt
t = 0 an die linke Wand. vg = 4400 m/s stellt die Bohmgeschwindigkeit dar,
vo = 14000 m/s ist die Maximalgeschwindigkeit der Ionen vor Anlegen der
Hochspannung.

nach etwa 10 us ihre neue Gleichgewichtsposition bei x ~ 0.8 cm ein. Die Zeitspanne von
0.25 s, wihrend der die Uberschallexpansion der Schicht stattfindet, entspricht etwa der
Dauer der Matrixschicht-Implantation, wie sich in Abschnitt 4.4 gezeigt hat. Nachdem
alle Tonen aus der anfinglichen Matrixschicht verschwunden sind, geht der Ionenstrom
in einen raumladungsbegrenzten Strom iiber und die Ausbreitungsgeschwindigkeit der
Schichtkante sinkt auf Schall- bzw. Unterschallgeschwindigkeit [WIDNER et al., 1970].
Die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Vorschicht (Isotachen mit v < vg) bleibt sogar zu al-
len Zeiten im Unterschallbereich. Je weiter sich der gerade betrachtete Teil der Vorschicht
urspriinglich von der Schichtkante entfernt befindet, desto schwécher ist die Reaktion
auf die angelegte Hochspannung und desto spéter erreicht dieser Vorschichtbereich seine
endgiiltige Gleichgewichtsposition. Dieses Verhalten deckt sich mit experimentellen Mef3-
ergebnissen, wonach die Vorschicht sich noch in Expansion befindet, wenn die Schicht
selbst bereits wieder zur Ruhe gekommen ist [BRUTSCHER et al., 1996; GUNZEL und
BRUTSCHER, 1996]. Abbildung 5.5 zeigt den zeitlichen Verlauf des Abstandes der ver-
schiedenen Bereiche der Vorschicht (Isotachen mit v < wvg) zur Schichtkante (v = vp).
Es ist deutlich zu erkennen, wie durch die anfingliche Uberschallexpansion der Schicht
die dahinterliegende Vorschicht zunéchst stark komprimiert wird, bevor diese ihrerseits
von der Wand zuriickweichen. Am Ende der Expansion erreicht die Vorschicht schliefSlich
wieder beinahe ihre anfingliche Ausdehnung. Trotz der zeitweilig starken Kompression
148t sich die Vorschicht jedoch zu allen Zeiten genau eingrenzen.
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Abbildung 5.5: Zeitlicher Verlauf des Abstandes der verschiedenen Bereiche
der Vorschicht (Isotachen mit v < vg) zur Schichtkante (v = vp).

Daneben beobachtet man ein zeitlich verzogertes Einsetzen der Vorschichtexpansion,
je weiter man sich in der Vorschicht von der Schichtkante entfernt. Man kann zwar eine
Zunahme des Rauschens in den weiter entfernten Isotachen (v = 0.61vg und 0.68 vg)
beobachten, das sofort mit Anlegen der Hochspannung ansteigt, die eigentliche Bewe-
gung setzt jedoch deutlich spéter ein. Das verstérkte Rauschen hat seine Ursache in den
Oszillationen der schlagartig von der Wand abgestossenen Elektronen. Wie man Abbil-
dung 5.4 entnehmen kann, setzt die Bewegung der Isotache mit v = 0.80 vg = 3500 m/s
nahezu ohne Verzogerung ein, wéihrend die Isotache mit v = 0.68vg = 3000m/s erst
2 us nach Anlegen der Hochspannung durch Zuriickweichen reagiert, die Isotache mit
v = 0.61vg = 2700 m/s sogar erst nach 3 us. Dieses Verhalten zeigt sich auch in Abbil-
dung 5.5 darin, dafl es zunéchst bei t = 0 zu einer starken Kompression der durch diese
[sotachen beschriebenen Vorschichtbereiche kommt, die dann fiir die Dauer von etwa 2 us
bzw. 3 us anhélt, bevor eine Entspannung einsetzt.

Der Grund fiir die verzégerte Reaktion der Vorschicht und die Zunahme der Verzoge-
rung mit wachsender Entfernung von der Wand liegt darin, dafl sich die durch Ein-
schalten der Hochspannung eingekoppelte Storung im Plasma in Form einer Schallwel-
le mit endlicher Geschwindigkeit, der Ionenschallgeschwindigkeit, ausbreitet [ALLEN und
ANDREWS, 1970; GOLDSTONE und RUTHERFORD, 1995]. Der unmittelbar hinter der
Schichtkante liegende Vorschichtbereich wird noch durch die sich anfangs mit Uber-
schallgeschwindigkeit bewegende Schichtkante eingeholt. Dadurch setzt sich dieser Teil
der Vorschicht nahezu verzogerungsfrei in Bewegung. Die weiter entfernt liegenden Re-
gionen der Vorschicht werden dagegen nicht mehr direkt von der Schichtkante einge-
holt, da deren Bewegung vorher in eine Unterschallbewegung iibergeht und schliellich
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stoppt. Diese Regionen werden vielmehr von der sich ausbreitenden Ionenschallwelle
iiber die gednderten Spannungsverhéltnisse an der Wand informiert. Die Ionenschallge-
schwindigkeit, die gleich der Bohmgeschwindigkeit ist, betrdgt im vorliegenden Plasma
Uschall = UB = y/kpTe/m; = 4400 m/s. Die betrachteten Vorschichtregionen befanden sich
anfianglich 0.72cm bzw. 1.10cm von der Position der Schichtkante entfernt. Daher soll-
te die Welle erst nach 0.72cm/4400m/s =~ 1.6 us bzw. 1.10cm/4400m/s ~ 2.5 us dort
eintreffen und Reaktionen verursachen. Diese Vorhersagen stimmen gut mit den beobach-
teten Verzogerungen iiberein.

5.4 Modell der retardierten Vorschichtreaktion

Um das Verhalten der Vorschichtreaktion auf die Schichtexpansion besser verstehen zu
konnen, wurde ein Modell entwickelt, dafl es erlaubt, aus der Reaktion der Schichtkante auf
eine angelegte Hochspannung die Reaktion der dahinterliegenden Vorschicht beschreiben
zu konnen. Diesem Modell liegt ein Ansatz von Méndl [MANDL, 1997] zugrunde, der
jedoch in wesentlichen Teilen modifiziert wurde.

Zur Erlduterung des Modells ist in Abbildung 5.6 eine typische Dichteverteilung in
einer Plasmarandschicht dargestellt. Die Position der Schichtkante zum Zeitpunkt ¢ sei
x5(t), die Position eines beliebigen Teils der Vorschicht zum selben Zeitpunkt x, (). Dem

= lonen
=== Elektronen

. .Xs(t). — .Xv(t)
X

Abbildung 5.6: Dichteverteilungen in einer typischen Plasmarandschicht.
xs(t) stellt die Position der Schichtkante, x(t) eine Position innerhalb der
Vorschicht zum Zeitpunkt ¢ dar. Die Pfeile symbolisieren die augenblick-
lichen Geschwindigkeiten von Schicht und Vorschicht beim Zuriickweichen
von der linken Wand.
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Modell liegt nun die Vorstellung zugrunde, dafl im stationdren Fall, also sowohl vor als
auch lange nach Anlegen der Hochspannung bei ¢ = 0, der Abstand A, (t) = x,(t) — x4(t)
zwischen Vorschicht und Schichtkante gleich grof3 ist:

Az = Az, (0) = Jim Az, (t) (5.1)

Weicht nun, infolge einer Expansion der Schicht, der Abstand Az, (t) vom Gleichgewichts-
abstand Az, ab, so reagiert die Vorschicht derart, dafl sie diesen Gleichgewichtsabstand
wieder herzustellen versucht, wobei die Stérke dieser Reaktion linear von der Abweichung
Ax,(t) — Axy abhidngen soll. Bezeichnet man die Zeitskala, auf der diese Reaktion abléuft,
mit 7, so 148t sich folgende Differentialgleichung aufstellen:

dz(t) Az, (t) — Az

at T (5:2)

Es wird angenommen, dafl die Zeitkonstante 7 dabei einen Wert in der Groflenordnung
Axy/vp hat. Nach etwas Umformung erhélt man daraus die tibliche Form einer inhomo-
genen linearen Differentialgleichung erster Ordnung;:

dr,(t) N zo(t)  xs(t) + Axg

= 5.3
dt T T (5.3)

Die eindeutige Losung dieser Gleichung mit der Anfangsbedingung . (0) < z5(0) + Axg
lautet [WALCHER, 1990]

t
1 - -~
To(t) = Az + 24(0) - e~ H7 4+ Ze7t7. / 7 (7) di. (5.4)
T
0

Diese Losung hat die Eigenschaft, daf§ die Vorschicht instantan auf die Bewegung der
Schicht reagiert. Wie oben bereits beschrieben wurde, vergeht jedoch tatséchlich eine
Zeitspanne von T = Az /vg, bevor die Ionenschallwelle die Vorschicht erreicht und dort
eine Reaktion hervorruft. Fiir die Zeit vor dem Eintreffen der Welle am Ort x = z(0)
zum Zeitpunkt ¢ = T soll die retardiert reagierende Vorschicht also in Ruhe verharren

xret(t)\tg = 10(0). (5.5)

v

Ab dem Zeitpunkt ¢t = T soll sie dagegen analog zur Losung (5.4) reagieren, jedoch um
die Zeitspanne T verschoben:

)|, at=T)
=T
1 - O
= Azg 4 24(0) - e D/ 4 Zem DT / 7 x(f) dt. (5.6)

T
0

Verbindet man die beiden Losungen (5.5) und (5.6) mit Hilfe der Heaviside’schen Sprung-
funktion

w [0, £<0
@<t>_{17 s (5.7)
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zu einer fiir alle Zeiten giiltigen Losung, so erhélt man

() k()] Ot —T). (5.8)

v v

OT — 1) + 23'(t)

t<T t>T

Die Differentialgleichung, die durch Gleichung (5.8) gelést wird, erhdlt man nach einer
Ableitung von z1*(t) nach der Zeit t unter Beriicksichtigung der Eigenschaften von O(¢)

v

sowie deren Ableitung, der Dirac’schen Deltafunktion 6(¢) [MESsIAH, 1991]. Sie lautet:

d t
_ ere t
Sar()

Ay — [#5(1) — ot — T)]

. Ot~ T) (5.9)

Wie man sehr schon anhand dieser Gleichung erkennen kann, bleibt die Position der
retardiert reagierenden Vorschicht 25 (¢) fiir ¢ < T zunéchst konstant (©(¢t — T') = 0 fiir

v

t < T). Danach spielt der Abstand zwischen augenblicklicher Vorschichtposition 1% (¢)
und der Position der Schicht z4(t — T') zum fritheren Zeitpunkt ¢ — 7" die entscheidende
Rolle fiir die Bewegung der Vorschicht, ganz im Gegensatz zur fritheren Gleichung (5.2),

in die die Schichtposition ebenfalls zum aktuellen Zeitpunkt ¢ einging.

5.5 Vergleich zwischen Simulation und Modell

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse aus der Simulation der Schicht- und Vor-
schichtexpansion mit den Vorhersagen des im vorigen Abschnitt entwickelten Modells der
retardierten Vorschichtreaktion verglichen. Ausgehend von der simulierten Bewegung der
Schichtkante z(¢) (Isotache mit v = vg) wurde mit Hilfe von Gleichung (5.8) die erwartete
Bewegung x'°*(¢) derjenigen Vorschichtbereiche berechnet, die zu den Tonengeschwindig-
keiten v = 0.61 vg, 0.68 vg und 0.80 vg gehoren. Die urspriingliche Entfernung jedes dieser
Bereiche von der Wand (z,(0)) sowie von der Schichtkante (Azg) sind Tabelle 5.1 zu ent-
nehmen. Die Modell-Parameter 7 und 7" wurden nun so gewéhlt, dafl sich eine moglichst
gute Ubereinstimmung mit den simulierten Isotachentrajektorien ergibt. Die verwende-
ten Werte sind ebenfalls in Tabelle 5.1 zu sehen. Durch die Expansion verschiebt sich
die Schichtkante von ihrer anfdnglichen Position bei x &~ 0.27cm nach z ~ 0.8 cm und
passiert dabei die Vorschichtstelle, an der die Tonen vor Anlegen der Hochspannung die
Geschwindigkeit v = 0.80 vg hatten. Aus diesem Grund wird dieser Bereich der Vorschicht

Tabelle 5.1: Angepafite Modellparameter 7 und 7T fiir jede der betrach-
teten Vorschichtisotachen.

o | 2+(0) (em) | Azg (cm) Ao Tom A:C(:)F/UB
0.61 1.35 1.10 2.0 1.0
0.68 0.97 0.71 2.0 1.0
0.80 0.56 0.30 2.5 0.0
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nahezu verzogerungsfrei in Bewegung versetzt (T = 0, siehe Tabelle 5.1). Die weiter ent-
fernt liegenden Vorschichtbereiche werden dagegen nicht mehr direkt von der Schichtkante
eingeholt, sondern erst nach Eintreffen der Ionenschallwelle zur Bewegung gebracht. Wie
man der Tabelle entnehmen kann, hat die Verzogerungszeit T" in diesen Féllen tatsachlich
genau den Wert Azg/vg. Der Parameter 7, der die Stidrke der Reaktion der Vorschicht
auf die Schichtexpansion beschreibt, liegt in allen Féllen in der Gréfenordnung von 2.

Abbildung 5.7 zeigt zum Vergleich die simulierten zusammen mit den berechneten
Isotachen. Wie man der Abbildung entnehmen kann, decken sich die berechneten Verlaufe
sehr gut mit den simulierten. Dadurch wird die Wahl der Parameter nach Tabelle 5.1
gerechtfertigt und das Modell der retardierten Vorschichtreaktion aus Abschnitt 5.4
bestétigt. Weiterhin wird auch die Annahme des Modells in guter Ndaherung bestétigt,
wonach die Ausdehnung der Vorschicht im stationédren Zustand nach Anlegen der Hoch-
spannung mit der Ausdehnung zuvor iibereinstimmt.

2.5 T T T T T T
simulierte Isotachen berechnete Isotachen
v =0.61vg v=0.61vg
v =0.68 vy v =0.68 vy
2.0 b— v=080vg === v=0.80vg -
— v=1.00vg

OO 1 1 1 1 1 1
-5 0 5 10 15 20 25 30

t (us)

Abbildung 5.7: Vergleich zwischen simulierten Isotachen (durchgezogene Li-
nien) und nach dem Modell der retardierten Vorschichtreaktion berechneten
Isotachen (gestrichelte Linien).

5.6 Zusammenfassung

Es wurde ein Verfahren zur Simulation einer Plasmarandschicht unter Vernachléssigung
des Plasmabulks entwickelt, dafl es erlaubt, zeitaufgeloste Messungen der Schicht- und
Vorschichtdynamik bei der PIIT durchzufiihren. Diese Messungen zeigen, dafl die wand-
nahen Schichtbereiche anfinglich mit Uberschallgeschwindigkeit von der hochspannungs-
fiihrenden Wand zuriickweichen und dabei tief in die dahinterliegenden Schicht- und Vor-
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schichtbereiche eindringen. Nach kurzer Zeit geht die Expansion jedoch in eine Unter-
schallexpansion iiber. Durch Anlegen der Hochspannung breitet sich eine Schallwelle mit
Tonenschallgeschwindigkeit in das Plasma hinein aus und erreicht mit deutlicher zeitlicher
Verzogerung die weiter entfernt liegende Vorschichtbereiche. Erst nach Eintreffen der Wel-
le beginnen diese Bereiche ebenfalls von der Wand zuriickzuweichen, wobei die Stérke der
Reaktion proportional zu vg/Axg ist (Axg ist die urspriingliche Entfernung des betrachte-
ten Vorschichtbereichs von der Schichtkante) und daher mit zunehmendem Abstand von
der Wand immer schwécher wird. Am Ende der Expansion nimmt die Vorschicht, die zeit-
weilig stark komprimiert, aber immer vorhanden ist, schliefllich wieder ihre urspriingliche
Ausdehnung an.



Kapitel 6

PIII bei verschiedenen
Pulsfrequenzen und Pulslingen

6.1 Einleitung

Die Plasmaimmersions-Ionenimplantation bietet gegeniiber dem Implantationsverfahren
mit Tonenstrahlen einen weiteren, die Zerstdubung des behandelten Targets betreffenden,
Vorteil. Jede Oberfliche wird durch den Beschufl mit hochenergetischen lonen zerstéubt,
indem die in das Target eintretenden Ionen eine Stoflkaskade auslosen, durch die die ober-
flichennahen Teilchen des Targets abgedampft werden. Diese Eigenschaft, die beispiels-
weise bei der Hartung einer Werkzeugoberflache unerwiinscht ist, kann durch das vorherige
Aufbringen einer sogenannten Opferschicht auf die zu behandelnde Oberfldche dahinge-
hend vermieden werden, dafl nun nicht mehr das Targetmaterial selbst, sondern diese
Schicht zerstaubt wird [CLAPHAM und WHITTON, 1992]. Die als Plasmaimmersions-
Ionenimplantation und Deposition (PIIID) bezeichnete Form der PIII bietet einen elegan-
ten Weg, diesen Prozefischritt mit in das Verfahren einzubinden [ANDERS et al., 1995;
ANDERS, 2000]. Wihrend in den vorangegangenen Untersuchungen in dieser Arbeit im-
mer ein unendlich langer Hochspannungspuls an das Target angelegt wurde, benutzt
man in der PIII iiblicherweise eine Folge von periodisch aufeinanderfolgenden Hochspan-
nungspulsen, zwischen denen das Potential am Target wieder auf das Floatingpotential
des Plasmas zuriickgeschaltet wird. In der Zeit zwischen den Pulsen kann sich das Plasma
nun einerseits regenerieren, andererseits stromen dabei stédndig niederenergetische Ionen
auf die Oberfliche des Targets. Wenn es sich bei dem verwendeten Plasma beispielsweise
um ein Metallplasma handelt, dann kénnen diese Ionen auf der Oberflache eine Schicht
bilden, die dann fiir den nachfolgenden Hochspannungspuls die Opferschicht darstellt.
Durch geeignete Wahl der Pausenlénge zwischen den Pulsen und der Pulsdauer selbst
kann erreicht werden, dafl in jedem Puls gerade die zuvor aufgebrachte Opferschicht wie-
der zerstdubt wird. Die sich unter der Opferschicht befindliche eigentliche Targetoberfliche
bleibt dabei unversehrt und wird nur, wie gewiinscht, durch die implantierten Ionen in
ihrer Eigenschaft verdndert.
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In diesem Kapitel werden die Untersuchungen jetzt auf mehrfache Hochspannungspul-
se ausgedehnt, die in periodischer Folge an eine planare Wand angelegt werden. Zwischen
den Hochspannungspulsen wird das Potential der planaren Wand auf das Floatingpoten-
tial des Plasmas zuriickgeschaltet und das Plasma kann sich in dieser Phase erholen. Da-
zu wurden eine Vielzahl von eindimensionalen hybriden PIC/MC-Computersimulationen
durchgefiihrt, mit denen die Eigenschaften des lonenwandstroms in Abhéngigkeit von der
Dauer und der Frequenz der Pulse untersucht wird. Das dazu benutzte hybride PIC/MC-
Simulationsverfahren wird in Anhang C ausfiihrlich beschrieben.

6.2 Parameter in den Simulationen

Als Ausgangspunkt aller Simulationen diente wieder die Floatingpotential-Randschicht
eines Argon-Plasmas mit der Dichte n, = 2 - 10" m™3 und der Elektronentemperatur
kgT, = 8¢V, die durch einen Ionensittigungsstrom von 9.86 A/m? aus dem Plasma ge-
speist wird. Die Modellierung dieser Randschicht wird zusammen mit den {ibrigen Plas-
maparametern ausfithrlich in Abschnitt 2.2 beschrieben. Die an die Wand angelegten
Hochspannungspulse hatten stets die Gréfle —1000V, zwischen den Pulsen lag dagegen
das Floatingpotential von —40.285V an. Die angegebenen Spannungen beziehen sich da-
bei auf das Potential im Plasmainneren. Die verwendeten Pulsléngen 7py lagen zwischen
1 us und 18 us und damit in einem fiir die PIII iiblichen Bereich [ANDERS, 2000]. Der
Duty-Cycle D s /Tpus, der das Verhéltnis zwischen der Pulslange 7p,s und der
Periodendauer der Pulse Tpys = Tpus + Tpauwse angibt, bewegte sich zwischen 0.1 und
0.95. Dementsprechend lag die Pulsfrequenz vpys | /Tpus zwischen 10 kHz und beinahe
1 GHz, je nach verwendeter Pulslange. Abbildung 6.1 zeigt in schematischer Weise die zeit-
liche Abhéngigkeit des Wandpotentials ®wa.nq und die Bedeutung der Timingparameter
TPuls) TPause und TPuls-

6.3 Verhalten des Plasmas beim periodischen Anle-
gen von Pulsen

In den bisherigen Simulationen wurde nur das Verhalten des Plasmas beim Anlegen der
negativen Hochspannung von —1000V an die Wand untersucht. Der Abschaltvorgang,
bei dem die Wandspannung zuriick auf das Floatingpotential von —40.285V gesetzt wird,
wurde dagegen noch nicht betrachtet. Dieser Vorgang soll jetzt mit in die Untersuchungen
einbezogen werden, da er fiir das Verhalten des Plasmas beim periodischen Anlegen von
Hochspannungspulsen eine wichtige Rolle spielt.
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Abbildung 6.1: Schematische Darstellung der zeitlichen Abhéngigkeit des
Wandpotentials ®wanqg und der Bedeutung der Timingparameter 7pys,
TPause UNd Tpys. Prv stellt die Hochspannung dar, die widhrend der Pulse
anliegt.

In Kapitel 5 wurde gezeigt, daBl sich die Reaktion der Plasmaschicht und -vorschicht
anhand der Bewegung verschiedener Isotachen der lonengeschwindigkeit analysieren 1af3t.
Dazu werden die Positionen x, bestimmt, an denen die Ionen ganz bestimmte Driftge-
schwindigkeiten v besitzen und die Bewegung dieser Positionen beobachtet. Nach dem
Bohmkriterium erreichen die Ionen der Masse m; nach ihrer Beschleunigung in der Vor-
schicht an der Schichtkante die Bohmgeschwindigkeit vg = (kgT,/m;)'/2. Daher wird im
folgenden die Isotache zu der Geschwindigkeit v = vg als die Trajektorie der Schichtkan-
te interpretiert. Dementsprechend kann die Vorschichtdynamik durch Beobachtung der
Isotachen mit Geschwindigkeiten v < vg analysiert werden, weil die Ionen innerhalb der
Vorschicht langsamer als mit Bohmgeschwindigkeit in Richtung Wand driften. Die Isota-
chen der Ionengeschwindigkeit werden auch bei den vorliegenden Untersuchungen benutzt,
um die Dynamik des Plasmas aufzuzeichnen. Als Ausgangszustand in den Simulationen,
deren Resultate in diesem Kapitel vorgestellt werden, diente stets die Floatingpotential-
Randschicht aus Kapitel 2.

6.3.1 Pulsdauer 10 ys mit Pulsfrequenz 25kHz

Zunéchst einmal wird gezeigt, wie sich das Plasma bei Anlegen von relativ langen Pul-
sen der Dauer 7pys = 10 us mit einer niedrigen Frequenz von vpys = 25kHz verhilt.
Die Pulse wiederholen sich bei dieser Frequenz alle Tpys = 1/vpys = 40 us. Der Duty-
Cycle D = 7pus/Tpus = 0.25 gibt dabei den zeitlichen Anteil an einer Periodendauer
an, wahrend dem der Hochspannungspuls eingeschaltet ist. Fiir die restliche Zeit von
(1= D)Tpy;s liegt an der Wand dagegen nur das Floatingpotential an. Abbildung 6.2 zeigt
nun den zeitlichen Verlauf des Ionenimplantationsstroms, der mittleren Implantations-
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energie der Ionen und die Bewegung der Isotachen, wenn zum Zeitpunkt ¢ = 0 der erste
Puls angelegt wird. Der Ionenstrom sowie die mittlere Ionenenergie zeigen mit Einset-
zen des ersten Hochspannungspulses das gleiche Verhalten, wie es bereits in Abschnitt
4.4 festgestellt wurde: Der Ionenstrom erreicht innerhalb einer Zeit von etwa 60 ns sein
Maximum von iiber 62 A/m? und fllt anschlieend innerhalb von 2 us wieder auf den
Sittigungsstrom ab, der im Mittel ungefihr 10 A /m? betriigt. Die mittlere Ionenenergie
beim Auftreffen auf die Wand erreicht nach etwa 2 us ihren vollen Betrag von 1000eV.
Anhand der Trajektorien der Isotachen aus Abbildung 6.2c¢) erkennt man wieder die in
Kapitel 5 ausfiihrlich diskutierte verzogerte Reaktion der Vorschicht auf das Anlegen der
Hochspannung. Besonders deutlich 148t sich die Verzogerung an der Isotache zu der Ge-
schwindigkeit v = 0.61vg beobachten, die zu einem Bereich der Vorschicht gehort, der
sich weit von der Wand entfernt befindet. Die Ionenschallwelle, die sich durch Einschal-
ten der Hochspannung mit der Bohmgeschwindigkeit vg = 4400 m/s von der Wand ins
Plasma hinein ausbreitet, erreicht diesen Vorschichtbereich erst nach etwa 3 — 4 us. Mit
zunehmender Entfernung von der Wand nimmt auch die Heftigkeit der Vorschichtreaktion
auf die geéinderten Spannungsverhéltnisse ab, wie sich anhand der unterschiedlichen Stei-
gungen der Isotachen feststellen li8t. Am Ende des ersten Pulses, bei t = 10 us, hat die
Schichtkante (Isotache mit v = vg) ldngst ihre neue Gleichgewichtsposition bei z = 0.8 cm
eingenommen, wahrend die Isotache zu v = 0.61vg gerade erst eine leichte Verlangsamung
erkennen lést.

Wie Abbildung 6.2a) zeigt, bricht der Ionenwandstrom nach dem Abschalten der
Hochspannung bei t = 10 us zunéchst zusammen, erreicht dann aber nach etwa 2 us wie-
der seinen Séttigungswert von etwa 10 A/m?. Dieser Einbruch kommt dadurch zustande,
da zunédchst die schnellen Tonen, die zuvor noch in der Hochspannungsschicht beschleu-
nigt wurden, innerhalb kurzer Zeit aus dem Plasma verschwinden. Die Zeitspanne dafiir
stimmt in der Gréenordnung mit der Flugzeit ¢¢ eines Ions durch eine Child-Langmuir-
Schicht der Dicke d¢r, und mit dem Potentialgefille AP iiberein, die durch die Beziehung

wpi . tf = 3dCL/SO

9. 1/2
tr = deg - - 6.1
f L <26A(I>> (6.1)
def

beschrieben wird [BIRDSALL und BRIDGES, 1966; LIEBERMAN, 1989]. Darin hat w,; =
(npe?/egm;)/? die Bedeutung der Tonenplasmafrequenz und sq = (26gA®/n,e)'/? stellt
die Dicke der Matrixschicht dar. Im vorliegenden Fall entspricht d¢r, der Schichtdicke von
etwa 8 mm bei Anliegen des Potentialunterschieds von A® = 1000 V zwischen dem Plasma
und der Wand. Mit diesen Werten betragt die lonenflugzeit zwischen der Schichtkante und
der Wand etwa t; = 0.3 us. Die mittlere Energie, mit der die Ionen auf die Wand treffen,
fallt durch das Verschwinden der hochenergetischen Ionen ebenfalls innerhalb kurzer Zeit
auf den neuen Wert von 40eV ab, der nach spétestens 1pus erreicht wird (Abbildung
6.2b)).

Unmittelbar nach dem Abschalten der Hochspannung kehren die Elektronen in ei-
ner Zeit auf der Skala der inversen Elektronenplasmafrequenz wy, ™! = (egme/nye?)/? =
0.13ns wieder in den Bereich der Hochspannungsschicht zuriick, aus dem sie zuvor voll-
kommen verdréngt waren. Sie kompensieren dort die vorhandene Raumladung der Ionen.
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Abbildung 6.2: Zeitlicher Verlauf a) des Ionenimplantationsstroms, b) der
mittleren Ionenimplantationsenergie und c¢) der Isotachen der Ionendrift-
geschwindigkeit nach Anlegen einer gepulsten Hochspannung ab dem Zeit-
punkt t = 0 mit der Pulsdauer 7ps = 10 us und der Frequenz vpys = 25 kHz
(Duty-Cycle Tpyis - vpus = 0.25).

Dieses Verhalten 148t sich in Abbildung 6.3 sehr gut erkennen, wo die zeitliche Entwicklung
der Tonen- und Elektronendichte nach Abschalten der Hochspannung durch verschiedene
Momentaufnahmen dokumentiert ist. Bereits nach 1ns sind die Elektronen wieder im Be-
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Abbildung 6.3: Zeitliche Entwicklung a) der Ionendichte und b) der Elek-
tronendichte wihrend der ersten 6 us nach Abschalten der Hochspannung
zum Zeitpunkt ¢ = 0.

reich zwischen x = 0 und x = 0.5 cm zu finden. Dadurch entsteht vor der Wand fiir kurze
Zeit ein quasineutrales Plasma. Da das Plasma im Bereich der fritheren Hochspannungs-
randschicht jetzt aber ein grofies Dichtegefille aufweist, setzt augenblicklich ambipolare
Diffusion der Plasmateilchen ein, um den Dichtegradienten abzubauen. Die ambipolare
Diffusion wird jedoch in ihrer Effektivitdt durch den vorhandenen Potentialunterschied
von nun AP = 40.285V zwischen dem Plasmainneren und der Wand gehemmt. Das hat
zur Folge, dafl die Diffusionsméglichkeit der Elektronen stark eingeschrankt wird und da-
durch insgesamt die ambipolare Diffusion abnimmt. Da jedoch aus dem Plasmainneren
stéindig neue Ionen mit einer Sittigungsstromdichte von j; = 9.86 A/m? in die Randschicht
stromen, kann das vorhandene Dichtegefille schliefllich doch abgebaut werden.
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Die Groflenordnung der Zeit, in der die Randschicht wieder ihren Gleichgewichts-
zustand erreicht, 148t sich anhand eines einfachen Modells abschétzen. Es handelt sich
dabei um die Modifizerung eines Ansatzes von Wood [WooD, 1993|, die der Tatsache
Rechnung tragt, dal aufgrund des Potentialunterschieds von 40.285V hier weniger die
ambipolare Diffusion fiir die Relaxation der Randschicht sorgt. Vielmehr ist der aus dem
Plasma kommende Séttigungsstrom der Ionen, die an der Schichtkante mit der Bohmge-
schwindigkeit vg in die Randschicht eintreten, mafigeblich. Diese Ansicht stimmt auch mit
den Beobachtungen von En et al. in Experimenten und Simulationen {iberein [EN und
CHEUNG, 1994; EN et al., 1995]. Abbildung 6.4 zeigt zur Verdeutlichung dieses Modells
die idealisierte Darstellung einer relaxierenden Plasmarandschicht. In diesem Modell wird
angenommen, dafl der Bereich der fritheren Hochspannungsrandschicht zwischen = = 0
und x = s zu Beginn der Relaxation véllig entleert ist und dafl die Plasmadichte an der
Schichtkante = = s sprunghaft auf den Wert n, im Inneren zunimmt. Aus dem Plasma
stromt nun stindig der Ionenséttigungsstrom j; = en,vp in die Randschicht ein. Darin
stellt vg die Bohmgeschwindigkeit dar, die die Ionen an der Schichtkante erreichen. Durch
diesen Strom kommt es zu einem Anstieg der Ionendichte ng im Bereich der Randschicht,
die dort als homogen verteilt angenommen wird. Die Ionen bleiben jedoch nicht dauerhaft
in der Randschicht, sondern ein Teil von ihnen geht als lonenwandstrom j,, der proportio-
nal zur augenblicklichen Dichte ng(t) ist, wieder verloren. Dabei wird die Beschleunigung
der Tonen in dem Potentialgefille von 40.285V vernachléssigt und angenommen, dafl die
Ionen mit der Bohmgeschwindigkeit auf die Wand treffen: j, (¢) < eng(t)vg. Die zeitliche
Entwicklung der Dichte ny(t) ergibt sich dann aus der Bilanzgleichung zwischen ein- und

np |
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Abbildung 6.4: Idealisierte Darstellung einer relaxierenden Plasmarand-
schicht, deren Schichtkante bei Anliegen der negativen Hochspannung bei
x = s lag: Aus dem Inneren des Plasmas der Dichte n, strémt der Io-
nensittigungsstrom j; in die entleerte Schicht zwischen z = 0 und x = s.
Dadurch steigt die Plasmadichte ng(t) mit der Zeit an. Gleichzeitig geht
jedoch ein Teil der Ionen wieder als Wandstrom jy o ng(t) verloren.
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auslaufendem Strom in dem Bereich der Lénge s:

dng
= i — ju(t 2
s~ i jult) (62
dng UB
= ()2

Die Losung dieser Differentialgleichung mit der Anfangsbedingung n(0) < 0 lautet
ns(t) = np (1 - e‘”t) mit 7 = vg/s. (6.3)

Danach vergeht die Zeit tgs, = 3/v = 3s/vp, bis die anfangs vollig entleerte Randschicht
wieder bis zur Dichte 0.95-n, aufgefiillt wird und damit als relaxiert gelten kann. Verwen-
det man im vorliegenden Fall fiir die Randschichtdicke s den Wert 8 mm und benutzt man
vp = 4400 m/s fiir die Bohmgeschwindigkeit, dann sollte es diesem einfachen Modell nach
etwa tgs, = 5.5 us dauern, bis die Relaxation vollzogen ist. Ein Vergleich mit Abbildung
6.3 zeigt, daB sich nach dieser Zeit tatsdchlich wieder eine Plasmarandschicht entwickelt
hat, wie sie typisch fiir den Gleichgewichtszustand bei Anliegen des Floatingpotentials ist
(siche Abschnitt 2.2.1). Diese Ubereinstimmung rechtfertigt nun auch die Modellannah-
me, dafl die Relaxation im wesentlichen durch die mit der Bohmgeschwindigkeit an der
Schichtkante einstromenden Ionen bestimmt wird.

Die Bewegung der Isotachen eignet sich auch gut dazu, die Reaktion des Plasmas auf
das Abschalten der Wandspannung von —1000 V nachzuvollzichen. Wie Abbildung 6.2 ¢)
zeigt, beginnt die Schichtkante (v = wvp) mit einer kurzen Verzoégerung von hochstens
1 us in ihre Position vor dem Hochspannungspuls zuriickzukehren, die sie nach insgesamt
6 — 8 us erreicht. Diese Zeit stimmt in der Gréfenordnung gut mit der nach dem Modell
berechneten Relaxationszeit von tg54 = 5.5 us iiberein. Die Reaktion der Vorschicht setzt
dagegen erst deutlich spéter ein. Die Verzogerung nimmt dabei wieder mit zunehmendem
Abstand von der Wand (abnehmende Driftgeschwindigkeit v) zu, wihrend gleichzeitig
die Relaxationsgeschwindigkeit abnimmt. Die Bewegung der Isotache mit v = 0.61vg
beginnt erst 6 us nach Abschalten der Hochspannung und erreicht insgesamt nach etwa
14 ps ihre neue Gleichgewichtsposition. Damit gelangen die Schicht und die Vorschicht
wieder in einen Zustand, der dem vor Anlegen des ersten Pulses entspricht. Zu Beginn
des zweiten Pulses bei t = 40 us liegen daher die gleichen physikalischen Verhéltnisse vor
wie am Anfang des ersten Pulses. Daher sollten sich mit Einsetzen des zweiten Pulses alle
geschilderten Vorgénge wiederholen, was sich auch in den Kurvenverldufen von Abbildung
6.2 ausdriickt.
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6.3.2 Pulsdauer 10 ys mit Pulsfrequenz 75kHz

Es wird nun untersucht, wie sich die Reaktion des Plasmas verdndert, wenn bei der glei-
chen Pulsdauer von 10 us die Pulsfrequenz auf 75kHz erhoht wird. Dadurch verkiirzt
sich die Periodendauer auf Tpys = 1/vpus = 13.33 us und der Duty-Cycle betrigt dann
D = 1pys/Tpus = 0.75. Innerhalb einer Periode ist der Puls also nur noch fiir die Dauer
von (1 — D)Tpys = 3.33 us ausgeschaltet. Diese Zeit ist deutlich kiirzer als die im vorigen
Abschnitt genannten Zeiten von 6 — 8 us bzw. 14 us fiir die Relaxation der Schichtkante
bzw. der weiter entfernt liegenden Vorschichtbereiche. Daher wird man erwarten, daf} sich
das Plasma zwischen den Pulsen nicht mehr ganz erholen kann, was eine Anderung im
Verlauf des Implantationsstroms und der Isotachen zur Folge hat. Dies wird durch die Dia-
gramme in Abbildung 6.5 bestétigt, wo der lonenimplantationsstrom, die mittlere Energie
der Tonen beim Auftreffen auf die Wand sowie die Isotachen der Ionendriftgeschwindig-
keit in Abhéngigkeit von der Zeit dargestellt sind. Fiir die Dauer des ersten Hochspan-
nungspulses von ¢t = 0 bis t = 10 us zeigen alle Kurven erwartungsgeméafl zunéchst exakt
die gleichen Verldufe wie in Abbildung 6.2. In der sich anschliefenden Zeit bis ¢t = 13.33 us,
in der der Puls ausgeschaltet ist, kommt es zur ebenfalls schon gewohnten Relaxation der
Schicht und Vorschicht. Dann setzt jedoch bereits der zweite Hochspannungspuls ein und
sorgt fiir ein Ende der Relaxationsphase. Wie Abbildung 6.5 c¢) zeigt, wird die Schicht-
kante (Isotache mit v = wvp), die sich gerade erst wieder bis auf 4.5mm auf die Wand
zubewegt hat, erneut von dieser weggetrieben. Die weiter entfernt liegenden Bereiche der
Vorschicht (v < vg), deren Relaxation sich deutlich langsamer abspielt, schaffen es dage-
gen kaum noch, sich vor Einsetzen des zweiten Pulses wieder merklich in Richtung Wand
zu bewegen. Die Relaxation des entferntesten Vorschichtbereichs (v = 0.61vg) hat noch
nicht einmal begonnen, als schon der zweite Puls eingeschaltet wird. Da sich jedoch die
Information iiber die Spannungsédnderung an der Wand nur mit der Ionenschallgeschwin-
digkeit von vg = 4400 m/s durch das Plasma bewegt, haben auch diese Vorschichtbereiche
noch ein wenig Zeit zur Relaxation. Insgesamt verharren jedoch alle Vorschicht-Isotachen
in einer jeweils mittleren Entfernung von der Wand, um die herum sie hochstens leichte
Oszillationen ausfithren. Nur die Schichtkante selbst zeigt noch eine gut sichtbare Reak-
tion auf die periodischen Potentialwechsel der Wand. Fiir eine vollstandige Relaxation
zwischen den Pulsen reicht die Zeit aber auch hier nicht mehr aus.

Wenn man von der Verkiirzung der Pausen zwischen den Pulsen absieht, dndert sich
der zeitliche Verlauf der mittleren Ionenenergie nicht (Abbildung 6.5 b)). Da die Ionen zum
Durchlaufen der Hochspannungsschicht nur eine Zeit von etwa 0.3 us brauchen, kommt es
nach dem Abschalten der Hochspannung auf derselben Zeitskala zu einer Anpassung der
mittleren Ionenenergie. Die zeitliche Abhéngigkeit des Implantationsstrom in Abbildung
6.5a) offenbart dagegen eine Tatsache, die schon im Zusammenhang mit den Isotachen
diskutiert wurde: Das Plasma hat zwischen den Pulsen nicht mehr ausreichend Zeit, um
vollsténdig zu relaxieren. Dadurch kann der Bereich der Hochspannungsschicht, der un-
mittelbar nach dem Abschalten des ersten Pulses eine Plasmaverarmungsregion darstellt,
nicht mehr durch die einsetzende ambipolare Diffusion vom Plasmabulk her aufgefiillt
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Abbildung 6.5: Zeitlicher Verlauf a) des Ionenimplantationsstroms, b) der
mittleren Ionenimplantationsenergie und c¢) der Isotachen der Ionendrift-
geschwindigkeit nach Anlegen einer gepulsten Hochspannung ab dem Zeit-
punkt t = 0 mit der Pulsdauer 7pys = 10 us und der Frequenz vp s = 75 kHz
(Duty-Cycle Tpy)s - vpus = 0.75).

werden. Als Folge davon ist die Plasmadichte in der Nahe der Wand beim Einsetzen des
zweiten Pulses deutlich geringer als noch vor dem ersten Puls. Dadurch erreicht die Strom-
spitze des zweiten Pulses auch nicht mehr die volle Hohe des ersten Pulses. Diese Vorgénge
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wiederholen sich auch in den nachfolgenden Pulsen, bis das Plasma im gepulsten Betrieb
ein neues Gleichgewicht eingenommen hat. Dadurch stellt sich ein neuer Mittelwert der
Strommaxima von etwa 54 A /m? ein, was gegeniiber der Simulation mit vpys = 25kHz
einer Abnahme um beinahe 13% entspricht.

6.3.3 Pulsdauer 10 yus mit Pulsfrequenz 90 kHz

In diesem Abschnitt soll schliefilich noch gezeigt werden, in welcher Form sich die im vo-
rigen Abschnitt bereits angedeuteten Verdnderungen bei der PIIT weiterentwickeln, wenn
die Pulsfrequenz noch weiter bis auf 90 kHz gesteigert wird. Die Periodendauer betrégt
dann nur noch Tpys = 11.11 us, was einem Duty-Cycle von D = 7pys/Tpus = 0.9 ent-
spricht. Die Zeit zwischen den Pulsen sinkt auf (1 — D)7Tpys = 1.11 us, wodurch dem
Plasma zwischen den Pulsen noch weniger Zeit zur Regeneration zur Verfiigung steht.
Abbildung 6.6 zeigt in gewohnter Weise den Implantationsstrom, die Implantationsenergie
sowie die Isotachen der Driftgeschwindigkeit der lonen, wie sie sich aus der Simulation er-
geben. Wie man in Abbildung 6.6 b) sieht, reicht die kurze Zeit zwischen den Pulsen gerade
noch fiir ein Abklingen der mittleren lonenimplantationsenergie auf den Floatingpotential-
Wert von 40 eV aus, da dieser Vorgang sich auf der Zeitskala von nur 0.3 us abspielt. Wie
die Isotachen in Abbildung 6.6 c¢) zeigen, verharrt nun auch die Schichtkante (v = vp)
tragheitsbedingt nach dem ersten Puls in einer festen Entfernung von der Wand. Ge-
geniiber den Isotachenkurven aus der Simulation mit vpy,s = 75kHz zeichnen sich die
Kurven jetzt durch noch glattere Verldaufe aus. Lediglich die Schichtkante 1&8t noch an-
satzweise eine Bewegung infolge des wechselnden Wandpotentials erkennen, die aber nur
noch schwach ausgeprégt ist. Die Plasmadichte in Wandnéhe wird wegen der nochmals
geringeren Relaxationsmoglichkeit des Plasmas zwischen den Pulsen noch weiter entleert.
Das driickt sich besonders in der Abnahme des Mittelwerts der Strommaxima auf etwa
39 A/m? aus, was einer Reduktion um 37% gegeniiber dem ersten Puls entspricht.

Die bisher vorgestellten Simulationsergebnisse stimmen qualitativ mit den Ergebnis-
sen von Wood [WooD, 1993] iiberein. Dieser hat ebenfalls unter Verwendung der PIC-
Methode eine Abnahme der Strommaxima unter dem Einflufl hochfrequenter Hochspan-
nungspulse beobachtet. Die Untersuchungen in der vorliegenden Arbeit gehen jedoch iiber
die von Wood hinaus. Wéhrend Wood als Ausgangszustand ein Plasma verwendet hat,
das bis zum Target vollig homogenen ist und in dem die Ionen driftfrei ruhten, wurde
hier eine Gleichgewichtsrandschicht bei Anliegen des Floatingpotentials verwendet, aus
der stdndig ein lonenséattigungsstrom auf die Wand flof. Dariiber hinaus wurde mit den
Simulationen in der vorliegenden Arbeit der Ubergang von niedrigen Pulsfrequenzen, bei
denen sich das Plasma noch vollsténdig regenerieren kann, zu hohen Frequenzen, bei denen
diese Erholung nicht mehr moglich ist, dokumentiert.
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Abbildung 6.6: Zeitlicher Verlauf a) des Ionenimplantationsstroms, b) der
mittleren Ionenimplantationsenergie und c¢) der Isotachen der Tonendrift-
geschwindigkeit nach Anlegen einer gepulsten Hochspannung ab dem Zeit-
punkt t = 0 mit der Pulsdauer 7pyjs = 10 us und der Frequenz vp s = 90 kHz
(Duty-Cycle Tpyjs - vpuis = 0.90).
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6.4 Abhingigkeit des Maximalstroms von den Puls-
parametern

In diesem Abschnitt wird nun gezeigt, wie die Strommaxima, die beim Anliegen der
Hochspannungspulse wiahrend der Matrixschicht-Implantationsphase auftreten, von den
Eigenschaften der angelegten Hochspannungspulse, wie Pulsdauer 7p,s und Pausenldnge
Tpause ZWischen den Pulsen abhédngen. Dazu wurden PIC/MC-Simulationen mit Pulsen
verschiedener Linge zwischen 1 ys und 10 pus und jeweils mehreren unterschiedlich langen
Pausen zwischen den Pulsen durchgefiihrt. Die Pulsfrequenz vpys = 1/(Tpuis + TPause)
bewegte sich je nach verwendeter Pulsdauer in ganz unterschiedlichen Frequenzbereichen.
Um dennoch einen Vergleich zwischen den Simulationen bei verschiedenen Pulsdauern
vornehmen zu konnen, bietet sich die Verwendung des Duty-Cycle D = Tpys/(Tpuls+ TPause)
an, der stets zwischen 0 und 1 liegen mufl. Dabei bedeutet D = 0, dafl iiberhaupt kein
Puls anliegt (7pys = 0) und D = 1, dafl der Puls unendlich lange andauert (Tpause = 0).

Fiir jede Pulslinge wurden nun verschiedene Simulationen mit Werten des Duty-Cycle
D zwischen 0.1 und 0.95 durchgefiihrt. Tabelle 6.1 zeigt {ibersichtsartig die dabei verwen-
deten Pulsfrequenzen vp,s in Abhéngigkeit von der Pulslange 7p,s und dem Duty-Cycle
D. In jeder Simulation wurde der Zeitraum von 100 us seit Beginn des ersten Pulses si-
muliert und der Verlauf des lonenwandstroms detektiert. Aus diesen Daten wurde dann
jeweils die mittlere Hohe der auftretenden Stromspitzen sowie die zugehdrige Standard-
abweichung berechnet. Dabei fand das Strommaximum des jeweils ersten Pulses keine
Beachtung. Die auf diese Weise gewonnenen Ergebnisse sind in Abbildung 6.7 zu sehen.
Insgesamt betrachtet zeigen alle Kurven einen Abwiértstrend der Stromhoéhe mit zuneh-
mendem Duty-Cycle D. Der Grund dafiir wurde bereits in Abschnitt 6.3 genannt: Mit
zunehmendem Duty-Cycle und damit zunehmender Pulsfrequenz werden die Pausen zwi-
schen den Pulsen, in denen sich das Plasma erholen kann, immer kiirzer. Als Folge davon
nimmt die Plasmadichte nahe der Wand ab, was sich natiirlich auch in der Dichte der Io-
nenwandstrome niederschlagen mufl. Auffallend ist, daf alle Kurven sowohl fiir sehr kleine
als auch fiir sehr grofle Werte von D konvergieren. Der Grund fiir das Zusammenlaufen
der Kurven fiir D — 0 liegt darin, dafl die Zeit Tpause = Tpuis - (1 — D)/ D zwischen aufein-

Tabelle 6.1: Werte der Pulsfrequenz vpyis in den durchgefiihrten Simulatio-
nen in Abhéngigkeit von der Pulsliange 7p,s und dem Duty-Cycle D.

ou Duty-Cycle D
e 0.10 | 0.25 | 0.50 | 0.75 | 0.90 | 0.95
1.0 us || 100kHz | 250kHz | 500 kHz | 750 kHz | 900 kHz | 950 kHz
25ps || 40kHz | 100kHz | 200kHz | 300kHz | 360 kHz | 380 kHz
50ps || 20kHz | 50kHz | 100kHz | 150kHz | 180kHz | 190 kHz
10.0us || 10kHz | 25kHz | 50kHz | 75kHz | 90kHz | 95kHz
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Abbildung 6.7: Mittelwert und Standardabweichung der durch die Hoch-
spannungspulse auftretenden Strommaxima in Abhéngigkeit von der
Pulslédnge mpys und dem Duty-Cycle D.

anderfolgenden Pulsen dann hinreichend grofl wird fiir eine nahezu vollstéandige Erholung
des Plasmas. Daher wird jeder Strompuls die gleiche Hohe wie der erste Puls erreichen,
dessen Maximum bei 62 A/m? liegt. Die Konvergenz der Kurven fiir D — 1 lifit sich
dagegen durch die immer kiirzer werdende Zeit Tpause, in der sich das Plasma regenerieren
kann, erkliaren. Die Randschicht kann sich in den Pausen nicht mehr ausreichend erholen,
sodaBl nur noch der Ionensittigungsstrom von rund 10 A/m?, der aus dem Plasmabulk
in die Vorschicht eingespeist wird, extrahiert wird. Das Auseinanderklaffen der Kurven
im dazwischenliegenden Bereich hat schliefSlich seine Ursache darin, dafl die Pausenlénge
zwischen zwei Pulsen bei festem Duty-Cycle D von der Pulsdauer 7p,s abhéingt:

1-D
D

TPause — TPuls (64)
Dadurch stehen dem Plasma bei gleichem Duty-Cycle aber verschiedenen Pulsléngen 7p s
unterschiedlich lange Erholungspausen zur Verfiigung, was natiirlich einen Einflu} auf die
maximale Stromdichte haben muf3.

Um nun die Abhéangigkeit der Hohe der Strommaxima von der Pausenlédnge kléren zu
kénnen, wurden die Daten aus Abbildung 6.7 in Abhéngigkeit von 7p,,se aufgetragen. Da-
bei wurde die Beziehung (6.4) benutzt. Das Ergebnis dieser Auftragung ist in Abbildung
6.8 zu sehen. Innerhalb der Fehlerbalken decken sich alle Kurven nahezu perfekt. Das un-
terstreicht die Bedeutung der Zeit 7p,us fiir die Regenerationsfiahigkeit des Plasmas, die
offensichtlich unabhéngig von der verwendeten Pulsldnge ist. Wie man der Abbildung ent-
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Abbildung 6.8: Halblogarithmische Darstellung des Mittelwerts und der
Standardabweichung der Strommaxima in Abh#ngigkeit von der Pau-
senlénge Tpause zWischen den Pulsen.

nehmen kann, erreichen die Stromspitzen Werte in der Gréfenordnung eines Einzelpulses
von 62+ 2 A/m?, solange Tpause > 5 s ist. Bei kiirzeren Pausen nehmen die Stromspitzen
schnell ab und erreichen bei Tpause = 1 s noch etwa 35 A/m?, bei Tpause = 0.1 s sogar
nur noch 18 A /m?.

6.5 Abhingigkeit der Dosis des Implantationsstroms
von den Pulsparametern

Fiir die technische Nutzung der Plasmaimmersions-lonenimplantation ist es von entschei-
dender Bedeutung, die Dosis D; der implantierten Ionen einstellen zu kénnen, weil diese
die Zahl der pro Flacheneinheit in eine Oberflédche eindringenden Ionen darstellt. Dazu ist
es notwendig, die Abhéangigkeit der Dosis von den Pulsparametern wie Dauer 7p,4 oder
Frequenz vpys genau zu kennen. Ein erster Schritt in diese Richtung wurde von Tian und
Chu [T1AN und CHU, 2000] getan, die ein einfaches analytisches Modell zu dieser Fra-
gestellung auf der Grundlage des Lieberman-Modells [LIEBERMAN, 1989] entwickelten.
Dieses Modell geht jedoch wieder von der unrealistischen Annahme aus, da3 das Plasma
vor dem planaren Target vollig homogen ist und zwischen den Pulsen vollsténdig relaxiert,
unabhéngig von der Frequenz der angelegten Pulse. Darauf aufbauend wird dann fiir die
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abgeleitet, wobei T' die Dauer der Plasma-Behandlung des Targets darstellt. Dieser Aus-
druck ist eine Naherung, die solange gilt, wie 7py5 > %wp,i_l ist. In den in dieser Arbeit
durchgefiihrten Simulationen mit der Plasmadichte n, = 2 - 10 m~3 betrigt die Ionen-
plasmafrequenz wy,; = 2.96 - 10" s™!. Damit gelten die Néherungsformeln (6.5) und (6.6)
fiir Pulse mit 7pys > 50 ns. Da die kleinste Pulslédnge, die in den Simulationen verwendet
wurde, 1 us betréagt, ist diese Ndherung hier anwendbar.

Bei konstanter Pulslédnge 7py sollte die Tonendosis D; nach Gleichung (6.5) nun pro-
portional zur Pulsfrequenz vp,s und damit auch zum Duty-Cycle D = Tpy - Vpus sein
(Gleichung (6.6)). Um diese Vorhersage zu iiberpriifen, wurden aus den Daten der durch-
gefithrten Simulationen, deren Parameter in Tabelle 6.1 zusammengefafit sind, die Ionen-
dosen auf die Wand fiir die Dauer von jeweils 7" = 1s berechnet. Dazu wurde bei jeder
Simulationsrechnung anhand des Verlaufs der mittleren Ionenenergie F; entschieden, ob
die Tonen implantiert werden oder nicht. Sobald E; in einem Zeitschritt At die Schranke
von 500 eV (entsprechend 50% der Maximalenergie von 1000 eV wihrend eines Hochspan-
nungspulses) iiberschritten hatte, wurde die Zahl j; - At der in diesem Zeitschritt pro
Flacheneinheit auf die Wand treffenden Ionen bei der Dosis mitgezéhlt. Durch die Wahl
der Schranke von 500 eV sollte sichergestellt werden, dafl die Ionen auch wirklich geniigend
Energie fiir das Eindringen in die Oberflache mitbringen. Auf der anderen Seite konnten
dadurch aber auch die Stromspitzen ganz erfafit werden, weil diese noch vor Erreichen der
Maximalenergie von 1000 eV auftreten. Am Ende jeder Simulation wurde schliellich die so
gewonnene Dosis D; auf den Zeitraum von 1s hochgerechnet. Die simulierten Ionendosen
sind fiir alle Rechnungen in Abbildung 6.9 zusammenfassend dargestellt. Wie man der Ab-
bildung entnehmen kann, zeigt keine der dargestellten Kurven iiber den gesamten Bereich
eine direkte Proportionalitéit zum Duty-Cycle D und damit zur Pulsfrequenz vp,. Ledig-
lich im Anfangsbereich bis D = 0.25 weisen alle Kurven Verldufe von Ursprungsgeraden
auf, deren Steigungen wegen der Auftragung gegeniiber D gemifl Gleichung (6.6) mit ab-
nehmendem 7pys zunehmen. Im weiteren Verlauf weichen die Kurven mit zunehmendem
Duty-Cycle aber immer mehr von diesen Ursprungsgeraden nach unten ab. Diese Abwei-
chung wird gleichzeitig mit abnehmender Pulsléinge 7p,s immer stérker. Auf die Ursache
dafiir wurde schon in Abschnitt 6.4 hingewiesen, wo mit Abbildung 6.7 gezeigt wurde, dafl
die Hohe der Stromspitzen mit zunehmendem Duty-Cycle abnimmt und diese Abnahme
umso stéarker ist, je kleiner 7pys ist. Wahrend die Strommaxima im Bereich D < 0.75
fiir 7pys = 10 us um hochstens 13% voneinander abweichen, betrigt die Abweichung fiir
Tpuls = 1 ps bis zu 70%. Aus diesem Grund zeigt die Kurve mit der grofiten Pulsdauer in
Abbildung 6.9 auch die kleinste Abweichung vom Geradenverlauf, die grofite Abweichung
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Abbildung 6.9: Abhéngigkeit der simulierten Ionendosis D; vom Duty-Cycle
D fiir verschiedene Pulsldngen zwischen 1 us und 10 us. Die dargestellten
Dosen beziehen sich auf einen Zeitraum der Plasma-Behandlung des Targets
von jeweils 1s.

tritt dagegen bei der kleinsten Pulsdauer von 1 us auf. Das Modell von Tian und Chu geht
davon aus, daBl jeder der periodisch auftretenden Hochspannungspulse einen Stromverlauf
verursacht, der exakt die gleiche Charakteristik besitzt wie infolge eines Einzelpulses. Die
Simulationen haben jedoch gezeigt, daf diese idealisierte Annahme auf ein reales Plas-
ma nicht zutrifft, da sich der Verlauf der Strome bei hoheren Pulsfrequenzen wegen der
unvollsténdigen Randschichtrelaxation immer veréndert.

Eine weitere Vorhersage durch Gleichung (6.5) betrifft die Abhéngigkeit von der Puls-
dauer. Danach sollte die Ionendosis D; bei fester Pulsfrequenz vp,s proportional zu
Tpus/® zunehmen. Zur Uberpriifung dieser Modellaussage wurden bei der Frequenz von
vpus = 90kHz fiinf verschiedene Simulationen mit Pulslangen zwischen 2 ps und 18 s
durchgefiihrt und jeweils die Ionendosis bezogen auf 1s auf die beschriebene Weise be-
stimmt. Das Ergebnis dieser Simulationen ist in Abbildung 6.10 in doppellogarithmische
Weise aufgetragen. Gleichzeitig ist in dieser Abbildung ein Fit an die simulierten Ionen-
dosen dargestellt, der in guter Ubereinstimmung mit den simulierten Werten ist. Danach
nimmt die Ionendosis aber mit 7py"®° zu und wichst damit stérker, als es der Propor-
tional nach Gleichung (6.5) entspricht.

Um diese Diskrepanz zu verstehen, mufl man einen Blick auf die Herleitung dieser
Gleichung werfen. Tian und Chu gehen von dem Lieberman’schen Ansatz aus, wonach
zu jedem Zeitpunkt der Implantationsphase eine quasistatische Child-Langmuir-Schicht
vorliegt:

4 %)1/2 (A(I))S/Z

jit) = g€ (mi (1) (6.7)
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Abbildung 6.10: Doppellogarithmische Darstellung der Abhéngigkeit der si-
mulierten Ionendosis D; von der Pulslénge 7pys bei einer festen Pulsfrequenz
von 50kHz. Die gestrichelte Kurve, die proportional zu 7pys"®° verliuft,
stellt einen Fit an die simulierten Daten dar.

Darin trégt s(¢) die Bedeutung der Position der Schichtkante zum Zeitpunkt ¢ und j;(t)
stellt den zeitlichen Verlauf der lonenstromdichte dar. Diese wird dadurch gegeben, daf ei-
nerseits durch die Bewegung der Schichtkante sténdig ein Ionenstrom der Dichte enp% aus
dem Plasma in die Schicht flieft, andererseits aber auch zusétzlich ein lonenséittigungs-
strom der Dichte enpvg durch die Vorschicht-Beschleunigung der Ionen auf die Bohmge-

schwindigkeit vorhanden ist. Insgesamt lautet damit der Ansatz nach Lieberman:

ds
= eny, a—l—vB .

Tian und Chu unterschlagen jedoch den Beitrag en,vg aufgrund der Driftbewegung der
Ionen in der Vorschicht und erhalten damit durch Losung der aus (6.8) hervorgehenden
vereinfachten Differentialgleichung die Beziehung

4 <2e)1/2 (AD)3/2 (6.9)

ji(t) = §€0 527(25)

my

) 1/3
s(t) = so <§wpvit + 1) (6.9)
fiir die Position der Schichtkante in Abhéngigkeit von der Zeit. Darin hat sg die Bedeutung
der Matrixschichtdicke. Setzt man den Ausdruck (6.9) in Gleichung (6.7) ein, dann sieht
man, daf} die Ionenstromdichte mit

) —-2/3
Ji(t) o (gwp,it + 1) (6.10)
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abnimmt und daher fiir grofie Zeiten wy,;t > 1 ganz verschwindet. Dieses Verhalten wurde
auch schon bei der PIII-Simulation an homogenen Plasmen ohne Ionendriftbewegung be-
obachtet (Kapitel 4). Die Beachtung des Beitrags en,vp zur Ionenstromdichte in Gleichung
(6.8) wiirde dagegen sicherstellen, dafl auch am Ende der Schichtausdehnungsphase, wenn
% = 0 wird, noch der Ionenséttigungsstrom auf die Wand fliefft. Dies entspricht auch den
Gegebenheiten in den durchgefithrten Simulationen, in denen sténdig ein Ionenstrom mit

einer Dichte von ungefihr 10 A/m? aus dem Plasma in die Vorschicht eingekoppelt wird.

Damit wird nun der Unterschied zwischen den simulierten und den berechneten Io-
nendosen erkldrbar: Wahrend bei Tian und Chu der Ionenwandstrom irgendwann zum
erliegen kommt und damit gerade fiir laingere Pulse keinen Beitrag mehr zur Ionendosis
liefert, nimmt der Strom in den Simulationen auf hichstens 10 A/m? ab und bleibt dann
konstant. Dadurch wéchst jedoch die Ionendosis gerade fiir lange Pulse immer mehr linear
mit der Zeit an, was den in den Simulationen beobachteten fastlinearen Zusammenhang
zwischen Dosis und Pulslange,

Di(TPuls) X 7_Pulso.85> (6]‘1)

verstandlich macht.

6.6 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde untersucht, wie sich die Lénge und Frequenz von periodischen
Pulsen auf die Dynamik der Schicht und Vorschicht sowie auf die Implantationsstréome und
-dosen auswirkt. Dabei stellte sich heraus, dafl der Lange der Pausen zwischen zwei Pulsen
eine besondere Bedeutung zukommt. Wenn die Pausen hinreichend lange sind, kann sich
das Plasma zwischen den Pulsen vollstandig regenerieren. Dadurch verhélt sich das Plasma
in jedem Puls wie bei einem Einzelpuls. Werden die Pausen dagegen zu kurz, dann kann
sich das Plasma aufgrund seiner Trigheit zwischen den Pulsen nicht mehr ganz erholen.
Dadurch nehmen die Stromspitzen und mit ihnen die Implantationsdosen ab. Aufgrund
der Komplexitat der Vorginge zeigen sich dadurch deutliche Abweichungen zwischen den
simulierten und den nach einem Modell von Tian und Chu berechneten Ionendosen, die
darauf schlieflen lassen, dafi die Annahmen dieses Modells zu stark vereinfachend sind.
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Kapitel 7

Untersuchung einer
zweidimensionalen
Floatingpotential-Randschicht

7.1 Einleitung

Im bisherigen Verlauf der vorliegenden Arbeit konzentrierten sich die Untersuchungen
auf eindimensionale planare Plasmarandschichten im Gleichgewicht und wéahrend der Dy-
namik. In diesem Kapitel werden die Untersuchungen nun auf die Randschichten in der
Néhe eines zweidimensional strukturierten Targets ausgedehnt. Bei dem verwendeten Tar-
get handelt es sich dabei um eine in y-Richtung periodische Graben- und Stegstruktur,
bei der die Griaben und Stege in Richtung der z-Achse verlaufen und der Einfachheit
halber als unendlich ausgedehnt angenommen werden. Solche oder &hnliche Strukturen
findet man unter anderem in der Mikroelektronik. Dort werden die Strukturen im Zu-
ge der immer hoheren Integrationsdichte der Halbleiter-Bauelemente schon seit langerem
auch vertikal auf dem Wafer angeordnet. Ein Beispiel hierfiir sind Grabenkondensatoren
in Speicherchips, bei denen man die Seitenwéinde der Graben, deren Breite im Mikrome-
terbereich und darunter liegt, durch Anwendung von Plasmaverfahren zu dotieren oder
beschichten versucht [M1zZUNO et al., 1988; QIAN et al., 1991; YU und CHEUNG, 1994;
ANDERS, 2000]. Eine andere Anwendung solcher Strukturen liegt in der Herstellung
von Kupfer-Leiterbahnen auf Mikroprozessoren, die sich durch einen geringeren Leitungs-
widerstand und eine groflere Resistenz gegeniiber Elektromigration auszeichnen, als die
frither verwendeten Aluminium-Leiterbahnen. Dazu ist es erforderlich, kleinste Gréaben in
den Silizium-Wafern gleichméfig mit Kupfer auszufiillen, was ebenfalls durch Anwendung
von Plasmaverfahren erreicht wird [CHEUNG, 1991; SHIBUKI et al., 1997]. Ein weiteres
Anwendungsgebiet umfafit die sich noch in der Entwicklung befindliche Mikrosystemtech-
nik, mit deren Hilfe man hofft, kleinste Maschinen bauen zu kénnen [1996]. Dazu miissen
sehr kleine Sensoren und Aktoren hergestellt werden, die in Verbindung mit Mikroprozes-
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soren in der Lage sein sollen, auf ihre Umwelt zu reagieren und aktiv auf diese einzuwirken.
Schliellich sei stellvertretend fiir eine ganze Reihe von anderen Anwendungsmoglichkeiten
bei der Werkzeug- und Maschinenherstellung die Oberflaichenhértung von Fahrzeuggetrie-
ben oder Zahnradern genannt. Diese besitzen zwar in der Regel zylindrische oder andere
Symmetrien, haben jedoch mit der hier untersuchten Struktur die vorhandenen Ecken
und Kanten sowie Vertiefungen und Erhebungen gemeinsam, die fiir das Auftreten ganz
neuer Effekte verantwortlich sind. Zu diesen Effekten z#hlt auch, wie sich zeigen wird,
eine Verletzung des Bohmkriteriums, die dazu fiihrt, da} die Ionen selbst innerhalb der
Vorschicht Geschwindigkeiten annehmen kénnen, die grofler als die Bohmgeschwindigkeit
sind.

7.2 Geometrie des Targets und Parameter der Simu-
lation

Zur Durchfiihrung der Untersuchungen einer zweidimensionalen Floatingpotential-Rand-
schicht wurde ein Target gew&hlt, das sowohl aus Gréaben- als auch aus Stegstrukturen
besteht. Die prinzipielle Geometrie dieses Targets ist in Abbildung 7.1 skizziert. Auf der
linken Seite befindet sich eine planare Wand der Breite Ly = 1.5cm, auf der in der Mit-
te zwei identische Stege der Breite by = 2mm und der Héhe A = 5mm im Abstand
by = 1 mm voneinander plaziert sind. Dadurch entsteht zwischen den Stegen ein Graben
mit dem Aspektverhéltnis h/b, = 5. Die Breite der Wand unter- und oberhalb der beiden
Stege betragt jeweils b/2 = 5mm. Das Target setzt sich insgesamt aus einer periodischen
Wiederholung des abgebildeten Bereichs ldngs der y-Achse zusammen und ist in Rich-
tung der z-Achse unendlich ausgedehnt. Dadurch entsteht eine Abfolge von Stegpaaren,
zwischen welchen jeweils ein breiter Graben mit der Breite b = 1cm und dem Aspekt-
verhéltnis h/b = 0.5 liegt. Das Simulationsgebiet stimmt mit dem dargestellten Gebiet
der Fléche Ly - Ly iiberein.

In diesem Gebiet wurde nun die Randschicht eines Argon-Plasmas bei Anliegen des
Floatingpotentials am Target simuliert. Die dabei angewandte zweidimensionale Variante
des PIC/MC-Verfahrens wird in Anhang D eingehend beschrieben. Die Parameter des
simulierten Argon-Plasmas stimmen mit denen des Plasmas aus den eindimensionalen Si-
mulationen iiberein. Im einzelnen sind das eine Plasmadichte von etwa n, = 2.0-10 m=3,
die sich durch Einkoppeln von Ionen und Elektronen mit den Stromdichten j; = 9.86 A /m?
bzw. j. = 1516 A/m? an der Stelle z = L, eingestellt hat. Die Elektronen hatten die Tem-
peratur kg7, = 8¢V, womit sich eine Debye-Lénge von A\p = (/kpTeeg/npe? = 0.15mm
ergibt. Die Ionen dagegen hatten eine Temperatur von 7} = 300 K und wurden mit dem
0.7-fachen der Bohm- oder lonenschallgeschwindigkeit vg = /kgTe/m; = 4400 m/s in das
Simulationsgebiet injiziert. Das elektrische Potential betrug am rechten Rand bei x = L,
stets ® = 0, wihrend das zweidimensionale Target links auf dem Wert des Floatingpoten-
tials von ® = —40.285V lag. Das Neutralgas hatte eine Dichte von ng = 2.57 - 101 m=3
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Abbildung 7.1: Skizzenhafte Darstellung der Geometrie des Targets, das fiir
die Untersuchung der Eigenschaften einer zweidimensionalen Floatingpoten-
tial-Randschicht verwendet wurde. Auf der linken Seite befindet sich eine
ebene Wand der Breite Ly = 1.5cm, auf der in der Mitte zwei identische
Stege der Breite by = 2mm und der Hohe A = 5mm im Abstand by = 1 mm
voneinander plaziert sind. Die Breite der Wand unter- und oberhalb der
beiden Stege betréigt jeweils b/2 = 5mm. Das Target setzt sich insgesamt
aus einer periodischen Wiederholung des abgebildeten Bereichs ldngs der
y-Achse zusammen und ist in Richtung der z-Achse unendlich ausgedehnt.
Dadurch entsteht eine Abfolge von Stegpaaren, zwischen welchen jeweils
ein breiter Graben mit der Breite b = 1cm liegt. Das Simulationsgebiet
stimmt mit dem dargestellten Gebiet der Fléache Ly - Ly {iberein und hat die
Ausdehnung Ly = 2.63 cm in z-Richtung (siehe Ausfithrungen im Text).

bei einer Temperatur von Ty = 300 K und hatte damit einen Druck von pg = 0.1 Pa. Da
die Elektronen durch ein Boltzmann-Gas dargestellt wurden, konnten nur die Ionen Stofle
mit den neutralen Ar-Atomen durchfithren. Die betrachteten Prozesse waren elastische
StoBe und Ladungsaustauschstofe zwischen den Ar'-Ionen und den neutralen Atomen.
Die Querschnitte fiir diese Prozesse betragen bei der Bohmgeschwindigkeit vg = 4400 m/s
etwa 36 A> bzaw. 40 A” [CRAMER, 1959], die zugehorigen mittleren freien Wegléngen lie-
gen damit bei 11 cm bzw. 10 cm. Die Ortsraumzellen hatten in z- und y-Richtung jeweils
die gleiche Ausdehnung Ar = Ay = 0.1 mm, die Linge eines Zeitschritts wurde mit
At = 1ns vorgegeben.
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SchlieBlich wurde die Lange des Simulationsgebiets in xz-Richtung durch Anwendung
des in Abschnitt D.6 beschriebenen Kriteriums bestimmt, wonach das Plasmavolumen bei
gleicher Breite L, des Simulationsgebiets unabhingig von der Targetform stets gleich sein
soll. Nimmt man an, dafl das Target zunéchst eine vollig planare Wand bei x = 0 ist, dann
entspricht dies einem eindimensionalen System und die Lénge L sollte den gleichen Wert
besitzen, wie in den bisher schon durchgefiihrten eindimensionalen Simulationen (siche
Kapitel 2): L = LY = 2.5cm. Fiir das konstant zu haltende Plasmavolumen ergibt sich
damit, zusammen mit der vorgegebenen Breite Ly = 1.5 cm, der Wert L2 - L, = 3.75 cm?.
Betrachtet man nun wieder das zweidimensionale Target aus Abbildung 7.1, dann muf
das Simulationsgebiet offensichtlich auf die Lange L, = 2.63 cm ausgedehnt werden, weil
die beiden Stege sonst das Plasmavolumen verkleinern wiirden.

7.3 Aufbau der Floatingpotential-Randschicht

Fiir das im vorigen Abschnitt beschriebene Target wurde nun die zweidimensionale Rand-
schicht unter Verwendung der genannten Plasma- und Simulationsparameter berechnet.
Die Ergebnisse dieser Simulation, die den Aufbau der Schicht und Vorschicht beschreiben,
sollen jetzt vorgestellt werden.

7.3.1 Dichteverteilung der Ionen und Elektronen

Zunéchst wird anhand der Dichteverteilungen der Ionen und Elektronen der Aufbau von
Schicht und Vorschicht diskutiert, bevor auf die Verteilungen des Potentials und des elek-
trischen Feldes eingegangen wird. Dazu zeigt Abbildung 7.2 die Dichteverteilung der Ionen
in der Ndhe des zweidimensionalen Targets. Wie man erkennen kann, nimmt die Dichte
der Ionen aufgrund ihrer zunehmenden Beschleunigung, dhnlich wie im eindimensionalen
Fall, von der rechten Seite bei x = 2.5 cm, wo die Ionen aus dem Plasmabulk kommen, zum
Target auf der linken Seite hin ab. Dabei weist die Dichte fiir gréflere Entfernungen vom
Target lediglich ein Gefélle in negativer x-Richtung auf, was sich in der Abbildung durch
den zur y-Achse parallelen Verlauf der Isolinie n; = 2.0 - 101 m=3 ausdriickt. In gréferen
Entfernungen scheint die Oberflachenstruktur des Targets noch keinen Einflufl auf das
Plasma zu haben, das dort offensichtlich noch eine eindimensionale Struktur besitzt. Erst
bei weiterer Anndherung an das Target entsteht auch ein Dichtegefille in y-Richtung,
wodurch die Isolinien mit abnehmender Ionendichte immer stérker gekriimmt verlaufen.
Direkt vor den Stegen mit dem dazwischen liegenden schmalen Graben tritt dabei das
grofte Gefille auf. Das zeigt sich daran, daf die eingezeichneten Isolinien dort die kleinsten
Absténde voneinander haben. In dem Graben selbst, wo sich die Dichteabnahme fortsetzt,
wird das Gefille jedoch mit zunehmender Eindringtiefe der Tonen wieder kleiner. In der
unteren Grabenhilfte wird die Dichte sogar ndherungsweise konstant und erreicht mit
etwa 10 m~2 ihr absolutes Minimum. Wie man in der Abbildung auch sehr gut erkennen
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Abbildung 7.2: Dichteverteilung der Ionen in der simulierten Floatingpotential-
Randschicht. Die gestrichelten Linien stellen Isolinien der Ionendichte dar und
dienen der besseren Sichtbarkeit von Kriimmung und Gefélle in der Verteilung.

kann, weist die Ionendichte im Graben, mit Ausnahme des Grabeneingangs, auch keine
Variation in y-Richtung auf. Im Bereich des breiten Grabens, dessen beide Hélften durch
die unter- und oberhalb der beiden Stege liegenden Regionen (0.0cm <y < 0.5cm) und
(1.0em <y < 1.5cm) dargestellt werden, ist das Dichtegefille der Tonen deutlich kleiner
als vor den Stegen. Auflerdem zeigt sich dort eine Abnahme der Ionendichte zu den kon-
kaven Ecken hin, wo die Dichte lokale Minima besitzt. Auf der Targetoberfliche erreichen
die Tonen ihre maximale Dichte von etwa 6 - 101> m~2 an den dufleren konvexen Kanten
der beiden Stege. Wahrend die Ionen auf den Stegstirnflichen beinahe eine konstante
Dichteverteilung haben, treten die gréfiten Schwankungen auf den inneren und &ufleren
Seitenwénden der Stege auf. In beiden Féllen nimmt die Teilchendichte nach unten hin
stark ab. Die Bodenfliache des breiten Grabens schliellich erreichen die meisten Ionen in
deren Mitte. Wie sich spéter zeigen wird, 148t sich der Verlauf der Ionendichte auf der
Targetoberfliache auf das elektrische Feld zuriickfiithren, das an den konvexen Kanten sehr
grofl wird, wiahrend es in den konkaven Ecken verschwindet.
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Zum Vergleich dazu ist nun in Abbildung 7.3 die Verteilung der Elektronendich-
te zu sehen. Das Dichteprofil der Elektronen stimmt weitestgehend mit dem der Io-
nen iiberein. Es zeigt sich jedoch, daf§ die Elektronendichte wegen des elektrischen Ge-
genfeldes in der Schicht, gegen das die Elektronen anlaufen miissen, iiberall auf der
Targetoberfliche nahezu verschwindet. Genauer kann man mit dem Boltzmann-Ansatz
Ne = Mo - exp(—e®/kpT,) und dem sich in den Simulationen automatisch einstellenden
Wert n.’ ~ 2.3 - 10' m~2 ausrechnen, da8 die Elektronendichte auf der Targetoberfliche
mit dem Potential ® = —40.285V in der Gréflenordnung von 10 m=3 liegt. Wegen des
geringen Abstands der inneren Stegflichen voneinander, die iiberall auf dem Floatingpo-
tential von —40.285V liegen, sind die Elektronen fast nicht in der Lage, in den schmalen
Graben zwischen den Stegen einzudringen. Der grofle Graben ist dagegen mit 1 cm offen-
sichtlich hinreichend breit, sodafl die Elektronen dort noch in relativ grofler Zahl vertreten
sein konnen.

05 - M
. it
it
i
il

AT,
‘Q Q' ol

‘e
il SR
IR U
4 A ‘w' i
1 il
il

il
D
1. 5 il A
1 St
ittt

ettt s i
ronssiutiutiti Ui /;;I'I,}z;
II I,;'./
I[I “lh

i
M’”Z{'Z’?}"I{,’}"Zl

0':,,/1,,[2 i
iyl

i
I
0 I‘,

il

Ul
i i
ol il

iy
i 0.6

i
it

X (cm)

Abbildung 7.3: Dichteverteilung der Elektronen in der simulierten Floatingpoten-
tial-Randschicht. Die gestrichelten Linien stellen Isolinien der Elektronendichte
dar und dienen der besseren Sichtbarkeit von Kriimmung und Gefélle in der Ver-
teilung.



7.3 Aufbau der Floatingpotential-Randschicht

99

Die tatséichliche Unterteilung des Plasmas in Schicht und Vorschicht zeigt sich aber
erst, wenn man sich den auf die Ionendichte bezogenen relativen Unterschied zwischen
Ionen- und Elektronendichte (n; — n.)/n; ansieht, dessen Verteilung in Abbildung 7.4
dargestellt ist. In den grofiten Teilen des Volumens vor dem Target besitzen Ionen und
Elektronen die gleiche Dichte und damit einen verschwindenden relativen Unterschied
(ni — ne)/n;. Dieser Bereich, der sich zwischen x = 2.5 cm und der gestrichelt eingezeich-
neten Linie befindet, stellt wegen der Quasineutralitdt die Vorschicht des Plasmas dar.
Dabei markiert die gestrichelte Linie all jene Orte, an denen die Elektronendichte um
5% unter die Ionendichte abgesunken ist, also n, = 0.95n; gilt. Diese Linie verlauft zwar
eigentlich schon in der Schicht, ihre Lage stimmt jedoch wegen der geringen Abweichung

i ll“l‘l"l“lllll

g

ummmm i “““““ﬁ"“““m%“l‘lll‘ll“
| hmuu“““‘

(il
i ummlll“‘,llllllll lllllln““llllll“‘

Ll
|||l|||l|lll“l n\‘l‘\\\%“‘n\\‘uunnn“\g,.'.‘.‘.\‘.\

| llllllll|||\~5\\\\\\}\}\\;\!}}.‘.‘.‘.‘...“.‘-‘\9.\%
/’ ll ‘ ‘l|lll|l|‘| “lln

“| nu ummnn

llll“ il
’/I !"‘““ “‘l:‘ :}:‘:‘}llllllll‘lllmn\ “ll“““““l‘lll

H“‘“\‘ i

T
i mm i
S \“mn\llll“““‘l‘l'mllll

““l‘ﬁ'“ﬁ'ﬁll I ||||l

=

—
=

..=

————
==

=

===

===

=————

....‘

—

———————

=
\\\‘s‘
————

== ==
=

/
l | /
||| “‘l“l‘:‘“

m\ll“,‘l‘.ml
|\,

Abbildung 7.4: Verteilung des auf die Ionendichte bezogenen relativen Unter-
schieds zwischen Ionen- und Elektronendichte (n; —ne)/ni. Die gestrichelte Linie
verbindet die Orte, an denen die Elektronendichte um 5% unter die Ionendichte
abgesunken ist, also n, = 0.95n; gilt. Diese Linie verlduft eigentlich schon in
der Schicht, ihre Lage stimmt jedoch wegen der geringen Abweichung zwischen
Tonen- und Elektronendichte annédherend mit der der Schichtkante iiberein. Man
beachte die gegeniiber den Abbildungen 7.2 und 7.3 gedrehte Lage des Koordi-
natensystems.
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zwischen Ionen- und Elektronendichte annédherend mit der der Schichtkante iiberein. Diese
Linie folgt mit einigen Ausnahmen, die unmittelbar vor dem schmalen Graben zwischen
den Stegen und im Bereich der konkaven Ecken des breiten Grabens auftreten, in ei-
nem Abstand von etwa 1.4 £+ 0.1 mm dem Verlauf der Targetoberfliche. Die eigentliche
Schichtkante, wo sich die Ionen- und Elektronendichte gerade zu unterscheiden beginnen,
liegt dagegen etwa 2.1 + 0.1 mm vom Target entfernt. Lediglich im Bereich der konkaven
Ecken links und rechts des Stegpaares ist dieser Abstand mit 3.5 mm grofler, wihrend
er an den dufleren konvexen Kanten der Stege mit 1.4 mm sogar etwas kleiner ist. Die-
se Beobachtungen stimmen qualitativ gut mit analytischen Modellrechnungen zur Struk-
tur von Child-Langmuir-Schichten [WATTERSON, 1989] und Matrixschichten [DONNELLY
und WATTERSON, 1989] in der Ndhe von Ecken und Kanten iiberein. Danach sollte die
Schichtdicke an einer rechtwinkligen konvexen Kante nur 67% der Dicke einer planaren
Child-Langmuir-Schicht betragen. An einer rechtwinkligen konkaven Ecke dagegen soll-
te eine Matrixschicht etwa um den Faktor 1.7 dicker sein als vor einer planaren Wand.
Obwohl die hier simulierte Randschicht aufgrund der vorhandenen Elektronen weder eine
reine Child-Langmuir-Schicht ist noch aufgrund des Ionendichtegefilles als eine Matrix-
schicht angesehen werden kann, decken sich die analytischen Vorhersagen erstaunlich gut
mit den Simulationsdaten.

Der breite Graben ist mit 1 cm Breite hinreichend grofl; um dem Plasma das Eindrin-
gen in sein Inneres zu ermoglichen. Der schmale Graben ist dagegen mit nur 1 mm Breite
im Vergleich zu der Schichtdicke von etwa 2.1 mm zu eng. Daher wird das Plasma aus
dessen Innerem herausgedréangt. Interessant ist dabei, dal der relative Dichteunterschied
zwischen Ionen und Elektronen, entgegen dem iiblichen Verhalten, mit zunehmender Tiefe
im Graben wieder abnimmt. Wahrend (n; — n.)/n; am Grabeneingang noch 0.9 betrigt,
wird am Grabenboden nur noch 0.4 erreicht. Leider ist dieses Verhalten jedoch in Ab-
bildung 7.4 nicht zu erkennen, weil der Blick ins Grabeninnere durch die verdeckenden
Flachen verwehrt wird. Der Grund fiir diesen Effekt ist die einerseits fast konstante Elek-
tronendichte iiberall im Grabeninneren und andererseits die nach unten hin abnehmende
Ionendichte.

7.3.2 Potentialverteilung

Mit dem eben diskutierten Unterschied zwischen Ionen- und Elektronendichte 148t sich
nun die Verteilung des elektrischen Potentials ®, die in Abbildung 7.5 dargestellt ist,
qualitativ verstehen. Zunéchst nimmt das Potential von seinem vorgegebenen Wert & = 0
auf der rechten Seite leicht auf —kgT,/2e = —4V an der Stelle z = 0.70 £ 0.04 cm ab.
Dabei zeigt das Gefille fast ausschlieflich in Richtung der negativen z-Achse. Obwohl
nach Abbildung 7.4 das Plasma in diesem Bereich der Vorschicht quasineutral ist, mufl
aufgrund der hier noch in guter Ndherung geltenden eindimensionalen Poisson-Gleichung
0?P e

o7 = _%(ni — 1) (7.1)
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Abbildung 7.5: Verteilung des elektrischen Potentials & in der Plasmarand-
schicht. Die gestrichelten Linien stellen Isolinien des Potentials dar und dienen
der besseren Sichtbarkeit von Kriimmung und Gefille in der Potentialverteilung.

ein leichter UberschuB in der Tonendichte vorliegen, damit das Potential die dargestellte
negative Kriimmung in z-Richtung bekommt. Die Ursache fiir diesen Dichteiiberschufl
liegt, wie im eindimensionalen Fall (siehe Kapitel 2), in den elastischen und Ladungs-
austauschstoffen zwischen Ionen und neutralen Ar-Atomen. In beiden Féllen liegt nach
dem Stof3 ein langsameres Ion als vor dem Stofl am Ort der Kollision vor, wodurch die
lokale Ionendichte zunimmt. Dadurch entsteht ein elektrisches Feld in der Gréfenordnung
von 4V /(2.63cm — 0.7cm) ~ 2V /cm, das die langsamen Ionen wieder in die negative
x-Richtung beschleunigt. Bei weiterer Anndherung an das Target tritt in zunehmendem
Mafe auch ein Potentialgefiille entlang der y-Achse auf. Schliefflich féllt das Potential in
der Plasmaschicht nahe der Targetoberfléche, die von der positiven Raumladung der Tonen
dominiert wird, schnell auf das Floatingpotential von —40.285V am Target ab. Im Inneren
des schmalen Grabens schliellich besitzt das elektrische Potential nur noch eine sehr flache
Struktur. Als Grund dafiir kann wieder die Tatsache angefiihrt werden, dafl die Graben-
breite mit 1 mm deutlich kleiner ist als die Randschichtdicke von etwa 2.1 mm, sodafl das
Potential im Inneren gar nicht um die volle Differenz von A® = 40.285V variieren kann.
Auf dieses Phdnomen wurde bereits im Zusammenhang von homogenen Matrixschichten
in Lochern und Grében hingewiesen [SHERIDAN, 1993; SHERIDAN, 1994].
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7.3.3 Geschwindigkeitsverteilung der Ionen

Die zunehmende Beschleunigung der Ionen im elektrischen Potential 148t sich anhand
der Verteilung ihrer mittleren Geschwindigkeit v; in Abbildung 7.6 sehr gut erkennen. Im
Bereich der Vorschicht werden die Ionen auf die Bohmgeschwindigkeit vg = /kgTe/m; =
4400 m/s beschleunigt, die sie bei etwa = = 0.72 £ 0.04 cm erreichen, wie die leicht ge-
kriimmte Isolinie mit v; = 4.4km/s zeigt. Direkt an der Targetoberfliche erreichen die
Tonen aufgrund der starken Beschleunigung in dem elektrischen Feld der Schicht dann ihre
Maximalgeschwindigkeit von etwa 14 km/s. Auffillig ist noch, dafl die ITonengeschwindig-
keit im Inneren des schmalen Grabens beinahe konstant 14 km/s betrégt, was sich durch
das geringe Potentialgefiille im Graben erklaren 148t (siche Abbildung 7.5).

Nach dem Bohmkriterium sollten die Potential-Isolinie zu ® = —kgT,./2e = —4V in
Abbildung 7.5, sowie die Isotache zur Bohmgeschwindigkeit vg = +/kpT,/m; = 4.4km/s
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Abbildung 7.6: Verteilung des Betrags der mittleren lonengeschwindigkeit v;. Die
gestrichelte Linie stellt die Isotache zu v; = 4.4km/s dar und markiert die Posi-
tionen, an denen die Ionen die Bohmgeschwindigkeit erreichen. Man beachte die
gegeniiber Abbildung 7.5 gedrehte Lage des Koordinatensystems.
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in Abbildung 7.6 die Position der Schichtkante markieren. Obwohl sich die Lagen beider
Isolinien auch sehr gut decken, zeigt sich jedoch ein erheblicher Unterschied zur Position
der tatséchlichen Schichtkante aus Abbildung 7.4. Direkt vor den Stegen und dem da-
zwischen liegenden schmalen Graben liegt die Isotache zur Bohmgeschwindigkeit vg an
der Stelle x = 0.76 cm, was sich noch relativ gut mit der Position der Schichtkante bei
z = 0.70 cm deckt. Wahrend die Isotache zu v; = v vor der Mitte des breiten Grabens
jedoch nur eine geringe Anpassung an die Targetstruktur zeigt und etwa bei x = 0.68 cm
zu finden ist, liegt die tatsédchliche Schichtkante dort an der Stelle x = 0.22 cm, wo die
Ionen schon Geschwindigkeiten iiber 6 km/s erreichen.

7.3.4 Verletzung des Bohmkriteriums in der gekriimmten Vor-
schicht des Grabens

Offensichtlich handelt es sich hier um eine Verletzung des Bohmkriteriums. Der Grund
dafiir liegt darin, daf} sich der Ionenstrom nach Eintreten in den breiten Graben in der
vom Plasma weggekriimmten Vorschicht sowohl auf den Boden des Grabens als auch
auf die beiden Stegauflenseiten aufteilen mufl. Dadurch nimmt der Betrag j; des lokalen
[onenstroms mit zunehmender Tiefe im Graben ab.

Um zu verstehen, welchen Einfluf das auf das Bohmkriterium hat, sei ein Plasma
betrachtet, in dem die Ionen kalt sind und sich stofifrei bewegen. Wegen der freien Ionen-
wegldnge von A = 5.1cm ist das in guter Naherung erfiillt, wenn man sich auf Dimen-
sionen in der Groflenordnung der Schichtdicke bezieht. Die Temperatur der Elektronen
soll iiberall konstant T; sein. An der Schichtkante x = z,, wo das elektrische Potential
den Wert &g hat, sei die Plasmadichte ng und der Betrag der Ionengeschwindigkeit soll v
sein. Abbildung 7.7 zeigt skizzenhaft den Verlauf des Potentials in der Schicht und Vor-
schicht. Die darin eingezeichneten Pfeile sollen den Betrag des lonenstroms j; andeuten,
der mit zunehmender Nahe zur Wand immer kleiner wird. Die Elektronendichte in der
Schicht und Vorschicht 148t sich in Abhéngigkeit vom Potential wie iiblich durch einen
Boltzmann-Ansatz ausdriicken:

e(®—Ps)

ne(®) =ng-e *sT . (7.2)

Da die Tonen die gesamte Randschicht stofifrei durchfliegen, ergibt sich der Betrag ihrer
Geschwindigkeit in Abhéngigkeit von ® aus der Energieerhaltung zu

1 1
émiviz(q)) = 5m1U02 + e(CI)S — <I>)
2e(D, — @))1/2

TTLi’UO2

vi(P) = wp- (1 + (7.3)

Betrachtet man jetzt einen beliebigen Punkt in der Vorschicht, dann miissen die Ionen
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(bW ...............................

Abbildung 7.7: Skizzenhafte Darstellung des Potentialverlaufs in einer Gleichge-
wichts-Randschicht. Das Potential ® nimmt in der Vorschicht leicht ab, erreicht
an der Schichtkante bei x = x5 den Wert &4 und fallt schliellich in der eigentlichen
Schicht schnell auf den Wert @, an der Wand bei x = 0 ab. Die eingezeichneten
Pfeile sollen den Betrag des Ionenstroms j; andeuten, der mit Annidherung an die
Wand immer kleiner wird.

und Elektronen aufgrund der Quasineutralitdt des Plasmas dort die gleiche Dichte haben,

n;(P) < ne(®). Darin 148t sich die Ionendichte n;(®) als Quotient aus den Betridgen des
Stroms j;(®) und der Ionengeschwindigkeit v;(®) darstellen:

= n;i(P) = ne(P). (7.4)

Setzt man nun fiir die Elektronendichte den Ausdruck (7.2) ein und bildet auf beiden
Seiten den natiirlichen Logarithmus, dann ergibt sich daraus die Beziehung
e(® — )

In ji(®) — Inv;(P) = Inng + =

. (7.5)

Durch partielle Differentiation entlang der z-Achse ergibt sich daraus die Gleichung

1 (9]1 1 (92)1 e 00

(7.6)

Nach Gleichung (7.3) 1d8t sich nun das partielle Differential von v; durch den Ausdruck

1 Ov; e 00
v dr  my; O 7
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darstellen. Dadurch ergibt sich insgesamt aus Gleichung (7.6) fiir die Vorschicht die Be-
ziehung

1 8]1 . (& 8<1> (1 B kBTe> ' (78)

jior  kgT, Ox miu;2
Nimmt man jetzt an, dal die Ionen, wie im Beispiel der vorliegenden Simulation an
manchen Stellen beobachtet, bereits innerhalb der Vorschicht schon eine Geschwindigkeit
v; haben, die grofler als die Bohmgeschwindigkeit vg ist,

kT,
1)12 > ’1}132: B
my
kgT,
1—mB.U.2 > 0, (7.9)

und benutzt man gleichzeitig, dal in der Vorschicht ‘g—‘f > 0 ist (siehe Abbildung 7.7),
dann folgt aus Gleichung (7.8) schlielich die notwendige Bedingung
9Ji
ox

> 0. (7.10)

Nimmt man dagegen umgekehrt an, dal innerhalb der Vorschicht % > 0 gilt, dann folgt
aus Gleichung (7.8) zusammen mit der Beziehung %2 > 0, daf

kBTe o 2

? vB (7.11)

viT >

my

sein muf}. Die Bedingungen (7.10) und (7.11) sagen zusammen aus, daff es notwendig und
hinreichend fiir das Auftreten von Uberschallgeschwindigkeiten v; > vg in der Vorschicht
ist, da} der Ionenstrom dort divergiert. Das ist aber nur méglich, wenn die Vorschicht
und damit auch die Schichtkante selbst vom Plasmabulk weggekriimmt sind.

Diese Aussage erklart jetzt auch den grofien Unterschied zwischen der Lage der Iso-
tache mit der Bohmgeschwindigkeit v; = 4.4km/s in Abbildung 7.6 und der Lage der
eigentlichen Schichtkante in Abbildung 7.4. Wie man in Abbildung 7.6 aufgrund der
leichten Kriimmung der 4.4 km/s-Isotache erkennen kann, weist die Vorschicht vor dem
breiten Graben bereits eine Kriimmung auf, die vom Plasmabulk wegzeigt. Weil die Ionen
nach der Bedingung (7.11) dann jedoch Uberschallgeschwindigkeiten erreichen miissen,
damit sich eine Schicht ausbilden kann, mufl diese Isotache ebenfalls noch zur Vorschicht
gezahlt werden. Erst mit zunehmender Beschleunigung der Ionen im Bereich des Grabens
wird dann eine nicht néher spezifizierte kritische Geschwindigkeit erreicht, ab der sich
tatséichlich die Schicht ausbildet.
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7.3.5 Verteilung des elektrischen Feldes

Als Abschlu der Diskussion des Aufbaus der Floatingpotential-Randschicht soll jetzt
noch die Verteilung des elektrischen Feldes vorgestellt werden. Dazu ist in Abbildung 7.8
der Betrag des elektrischen Feldes |E| = |§(I>| dargestellt. Besonders aufféllig sind die
Spitzen des elektrischen Feldes an den konvexen Kanten der beiden Stege, die an den
duBeren Ecken Maximalwerte von 1.2kV /cm erreichen, wihrend an den inneren Kanten
immerhin noch 1.0kV /cm erzielt werden. Solche Feldspitzen sind ein bekanntes Phéno-
men der Elektrostatik in der Ndhe von Ecken und Kanten, das man sich beispielsweise
bei Blitzableitern zunutze macht. Eigentlich sagt die Elektrostatik fiir eine rechtwinkli-
ge Kante eine Divergenz des elektrischen Feldes mit |E| oc 7~'/% voraus, wobei r den
Abstand von der Kante darstellt [JACKSON, 1982]. Aufgrund der endlichen Auflésung
im diskreten Ortsraumgitter werden jedoch in der Simulation nur endlich grole Werte
an den Kanten angenommen. Wie in Abschnitt E.3 jedoch gezeigt wird, lassen sich die
daraus resultierenden Ungenauigkeiten in der Bewegung der Ionen gut korrigieren. In
groferer Entfernung von den Kanten fillt das elektrische Feld in Abbildung 7.8 jedoch

IE| (kV/cm)
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Abbildung 7.8: Verteilung des Betrags des elektrischen Feldes |E| in der Plasma-
randschicht und auf der Targetoberfliche.
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proportional zu r~1/3.e~"/*0 und damit deutlich schneller als mit r—'/3 ab, weil sich dort
bereits die kollektiv abschirmende Eigenschaft der Elektronen bemerkbar macht. Dabei

stellt A\p = y/kpTe€o/npe? die Debye-Lénge des Plasmas dar.

Im Vergleich zu den groflen Kantenfeldern ist das Feld in der Vorschicht mit Wer-
ten um 2V /cm vernachléssigbar klein. Trotzdem spielt dieses Feld in dem Plasma eine
wichtige Rolle, weil es die ITonen in der Vorschicht auf ihre Mindestgeschwindigkeit fiir
den Aufbau der Plasmaschicht beschleunigen. Erst in der eigentlichen Schicht nahe der
Targetoberfliche tritt wieder ein nennenswert grofies Feld auf, das in der Mitte der bei-
den Stegstirnflichen etwa 0.7kV/cm betrigt, wihrend in der Mitte des breiten Grabens
immerhin noch tiber 0.5kV /cm erreicht werden. Der letztere Wert stimmt in der GroSen-
ordnung sehr gut mit dem Betrag des elektrischen Feldes direkt an der Oberflache eines
planaren Targets iiberein (siehe Kapitel 2).

Wiéhrend an den konvexen Kanten Spitzenwerte des Feldbetrags erreicht werden, geht
das elektrische Feld in der Néhe der konkaven Ecken gegen Null. Auch dieses Verhalten
ist in der Elektrostatik bekannt und wird mit der Abhéngigkeit |E| o< 7 vom Abstand r
zur Ecke angegeben [JACKSON, 1982]. Man kann sich die Tatsache, da§ das Feld direkt
in den konkaven Ecken verschwindt, aber auch anschaulich klar machen: Wie aus der
Elektrodynamik bekannt ist, ist die Tangentialkomponente des elektrischen Feldes an der
Grenzflache zwischen zwei Medien stetig. Im vorliegenden Fall wird das eine Medium durch
ein metallisches Target dargestellt, das iiberall auf dem gleichen Potential liegt, wahrend
das andere Medium das Plasma ist. Da nun im Inneren des Metalls jedes elektrische Feld
Null ist, existiert dort auch keine Tangentialkomponente des elektrischen Feldes. Wegen
der Stetigkeit der Tangentialkomponente mufi dann aber auch auf der Seite des Plasmas
jedes tangentiale Feld an der Oberflache verschwinden. Direkt in der konkaven Ecke sind
aber alle Feldkomponenten tangential zu einer der beiden angrenzenden Targetflachen,
sodafl dort iiberhaupt kein elektrisches Feld exisitieren kann.

Wie man anhand der Potentialverteilung in Abbildung 7.5 schon abschéitzen konnte,
nimmt der Betrag des elektrischen Feldes im Inneren des schmalen Grabens mit zuneh-
mender Tiefe im Graben wieder ab, weil das Potential dort immer flacher verlauft. Dabei
tritt entlang der Symmetrielinie des Grabens (y = 7.5mm) an der Stelle x = 5.1 mm,
also 0.1 mm vor der Grabenoffnung ein Maximum des Feldes von 0.25kV /cm auf. Dort
ist die Beschleunigung der Ionen also maximal und nimmt anschlieend im Graben selbst
wieder ab, worauf auch schon bei der Diskussion der Ionengeschwindigkeit in Abschnitt
7.3.3 hingewiesen wurde.
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7.3.6 Vergleich zu der eindimensionalen Floatingpotential-Rand-
schicht

In diesem Abschnitt soll die Struktur der zweidimensionalen Floatingpotential-Randschicht
an ausgewéhlten Stellen, an denen die Randschicht in guter N&herung eindimensional ist,
mit dem Aufbau der eindimensionalen Randschicht aus Kapitel 2 verglichen werden.
Dabei sollen im folgenden die Abkiirzungen 1D- und 2D-Randschicht fiir die ein- bzw.
zweidimensionale Randschicht verwendet werden. Aus den zweidimensionalen Verteilun-
gen der Teilchendichten n; und n, sowie des elektrischen Potentials ® wurden ldngs der
Linien y = 0.0cm (Symmetrieachse des breiten Grabens) und y = 0.6 cm (Symmetrie-
achse eines Stegs) eindimensionale Verteilungen extrahiert. Diese sind in Abbildung 7.9
zusammen mit den entsprechenden Daten aus der 1D-Randschicht-Simulation darge-
stellt, wobei letztere der besseren Vergleichbarkeit wegen um die Steghthe Az = 0.5 cm
nach rechts verschoben abgebildet wurden. Zunéchst fallt auf, daB die Kurven aus der
2D-Randschicht vor dem Steg (y = 0.6cm) gute Ubereinstimmungen zu den verschoben
dargestellten Kurven der 1D-Randschicht haben. Dies trifft sowohl auf die Teilchendich-
ten zu, wo die grofiten Abweichungen zwischen 5 und 10% betragen, als auch auf das
Potential, bei dem der Unterschied maximal 1V betragt. Die Positionen der Schichtkante,
bei der sich die Ionen- und Elektronendichten in Abbildung 7.9 a) gerade sichtbar zu un-
terscheiden beginnen, stimmen ebenfalls in beiden Féllen gut {iberein. Damit zeigt sich,
dal die Struktur von 2D-Schicht und Vorschicht vor den Stegen, die die am weitesten
in das Plasma hineinragenden Targetkomponenten sind, in sehr guter Nédherung durch
die eindimensionale Struktur dargestellt werden kann. Im Unterschied dazu zeigen die
Teilchendichte- und Potentialkurven der 2D-Randschicht in der Mitte des breiten Grabens
(langs y = 0.0 cm) nur fiir sehr groffe Entfernungen vom Target noch Gemeinsamkeiten
zu den Kurven aus der 1D-Randschicht. Beginnend bei x ~ 1.0 cm zeigt sich aulerdem
mit zunehmender Annaherung an das Target auch eine wachsende Differenz zu den ent-
sprechenden Kurven vor dem Steg. Dabei reicht die Vorschicht in der Mitte des Grabens
(y = 0.0cm) nun etwa bis zur Stelle x = 2.2mm. Wie Abbildung 7.9b) zeigt, ist das
elektrische Potential an dieser Stelle dort aber bereits um etwa 2kgT,/e = 8 V gegeniiber
dem Plasmabulk abgefallen. Diese Beobachtung unterstreicht nochmals die Verletzung
des Bohmkriteriums, die bereits in Abschnitt 7.3.4 ausfiihrlich behandelt wurde.
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Abbildung 7.9: Vergleichende Darstellung zwischen a) den Ionen- und Elektro-
nendichten nj, ne sowie b) des Potentials aus der 2D-Randschicht und den ent-

sprechenden Groflen aus der 1D-Randschicht. Die Kurven zu der 2D-Randschicht
stellen die Verteilung der Daten lings der Linien y = 0.6cm (Symmetrieach-
se eines Stegs) und y = 0.0 cm (Symmetrieachse des breiten Grabens) dar. Die
Kurven zu der 1D-Randschicht sind der besseren Vergleichbarkeit wegen um die

Steghthe Az = 0.5 cm nach rechts verschoben abgebildet.
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7.3.7 Vergleich zwischen simulierter und berechneter Potential-
verteilung

Bei der Untersuchung der Potentialverteilung von planaren statischen Plasmarandschich-
ten in Kapitel 3 wurde gezeigt, dafl eine modifizierte Form des Child-Langmuir-Gesetzes in
der Lage ist, die simulierten Potentialverteilungen sehr gut wiederzugeben. Die Modifika-
tionen gegeniiber dem Child-Langmuir-Gesetz bestehen darin, dafl die [onen beim Eintritt
in die Plasmarandschicht eine Anfangsgeschwindigkeit vy haben diirfen und gleichzeitig
ein elektrisches Feld Ey vorhanden sein kann. Das fiihrte schlieSlich zu dem modifizierten
Child-Langmuir-Gesetz, das durch die Formel (3.18) auf Seite 37 dargestellt wird. Im Fall
der planaren statischen Plasmarandschichten war dieses Gesetz in der Lage, die simulier-
ten Potentialverteilungen nahezu perfekt zu beschreiben, wenn als Anfangswerte vy und
Ey die simulierte lonengeschwindigkeit bzw. das simulierte elektrische Feld an der Stelle
x* verwendet wurden, an der das simulierte Potential ®(z*) um 2kgT,/e gegeniiber dem
Plasmainneren abgenommen hat.

Ahnlich wie im vorhergehenden Abschnitt sollen jetzt die Verteilungen, die aus der
simulierten Potentialverteilung ldangs der Linien y = 0.0 cm (Symmetrieachse des brei-
ten Grabens) und y = 0.6 cm (Symmetrieachse eines Stegs) gewonnen wurden, mit den
Vorhersagen des modifizierten Child-Langmuir-Gesetzes verglichen werden. Dazu wurde
zunéchst in diesen beiden Verteilungen jeweils die Stelle x* gesucht, wo ®(z*) = —2kgT,/e
gilt. Anschlieffend wurden dort jeweils die z-Komponente der simulierten lonengeschwin-
digkeit vy (z*), der Tonenstromdichte jy(x*) sowie des elektrischen Feldes Ey(z*) abgelesen
und als Parameter vy, jo bzw. Ey in das modifizierten Child-Langmuir-Gesetz eingesetzt.
Tabelle 7.1 enthélt diese Daten in zusammengefaiter Form. Die unter Verwendung der
Gleichung (3.18) berechneten Potentialverteilungen sind in Abbildung 7.10 zusammen mit
den Verteilungen aus der Simulation dargestellt. Wie man in der Abbildung sehen kann,
folgt die Potentialverteilung in der Randschicht vor dem Steg (y = 0.6 cm) noch gut dem
Verlauf, der durch das modifizierte Child-Langmuir-Gesetz vorhergesagt wird. Die Uber-
einstimmung ist jedoch nicht mehr so gut wie im Fall der planaren Plasmarandschichten,

Tabelle 7.1: Zusammenfassung der z-Komponenten der simulierten Ionenge-
schwindigkeit vy(x*), der Ionenstromdichte ji(z*) sowie des elektrischen Fel-
des Ex(z*) an der Stelle z*, wo ®(z*) = —2kpT./e gilt. Die Daten wur-
den ldngs der Linien y = 0.0cm (Symmetrieachse des breiten Grabens) und
y = 0.6cm (Symmetrieachse eines Stegs) aus den simulierten zweidimensiona-
len Verteilungen gewonnen und als Parameter vg, jo bzw. Ey in das modifizierte
Child-Langmuir-Gesetz eingesetzt.

Ly | 2 [ k) | w@) | Bz |
0.0cm | 0.70mm | 7.52A/m? | —9035m/s | —17693 V,/m
0.6cm | 548 mm | 10.47A/m? | —9312m/s | —31220V/m
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Abbildung 7.10: Vergleich zwischen den Verteilungen, die aus der simulierten
Potentialverteilung lings der Linien y = 0.0cm (Symmetrieachse des breiten
Grabens) und y = 0.6 cm (Symmetrieachse eines Stegs) gewonnen wurden, und
den nach dem modifizierten Child-Langmuir-Gesetz berechneten Verteilungen.
Als Parameter fiir die Berechnungen dienten die Werte aus Tabelle 7.1.

die in Kapitel 3 behandelt wurden. Das riithrt daher, daf die simulierte Potentialverteilung
auch vor den Stegen nur ndherungsweise planar aufgebaut ist und daher keine perfekte
Beschreibung durch das Child-Langmuir-Gesetz erwartet werden kann. In der Mitte des
breiten Grabens weicht die Vorhersage des modifizierten Child-Langmuir-Gesetzes noch
mehr von den simulierten Daten ab, obwohl beide qualitativ den gleichen Verlauf aufwei-
sen. Ein Blick in Abbildung 7.9 zeigt die Ursache fiir diese Abweichung: Aufgrund der
Divergenz des lonenstroms im Inneren des Grabens, die zu der in Abschnitt 7.3.4 be-
schriebenen Verletzung des Bohmkriteriums fiihrt, liegt das elektrische Potential an der
Schichtkante etwa bei —8V und damit deutlich unter —kgT./2e = —4 V. An der Stelle,
wo das elektrische Potential den Wert —2kgT,/e erreicht, betrégt die Elektronendichte
daher immer noch beinahe 60% der Ionendichte. Da aber auch das modifizierte Child-
Langmuir-Gesetz von der Annahme ausgeht, dafl sich nur Ionen in der Schicht befinden,
kann keine bessere Ubereinstimmung erwartet werden.

7.4 Strom- und Winkelverteilung der Ionen auf der

Targetoberfliche

In diesem Abschnitt soll nun untersucht werden, wie die Ionenstréme auf die Targetober-
flache verteilt sind und unter welchen Winkeln die Tonen das Target treffen.
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7.4.1 Verteilung der Ionenstréme auf der Targetoberfliche

Fiir die Verteilung der Ionenstrome auf dem Target spielt das elektrische Feld in der
Schicht und direkt an der Targetoberflache eine entscheidende Rolle. Je nach Betrag und
Orientierung des Feldes werden die Ionen nédmlich auf ihrem Weg zum Target mehr oder
weniger aus ihrer urspriinglich zur z-Achse parallelen Bewegung abgelenkt, bevor sie auf
das Target treffen. Dadurch wéchst der lonenstrom an manchen Stellen des Targets stark
iiber die eingekoppelte Stromdichte von 9.86 A /m? an, withrend andere Stellen kaum von
Ionen getroffen werden. Das ist in Abbildung 7.11 sehr schoén zu sehen, in der die Vertei-
lung der Ionenstromdichte j; auf dem Target dargestellt ist. Wie man in der Abbildung
sehr gut erkennen kann, kommt es durch das starke elektrische Feld an den konvexen
Kanten der beiden Stegvorderseiten zu einem Absaugeffekt der Ionen. Dadurch entstehen
die abgebildeten Stromdichtemaxima, die direkt an den dufleren Kanten der Stegstirn-
flichen Werte von 13.0 A/m? annehmen. An den inneren Kanten dieser Flichen werden
aufgrund der etwas geringeren Feldstirken immerhin noch 10.8 A/m? erreicht. Das lo-
kale Minimum des Stromes in der Mitte der Stegvorderseiten entspricht dem lokalen
Minimum des elektrischen Feldes dort (sieche Abbildung 7.8). Diejenigen lonen, die die
Stege an deren Stirnflichen nur knapp passieren, werden durch die Kantenfelder eben-
falls in Richtung der jeweiligen Stege abgelenkt. Aufgrund ihrer Trigheit treffen sie die
Stegseitenflichen jedoch in geringen Entfernungen von den Kanten. Auf den Stegaufen-
seiten stellen sich dadurch Stromdichtemaxima von etwa 7.7 A/m? in den Entfernungen
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Abbildung 7.11: Verteilung der Ionenstromdichte j; auf dem Target. Die diinne
Linie symbolisiert den Verlauf der Targetoberfliche und dient der besseren Sicht-
barkeit.
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0.15 £ 0.05mm von den Kanten ein. Auf den Innenseiten des schmalen Grabens liegen
die Maxima 0.25 4+ 0.05 mm von den Kanten entfernt und erreichen nur noch Werte von
3.8 A/m?. Die leichte Abwértsverschiebung der Strommaxima auf den Seitenwénden ist
eng verwandt mit dem aus der Sondentheorie bekannten Effekt der Orbitalbewegung gela-
dener Plasmateilchen um eine kugelférmige Sonde herum [HUDDLESTONE und LEONARD,
1965; LOCHTE-HOLTGREVEN, 1968]. Danach kann ein Teilchen, das in das Zentralfeld
der geladenen Sonde hinein gelangt, aufgrund seiner Drehimpulserhaltung nicht einfach
den Feldlinien folgen und wird daher bei hinreichend groffem Drehimpuls an der Sonde
vorbeifliegen. Im vorliegenden Fall kommt dem Coulomb-Feld um die Kante herum die
Bedeutung dieses Zentralfeldes zu. Es sei noch bemerkt, daf§ das Auftreten solcher lokaler
Strommaxima in einer gewissen Entfernung von Kanten auch schon in fritheren fluiddyna-
mischen Simulationen beobachtet wurde, dort aber als numerisches Artefakt interpretiert
wurde [HONG und EMMERT, 1994]. Auf dem iibrigen Target folgt der Verlauf der Ionen-
stromdichte qualitativ im wesentlichen dem des elektrischen Feldes an der Targetober-
fldche, wie ein Vergleich zwischen den Abbildungen 7.8 und 7.11 deutlich erkennen la8t.
Aufgrund des verschwindenden elektrischen Feldes in den konkaven Ecken erreichen dort
besonders wenige lonen das Target. An den konkaven Ecken des schmalen Grabens werden
daher nur Wandstromdichten von 0.1 A/m? erreicht. Der Boden des schmalen Grabens
selbst wird aber sehr gleichmiiflig verteilt von Ionen mit der Stromdichte j; = 0.5 A/m?
getroffen. Dagegen zeigt der Boden des breiten Grabens mit 1.9 A/m? in den Ecken und
7.0 A/m? in der Mitte eine starke Variation des Ionenstroms.

Neben der detaillierten Verteilung des Ionenwandstroms j; auf dem Target ist auch
die mittlere Verteilung (j;) auf den einzelnen Segmentflachen des Targets, wie Stegstirn-
flichen, Stegseitenflichen und die beiden Grabenbdden, aufschlufireich. Fiir diese kann
man eine einfache Abschétzung durchfithren, bei der man annimmt, dafl der aus dem
Plasmabulk kommende Ionenstrom der Dichte j, = 9.86 A/m? innerhalb der Griben
gleichméfig auf die Seiten- und Bodenflachen verteilt wird. Die zugehdrige Stromdichte
mufl dabei durch die Aufteilung auf mehrere Flichen zwar abnehmen, soll jedoch auf
allen Fldchen des jeweiligen Grabens gleich grofl sein. Im Fall des breiten Grabens, in
dessen Innerem die mittlere Stromdichte mit jg bezeichnet werden soll, gilt beispielsweise

folgende Beziehung:

jo=iv s (7.12)
In dieser Gleichung hat h die Bedeutung der Grabentiefe oder Steghohe und b stellt die
Breite des breiten Grabens dar. Diese Bezeichnungen stimmen mit den in Abbildung
7.1 verwendeten iiberein. Auf den Stegstirnflachen sollte die Stromdichte dagegen stets
(7i) = jo betragen, da sich dort die Ionen nicht auf mehrere Flichen aufteilen miissen.
Eine skizzenhafte Darstellung des eben beschriebenen Modells ist in Abbildung 7.12 zu
sehen. Tabelle 7.2 zeigt nun einen Vergleich zwischen den nach diesem einfachen Modell
berechneten Stromdichten und den simulierten mittleren Stromdichten auf den einzel-
nen Segmentflichen des Targets. Aufgrund des groflen elektrischen Feldes an den Kanten
der Stegstirnflichen erhalten diese in der Simulation Stréme, die mit einer Dichte von
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Abbildung 7.12: Darstellung der Aufteilung des eingekoppelten Ionen-
stroms der Dichte jp in einen Strom der Dichte jp auf die Stegstirnflichen,
Strome auf die Wéande des breiten Grabens, die die Dichte jg haben und
Strome auf die Winde des schmalen Grabens. Im Fall des schmalen Grabens
wurde aus Platzgriinden auf die Angabe einer Bezeichnung fiir die Stréme
im Grabeninneren verzichtet.

10.87 A/m? etwa 10% hoher sind als erwartet wird. Das macht nochmals den durch die
Kantenfelder verursachten Absaugeffekt auf diese Fldchen deutlich. Von den Ionen, die
in den breiten Graben eindringen, kénnen weniger Teilchen als erwartet auf die Seiten-
flichen abgelenkt werden. Der Grund dafiir ist zum einen die Massentriagheit der Tonen
und zum anderen die Tatsache, dafl nicht iiberall im Grabeninneren ein transversales
Feld in Richtung der Seitenflichen existiert. Dementsprechend erreichen mit 5.20 A /m?
Stromdichte etwa 5% mehr Ionen als erwartet den Boden des breiten Grabens. Die Seiten-
und Bodenflachen des schmalen Grabens werden schliellich insgesamt viel seltener von
Tonen getroffen als es nach dem einfachen Modell vorhergesagt wird. Auch dieser Effekt
ist darauf zuriickzufiihren, daf§ viele der Ionen, die im feldfreien Raum in den Graben
eindringen wiirden, durch die Kantenfelder auf die Stegstirnflichen abgelenkt werden.

Tabelle 7.2: Vergleich zwischen berechneten und simulierten mittleren Stromdichten (j;)
auf den einzelnen Segmentflichen des Targets.

| Segmentflichen des Targets || (ji) berechnet (A/m?) | (ji) simuliert (A/m?) |
Stegstirnflichen 9.86 10.87
Seitenflichen breiter Graben 4.93 3.96
Bodenflache breiter Graben 4.93 5.20
Seitenflachen schmaler Graben 0.90 0.82
Bodenflache schmaler Graben 0.90 0.52
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Dabei treffen jedoch die meisten der Ionen, die trotz der ablenkenden Kantenfelder doch
noch in den Graben eindringen konnen, irgendwann auf ihrem Weg eine der Seitenwinde.
Das hat zum einen seinen Grund in dem Aspektverhéltnis von 5 : 1, das das Verhéltnis
zwischen Tiefe und Breite des schmalen Grabens angibt: Selbst ein Ion, das nur schwach
von seiner anfangs zur x-Achse parallelen Richtung abgelenkt wird, trifft wegen des hohen
Aspektverhéltnisses trotzdem irgendwo eine Seitenwand. Zum anderen gibt es gerade am
Eingang des Grabens noch ein relativ grofles transversales Feld, das die Ionen durch die
Seitenflichen absaugt. Das erklirt, warum nur etwa 58% der nach dem einfachen Mo-
dell in erster Ndherung erwarteten Anzahl von Ionen den Boden des schmalen Grabens
tatsdchlich erreichen.

Insgesamt zeigen die Untersuchungen, dafl der lokale Ionenstrom in einer zweidimen-
sionalen Floatingpotential-Randschicht starken Variationen auf der Targetoberfliche un-
terliegt und keineswegs als konstant angesehen werden kann. Gerade bei der Herstellung
von diinnen Schichten auf Oberfldchen spielt jedoch die Konformitét der Ionenstromdich-
te auf der Target- oder Substratoberflache eine grofie Rolle. Bei einer plasmagestiitzten
Variante der IBAD-Methode (Ion Beam Assisted Deposition) beispielsweise kann man
durch gezielten Beschufl einer aufwachsenden Schicht mit niederenergetischen Edelgas-
Ionen erreichen, daf8 die Qualitdt der Schicht deutlich verbessert wird [THORNTON, 1986;
MULLER, 1987]. Dazu ist es jedoch im Sinne einer iiberall gleichen Schichtqualitit erfor-
derlich, daf} auch die Ionenstromdichte auf der Substratoberfliche moglichst homogen ist.
Daneben ist eine homogene Ionenstromdichte auch bei der Technik der Plasmaimmersions-
Ionenimplantation und Deposition (PIIID) erforderlich, wo man zwischen den Hochspan-
nungspulsen eine Opferschicht abzuscheiden versucht, die in den nachfolgenden Pulsen zu
einer deutlichen Steigerung der zuriickbehaltenen Ionendosis in der Targetoberfléiche fiihrt,
weil die Zerstdubung sich im wesentlichen auf die Opferschicht beschrankt [CLAPHAM und
WHITTON, 1992; ANDERS et al., 1995; ANDERS, 2000]. Die hier durchgefiihrten Un-
tersuchungen zeigen deutlich, mit welchen Problemen diese Techniken zu kdmpfen haben.
Eine weiterfithrende Untersuchung zu diesem Thema wird in Kapitel 11 in dieser Arbeit
durchgefiihrt.

7.4.2 Ablenkwinkel der Ionentrajektorien und Aufschlagwinkel
der Ionen auf der Targetoberfldche

Durch das in der Schicht und an der Targetoberflache herrschende elektrische Feld kommt
es zur Ablenkung der Tonen aus ihrer anfénglichen Trajektorienrichtung, die bei Eintritt
in das Simulationsgebiet im Mittel ldngs der negativen x-Achse orientiert war. Als Folge
des unterschiedlich groflen Feldes mit verschiedenen Richtungen ergibt sich auf der Tar-
getoberfliche eine Verteilung der relativ zur z-Achse gemessenen lonenablenkwinkel 1,
die eine starke Variation entlang der Oberfliche des Targets aufweist. Die in der Simula-
tion beobachteten mittleren Betrége der Ablenkwinkel sind in Abbildung 7.13 zu sehen.
Darin erkennt man, dafl unter dem Einflul des starken Feldes an den konvexen Kan-
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ten auf den Stegstirnflichen eine zunehmende Ablenkung der Ionen stattfinden, die sich
auf den Auflenseiten der beiden Stege (Seitenwinde des breiten Grabens) fortsetzt. Der
maximale Winkel betragt dabei 9, = 57° und tritt genau in der Mitte der Auflenseiten
bei x = 0.25cm auf. Dieses Maximum ist darauf zuriickzufithren, daf§ dort solche Ionen
auftreffen, die nahe genug an der Auflenseite mit ihrem transversalen Feld (einschliefilich
dem starken Kantenfeld an der Stirnfliche) entlang geflogen sind und dabei beim Ein-
tritt in den breiten Graben gleichzeitig hinreichend weit entfernt waren, um durch die
zunehmende Ablenkung ihrer Trajektorien nicht zu frith und damit unter einem flachen
Winkel auf die Wand zu treffen. Dieses Schicksal erfahren die Ionen, die zu nahe auflen
an den Stirnseiten vorbeifliegen und dann unter dem EinfluB der starken Kantenfelder
sofort auf die Wand treffen. Langs der Bahnen solcher Ionen, die dagegen weit entfernt
von den Auflenwinden in den breiten Graben eindringen, ist das transversale Feld bereits
so schwach, dafl die Ionen nur noch schwach abgelenkt werden und daher ebenfalls wieder
flacher auf die Seitenwinde treffen. Zudem nimmt das Feld zu den konkaven Ecken hin
ab, wodurch die Ablenkung ebenfalls abnimmt. Auf der Bodenfléche des breiten Grabens
fallen die Winkel zur Mitte des Grabens hin dann noch weiter ab, weil das Feld dort
zunehmend wieder parallel zur z-Achse gerichtet sind. In der Mitte wird schliellich ein
lokales Minimum von ¥, = 2.8° angenommen. Ganz analog nimmt der Winkel ¢, auf
den Seitenwénden des schmalen Grabens mit zunehmender Tiefe im Graben zunéchst auf
iiber 24° bei x = 0.44 cm zu, um anschliefend beinahe linear auf etwa 9° an den konkaven
Ecken wieder abzufallen. Auch hier ist das Maximum wieder durch das Kantenfeld und
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Abbildung 7.13: Verteilung des Betrags der relativ zur z-Achse gemessenen Ilo-
nenablenkwinkel ¢ auf der Targetoberfliche. Die diinne Linie symbolisiert den
Verlauf der Targetoberfliche und dient der besseren Sichtbarkeit.
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das noch relativ grofie transversale Feld im oberen Bereich des Grabens zu erklédren, das
nach unten hin schnell abnimmt. Der Boden des schmalen Grabens zeigt eine V-formige
Verteilung mit einem Minimum von 9, = 2.2° in der Mitte. Die minimalen Ablenkwin-
kel in der Mitte der beiden Graben sowie in der Mitte der beiden Stege, wo ¥, = 3.4°
erreicht werden, sind vergleichbar zu den Ionenaufschlagwinkeln in der eindimensionalen
Floatingpotential-Randschicht (siche Kapitel 2).

Neben den Ablenkwinkeln der Ionen aus ihrer urspriinglichen Richtung sind beson-
ders die lokal zur jeweiligen Flachennormale gemessenen Aufschlagwinkel 9 der ITonen
auf die Targetoberfliche interessant, weil diese das Maf3 der Zerstaubung der Targetober-
fliche entscheidend mitbestimmen. Bei den Energien von etwa 40 eV, die die Argon-Ionen
in der Floatingpotential-Randschicht maximal erreichen kénnen, liegt beispielsweise die
Zerstaubungsausbeute Y, bei senkrechtem Beschufl eines Kupfer-Targets in der Grofien-
ordnung von Yy = 0.1 Kupfer-Atomen pro Argon-lon [BEHRISCH, 1981; NASTASI et
al., 1996]. Mit zunehmendem Einfallswinkel treten die Ionen aber immer flacher in das
Target ein, sodal deren Energie ndher an der Targetoberfliche deponiert wird. Als Folge
davon nimmt die Zerstdubungsausbeute Y mit zunehmendem Winkel ¢ immer mehr zu
und erreicht bei ¥ ~ 60 — 70° schliefllich ein Maximum von Y/Y{ zwischen 3 und 4. Damit
erreicht die Zerstaubungsausbeute eine Groflenordnung, die gerade bei andauerndem Io-
nenbeschufl wie in der Gleichgewichts-Randschicht, zu einem nennenswerten Abtrag der
Targetoberfliche fithren kann. In Abbildung 7.14 sind nun die Ionen-Aufschlagwinkel
bezogen auf die jeweilige Flachennormale der Targetoberfliche dargestellt. Wahrend sich
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Abbildung 7.14: Verteilung des Betrags der Ionen-Aufschlagwinkel ¢ bezogen auf
die jeweilige Flichennormale der Targetoberfliche. Die diinne Linie symbolisiert
den Verlauf der Targetoberfliche und dient der besseren Sichtbarkeit.
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bei den Winkeln auf den Grabenbdden und auf den Stegstirnflichen gegeniiber Abbildung
7.13 nichts dndert, kommt es auf den Seitenflichen der beiden Grében zu einem Sprung
von vy auf ¥ = 90° —J,. Damit liegen die Aufschlagwinkel der Ionen auf den Seitenflichen
des breiten Grabens zwischen 65° an der Grabenoffnung und 33° in der Mitte der Fléchen.
Zum Grabenboden hin werden immerhin noch 51° erreicht. Noch drastischer fallen die
Winkel auf den Seitenflichen des schmalen Grabens zwischen den Stegen aus. An der
Grabenoffnung betragen sie etwas mehr als 76°, erreichen dann bei x = 0.44 cm ihr Mini-
mum von iiber 65° und steigen anschlieBend auf bis zu 81° in der N&he des Grabenbodens
wieder an. In beiden Féllen werden im Bereich der Strommaxima auf den Seitenwidnden
(siche Abbildung 7.11) Winkel erreicht, die mit ¥ ~ 57° bei dem breiten Graben und
¥ = 69° bei dem schmalen Graben gerade in der genannten Groflenordnung liegen, wo die
Zerstiubungsausbeute maximal wird. Mit der Teilchendichte nc, = 8.45 - 10?2 cm ™3 von
festem Kupfer [KoPITZKI, 1989], einer vorsichtig angenommenen Zerstdubungsausbeute
von Y = 0.2 und den Werten der Strommaxima auf den Seitenwéinden von j; = 7.7 A /m?
und j; = 3.8 A/m? lassen sich die Zerstdubungsraten an diesen Stellen des Targets nach
der Gleichung

Y
z=" (7.13)

€ - Ncy
zu Z = 1.14 A /s bzw. Z = 0.56 A /s berechnen. Nimmt man fiir die Dicke einer Monolage
in dem Kupfer-Target ndherungsweise den Wert nall/ P = 2928A an, dann betragen diese

Zerstaubungsraten umgerechnet etwa Z = %Monolage /sund Z = iMonolage /s.

7.5 Zusammenfassung

Die Untersuchung der Eigenschaften einer zweidimensionalen Floatingpotential-Rand-
schicht in diesem Kapitel hat eine ganze Menge neuer Phdnomene erkennen lassen, die
iiber die Physik einer eindimensionalen Randschicht hinaus gehen. Als wichtigste der neu-
en Ergebnisse sind zu nennen, dafl das Bohmkriterium in seiner bisherigen Form erweitert
werden mufl, um die Schichtkante zu charakterisieren. Das Plasma ist in der Lage, in
einen Graben des Targets einzudringen, sobald die Grabenbreite deutlich grofler ist als
die typische Schichtdicke des Plasmas. Aufgrund der Kriimmung von Schicht und Vor-
schicht und der damit einhergehenden Divergenz des lonenstroms im Inneren des Grabens
ist die Bildung einer Plasmaschicht aber erst méglich, wenn die Tonen Driftgeschwindig-
keiten erreichen, die zum Teil deutlich iiber der Bohmgeschwindigkeit vg = /kgTe/m;
liegen. Die erforderliche Mindestgeschwindigkeit nimmt dabei mit wachsender Divergenz
% des Tonenstroms zu. Gleichzeitig bedeutet diese Erweiterung des Bohmkriteriums, dafl
die Plasmadichte entlang der Schichtkante des Plasmas nicht mehr konstant ist, sondern
stark variieren kann. Weiterhin hat sich gezeigt, da} die Struktur von Schicht und Vor-
schicht vor den Stegen, die die am weitesten in das Plasma ragenden Targetkomponenten
darstellen, sehr gut mit dem Aufbau einer planaren Plasmarandschicht iibereinstimmt.
Schliefllich hat die Analyse der lokalen Wandstromdichte und der Aufschlagwinkel der
Ionen auf die Targetoberfliche ergeben, dafi eine Nutzung zur Abscheidung von Schichten
zu inhomogenen Schichtdicken fithren wiirde.



Kapitel 8

PIII an einem zweidimensionalen
Target

8.1 Einleitung

In Kapitel 7 wurden die Eigenschaften einer Floatingpotential-Randschicht in der Néahe
eines zweidimensionalen Targets untersucht, das aus einer periodischen Folge von Stegen
und Grében aufgebaut ist. Die Stege, die eine Breite von jeweils 2 mm haben und 5 mm
hoch sind, sind paarweise im Abstand von 1 mm angeordnet. Dadurch entsteht zwischen
jedem Stegpaar jeweils ein schmaler Graben der Breite 1 mm und der Tiefe 5 mm. Gleich-
zeitig befinden sich die Stegpaare untereinander in einem Abstand von 1cm, wodurch
zwischen zwei Stegpaaren jeweils noch ein breiter Graben der Breite 1cm und der Tiefe
5mm entsteht. Eine Darstellung der Targetgeometrie ist in skizzierter Form in der Abbil-
dung 7.1 auf Seite 95 zu finden. Die Plasmaimmersions-lonenimplantation an periodischen
Graben- und Stegstrukturen wurde bereits mit Hilfe von Computersimulationen unter-
sucht [SHERIDAN, 1995; SHERIDAN, 1996]. Obwohl sich in Kapitel 7 bei der Analyse der
Floatingpotential-Randschicht in der Néhe solcher Strukturen gezeigt hat, dafy die Ionen-
dichte im Inneren der Grében raumlich nicht konstant ist, wurde in diesen Untersuchungen
jedoch immer davon ausgegangen, dafl die Ionen iiberall homogen verteilt sind und stets
die gleiche Dichte wie im Plasmabulk haben. Aulerdem wurde als Startkonfiguration stets
ein System von lonen gewihlt, bei dem alle Teilchen in Ruhe sind. Tatséchlich liegt je-
doch ein Target, das in ein Plasma eingetaucht wird, zundchst immer auf dem gegeniiber
dem Plasmabulk negativen Floatingpotential. Dadurch entwickelt sich in der N&he der
Targetoberfliiche eine Floatingpotential-Randschicht, in der die Ionen in Richtung auf das
Target driften und dabei deren Dichte raumlich variiert. In diesem Kapitel sollen die oben
genannten Untersuchungen nun dahingehend vertieft werden, dafl ausgehend von einer
Floatingpotential-Randschicht untersucht wird, wie sich das Plasma bei Anlegen einer
negativen Hochspannung von ®rapeee = —1000V an das Target verhilt. Als Startkonfigu-
ration dient dabei die in Kapitel 7 vorgestellte Floatingpotential-Randschicht.
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8.2 Struktur der Matrixschicht

Durch Umschalten des Targetpotentials zum Zeitpunkt ¢ = 0 vom Wert des Floating-
potentials —40.285V auf —1000V kommt es, wie im eindimensionalen Fall, zu einem
Zuriickweichen der Elektronen auf der Zeitskala der inversen Elektronenplasmafrequenz
von wp ' = (egme/npe?)/? = 0.13ns. Dabei wurde bei der Berechnung fiir die Plasma-
dichte der Wert n, = 2 - 10" m™3 verwendet. Die Verteilung der Elektronendichte zum
Zeitpunkt t = 10ns nach Einschalten der Hochspannung ist in Abbildung 8.1 zu sehen.
Da die Ionen erst deutlich spéater, ndmlich auf der Zeitskala der inversen Ionenplasmafre-
quenz von wy; = (egm;/npe?)t/? = 34ns auf den Potentialsprung reagieren, stimmt ihre
Verteilung zu dem Zeitpunkt, fiir den die Elektronendichte dargestellt ist, noch mit der
Gleichgewichtsverteilung in der Floatingpotential-Randschicht iiberein (siehe Abbildung
7.2 auf Seite 97). Der Bereich, in dem die Elektronendichte in Abbildung 8.1 bereits auf
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Abbildung 8.1: Elektronendichte-Verteilung in der simulierten Matrix-
schicht 10ns nach Einschalten der Hochspannung von ®rareet = —1000V
zum Zeitpunkt ¢ = 0. Die gestrichelten Linien stellen Isolinien der Elek-
tronendichte dar und dienen der besseren Sichtbarkeit von Kriimmung und
Gefille in der Verteilung.
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Null abgenommen hat, wird anfangs also noch von Ionen bevélkert, deren Dichte sich in
der GrofSenordnung von n; = 10 m™3 bewegt. Dieser Bereich, der nach Abbildung 8.1
vor den beiden Stegen annédherend die Gestalt eines Zylinders um die Stege herum be-
sitzt, stellt daher die Matrixschicht dar. Das Zentrum dieses Zylinders liegt dabei in der
Mitte des schmalen Grabens bei (z,y) = (0.25cm, 0.75 cm). Der Radius der zylindrischen
Matrixschicht 148t sich ndherungsweise bestimmen, indem man die Positionen mifit, an
denen die Elektronendichte auf 1% der Plasmadichte von n, = 2 - 10 m™® abgenommen
hat. Als Ergebnis dieser Untersuchung findet man einen Radius von ry = 5.2 £ 0.3 mm
und eine Matrixschichtdicke von 2.4 mm direkt vor den Stegstirnflichen.

Mit Hilfe der Poisson-Gleichung in Zylinderkoordinaten,

d*®  1dP p

-y == 8.1

dr? = rdr €0 (8.1)
und der Annahme einer homogenen positiven Ionen-Raumladungsdichte von p = en;
in der Matrixschicht 148t sich die Potentialverteilung um ein zylindrisches Target mit
dem Radius 7 berechnen, die den Randbedingungen ®(ry) = ®; und %‘ = 0 geniigt

[CONRAD, 1987]:

i 1
D(r) = Oy + ;L_ej [TSZ lnrio ~3 (r2 - 1”02)] , 1o <1 <1y (8.2)
Benutzt man fiir den Potentialabfall innerhalb der Matrixschicht den Ausdruck A® =
O (ry) —Pg, dann findet man als Bestimmungsgleichung fiir den Radius r der Matrixschicht
die transiente Beziehung:

S rZ T 1 e

%z%lnr—f)—i—i(l—é). (8.3)
Darin stellt so = (2¢0A®/en;)'/? den Ausdruck fiir die Dicke einer planaren Matrix-
schicht dar. Verwendet man nun fiir die Ionendichte in der Matrixschicht vor den Stegen,
dhnlich wie im eindimensionalen Fall (sieche Abschnitt 4.4), einen mittleren Wert von
n; = 1.2 - 10 m~3 und setzt man fiir den Potentialabfall A® = 1000V ein, dann erhélt
man zunédchst sy = 3.03 mm. Zusammen mit einem Targetradius von der Grofie der halb-
en Steghohe, ro = 2.5 mm, 148t sich der erwartete Radius der zylindrischen Matrixschicht
nach Gleichung (8.3) zu rs = 2.0696 - ro = 5.17mm berechnen. Trotz der Tatsache, daf3
die beiden Stege in Wirklichkeit gar kein zylindrisches Target darstellen, stimmt dieses
Ergebnis sehr gut mit dem Radius von der simulierten Matrixschicht von 5.2 mm {iberein.

In der Mitte des breiten Grabens schliellich, wo die Matrixschicht eher wieder eine
planare Struktur besitzt, betragt ihre Dicke etwa 3.5 mm. Dies entspricht dem Wert sy =
(2¢0A® /en;)'/? einer planaren Matrixschicht, in der die Ionen eine homogene Dichte von
n; = 9- 10 m~3 haben. Bei der Diskussion der Floatingpotential-Randschicht in Kapitel
7 wurde gezeigt, dafl die Ionendichte im Inneren des breiten Grabens tatséchlich in dieser
GroBlenordnung liegt.
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Zum Abschlufl der Untersuchung der Matrixschicht sind in den Abbildungen 8.2 und
8.3 die Verteilungen des Potentials ® sowie des Betrags des elektrischen Feldes |E| dar-
gestellt. Wie man in Abbildung 8.2 gut erkennen kann, tritt der stdrkste Potentialab-
fall vor den Stegen mit dem dazwischen liegenden schmalen Graben auf. Das elektrische
Feld nimmt auf den Stegstirnflichen daher Betrdge von 7kV/cm und mehr an und ist
dort damit mindestens sechsmal gréfler als das maximale Feld in der Floatingpotential-
Randschicht. Wie Abbildung 8.3 zeigt, werden an den Auflenkanten der Stege sogar Spit-
zenwerte von |E| = 44kV/cm erreicht, wihrend an den Innenkanten immerhin noch
24kV /cm auftreten. In dem schmalen Graben zwischen den Stegen ist nur in der Nihe
des Grabeneingangs ein Potentialgefélle zu sehen, wihrend das Potential im Grabenin-
neren nahezu konstant —1000V betréagt. Als Grund dafiir ist die im Vergleich zur Ma-
trixschichtdicke nur sehr kleine Grabenbreite von 1 mm zu nennen. Daher verschwindet
das elektrische Feld im Inneren des Grabens fast vollstdndig. Im Gegensatz dazu ist im
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Abbildung 8.2: Verteilung des elektrischen Potentials ® in der simu-
lierten Matrixschicht 10ns nach Einschalten der Hochspannung von
Prarget = —1000V zum Zeitpunkt ¢ = 0. Die gestrichelten Linien stel-
len Isolinien des Potentials dar und dienen der besseren Sichtbarkeit von
Kriimmung und Gefille in der Potentialverteilung.
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Inneren des breiten Grabens, dessen beide Hélften ober- und unterhalb der beiden Stege
liegen, noch ein elektrisches Feld von bis zu 4.5kV /cm vorhanden. Der Potentialabfall
von 1000 V muf dort also auf einer gréflere Strecke stattfinden, wie in Abbildung 8.2 gut
zu sehen ist.

IE| (kV/cm)

N
o
N I T I |

2.50

Abbildung 8.3: Verteilung des Betrags des elektrischen Feldes |E| in der simu-
lierten Matrixschicht und auf der Targetoberfliche 10ns nach Einschalten der
Hochspannung von ®urget = —1000V zum Zeitpunkt ¢ = 0.

8.3 Entwicklung der Ionendichte in der Matrixschicht-
Implantationsphase

Nach Ausbildung der Matrixschicht setzt die Reaktion der Ionen auf der Zeitskala der
inversen Ionenplasmafrequenz von w,;~! = 34ns ein. Dabei werden die Ionen aufgrund
des vorhandenen elektrischen Feldes in der Matrixschicht, in der das elektrische Poten-
tial jetzt um 1000V zwischen Plasma und Target abfillt, stark in Richtung des Targets
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beschleunigt. Die zeitliche Entwicklung der Ionenverteilung in der Umgebung des Tar-
gets ist in Abbildung 8.4 dokumentiert, wo die Ionendichte zu den vier verschiedenen
Zeitpunkten ¢ = 0, 70, 100 und 140ns wihrend der Matrixschicht-Implantationsphase
dargestellt ist. Die Dauer der Matrixschicht-Implantationsphase liegt dabei, &hnlich wie
bei den eindimensionalen Matrixschichten aus Kapitel 4, in der GréBenordnung von etwa
150 ns. Zum Zeitpunkt ¢ = Ons haben die Ionen noch die Verteilung wie in der Floating-
Potentialrandschicht. Dann setzt jedoch in der Matrixschicht eine Beschleunigung der
Ionen in Richtung auf das Target ein, wodurch die Ionendichte iiberall auf der Target-
oberfliche zunimmt, wie das Diagramm zum Zeitpunkt ¢ = 70ns in Abbildung 8.4 zeigt.
Gleichzeitig nimmt der Implantationsstrom auf die einzelnen Fléachensegmente des Tar-
gets zu und erreicht je nach Segment innerhalb einer Zeit von 50 bis 70 ns ein Maximum.
Darauf wird in Abschnitt 8.4 noch néher eingegangen. Lediglich auf der Bodenflache des
schmalen Grabens setzt der Strom erst zu dem deutlich spéteren Zeitpunkt ¢ = 140ns
ein und erreicht dann aber sofort sein Maximum. Dieses Verhalten, das sehr schén in
Abbildung 8.4 verfolgt werden kann, hat folgende Ursache: Aufgrund der im Vergleich zur
Matrixschichtdicke geringen Breite des schmalen Grabens von nur 1 mm ist das elektri-
sche Feld im Grabeninneren, &hnlich wie im Fall der Floatingpotential-Randschicht, sehr
klein. Als Folge davon werden die Ionen dort kaum beschleunigt und ihre Dichte bleibt
daher zunéchst nahezu konstant. Gleichzeitig dringen nun sehr schnelle Ionen, die in der
zylindrischen Matrixschicht vor den Stegen beschleunigt wurden, in den schmalen Graben
ein und erzeugen dadurch eine Stofiwelle mit grofler Dichte, die sich im Laufe der Zeit
immer tiefer in den Graben hineinbewegt. Diese Welle erreicht zum Zeitpunkt ¢ = 70 ns
ein Maximum von 10 m~3 in einer Tiefe von etwa 1.5mm im Graben. Mit zunehmender
Zeit lauft der Kopf der Stofiwelle immer mehr auseinander und wird dabei sténdig kleiner.
Schliellich erreicht die Welle etwa 140 ns nach Einschalten der Hochspannung den Boden
des Grabens und fithrt dort zu einem schlagartigen Einsetzen des Implantationsstroms.
Wihrend dieses ganzen Prozesses haben die Ionen hinter der Stofront {iberall im Graben
die gleiche Dichte wie am Grabeneingang und an den Stegstirnflichen. Das bekraftigt
nochmals die Tatsache, dafl im Grabeninneren kein nennenswertes elektrisches Feld vor-
handen ist, sodaf sich die Ionen dort mit konstanter Geschwindigkeit bewegen und ihre
Dichte daher konstant bleibt. In dem Moment, in dem die Ionenfront den Grabenboden
erreicht, ist die Dichte der Tonen sogar {iberall im Graben gleich. Aus der zeitlichen Ent-
wicklung der Dichteverteilung in Abbildung 8.4 kann man abschétzen, daf} sich die Welle
im Graben mit einer Geschwindigkeit von etwa 50 km /s fortpflanzt.

Das Auftreten einer solchen Ionenwelle, die sich in einen Graben hineinbewegt, wurde
auch schon von Sheridan bei PIII-Simulationen beobachtet, die jedoch mit homogenen
Dichteverteilungen der Tonen zu Beginn der Simulation durchgefiihrt wurden [SHERIDAN,
1995; SHERIDAN, 1996]. Driickt man den Zeitpunkt, zu dem die Welle den Grabenboden
erreicht, als Vielfaches der inverse Ionenplasmafrequenz w,;~ = (egm;/n;e?)/? aus, dann
erhélt man je nach der verwendeten Ionendichte n; folgende Werte: Setzt man fiir die Ionen
die Dichte n; = 5.3 - 10" m~3 ein, die die Ionen zu Beginn des Hochspannungspulses am
Eingang des schmalen Grabens besitzen, dann betréigt die inverse Ionenplasmafrequenz
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t=100ns t=140ns

Abbildung 8.4: Zeitliche Entwicklung der Ionendichte in der Umgebung des Targets,
dargestellt durch Momentaufnahmen zu den Zeitpunkten ¢ = 0, 70, 100 und 140 ns in-
nerhalb der Matrixschicht-Implantationsphase. Die Zeitpunkte, zu denen die einzelnen
Bilder aufgenommen wurden, sind jeweils unter den Diagrammen zu finden.

wpi t = 66ns und der Zeitpunkt des Auftreffens der Welle lautet ¢ = 140ns = 2.1 -
wpi . Benutzt man dagegen die mittlere anfingliche Tonendichte im Graben von n; =
1.7 - 10" m™3, dann erhélt man ¢ = 140ns = 1.2 - w,;~'. Damit liegt der Zeitpunkt des
Auftreffens zumindest in der GréSenordnung von ¢ = 1.5...2.0 - w,,; 7!, wie er bei der
Simulation von homogenen Matrixschichten beobachtet wurde.

Schliellich nimmt die Ionendichte im weiteren Verlauf der Matrixschicht-Implanta-
tionsphase {iberall in der Matrixschicht ab und die Schichtkante beginnt sich allméhlich
in das Plasma hineinzubewegen. Dabei behélt die Schicht zumindest in dem in Abbildung
8.4 dargestellten Zeitraum noch ihre zylindrische Form.
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8.4 Zeitliche Abhingigkeit der Ionenstromdichte auf
der Targetoberfliche

In diesem Abschnitt soll nun untersucht werden, wie die Ionenstromdichte auf den ein-
zelnen Segmenten der Targetoberfliche von der Zeit abhéngt. Dazu ist in Abbildung 8.5
die zeitliche Entwicklung der mittleren Stromdichte (j;) der Ionen fiir die einzelnen Seg-
mentflachen des Targets, wie Stegstirnflichen, Seitenflichen und Bodenflichen der beiden
Gréaben, dargestellt. Darin ist sehr schon zu erkennen, wie der Ionenstrom auf allen Seg-
mentflachen des Targets, mit Ausnahme des Bodens des schmalen Grabens, unmittelbar
nach Einschalten der negativen Hochspannung bei ¢ = 0 sehr stark ansteigt und innerhalb
kurzer Zeit jeweils ein Maximum erreicht. Dabei tritt die grofite Stromdichte an den Steg-
stirnflichen auf, wo nach etwa 50 ns {iber 74 A /m? erreicht werden. Dieses Strommaximum
ist iiber 17% groBer als das Maximum von 63 A/m?, das bei der vergleichbaren Simulati-
on der Plasmaimmersions-lonenimplantation an einer planaren Wand beobachtet wurde
(Abschnitt 4.4). Das hebt die fokussierende Wirkung der Kantenfelder hervor, durch die
mehr Ionen auf die Stegstirnflichen beschleunigt werden. Die Seitenflichen des breiten
Grabens erhalten mit maximal 32 A /m? zum Zeitpunkt ¢ = 70ns den zweitgroBten Strom
auf dem zweidimensionalen Target, wohingegen der Boden dieses Grabens leicht verzogert
nach etwa 80 ns von Tonen mit der Stromdichte (j;) = 26 A/m? getroffen wird. Der Grund
fiir die gegeniiber den Stegstirnflachen kleineren Stromdichten liegt neben dem Einflufl der
fokussierende Kantenfeldern ganz einfach in der geringeren Ionendichte der Matrixschicht

80 [ T T T T
L Mittlerer lonenstromdichte auf
70 [ = Stegstirnflachen
- —— Bodenflache breiter Graben
X === Seitenflachen breiter Graben
60 F Bodenflache schmaler Graben =
~~ [ Seitenflachen schmaler Graben

N [
e 50F .

Abbildung 8.5: Zeitliche Entwicklung der mittleren Stromdichte (j;) der To-
nen auf den einzelnen Segmentflichen des Targets im Zeitraum zwischen
0.5 us vor und 2 us nach Einschalten der negativen Hochspannung am Tar-
get.
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in der Niéhe des Grabens. Wihrend die Seitenflichen des schmalen Grabens hauptséchlich
am Grabeneingang von Ionen getroffen werden und dadurch zu dem abgebildeten kleinen
Strommaximum von 3.7 A/m? bei ¢t = 90ns fithren, setzt der Implantationstrom auf die
Bodenfliche dieses Grabens erst 140 ns nach Einschalten der Hochspannung ein und er-
reicht augenblicklich sein Maximum von fast 26 A /m?. Das ist eine Folge der beschriebenen
Ionenwelle, die genau zum Zeitpunkt ¢ = 140ns den Grabenboden erreicht (Abbildung
8.4). Bis dahin liegt die mittlere Ionenstromdichte am Grabenboden in der Gréfle der
Stromdichte der Floatingpotential-Randschicht von nur 0.52 A /m?.

Nach dem Erreichen des jeweiligen Maximums féllt der mittlere lonenstrom auf den
einzelnen Segmentfldchen rasch wieder ab und erreicht, dhnlich wie im eindimensionalen
Fall, nach etwa 2 us seine Sattigungswerte in der sich allméhlich entwickelnden Hochspan-
nungsrandschicht. Die Sittigungsstromdichten lim, .. (j;) sind in Tabelle 8.1 zusammen-
gefafit und berechneten Stromdichten vergleichsweise gegeniibergestellt. Die berechneten
Stromdichten basieren dabei wieder auf dem einfachen Modell, dafl der aus dem Plasma-
bulk kommende Tonenstrom der Dichte j, = 9.86 A/m? innerhalb der Griiben gleichméiBig
auf die Seiten- und Bodenfldchen verteilt wird. Die zugehorige Stromdichte mufl dabei
durch die Aufteilung auf mehrere Flachen zwar abnehmen, soll jedoch auf allen Flichen
des jeweiligen Grabens gleich grof sein. Auf den Stegstirnflichen sollte die Stromdichte
dagegen stets limy;_ (ji) = jo betragen, da sich dort die Ionen nicht auf mehrere Flachen
aufteilen miissen. Eine skizzenhafte Darstellung dieses Modells ist in Abbildung 7.12 auf
Seite 114 zu finden. Wie nun Tabelle 8.1 zeigt, ist die simulierte Stromdichte auf den
Stegstirnflichen mit 13.44 A/m? mehr als 36% hoher als die berechnete Stromdichte und
liegt sogar noch fast 24% iiber dem Niveau der Stromdichte in der Floatingpotential-
Randschicht. Diese betrigt nach Tabelle 7.2 auf Seite 114 nur 10.87 A/m?. Der angewach-
sene Strom ist wieder eine Folge der fokussierenden Kantenfelder, deren Betrag gegeniiber
der Floatingpotential-Randschicht nochmals um mehr als eine Gréflenordnung zugenom-
men hat. Dadurch werden erheblich mehr Ionen auf die Stegstirnflichen gezogen, als es
ohne Vorhandensein dieses Feldes der Fall wéire. Der Séattigungsstrom auf die Bodenfléache
des breiten Grabens ist mit 4.31 A/m? etwas héher als der Strom von 3.69 A/m? auf

Tabelle 8.1: Vergleich zwischen ndherungsweise berechneten und simulierten mittle-
ren S#ttigungsstromdichten lim; . (j;) auf den einzelnen Segmentfléichen des Targets
in der Hochspannungsrandschicht.

. limy oo (j;) berechnet | lim; . (j;) simuliert
Segmentflichen des Targets (A/m?) (A/m?)
Stegstirnflichen 9.86 13.44
Seitenflachen breiter Graben 4.93 3.69
Bodenflache breiter Graben 4.93 4.31
Seitenflachen schmaler Graben 0.90 0.53
Bodenflache schmaler Graben 0.90 7.99
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dessen Seitenflichen. Beide Werte liegen aber in der Groflenordnung, die auf der Grund-
lage des einfachen Modells erwartet wird. Wahrend der Ionenstrom auf die Seitenflichen
des schmalen Grabens sich bei 0.53 A/m? einpendelt und damit kleiner ist als berechnet,
erfihrt der Strom auf die Bodenfliche dieses Grabens mit 7.99 A/m? eine fast 9-fache
Steigerung gegeniiber seinem erwarteten Wert und eine mehr als 15-fache Steigerung ge-
geniiber seinem Wert von 0.52 A/m? vor Anlegen der Hochspannung. Das hat seinen
Grund in der Verteilung des elektrischen Feldes in dem schmalen Graben, die hier vor-
weggenommen werden soll: Durch den Abstand von nur 1 mm zwischen den Seitenwénden
des schmalen Grabens, der sehr klein ist gegeniiber der Schichtdicke der Hochspannungs-
randschicht (Gréflenordnung 1 cm), kompensieren sich die elektrischen Felder, die von den
gegeniiberliegenden Wénde ausgehen, sodafl der schmale Graben in guter Néherung als
feldfrei angesehen werden kann. Die Ionen, die nun in den schmalen Graben eindringen,
werden daher, ungehindert von einem transversalen elektrischen Feld, beinahe alle bis zum
Boden des Grabens weiterfliegen. Das hat zur Folge, daf§ der Sattigungsstrom am Boden

mit 7.99 A/m? in der gleichen GréBenordnung liegt wie der eingekoppelte Ionenstrom von
9.86 A /m?.

8.5 Zeitliche Abhingigkeit der Ionendosis auf der
Targetoberfliche

Die im vorigen Abschnitt beschriebene mittlere Ionenstromdichte auf den verschiedenen
Segmentflachen des Targets fiihrt aufgrund der grofien Unterschiede in der Zeitabhéngig-
keit zu sehr verschiedenen Ionendosen auf der Targetoberfliche. Die Ionendosis D; hat
dabei die Bedeutung der Anzahl der je Flacheneinheit implantierten Ionen. In Abbildung
8.6 ist nun die zeitliche Entwicklung der mittleren Ionendosis (D;) auf den einzelnen Seg-
mentflichen des Targets fiir zwei verschiedene Zeitrdume nach Einschalten des negativen
Hochspannungspulses dargestellt. Zunédchst zeigt Abbildung 8.6 a) den Verlauf der mittle-
ren lonendosis auf den unterschiedlichen Segmenten innerhalb von 1 us nach Einschalten
der Hochspannung. Alle Kurven, mit Ausnahme der zum Boden des schmalen Grabens
gehorenden Kurve, zeigen jeweils zu Beginn des Hochspannungspulses einen stérkeren
Anstieg als im weiteren Verlauf, was auf die in Abbildung 8.5 dargestellten anfanglichen
Maxima der Ionenstrome zuriickzufiihren ist. Mit dem Abklingen der Ionenstrome auf
ihre Gleichgewichtswerte nehmen die Kurven im Laufe der Zeit jedoch immer mehr den
Verlauf von Geraden an, was in Abbildung 8.6 b) schén zu sehen ist. Insgesamt zeigt (D)
auf den Stegstirnflichen den grofiten Anstieg, sowohl zu Beginn als im weiteren Verlauf.
Der zweitstirkste Anstieg ist zunéchst bei den Seitenflichen des breiten Grabens gefolgt
von der Bodenfliche dieses Grabens zu verzeichnen. Deren Kurven weisen im weiteren
Verlauf anndherend die gleiche Geradensteigung auf, wobei die mittlere Ionendosis auf
der Bodenfliche des Grabens ab etwa 6 us sogar grofler wird als auf den Seitenflichen.
Auf der Bodenflidche des schmalen Grabens ist (D;) bis zum Zeitpunkt ¢ = 140 ns nahezu
Null. Erst dann setzt der Implantationsstrom auf diese Fliche ein und die mittlere Do-
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sis beginnt dort schnell zuzunehmen. Weil die S#ttigungsstromdichte mit 7.99 A /m? fast
doppelt soch hoch ist wie auf allen Wéanden des breiten Grabens, iibertrifft die mittlere
Ionendosis (D;) auf der Bodenfliche des schmalen Grabens ab t = 0.55 us zuerst den
Wert auf der Bodenflédche des breiten Grabens und {iberholt dann bei ¢ = 0.92 us sogar
den entsprechenden Wert auf dessen Seitenwénden. Die kleinste mittlere Ionendosis wird
schliellich auf den Seitenflichen des schmalen Grabens beobachtet.

2.0 T T T T T T T T T
Mittlere lonendosis auf a)
F = Stegstirnflachen
F —— Bodenflache breiter Graben
—_ F === Seitenflachen breiter Graben
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Abbildung 8.6: Zeitliche Entwicklung der mittleren Ionendosis (D;) auf den
einzelnen Target-Segmentflichen a) innerhalb eines Zeitraums von 1 us und
b) innerhalb von 10 us nach Einschalten der negativen Hochspannung am
Target.
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Neben der mittleren Ionendosis auf den verschiedenen Segmenten des Targets ist
besonders die Kenntnis der detaillierten rdumlichen Verteilung von D; auf der Tar-
getoberfliche interessant. Deren zeitliche Entwicklung kann anhand der Momentauf-
nahmen zu den verschiedenen Zeiten t = 0.1, 0.2, 0.5, 1.0, 2.0 und 10 us verfolgt
werden, die in Abbildung 8.7 dargestellt sind. Zu Beginn (¢ = 0.1pus) besitzt das
Verteilungsprofil von D; noch grofie Ahnlichkeit mit dem Profil der Ionenstromdich-
te in der Floatingpotential-Randschicht, wie sie Abbildung 7.11 auf Seite 112 zeigt.
Die Ahnlichkeit zwischen dieser Dosisverteilung und der Stromdichteverteilung aus der

D; (10 m~2) t=0.1ps D; (10 m~2) t=02ps
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Abbildung 8.7: Zeitliche Entwicklung der Verteilung der Ionendosis D; auf
der Targetoberfliche, dargestellt in Form von Momentaufnahmen zu den
Zeiten t = 0.1, 0.2, 0.5, 1.0, 2.0 und 10 us. Die diinnen Linien symbolisieren
den Verlauf des Targets und dienen der besseren Sichtbarkeit.
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Floatingpotential-Randschicht ist darauf zuriickzufithren, daf§ der Zeitpunkt ¢ = 0.1 us
noch zur Matrixschicht-Implantationsphase gehort. Alle bis dahin auf das Target tref-
fenden Ionen stammen also aus der unmittelbaren Umgebung des Targets, wo sie mit
vergleichsweise geringer Geschwindigkeit gestartet sind. Sie sind daher noch in der Lage,
dem Verlauf des elektrischen Feldes an der Targetoberflédche zu folgen.

Mit zunehmender Zeit dehnt sich die Schicht nun aber immer mehr aus und &ndert
dabei gleichzeitig ihre Form von der zylindrischen Gestalt der Matrixschicht hin zu einem
immer mehr planaren Aufbau. Darauf wird in Kapitel 9 nadher eingegangen. Als Folge
davon setzt die Beschleunigung der Ionen in immer grofieren Entfernungen von der Tar-
getoberfliche ein und geschieht fast ausschliellich in Richtung der negativen z-Achse.
Wenn die Tonen nun in den Einflulbereich des elektrischen Feldes nahe der Targetober-
fliche kommen, ist ihre Geschwindigkeit bereits so hoch, dafl sie nur noch schwach aus
ihrer Bewegungsrichtung langs der negativen z-Achse abgelenkt werden kénnen. Dadurch
wird die Ionendosisverteilung auf den verschiedenen Segmentflichen mit zunehmender
Zeit immer homogener, weil die Ionen den elektrischen Feldlinien nahe des Targets nicht
mehr folgen konnen. Nach 10 us betrédgt die Dosis der implantierten Ionen auf den Steg-
stirnflichen iiberall etwa 9.5 - 10" m~2. Auf dem Boden des schmalen Grabens nimmt
die Dosis mit konstant 5.3 - 104 m~2 den zweitgroSten Wert auf dem Target an, wihrend
die Dosis auf dem Boden des breiten Grabens noch 3.0 - 10* m~=2 erreicht. Lediglich die
Seitenwande des breiten Grabens zeigen nach wie vor eine inhomogene Verteilung von D;
mit einem Maximum von 3.9 - 101 m~2 im Abstand 0.65 £ 0.05 mm vom Grabeneingang.
Hier macht sich, wie schon in der Floatingpotential-Randschicht, der Einflufl des starken
Feldes an den Aulenkanten der Stege bemerkbar. In den Ecken am Boden erreicht die lo-
nendosis auf den Seitenwiinden dagegen ein Minimum von 1.5- 10 m~2. Die Seitenwiinde
des schmalen Grabens werden schliellich ebenfalls nahezu homogen von Ionen getroffen,
die dort jedoch nur noch eine Dosis von D; = 3.9 - 103 m~2 erreichen.

8.6 Vergleich zu experimentell bestimmten Dosisver-
teilungen

In diesem Abschnitt wird nun die simulierte lonendosisverteilung auf dem Target mit expe-
rimentell gemessenen Verteilungen verglichen. Die Arbeiten von Ensinger et al. [ENSINGER
et al., 1999; ENSINGER et al., 2000] wurden im Rahmen von Untersuchungen zur Homo-
genitét der lonendosis bei der Behandlung U-férmiger Targets mittels Plasmaimmersions-
Tonenimplantation durchgefiihrt. Die Targets bestanden aus einem Metallblock von der
Linge 50 mm mit einem Graben der Tiefe h = 30mm in der Mitte, der beidseitig von
Stegen der Breite by = 20 mm eingerahmt wurde. Die Grabenbreite b; lag, je nach verwen-
detem Target, zwischen 1 mm und 16 mm. Die Targets wurden jeweils mit einem Streifen
aus Tantal und einer darauf befindlichen TayOs-Schicht von der Dicke 200 nm beklebt.
Durch PIII-Behandlung mit —40 kV-Pulsen wurde ein Teil dieser Schicht weggesputtert,
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und die verbleibende Schichtdicke konnte anschlieend mit Interferenzmethoden optisch
bestimmt werden. Das dazu verwendete Argon-Plasma war mit einem Neutralgasdruck
von 0.2 Pa und einer Plasmadichte von 5- 10> m™ dem hier in der Simulation benutzten
Plasma sehr dhnlich. Die an das Target angelegten Hochspannungspulse hatten jeweils
eine Dauer von 18 us. Da die Targets bei diesen Experimenten auf einem stabférmigen
Halter befestigt waren, hatte die expandierende Schicht stets eine sphérische Struktur.

Die in den Experimenten beobachteten Dosisverteilungen der Ionen stimmen quali-
tativ mit den simulierten Verteilungen fiir ¢ < 0.5 us aus Abbildung 8.7 iiberein: Von
innen nach auflen zunehmende Ionendosis auf den Stegstirnflichen, von oben nach un-
ten abnehmende Dosis auf den Stegaufenseiten mit einem lokalen Maximum nahe der
oberen Stegkante und eine vergleichsweise kleine bis verschwindende Ionendosis auf den
Seitenwinden des Grabens zwischen den Stegen. Die bis dahin gute Ubereinstimmung zwi-
schen simulierten und experimentellen Ergebnissen rithrt daher, daf§ die simulierte Schicht
anfangs eine zylindrische Struktur besitzt, die dem stets sphérischen Schichtaufbau in den
Experimenten sehr dhnlich ist und zu vergleichbaren Resultaten fithrt. Wie jedoch schon
diskutiert wurde, wird der Aufbau der Schicht in der Simulation im Laufe der Zeit immer
mehr planar, sodafl die simulierte Dosisverteilung mehr und mehr von den experimentell
gemessenen Verteilungen abzuweichen beginnt. Trotzdem besitzen die Dosisverteilungen
noch eine weitere Gemeinsamkeit, die gerade bei ldnger andauernder Implantation ins
Auge fillt: Die Tonendosis wird am Boden des Grabens zwischen den Stegen sehr grof.
Wihrend die Dosis an dieser Stelle in der Simulation nur noch von der Dosis auf den Steg-
stirnflachen {ibertroffen wird, die etwa doppelt so grof§ ist, nimmt sie in den Experimenten
am Grabenboden sogar ihre absoluten Maximalwerte auf dem ganzen Target an. Dabei
war die Zerstaubungsrate der aufgebrachten TayO5-Schicht am Boden eines 1 mm breiten
Grabens, wie er auch in der Simulation verwendet wurde, etwa dreimal so grof3 wie auf den
Stegstirnflichen. Als Griinde fiir diesen deutlichen Unterschied zwischen Simulation und
Experimenten kénnen zwei Argumente angefiihrt werden, die schon von Ensinger et al. als
Erklarungsversuch verwendet wurden: Zum einen kénnen die Ionen in den Experimenten
beim Auftreffen unter streifenden Winkeln auf die Seitenwénde der Grében von diesen
reflektiert werden und dadurch ebenfalls zu einem Strom auf den Grabenboden beitragen.
Dies ist in der Simulation nicht moglich, weil dort angenommen wird, daf§ die Ionen un-
abhéngig vom Aufschlagwinkel stets in die Oberflache eindringen. Zum anderen haben die
in den Experimenten verwendeten Targetblocke nur eine endliche Lénge von 50 mm und
sind dabei vorne und hinten offen. Das hat zur Folge, dafl die Ionen auch seitlich aus der
sphéarischen Schicht in den Graben eindringen kénnen und dabei den Grabenboden unter
grofferen Winkeln treffen. Da die Zerstdubungsrate jedoch mit zunehmendem Einfallswin-
kel (gemessen zur Fldchennormale) immer grofier wird [BEHRISCH, 1981; NASTASI et
al., 1996], steigt dadurch der Materialabtrag der TasOs-Schicht am Boden zusétzlich an,
wodurch eine grofiere Ionendosis vorgetduscht wird. In der Simulation dagegen konnten
die Tonen den Grabenboden nur erreichen, indem sie von oben in den Graben eindringen.
Angesichts dieser prinzipiellen Unterschiede zeigen die Ergebnisse aus den Experimenten
und der hier durchgefithrten Simulation zufriedenstellende Ubereinstimmungen.
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In einem von Méndl et al. durchgefiihrten Experiment [MANDL et al., 1997] wurde
anstelle eines Argon-Plasmas ein Stickstoff-Plasma mit einer Plasmadichte von 6-10 m™3
bei einer Elektronentemperatur von kg7, = 2eV und einem Neutralgasdruck von 0.2 Pa
verwendet. Der angewandte Hochspannungspuls hatte die Grofle von —30kV und die
Lange von 10 us. Als Target wurde ein metallischer Zylinder mit dem Durchmesser 50 mm
verwendet, der in der Mitte ein Loch der Tiefe h = 30 mm hatte, das einen Durchmesser
von 8mm besal. Auf die Targetoberfliche wurde eine 0.25 mm dicke Aluminium-Folie
aufgebracht, die durch die auftreffenden Plasmaionen zum Teil weggesputtert wurde. Aus
der verbleibenden Schichtdicke, die mittels RBS (Rutherford Backscattering Spectrosco-
py) gemessen wurde, konnte dann die Ionendosis bestimmt werden. Ahnlich wie in den
Experimenten von Ensinger et al. hatte die expandierende Schicht stets eine sphérische
Gestalt. Im Unterschied zu diesen war das Loch in der Mitte des Targets jedoch nach allen
Seiten geschlossen, weshalb die Ionen den Boden nur von oben erreichen konnten. Die ex-
perimentelle Messung ergab schliellich eine Verteilung der Tonendosis, die qualitativ sehr
gut mit der simulierten Verteilung nach 10 us iibereinstimmt, wie sie in Abbildung 8.7 zu
sehen ist: Innerhalb der Fehlerschranken war die Ionendosis zunéchst auf den Stegstirn-
flichen konstant. Wiahrend die Seitenwénde des Lochs eine Dosis erhielten, die unter der
Nachweisgrenze der RBS-Methode lag, wurde am Boden des Lochs eine Dosis gemessen,
die etwa einem Viertel der Dosis auf den Stegstirnflichen entspricht. Im Gegensatz zu
den Experimenten von Ensinger et al. konnten die Ionen hier nicht seitlich in das Loch
eindringen und durch die gesteigerte Oberflichenzerstdubung zu einer scheinbar groeren
Ionendosis am Boden des Lochs beitragen. Aus diesem Grund hat der Boden des Lochs,
dhnlich wie der Grabenboden in der Simulation, auch nicht die gréfite lonendosis auf dem
gesamten Target erhalten. Das verdeutlicht nochmals den bei Ensinger et al. auftreten-
den prinzipiellen Fehler bei der Bestimmung der Ionendosis, der durch die seitlich in den
Graben eindringenden Ionen verursacht wird.

8.7 Vergleich zur PIII ausgehend von einem homo-
genen Plasma

Wie bereits in der Einleitung zu diesem Kapitel bemerkt wurde, wurde in alle Simula-
tionen, die bisher zur Untersuchung der PIII an zweidimensionalen Targets durchgefiihrt
wurden, ein homogenes Plasma verwendet, in dem die Ionen und Elektronen anfangs in
Ruhe waren [SHERIDAN, 1995; SHERIDAN, 1996]. Bei der Untersuchung der PIII an einer
planaren Wand konnte jedoch schon in Kapitel 4 gezeigt werden, dafl die Wahl der Start-
konfiguration einen grofien Einflufl auf den zeitlichen Verlauf der Ionenstromdichte auf
der Wand hat. Da sich um ein Target, das in ein Plasma eingetaucht wird, iiblicherweise
eine inhomogene Plasmarandschicht aufbaut, entspricht die Wahl einer Floatingpotential-
Randschicht als Startkonfiguration eher den realen Gegebenheiten. In diesem Abschnitt
sollen nun die Anderungen in der Ionenstromdichte diskutiert werden, wenn statt der
Floatingpotential-Randschicht ein homogenes Plasma als Anfangszustand verwendet wird.
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Dazu wurde eine Simulation unter Verwendung des gleichen zweidimensionalen Targets
durchgefiihrt, bei der die anfingliche Plasmadichte jetzt aber iiberall n, = 2 - 10 m~
betrug und die Ionen, aufler einer thermischen Geschwindigkeitsverteilung entsprechend
der Temperatur T; = 300 K, keinerlei Driftgeschwindigkeit besaflen.

Zunéchst ist in Abbildung 8.8 die zeitliche Entwicklung der Tonendichte wahrend der
ersten 140 ns nach Einschalten der Hochspannung in Form von vier verschiedenen Mo-
mentaufnahmen dargestellt.
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Abbildung 8.8: Zeitliche Entwicklung der Ionendichte eines zu Beginn homogenen
driftfreien Plasmas in der Umgebung des Targets, dargestellt durch Momentauf-
nahmen zu den Zeitpunkten ¢ = 0, 50, 100 und 140ns innerhalb der Matrix-
schicht-Implantationsphase. Die Zeitpunkte, zu denen die einzelnen Bilder aufgenom-
men wurden, sind jeweils unter den Diagrammen zu finden.
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Zum Zeitpunkt t = Ons ist die Ionendichte iiberall, auch in dem schmalen Graben zwi-
schen den Stegen, konstant. Diese Anfangsverteilung unterscheidet sich sehr von der einer
Floatingpotential-Randschicht, wie ein Vergleich mit Abbildung 8.4 zeigt. Nach dem Um-
schalten der Targetspannung von 0V auf —1000V bei ¢ = Ons weichen die Elektronen
nahezu instantan vom Target zuriick und hinterlassen eine Region mit einer homoge-
nen lonenraumladungsdichte, die Matrixschicht. Anschlieffend setzt auf der Zeitskala von
wpi~t = (egmi/nye?)/? = 34ns eine Beschleunigung der Ionen aus dieser Matrixschicht
in Richtung auf das Target ein. Als Folge davon nimmt deren Dichte in der unmittelba-
ren Umgebung des Targets zunéchst iiberall gleichméflig ab und betrdgt nach 50 ns nur
noch die Halfte des Anfangswertes. Gleichzeitig beobachtet man, dafl sich, dhnlich wie
in Abbildung 8.4, wieder eine aus dem Plasma kommende Wellenfront in dem schmalen
Graben abwiérts bewegt. Diese erreicht zu dem dargestellten Zeitpunkt ¢ = 50ns ihre
grofite Dichte von etwa 4-10% m™2, die in einer Tiefe von 0.8 mm im Graben auftritt. Die
Welle entsteht dadurch, dafl einige Ionen, die in der Matrixschicht vor den Stegen in Rich-
tung auf die Stegstirnflichen mit dem dazwischen liegenden Grabeneingang beschleunigt
wurden, mit hoher Geschwindigkeit in den schmalen Graben eindringen. In dem schma-
len Graben selbst ist nun das Potentialgefiille aufgrund der geringen Grabenbreite von
Anfang an sehr klein. Die Ionen, die sich bereits zu Beginn des Hochspannungspulses
im Graben befinden, konnten daher bisher nur auf relativ kleine Geschwindigkeiten be-
schleunigt werden. Diese langsamen Ionen werden nun von den schnellen Ionen, die in den
Graben eindringen, eingeholt, wodurch die extrem hohe Wellenfront entsteht. Aufgrund
der insgesamt grofleren lonendichte in der Matrixschicht ist die maximale Dichte in der
Wellenfront etwa viermal so grofl wie im Fall der Simulation mit einer Floatingpotential-
Randschicht als Startkonfiguration. Nach 100 ns sind bereits soviele Ionen in das Target
eingedrungen, dafl die verbleibende Ionendichte auf der Targetoberfliche im Mittel nur
noch 5 - 10 m=2 betrigt. Gleichzeitig hat sich die Welle in dem schmalen Graben noch
weiter abwérts bewegt, wobei ihr Kopf immer mehr auseinander lduft. Schliefflich trifft
die Welle, genau wie im Fall der Floatingpotential-Randschicht aus Abbildung 8.4, zum
Zeitpunkt ¢ = 140ns auf den Boden des schmalen Grabens. Die Matrixschicht und die
anschlieBend expandierende Randschicht behalten wihrend des gesamten dargestellten
Zeitraums eine zylindrische Gestalt.

Die Wahl eines homogenen driftfreien Plasmas als Anfangszustand fiihrt auch zu star-
ken Anderungen im Verlauf der mittleren Ionenstromdichte (j;) auf den verschiedenen
Segmentflichen des Targets. Um diese Anderungen leichter erkennen zu kénnen, ist in
Abbildung 8.9 eine vergleichende Darstellung der zeitliche Entwicklung der mittleren Io-
nenstromdichte, getrennt nach den einzelnen Segmentflichen, dargestellt. Darin soll die
Bezeichnung ,Randschichtplasma® auf die Verwendung eines Plasmas mit ausgebildeter
Floatingpotential-Randschicht als Startkonfiguration der Simulation hindeuten. Aus den
verschiedenen Teilbildern der Abbildung kann man gut erkennen, dafl das homogene Plas-
ma auf fast allen Targetsegmenten zu deutlich grofleren Strommaxima fithrt. Dies ist eine
Folge der hoheren Anfangsdichte der Ionen in der unmittelbaren Néhe zur Targetober-
fliche. Zudem treten diese Stromspitzen iiberall zum Zeitpunkt ¢ = 35ns = 1.03-w,; " und
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damit zwischen 15 und 45 ns frither auf als bei Verwendung eines Plasmas mit ausgebilde-
ter Randschicht. Auch das ist eine Folge der hoheren Anfangsdichte der Ionen, weil diesen
jetzt eine viel kleinere Geschwindigkeit geniigt, um die gleiche Stromdichte zu erzeugen.
Der Zeitpunkt des Auftretens der Strommaxima stimmt sehr gut mit jenem {iberein, der
unter Verwendung des gleichen homogenen Plasmas vor einer planaren Wand beobachtet
wurde (Abschnitt 4.3). Der Maximalstrom ist auf den Stegstirnfliichen mit 124 A /m? jetzt
fast 68% groBer geworden. Auf der Bodenflidche und den Seitenflichen des breiten Grabens
wachsen die maximalen Stréme mit 85 A /m? bzw. 92 A /m? sogar um fast 230% bzw. 190%
gegeniiber dem Randschichtplasma an. Auch die Seitenflachen des schmalen Grabens ha-
ben nun einen nennenswerten lonenstrom mit der maximalen Dichte von 26 A/m? zu
verzeichnen, der allerdings genauso schnell wieder verschwindet wie zuvor. Interessant ist
das Auftreten der zwei Strommaxima auf dem Boden des schmalen Grabens (Abbildung
8.9d)). Das erste Maximum von 13 A /m? bei ¢ = 35 ns stammt von den anfangs im Graben
vorhandenen Ionen. Ein solches Maximum wurde bei der Simulation ausgehend von einer
Floatingpotential-Randschicht nicht beobachtet, weil dort die Ionendichte in Nihe des
Grabenbodens zu Beginn des Hochspannungspulses verschwindend klein war. Das zweite
Maximum in Abbildung 8.9d) stammt dagegen wieder von der Tonenwelle. Es ist jedoch
bemerkenswert, dafl dieses Maximum trotz der iiberwiegend gréfieren Ionendichte in der
Welle mit 21 A/m? sogar 20% kleiner ist als in der Randschichtplasma-Simulation. Ein
Vergleich zwischen den Abbildungen 8.4 und 8.8 zeigt jedoch, dafl die Ionendichte zum
Zeitpunkt des Kontakts der Wellen mit der Bodenfliache (¢ = 140ns) jeweils etwa gleich
ist und damit Strome in der gleichen Groflenordnung erzeugt werden.

Schliefflich 148t sich noch feststellen, dafl die mittleren Ionenstréme auf die verschie-
denen Targetsegmente bei Verwendung eines homogenen driftfreien Plasmas mit der Zeit
kleiner werden als die entsprechenden Stréme in einem anfénglichen Randschichtplasma.
Auf dieses Verhalten wurde bereits in Kapitel 4 im Zusammenhang mit planaren Targets
hingewiesen. Der Grund dafiir liegt darin, dal in der Simulation ausgehend von einer
Floatingpotential-Randschicht stets ein Ionenstrom der Dichte j; = 9.86 A/m? aus dem
Plasmabulk in die Randschicht eingekoppelt wird. In der Simulation unter Verwendung
eines driftfreien Plasmas fehlt dagegen solch ein Strom. Es werden daher nur diejenigen
Tonen auf das Target beschleunigt, die aufgrund der sich bewegenden Schichtkante in die
Randschicht gelangen. Da die Expansion der Schicht mit der Zeit jedoch immer lang-
samer wird und mit Eintreten des neuen Gleichgewichtszustandes der Hochspannungs-
randschicht schliefflich sogar ganz zum Stillstand kommt, mufl auch der Ionenstrom auf
das Target immer mehr abnehmen und schliellich ganz verschwinden. Auf den Stegstirn-
flaichen sowie den Wandflachen des breiten Grabens unterschreitet der mittlere Ionenstrom
aus der Simulation mit dem homogenen Plasma ab etwa 0.4 bis 0.5 us den entsprechenden
Strom aus der Simulation mit dem Randschichtplasma. Auf der Bodenfldche des schmalen
Grabens tritt dieser Fall dagegen erst ab etwa 1 us ein.
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Abbildung 8.9: Vergleich der zeitlichen Entwicklung der mittleren Ionenstromdich-
te (ji) auf a) den Stegstirnflichen, b) der Bodenfldche des breiten Grabens, c) den
Seitenfléchen des breiten Grabens, d) der Bodenfliche des schmalen Grabens und
e) den Seitenflichen des schmalen Grabens fiir den Fall unterschiedlicher Startkon-
figurationen (Randschichtplasma mit ausgebildeter Floatingpotential-Randschicht,

homogenes Plasma).
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8.8 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde die Physik untersucht, die sich in der Plasmarandschicht in der
Umgebung eines zweidimensionalen Targets abspielt, wenn dessen Potential plétzlich vom
Floatingpotential auf das Hochspannungspotential von —1000V gedndert wird. Es hat
sich gezeigt, dal um die in das Plasma hineinragende Doppelstempel-Struktur nach An-
legen der negativen Hochspannung zunéchst eine anndherend zylindrische Matrixschicht
entsteht. Die Tonen, die sich anfangs in dieser Matrixschicht befinden, werden in dem
entstandenen Potentialgefille auf das Target beschleunigt und fiithren auf den einzelnen
Segmenten der Targetoberfliche innerhalb kurzer Zeit zu verschieden hohen Stromma-
xima. Die Ionenstromdichte auf den Stegstirnflachen ist dabei durch die fokussierenden
Kantenfelder am grofiten, dhnlich wie es bereits bei der Simulation der Floatingpotential-
Randschicht in Kapitel 7 beobachtet wurde. In den schmalen Graben zwischen den beiden
Stegen bewegt sich wiahrend der Matrixschicht-Implantationsphase eine aus dem Plasma
kommende Ionenwelle hinein, die erst nach einer deutlichen Verzogerung den Graben-
boden erreicht und dann auch dort zu einem Einsetzen des Implantationsstroms fiihrt.
Wihrend der anschlieBenden Expansionsphase der Randschicht entwickelt sich im Laufe
der Zeit immer mehr eine planare Randschicht. Darin werden die aus dem Plasma kom-
menden Tonen zunéchst nur in Richtung der negativen z-Achse beschleunigt und kénnen
erst in unmittelbarer Néhe zur Targetoberfliche seitlich abgelenkt werden. Aufgrund ihrer
Tréagheit und ihrer groflen Geschwindigkeitskomponente in z-Richtung kénnen die Tonen
den Feldlinien in Targetnidhe aber kaum noch folgen. Das fiihrt dazu, dafl sich im Laufe
der Zeit eine Dosisverteilung auf der Targetoberfliche entwickelt, bei der die Ionendosis
auf den einzelnen Segmenten des Targets jeweils nur noch gering variiert. Insgesamt un-
terscheidet sich die mittlere Dosis auf den verschiedenen Segmentflichen aber sehr. Die
grofite mittlere Dosis tritt dabei auf den Stegstirnflichen auf und wird von der mittleren
Dosis auf der Bodenfldche des schmalen Grabens gefolgt. Die Seitenwénde dieses Grabens
werden dagegen am seltensten von lonen getroffen, weil sich die elektrischen Felder, die
von diesen Seitenwénden ausgehen, durch die geringe Grabenbreite gegenseitig so stark
schwéchen, dafl die Ionen nicht auf die Seitenwénde gezogen werden. Dagegen erhalten
alle Wande des breiten Grabens im Mittel die gleiche Ionendosis. Insgesamt zeigen die
Untersuchungen, daf3 die PIII, zumindest bei makroskopischen Strukturen, wie sie hier
untersucht wurden, nicht dazu in der Lage ist, zu einer homogenen Implantation der
Ionen zu fiithren. Eine Vorhersage der Dosisverteilung auf einem strukturierten Target
scheint ohne vorherige Computersimulationen kaum noch moglich zu sein. Wie wich-
tig die richtige Wahl der Startkonfiguration bei solchen Simulationen jedoch ist, haben
die Untersuchungen in Abschnitt 8.7 gezeigt. Die Verwendung eines homogenen driftfrei-
en Plasmas als Ausgangszustand fiihrt im Vergleich zu einem Plasma mit ausgebilde-
ter Floatingpotential-Randschicht zunéchst zu deutlich grofleren Stromspitzen wahrend
der Matrixschicht-Implantationsphase. In der anschlieBenden Phase der expandierenden
Randschicht nehmen die Ionenstrome jedoch schnell ab, weil in einem driftfreien Plasma
keine Séttigungsstrome mehr aus dem Plasmainneren in die Randschicht gelangen und
damit die Strome auf das Target mit der Zeit verschwinden.



Kapitel 9

Eigenschaften einer
zweidimensionalen
Hochspannungsrandschicht

9.1 Einleitung

Im Kapitel 8 wurde die zeitliche Entwicklung sowie die rdumliche Verteilung des Ionen-
stroms und der Tonendosis auf einem zweidimensional Target untersucht, wenn an dieses
plotzlich eine negative Hochspannung von —1000V angelegt wird. Als Ausgangszustand
der durchgefiihrten Simulation diente dabei eine Floatingpotential-Randschicht um das
Target herum. In diesem Kapitel soll nun untersucht werden, welche Eigenschaften die
stationdre Hochspannungsrandschicht hat, die sich wihrend der an dem Target durch-
gefithrten PIII im Laufe der Zeit entwickelt. Diese Gleichgewichtseigenschaften sind bei
hinreichend lange andauerendem Hochspannungspuls entscheidend fiir die Ionendosisver-
teilung auf dem Target. In dem simulierten Plasma stellt sich dieser Gleichgewichtszustand
schon nach wenigen Mikrosekunden ein.

9.2 Dichteverteilung in der stationidren Hochspan-
nungsrandschicht

Die simulierten Dichteverteilungen der Ionen und Elektronen in der stationdren Hochspan-
nungsrandschicht bei Anliegen des Target-Potentials von —1000V sind in den Abbildun-
gen 9.1 und 9.2 dargestellt. Wie man in den beiden Abbildungen sehr gut sehen kann, hat
sich die Plasmarandschicht im stationéren Fall soweit vom Target zuriickgezogen, daf die
genaue Struktur des Targets keinen besonderen Einflul mehr auf den Aufbau der Rand-
schicht hat. Die Plasmarandschicht ist jetzt beinahe wieder planar, wie die Verlaufe der
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Teilchendichte-Isolinien in den beiden Darstellungen zeigen. Die Ausdehnung der Rand-
schicht und die Position der Schichtkante 148t sich, wie im Fall der Floatingpotential-
Randschicht, wieder gut erkennen, wenn man die relative Abweichung zwischen Ionen-
und Elektronendichte (n; — ne)/n; betrachtet, die in Abbildung 9.3 dargestellt wird. Die
Orte, an denen die Elektronendichte um 5% unter die Ionendichte abgenommen hat, an
denen also n, = 0.95n; gilt, befinden sich auf einer leicht gekriimmten Linie an der Positi-
on z = 1.08 0.04 cm. Diese Linie befindet sich genau genommen schon in der Schicht, da
die Ionen und Elektronen an der Schichtkante selbst ja gerade noch die gleichen Dichten
haben. Daher muf sich die Schichtkante sogar noch weiter vom Target entfernt befinden.
Die Schichtdicke betrédgt also unmittelbar vor den beiden Stegen mindestens 6 mm und
erreicht im Zentrum des breiten Grabens sogar mehr als 1 cm. Im Vergleich dazu hatte die
Schicht in der stationéren planaren Hochspannungsrandschicht eine Dicke von etwa 8 mm,
die zwischen diesen Werten liegt. Innerhalb der Schicht fallen die Dichten der beiden Teil-
chenarten schnell ab. Wahrend die Elektronendichte aber schon ab x = 9.0 + 0.3 mm
verschwindet, liegt die Ionendichte in der gesamten Schicht in der Groflenordnung von
10 m~3.

Abbildung 9.1: Dichteverteilung der Ionen in der simulierten stationdren Hoch-
spannungsrandschicht. Die gestrichelten Linien stellen Isolinien der Ionendichte
dar und dienen der besseren Sichtbarkeit von Kriimmung und Gefille in der Ver-
teilung.
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Abbildung 9.2: Dichteverteilung der Elektronen in der simulierten stationéren
Hochspannungsrandschicht. Die gestrichelten Linien stellen Isolinien der Elektro-
nendichte dar und dienen der besseren Sichtbarkeit von Kriimmung und Gefélle
in der Verteilung.

9.3 Verteilung des Potentials und des elektrischen
Feldes

Aufgrund der geringen Teilchendichten im Bereich der Schicht erstreckt sich der Potenti-
alabfall von A® = 1000V f{iber einen deutlich grofleren Bereich als in der Matrixschicht,
wie in Abbildung 9.4 gut zu erkennen ist. Die Orte, an denen das elektrische Potential
von 0V im Plasmabulk auf & = —kgT,/2e = —4V abgefallen ist, befinden sich an der
Stelle x = 1.17 £ 0.03 cm. Nach dem Bohmkriterium sollten diese Orte die Schichtkante
markieren. Wenn man beachtet, daf§ die Position x = 1.08 4+ 0.04 cm, wo die Elektronen-
dichte um 5% unter die Ionendichte abgesunken ist, bereits zur Schicht gehort und damit
noch naher am Target liegt, dann stimmen diese Beobachtungen gut miteinander {iberein.
Ahnlich wie in der Matrixschicht tritt das stiirkste Potentialgefille vor den beiden Stegen
auf, weshalb das elektrische Feld dort Betridge von 4kV/cm in der Mitte der Stegstirn-
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Abbildung 9.3: Verteilung des auf die ITonendichte bezogenen relativen Unter-
schieds zwischen Ionen- und Elektronendichte (n; — ne)/n;. Die gestrichelte Linie
verbindet die Orte, an denen die Elektronendichte um 5% unter die Ionendichte
abgesunken ist, also n, = 0.95n; gilt. Diese Linie verlduft eigentlich schon in
der Schicht, ihre Lage stimmt jedoch wegen der geringen Abweichung zwischen
Ionen- und Elektronendichte annéherend mit der der Schichtkante iiberein. Man
beachte die gegeniiber den Abbildungen 9.1 und 9.2 gedrehte Lage des Koordi-
natensystems.

flachen annimmt, wie Abbildung 9.5 zeigt. An den Kanten der beiden Stege treten wieder
die schon mehrfach beobachteten Feldspitzen auf, die an den Auflenkanten eine Hohe von
20kV/cm und an den Innenkanten etwa 12kV /cm erreichen. Diese sorgen fiir die in Ka-
pitel 8 beschriebene Fokussierung der Ionen auf die Stegstirnflichen sowie auf die oberen
Regionen der Seitenwénde der Gréaben. Der beinahe lineare Potentialabfall im Bereich des
breiten Grabens fiihrt dagegen zu dem nahezu konstanten Feld im Inneren des Grabens,
das in der Groflenordnung von 1kV /em liegt. Schlieflich sei noch auf das elektrische Feld
im Inneren des schmalen Grabens hingewiesen: Genau wie in der Matrixschicht hat dieser
Graben mit 1 mm gegeniiber der Schichtdicke von etwa 1cm eine so geringe Breite, dafl
das Potential iiberall im Grabeninneren fast konstant ist. Infolge dessen verschwindet das
elektrische Feld in dem schmalen Graben auch nahezu vollsténdig.
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Abbildung 9.4: Verteilung des elektrischen Potentials ® in der simulier-
ten stationdren Hochspannungsrandschicht. Die gestrichelten Linien stel-
len Isolinien des Potentials dar und dienen der besseren Sichtbarkeit von
Kriimmung und Gefille in der Verteilung.

9.4 Geschwindigkeitsverteilung der Ionen

Die Geschwindigkeit der Ionen nimmt in der Schicht von der Bohmgeschwindigkeit vg =
\VksTe/m; = 4.4km/s, die sie an der Stelle x = 1.20 & 0.02 cm erreichen, bis zur Tar-
getoberfliche auf mehr als 69 km/s zu. Die gesamte Verteilung des Betrags der mittleren
Ionengeschwindigkeit v; ist in Abbildung 9.6 dargestellt. Wahrend das Bohmkriterium im
Fall der Floatingpotential-Randschicht aufgrund der Kriimmung der Schicht und der da-
mit verbundenen Divergenz des lonenstroms (Abschnitt 7.3.4) nicht iiberall in der Lage
war, die Position der Schichtkante zu beschreiben, deckt sich in der stationéren Hoch-
spannungsrandschicht die Lage der nach dem Bohmkriterium bestimmten Schichtkante
gut mit der nach Abbildung 9.3 ermittelten Position der Schichtkante.
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Abbildung 9.5: Verteilung des Betrags des elektrischen Feldes |E| in der simu-
lierten stationdren Hochspannungsrandschicht.

9.5 Strom- und Winkelverteilung der Ionen auf der
Targetoberfliche

Bei der Untersuchung der Floatingpotential-Randschicht in Abschnitt 7.4 hat sich gezeigt,
daBl die Verteilung der ITonenstromdichte auf der Targetoberfliche qualitativ gut mit dem
Verlauf des elektrischen Feldbetrages auf dem Target iibereinstimmt. Das hat seine Ur-
sache darin, daf} sich die Randschicht, aufgrund des geringen Potentialunterschieds von
AP = 40.285V zwischen Plasmabulk und Target, gut an das Target anpassen kann und
der Verlauf der Schichtkante der Struktur der Targetoberflache weitestgehend folgen kann.
Wie sich jedoch in den Abschnitten 9.2 bis 9.4 in diesem Kapitel gezeigt hat, ist das in
der Hochspannungsrandschicht nicht mehr der Fall. Die Schichtkante hat sich so weit vom
Target entfernt, dafl der Targetaufbau fiir ihren Verlauf kaum noch eine Rolle spielt und
die Schichtkante daher nahezu planar geformt ist. Wie Abbildung 9.4 gezeigt hat, tritt
erst tief in der Randschicht, wenn das Potential gegeniiber dem Plasmainneren bereits
um einige 100 V abgefallen ist, eine Anpassung der Potentialverteilung an die Targetober-
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Abbildung 9.6: Verteilung des Betrags der mittleren Ionengeschwindigkeit v;. Die
gestrichelte Linie stellt die Isotache zu v; = 4.4km/s dar und markiert die Po-
sitionen, an denen Ionen die Bohmgeschwindigkeit erreichen. Man beachte die
gegeniiber Abbildung 9.4 gedrehte Lage des Koordinatensystems.

fliche ein. Die aus dem Plasmabulk kommenden Ionen werden daher bei Eintritt in die
Randschicht zunéchst iiberall nahezu parallel zur negativen xz-Achse auf hohe Geschwin-
digkeiten beschleunigt. Erst in der unmittelbaren Nédhe zur Targetoberfliche tritt dann
ein nicht verschwindendes elektrisches Feld auf, das auch schief zur z-Achse oder sogar
parallel zur y-Achse orientiert ist. Aufgrund der Trégheit der Ionen und ihrer dann be-
reits sehr groflen Geschwindigkeitskomponente in Richtung der negativen x-Achse kénnen
diese den elektrischen Feldlinien aber nicht mehr folgen. Sie treffen daher iiberall unter
vergleichsweise geringen Ablenkwinkeln ., die relativ zu x-Achse gemessen werden, auf
das Target. Das ist in Abbildung 9.7 gut zu sehen. Auf den Stegstirnflichen nehmen die
Ablenkwinkel unter dem Einfluf§ der d&uleren Kantenfelder von bis zu 20 kV /cm Stérke von
innen nach auflen zu und erreichen an der Auflenkante maximal 15°. Dieser Zuwachs setzt
sich dann zunéchst auf den StegauBienseiten (Seitenwénde des breiten Grabens) fort, wo
die Ablenkwinkel mit 1, = 28.4° in der Flichenmitte ihre Maximalwerte auf dem gesam-
ten Target erreichen. Ahnlich wie im Fall der Floatingpotential-Randschicht treten in der
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Abbildung 9.7: Verteilung des Betrags der relativ zur z-Achse gemessenen lo-
nenablenkwinkel ¥y auf der Targetoberfliche. Die diinne Linie symbolisiert den
Verlauf der Targetoberfliiche und dient der besseren Sichtbarkeit.

Umgebung der Stegauflenseiten die grofiten transversalen Feldkomponenten auf. Dadurch
werden die Tonen, die die Stegstirnflichen verfehlt haben, mit zunehmender Tiefe in dem
breiten Graben immer mehr auf das Target umgelenkt. Zum Boden des breiten Grabens
hin fallen die Ablenkwinkel dann jedoch wieder leicht ab und erreichen direkt an den kon-
kaven Ecken nur noch Werte um ¢, = 25°. Diese Abnahme 148t sich wie folgt begriinden:
Mit zunehmendem Abstand, mit dem die Ionen an den Stegstirnflichen vorbeifliegen,
wird das auf sie wirkende elektrische Feld immer schwécher, wie der Feldverteilung in
Abbildung 9.5 zu entnehmen ist. Als Folge davon werden die Ionen immer weniger aus
ihrer anfangs zur x-Achse parallelen Bewegung abgelenkt und kénnen die Stegauenseiten
nur noch weiter unten im Graben erreichen. Gleichzeitig wird der Betrag des elektrischen
Feldes allgemein sowie die Feldkomponente in y-Richtung mit Anndherung an die konkave
Ecke des breiten Grabens immer geringer. Selbst wenn also ein Ion tief im Graben noch in
die Néhe der Seitenwénde gelenkt wird, ist die weitere Ablenkung seiner Trajektorie dort
deutlich schwécher als in der Eingangsregion des Grabens. Dadurch nehmen die Winkel
¥y, mit denen die Ionen auf die Seitenwénden des Grabens treffen, nach unten immer
mehr ab. Auf dem Boden des breiten Grabens setzt sich die Abnahme der Winkel bis auf
¥ = 1.5° in dessen Mitte fort, da das elektrische Feld dort wieder zunehmend parallel zur
x-Achse orientiert ist. In dem schmalen Graben schliefflich erreichen die Ablenkwinkel der
Tonentrajektorien nur noch Werte zwischen 0.8° in der Mitte und 2.6° an den Réndern des
Grabenbodens sowie im Mittel 6° auf den Seitenflichen. Der Grund fiir diese niedrigen
Werte 1dt sich ebenfalls in Abbildung 9.5 erkennen: Mit Ausnahme der Region nahe des
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Grabeneingangs herrscht im Inneren des schmalen Grabens ein so kleines elektrisches Feld,
dal die Ionen, die alle nahezu parallel zur z-Achse in den Graben eindringen, dadurch
nur geringfiigig aus ihrer Anfangsrichtung abgelenkt werden konnen.

Wiéhrend die Ablenkwinkel in anschaulicher Weise dazu dienen, die Trajektorien der
Ionen nachzuvollziehen, spielen die relativ zur Flachennormale gemessenen Winkel ¢, un-
ter denen die Teilchen in die Targetoberfliche eindringen, eine sehr wichtige Rolle bei der
technischen Nutzung der PIII, denn diese beeinflussen die Zerstdubung der Targetober-
fliche sehr stark. Die Zerstdubungsausbeute eines Kupfer-Targets liegt bei senkrechtem
Beschufl mit Argon-Ionen der Energie 1keV in der Gréflenordnung von etwa Yy = 3
Kupfer-Atomen pro Argon-lon [BEHRISCH, 1981; NASTASI et al., 1996]. Die Ausbeu-
te Y wichst mit zunehmendem Beschulwinkel 9 sogar noch an, weil die Ionenenergie
dabei immer néher an der Targetoberfliche deponiert wird. Als Folge davon tritt bei
Winkeln von ¢ = 60 — 70° ein Maximum von Y/Y{ zwischen 3 und 4 auf. Fiir noch grifie-
re Beschufiwinkel fillt die Zerstdubungsausbeute aber wieder stark ab, weil die Ionen in
der Realitdt dann sogar von der Targetoberfliche reflektiert werden. Die simulierte Ver-
teilung der Winkel 9, unter denen die Ionen in der Hochspannungsrandschicht auf die
Targetoberfliiche treffen, ist nun in Abbildung 9.8 dargestellt. Wahrend sich die Winkel-
verteilung auf den Grabenbdden sowie auf den Stegstirnflichen gegeniiber Abbildung 9.7
nicht verédndert, kommt es auf den Seitenflichen der beiden Grében zu einem Sprung von
Uy auf ¥ = 90° — 9. Auf den beiden Seitenwéinden des breiten Grabens (Auflenseiten
der beiden Stege) treffen die Ionen daher mit Winkeln ¢ zwischen 61.6° in der Mitte

0 (%)

60 - I e
45 -
30 -
15 -
| N
150 =
1.25
100 |
75 0.5
0.50 04
cm
y (cm) 0.25 0o 03

0.00 01
0.0 x (cm)

Abbildung 9.8: Verteilung des Betrags der auf die jeweilige Flachennormale der
Targetoberfliche bezogenen Ionen-Aufschlagwinkel J. Die diinne Linie symboli-
siert den Verlauf der Oberfliche und dient der besseren Sichtbarkeit.
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und 65° bzw. 72° an den beiden Enden auf. Diese Winkel liegen genau in dem Bereich,
in dem die Zerstdubungsausbeute ihr Maximum erreicht. In dem Beispiel eines Kupfer-
Targets sollten daher pro auftreffendem Argon-lon etwa Y =~ 3.5 - Y, ~ 10 Kupfer-Atome
zerstaubt werden. Die Seitenwénde des schmalen Grabens werden dagegen von Ionen nur
unter streifenden Winkeln von etwa 84° getroffen. Ein Grofiteil dieser Ionen kénnte daher
in der Realitét von den Seitenwénden reflektiert werden und ebenfalls den Grabenboden
erreichen, wie von Ensinger et al. zur Erkldrung ihrer experimentellen Mefidaten bereits
argumentiert wurde [ENSINGER et al., 1999; ENSINGER et al., 2000].

Zu Beginn dieses Abschnitts wurde bereits bei der Diskussion der Ionen-Ablenkwinkel
¥y betont, daf die Ionen bei Eintritt in die Randschicht zunéchst {iberwiegend in negative
x-Richtung beschleunigt und erst in der Ndhe des Targets aus ihrer zur z-Achse parallelen
Bewegungsrichtung abgelenkt werden. Wegen ihrer Trigheit und der groflen Geschwindig-
keitskomponente in Richtung der negativen x-Achse bleibt ihre Bewegungsrichtung jedoch
trotz des ablenkenden elektrischen Feldes weitestgehend erhalten. Das hat zur Folge, daf3
die Verteilung der Ionenstromdichte j; auf der Targetoberfliche zumindest auf den einzel-
nen Segmentflichen nahezu konstant ist, wie Abbildung 9.9 zeigt. Die grofite Variation
tritt dabei auf den StegauBenseiten auf, wo die Stromdichte von 2.2 A/m? an den konkaven
Ecken unten auf einen Maximalwert von etwa 4.9 A /m? ansteigt, der in einer Entfernung
von 1 mm von den konvexen Kanten oben auftritt. Im Mittel liegt der Strom auf diesen
Flichen bei 3.69 A/m?. Dieser Wert ist zusammen mit den mittleren Stromdichten auf
den iibrigen Segmentflichen des Targets, die nach Abbildung 9.9 jeweils ndherungsweise
konstant sind, in Tabelle 8.1 auf Seite 127 aufgefiihrt.

ji (A/m?)
14 -
12
10
1.50 ~
1.25

1.00

0.75 05
y (cm) 0.50 03 0.4
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0.00 0.0 01
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Abbildung 9.9: Verteilung der lonenstromdichte j; auf dem Target. Die diinne
Linie symbolisiert den Verlauf der Targetoberfléche und dient der besseren Sicht-
barkeit.
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Unter der Annahme, dafi das Target aus Kupfer besteht, lassen sich abschlieend noch
die mittlere Zerstdubungsraten
() Y
Z) = 9.1
(2)= 2= 91)

der einzelnen Targetsegmentflichen unter Verwendung der fiir Kupfer geltenden Zerstéau-
bungsausbeuten Y sowie der simulierten mittleren Ionenstromdichten (j;) berechnen. Da-
bei hat ng, die Bedeutung der Teilchendichte von festem Kupfer und betriagt nc, =
8.45 - 10?2 cm ™3 [KopP1TZKI, 1989]. Tabelle 9.1 enthilt die Zusammenfassung der nach
Gleichung (9.1) berechneten mittleren Zerstaubungsraten (Z) auf den verschiedenen Seg-
mentflachen des Targets. Die Seitenwénde des schmalen Grabens sind wegen der geringen
mittleren Stromdichte sowie des streifenden Einfalls der Ionen nicht in der Tabelle enthal-
ten, weil beides zusammen zu einer vernachléssigharen Zerstdubungsrate fithrt. Fiir die
Stegstirnflichen sowie die Bodenfldchen beider Graben wird fiir die Zerstaubungsausbeute
der Wert Y = 3 verwendet, der bei senkrechtem Beschufl mit 1 keV-Argon-lonen auftritt.
Fiir die Seitenflichen des breiten Grabens wird dagegen eine Zerstdubungsausbeute von
Y = 10 zugrunde gelegt, die den simulierten Einfallswinkeln von etwa 65° entspricht. Ob-
wohl die Seitenflachen des breiten Grabens von allen aufgefiithrten Targetsegmenten dem
Tonenstrom mit der kleinsten Dichte ausgesetzt sind, ist die mittlere Zerstaubungsrate mit
(Z) = 27.3 A /s dort beinahe genauso groB wie auf den Stegstirnflichen. Letztere werden
zwar von den Ionen mit der gréfiten Stromdichte getroffen, der senkrechte Beschufl fiithrt
dort jedoch nur zu der unwesentlich gréferen mittleren Zerstdubungsrate von 29.8 A/ S.
Ahnlich verhélt es sich bei der Bodenfliche des schmalen Grabens, wo die mittlere Strom-
dichte (j;) gegeniiber den Seitenflichen des breiten Grabens zwar mehr als doppelt so
grof} ist, die Oberfliche wegen des senkrechten Ioneneinfalls jedoch nur mit der deutlich
kleineren Rate von 17.7 A /s zerstdubt wird.

Tabelle 9.1: Mittlere Zerstaubungsraten (Z) der verschiedenen Segmentfléichen
des Targets, berechnet nach Gleichung (9.1). Die verwendete Abkiirzung ML in
der Kopfzeile der letzten Spalte steht fiir die Dicke einer Monolage in festem

Kupfer und soll ndhrungsweise nall/ ?=2284 betragen:

| Segmentfliichen des Targets || Y | (ji) (A/m?) | (Z) (A/s) | (Z) (ML/s) |

Stegstirnflichen 3 13.44 29.8 13.1
Seitenflachen breiter Graben 10 3.69 27.3 12.0
Bodenflache breiter Graben 3 4.31 9.6 4.2
Bodenflache schmaler Graben | 3 7.99 17.7 7.8
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9.6 Vergleich zwischen simulierter und berechneter
Potentialverteilung

Auch hier ist es, dhnlich wie im Fall der zweidimensionalen Floatingpotential-Randschicht,
interessant zu sehen, inwieweit die zweidimensionale Hochspannungsrandschicht an ver-
schiedenen Stellen durch das modifizierte Child-Langmuir-Gesetz nach Gleichung (3.18)
beschrieben werden kann. Dazu wurden aus der simulierten Potentialverteilung nach Ab-
bildung 9.4 wieder eindimensionale Verteilungen ldngs der Linien y = 0.0 cm (Symme-
trieachse des breiten Grabens) und y = 0.6 cm (Symmetrieachse eines Stegs) extrahiert
und darin jeweils die Stelle z* gesucht, wo ®(z*) = —2kgT, /e gilt. Anschliefend wurden
dort die z-Komponente der simulierten Ionengeschwindigkeit v, (z*), der ITonenstromdichte
Jx(x*) sowie des elektrischen Feldes E(z*) abgelesen und als Parameter vy, jo bzw. Ejy in
das modifizierte Child-Langmuir-Gesetz eingesetzt. Diese Werte sind in Tabelle 9.2 zusam-
mengefafit. Mit Hilfe der Gleichung (3.18) wurden daraus Potentialverteilungen berechnet,
die zusammen mit den Verteilungen aus der Simulation in Abbildung 9.10 dargestellt sind.
Wie man in der Abbildung sehen kann, ist das modifizierte Child-Langmuir-Gesetz, im
Gegensatz zu dem Fall der Floatingpotential-Randschicht, nun nicht mehr in der Lage, die
simulierten Verteilungen auch nur qualitativ zu beschreiben. In Abbildung 9.10a) steigt
die berechnete Verteilung gegeniiber der simulierten viel zu schnell an und erreicht bereits
bei x = 6.05 mm sein Maximum. Gleichzeitig besitzt letztere in weiten Teilen der Schicht
eine positive Kriimmung ‘327%) > 0 in z-Richtung. In Abbildung 9.10b) dagegen wichst
die simulierte Potentialverteilung vom Target aus zunéchst schneller an und kriimmt sich
dann auch stérker, als es dem modifizierten Child-Langmuir-Gesetz entspricht.

Die Ursache fiir diese Abweichungen liegt darin, daf§ die Ionenstromdichte in der si-
mulierten Schicht nicht konstant ist, wie bei der Berechnung nach dem Child-Langmuir-
Gesetz angenommen wurde. Vielmehr werden durch die Kantenfelder mehr Ionen auf die
Stegstirnflachen fokussiert, was zu einer Zunahme der Ionenstromdichte bei Annédherung
an die Stegstirnflichen fiithrt. Ganz dhnlich kommt es zu einer Abnahme der Ionenstrom-

Tabelle 9.2: Zusammenfassung der z-Komponenten der simulierten Ionenge-
schwindigkeit vyx(x*), der Ionenstromdichte jy(z*) sowie des elektrischen Fel-
des Ex(z*) an der Stelle z*, wo ®(z*) = —2kpT./e gilt. Die Daten wur-
den ldngs der Linien y = 0.0cm (Symmetrieachse des breiten Grabens) und
y = 0.6cm (Symmetrieachse eines Stegs) aus den simulierten zweidimensiona-
len Verteilungen gewonnen und als Parameter vg, jo bzw. Ey in das modifizierte
Child-Langmuir-Gesetz eingesetzt.

Ly [ o | gk | wG) [ B
0.0cm | 9.35mm | 9.34A/m? | —0023m/s | —28285V,/m
0.6cm | 10.16 mm | 10.24 A/m? | —9074m/s | —31395V /m
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Abbildung 9.10: Vergleich der simulierten Potentialverteilung a) lings der Li-
nie y = 0.0cm (Symmetrieachse des breiten Grabens) und b) ldngs der Li-
nie y = 0.6cm (Symmetrieachse eines Stegs) mit den nach dem modifizierten
Child-Langmuir-Gesetz berechneten Verteilungen (gestrichelte schwarze Linien).
Daneben sind noch Verteilungen eingezeichnet, die anhand des Modellansatzes
(9.4) unter der Annahme einer linearen Anderung des Ionenstroms in der Schicht
berechnet wurden (gestrichelte graue Linien). In Abbildung a) nimmt der Io-
nenstrom dabei in der Schicht von jg bei x = 7.28 mm linear auf den Wert 0 am
Target ab, in b) dagegen wichst der Strom in der Schicht von jg bei x = 10.05 mm
auf 2.8 - jo am Target an.

dichte mit zunehmender Tiefe im Graben, weil sich dort die Ionen auf mehrere Wénde
aufteilen miissen. Um den Einflufl der variablen Stromdichte wenigstens qualitativ erfas-
sen zu konnen, wurde daher ein einfaches Modell entwickelt, bei dem die lonenstromdichte
und damit auch die Ionendichte in einer eindimensionalen Schicht einer linearen Anderung
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unterworfen ist. In diesem Modell wurde ein dem urspriinglichen Ausdruck aus Gleichung
(3.6) dhnlicher Ansatz,

2e

mivo2

~1/2
m(@) =no- {1+~ [@(D) - o@)]} . 9.2)
der den Verlauf der Ionendichte in einer Schicht beschreibt, die sich jetzt im Bereich
d < x < D befindet, um einen linearen Korrekturfaktor 1 + ~ - (D — x) erweitert. Je
nachdem, ob v grofler, kleiner oder gleich Null ist, nimmt dann der Strom zwischen x = D
und x = d linear zu, ab oder er bleibt konstant. Der gesamte Ausdruck wurde dann in die
eindimensionale Poisson-Gleichung

% = _en;ix) 14+~ (D —x)] (9.3)
eng e —1/2
- 1+~ (D—-2x)- {1+ mijOQ [®(D) —<I>(x)]} (9.4)

eingesetzt und numerisch mittels der Methode der Finiten Differenzen integriert [PRESS
et al., 1992].

Die auf diese Weise berechneten Potentialverteilungen sind ebenfalls in Abbildung 9.10
dargestellt. Dabei wurde fiir die Verteilung in Abbildung 9.10b), die sehr gut mit dem
simulierten Verlauf iibereinstimmt, die Zuwachsrate v = 350 m~! verwendet. Zusammen
mit d = 5 mm und dem sich einstellenden Wert D = 10.05 mm entspricht diese Rate einem
Stromzuwachs von jy bei x = 10.05 mm auf 2.8 - jy auf der Stegstirnfliche bei = 5 mm.
Zwar erreicht der Tonenstrom in der Simulation auf den Stegstirnflichen mit 13.44 A /m?
(siche Tabelle 9.1) nur das 1.3-fache des Anfangswertes jo, trotzdem ist die gute Uberein-
stimmung angesichts des sehr einfachen Modellansatzes iiberraschend und spricht fiir den
vermuteten Einflufl der zunehmenden Stromdichte auf die Form der Potentialverteilung.
Fiir den Bereich des Grabens wurde dagegen eine mit der Rate v = —137m~! abnehmen-
de Stromdichte angesetzt und die sich daraus ergebende Verteilung in Abbildung 9.10 a)
eingezeichnet. Mit d = O0mm und dem sich einstellenden Wert D = 7.28 mm wird da-
durch eine Abnahme der Stromdichte von jg bei x = 7.28 mm auf den Wert Null auf dem
Grabenboden bei x = 0 mm modelliert. Wie man in der Abbildung sieht, ergibt sich da-
durch wegen der zunehmenden Schichtausdehnung zwar eine qualitative Verbesserung der
beschriebenen Potentialverteilung, trotzdem zeigt die simulierte Verteilung immer noch
einen etwas anderen Verlauf mit einer noch gréferen Ausdehnung der Schicht. Diese grofie
Ausdehnung ist offenbar eine Folge der in weiten Teilen positiven Potentialkriimmung
ng%) > 0 in z-Richtung. Eine solche Kriimmung kann durch ein eindimensionales Modell
gar nicht beschrieben werden, weil das Potential in einer positiv geladenen Raumladungs-
schicht nach der eindimensionalen Poisson-Gleichung

RL en;
—_— = — <0 9.5
d!Ez €0 ( )




9.7 Zusammenfassung

153

nur negativ gekriimmt sein kann. Hier versagt das einfache Modell also prinzpiell. In einer
zweidimensionalen positiven Raumladungsschicht ist dagegen eine positive Kriimmung
(327(12) > (0 moglich, wenn gleichzeitig in y-Richtung eine hinreichend starke negative Kriim-

mung ‘?;Tf < 0 vorhanden ist. Das geht aus der zweidimensionalen Poisson-Gleichung

0*P n 0*P _en
0z 0y €

<0 (9.6)

hervor.

9.7 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurden die Eigenschaften einer stationdren Plasmarandschicht bei An-
liegen des Hochspannungspotentials von —1000V an einem zweidimensionalen Target
untersucht. Es hat sich gezeigt, dafl die Randschicht in gréferer Entfernung vom Target
nahezu planar ist und die Schichtkante dort beinahe linear verlduft. Die aus dem Plas-
ma kommenden Ionen werden dadurch beim Eintritt in die Randschicht zun&chst nur in
Richtung der negativen x-Achse beschleunigt und erst in unmittelbarer Niahe zur Target-
oberflache seitlich abgelenkt. Aufgrund ihrer Tragheit und ihrer groffen Geschwindigkeits-
komponente in z-Richtung kénnen die Ionen den Feldlinien in der N&he des Targets aber
kaum noch folgen. Das fiihrt dazu, daf§ sich im Laufe der Zeit auf der Targetoberflache
eine Stromverteilung entwickelt, die auf den verschiedenen Segmenten der Oberfliche
jeweils nur geringen Variationen unterliegt. Insgesamt ist die Stromverteilung auf dem
Target aber sehr inhomogen. Die grofite Stromdichte tritt dabei auf den Stegstirnflichen,
gefolgt von der Stromdichte auf der Bodenfliche des schmalen Grabens, auf. Auf den
Seitenwénden dieses Grabens ist die Ionenstromdichte dagegen am niedrigsten auf dem
gesamten Target, weil sich die elektrischen Felder, die von diesen Seitenwénden ausgehen,
durch die geringe Grabenbreite gegenseitig so stark schwéchen, dafl die Ionen nicht auf
die Seitenwénde gezogen werden. Auf den Wéanden des breiten Grabens ist die Strom-
dichte dagegen im Mittel gleich. Infolge der Tragheit der Ionen treffen diese unter schiefen
Winkeln von 65° und mehr auf die Seitenwénde der beiden Graben. Das hat zur Folge,
daBl die mittlere Zerstdaubungsrate der Seitenwénden des breiten Grabens dhnlich grof3 ist
wie die der Stegstirnflichen, obwohl die mittlere Ionenstromdichte auf den Seitenwénden
nur etwa 27% des Wertes auf den Stegstirnflichen erreicht. Schlieflich hat sich beim Ver-
gleich der simulierten Potentialverteilung mit berechneten eindimensionalen Verteilungen
auf der Grundlage des modifizierten Child-Langmuir-Gesetzes ergeben, dafl die die Ionen
fokussierende bzw. zerstreuende Wirkung des elektrischen Feldes auf den Stegstirnflichen
bzw. den Winden des breiten Grabens zu ganz neuen Formen der Potentialverteilung in
der Randschicht fiihrt.
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Kapitel 10

Dynamik von Schicht und Vorschicht
bei der zweidimensionalen PIII

10.1 Einleitung

Die Untersuchung der PIII an einem zweidimensionalen Target begann in Kapitel 7
mit der Diskussion der Eigenschaften der stationdren Randschicht, die sich in der Né&he
des Targets ausbildet, wenn dieses gegeniiber dem Plasma auf dem Floatingpotential
Prarget = —40.285V liegt. Anschliefend wurde in Kapitel 8 untersucht, wie das Plasma
reagiert, wenn das Target plotzlich auf das Potential ® e = —1000V gelegt wird. Dabei
lag der Schwerpunkt der Untersuchung auf der zeitlichen Abhéngigkeit der Ionenstrom-
dichte sowie der sich daraus ergebenden Dosis der implantierten Ionen auf der Target-
oberfldche. Die Dynamik der expandierenden Schicht wurde nur kurz im Zusammenhang
mit der Entwicklung der Ionendichte wéahrend der Matrixschicht-Implantationsphase an-
gesprochen. Schliellich wurden in Kapitel 9 die Eigenschaften der stationdren Hochspan-
nungsrandschicht vorgestellt, die sich auf der Zeitskala von einigen 10 us nach Anlegen der
negativen Hochspannung einstellt. In diesem Kapitel soll nun detailliert auf die Dynamik
der expandierenden Schicht und Vorschicht eingegangen werden, die sich zwischen dem
stationdren Anfangs- und Endzustand abspielt.

10.2 Detektion der Schicht- und Vorschichtdynamik

Bevor die Dynamik der Schicht und Vorschicht untersucht werden kann, mufl zunéchst
ein geeigneter Detektor gefunden werden, mit dem es gelingt, die Schicht und Vorschicht
zu erfassen. Bei der Untersuchung der Dynamik von Schicht und Vorschicht bei der pla-
naren PIII wurde dazu in Kapitel 5 die Methode der Isotachen der Ionendriftgeschwin-
digkeit vorgestellt. Diese Methode beruht auf dem Bohmkriterium, wonach die Ionen in
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einer planaren Plasmarandschicht innerhalb der Vorschicht auf die Bohmgeschwindigkeit
v = y/kpT./m; beschleunigt werden, die sie an der Schichtkante erreichen. In der Vor-
schicht nimmt die Ionendriftgeschwindigkeit dagegen nur Betrége kleiner als die Bohm-
geschwindigkeit, v < vg, an, wobei der Betrag der Geschwindigkeit mit zunehmendem
Abstand von der Schichtkante immer mehr abnimmt. Daher konnte der Aufbau einer sta-
tiondren planaren Vorschicht in Kapitel 5 durch Angabe der Orte, an denen die lonendrift-
geschwindigkeit bestimmte Betrdge annimmt, charakterisiert werden. Durch zeitaufgeloste
Messung dieser Orte konnte zusétzlich auch die Dynamik der Vorschicht wahrend der Pha-
se der Randschichtexpansion beschrieben werden. Die so gewonnenen Trajektorien stellen
dabei Isotachen, also Isolinien der Ionendriftgeschwindigkeit, dar. Diese Methode soll nun
im vorliegenden Kapitel auch zur Untersuchung der Dynamik von Schicht und Vorschicht
bei der PIII an dem zweidimensionalen Target zur Anwendung kommen. Dazu wurden
drei charakteristische Regionen des Targets ausgewéhlt, auf die sich die Untersuchung im
folgenden beschrankt: die Mittelachse des breiten Grabens langs y = 0.00 cm, die Mitte-
lachse eines Stegs langs y = 0.60 cm sowie die Mittelachse des schmalen Grabens zwischen
den Stegen ldngs y = 0.75cm. Aufgrund der Symmetrie des Targets kann davon ausge-
gangen werden, daf} sich die Dynamik von Schicht und Vorschicht sowie die Bewegung
der Tonen in der unmittelbaren Umgebung dieser Linien ausschliellich in Richtung der x-
Achse abspielt und damit eindimensional verlauft. Daher geniigt es im folgenden, sich bei
der Angabe von Ortskoordinaten und Geschwindigkeiten auf die jeweilige x-Komponente
zu beschrianken.

10.2.1 Stationire Verteilungen der Ionendriftgeschwindigkeit

Als Ausgangspunkt der Betrachtung sind zunéchst in Abbildung 10.1 die stationéren
Verteilungen der Ionendriftgeschwindigkeit in z-Richtung entlang der Linien y = 0.00,
0.60 und 0.75 cm dargestellt. Darin zeigt Abbildung 10.1a) die Verteilungen in der Floa-
tingpotential-Randschicht bei Anliegen des Potentials ®myeer = —40.285V am Target,
also vor Anlegen der negativen Hochspannung. Im Bereich der Vorschicht stimmen al-
le dargestellten Kurven zunéchst bis x > 0.9 cm iiberein. Dann jedoch nimmt die Ge-
schwindigkeit der Ionen in der Plasmaschicht vor und zwischen den Stegen (y = 0.60
und 0.75c¢m) schnell zu, wobei sich mit zunehmender Geschwindigkeit eine Aufspaltung
der beiden Kurven erkennen 14a8t. Die Ionen, die mit der Geschwindigkeit avg (o = 0.7)
in die Vorschicht eingekoppelt werden, erreichen nach Durchlaufen des Potentialgefélles
von A® = 40.285V direkt auf den Stegstirnflichen bei z = 0.5cm ihre maximale Ge-
schwindigkeit von \/ 2eAdP/m; + (awvp)? ~ 14km/s. Im Inneren des schmalen Grabens
driften die Ionen dagegen mit einer, bis auf statistische Schwankungen, fast konstanten
Geschwindigkeit von etwa 13.5km/s in Richtung auf den Grabenboden. Das unterstreicht
die Tatsache, dal in diesem Graben nahezu kein elektrisches Feld vorhanden ist, das die
Ionen noch weiter beschleunigen konnte. Im Gegensatz dazu nimmt die Ionengeschwin-
digkeit lings der Mittelachse y = 0.00cm des breiten Grabens zunéchst nur langsam
zu, um dann jedoch im Bereich z < 0.2cm der dortigen Plasmaschicht ebenfalls schnell
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Abbildung 10.1: Verteilung des Betrags der Ionendriftgeschwindigkeit in z-Richtung
langs der Linien y = 0.00cm (Mitte des breiten Grabens), y = 0.60 cm (Mittelachse
eines Stegs) und y = 0.75cm (Mitte des schmalen Grabens) im Falle a) der stati-
onéren Floatingpotential-Randschicht mit ®myrget = —40.285V und b) der stationéren
Hochspannungsrandschicht mit ®rarge; = —1000 V.

auf etwa 14km/s am Target anzuwachsen. Die Geschwindigkeitsverteilungen in der sta-
tiondren Hochspannungsrandschicht, die in Abbildung 10.1b) dargestellt sind, zeigen ein
dhnliches Verhalten. Fiir x > 1.2 cm decken sich die Kurven zunéchst, um dann in einen
schnell abfallenden Ast, bestehend aus den beiden Kurven vor und zwischen den Stegen
(y = 0.60 und 0.75cm) und einen langsamer abfallenden Ast im Bereich des breiten Gra-
bens (y = 0.00 cm) aufzuspalten. Auf der Targetoberfliche erreichen die Ionen aufgrund
des grofleren Potentialgefilles von A® = 1000V jetzt die Maximalgeschwindigkeit von
etwa 69 km/s. Auch hier zeigt sich wieder an der fast konstanten Driftgeschwindigkeit der
Ionen im Inneren des schmalen Grabens, dafl dort kein nennenswertes elektrisches Feld

vorhanden ist.
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10.2.2 Isotachen der Ionendriftgeschwindigkeit und Dichtekri-
terium zur Bestimmung der Schichtkante

Wiéhrend der PIII an dem zweidimensionalen Target kommt es nun in der Phase der
expandierenden Randschicht zu einem Ubergang von den Verteilungen der Ionendrift-
geschwindigkeit aus Abbildung 10.1a) zu den Verteilungen aus Abbildung 10.1b). Um
diesen Ubergang und damit die Dynamik der Schicht und Vorschicht quantitativ erfas-
sen zu konnen, l&Bt sich prinzipiell wieder die Methode der Isotachen einsetzen. Das
soll anhand von Abbildung 10.2 verdeutlicht werden, wo die Ionendriftgeschwindigkeit in
Abhéngigkeit vom Ort x fiir die beiden stationdren Plasmarandschichten bei Anliegen
des Floatingpotentials ®rypget = —40.285V bzw. der Hochspannung ®rayger = —1000V
am Target dargestellt ist. An den markierten Positionen erreicht die Ionendriftgeschwin-
digkeit die Betrige v = 0.61vg, 0.68vg, 0.80vg und vg. Wihrend der Expansion der
Randschicht kommt es zur Bewegung dieser Markierungen, was durch die eingezeichneten
Pfeile symbolisiert wird. Durch Aufzeichnen dieser Bewegungen erhélt man sogenannte
Isotachen, also Kurven, ldngs denen die Ionendriftgeschwindigkeit jeweils konstant ist.
Der Verlauf der Isotachen charakterisiert dann die Dynamik der Schicht und Vorschicht
wahrend der Expansion. Im Gegensatz zur Anwendung dieser Methode auf planare Rand-
schichten ergibt sich jedoch im Fall der zweidimensionalen Randschicht das Problem, dafl
die Position der Schichtkante nicht mehr einfach durch die Orte bestimmt werden kann,
an denen die Ionen die Bohmgeschwindigkeit erreichen. Wie in Abschnitt 7.3.4 auf Seite
103 ausfiihrlich diskutiert wurde, kann es ndmlich im Bereich gekriimmter Randschichten
durch konvergierende oder divergierende Ionenstréme zu einer Verletzung des Bohmkrite-
riums kommen. Im Fall von divergierenden Strémen, wie sie im Bereich des breiten Gra-
bens bei der Floatingpotential-Randschicht auftreten, kann die Mindestgeschwindigkeit
der Ionen, ab der sich eine Plasmaschicht ausbildet, deutlich iiber der Bohmgeschwindig-
keit liegen. Léngs der Linie y = 0.00 cm in der Mitte des breiten Grabens betrug diese
Mindestgeschwindigkeit etwa 6 km /s, was deutlich grofier ist als die Bohmgeschwindigkeit
von vg = 4.4km/s. Das ld8t sich auch gut anhand der Abbildung 10.1 a) nachvollziehen,
wo die Ionendriftgeschwindigkeit im Bereich des breiten Grabens (y = 0.00 cm) erst mit
Uberschreiten einer Mindestgeschwindigkeit von etwa 6 km/s stark anzusteigen beginnt,
weil sich dann erst eine Plasmarandschicht ausbildet.

Als Alternative zur Bestimmung der Schichtkante auf der Grundlage des Bohmkrite-
riums bietet sich eine direkte Bestimmung anhand des Dichteunterschieds zwischen Ionen
und Elektronen an. Diese Methode wurde bereits in den Kapiteln 7 und 9 erfolgreich an-
gewandt. Dort wurden die Orte bestimmt, an denen der relative Unterschied (n; — n.)/n;
zwischen Tonen- und Elektronendichte genau 5% betrigt, an denen die Elektronendichte
also noch 95% der Tonendichte erreicht, n, = 0.95n;. Obwohl diese Orte strenggenommen
bereits in der eigentlichen Schicht liegen, stellt dieses Kriterium eine gute Méglichkeit dar,
die Position der Schichtkante unter Umgehung des Bohmkriteriums wenigstens annéher-
end zu bestimmen. Die genaue Position der Schichtkante, an der die Ionen und Elektronen
ja noch die gleiche Dichte besitzen, muf§ sich gegeniiber der so anndherend bestimmten
Position noch etwas weiter vom Target entfernt befinden.



10.2 Detektion der Schicht- und Vorschichtdynamik

159

v (km/s)
o o b~ N

v (km/s)

— T T T T
-_— <I)Target = -40vV a)
=== Oryger = -1000 VI
-r‘_‘—_gl.‘.?.—”—_'jl\i
wrmctT E
v =0.61vg
v =0.68 vg ]
A v=0.80vg
DIVZl.OOVB

1
= Dprggee= -40V b)
=== <I)Target =-1000 V.

S R O

v=0.61vg
v =0.68 vg_]
A v=0.80vg
(m] v =100vg

ettt
I <I)Target = -0V C)
=== Prarger =-1000 V]
T T
'Ao;"" >N

v =0.61vg
v =0.68 vg_]
A v=0.80vg
O,v=100vg

1.0 1.5 2.0 2.5

x (cm)

Abbildung 10.2: Darstellung der Betrige der Ionendriftgeschwindigkeit in Abhéngig-
keit vom Ort z fiir die beiden stationéren Plasmarandschichten bei Anliegen des Float-
ingpotentials ®rarget = —40.285V bzw. der Hochspannung ®ryeet = —1000V am
Target. Abbildung a) zeigt die Verteilungen lings y = 0.00 cm, Abbildung b) lings
y = 0.60cm und Abbildung c) entlang der Linie y = 0.75cm. An den jeweils einge-
zeichneten Markierungen erreicht die Ionendriftgeschwindigkeit die Betréige v = 0.61 vp,
0.68 vp, 0.80 vp und vp. Die eingezeichneten Pfeile symbolisieren die Bewegungen dieser
Markierungen wahrend der Expansion der Randschicht.
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10.3 Dynamik der Schichtexpansion

Die Dynamik der Schichtexpansion bei der Simulation der PIIT an dem zweidimensionalen
Target wurde nun unter Anwendung der im vorigen Abschnitt beschriebenen Methode
der Isotachen und des Dichtekriteriums zur Bestimmung der Schichtkante untersucht.
Die auf diese Weise gewonnenen Isotachen der verschiedenen Ionendriftgeschwindigkeiten
sowie die Bewegung der ndherungsweise bestimmten Schichtkante sind in Abbildung 10.3
dargestellt.

Zunéchst einmal fallt auf, daf§ der mittlere Verlauf der Kurven aus den Abbildungen
10.3b) und c¢) nahezu identisch ist. Das zeigt, daf§ die Schicht- und Vorschichtdynamik in
den Bereichen vor (y = 0.60 cm) und zwischen (y = 0.75cm) den Stegen gleich verléuft.
Zudem zeigen die Isotachen aus diesen beiden Bildern, bis auf eine hier auftretende Ver-
schiebung um die Steghthe 0.5 cm, einen sehr dhnlichen Verlauf wie die entsprechenden
Isotachen in der planaren Randschicht, die in Abbildung 5.4 auf Seite 64 zu sehen sind.
Die Bewegung der Isotachen der Bohmgeschwindigkeit vg setzt sofort mit dem Umschal-
ten der Targetspannung zum Zeitpunkt ¢ = 0 ein und endet bereits nach etwa 6 us. Dabei
erfolgt deren Bewegung in der Phase des steilen Anstiegs wéhrend der ersten 0.2 us mit
Uberschallgeschwindigkeit, also grofer als vg. Die Isotachen zu v = 0.80 vg zeigen eben-
falls eine verzégerungsfrei einsetzende Bewegung, die jedoch etwas langsamer ablauft und
etwa 8 us braucht, um in einen neuen Gleichgewichtszustand zu gelangen. Die Bewegung
der noch weiter vom Target entfernten Isotachen, v = 0.68 vg und 0.61 vg, setzt dagegen
mit sichtbaren Verzogerungen von etwa 2 us bzw. 4 us ein. Zudem brauchen die Isotachen
mit abnehmender Ionendriftgeschwindigkeit immer lénger, um wieder ins Gleichgewicht
zu kommen. Die Ursache fiir dieses Verhalten ist genau wie im Fall der planaren dynami-
schen Randschicht eine lonenschallwelle, die sich mit der lonenschallgeschwindigkeit vg ins
Plasma hineinbewegt. Erst durch das Eintreffen dieser Welle werden die weiter vom Target
entfernt liegenden Bereiche der Vorschicht dariiber informiert, dafl sich das Potential am
Target veréndert hat. Durch die verzogert einsetzende Bewegung der Vorschicht kommt es
dabei kurzzeitig zu einer Vorschichtkompression, die das Plasma jedoch im Laufe der Zeit
wieder auszugleichen versucht. Aus diesem Grund besitzen die Isotachen nach der Rand-
schichtexpansion jeweils wieder die gleichen relativen Absténde voneinander, wie zuvor.
Neben den Isotachen ist in den Abbildungen 10.3b) und c¢) auch die zeitliche Bewegung
der Positionen eingezeichnet, an denen n, = 0.95n; gilt. Da sich diese Positionen bereits
in der eigentlichen Schicht befinden, haben sie einen geringeren Abstand vom Target als
die Isotachen zu v = vg. Trotzdem weichen die Kurven mit n, = 0.95n; hochstens um
1.5mm von den Isotachen der Bohmgeschwindigkeit ab und decken sich sogar wahrend
der ersten 2 bis 3 us nach Einschalten der Hochspannung mit diesen. Insgesamt zeigt das,
daBl die Tonen in der Region vor und zwischen den Stegen an der Schichtkante tatséchlich
die Bohmgeschwindigkeit erreichen. Dort gilt also das Bohmkriterium noch in seiner ur-
spriinglichen Form.
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Abbildung 10.3: Simulierte Bewegung der Isotachen zu den Ionendriftgeschwindigkei-
ten v = 0.61vg, 0.68vg, 0.80vg und v sowie der nach dem Kriterium n, = 0.95n;
niherungsweise bestimmten Positionen der Schichtkante, wenn das Potential ®yrget
des Targets zum Zeitpunkt ¢ = 0 von —40.285V auf —1000 V umgeschaltet wird. Ab-
bildung a) zeigt die Verteilungen ldngs y = 0.00 cm, Abbildung b) lings y = 0.60 cm
und Abbildung c) entlang der Linie y = 0.75 cm.

Die Kurven aus Abbildung 10.3a) zeigen dagegen zum Teil andere Verldufe als je-
ne aus den Abbildungen 10.3b) und c). Wihrend die weiter in der Vorschicht liegenden
Isotachen mit v = 0.61vg und 0.68vg in allen drei Teilbildern noch jeweils die gleiche
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zeitliche Abhéngigkeit haben, zeigen die Isotachen mit v = 0.80 vg und vg in Abbildung
10.3a) andere Abhéngigkeit als in den beiden anderen Diagrammen. Die Bewegung der
Vorschicht, die durch die Kurve v = 0.80vg beschrieben wird, setzt jetzt erstmals mit
einer leichten Verzogerung von etwa 1.5 us ein. Das ist darauf zuriickzufithren, daf§ der
Abstand zwischen diesem Teil der Vorschicht und dem Target jetzt um die Grabentiefe von
0.5 cm grofer geworden ist. Daher braucht die Ionenschallwelle entsprechend léanger, um
bis in diese Vorschichtregion zu gelangen. Anhand der gegeniiber den beiden anderen Ab-
bildungen verschobenen anfénglichen Lage der Isotache v = vg kann man die Kriimmung
der Schicht und wandnahen Vorschicht im Bereich des breiten Grabens erkennen, wenn
am Target das Floatingpotential anliegt. Im Gegensatz zu den Abbildungen 10.3b) und
c¢) befindet sich diese Isotache zu den Zeiten ¢t < 0 ndmlich nicht bei x ~ 0.8 cm, son-
dern bei z ~ 0.65cm. Noch besser 1a8t sich diese Kriimmung allerdings an der Kurve
ne = 0.95n; erkennen, die ndherungsweise die Bewegung der Schichtkante darstellt. Im
Fall der Floatingpotential-Randschicht (¢ < 0) befindet sich die Schichtkante in dem brei-
ten Graben ungefihr an der Stelle x ~ 0.15 cm, wéhrend sie vor und zwischen den beiden
Stegen bei z ~ 0.65cm zu finden ist. Dies entspricht gerade einer Verschiebung um die
Hohe der Stege. Auffillig ist, dal fiir ¢ < 0 die Isotache mit v = vp so stark von der
ungefihren Lage der Schichtkante abweicht. Hier zeigt sich ganz offensichtlich die in Ab-
schnitt 7.3.4 auf Seite 103 beschriebene Verletzung des Bohmkriteriums im Inneren des
breiten Grabens, wo die Ionenstrome aufgrund der gekriimmten Schicht und Vorschicht
zum Target hin abnehmen und die Ionen daher auf deutlich gréflere Geschwindigkeiten
beschleunigt werden miissen, bis sich eine Schicht ausbildet. Nach dem Einschalten der
Hochspannung von —1000V weicht die Kurve in Abbildung 10.3a), die die ungefihre
Position der Schichtkante beschreibt, nun so schnell vom Target zuriick, dafl sie augen-
blicklich mit der Isotache v = wvp zur Deckung kommt. Die Ubereinstimmung beider
Kurven, die sich fiir etwa 0.2 s mit Uberschallgeschwindigkeit bewegen, hilt dabei etwa
2 us an. Anschliefend laufen die beiden Kurven wieder auseinander und nehmen nach der
Expansionsphase Gleichgewichtslagen an, die gut mit jenen aus Abbildung 10.3b) und c)
iibereinstimmen.

In dem sich einstellenden Gleichgewichtszustand am Ende der Schichtexpansion neh-
men die Isotachen mit der jeweils gleichen lonendriftgeschwindigkeit v iiberall die gleichen
Endpositionen ein. Dies gilt in guter Ndherung auch fiir die Kurven, die mit n, = 0.95n;
etwa die Position der Schichtkante beschreiben. Das zeigt, dal die Vorschicht einschlie3-
lich der Schichtkante in der stationdren Hochspannungsrandschicht planar aufgebaut ist,
wie auch schon in Kapitel 9 festgestellt wurde. Um das zu erméglichen, kommt es in der
Vorschicht vor dem breiten Graben zu einer Verkleinerung der Gleichgewichtsabstédnde
zwischen der Isotache mit v = vg und den {iibrigen Isotachen mit v < wg. Das ist in
Abbildung 10.3 gut zu erkennen und wird zur Veranschaulichung nochmals in Abbildung
10.4 schematisch dargestellt. In der Simulation betrigt die Verringerung dieser Absténde
etwa 1 mm. Vor und zwischen den Stegen schafft es das Plasma dagegen, wie im planaren
Fall, die anfangliche Ausdehnung der Vorschicht nach deren voriibergehender Kompressi-
on wieder herzustellen. Auch das ist in Abbildung 10.4 dargestellt.
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Abbildung 10.4: Schematische Darstellung des Ubergangs von einer gekriimmten zu
einer planaren Vorschicht wihrend der Phase der Randschichtexpansion. Gezeigt ist ein
Ausschnitt des periodischen Targets auf der linken Seite, der zwei Stegpaare umfaflt. Die
durchgezogenen Linien verbinden die Orte, an denen die Ionen die Driftgeschwindigkeit
v = vp erreichen, wiahrend auf den gestrichelten Linien ein beliebiger aber fester Wert
v < vp gilt. Dabei kennzeichnen die schwarzen Linien jeweils den Zustand vor und
die grauen Linien jeweils den Zustand nach der Randschichtexpansion, die durch die
eingezeichneten Pfeile symbolisiert wird.

10.4 Modell der retardierten Vorschichtreaktion mit
planarer Relaxation

Das Modell der retardierten Vorschichtreaktion, das in Abschnitt 5.4 entwickelt wurde,
war sehr erfolgreich bei der Beschreibung der Reaktion der Vorschicht bei der PIII an
einem planaren Target. Aufbauend auf diesem Modell soll in diesem Abschnitt ein erwei-
tertes Modell vorgestellt werden, dafl auf die Verhéltnisse der PIII an dem hier benutzten
zweidimensionalen Target zugeschnitten ist.

Dem urspriinglichen Modell lag die Annahme zugrunde, daf§ das Plasma versucht, den
augenblicklichen Abstand Az, (t) = 2,(t) — z4(t) zwischen einer Vorschichtisotache mit
der Geschwindigkeit v und der Schichtkante am Ort z4(f) am Ende der Schichtexpansion
wieder auf den anfiinglichen Gleichgewichtsabstand Azy = Aw,(0) zu relaxieren. Bei der
Simulation der Vorschichtdynamik an dem zweidimensionalen Target hat sich jedoch gera-
de vor dem breiten Graben gezeigt, da der Gleichgewichtsabstand Az, & limy_oo Az (t)
am Fnde der Expansionsphase nicht mit dem Gleichgewichtsabstand vor der Expansion
iibereinstimmen muB. Das war eine Folge des Ubergangs von einer gekriimmten zu einer
planaren Vorschicht. Dieses Verhalten soll jetzt mit in das Modell aufgenommen werden,
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indem der Gleichgewichtsabstand, den das Plasma herstellen will, von dem konstanten
Wert Az, auf einen zeitabhéngigen Wert geméfi dem Ansatz

Az(t) € Azg + (Azg — Azy) - e7t/f (10.1)

gedndert wird. Dieser Ansatz stellt sicher, dafl Axz(t) die gewiinschten Eigenschaften
Az(0) = Axg und lim;_o, Az(t) = Az, hat. Die Zeitkonstante 6 in Gleichung (10.1)
soll dabei wie die iibrigen Zeitkonstanten 7" und 7, die in dem urspriinglichen Modell
auftreten, in der Groenordnung von Axg/vg liegen. Damit kann man nun den urspriing-
lichen Ansatz der Differentialgleichung (5.2), die die Vorschichtdynamik beschreiben soll,
in ihre neue Form bringen:

dx,(t) _ CAxy(t) - Al’(t)‘ (10.2)

dt T

Diese Differentialgleichung 148t sich nach einfacher Umformung in die iibliche Form einer
inhomogenen linearen Differentialgleichung erster Ordnung,

dx(t) N xy(t) _ 2s(t) + Az oo n Az — Az et (10.3)
dt T T T

iiberfithren, die grofie Ahnlichkeit hat mit der Differentialgleichung (5.3) des urspriing-
lichen Modells. Lediglich der letzte Term auf der rechten Seite von Gleichung (10.3) ist
neu hinzugekommen und enthélt die neue Physik. Diese Differentialgleichung besitzt zu-
sammen mit der Anfangsbedingung . (0) < z5(0) + Axq die folgende eindeutige Losung
[WALCHER, 1990]:

t
1 p -
Az + z5(0) - &7V 4 Ze7tT. /et/sz(t) dt
4 0
0 . eit/e — L

0—1 0—1
t

| r@nes [

1 - O
Az + z5(0) - €7V 4 Ze7tT. /et/sz(t) dt
T

0
(1—|—E)-€t/7——1:|, fir 6 = 7.
T

Diese Losung hat allerdings noch die Schwéche, dafl die Vorschicht instantan auf die Bewe-
gung der Schichtkante reagiert. Wie im Fall des Modells fiir die planare Vorschichreaktion
1iBt sich diese Schwiiche beheben, indem zunichst eine Verzogerungszeit T < Axg/vg
eingefithrt wird, die der Laufzeit einer Ionenschallwelle zur Uberbriickung der Distanz
Axq entspricht. Anschlieend wird abschnittsweise eine neue retardierte Losung x®(¢)
definiert. Diese soll fiir Zeiten ¢ < T, solange die Ionenschallwelle noch nicht am Ort des
betrachteten Vorschichtbereichs eingetroffen ist, durch den stationéren Zustand zu Beginn

gegeben sein:
7| w(0). (10.5)

v <T
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Fiir Zeiten t > T soll sie dagegen mit der um die Zeitspanne 7' verschobenen Lisung aus
Gleichung (10.4) iibereinstimmen:

T (- T)

>T
) =T
Az + 34(0) - e~ DT Z =TT / T ay(t) dt
0 ' ’
+ (Azg — Az ) e/ T (=) , fiir 0 # 7,
t—T '
1 - .
Azg + 24(0) - e /T 4 =D/ / /Ty () di
T
0
E=TN | ey ;
+ (Azg — Azy) Kl—i—)-e T—l], fir 0 = 7.
T

10.5 Vergleich zwischen Simulation und Modell

Das im vorigen Abschnitt beschriebene Modell der retardierten Vorschichtdynamik wird
nun mit den Ergebnissen aus der Simulation verglichen. Obwohl die Isotache mit der
Bohmgeschwindigkeit vg wegen der Verletzung des Bohmkriteriums im Bereich des breiten
Grabens (y = 0.00cm) nicht iiberall die Bewegung der Schichtkante x(t) wiedergibt,
kann und soll diese trotzdem im folgenden in allen drei untersuchten Bereichen verwendet
werden, um mittels Gleichung (10.6) die Dynamik der Vorschicht zu berechnen. Das ist
deshalb moglich, weil es zur Berechnung der Dynamik der weiter vom Target entfernt
liegenden Vorschicht auch geniigt, von einem Teil der Vorschicht, der ndher am Target
liegt, auszugehen, statt die wirklichen Schichtkante zu benutzen.

Fiir jede der drei verschiedenen Regionen y = 0.00, 0.60 und 0.75cm wurde nun
jeweils die Isotache mit der Bohmgeschwindigkeit vg zur Darstellung von x4(t) verwen-
det und unter geeigneter Wahl der noch freien Parameter 7, § und T des Modells eine
bestmogliche Anpassung an die simulierten Vorschichtisotachen (v < vg) durchgefiihrt.
Die dabei gewéhlten Modellparameter sind in Tabelle 10.1 zu finden. Bei der Diskussion
der simulierten Vorschichtdynamik anhand von Abbildung 10.3 wurde festgestellt, dafl
vor (y = 0.60cm) und zwischen (y = 0.75c¢m) den Stegen die Abstédnde der verschie-
denen Isotachen untereinander in den Gleichgewichtszustdnden jeweils iibereinstimmen.
Dies entspricht der Beobachtung an einer dynamischen planaren Randschicht in Kapitel 5.
Aus diesem Grund wurden bei der Berechnung dieser Isotachen fiir Azy und Az, jeweils
die gleichen Werte benutzt, wie Tabelle 10.1 zu entnehmen ist. Das hat zur Folge, dafl in
diesem Fall auf der rechten Seite von Gleichung (10.6) der Term in der jeweils zweiten Zei-
le verschwindet und die Gleichung daher in Gleichung (5.6) {ibergeht. Da der Parameter 6
dann jedoch keine Rolle mehr spielt, wurde in diesen Féllen auf die Angabe spezieller Wer-
te fiir € in Tabelle 10.1 verzichtet. Die Wahl der {ibrigen Parameter 7 und 7T fiel &hnlich
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Tabelle 10.1: Angepafite Modellparameter 7, # und T fiir die betrachteten Vorschicht-
isotachen in den verschiedenen Regionen y = 0.00, 0.60 und 0.75 cm der dynamischen
zweidimensionalen Plasmarandschicht. Bei y = 0.60 und 0.75 cm spielt der Parameter
0 wegen Axg = Az keine Rolle, weshalb dort auf die Angabe dieses Wertes verzichtet

wurde.
y (cm) - zy(0) (cm) | Azg (em) | Azy (cm) MOT/UB Axf/vB AxOT/UB
0.61 2.00 1.34 1.22 1.5 2.0 1.0
0.00 0.68 1.55 0.90 0.78 1.5 2.0 1.0
0.80 1.11 0.46 0.34 1.0 2.0 1.0
0.61 2.00 1.22 1.22 1.5 — 1.0
0.60 0.68 1.55 0.78 0.78 1.5 — 1.0
0.80 1.12 0.34 0.34 2.0 - 0.0
0.61 2.00 1.22 1.22 1.5 — 1.0
0.75 || 0.68 1.55 0.78 0.78 1.5 - 1.0
0.80 1.12 0.34 0.34 2.0 — 0.0

aus wie frither im Zusammenhang mit der Dynamik der planaren Randschicht: Fiir die
weiter entfernt liegenden Isotachen mit v = 0.61 vg und 0.68 vg erwiesen sich die Parame-
ter 7 = 1.5 Axo/vp (frither: 7 = 2.0 Azo/vg) und T' = Ax/vp als die beste Wahl. Fiir die
schichtnahe Isotache mit v = 0.80 v war dagegen die Verwendung von 7 = 2.0 Azg/vp
(frither: 7 = 2.5 Axo/vg) bei instantener Reaktion, T = 0, am besten. Etwas anders
wurden dagegen die Parameter zur Beschreibung der Isotachen vor dem breiten Graben
(y = 0.00cm) gewihlt: Hier wurden wegen des Ubergangs von der gekriimmten zu der
planaren Vorschicht fiir Axy und Az, verschiedene Werte benutzt, wie Tabelle 10.1 zeigt.
Dadurch bleiben jetzt auch alle Terme in Gleichung (10.6) erhalten und der Parameter
6 bekommt eine Bedeutung. Fiir diesen wurde bei allen drei berechneten Isotachen der
gleiche Wert 0 = 2.0 Azg/vg benutzt. Die Werte fiir Az, stimmen mit jenen aus den
Bereichen y = 0.60 und 0.75cm iiberein, was den Ubergang zu der planaren Vorschicht
ausdriickt. Aulerdem reagiert die Isotache mit v = 0.80 vp jetzt ebenfalls verzogert auf
die Schichtausbreitung, weshalb bei deren Berechnung der Parameter T'= Az /vp einge-
setzt wurde. Um die beste Ubereinstimmung mit der Simulation herbeizufithren, muBte
schlieflich bei dieser Isotache fiir 7 der ungewohnliche Wert 1.0 Az /vp eingesetzt wer-
den. Bei y = 0.60 und 0.75cm wurde dagegen fiir diese Isotache jeweils noch der Wert
7 = 2.0 Azo/vg benutzt. Dieser Unterschied ist wahrscheinlich ebenfalls eine Folge des
Ubergangs von einer gekriimmten zu einer planaren Vorschicht vor dem breiten Graben.

Die mit diesen Parametern nach Gleichung (10.6) berechneten Isotachen sind nun
den simulierten Isotachen in Abbildung 10.5 vergleichsweise gegeniibergestellt. Wie man
erkennen kann, ist das beschriebene Modell in allen untersuchten Regionen sehr gut in der
Lage, die simulierten Isotachen der Vorschicht zu beschreiben. Insbesondere die verzogerte
Reaktion der Isotachen in der Vorschicht als auch der Ubergang von der gekriimmten zur
planaren Vorschicht wird gut dargestellt.
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Abbildung 10.5: Vergleich zwischen simulierten Isotachen (durchgezogene Linien) und
nach dem Modell der retardierten Vorschichtreaktion mit planarer Relaxation berechne-
ten Isotachen (gestrichelte Linien). Abbildung a) zeigt die Isotachen lings y = 0.00 cm,
Abbildung b) lings y = 0.60 cm und Abbildung c) entlang der Linie y = 0.75 cm.

b)
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10.6 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde die Dynamik von Schicht und Vorschicht untersucht, wenn an das
zweidimensionale Target plotzlich eine negative Hochspannung angelegt wird. Dabei hat
sich in Analogie zur Dynamik einer eindimensionalen planaren Plasmarandschicht gezeigt,
daf} zuerst die wandnahen Bereiche der Plasmaschicht reagieren und sich anfangs mit
Uberschallgeschwindigkeit in die Vorschicht hineinbewegen. Nach kurzer Zeit endet diese
Uberschallbewegung, woraufhin sich eine Ionenschallwelle von der Schichtkante ablost
und sich mit der Bohmgeschwindigkeit v in die weiter vom Target entfernt liegenden
Vorschichtbereiche hineinbewegt. Diese Welle trifft erst nach einer Verzégerungszeit von
Axy/vp in dem Teil der Vorschicht ein, der sich anfangs in der Entfernung Azy von der
Schichtkante befindet. Erst durch das Eintreffen dieser Welle wird die Vorschicht {iber die
gednderten Spannungsverhéltnisse des Targets informiert und beginnt ihrerseits mit einer
Bewegung in Richtung des Plasmainneren. Diese Reaktion nimmt dabei mit zunehmendem
Abstand Az ab und spielt sich auf einer Zeitskala in der Gréfilenordnung von Axg/vg
ab. Neu gegeniiber der Dynamik einer eindimensionalen planaren Plasmarandschicht ist
der beobachtete Ubergang von einer stellenweise gekriimmten Vorschicht zu einer {iberall
planaren Vorschicht. Dieser Ubergang, in dessen Verlauf die Ausdehnung der Vorschicht
an manchen Stellen abnimmt, 148t sich durch eine exponentiell abklingende Relaxation
mit einer Abklingzeit von der GroBenordnung Axzg/vp beschreiben. Auf der Grundlage
der verzogerten Vorschichtreaktion sowie des Ubergangs von einer gekriimmten zu einer
planaren Vorschicht wurde ein Modell entwickelt, das die simulierte Vorschichtdynamik
sehr gut wiedergeben kann.



Kapitel 11

Untersuchungen zur
plasmaunterstiitzten
Schichtabscheidung an
zweidimensionalen Targets

11.1 Einleitung

Der Einsatz von Plasmen beschréankt sich nicht nur auf die Materialbearbeitung mittels
[onenimplantation, vielmehr werden Plasmen bereits seit langer Zeit auch bei der Abschei-
dung von diinnen Schichten auf der Oberfliche eines Substrats eingesetzt [LIEBERMAN
und LICHTENBERG, 1994A]. Gerade die immer weiter fortschreitende Miniaturisierung
mikroelektronischer Bauelemente erfordert dabei eine immer geringere thermisch Bela-
stung des Substrats, auf dem die Schichten aufgebracht werden soll. Dabei darf weder die
Temperatur des Substrats noch die der Atome und Molekiile des aufzutragende Schicht-
materials zu hoch sein, um diese Belastung in vertretbaren Grenzen zu halten. Daher liegt
die Substrattemperatur meist deutlich unter der Schmelztemperatur des Schichtmaterials.
Als Folge davon nimmt jedoch die Beweglichkeit der bereits auf der Oberfliche abgeschie-
denen Atome des Schichtmaterials stark ab und es wachsen keine homogenen Schichten
mehr. Vielmehr weist die entstehende Schicht héufig eine dentritische oder kolumnare
Struktur mit vielen Leerstellen auf, wie das Zonenmodell von Thornton erklért [THORN-
TON, 1986]. Zur Verbesserung der Schichteigenschaften wird das Substrat nun haufig mit
niederenergetischen Edelgas-lonen beschossen, um durch die zusétzliche in der Oberfliche
deponierte Energie die Beweglichkeit der Schichtatome zu erhéhen und dadurch bessere
Schichten wachsen zu lassen [ANDERS, 2000]. Die dabei verwendete Energie der Ionen
liegt typischerweise im Bereich von einigen 10eV. In Molekular-Dynamik-Simulationen
konnte nachgewiesen werden, dafy die Beimischung von 50 eV-Argon-Ionen bereits zu einer
deutlichen Verbesserung einer epitaktisch aufwachsenden Nickel-Schicht fithrt [MULLER,
1987]. Die Verwendung von Edelgasatomen fiir den Beschufl hat den Vorteil, dal diese
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in der Schicht keine Bindungen eingehen und daher meist wieder aus der Oberflache ver-
schwinden kénnen. Diese Methode ist unter dem Begriff IBAD (Ion Beam Assisted Depo-
sition) bekannt. Die Ionen kénnen dabei sowohl aus einem Ionenstrahl als auch aus einem
Plasma, das das Substrat umgibt, stammen. Der letztere Fall entspricht der Verwendung
eines Edelgas-Plasmas, in dem das Substrat gegeniiber dem Plasma beispielsweise auf dem
Floatingpotential liegt. Dabei ist es fiir die Erzeugung moglichst homogener Schichteigen-
schaften wichtig, dafl die wahrend des Schichtwachstums pro Zeit- und Flécheneinheit
durch die Plasmaionen auf dem Substrat deponierte Energie iiberall gleich ist. Bezeichnet
man die mittlere Energie eines Plasmaions beim Auftreffen auf die Substratoberfliche mit
E;, dann héngt die pro Zeit- und Fléacheneinheit dort deponierte Energie mit der lokalen
Ionenstromdichte auf der Substratoberfliche gemiafl der Beziehung F - ji/e zusammen.
Das zeigt, dafl eine moglichst homogene Verteilung der lonenstromdichte wiinschenswert
wére. Daneben ist es wichtig, unter welchen Winkeln die Ionen auf die Oberfléache treffen
und in die Schicht eindringen, weil dadurch die Tiefe der Energiedeposition entscheidend
mitbestimmt wird. In diesem Kapitel sollen diese Eigenschaften nun exemplarisch anhand
von drei einfachen Targetstrukturen untersucht werden.

11.2 (Geometrie des Targets und Parameter der Si-
mulation

Fiir die genannten Untersuchungen wurden verschiedene Simulationen unter Verwen-
dung des hybriden PIC/MC-Verfahrens durchgefiihrt, das in Anhang D beschrieben wird.
Dabei wurde ein Argon-Plasma mit den iiblichen Parametern benutzt, die in allen im
Rahmen dieser Arbeit durchgefithrten Simulationen verwendet wurden: Plasmadichte
np = 2.0-10® m~3, Elektronentemperatur kg7, = 8 eV und Ionentemperatur 7; = 300 K.
Das Potential im Inneren des Plasmas wurde auf ® = 0V fixiert, wihrend das Target
jeweils auf dem Floatingpotential ® = —40.285V lag. Die verwendeten Targets, deren
Geometrie prinzipiell in Abbildung 11.1 zu sehen ist, bestanden aus einer periodischen
Anordnung von einfachen Stegen mit dazwischenliegenden Grében. Der Unterschied zwi-
schen den verwendeten Targets liegt lediglich in der Breite der Stege. Je nach Target
liegt das Aspektverhéltnis h/b der simulierten Griaben zwischen 1.25 (bei der Stegbreite
bs = 1mm) und 5 (bei by = 4mm). Auf der rechten Seite des Simulationsgebiets, dessen
Lange Ly nach dem in Abschnitt D.6 beschriebenen Kriterium bestimmt wurde, wurden
die aus dem Plasmabulk in die Vorschicht stromenden Ionen und Elektronen wieder mit
den Stromdichten j; = 9.86 A /m? bzw. j, = 1516 A/m? eingekoppelt. Schliefllich konnten
die Ionen wieder elastische Stofle und Ladungsaustauschstofie mit den neutralen Atomen
des Hintergrundgases der Dichte ng = 2.57 - 10 m~3 durchfiihren. Die Querschnitte fiir

diese Prozesse betragen bei der Bohmgeschwindigkeit vg = \/kgT,/m; = 4400m/s etwa

36 A% bzw. 40 A [CRAMER, 1959], die zugehorigen mittleren freien Wegliangen liegen
damit bei 11 cm bzw. 10 cm. Die Ortsraumzellen hatten in z- und y-Richtung jeweils die
gleiche Ausdehnung Az = Ay = 0.1 mm, die Léange eines Zeitschritts wurde mit At = 1ns
vorgegeben.
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Abbildung 11.1: Skizzenhafte Darstellung der Geometrie der Targets, die
fiir die Untersuchungen verwendet wurden. Auf der linken Seite befindet
sich eine ebene Wand der Breite Ly = 5mm, auf der ein Steg der Hohe
h = bmm plaziert ist. Die Stegbreite bs variierte je nach Simulation zwi-
schen 1 mm und 4 mm. Die Targets setzen sich insgesamt aus einer periodi-
schen Wiederholung des abgebildeten Bereichs ldngs der y-Achse zusammen
und waren in Richtung der z-Achse unendlich ausgedehnt. Dadurch entsteht
eine periodische Folge von Stegen, zwischen denen jeweils ein Graben mit
der Breite b = Ly — b liegt. Das Simulationsgebiet stimmt mit dem darge-
stellten Gebiet der Fliche Ly - Ly iiberein und hatte je nach Simulation eine
Ausdehnung Ly in z-Richtung zwischen 2.6 cm und 2.9 cm.

11.3 Struktur der Plasmarandschicht

Zunéachst soll in diesem Abschnitt untersucht werden, wie die Plasmarandschicht in der
Néahe der verwendeten Targets aussieht. Wie aus den bisher in dieser Arbeit vorgestell-
ten ein- und zweidimensionalen Floatingpotential-Randschichten bekannt ist, betragt die
Schichtdicke in dem verwendeten Plasma bei Anliegen des Floatingpotentials am Target
etwa 2 bis 3mm. Da die Grében bei den hier simulierten Targets nur Breiten zwischen
1mm und hochstens 4 mm besitzen, sollte das Plasma bei keinem dieser Strukturen in
der Lage sein, in den jeweiligen Graben einzudringen. Diese und andere Verhaltensweisen
sollen im folgenden diskutiert werden.
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11.3.1 Target mit Stegen der Breite 1 mm

Einen Uberblick iiber die Struktur der Plasmarandschicht vor dem Target mit der Steg-
breite 1 mm gibt Abbildung 11.2. Die Dichteverteilung der Ionen zeigt in gréflerer Entfer-
nung von dem Target eine rein planare Struktur. Erst in der unmittelbaren Néhe des Stegs
treten auch Dichtegradienten in y-Richtung auf, wie die Isolinien in Abbildung 11.2 a) zei-
gen. Trotzdem scheint der Graben mit einer Breite von 4 mm bereits zu schmal zu sein,
um dem Plasma ein Eindringen und damit die Ausbildung einer dem Target konformen
Struktur der Randschicht zu ermoglichen. Aus diesem Grund besitzt die Ionendichte im
Inneren des Grabens auch fast keinen Gradienten in y-Richtung und verlauft dort sehr
flach. Vor dem Steg dhnelt der Dichteverlauf dagegen sehr dem vor einer planaren Wand.
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Abbildung 11.2: Darstellung der Verteilung a) der Ionendichte n;, b) der relativen
Abweichung zwischen Ionen- und Elektronendichte (n;j — ne)/n;i (gedreht um 90°), c)
des elektrischen Potentials ® und d) des Betrags des elektrischen Feldes |E| fiir das
Target mit der Stegbreite 1 mm.
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Die fehlende Konformitéit 148t sich auch sehr gut am Verlauf der Schichtkante be-
obachten, der anhand des folgenden Kriteriums bestimmt wurde: In der Vorschicht ist
das Plasma quasineutral und die Ionen und Elektronen besitzen iiberall die gleiche Teil-
chendichte. Diese Quasineutralitdt endet an der Schichtkante, wo die Elektronendichte
gegeniiber der Ionendichte mit zunehmender Tiefe in der sich anschliefenden Schicht im-
mer kleiner wird. Die Schichtkante 148t sich daher ndherungsweise dadurch bestimmen,
daf die Orte gesucht werden, an denen die Elektronendichte um 5% unter die dortige Io-
nendichte abgesunken ist, wo also (n; — ne)/n; = 0.05 gilt. Wie man in Abbildung 11.2b)
erkennen kann, befindet sich diese Linie in dem dort eingezeichneten Profil von (n;—n.)/n;
direkt vor dem Steg etwa 1.1 mm von der Targetoberfliche entfernt, wahrend ihr Abstand
vom Grabenboden in der Mitte des Grabens mindestens 4 mm betriagt. Es sei noch be-
merkt, dafl die eigentliche Schichtkante, an der Ionen und Elektronen gerade noch die
gleiche Dichte haben, iiberall noch einmal mindestens 1 mm weiter vom Target entfernt
liegt. Wie die Abbildung weiterhin zeigt, nimmt die Elektronendichte gegeniiber der lo-
nendichte in der eigentlichen Plasmaschicht schnell ab, weshalb das Verhéltnis (n; —ne)/n;
dort bis auf Werte zwischen 0.77 und 0.97 anwéchst.

Die Verteilung des elektrischen Potentials ® in Abbildung 11.2¢) zeigt in grofieren
Entfernungen vom Target ebenfalls eine planare Struktur. Diese reicht etwa bis zu der
fast linear verlaufenden Potential-Isoline ® = —kpT,./2e = —4V bei 2 = 7.1 mm, an der
nach dem Bohmkriterium die Schichtkante zu finden sein sollte. Der grofie Unterschied
im Verlauf dieser Isolinie zu der Linie aus Abbildung 11.2b), an der (n; — ne)/n; =
0.05 gilt, offenbart wieder die bereits in Abschnitt 7.3.4 angesprochene Verletzung des
Bohmkriteriums. Diese rithrt daher, daf§ es im Inneren des Grabens zu einer Aufteilung
des Ionenstroms auf die Bodenfliche und die Seitenflichen des Grabens kommt, wodurch
eine Divergenz % > 0 der Ionenstromdichte entsteht. Wahrend das Potentialgefille vor
dem Steg wieder dhnlich verlduft wie vor einer planaren Wand, erstreckt sich das Gefélle

im Graben aufgrund des flachen Ionendichteprofils dort iiber eine deutlich groflere Strecke.

SchlieBlich ist in Abbildung 11.2d) die Verteilung des Betrags des elektrischen Feldes
|E| dargestellt. Dort erkennt man an den Kanten der Stegstirnfliche das aus der Elek-
trostatik bekannte divergierende Verhalten des elektrischen Feldes gem# |E| oc 771/3,
wobei 7 den Abstand von der betrachteten Kante darstellt [JACKSON, 1982]. In groBerer
Entfernung von der Kante fillt das elektrische Feld in Abbildung 11.2d) jedoch pro-
portional zu r~1/3 . ¢=/*p und damit deutlich schneller als mit 7—/3 ab, weil sich dort
bereits die kollektiv abschirmende Eigenschaft der Elektronen bemerkbar macht. Dabei
stellt A\p = y/kpTe€eo/nye? die Debye-Lange des Plasmas dar, die etwa 0.15 mm betrégt.
Wie sich spéter zeigen wird, haben diese starken Kantenfelder einen grofien Einflufl auf
die Verteilungen der Stromdichte und des Aufschlagwinkels der Ionen auf der Targetober-
flache. In den konkaven Ecken am Boden des Grabens verschwindet das elektrische Feld
dagegen vollstéindig, was ebenfalls aus der Elektrostatik bekannt ist. Diese besagt, daf3
sich das Feld in der Nihe einer 90°-Ecke wie |E| o< r verhélt [JACKSON, 1982].
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11.3.2 Target mit Stegen der Breite 2.5 mm

Eine Verbreiterung des Stegs auf 2.5 mm und die damit einhergehende Verkleinerung des
Grabens auf die gleiche Breite fiithrt nun dazu, dal das Plasma noch weiter aus dem Gra-
ben gedriangt wird, als im Fall der Stegbreite von 1 mm. Die dazugehérigen Verteilungen
sind in Abbildung 11.3 dargestellt. Die Dichteverteilung der Ionen zeigt nun iiberall eine
planare Struktur, die sich bis in den Graben hinein fortsetzt. Zudem ist die Ionendichte im
Grabeninneren jetzt bereits deutlich kleiner als in Abbildung 11.2a). Das zeigt sich auch
in Abbildung 11.2b), wo wieder der relative Unterschied der Teilchendichten (n; — n)/n;
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Abbildung 11.3: Darstellung der Verteilung a) der Ionendichte n;, b) der relativen
Abweichung zwischen Ionen- und Elektronendichte (nij — ne)/ni (gedreht um 90°), c)
des elektrischen Potentials ® und d) des Betrags des elektrischen Feldes |F| fiir das
Target mit der Stegbreite 2.5 mm.
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zu sehen ist. Am Grabenboden betréigt der relative Dichteunterschied zwischen Ionen und
Elektronen jetzt nur noch 0.6, wéhrend auf der Stirnfliche des Stegs wieder wie zuvor 0.97
erreicht werden. Die nach dem Kriterium (n; — n.)/n; = 0.05 nédherungsweise bestimmte
Schichtkante verlduft jetzt nur noch leicht gekriimmt zwischen z = 5.6 mm vor der Gra-
benmitte und x = 6.2 mm vor dem Steg. Die tatséchliche Schichtkante liegt demgegeniiber
wieder nochmals mindestens 1 mm weiter vom Target entfernt.

Die Verteilung des elektrischen Potentials ® in Abbildung 11.3¢) zeigt jetzt kaum
noch eine Konformitit zur Targetoberfliche. Insbesondere die Isolinien zu ® = —20V
und —30V sind im Bereich des Grabens weiter in Richtung Grabenausgang gedringt
worden. Zudem weist das Potential in der Grabenmitte jetzt eine positive Kriimmung
?;7%) > 0 in z-Richtung auf. Dies ist eine Folge der hier jetzt auftretenden starken Potenti-
alkriimmung in y-Richtung, ‘327%’ < 0, die durch die nahe zusammengeriickten Seitenwénde
des Grabens verursacht wird. In einer eindimensionalen Randschicht kann die beobachtete
Kriimmung in z-Richtung gar nicht auftreten, weil das Potential in der positiv geladenen
Raumladungsschicht nur negativ gekriimmt sein kann:

2
L __em (11.1)

dx? €0

Das erlaubt nur die zweidimensionale Poisson-Gleichung,

0*® N 9 o eny
ox?2 Oy e

<0, (11.2)

wenn die Kriimmung in y-Richtung hinreichend stark negativ ist. Die Isolinie & =
—kpT,/2¢ = —4V, die wie zuvor bei x = 7.1mm verlduft, zeigt jetzt eine deutlich
bessere Ubereinstimmung mit dem Verlauf der Schichtkante. Das zeigt, daB in diesem
Fall, in dem die Verteilungen mehr und mehr planar geworden sind, das Bohmkriterium
wieder anndherend seine Giiltigkeit gewonnen hat. Schliefilich zeigt Abbildung 11.3d)
noch die Verteilung des elektrischen Feldbetrags. An den Kanten und in der Mitte der
Stegstirnflache ist das Feld gegeniiber Abbildung 11.2d) geringfiigig kleiner geworden.
Die am besten sichtbare Verdnderung betrifft aber das Feld im Graben. Dieses ist am
Grabenboden aufgrund der kleineren Tonenraumladungsdichte kleiner geworden und weist
in der Ndhe des Grabeneingangs jetzt sogar einen Sattelpunkt auf. Dieser wird verursacht
durch die weit ausgreifenden Kantenfelder an der Stirn benachbarter Stege, die sich hier
zu iiberlappen beginnen und sich dadurch sogar etwas abschwéchen.

11.3.3 Target mit Stegen der Breite 4 mm

Das Verhalten des Plasmas bei einer Stegbreite von 4 mm und einer Grabenbreite von
nur noch 1 mm wird schlieSlich in Abbildung 11.4 dargestellt. Die eingezeichneten Ver-
teilungen zeigen jetzt vor dem breiten Steg, der effektiv einer planaren Wand mit einem
schmalen Graben darin entspricht, ausschliellich planare Strukturen. Die Ionendichte im
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Inneren des Grabens hat gegeniiber der Simulation mit der Grabenbreite von 2.5 mm
nochmals etwas abgenommen und erreicht jetzt am Grabenboden nur noch 2.5 - 104 m=3
statt wie zuvor 3.6-10' m=3. Dadurch nimmt der relative Unterschied zwischen Ionen und
Elektronen am Grabenboden jetzt auf 0.4 ab. Die Isolinie (n; — n.)/n; = 0.05, die wieder
annadherend die Position der Schichtkante markiert, befindet sich nun iiberall, auch vor
dem Grabeneingang, an der Position z = 6.2mm. Die eigentliche Schichtkante selbst ist
dagegen etwa bei x = 7.2mm zu finden. Die Potentialverteilung zeigt nur noch eine leichte
Auswolbung des Potentials in den Graben hinein, die jedoch gegeniiber Abbildung 11.3 ¢)
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Abbildung 11.4: Darstellung der Verteilung a) der Ionendichte n;j, b) der relativen
Abweichung zwischen Ionen- und Elektronendichte (n;j — ne)/n;i (gedreht um 90°), c)
des elektrischen Potentials ® und d) des Betrags des elektrischen Feldes |E| fiir das
Target mit der Stegbreite 4 mm. Gegeniiber den Abbildungen 11.2 und 11.3 befindet
sich der Graben jetzt in der Mitte des dargestellten Simulationsvolumens.
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eine noch stérkere positive Kriimmung 227‘3 > 0 in z-Richtung besitzt. Diese riihrt wieder
daher, dafl das Potential in der dazu senkrechten y-Richtung jetzt noch mehr positiv ge-
kriitmmt ist. Die dicht beieinander liegenden Seitenwénde des Grabens erlauben es dem
Potential ® nur noch {iber einen kleinen Bereich zu variieren. So betréagt das Potential in
der Mitte des Grabens an der Stelle x = 4 mm jetzt gerade mal —37V, wahrend bei einer
Grabenbreite von 2.5 mm dort schon —19V und bei 4 mm Grabenbreite sogar beinahe
—10V erreicht werden. Dementsprechend hat das elektrische Feld im Graben ebenfalls
abgenommen. Interessant ist auch hier der auftretende Sattelpunkt des elektrischen Feld-
betrags am Eingang des Grabens. Dieser hat wieder seine Ursache in den iiberlappenden
Feldern, die von den eng beieinander liegenden Kanten verursacht werden.

11.4 Vergleich zu einer planaren Randschicht

Die in Abschnitt 11.3 diskutierten Plasmarandschichten in der Néhe der zweidimensio-
nalen Targets sollen nun im Hinblick auf ihre Ubereinstimmung mit einer rein planaren
Randschicht untersucht werden. Die Daten zu der planaren Plasmarandschicht stammen
aus einer eindimensionalen hybriden PIC/MC-Simulation, bei der sich die planare Wand
an der Stelle z = 5mm befindet. Diese Wahl wurde deshalb getroffen, weil sich bei der
Diskussion der zweidimensionalen Plasmarandschichten in Abschnitt 11.3 gezeigt hat, daf
diese gerade vor den Stegen, deren Stirnflichen bei x = 5mm liegen, einen annidherend
planaren Aufbau besitzen.

Abbildung 11.5 zeigt nun zunéchst einen Vergleich der Verteilungen der Teilchen-
dichten und des Potentials, die aus den zweidimensionalen Simulationsdaten ldngs der
Mittelachse der Stege gewonnen wurden, mit den entsprechenden Verteilungen vor der
planaren Wand. Die dargestellten Kurven zeigen fiir alle Stegbreiten gute Ubereinstim-
mungen mit den Kurven aus der planaren Randschicht. Da die Stege die am weitesten in
das Plasma hineinragenden Strukturen der Targets sind, bedeutet dies verallgemeinert,
daBl die Plasmarandschicht vor der Targetfliche, die am tiefsten in das Plasma reicht, den
gleichen Aufbau wie vor einer planaren Wand hat. Dies gilt jedoch keineswegs fiir die
Verteilungen ldngs der Mittelachse der Griaben, wie Abbildung 11.6 zeigt. In dieser Abbil-
dung ist sehr schén zu sehen, wie das Plasma mit abnehmender Breite des Grabens immer
mehr aus diesem herausgedréangt wird. Bei einer Breite von 1 mm haben die Elektronen
schon fast eine Verteilung wie vor einer planaren Wand angenommen, wahrend immer
noch eine nicht vernachléssigbare Zahl von Ionen in den Graben hineinstromt. Zusammen
mit der Raumladungsdichte der Tonen bleibt dabei auch stets ein Anstieg des Potentials
im Grabeninneren {ibrig.
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Abbildung 11.5: Vergleich zwischen den Verteilungen a) der Ionendichte
ni, b) der Elektronendichte ne und c) des elektrischen Potentials ® aus
den zweidimensionalen Simulationen mit den Verteilungen aus der eindi-
mensionalen Simulation einer Plasmarandschicht vor einer planaren Wand
bei x = 5mm. Die dargestellten Kurven aus den zweidimensionalen Simu-
lationen stellen die Verteilungen léngs der Mittelachse der Stege mit den
angegebenen Breiten dar.
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Abbildung 11.6: Vergleich zwischen den Verteilungen a) der Ionendichte n;,
b) der Elektronendichte n, und c¢) des elektrischen Potentials ® aus den
zweidimensionalen Simulationen mit den Verteilungen aus der eindimen-
sionalen Simulation einer Plasmarandschicht vor einer planaren Wand bei
x = bmm. Die dargestellten Kurven aus den zweidimensionalen Simula-
tionen stellen die Verteilungen ldngs der Mittelachse der Graben mit den

angegebenen Breiten dar.
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11.5 Strom- und Winkelverteilung der Ionen auf der
Targetoberfliche

Die fiir die Herstellung von Schichten und deren Qualitit mittels der IBAD-Methode
relevanten Verteilungen der Stromdichte und der Aufschlagwinkel der Ionen auf der Tar-
getoberfliche werden weitestgehend durch das elektrische Feld in der Nahe des Targets
bestimmt. Diese Verteilungen sollen im vorliegenden Abschnitt genauer untersucht wer-
den.

11.5.1 Target mit Stegen der Breite 1 mm

Die detaillierte Strom- und Winkelverteilung der Argon-Ionen, die mit einer Energie von
etwas mehr als 40 eV auf die Targetoberfliche auftreffen, ist in Abbildung 11.7 fiir den
Fall des Targets mit der Stegbreite 1 mm dargestellt. Die Verteilungen zeigen charakteri-
stische Ahnlichkeiten mit jenen Verteilungen, die bei der Simulation der Floatingpotential-
Randschicht an dem Doppelsteg-Target aufgetreten sind, das fiir die Durchfiihrung der
zweidimensionalen PIII-Simulation verwendet wurde (siche Abschnitt 7.4). Dort wurde
bereits gezeigt, dal die Stromdichteverteilung qualitativ mit dem Verlauf des elektrischen
Feldbetrages auf der Targetoberfliche iibereinstimmt. Dies 148t sich auch hier bestétigen,
wie ein Vergleich zwischen den Abbildungen 11.7a) und 11.2d) zeigt. Die Tonen werden
durch das starke elektrische Feld an den beiden Kanten des Stegs in Richtung auf dessen
Stirnfliche fokussiert und fithren damit zu den beiden Strommaxima von 13.0 A/m? an
den Réndern der Stegoberseite. Auch die Mitte der Stegoberseite profitiert von diesem
Fokussierungseffekt, wo mit 11.8 A/m? immer noch etwa 20% mehr Tonen auftreffen, als
angesichts der in die Vorschicht eingekoppelten Stromdichte von 9.86 A /m? erwartet wird.
Ein Teil der in Richtung der Kanten beschleunigten Ionen fliegt jedoch an der Stirnflache
des Stegs vorbei und trifft die Seitenflaichen aufgrund der Trégheit der lonen in einiger Ent-
fernung von der Kante. Dadurch werden die beidseitig sichtbaren lokalen Maxima auf den
Seitenwanden verursacht, die etwa 0.2 mm von den Kanten entfernt liegen. Wie bereits in
Kapitel 7 erlidutert wurde, ist die leichte Abwértsverschiebung der Strommaxima auf den
Seitenwénden eng verwandt mit dem aus der Sondentheorie bekannten Effekt der Orbital-
bewegung geladener Plasmateilchen um eine kugelférmige Sonde herum [HUDDLESTONE
und LEONARD, 1965; LOCHTE-HOLTGREVEN, 1968]. Danach kann ein Teilchen, das in
das Zentralfeld der geladenen Sonde hinein gelangt, aufgrund seiner Drehimpulserhaltung
nicht einfach den Feldlinien folgen und wird daher bei hinreichend grofiem Drehimpuls an
der Sonde vorbeifliegen. Im vorliegenden Fall kommt dem Coulomb-Feld um die Kante
herum die Bedeutung dieses Zentralfeldes zu. Bei weiterer Anndherung an die konkaven
Ecken des Grabens nimmt die Ionenstromdichte auf den Seitenflachen des Stegs ab und
erreicht direkt an den Ecken ihr Minimum auf der gesamten Targetoberfliche. Auch dieses
Verhalten ist eine Folge des elektrischen Feldes, das zur Ecke hin verschwindet, wodurch
immer weniger lonen auf die Seitenwénde gelenkt werden. Auf dem Grabenboden zeigt
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Abbildung 11.7: Verteilung a) der Ionenstromdichte j; und b) des auf die
lokale Fléchennormale bezogenen Aufschlagwinkels ) der Ionen auf der Tar-
getoberfliche bei einer Stegbreite von 1 mm. Die diinn eingezeichnete Linie
stellt jeweils den Verlauf der Targetoberfliche dar.

die Stromdichte schliefllich nur noch eine schwache Abhéngigkeit vom Ort. Das lokale
Maximum in der Mitte ist jedoch auch hier wieder auf das dortige lokale Feldmaximum
zuriickzufiithren. Insgesamt betrachtet ist die Ionenstromdichte auf der Targetoberfliche
stark inhomogen. Fiir die Anwendung in einer Ionenstrahl-unterstiitzten Abscheideme-
thode bedeutet das, dal auf dem Target sehr unterschiedlich, auf dem Grabenboden am
wenigsten und auf der Stirnfliche des Stegs am meisten, Energie in der aufwachsenden
Schicht deponiert wird. Die entstehende Schicht héitte danach lokal sehr unterschiedliche
Qualitaten. Auf der Vorderseite des Stegs bekdme die aufwachsende Schicht am meisten
Energie zugefiihrt, wodurch die Mobilitédt der Schichtteilchen dort am grofiten wére. Als
Folge davon konnten entstandene Leerstellen und Hohlrdume aufgefiillt werden und die



182

Plasmaunterstiitzte Schichtabscheidung an zweidimensionalen Targets

Schicht wére sehr dicht gepackt und glatt. Auf dem Grabenboden sollte dagegen wegen
der geringen Energiezufuhr durch die Plasmaionen eine sehr offene, rauhe Schicht mit
vielen Loéchern und Rissen entstehen.

Die Verteilung der lokal zur jeweiligen Flachennormale gemessenen Winkel, mit denen
die Tonen auf die Targetoberfliche auftreten, weist ebenfalls eine starke Variation auf,
wie Abbildung 11.7b) zeigt. Die im Zusammenhang mit der Stromdichte besprochene
Fokussierung und Ablenkung der Ionen auf die Targetoberfliche kommt darin gut zum
Ausdruck. In der Mitte der Stirnfliche des Stegs und der Mitte des Grabenbodens treffen
die Tonen nahezu senkrecht auf die Oberfliche auf. Wahrend die Winkelzunahme zu den
Réndern der Stirnfliche auf die fokussierenden Kantenfelder zuriickzufiihren ist, kommen
die zu den Ecken hin zunehmenden Winkel auf der Grabenbodenfléiiche dadurch zustande,
dafl die an dem Steg vorbeifliegenden Ionen durch das in y-Richtung verlaufende elektri-
sche Feld der Seitenwinde abgelenkt werden. Auf dem Grabenboden ist diese Ablenkung
dabei umso grofler, je ndher die Ionen an einer der beiden Seitenwéinde entlang nach unten
fliegen. Die Seitenflichen werden von den Ionen unter schiefen Winkeln zwischen 40° und
67° getroffen. Das Winkelminimum von ¢ = 40° bei x = 3.3 mm ist dabei darauf zuriick-
zufithren, dafl dort solche Ionen auftreffen, die nahe genug an der Seitenwand mit ihrem
transversalen Feld (einschliefllich dem starken Kantenfeld an der Stirnfliche) entlang ge-
flogen sind und dabei beim Eintritt in den Graben gleichzeitig hinreichend weit entfernt
waren, um durch die zunehmende Ablenkung ihrer Trajektorien nicht zu frith und damit
unter einem flachen Winkel auf die Wand zu treffen. Dieses Schicksal erfahren die Ionen,
die zu nahe an der Stirnseite vorbeifliegen und dann unter dem Einflufl der starken Kan-
tenfelder sofort auf die Wand treffen. Léangs der Bahnen solcher Ionen, die dagegen weit
entfernt von der Seitenwand in den Graben eindringen, ist das transversale Feld bereits
so schwach, das die Ionen nur noch schwach abgelenkt werden und daher ebenfalls wieder
flacher auf die Seitenwénde treffen. Zudem nimmt das Feld zu den konkaven Ecken hin
ab, wodurch die Ablenkung ebenfalls ab- und damit der lokale Auftreffwinkel ¥ zunimmt.

11.5.2 Target mit Stegen der Breite 2.5 mm

Abbildung 11.8 zeigt die lokale Strom- und Winkelverteilung der Ionen auf der Oberfléiche
des Targets mit 2.5 mm Stegbreite. Diese Verteilungen besitzen die gleichen Charakteri-
stiken wie die Verteilungen in Abbildung 11.7. Durch die Verbreiterung des Stegs bildet
sich in der Stromdichteverteilung in Abbildung 11.8a) auf der Stirnseite des Stegs jetzt
aber ein Plateau aus, in dessen Mitte der Strom nur noch eine Dichte von j; = 10.2 A /m?
erreicht. Gleichzeitig hat die Stromdichte an den dufleren Kanten jetzt auf 12.0 A/m? ab-
genommen. Entsprechend der Beobachtung in Abschnitt 11.3, wonach die Tonendichte in
den Graben mit abnehmender Grabenbreite immer kleiner wird, hat auch die Stromdich-
te der Tonen auf allen Winden des Grabens gegeniiber Abbildung 11.7 a) abgenommen.
Durch die Enge des Grabens schwichen sich die von den gegeniiberliegenden Seitenwéanden
ausgehenden transversalen Felder etwas ab. Dadurch nimmt die Ablenkung der Ionentra-
jektorien im Graben ab und die Ionen treffen flacher auf die Seitenwénde und steiler auf
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Abbildung 11.8: Verteilung a) der Ionenstromdichte j; und b) des auf die
lokale Fléchennormale bezogenen Aufschlagwinkels ) der Ionen auf der Tar-
getoberfliche bei einer Stegbreite von 2.5 mm. Die diinn eingezeichnete Linie
stellt jeweils den Verlauf der Targetoberfliche dar.

die Bodenflache des Grabens auf, wie Abbildung 11.8 b) zeigt. Auf den Seitenwinden be-
wegt sich der zur lokalen Flachennormale gemessene Winkel jetzt nur noch zwischen 47.1°
bei z = 4.0 mm und 68.6° an den vorderen Kanten.

11.5.3 Target mit Stegen der Breite 4 mm

Bei diesem Target liegen die Seitenwénde benachbarter Stege so dicht beisammen, daf
sich sowohl die transversalen Felder als auch die Kantenfelder, die von den Seitenwénden
der Stege ausgehen, gegenseitig stark abschwéchen. Infolge der dadurch abnehmenden fo-
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kussierenden Wirkung der Kantenfelder wird die Ionenstromdichte auf der Stirnseite der
Stege nahezu konstant und betriigt jetzt in der Mitte nur noch 9.86 A/m?. Dies entspricht
genau der in die Vorschicht eingekoppelten Stromdichte der Ionen. An den Réndern der
Stirnfliche erreicht der Tonenstrom gerade noch 10.6 A/m?. Diese Beobachtungen kénnen
anhand der Abbildung 11.9a) gut nachvollzogen werden. Aufgrund der geringen Graben-
breite von nur noch 1 mm und der dadurch abermals gesunkenen Dichte der Ionen im
Grabeninneren nimmt auch die Stromdichte auf allen Wénden des Grabens noch weiter
ab, als es bei dem Graben mit der Breite 2.5 mm schon geschehen ist. Gleichzeitig kommt
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Abbildung 11.9: Verteilung a) der Ionenstromdichte j; und b) des auf die
lokale Fldchennormale bezogenen Aufschlagwinkels 9 der Ionen auf der Tar-
getoberfliche bei einer Stegbreite von 4 mm. Die diinn eingezeichnete Linie
stellt jeweils den Verlauf der Targetoberfliche dar. Gegeniiber den Abbil-
dungen 11.7 und 11.8 befindet sich der Graben jetzt in der Mitte des dar-
gestellten Simulationsvolumens.
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es durch die geringere Feldstérke in Inneren des Grabens zu einem streifenderen Einfall
der Tonen auf die Seitenwénde des Grabens, wie Abbildung 11.9b) zeigt. Die zur lokalen
Flachennormale gemessenen Winkel ¢ liegen jetzt nur noch in dem sehr schmalen Bereich
zwischen 65.9° bei x = 4.4 mm und 81.4° nahe des Grabenbodens.

11.6 Ionenstromverteilung auf den verschiedenen Fla-
chensegmenten

Neben der detaillierten Ionenstromdichte auf der Targetoberfliche kann auch die iiber
die verschiedenen planaren Abschnitte des Targets, wie Stegstirnfliche, Seitenwénde und
Grabenboden, gemittelte lonenstromdichte (j;) interessant sein. Entgegen der detaillierten
Verteilung 148t die sich rdaumlich gemittelte Stromdichteverteilung ndmlich approximativ
durch ein einfaches Modell beschreiben, das jedoch die fokussierenden und ablenkenden Ef-
fekte des elektrischen Feldes vernachléssigt. Dieses Modell, das bereits in den Abschnitten
7.4.1 und 8.4 zur Anwendung kam, beruht auf der Annahme, dafl der aus dem Plasmabulk
kommende Tonenstrom der Dichte jo = 9.86 A/m? innerhalb des Grabens gleichmé&Big auf
die Seiten- und Bodenflaichen verteilt wird. Die zugehorige Stromdichte, die im folgen-
den als jg bezeichnet wird, mufl dabei durch die Aufteilung auf mehrere Flachen zwar
abnehmen, soll jedoch auf allen Flachen des Grabens gleich grof§ sein:

. . b

JG = Jo- b1 oh (11.3)
In dieser Gleichung hat h die Bedeutung der Grabentiefe oder Steghohe und b stellt die
Grabenbreite dar. Diese Bezeichnungen stimmen mit den in Abbildung 11.1 verwendeten
tiberein. Auf der Stegstirnfliche sollte die Stromdichte dagegen stets (j;) = jo betragen,
da sich dort die Ionen nicht auf mehrere Fldachen aufteilen miissen. Eine skizzenhafte
Darstellung des eben beschriebenen Modells ist in Abbildung 11.10 zu finden.

Die simulierte mittlere Stromdichte (j;) ist nun in Abbildung 11.11a) zusammen mit
der nach diesem Modell berechneten Stromdichte fiir die verschiedenen planaren Ab-
schnitten der Targetoberflache in Abhéngigkeit von der Grabenbreite bzw. der Stegbreite
dargestellt. Darin ist gut zu erkennen, dal das Modell in der Lage ist, die simulierten
Stromdichten zunéchst einmal in der richtigen GroBlenordnung wiederzugeben. Bei kleinen
Stegbreiten, bei denen die stéirksten Kantenfelder und damit die grofiten Fokussierungsef-
fekte auftreten, werden jedoch deutlich mehr Ionen auf die Stegstirnfliche fokussiert, als
das Modell zu beschreiben vermag. Diese Ionen fehlen offensichtlich auf dem Grabenboden,
der gegeniiber dem Modell von zu wenigen Ionen getroffen wird, wihrend die modellierte
und die simulierte Stromdichte auf den Seitenwinden eine sehr gute Ubereinstimmung
bei allen Steg- bzw. Grabenbreiten zeigen. Mit zunehmender Steg- bzw. abnehmender
Grabenbreite werden die fokussierenden Kantenfelder immer schwécher und es kommt zu
einer immer besseren Ubereinstimmung zwischen dem Modell und der Simulation.
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Abbildung 11.10: Darstellung der Aufteilung des eingekoppelten Ionen-
stroms der Dichte jy in einen Strom der Dichte jo auf die Stegstirnfliche
sowie Strome auf die Wénde des Grabens, die die Dichte jg haben.

Bezeichnet man mit [; & (i) - A; den Tonenstrom auf ein Targetsegment der Fliache A;,
auf dem der mittlere Ionenstrom (j;) betriagt, dann betrigt der Anteil am eingekoppelten
Gesamtstrom [y der Tonen auf dieser Segmentfliche [;/Iy. Zu welchen Anteilen sich der
gesamte Ionenstrom I, auf die verschiedenen Targetsegmente aufteilt und wie die Uber-
einstimmung mit den Modellvorhersagen ist, wird jetzt in Abbildung 11.11b) gezeigt.
Gerade auf der Stegstirnfliche scheint die Modellvorhersage nach der Gewichtung der
dortigen mittleren Stromdichte (j;) mit der Querschnittsfliche A; der Stirnfliche nicht
mehr so schlecht zu sein, wie es noch in Abbildung 11.11a) erscheint. Das kommt daher,
dafl mit abnehmender Stegbreite, wo die grofiten Abweichungen zwischen der berechneten
und der simulierten Stromdichte (j;) auftreten, gleichzeitig auch die Querschnittsfliche A;
abnimmt und damit der Uberhhung der simulierten Stromdichte (j;) auf der Stirnfliche
etwas die Schérfe genommen wird.
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Abbildung 11.11: Abhéngigkeit a) der mittleren Stromdichte (j;) und b)
des Gesamtstromanteils I;/Iy auf den verschiedenen planaren Abschnitten
der Targetoberfliche (Stegstirnfliche, Seitenwéinde und Grabenboden) von
der Grabenbreite bzw. der Stegbreite.



188

Plasmaunterstiitzte Schichtabscheidung an zweidimensionalen Targets

11.7 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurden die Eigenschaften von zweidimensionalen Floatingpotential-
Randschichten exemplarisch anhand von periodischen Targetstrukturen untersucht, die
aus einer abwechselnden Folge von Stegen und Gréaben aufgebaut sind. Aufgrund der
gewihlten Grabenbreite war das Plasma bei diesen Targets, im Gegensatz zu dem Tar-
get aus Kapitel 7, nur teilweise oder gar nicht in der Lage, in den Graben einzudringen.
Trotzdem konnte gezeigt werden, dafl die Ionen und Elektronen mit abnehmender Gra-
benbreite immer weiter aus dem Graben herausgedriangt werden und sich dabei immer
mehr eine planare Randschicht vor dem Target entwickelt. Dabei hatte die Randschicht
direkt vor dem Steg, also vor dem am tiefsten in das Plasma ragenden Teil des Targets,
jeweils die gleiche Struktur wie eine Randschicht vor einer ebenen Wand. Die Verteilung
der Stromdichte und des Aufschlagwinkels der Ionen auf der Targetoberfliche zeigt bei
allen verwendeten Targetabmessungen starke Inhomogenitéten. Diese werden einerseits
durch die starken Kantenfelder an der Stirnseite der Stege verursacht, die eine fokussie-
rende Wirkung auf die Ionen haben und dazu fithren, daf§ gerade bei schmalen Stegen
mehr Tonen auf die Stegstirnseite beschleunigt werden. Mit zunehmender Stegbreite und
damit abnehmender Grabenbreite kommt es durch die teilweise gegenseitige Schwéchung
der Kantenfelder zu einer Abnahme dieses Effekts. Andererseits kommen die Inhomoge-
nitdten in der Stromdichte auch aus einer Aufficherung des Ionentrajektorien im Bereich
des Grabens und einer damit einhergehenden Abnahme der Stromdichte. Diese konn-
te durch ein einfaches geometrisches Modell anndherend beschrieben werden. Das lokale
Strommaximum auf den Grabenseitenwénden in der Ndhe des Grabeneingangs konnte
erfolgreich als Folge einer aus der Sondentheorie bekannten Orbitalbewegung der Ionen
interpretiert werden. Die untersuchten Stromdichte- und Winkelverteilungen der Ionen
sind gerade im Hinblick auf eine plasmagestiitzte Variante der IBAD-Methode von Inter-
esse, weil dort die Eigenschaften einer gleichzeitig mit dem Ionenbeschufl aufwachsenden
Schicht sehr davon abhéngen, in welchem Mafle durch die Ionen Energie zugefiihrt wird.
Inhomogenitiaten in der Ionenstromdichte fiihren dabei auch zu Inhomogenitidten in den
Schichteigenschaften, die meistens unerwiinscht sind.



Kapitel 12

Zusammenfassung

Das Ziel der vorliegenden Arbeit war die Untersuchung der Prozesse, die sich bei der
Plasmaimmersions-lonenimplantation (PIII) im Plasma nahe eines Targets abspielen. Da-
zu wurde das Particle-In-Cell/Monte Carlo-Verfahren (PIC/MC) eingesetzt, mit dem es
moglich ist, Plasmen selbstkonsistent zu simulieren. Da das Augenmerk dieser Arbeit ein-
deutig auf der Schicht und Vorschicht des Plasmas lag, wurde in einem ersten Schritt ein
Verfahren entwickelt, das die Simulation einer planaren Plasmarandschicht unter Aus-
klammerung des gesamten Plasmabulks erlaubt (Anhang B). Dadurch wurde eine starke
Verkiirzung der Rechenzeiten in den Simulationen moglich. Bei diesem Verfahren muf3-
te jedoch der Wahl geeigneter Randbedingungen auf der Plasmaseite grofie Aufmerk-
samkeit geschenkt werden, um sowohl die Simulation einer statischen Floatingpotential-
Randschicht als auch einer dynamischen Randschicht, wie sie bei der PIII auftritt, zu
ermoglichen. Durch den Vergleich mit Ergebnissen aus einer Gesamtplasmasimulation
konnte die Giite des entwickelten Verfahrens unter Beweis gestellt werden (Kapitel 2). Die
Methode wurde zuerst zur Untersuchung planarer statischer Randschichten bei Anliegen
des Floatingpotentials sowie einer negativen Hochspannung an dem Target eingesetzt. Da-
bei konnte nachgewiesen werden, dafl das Child-Langmuir-Gesetz, das in der Plasmaphysik
héufig verwendet wird, nur eine unbefriedigende Beschreibung der Potentialverteilung in
der Plasmaschicht liefert. Durch eine Modifikation der Anfangswerte bei der Integration
der Child-Langmuir-Gleichung konnte in dem wandnahen Bereich der Schicht, in dem
die Elektronen stark unterdriickt sind, eine hervorragende Ubereinstimmung zwischen
dem modifizierten Gesetz und den simulierten Ergebnissen erzielt werden (Kapitel 3). Die
Tatsache, dafl sich bei der PIII in der Néhe eines Targets zunéchst eine Floatingpotential-
Randschicht entwickelt, in der die Ionen eine Driftgeschwindigkeit und ein Dichtegefélle
aufweisen, wurde in den Simulationen dieser Arbeit erstmals beriicksichtigt. Durch Ver-
gleich mit ebenfalls durchgefithrten Simulationen unter Anwendung der iiblichen Start-
bedingung, dafl das Plasma zu Beginn homogen und driftfrei sei, konnte gezeigt werden,
daB bei der PIII der sehr wichtige Verlauf der lonenstromdichte sowie die Schichtdynamik
durch Benutzung der homogenen Startbedingung nicht richtig beschrieben werden kénnen
(Kapitel 4). Die Dynamik von Schicht und Vorschicht konnte durch die Simulation der Be-
wegung von Orten konstanter lonendriftgeschwindigkeit analysiert werden. Dabei wurde

189



190

Zusammenfassung

beobachtet, dafl die Vorschicht bei der PIII mit einer zeitlichen Verzégerung auf das Anle-
gen einer negativen Hochspannung an das Target reagiert, die auf die Ausbreitung und das
Eintreffen einer Tonenschallwelle zuriickzufiihren ist. Auf der Grundlage dieser Beobach-
tungen konnte ein einfaches analytisches Modell entwickelt werden, das die Reaktion der
Vorschicht auf die Bewegung der Schichtkante erfolgreich beschreiben kann (Kapitel 5).
In einem weiteren Schritt der Arbeit wurde ein hybrides PIC/MC-Verfahren entwickelt,
bei dem die lokale Dichte der isothermen Elektronen {iber einen Boltzmann-Ansatz nur
noch vom elektrischen Potential abhédngt (Anhang C). Die dadurch erreichte Beschleu-
nigung des Verfahrens machte es erst moglich, mit einer Vielzahl von Simulationen das
Verhalten des Plasmas bei periodisch angelegten Hochspannungspulsen mit verschiedenen
Pulsparametern zu untersuchen. Dabei konnte gezeigt werden, dafl der Erholung des Plas-
mas zwischen den Pulsen und der Ionenséttigungsstromdichte, die in bisherigen Arbeiten
unbeachtet blieb, eine grofie Bedeutung fiir die PIIT zukommen (Kapitel 6).

Der zweite Teil der Arbeit befafite sich mit Plasmarandschichten in der Nidhe von zwei-
dimensional strukturierten Targets. Als Simulationsverfahren kam eine zweidimensionale
Version des entwickelten hybriden PIC/MC-Verfahrens zur Anwendung (Anhang D), bei
dem zusétzlich den Randbedingungen auf der Targetseite grofle Beachtung geschenkt wur-
de (Anhang E). An einem Target, bestehend aus Doppelstegen mit dazwischen liegenden
Grében, wurde erstmals eine Plasmarandschicht bei Anliegen des Floatingpotentials an
dem Target simuliert (Kapitel 7). Dabei zeigte sich eine Verletzung des Bohmkriteriums,
bei der die Ionen an der Schichtkante in einem Graben die Bohmgeschwindigkeit bereits
weit iiberschritten hatten. Als Ursache fiir dieses Verhalten konnte die Aufficherung der
Ionentrajektorien im Grabeninneren und die dadurch verursachte Divergenz des Ionen-
stroms identifiziert werden. Weiterhin konnte nachgewiesen werden, dafl das elektrische
Feld in der Néhe des Targets rdaumlich stark variiert, was seine Ursache in der Divergenz
des Feldes an den Kanten und dem Verschwinden in den Ecken hat. Die fokussierende Wir-
kung der Kantenfelder und die Auffacherung der Ionentrajektorien in den Graben verur-
sachten starke Inhomogenitéten in der Stromdichteverteilung. Der lokale Aufschlagwinkel
der Tonen auf dem Target zeigte sich ebenfalls sehr inhomogen verteilt. Wéhrend in allen
bisher durchgefiihrten zweidimensionalen PIII-Simulationen immer homogene driftfreie
Plasmaverteilungen benutzt wurden, wurde in dieser Arbeit erstmals eine PITI-Simulation
ausgehend von einer Floatingpotential-Randschicht durchgefiihrt (Kapitel 8). Dabei zeig-
ten sich im Vergleich zu einer ebenfalls durchgefiihrten Simulation mit einer homogenen
Startkonfiguration grofle Unterschiede in der Implantationsstromdichte. Die simulierte Do-
sisverteilung der implantierten Ionen war auf dem Target infolge der Fokussierungs- und
Zerstreuungseffekte des elektrischen Feldes wieder sehr inhomogen verteilt. Die Dynamik
der Schicht und Vorschicht, die einen Ubergang von einer zylindrischen Matrixschicht zu
einer planaren Hochspannungsschicht zeigt, wurde wieder erfolgreich durch ein analyti-
sches Modell beschrieben (Kapitel 10). Die Potentialverteilung in der sich einstellenden
stationdren Hochspannungsschicht konnte durch die Hinzunahme einer Stromdivergenz
oder -konzentration in das modifizierte Child-Langmuir-Gesetz verstanden werden (Kapi-
tel 9). SchlieBlich wurden in mehreren Simulationen an verschiedenen zweidimensionalen
Targets, die auf Floatingpotential lagen, die Eigenschaften des Plasmas hinsichtlich einer
technischen Nutzung zur plasmaunterstiitzten Schichtabscheidung studiert (Kapitel 11).



Anhang A

Das PIC/MC-Simulationsverfahren

A.1 Einleitung

Alle in dieser Arbeit vorgestellten Untersuchungen wurden mit Hilfe des Particle-In-
Cell/Monte Carlo-Computersimulationsverfahrens (PIC/MC) durchgefithrt. Man kann
sich dieses Verfahren aus zwei Teilen bestehend vorstellen: Bei PIC handelt sich um eine
teilchenbasierte Methode, mit der die Bewegung geladener Teilchen unter dem Einfluf3
ihres eigenen sowie eines dufleren elektrischen Feldes berechnet werden kann [BIRDSALL
und Fuss, 1969; BIRDSALL und LANGDON, 1995; LAWSON, 1989; HOCKNEY und
EAsTWOOD, 1994]. Dieses Verfahren eignet sich daher ideal dazu, ein vollstdndig ioni-
siertes Plasmas, das sich nur aus Ionen und Elektronen zusammensetzt, zu simulieren.
Der PIC-Algorithmus wird in seiner eindimensionalen Form in Abschnitt A.2 behandelt.
In einem Niedertemperatur-Plasma, wie es iiberlicherweise bei der Plasmaimmersions-
Ionenimplantation (PIII) verwendet wird [ANDERS, 2000], sind die weitaus meisten der
vorhandenen Teilchen jedoch neutrale Atome, die mit den geladenen Teilchen durch Stofle
wechselwirken. Diese Stofe sind jedoch im reinen PIC-Verfahren noch nicht enthalten, da
dort nur die Coulomb-Wechselwirkungen zwischen geladenen Teilchen beriicksichtigt wird.
Um diese Liicke zu schlieflen, wird der PIC-Algorithmus um ein Monte Carlo-Verfahren
(MC) erweitert, mit dem die Stofle zwischen den geladenen und den neutralen Teilchen
durchgefiithrt werden [VAHEDI und SURENDRA, 1995]. Auf das MC-Verfahren wird in
Abschnitt A.3 ndher eingegangen. Die Kombination von PIC- und MC-Algorithmus be-
zeichnet man als PIC/MC-Methode [BIRDSALL, 1991].

A.2 Das eindimensionale PIC-Verfahren

In Folgenden wird davon ausgegangen, dafl das betrachtete System von geladenen Teilchen
in y- und in z-Richtung unendlich ausgedehnt ist, weshalb es geniigt, in diesen Richtungen
einen endlichen Ausschnitt mit der Fliache A zu betrachten. In z-Richtung soll das System

191



192

Das PIC/MC-Simulationsverfahren

dagegen zwischen den Punkten x = 0 und z = L eingeschlossen sein. Wie in Abbildung
A.1 dargestellt ist, wird der Ortsraum nun diskretisiert, indem ein System von N + 1
dquidistanten Gitterpunkten z; . Az, j=0,...,N, eingefithrt wird, die im Abstand
Az = L/N voneinander entlang der z-Achse liegen. Die Punkte r;mit j=1,...,N -1
bilden dabei jeweils den Mittelpunkt einer Zelle der Breite Az. Den Randpunkten zg und
xy wird dagegen je eine Zelle mit der Breite Az /2 zugeordnet.

A ] AX

b
0 1 2 3 ... N-N3N-2N-1 N ]

Abbildung A.1: Schematische Darstellung des Ortsraumgitters mit der Git-
terbreite Az. Die Gitterpunkte sind von 0 bis N durchnumeriert. Die in-
neren Punkte x; mit j = 1,..., N — 1 bilden jeweils den Mittelpunkt einer
Zelle der Breite Az, wihrend den Randpunkten zg und xp je eine Zelle der
Breite Az/2 zugeordnet ist.

Der Gitterabstand Ax soll dabei hinreichend klein sein, um die Prozesse auf der in-
teressierenden und fiir das Systems relevanten Léngenskala auflésen zu konnen. Handelt
es sich bei dem System um ein Plasma, dann stellt die Debye-Lénge, die die Rolle einer
Abschirmlénge spielt, die obere Grenze fiir die Gitterbreite dar. Schliellich wird die Zeit
in Schritte der Lange At zerlegt. Auch hier mufl darauf geachtet werden, daf§ die wichtigen
Prozesse innerhalb des Systems zeitlich aufgelost werden konnen. Im Falle eines Plasmas
zéhlen dazu die Elektronen- und Ionenplasmaschwingungen sowie die Stofprozesse zwi-
schen den geladenen Teilchen. Schliefilich mufl aus Griinden der numerischen Stabilitét
des PIC-Algorithmus noch das Courant-Kriterium erfiillt sein, wonach selbst die schnell-
sten Teilchen mit der Geschwindigkeit v, innerhalb eines Zeitschrittes At hochstens die
Strecke Ax zuriicklegen diirfen [BIRDSALL und LANGDON, 1995; PRESS et al., 1992]:

! Ax

<

VUmax > E (Al)

A.2.1 Simulationsteilchen

In den Raum mit dem Volumen A - L werden nun Simulationsteilchen hineingesetzt, die
jeweils das mittlere Verhalten von N, realen geladenen Teilchen einer bestimmten Sorte
(Ionen, Elektronen) représentieren. Die Zahl der Simulationsteilchen von einer Sorte rich-
tet sich dabei nach der vorgegebenen Dichte n der realen Teilchen dieser Sorte und betragt
n+A- L/ Na. Auf diese Art wird es moglich, die Zahl der zu simulierenden Teilchen um
den Faktor Ny, zu reduzieren, wodurch das Vielteilchensystem erst berechenbar wird.
In den im Rahmen dieser Arbeit durchgefithrten Simulationen betrug die Teilchendichte
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etwan = 2-10%cm ™3, withrend N, typischerweise in der Gréflenordnung 106 — 107 lag.
Zusammen mit der gewihlten Querschnittsfliche A = 1cm? und der Linge L = 2.5cm
fithrte das zu einer Simulationsteilchenzahl, die in den eindimensionalen Simulationen bei
10* lag. In den zweidimensionalen Simulationen betrug die Simulationsteilchenzahl dage-
gen etwa 10°. Die Orts- und Geschwindigkeitskoordinaten x und #' der Simulationsteilchen
entsprechen den vorgegebenen Anfangsverteilungen. Dabei reicht es aufgrund der Sym-
metrie des Systems aus, nur die z-Koordinate der Teilchen zu betrachten, wohingegen
alle Komponenten des Geschwindigkeitsvektors benétigt werden, um die Coulomb-Stofie
zwischen den Teilchen richtig beschreiben zu kénnen.

A.2.2 Raumladungsverteilung auf dem Gitter

Zur Berechnung der Coulomb-Krifte, die auf die einzelnen Teilchen wirken, ist es erfor-
derlich, die Potentialverteilung ®(x) mittels der eindimensionalen Poisson-Gleichung

*® _ p()

i (A.2)
zu berechnen. Dazu muf jedoch zunéchst die Raumladungsverteilung p(x) bestimmt wer-
den. Im PIC-Verfahren stellt man sich dazu jedes Simulationsteilchen als eine Wolke mit
der Ausdehnung Az in z-Richtung und mit der Querschnittfliche A vor. In dem Volu-
men AAz dieser Wolke ist nun die gesamte Ladung Q) & GNyeal der Niea dargestellten
Realteilchen, die jeweils die Ladung ¢ und die Masse m besitzen, gleichméfig verteilt. In
ciner solchen Wolke betrigt die Raumladungsdichte daher iiberall pg, < Q/AAz. Befin-
det sich der Mittelpunkt dieser Wolke nun zwischen den benachbarten Gitterpunkten x;
und z;41, dann wird ihre Raumladung anteilig auf die Gitterpunkte x; und x4, verteilt.
Diese Verteilung geschieht auf Basis der Wolkenanteile, die sich in den Zellen befinden,
die zu diesen Gitterpunkten gehoren. Zur Verdeutlichung ist in Abbildung A.2 die eben
beschriebene gewichtete Aufteilung der Raumladung auf die Gitterpunkte skizzenhaft dar-
gestellt. Bezeichnet man mit p; und p;;, die auf diese Weise auf die Punkte x; und x4,
entfallenden Raumladungsdichten, dann 148t sich die Aufteilung wie folgt beschreiben:

Tjp1 — T Te — T
Pj = Psim * ijc und Pj+1 = Psim CA$ L. (A-3)

Diese gewichtete Ladungsaufteilung, die einer linearen Interpolation zwischen den Gitter-
punkten x; und x;;; entspricht, wird fiir alle Simulationsteilchen durchgefiihrt und die
Raumladungen auf den Gitterpunkten jeweils akkumuliert. Auf diese Weise erhélt man
schlieflich die auf die Gitterpunkte bezogene Raumladungsverteilung p;, mit j = 0,..., N,
des gesamten Systems von geladenen Teilchen.

A.2.3 Losung der Poisson-Gleichung

Damit ist man nun in der Lage, die Poisson-Gleichung (A.2) auf dem Gitter zu 16sen und
somit die elektrische Potentialverteilung zu bestimmen. Bezeichnet man das elektrische
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[e—ax —

N

Xj-1 ‘ X Xe Xj +1 ‘

Y
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j j+2

[—ax —|

Abbildung A.2: Skizzenhafte Darstellung der gewichteten Aufteilung der
Raumladung pgin, eines Simulationsteilchen auf die benachbarten Gitter-
punkte. Der Mittelpunkt der Ladungswolke des Simulationsteilchen befin-
det sich an der Stelle . zwischen den Gitterpunkten z; und z;.1. Wie
durch die Schraffur angedeutet ist, wird die Raumladung nun entsprechend
den Anteilen der Wolke, die in den zu den Gitterpunkten gehorenden Zellen
liegt, auf die beiden Punkte x; und z,,1 aufgeteilt.

Potential an einem Gitterpunkt x; mit ®; ) P(z;),7=0,..., N, und ersetzt man an den
inneren Gitterpunkten (j = 1,..., N — 1) die zweite Ableitung in der Poisson-Gleichung
durch die Finite Differenz der Genauigkeit O(Ax?) [PRESS et al., 1992],

E| b 20+ 5y
e A

Ty

j=1,...,N—1, (A.4)

dann erhélt man die Poisson-Gleichung in ihrer diskretisierten Form:

Qi — 20+ Dy, pj .
= —— =1,...,.N —1. A5
(Ax>2 607 ] ) ) ( )

Unter Vorgabe des elektrischen Potentials &3 und & an den Randpunkten xy und xy
nehmen die Gleichungen (A.5) die Form eines tridiagonalen Gleichungssystems an,

-2 1 ?, p1 + e0®o/(Ax)?
1-2 1 P, P2
1-2 1 ds P3
Ar)2
; S ) . s
€
1-2 1 Oy_3 ° PN-3
1-2 1 Dy PN-2
1-2 Dy pn—1+ €PN /(Az)?

das sich sehr effektiv 16sen a8t [PRESS et al., 1992]. Wenn das Gleichungssystem gelost
ist und damit das elektrische Potential ®; an allen Gitterpunkten bekannt ist, kann das
elektrische Feld

E; = Bla;) = — — (A.7)
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an den Gitterpunkten bestimmt werden. Dazu benutzt man auch fiir den Gradienten des
Potentials an den inneren Gitterpunkten den Ausdruck einer Finiten Differenz mit der
Genauigkeit O(Az?):
Qi1 — Pja
2Ax
Dieses Verfahren versagt jedoch an den Randpunkten xy und xy. Man findet jedoch einen
einfachen Zugang zu den Randfeldern, wenn man die eindimensionale Poisson-Gleichung
iiber die Lange einer Randzelle integriert. Das soll hier fiir den Fall der ersten Zelle, die

sich von z = 0 bis x = Axz/2 erstreckt, gezeigt werden. Ausgehend von Gleichung (A.2)
liefert eine Integration zwischen den Grenzen x = 0 bis © = Ax/2 zunéchst:

E; = — j=1,...,N—1. (A8)

4o 4o 1
— — —| =—— | p(2)dz. (A.9)
dr |, s dz |, € J
Darin 148t sich das Differential — % . als das elektrische Feld Fy am Punkt xq identifi-
zieren, wihrend man den Ausdruck % As/2 durch die Finite Differenz
dd o — P
— 10 (A.10)
dz |, /2 Ax

mit der Genauigkeit O(Az?) approximieren kann. SchlieBlich bleibt noch festzustellen,
daB die Raumladungsdichte p(z) im Rahmen der PIC-Methode innerhalb der Randzelle
als konstant anzusehen ist und den Wert pg besitzt. Dadurch 148t sich das Integral auf
der rechten Seite von Gleichung (A.9) durch den Ausdruck poAx/2 ersetzen. Fafit man
dies alles zusammen und 16st die resultierende Gleichung nach Ej, auf, dann erhélt man
fiir das elektrische Feld am Gitterpunkt xq folgende Beziehung:
¢, —Py  Axpg
Ey=— - — . A1l

0 Az 2 € ( )
Eine ganz analoge Rechnung liefert fiir das elektrische Feld am &uflerst rechten Gitter-
punkt xy die Gleichung

Pv = Pyo1 | ATpy
Az 2 €

Diese Ausdriicke stimmen mit denen {iberein, die Lawson auf der Grundlage einer Ener-
giebetrachtung hergeleitet hat [LAWSON, 1989].

Ey=— (A.12)

A.2.4 Bewegung der Teilchen unter dem Einflufl der elektri-
schen Krifte

Die Simulationsteilchen werden nun unter dem Einflufl des soeben berechneten elektri-
schen Feldes wihrend der Dauer eines Zeitintervalls At bewegt. Dies geschieht durch
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Anwendung der sogenannten Leap-Frog-Methode auf die zu 16sende Newton’sche Bewe-
gungsgleichung. Ausgehend von der Gleichung fiir die Bewegung eines Simulationsteil-
chens der Masse M = Ny - m und der Ladung @ in z-Richtung,

d d
Md—: —Q-E mit d—f — v, (A.13)
lauten die Integrationsgleichungen damit:
MUt-i—At/QA_tUt—At/Q = Q- E(z;) und (A.14)
x -z
t+AAtt t — Ut+At/2~ (A15)

Darin bezeichnen v;_a;/2 und viyay/2 die z-Komponenten der Geschwindigkeit des Teil-
chens zu den Zeitpunkten t— At /2 bzw. t+At/2, wihrend z; und x;, A, dessen Position zu
den Zeiten t bzw. t + At darstellen. Fiir das elektrische Feld E(x;) wird der Wert am Ort
des Teilchens z; zum Zeitpunkt ¢ verwendet. Befindet sich das Teilchen dabei zwischen
zwei Gitterpunkten z; und z;41, dann wird der Wert E(x;) durch lineare Interpolation
zwischen den Werten des Feldes F; und Ej;; an diesen Punkten gewonnen:

Tiy1 — X Ty — T
Der Nachteil der Leap-Frog-Methode liegt darin, dafl die Geschwindigkeiten und Positio-
nen der Teilchen nie gleichzeitig bekannt sind, sondern immer nur mit einer zeitlichen
Verschiebung von At /2. Der Vorteil dagegen ist die erreichte Genauigkeit von O(AtQ) bei
der Integration von Gleichung (A.13). Abbildung A.3 zeigt zur Verdeutlichung eine sche-
matische Darstellung des Leap-Frog-Verfahrens, das fiir jedes Simulationsteilchen durch-
gefiihrt werden mufl. Es sei noch angemerkt, dafl jedes Simulationsteilchen die gleiche
spezifische Ladung )/M besitzt wie die von ihm représentierten realen Teilchen (q/m).
Aus diesem Grund spiegelt die Bewegung jedes Simulationsteilchens unter dem Einfluf3
des elektrischen Feldes auch tatséichlich die mittlere Bewegung der von ihm dargestellten
Realteilchen wider.

(A.16)

A.2.5 Der vollstindige PIC-Zyklus

Die in den Abschnitten A.2.2 bis A.2.4 beschriebenen Berechnungsvorschriften stellen ge-
nau einen Zeitschritt der Linge At dar. Um die zeitliche Entwicklung eines gegebenen
Systems geladener Teilchen {iber einen ldngeren Zeitraum verfolgen zu konnen, miissen
daher alle Berechnungen, die in diesen Abschnitten beschrieben wurden, immer wieder
in genau der angegebenen Reihenfolge durchgefiihrt werden, solange, bis der gewiinsch-
te Zeitraum simuliert worden ist. Dabei mufl auch beachtet werden, dafl Teilchen, die
wéahrend ihrer Bewegung eventuell auf eine der berandenden Flédchen bei x = 0 oder
x = L treffen, detektiert und aus dem Algorithmus entfernt werden. Gleichzeitig miissen
in jedem Zeitschritt geniigend Teilchen, die durch diese Fléchen in den Simulationsraum
eintreten sollen, mit in das Rechenschema integriert werden.
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Abbildung A.3: Schematische Darstellung des Leap-Frog-Verfahrens zur In-
tergration der Bewegungsgleichung eines Teilchens: Zuerst wird das Teilchen
aufgrund der elektrostatischen Kraft @ - F(z;) am Ort x; auf die Geschwin-
digkeit vy, A¢/2 beschleunigt. Anschlielend wird das Teilchen mit dieser Ge-
schwindigkeit zu seinem neuen Ort z;1A; bewegt.

A.3 Das MC-Stoflverfahren

Das bisher beschriebene PIC-Verfahren ist nur in der Lage, die Bewegung geladener Teil-
chen aufgrund deren gegenseitiger Coulomb-Wechselwirkung zu beschreiben. Wie in der
Einleitung dieses Kapitels jedoch bereits erwéhnt wurde, sind in einem Niedertemperatur-
Plasma, wie es normalerweise bei der PIII verwendet wird, die meisten der vorhandenen
Teilchen neutrale Atome oder Molekiile. Mit einem typischen Ionisationsgrad von 1073,
der den Anteil der Ionen an allen im Plasma vorhandenen Atomen beschreibt, ist die Zahl
der neutralen Atome um etwa drei Gréenordnungen hoher als die der Ionen und Elektro-
nen. Da die neutralen Atome weiterhin keine Krifte durch das elektrische Feld erfahren,
konnen sie insgesamt als eine Art ruhendes homogenes Hintergrundgas mit iiberall und
stets gleichen Eigenschaften angesehen werden. Aufgrund ihrer groflien Anzahl miissen die
Neutralteilchen jedoch als haufig auftretende Stoflpartner der geladenen Teilchen ange-
sehen werden. Diese Stole sind aber im bisher beschriebenen PIC-Verfahren noch nicht
enthalten und miissen daher zuséitzlich implementiert werden. Dazu wird in der Regel
ein Monte Carlo-Verfahren verwendet, das in diesem Abschnitt kurz angedeutet werden
soll. Fiir eine sehr ausfiihrliche Beschreibung des MC-Stofiverfahrens sei auf den Artikel
von Vahedi und Surendra verwiesen, in dem alle wichtigen Stofiprozesse vor dem Hin-
tergrund der Anwendung auf Argon- und Sauerstoff-Plasmen behandelt werden [VAHEDI
und SURENDRA, 1995].

A.3.1 Grundlagen des MC-Verfahrens

Angenommen, es existieren n, Kanéle fiir die Stofle und Reaktionsprozesse, die ein gela-
denes Teilchen mit einem neutralen Atom aus dem Hintergrundgas der Dichte ng und der
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Temperatur Ty durchfithren kann. Dann 148t sich jedem dieser unterschiedlichen Kanéle
ein Streu- oder Reaktionsquerschnitt o;(v,), i = 1,. .., ny, zuordnen, der nur abhéngt von
der Relativgeschwindigkeit v, zwischen dem geladenen Teilchen und dem Stofipartner aus
dem ruhenden Hintergrundgas. Der totale Streu- und Reaktionsquerschnitt betrdgt dann
or(vy) = oi(vy). Die Wahrscheinlichkeit Pr(v,), dafl das geladene Teilchen innerhalb
der Zeit At nun einen Stofl oder eine Reaktion mit diesem Stofipartner ausfiihrt, betrigt
damit

Pr(v,) = 1 — exp(—ngor(v;)v,At). (A.17)

Dieses Verfahren lifit sich durch Anwendung der sogenannten Null-Collision-Methode
noch erheblich beschleunigen. Dazu fithrt man bei jeder Geschwindigkeit v, noch einen
hypothetischen Querschnitt og(v;) so ein, dafl das Produkt [or(v;) 4+ 0o(vy)] - v, konstant
und damit unabhéngig von der Relativgeschwindigkeit v, wird. Mit diesem hypothetischen
Querschnitt ist allerdings kein echter Streu- oder Reaktionsprozefl verbunden, was den
Namen der Methode erkldrt. Dadurch wird es moglich, die Stofiwahrscheinlichkeit, die
nach Gleichung (A.17) noch fiir jedes geladene Teilchen einzeln berechnet werden muf, fiir
alle Teilchen gleichzeitig zu berechnen. Dazu definiert zunéchst man unter Einbeziehung
des hypothetischen Querschnitts oo (v, ) einen neuen totalen Querschnitt ox(v,) = op(v;)+
0o(v,), der nun die Beziehung oy (v,) - v; = ¥ = const erfiillt. Berechnet man jetzt damit
analog zu Gleichung (A.17) die Wahrscheinlichkeit fiir einen Stof- oder Reaktionsprozefl
innerhalb At,

Px =1 —exp(—noon(vp) v, At) = 1 — exp(—noXAt), (A.18)

dann ist diese unabhingig von der Relativgeschwindigkeit v, des gerade betrachteten
Teilchens und gilt damit gleichzeitig fiir alle Teilchen dieser Sorte. Durch Multiplikation
dieser Wahrscheinlichkeit Py mit der Zahl der vorhandenen Teilchen der betrachteten
Sorte 148t sich dann sehr schnell ermitteln, wieviele Teilchen davon innerhalb des aktuellen
Zeitschritts At einen Stof§ durchfithren sollen. Welche Teilchen dann tatséchlich stoflen,
wird dabei zufillig bestimmt. Wenn nun ein Teilchen herausgesucht wurde, das einen
Stofl machen soll, dann wird durch eine gleichverteilte Zufallszahl R € [0, 1] ausgewiirfelt,
welche Art von Stofl oder Reaktion das Teilchen durchfithren wird. Dazu kommt folgendes
Schema zur Anwendung:

0 < R < o1(v)/on(vr) —>  StoBprozeB 1
o1(v)/on(vy) < R < [o1(v) + o9(vp)]/on(vy) = StoBprozeB 2
ng—1 N (A'lg)
> oi(vy)/on(vy) < R < Y oi(vy)/on(vy) = StoBprozeB ny
=1 =1
S oy(v)/ox(v) < R < 1 —  kein Sto8
i=1

Damit ist das grundlegende Prinzip des MC-Verfahrens dargelegt, wie es zur Erweiterung
des PIC-Verfahrens verwendet wird. Welche Sto8e im Fall des in dieser Arbeit benutzten
Argon-Plasma nun tatséchlich relevant sind und wie diese prinzipiell berechnet werden,
wird in den folgenden Abschnitten néher beschrieben.
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A.3.2 Stole zwischen Ar-Ionen und neutralen Ar-Atomen

Als mogliche Stofle zwischen den Ar-Tonen und den neutralen Ar-Atomen des Hinter-
grundgases wurden elastische Stéfle und Ladungsaustauschstofle zugelassen. Abbildung
A4 zeigt experimentell gemessene totale Querschnitte fiir diese StoBe in Abhéngigkeit
von der Energie [CRAMER, 1959]. Gleichzeitig sind Fit-Kurven an diese MeBdaten dar-
gestellt, die den Querschnitten entsprechen, die in den Simulationen verwendet wurden.
Fiir die angepassten Funktionen ergaben sich folgende Energieabhéngigkeiten:

Oexen(E) = 5.2012-107"m?. (E/1eV) %¥®  und (A.20)
Oeast(E) = 4.2011-107m? - (E/1eV) 137 (A.21)

Dabei stellt oexen(E) den Ladungsaustausch-Querschnitt dar, wéhrend o (E) den ela-
stischen Streuquerschnitt meint.

Elastische St68e wurden in den Simulationen als Stof8e zwischen harten Kugeln model-
liert, wobei die Streuwinkel der Tonen im Schwerpunktsystem isotrop verteilt waren. Bei
Ladungsaustauschst6fien wurde dagegen angenommen, daf ein Elektron von dem neutra-
len Ar-Atom aus dem Hintergrundgas der Temperatur T auf das stofende Ion iibertragen
wird. Dadurch ensteht ein neutrales Atom mit der Geschwindigkeit des Ions vor dem Stof3

5 T T
4
~—~
NE 3
(o]
-
o
— 2
~—
S .
O — Ladungsaustausch (Experiment)
--- Ladungsaustausch (Fit)
O — elastischer Stoss (Experiment)
— — elastischer Stoss (Fit)
0 1 1
10. 1 2 3
100 » 5 100 2 5 100 > 5 10

E (eV)

Abbildung A.4: Doppellogarithmische Darstellung der experimentell ge-
messenen totalen Querschnitte fiir elastische Stéfle und fiir Ladungsaus-
tauschstofle zwischen Ar-Ionen und neutralen Ar-Atomen in Abhéngigkeit
von der Energie (durchgezogene Linien). Daneben sind die an diese Da-
ten angepassten Fit-Kurven (gestrichelte Linien) dargestellt, wie sie in den
Simulationen verwendet wurden.
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und ein thermisches Ion. Die so entstehenden Ionen wurden in den Simulationen mit Ge-
schwindigkeiten entsprechend einer Maxwell-Verteilung bei der Temperatur 7T}, erzeugt,
deren Richtungen im Laborsystem isotrop verteilt waren.

A.3.3 Stole zwischen Elektronen und neutralen Ar-Atomen

Als StoBe zwischen den Elektronen des Plasmas und den neutralen Ar-Atomen wurden
zunéchst elastische StoBe, Anregungsstofie und lonisationsstoBe in Betracht gezogen. Die
zu diesen Stoflen gehorenden experimentell gemessenen totalen Streuquerschnitte sind in
Abbildung A.5 zu sehen. Die Daten sind einer Zusammenstellung von Streu- und Reak-
tionsquerschnitten entnommen, wie sie vom Joint Institute for Laboratory Astrophysics
(JILA) in Boulder/Colorado (USA) verwendet werden [PHELPS, 1997]. Unterhalb der
niedrigsten Schwelle von 11.5eV fiir die Anregung eines Ar-Atoms sind ausschliellich
elastische Stofle moglich. Ausgehend von der in den Simulationen stets verwendeten Elek-
tronentemperatur von kg7, = 8 eV kann man ausrechnen, dafi 76% aller Elektronen eine
Energie kleiner als die Anregungsschwelle eines Ar-Atoms haben und fiir diese daher nur
elastische Stofle in Frage kommen. Bei weiterer Erhohung der Energie nimmt der Anre-
gungsquerschnitt nun bis zum Einsetzen der lonisation des Ar-Atoms bei 15.8 eV auf etwa
3.7-1072' m? zu, withrend der elastische Streuquerschnitt leicht auf 1.26- 107 m? abfillt.
Der elastische Streuquerschnitt ist damit immer noch gut zwei Ordnungen griéfler, weshalb
die elastische Streuung auch in diesem Energiebereich, in den etwa weitere 10% der Elek-
tronen fallen, der dominante Prozef3 sein sollte. Schliefllich entfallen mehr als 99.9% aller

2
10 T T T T T
O — elastischer Stoss
O —— Anregung
A — lonisation

10°

E (eV)

Abbildung A.5: Doppellogarithmische Darstellung der experimentell gemes-
senen totalen Querschnitte fiir elastische Stofle, Anregungsstéfie und Ioni-
sationsstofle zwischen Elektronen und neutralen Ar-Atomen.
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Elektronen auf den Energiebereich unterhalb von etwa 60eV, wo der Anregungs- und lo-
nisationsquerschnitt zusammen erst die Grofle des elastischen Streuquerschnitts erreichen.
Diese Zahlen verdeutlichen, dafl in den Simulationen von den drei genannten Prozessen
einzig die elastischen St68e zwischen Elektronen und neutralen Ar-Atomen eine Rolle spie-
len, wihrend die inelastischen Prozesse (Anregung und Ionisation) vernachléssigt werden
koénnen.

Aufgrund des groBen Massenunterschieds von m;/m, = 72820 zwischen einem Ar-
Atom und einem Elektron liegt der Energieiibertragungs-Koeffizient bei einem elastischen
StoB zwischen den beiden Spezies bei 4mym./(m; +me)* = 5.5-107° [MCDANIEL, 1964].
Das bedeutet, dafl die Elektronen bei diesen Stoffen an den massiven Ar-Atomen nur
eine Impulsablenkung erfahren, wiahrend in sehr guter Ndherung kein Energieiibertrag
stattfindet. Die Streuwinkel y, unter denen die Elektronen aus ihrer Bahn gelenkt werden,
wurden dabei in den Simulationen auf der Grundlage des analytischen Ausdrucks fiir den
winkeldifferentiellen Streuquerschnitts

E

o(E,x) = o(E)- 47 {1 + Esin2<X/2)} In(1 + E)

, mit E'in eV, (A.22)

ausgewiirfelt [SURENDRA et al., 1990; VAHEDI und SURENDRA, 1995].

A.4 Zusammenfassung

Eine Kombination des in Abschnitt A.2 beschriebenen PIC-Algorithmus mit der MC-
Methode, wie sie in Abschnitt A.3 vorgestellt wurde, ergibt schliellich das vollstéindige
PIC/MC-Verfahren. Dieses Verfahren wurde in den Simulationen, die im Rahmen dieser
Arbeit durchgefiihrt wurden, eingesetzt. Abbildung A.6 zeigt in schematischer Weise eine
zusammenfassende Darstellung des Algorithmus. Dabei wurde der Einfachheit halber auf
die Annahme einer speziellen Symmetrie des Systems verzichtet, sodal mit Ausnahme der
Raumladungsdichte alle verwendeten Groflen Vektoren sind.
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Abbildung A.6: Schematische Darstellung des PIC/MC-Algorithmus: Zu Beginn
wird das Simulationsvolumen wéhrend der Initialisierung mit Simulationsteilchen
gefiillt, deren Positionen Z; und Geschwindigkeiten #; vorgegebenen Verteilungen
geniigen. Danach beginnt der eigentliche Zyklus, der wahrend jedes Zeitschritts At
von neuem durchlaufen wird: Dieser setzt sich zusammen aus der Gewichtung der
Raumladungen der Simulationsteilchen auf die Gitterpunkte (Z; — p;) und der an-
schliefenden Losung der diskretisierten Poisson-Gleichung auf dem Gitter (p; — E})
Mit Hilfe des elektrischen Feldes an den Gitterpunkten werden die elektrischen
Krifte berechnet, die auf die Simulationsteilchen wirken (E} — F;) Anschlieflend
werden die Teilchen durch Integration der Bewegungsgleichungen auf ihre neuen Ge-
schwindigkeiten beschleunigt und dann im Raum bewegt (ﬁ} — U — &;). SchlieBlich
fithren einige Teilchen noch Monte-Carlo-St68e¢ mit neutralen Atomen des Hinter-
grundgases aus, wobei sich ihre Geschwindigkeiten noch einmal dndern (7, — 7).



Anhang B

Randbedingungen bei
eindimensionalen planaren

PIC/MC-Simulationen

B.1 Einleitung

Zur Untersuchung der Schicht- und Vorschichtdynamik bei der PIII mittels
PIC/MC ist es erforderlich, eine Plasmarandschicht zu modellieren. Eine Moglichkeit
hierzu besteht darin, eine gesamte Plasmaquelle zu simulieren und an der Randschicht
des in dieser Quelle erzeugten Plasmas die Untersuchungen zur Dynamik durchzufiihren.
Solche Simulationen wurden bereits erfolgreich durchgefiithrt [KRIMKE, 1996] und zeigen
in der Tat realistische Verldufe der Dichte- und Potentialverteilungen im Plasmabulk
und in der Randschicht. Ein Nachteil dieser Vorgehensweise liegt jedoch darin, dafl das
gesamte Plasma simuliert werden muf}, obwohl sich das eigentliche Interesse bei der PIII
auf die randnahen Bereiche beschrinkt. Das fiihrt in giinstigen Féllen (bei eindimensio-
nalen Problemen) dazu, da§ die Simulationen ldnger dauern, als bei einer Beschrankung
auf den Randbereich. In ungiinstigen Féllen (mehrdimensionale Probleme) kann der hohe
Rechenaufwand jedoch dazu fithren, dafl diese Probleme gar nicht mehr behandelt werden
konnen. Aus diesem Grund wurde in der vorliegenden Arbeit eine alternative Vorgehens-
weise entwickelt, die es aufgrund geeigneter Randbedingungen erlaubt, ausschlief$lich die
randnahen Schichten zu simulieren. Dieses Verfahren soll im folgenden vorgestellt werden.

B.2 Randbedingungen bei statischen Randschichten

In diesem Abschnitt wird ein Verfahren erlautert, das es ermoglicht, anstelle einer gesam-
ten Plasmaquelle nur einen Ausschnitt der Quelle nahe einer Wand zu simulieren, um eine
statische Plasmarandschicht zu erzeugen. Abbildung B.1 skizziert den typischen Potenti-
alverlauf in einem Plasma nahe einer Wand, die sich bei = 0 befindet. Das Potential
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fallt vom Plasmabulk bei x ~ z, zur Wand stetig ab, wo es den Wert des Floating-
Potentials ®g,,; erreicht. Die Vorschicht liegt im Bereich xy < x < 3, die eigentliche
Schicht zwischen 0 < z < x..

Obwohl es fiir die Ausbildung einer Vorschicht in einem planaren Plasma notwendig
ist, dafl die Ionen durch StoBle gebremst werden oder der Strom der Ionen in Richtung
der Wand durch Ionisationsprozesse zunimmt [RIEMANN, 1991], wird in der folgenden
Betrachtung zunéchst einmal angenommen, daf§ das Plasma hinreichend diinn ist, sodafl
keine nennenswerte Zahl von Stoflen passiert. Aus der dann geltenden Energieerhaltung
der Ionen beim Durchlaufen des Potentialgefélles zwischen Plasmainnerem und der Wand
148t sich die Ionengeschwindigkeit und die Ionendichte an jedem Ort in Abhéngigkeit vom
Plasmapotential bestimmen. Auf den Einflufl der St68e wird dann im Anschlufl an diese
Betrachtung eingegangen.

Zunéchst nimmt man eine beliebige Stelle L innerhalb der Vorschicht (zy < L < xy)
und bezeichnet die Plasmadichte an dieser Stelle mit n,. Das elektrische Potential dort
habe den Wert @ esheatn- Die Ionen erreichen an dieser Stelle den Bruchteil a (0 < o < 1)

der Bohmgeschwindigkeit vg = /kpT,/m; (T.: Elektronentemperatur). Der Ionenstrom
an der Stelle L betriagt deshalb

Ji(L) = eni(L)v;(L) = enpavg. (B.1)

Innerhalb der Vorschicht ist das Plasma quasineutral. Daher ist die Elektronendichte an
der Stelle L gleich der Ionendichte n, und der thermische Flachenstrom der Elektronen

(I)presheath

(I)sheath

—~
X

L
S

(I)ﬂ oat

Xp
X

Abbildung B.1: Verlauf des Potentials ® in einem Plasma nahe einer Wand
bei £ = 0 in Abhéngigkeit vom Abstand x zur Wand.
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mit der Temperatur 7, in Richtung der Wand betrégt dort

, 1 8kpTe
Je(L) = 16 o (B.2)

Nimmt das elektrische Potential im weiteren Verlauf von Schicht und Vorschicht nun um
AP = Ppresheath — Proar bis zur Wand ab, so reduziert sich die Wandstromdichte der
Elektronen gegeniiber der Stromdichte aus Gleichung (B.2) um den Boltzmann-Faktor
exp(—eA®/kpT,), da die Elektronen gegen ein Gegenfeld anlaufen miissen. Damit betrigt
die Wandstromdichte der Elektronen

. 1 8kpT, _-
o = JolL) - € B = Jemy o[ S8 TR (B.3)

MeT

Die Wandstromdichte der Ionen wird dagegen im vorliegenden Fall eines planaren Plasmas
denselben Wert annehmen wie an der Stelle L:

Ji = 5i(L) = enyaug (B.4)

In einem stationédren Plasma sind die Wandstromdichten der Ionen und der Elektronen
nun gleich, woraus sich dann eine Beziehung zwischen o und A® ergibt:

Ji = Je
1 8]{?BTQ _ AP . k‘BTe
enpaUB = —eny -e kBTe  mit  wvg =
4 MeT ms
m; _ eAd
a = ! e kpTe, (B.5)
2TMe

Nach dem Bohmkriterium fillt das Potential zwischen dem Plasmabulk und der Schicht-
kante innerhalb der Vorschicht um ’“‘;—Te ab. Da das Potential an der Stelle L, die sich
irgendwo innerhalb der Vorschicht befindet, @y esheatn betrigt, liegt die Potentialdifferenz
D presheath — Psheath 1irgendwo im Bereich

kgT,
O < (I)presheath - (I)sheath S ]; (BG)
e
Es ist nun bekannt, dafl der Potentialabfall in einer stofreien Schicht
l{?BTe my
(bs eath — @ oat — 1 B.7
heath float 2e a 2mme (B7)

betrigt [CHAPMAN, 1980]. Damit und mit der Bezichung (B.6) ergibt sich schlielich fiir
den giiltigen Bereich von A® = @ ccheath — Phioat:

kgT. T
B2 n < AP < i
2e 2T, e

<1 4l ) (B.8)

2T My
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Es kénnen nun fast alle Parameter zu Durchfithrung einer Randschichtsimulation festge-
legt werden:

1. Aus der Elektronentemperatur 7, der Masse eines Elektrons m, und der eines Ions
m; berechnet man nach Ungleichung (B.8) die Grenzen des Bereichs, aus dem die
Potentialdifferenz A® zwischen der Wand und der Stelle L der Vorschicht gewéhlt
werden darf. Fiir ein Ar-Plasma mit einer Elektronentemperatur von kg7, = 8eV
gilt beispielsweise 37.43V < A® < 41.43 V.

2. Dann berechnet man nach der Beziehung (B.5) den Faktor o und findet zusam-

men mit der Bohmgeschwindigkeit vg = /kgTe/m; die Geschwindigkeit der Ionen
vi(L) = auvp an der Stelle L. Fiir das Ar-Plasma im Beispiel mit kg7, = 8eV
und vg = 4400m/s findet man 0.60 < o < 1, entsprechend 2640m/s < v;(L) <
4400 m/s.

3. Schliefllich gibt man noch die Plasmadichte n, an der Stelle L vor. Dadurch 1afit
sich dort die Stromdichte der Ionen j; und der Elektronen j. in Richtung auf die
Wand unter Verwendung der Beziehungen (B.1) und (B.2) bestimmen.

Fiir die Randschichtsimulation wahlt man nun einen Simulationsbereich der Léange L
und legt zwischen der Wand bei x = 0 und der Stelle x = L eine Potentialdifferenz von
A® = O(L)—P(0) an. Auf der Plasmaseite bei L werden dann die aus dem Plasmainneren
kommenden Tonen und Elektronen mit den berechneten Stromdichten eingekoppelt. Lei-
der sagt das bisher beschriebene Verfahren noch nichts iiber die zu verwendende Lénge
L aus. Der Potentialunterschied A® sowie die damit verbundene Ionengeschwindigkeit
v;(L) gehoren natiirlich zu einem bestimmten Wert L. Um diesen Wert zu bestimmen,
kann folgendes Kriterium verwendet werden: In einem stationéren Plasma miissen sich
die Wandstréme der Ionen und der Elektronen kompensieren. Man kann nun fiir verschie-
dene Werte von L Randschichtsimulationen durchfiihren und die Wandstréme der beiden
Spezies jeweils messen.

Man wird erwarten, dafl sich in der Simulation eine Elektronen- und Ionendichtever-
teiltung einstellt, die bei L mit dem vorgegebenen Wert n, beginnt und innerhalb der
Vorschicht langsam monoton abnimmt. Wegen der Quasineutraliét sollten die lonen und
Elektronen dort jedoch noch die gleich Dichte haben. Entsprechend sollte das Potential
bei L mit dem Wert 0 beginnen und innerhalb der Vorschicht monoton auf den Wert
—kgT./2e an der Schichtkante abnehmen. In der eigentlichen Schicht sollte schliefllich die
Elektronendichte starker als die Tonendichte absinken und das Potential schnell auf den
Wert —A® an der Wand abnehmen.

Mit den oben genannten Randbedingungen, die streng nur fiir ein stofifreies Plasma
gelten, wurden Simulationen fiir ein stoflbehaftetes Ar-Plasma mit den folgenden Para-
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metern durchgefiihrt: Die Elektronentemperatur betrug kg7, = 8 eV, entsprechend einer
Bohmgeschwindigkeit vg = 4400 m/s. Fiir A® wurde der Wert 40.285V verwendet, was
« = 0.7 entspricht. Die Plasmadichte wurde mit n, = 2.0 - 10" m™* vorgegeben. Die
eingekoppelten Teilchenstrome betrugen daher j, = 1516 A/m? und j; = 9.86 A/m?. Die
Ionen konnten sowohl Ladungsaustauschstéfe mit einem Stofiquerschnitt von etwa 36 A’
bei vg = 4400 m/s und elastische St68e mit einem Querschnitt von 40 A® bei der Bohm-
geschwindigkeit vg durchfiihren [CRAMER, 1959]. Beim Eintritt in das Simulationsvolu-
men hatten die Ionen eine thermische Geschwindigkeitsverteilung mit einer Temperatur
von T} = 300K um ihre Schwerpunktsgeschwindigkeit avg = 3080 m/s. Das Potential
betrug links an der Wand ®(0) = —40.285V und rechts ®(L) = 0V. Die Simulation
wurde zunéchst fiir verschiedene Léngen L wiederholt, um die Linge zu finden, bei der
sich die Wandstrome der Ionen und Elektronen gerade kompensieren. Abbildung B.2 zeigt
die simulierten Wandstréme der Ionen und Elektronen in Abhéngigkeit von der Lange L
des Simulationsgebietes. Bei der Lange L = 0.9 cm haben Ionen und Elektronen dieselben
Wandstrome und daher ist dies die geeignete Lénge zur Durchfithrung einer Plasma-
randschichtsimulation. Abbildung B.3 zeigt nun die Ergebnisse einer Simulation, die mit
diesem Wert L = 0.9 cm durchgefiihrt wurden. Wie man in Abbildung B.3 a) sieht, weisen
die gemessenen Dichteverteilungen grofie Abweichungen von den erwarteten Verteilungen
auf. Merkwiirdig ist der starke Dichteanstieg nahe der rechten Berandung von dem vor-
gegebenen Wert n, = 2.0 - 10 m™=3 auf {iber 4.0 - 10’ m~3 und der anschlieffend starke
Abfall auf beinahe 1.0-10'® m~3, withrend dessen die Elektronendichte sogar in einem klei-
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Abbildung B.2: Simulierte Wandstrome der Ionen und Elektronen in
Abhéngigkeit von der Lénge L des Simulationsgebietes bei Verwendung der
Randbedingungen eines stofifreien Plasmas. Bei L = 0.9 cm kompensieren
sich die Wandstrome der Ionen und Elektronen gerade.
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nen Bereich die Tonendichte iibertrifft. In der simulierten Potentialverteilung (Abbildung
B.3b)) féllt auf, daff das Potential bei L zunéchst auf etwa 2V ansteigt und anschlieBend
auf beinahe —4 V abfillt, bevor es seinen Verlauf plasmatypisch vorsetzt.

Die Kldarung dieses Verhaltens liegt in dem Einflu} der Sto8e, den die Ionen mit den
neutralen Atomen machen. Die Ionen kénnen sowohl Ladungsaustauschstofle als auch ela-
stische Stofe durchfiithren. Im ersten Fall nimmt ein schnelles Ion von einem thermischen
Atom ein Elektron auf, wonach ein thermisches Ion zuriickbleibt. Im zweiten Fall wer-
den die Ionen isotrop gestreut und verlieren zusétzlich noch einen Teil ihrer kinetischen
Energie. Dadurch wird ihre gerichtete Bewegung zerstort. Beide Stofle fithren letztend-

' ) ' ) I—'|0ﬂell"l ) a)

=== Elektronen

| | | | b)
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Abbildung B.3: Ergebnisse der Randschichtsimulation eines Ar-Plasmas
mit den Parametern kg1, = 8¢V, T} = 300K, A® = 40.285V, L = 0.9cm
und n, = 2.0- 10'6 m~3 unter Verwendung der Randbedingungen eines stof3-
freien Plasmas: a) Dichteverteilungen, b) Potentialverteilung.
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lich dazu, dafl die Ionen ldnger in der Schicht- und Vorschicht verweilen und damit die
Ionendichte anwéchst. Nimmt man fiir einen kurzen Moment einmal an, daf3 die Ionen
und die Elektronen nicht iiber die Coulomb-Kréifte miteinander wechselwirkten, dann
wiirde sich die stoflbedingte Zunahme der Ionendichte wie folgt auswirken: Die Tonendich-
te wichst in etwa so an, als wiirde deren vorgegebene Dichte bei L um An, > 0 von n,
auf n,°™ = n, + An, erhéht werden, wihrend die Elektronen weiterhin mit der Dichte n,,
eingespeist werden. Da die beiden Spezies jedoch iiber die Coulomb-Kréfte miteinander
wechselwirken, versucht das System die, aus der Sicht der Elektronen, iiberschiissigen lo-
nen zu entfernen, um einen moglichst grofirdumigen quasineutralen Bereich zu erzeugen.
Dazu wéchst das Potential nahe L auf etwa 2 V und schafft somit fiir die Ionen eine Barrie-
re, an der ein Teil von ihnen reflektiert wird und sofort wieder aus dem Simulationsgebiet
verschwindet. Man erkennt dies auch an der Abnahme des Ionenwandstromes von dem
vorgegebenen Wert j; = 9.86 A /m? auf unter 9 A/m? (sieche Abbildung B.2). Anschliefiend
nimmt das Potential auf fast —4 V ab, wodurch die restlichen Ionen, die die Barriere iiber-
winden konnten, beschleunigt werden und dadurch deren Dichte abnimmt. Die dadurch
entstehende Doppelschicht [HERSHKOWITZ, 1994] ermdglicht es den Elektronen letztend-
lich, die positive Raumladung der Ionen auszugleichen. Die Reflektion der Ionen an der
Barriere fiithrt auch zu dem starken Dichtezuwachs auf der rechten Seite in Abbildung
B.3a). Die Doppelschicht ist also eine Folge der Anwendung stofifreier Randbedingun-
gen auf ein stobehaftetes Plasma ist und tritt in der Realitdt nicht auf. Es sei darauf
hingewiesen, dafl auch bei der fluiddynamischen Untersuchung stofibehafteter Schichten
mit #hnlichen Randbedingungen schon von solchen Ubergangsschichten berichtet wurde
[SHERIDAN und GOREE, 1991].

Will man eine Plasmarandschicht erzeugen, die besser zu der vorgegebenen Plasma-
dichte von n, = 2.0 - 10'm=3 paft, so ist es erforderlich, den stobedingten Uberschuf
an lonen zu kompensieren. Also mufl man an der Stelle L mehr Elektronen einkoppeln,
als es der vorgegebenen Dichte n, entspricht. Dazu dient folgende Uberlegung: Durch den
Dichteiiberschufl der Ionen reagiert das System mit dem Aufbau der Doppelschicht an der
rechten Berandung und dem damit verbundenen starken elektrischen Feld, das der Ab-
bremsung und Beschleunigung der Ionen dient. Wenn man erreichen kann, dafl dieses Feld
moglichst klein ist oder sogar verschwindet, dann sollte dieser Zustand gleichbedeutend
sein mit einer ausgeglichenen Ionen- und Elektronendichte. Die Untersuchung des PIC-
Algorithmus fiir eindimensionale, berandete Plasmen [LAWSON, 1989; VERBONCOEUR et
al., 1990] liefert nun fiir das elektrische Feld unmittelbar am rechten Rand den Ausdruck

(I)N—l — (DN Az -e N N
En = ' i T Tle
N Az 2€0 (n ne)

Darin hat ®; die Bedeutung des elektrischen Potentials in der Zelle ¢, Ax stellt die Breite
einer Zelle dar, und n;" sowie n," bezeichnen die Dichten der Ionen und der Elektronen in

der duflersten rechten Zelle N. Fordert man nun, dafl das elektrische Feld Ey verschwindet,
so folgt aus Gleichung (B.9) die Beziehung

(B.9)

2¢
neN = niN + W . (@N—l — (PN) (BlO)



210

Randbedingungen bei eindimensionalen planaren PIC/MC-Simulationen

Daraus erkennt man, daf§ sich die Elektronendichte n." von der Ionendichte n;V in der
Zelle N um den Betrag
260

(Az)?-e

unterscheiden muf}, wenn augenblicklich ein Potentialunterschied ® _; — ® zwischen der
vorletzten Zelle N — 1 und der letzten Zelle N existiert, damit das elektrische Feld rechts
verschwindet. Das hat zur Folge, dafl zum stationédren Elektronenstrom (vgl. Gleichung

(B.2))

Ane d:ef . (CI)N—I — (I)N) (B]_l)

1 8kpTs
Jo = J€Mp - o (B.12)

in jedem Zeitschritt zusétzlich der Elektronen-Korrekturstrom

1 SkgTy

AYR of ZeAne- B
MeT

2k3BTe €

- mer (Az)? (Br-1 = @) (B.13)

eingekoppelt werden mufl, um in der letzten Zelle N diesen Ladungstragerunterschied
zwischen Ionen und Elektronen herzustellen. Je nachdem, ob die Potentialdifferenz ® y_; —
®y und damit der Elektronen-Korrekturstrom Aj. positiv oder negativ ist, mufi der
stationdre Elektronenstrom j, um diesen Strom erhoht oder erniedrigt werden. Im Beispiel
der Simulation aus Abbildung B.3 war ®_; — &y stets positiv und damit miiite nach
Gleichung (B.13) der Elektronenstrom erhéht werden, um das Feld zum Verschwinden zu
bringen. Die dadurch um An, erhoht Elektronendichte wiirde gerade zu einem Ausgleich
des stobedingten Ioneniiberschusses fiithren.

Es mufl erwartet werden, dafl sich die optimale Lange L des Simulationsgebiets bei
Verwendung des Elektronen-Korrekturstroms verédndert, weil zu dem bisherigen Elektro-
nenstrom noch der Strom Aj, hinzukommt. Daher mufl die Linge L bei Verwendung
des Elektronen-Korrekturstroms neu bestimmt werden. Abbildung B.4 zeigt fiir ein Plas-
ma mit den gleichen Parametern wie oben die gemessenen Wandstrome der ITonen und
Elektronen in Abhéngigkeit von der Lange L des Simulationsgebiets, wenn der Elektronen-
Korrekturstrom verwendet wird. Man erkennt, dafl der Elektronenwandstrom mit zuneh-
mendem L ansteigt und bei L ~ 2.5 cm denselben Wert erreicht wie der lonenwandstrom,
der nahezu konstant bleibt. Damit stellt L = 2.5 cm die passende Lange zur Durchfiihrung
einer Randschichtsimulation mit den genannten Parametern dar.

Abbildung B.5 zeigt die Resultate einer Randschichtsimulation mit L = 2.5cm un-
ter Verwendung des Elektronen-Korrekturstroms. Das System zeigt zwar nahe der rech-
ten Berandung immer noch einen Peak in den Teilchendichten (Abbildung B.5a)), das
Dichtemaximum ist jedoch deutlich reduziert und betrigt nunmehr nur noch etwas iiber
3.0 - 10" m~2. Der ansonsten beobachtete Zuwachs der Dichten, der fiir z > 1.3 cm so-
gar zu Dichten iiber dem vorgegebenen Wert n, = 2.0 - 10 m~ fiihrt, zeigt den Einflufl
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Abbildung B.4: Simulierte Wandstrome der Ionen und Elektronen in
Abhéngigkeit von der Lénge L des Simulationsgebietes bei Verwendung des
Elektronen-Korrekturstroms. Bei L = 2.5 cm kompensieren sich die Wand-
strome der Ionen und Elektronen gerade.

der Tonenstofle auf die Dichteverteilung. Insgesamt wird die Dichtestruktur in der Dop-
pelschicht gegeniiber der Simulation aus Abbildung B.3 um einen Faktor 3 verringert.
Das Potential zeigt ebenfalls einen den Erwartungen entsprechenden Verlauf (Abbildung
B.5b)), sieht man von den kleinen Oszillationen am rechten Rand einmal ab. In weiten
Teilen der Vorschicht hat das Potential einen Wert nahe Null und sinkt nicht schon, wie
zuvor, an der rechten Berandung auf —4V ab. Auch hier zeigt sich eine Abnahme der
Doppelschichtstruktur um eine Faktor 3 gegebeniiber der vorherigen Simulation. Die zwi-
schen 2.3cm < x < 2.5cm beobachteten Schwankungen in den Dichten und im Potential
haben ihren Ursprung darin, dafl es dort zu einer Transformation von der vorgegebenen
Geschwindigkeitsverteilung stof3freier Ionen zu einer Verteilung kommt, die typisch ist fiir
Ionen, die Stée mit den Neutralteilchen durchfithren konnen: Neben der vorgegebenen
thermischen Verteilung um die Schwerpunktsgeschwindigkeit awvp in z-Richtung treten
auch niedrigere Geschwindigkeiten mit nahezu konstanter Haufigkeit auf. Dies sind die Ge-
schwindigkeiten der gestreuten oder durch Ladungsaustausch entstehenden thermischen
Ionen, die unter dem Einfluf} des elektrischen Feldes bereits wieder teilweise beschleunigt
wurden.
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Abbildung B.5: Ergebnisse der Randschichtsimulation eines Ar-Plasmas
mit den Parametern kg7, = 8eV, T} = 300K, A® =40.285V, z, = 2.5cm
und n, = 2.0- 10" m~3 unter Verwendung des Elektronen-Korrekturstroms:
a) Dichteverteilungen, b) Potentialverteilung.

B.3 Randbedingungen bei dynamischen Randschich-
ten

Das im vorhergehenden Abschnitt beschriebene Verfahren eignet sich gut zur Erzeugung
einer statischen Plasmarandschicht, bei der sich das System im Gleichgewicht befindet.
Was passiert jedoch, wenn man an die linke Wand eine negative Hochspannung anlegt und
damit das System fiir kurze Zeit aus dem Gleichgewichtszustand gerdt? Zum Verstdndnis
sind in Abbildung B.6 die Ionen- und Elektronendichten unmittelbar vor und zu zwei
verschiedenen Zeiten nach Anlegen der negativen Hochspannung zum Zeitpunkt ¢ = 0
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qualitativ dargestellt. Abbildung B.6a) zeigt die stationédren Dichteverteilungen der Io-
nen und Elektronen zu einem Zeitpunkt ¢ < 0 vor Anlegen der Hochspannung an die linke
Wand. Bis auf den Bereich der Schicht direkt vor der Wand besitzen beide Teilchensorten
die gleiche rdumliche Dichte. Wird nun zum Zeitpunkt ¢ = 0 an die linke Wand die nega-
tive Hochspannung angelegt, so werden die Elektronen unter dem Einflul des sehr starken
elektrischen Feldes ins Plasmainnere zuriickgedringt und das gesamte Elektronengas zu
Oszillationen mit der Elektronenplasmafrequenz wy = y/nee?/eyme angeregt. Die Ionen
dagegen reagieren aufgrund ihrer Masse m;, die sehr viel grofler als die Elektronenmasse
me ist, erst auf einer Zeitskala, die um y/m;/m, grofer ist als die Zeitskala der Elektro-
nenreaktionszeit und konnen daher in guter Ndherung zunéchst als stationér betrachtet
werden. Abbildung B.6b) zeigt nun die Verhéltnisse fiir eine Zeit 0 < ¢ < 7/wye, also
innerhalb der ersten Halbperiode der Elektronenschwingung. Wie zu sehen ist, gelangt ein
grofler Teil der Elektronen bei der Schwingung nach rechts jenseits die Berandung bei L
und damit aus dem Simulationsbereich heraus. Dieser Teil des Elektronengases, der in der
Darstellung grau schattiert ist, geht daher in der Simulation verloren. Wenn jetzt in der
zweiten Periodenhilfte m/w, . < t < 27 /w, . die Elektronen wieder nach links schwingen,
entsteht unmittelbar vor der rechten Berandung bei L kurzzeitig eine Elektronenverar-
mungszone, weil die Teilchen aulerhalb des Simulationsbereichs nicht wieder eingekoppelt
werden. Dadurch kommt es zu einer Stérung der Quasineutralitédt und es wird sich ein Po-
tentialgefille ®y_1 — 5 > 0 zwischen der vorletzten und der letzten Zelle aufbauen. Auf
diesen Potentialunterschied wird der Algorithmus nach Gleichung (B.13) jedoch mit einer
Erhohung des eingespeisten Elektronenstroms reagieren, sodafl der kurzzeitige loneniiber-
schufl wieder aufgehoben wird. Damit funktioniert die PIC/MC-Methode, ergédnzt um den
Elektronen-Korrekturstrom, auch fiir dynamische Randschichten und stellt ein geeignetes
Werkzeug zum Studium sowohl statischer als auch dynamischer Randschichten, wie sie
beide in der PIIT auftreten, dar.
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Abbildung B.6: Ionen- und Elektronendichte unmittelbar vor und zu zwei
verschiedenen Zeiten nach Anlegen einer negativen Hochspannung bei t = 0
an die linke Wand (der Anteil der Elektronen, die auflerhalb des Simula-
tionsbereichs liegen, ist grau schattiert): a) ¢ < 0, b) 0 < t < 7/wpe, €)
T/wpe <t < 2T /wpe.



Anhang C

Hybrides eindimensionales
PIC/MC-Verfahren

C.1 Einleitung

Das Particle In Cell/Monte Carlo-Verfahren (PIC/MC) stellt eine Standardmethode zur
Simulation von Plasmen dar [HOCKNEY und EASTWOOD, 1994; BIRDSALL, 1991; BIRD-
SALL und LANGDON, 1995], die schon in zahlreichen Untersuchungen verwendet wurde.
Wie in Anhang A n#her erlautert wird, basiert das Verfahren in einer Dimension in der
Diskretisierung des Ortsraumes in Zellen der Breite Az und einer Zerlegung der Zeit in
Zeitschritte gleicher Lange At. Die Zellen werden anfanglich mit Simulationsteilchen be-
legt, die die Tonen und Elektronen des Plasmas darstellen. In jedem Zeitschritt werden die
elektrischen Ladungen der Teilchen auf die Gitterpunkte zwischen den Zellen gewichtet
und anschlieBend wird die Poisson-Gleichung auf dem Gitter gelost. Daraus werden die
Bewegungen der Teilchen unter dem Einflufl des elektrischen Feldes berechnet. Schliellich
werden noch die Wechselwirkungen der geladenen Teilchen mit eventuell vorhandenen
Neutralteilchen mittels eines Monte Carlo-Verfahrens beriicksichtigt. Diese Schritte wer-
den in jedem aufeinanderfolgenden Zeitschritt wiederholt, bis die gewiinschte Zeitspanne
simuliert wurde.

Der Vorteil des Verfahrens liegt in der teilchenbasierten Beschreibung des Plasmas, die
es erlaubt, die Bewegung einzelner Teilchen zu untersuchen. Der Nachteil gegeniiber fluid-
basierten Verfahren liegt dagegen eindeutig in dem héheren Rechenaufwand. Dieser riihrt
in erster Linie daher, da} die Zeitschrittlinge At hinreichend klein gewéhlt werden mu#,
damit die schnellen Elektronen wéahrend eines Zeitschritts hochstens die Entfernung Ax
zuriicklegen konnen (numerische Stabilitat) und damit die Oszillationen des Elektronen-
gases zeitlich aufgelost werden kénnen. Zum anderen miissen auch dann die Trajektorien
der Elektronen in jedem Zeitschritt berechnet werden, wenn das Interesse mehr den Ionen
gilt. Im folgenden wird nun gezeigt, wie sich der Rechenaufwand stark reduzieren lafit,
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indem die Elektronen als ein Fluid beschrieben werden, wahrend die Ionen nach wie vor
teilchenbasiert dargestellt werden. Die Implementierung dieses Verfahrens war Teil der
vorliegenden Arbeit.

C.2 Boltzmann-Dichteverteilung eines isothermen
Elektronengases

Die Elektronendichte eines isothermen Elektronengases der Temperatur T, in Abhéngig-
keit vom Plasmapotential ® 148t sich durch eine Boltzmann-Verteilung

Nne(®) = n’ - ee®/kele (C.1)

beschreiben [CHEN, 1974; CHAPMAN, 1980]. Darin hat n,° die Bedeutung der Elektro-
nendichte an dem Ort, an dem das Plasmapotential Null ist und & stellt das elektrische
Potential am betrachteten Ort dar. Man gelangt zu diesem Ausdruck, wenn man ein
Elektron betrachtet, das sich in einem &dufleren Potential ® befinden, welches durch die
umgebenden Ionen und Elektronen bestimmt wird. Die Hamilton-Funktion dieses Elek-
trons, das aus einem Elektronengas der Temperatur 7T, stammen soll, lautet dann

ﬁQ
2Mme

Hp i) =L — ed(), (C.2)

wobei p den Impuls und ¥ den Ort des Teilchens darstellt. Fiir die Phasenraumdichte
p(p, Z) des Elektrons 148t sich damit schreiben [GREINER et al., 1993]:

o(7.5) Ppdis o e HEDT. By iy
_ e—ﬁz/QmekBTe . ee(b(f)/kBTe d3p dgl'. (C?))

Integriert man diese Beziehung iiber den Impulsraum, so findet man fiir die Ortsraum-
dichte ne(Z) des Elektrons

X DT g, (C.4)

Driickt man darin die Abhéngigkeit der Dichte vom Potential am Ort # des Elektrons nur
durch die Abhéngigkeit vom Potential selbst aus und bezeichnet man die Dichte an dem
Ort, wo das Potential Null ist, als n.’, dann erhilt man schlieBlich die Beziehung (C.1).

Die Annahme, dafl die Temperatur der Elektronen iiberall gleich ist, ist in den Rand-
schichtsimulationen, wie sie im Verlauf dieser Arbeit durchgefiihrt wurden, gut erfiillt.
Die Elektronen wurden némlich stets in einer Entfernung L von der eigentlichen Wand
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mit einer vorgegebenen Temperatur T, in die Vorschicht eingekoppelt und verlielen das
Simulationsvolumen nach der Reflektion an der Plasma-Wand-Potentialbarriere wieder in
Richtung Plasmabulk. Dazwischen konnten die Elektronen zwar elastische Stoe mit den
Ionen und den neutralen Atomen machen, wegen der groflen freien Wegldnge und wegen
des groflen Massenunterschieds wurde dabei aber nur wenig Energie auf die schwereren
Teilchen iibertragen. Aus diesem Grund kann sich die Temperatur der Elektronen auf
ihrem Weg durch das Simulationsgebiet kaum verdndern. Um das zu demonstrieren, ist
in Abbildung C.1 zunéchst der zeitliche Verlauf der mittleren Elektronentemperatur kgT,
fiir den Fall der in Abschnitt 4.4 beschriebenen Simulation dargestellt. Dabei wurde das
Wandpotential zum Zeitpunkt ¢ = 0 vom Wert des Floatingpotentials von —40.285V auf
die Hochspannung von —1000 V umgeschaltet. In der Abbildung ist sehr schén zu erken-
nen, dafl die Elektronen sowohl in der Floatingpotential-Randschicht (¢ < 0) als auch
in der sich anschlieBend entwickelnden Hochspannungsrandschicht (¢ > 0) eine mittlere
Energie von beinahe 8 eV haben. Durch das instantane Umschalten der Wandspannung
auf —1000 V werden die Elektronen in der Anfangsphase stark zu Elektronenschwingungen
angeregt, wiahrend sich das Elektronengas insgesamt von der Wand zuriickzieht. Dadurch
steigt die Temperatur der Elektronen anfangs auf einen Mittelwert von umgerechnet 9.3 eV
zum Zeitraum ¢t = 10 — 15 ns an, um anschliefend auf der Zeitskala von etwa 150 ns wieder
auf den Wert von etwas unter 8eV zu relaxieren. Abbildung C.2 zeigt schliefilich noch
Momentaufnahmen der ortsaufgelosten Elektronentemperatur zu verschiedenen Zeiten in-
nerhalb der ersten 100 ns nach Einschalten der Hochspannung. Darin ist gut zu sehen, dafl
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Abbildung C.1: Zeitlicher Verlauf der mittleren Elektronentemperatur kg7T;
fir den Fall, dafl das Wandpotential zum Zeitpunkt ¢ = 0 vom Wert des
Floatingpotentials von —40.285V auf —1000 V umgeschaltet wird. Das klei-
ne Diagramm zeigt einen Ausschnitt hoherer zeitlicher Auflésung um den
Zeitpunkt ¢t = 0 herum.
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Abbildung C.2: Ortsaufgeloste Darstellung der Elektronentemperatur kp7e
zu verschiedenen Zeiten innerhalb der ersten 100ns nach Einschalten der
Wandspannung von —1000 V.

die Temperatur der Elektronen iiberall im Bereich des Elektronengases im Mittel nahezu
konstant ist. Die starken Oszillationen stellen lediglich das Rauschen der Temperatur dar.

Aus diesen Ausfithrungen folgt, dafl die Dichte der Elektronen in guter Ndherung der
Boltzmann-Verteilung nach Gleichung (C.1) geniigen sollte. Abbildung C.3 zeigt nun einen
Vergleich zwischen der PIC/MC-simulierten Elektronendichte in der Floatingpotential-
Randschicht aus Kapitel 2 und der Boltzmann-Dichteverteilung aufgrund des Potenti-
alverlaufs in der Randschicht. Fiir die Elektronendichte n.? wurde dabei die simulierte
Dichte von 2.3 - 10'® m~2 verwendet, die sich an der rechten Seite, wo das elektrische Po-
tential Null ist, aufgrund der automatischen Anpassung des Elektronenstroms eingestellt
hat (Anhang B). Wie man in Abbildung C.3 a) sieht, deckt sich die simulierte Dichtever-
teilung der Elektronen mit den Vorhersagen der Boltzmann-Gleichung nahezu perfekt und
rechtfertigt daher deren Verwendung zur Beschreibung der Elektronen als ein Boltzmann-
artiges Fluid.

C.3 Hybride Poisson-Gleichung

Die gute Ubereinstimmung zwischen der simulierten Elektronendichte und der Boltzmann-
Dichteverteilung erlaubt es nun, die bisherige teilchenbasierte Darstellung der Elektronen
durch eine fluide Beschreibung zu ersetzen, wahrend die Ionen nach wie vor als Partikel
behandelt werden. Auf diese Weise 1d8t sich zum einen die Zahl der zu simulierenden
Teilchen halbieren, zum anderen wird es aber auch moglich, die Lange der Zeitschritte At
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in der Simulation deutlich zu vergréfern. Diese miissen jetzt nur noch klein genug sein,
um die viel langsameren Ionenplasmaschwingungen auflosen zu kénnen (At < 27/wy, ;)
und um zu verhindern, dafl ein Ion wihrend eines Zeitschritts mehr als eine Zellen
durchfliegen kann (At < Az/0;max). Diese Mafinahmen wirken stark beschleunigend auf
die Programmausfithrung. Bei der Simulation der Randschicht eines Plasmas mit einer
Elektronentemperatur von kg7, = 8eV, einem Plasma-Wand-Potentialunterschied von
AP = 40.285V und einer Zellenbreite von Ax = 0.1 mm wird damit eine VergroBerung
der Zeitschrittlinge um mehr als zwei Groflenordnungen méoglich. Das resuliert aus der
Tatsache, daB die Ionen mit v; oy = (2e®/m;)/? = 14 km/s eine deutlich niedrigere Maxi-
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Abbildung C.3: Vergleich zwischen a) der simulierten Elektronendich-
te in der Floatingpotential-Randschicht (Kapitel 2) und der Boltz-
mann-Dichteverteilung nach Gleichung (C.1), die sich aufgrund des in b)
dargestellten Potentialverlaufs in der Randschicht ergibt.
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malgeschwindigkeit haben als die Elektronen, deren mittlere thermische Geschwindigkeit
bereits bei v, = (8kpT,/m.m)"/? = 1893km/s liegt.

Ein Nachteil in der fluiden Beschreibung der Elektronen liegt aber in der zunehmenden
Komplexitdat der zu losenden Poisson-Gleichung. Wéhrend die Dichte der Ionen n; wie
beim rein teilchenbasierten PIC/MC-Verfahren in jedem Zeitschritt gewichtet auf die
Gitterpunkte zwischen den Zellen verteilt wird, héingt die Elektronendichte nun selbst
vom elektrischen Potential ® ab. Die zu losende Poisson-Gleichung

d>® e

a® e 0. ed/kpTe
2 e {nl ne - %P } (C.5)
?d e 0 ed
L . ed/kpTe| _
S I + o [nl Ne - €°7/"B ] =0 (C.6)

stellt daher eine nichtlineare Differentialgleichung dar.

C.4 Losung der hybriden Poisson-Gleichung

Als Ansatz zur Losung des Problems kann man die Differentialgleichung (C.6) auch als
Nullstellenproblem betrachten, bei dem die Potentialfunktion ®(z) so gewihlt werden
muf}, daf3 das nichtlineare Funktional

o e
det @ €10 e®/kpTe
N(®) = Ir2 + ” [nl Ne - €718 } (C.7)
an jeder Stelle x verschwindet. Ein solches Problem 16st man {iblicherweise mit einem
Newton-Iterationsverfahren [PRESS et al., 1992; HOCKNEY und EASTWOOD, 1994].
Dazu entwickelt man das Funktional N(®) um eine Néherungslosung @y herum, die bei-
spielsweise durch die Losung aus dem vorherigen Zeitschritt dargestellt wird, und fordert,
daBl N(®) = 0 ist:

dN

N(®) = N(Pg) + 9D

(@ — Do) + O (@ — ®g)*) =0. (C.8)

)

Bricht man die Entwicklung (C.8) nach dem linearen Glied ab, dann erhélt man statt der
genauen Losung des Nullstellenproblems zumindest eine gegeniiber @, verbesserte Losung
®, die der Gleichung

dN dN

— — @ C.9

do |, do |, (G9)
geniigt. Diese Gleichung stellt die Berechnungsvorschrift fiir einen Iterationsschritt des
Newton-Verfahrens dar. Nach Auflosen der Beziehung (C.9) nach ® verwendet man diese
verbesserte Losung als Ausgangspunkt ®q fiir weitere Iterationen. Dieses Schema fiihrt
man so lange durch, bis die gewiinschte Genauigkeit e erreicht ist:

|IN(®)| < e an jeder Stelle . (C.10)
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Das Newton-Verfahren besitzt ein quadratisches Konvergenzverhalten und ist daher sehr
schnell, solange die Startlosung @, schon hinreichend nahe an der tatséchlichen Losung des
Nullstellenproblems liegt. Verwendet man fiir N(®) jetzt das Funktional aus Gleichung

(C.7), dann stellt 4% o den Operator

dN

2
5 — d_ L . e¢®o/kpTe (C.11)

de?  \p?

®q

dar, wobei Ap = \/kpTe€o/n.e? die Debye-Lange darstellt. Eingesetzt in Gleichung (C.9)
lautet die Berechnungsvorschrift fiir einen Iterationsschritt des Newton-Verfahrens unter
Beachtung von Gleichung (C.7) damit:

L T | S Pd, e
ZF = ePo/kpTe . _ o _ © 01 . _ 0. _ebo/kpTe
A2 )\DQ ef¥0/"B = I 0 {nl Ne - € o/ks }
dQ(I)O _ E . pPo/kpTe
dz?  Ap?
kBTe 6@0 & JknT A
= 1—— -CO/Be——} C.12
6)\]32 [( kBTe) ¢ neo ( )

Diese Differentialgleichung ist jetzt linear in ® und kann mit der Methode der Finiten
Differenzen gelost werden [PRESS et al., 1992]. Dazu verwendet man die Punkte z; = i-Ax
mit 1 = 0,..., N des dquidistanten Ortsraumgitters aus Abbildung C.4 und definiert an
jedem Punkt dieses Gitters die Grofle des elektrischen Potentials

d; = &(x;) und DY = Og(z;), i=0,...,N. (C.13)
Dann ersetzt man noch die zweite Ableitung durch die Finite Differenz

d*®

dz?

Qi1 — 20, + ;4
(Ax)? ’

i=1,...,N—1 (C.14)

T

und setzt diese Ausdriicke in Gleichung (C.12) ein. Daraus folgt schlielich das System
der Gleichungen

A 2
D;pq — (2 + (A—x> -e@q’?/kBTe> D+ By =
D

2
FeTo (M) . K1 — ﬁ) ettt T (C.15)

e \\p kgT, nd |’

das in jedem Iterationsschritt zu losen ist. Beachtet man, dafl die Werte des Potentials am
rechten und linken Rand (®, und ® ) vorgegeben sind, dann nimmt das Gleichungsystem
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Abbildung C.4: Schematische Darstellung des Ortsraumgitters der Git-
terbreite Az, das zur Darstellung von Gleichung (C.12) in der Fini-
ten-Differenzen-Form verwendet wird. Die Gitterpunkte sind durchnume-
riert von 0 bis N.

(C.15) die Form eines tridiagonalen Systems mit der Matrix

—d(@Y) 1
1 —d(®Y) 1
1 —d(@Y) 1
5 (C.16)
1 —d(®_,) 1
1 @Y, 1
L —d(9%y)

: 2
an, wobei d(®%) = 2 + (f—]f) . e®//kBTe st Ein solches Gleichungssystem liBt sich sehr
effektiv 1osen und stellt daher keinen nennenswerten Aufwand dar [PRESS et al., 1992].
Die weitere Berechnung des elektrischen Feldes, die Bewegung der Ionen in diesem Feld

und die Durchfithrung der Stofe mit den Neutralteilchen geschieht weiter wie beim rein
teilchenbasierten PIC/MC-Verfahren.

C.5 Elektronen-Korrekturdichte

Bei der Definition der Randbedingungen zur Simulation einer eindimensionalen Plasma-
randschicht wurde in Anhang B gezeigt, dafl der eingekoppelte Elektronenstrom stéindig
durch einen Korrekturstrom (Gleichung (B.13)) variiert werden muf, der sich in jedem
Zeitschritt automatisch anpafit. Eine solche Anpassung wird aus den dort genannten
Griinden auch beim hybriden PIC/MC-Verfahren erforderlich sein. Dazu betrachtet man
wieder die Beziehung

2
neN = niN + ﬁ . (CI)N_l — CI)N), (Cl?)
die den erforderlichen Unterschied zwischen der Elektronen- und der Ionendichte in der
rechten Randzelle beschreibt, damit das elektrische Feld am rechten Rand verschwindet.
Nach der Boltzmann-Dichteverteilung fiir die Elektronen, ne(®) = n." - e¢®/*8Te betrigt
die unkorrigierte Dichte der Elektronen am rechten Rand n.°, weil das elektrische Poten-
tial dort mit ® = 0 vorgegeben ist. Um jetzt die Dichte an dieser Stelle auf den nach
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Gleichung (C.17) erforderlichen Wert zu erhchen, muf eine Elektronen-Korrekturdichte
An, eingefiihrt werden, die der folgenden Beziehung geniigt:

def N 2¢

n +Ane = 0 + A2 e (Pn_1 — Pw)
Ane = oV _nli 20 @y - C.18
Ne = 14 Ne + (A,I)Q'G ( N-1 N) ( . )

In jedem Zeitschritt wird dann die aktuelle Elektronen-Korrekturdichte nach der Bezie-
hung (C.18) berechnet und aus dieser und den Korrekturdichten vergangener Zeitschritte
eine mittlere Korrekturdichte An, errechnet. Die Zahl der Zeitschritte, iiber die die Mitte-
lung durchgefiihrt wird, sollte dabei nicht zu klein sein, damit auftretende Fluktuationen
herausgemittelt werden. Andererseits sollte der Mittelungszeitraum aber auch nicht zu
grof} sein, damit die Dichte sich an verdndernde Gegebenheiten, wie beispielsweise eine
Umschaltung des Wandpotentials, schnell genug anpassen kann. Es hat sich gezeigt, daf3
als Mittelungszeitraum eine viertel Periodenlénge der Ionenplasmaschwingung, i 27 fwp s,
geeignet ist. In jedem Zeitschritt wird dann zur vorgegebenen Elektronendichte n.° die
mittlere Elektronen-Korrekturdichte An, hinzuaddiert und die Summe n,° + An, iiberall
anstelle von n.’ verwendet.

C.6 Vergleich zu rein teilchenbasierten PIC/MC-
Simulationen

Anhand der Ergebnisse aus der Simulation einer statischen Plasmarandschicht bei Floa-
tingpotential soll abschlieBend noch gezeigt werden, daf§ das hybride PIC/MC-Verfahren
in der Lage ist, die gleichen Resultate zu liefern wie das rein teilchenbasierte PIC/MC-
Verfahren. Abbildung C.5 zeigt dazu die mit der hybriden Methode simulierten Verteilun-
gen der Elektronendichte, lonendichte und des Potentials zusammen mit den entsprechen-
den Verteilung aus einer PIC/MC-Simulation nach dem rein teilchenbasierten Verfahren,
die bereits in Kapitel 2 vorgestellt wurden. Wie Abbildung C.5 ¢) zu entnehmen ist, decken
sich die Potentialverteilungen in allen Bereichen des Simulationsvolumens nahezu perfekt.
Dagegen sind die Teilchendichten aus der hybriden Simulation beinahe durchgéngig ge-
ringfiigig grofler als diejenigen aus der rein teilchenbasierten Simulation (Abbildungen
C.5a) und b)). Der Unterschied zwischen den Ergebnissen, der sowohl fiir die Ionen als
auch fiir die Elektronen im Mittel etwa 2% betrégt, liegt jedoch innerhalb der Schwan-
kungsbreiten von etwa 10% um die mittleren Kurvenverldufe, die in beiden Verfahren
auftreten. Insofern zeigen auch diese Kurven eine gute Deckung miteinander.

Insgesamt liefert damit das hybride PIC/MC-Verfahren die gleichen Ergebnisse wie
das rein teilchenbasierte Verfahren bei einer dramatischen Verkiirzung der Rechenzeit.
Die genaue Information iiber die Bewegung einzelner Elektronen geht dabei zwar leider
verloren, diese spielt aber im Bereich der Plasmaimmersions-Ionenimplantation sowieso
nur eine untergeordnete Rolle.
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Abbildung C.5: Vergleich a) der Elektronendichte, b) der Ionendich-
te und c¢) der Potentialverteilung aus hybrider und rein teilchenbasier-
ter PIC/MC-Simulation einer Plasmarandschicht bei Floatingpotential.
Die Diagramme a) und b) enthalten zusétzlich noch die relativen Unter-
schiede in Prozent bezogen auf die Dichten aus der rein teilchenbasierten
PIC/MC-Simulation.



Anhang D

Hybrides zweidimensionales
PIC/MC-Verfahren

D.1 Einleitung

Die Computersimulation der Plasmaimmersions-lonenimplantation an zwei- und dreidi-
mensionalen Targetstrukturen spielt eine bedeutende Rolle. Mit ihrer Hilfe gelingt es, die
komplexen Vorgénge, die sich aufgrund der vorhandenen Ecken und Kanten sowie der
unterschiedlich orientierten Flachen abspielen, zu durchleuchten und zu verstehen. Das
Particle In Cell/Monte Carlo-Verfahren (PIC/MC) bietet dabei gegeniiber fluidbasierten
Verfahren die Moglichkeit, die Bewegung einzelner Teilchen zu verfolgen. Dieser Vorteil
muB jedoch mit einem hoheren Rechenaufwand bezahlt werden. Wie in Anhang C anhand
des eindimensionalen PIC/MC-Verfahrens gezeigt wurde, 1a8t sich der erforderliche Re-
chenaufwand durch Darstellung der Elektronen als Boltzmann-artiges Fluid erheblich re-
duzieren, weil dadurch einerseits die Zahl der zu simulierenden Teilchen halbiert wird und
andererseits die Zeitschrittlinge At um einen Faktor in der GroSenordnung (m;/m,)'/?
vergroflert werden kann. Die Entwicklung und Implementierung des im folgenden vorge-
stellten zweidimensionalen Verfahrens war ebenfalls Bestandteil der vorliegenden Arbeit.

D.2 Hybride Poisson-Gleichung in zwei Dimensionen

Wie im eindimensionalen Fall 148t sich die Abhéngigkeit der Dichte eines isothermen Elek-
tronengases der Temperatur 7T, vom Plasmapotential ® durch eine Boltzmann-Verteilung

ne(®) = ne’ - e®/kpTe (D.1)

beschreiben. Setzt man diesen Ausdruck in die zweidimensionale Poisson-Gleichung ein
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und bezeichnet man die Dichte der Ionen mit n;, dann lautet die zu l6sende zweidimen-
sionale Gleichung:

9*P 82<I>_ e

el il _ L 0, _e®/kpTe
92 + 9 - e [nl Ne - e/ B } (D.2)
20 P e 0
. — L L eP/kpTe|
© e [ — - /e Te] = 0, (D.3)

Im Gegensatz zum eindimensionalen Fall stellt diese Gleichung nun keine gewohnliche,
sondern eine partielle Differentialgleichung dar, die aufgrund der Exponentialfunktion
nichtlinear ist.

D.3 Losung der hybriden Poisson-Gleichung

Als Ansatz zur Losung des Problems betrachtet man die Differentialgleichung (D.3) wieder
als Nullstellenproblem, bei dem die Potentialfunktion ®(z,y) so gewahlt werden muf, dafl
das nichtlineare Funktional

1wt PO PP e e
N(@) = o+ Fr [ — " /R (D.4)
an jedem Punkt (x,y) verschwindet. Dieses Problem 16st man mit einem Newton-
Iterationsverfahren [PRESS et al., 1992; HOCKNEY und EASTWOOD, 1994]. Zunéchst
entwickelt man das Funktional N(®) um eine Ndherungslosung ®o herum, die beispiels-
weise die Losung aus dem vorherigen Zeitschritt darstellt, und fordert dann, da§ N(®) = 0
ist:

dN

N(®) = N(Pg) + 1D

(@ — Do) + O (@ — ®g)*) = 0. (D.5)
%9
Anschliefend bricht man die Entwicklung (D.5) nach dem linearen Glied ab, wodurch
man statt der genauen Losung des Nullstellenproblems zumindest eine gegeniiber @, ver-
besserte Losung ® erhilt, die der Gleichung

aN
dd

dN

| (D.6)

®o

®o

geniigt. Diese Gleichung stellt nun die Berechnungsvorschrift fiir die Iterationsschritte
des Newton-Verfahrens dar. Die Losung @ der Gleichung (D.6) wird dazu als Ausgangs-
punkt fiir weitere Iterationen verwendet und dieses Schema so lange durchgefiihrt, bis die
gewiinschte Genauigkeit e erreicht ist:

IN(®)| < e an jedem Punkt (z,y). (D.7)

Aufgrund des quadratischen Konvergenzverhaltens ist das Newton-Verfahren sehr schnell,
solange die Startlosung @ schon hinreichend nahe an der tatsdchlichen Losung des Null-
stellenproblems liegt.
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Mit N (®) aus Gleichung (D.4) stellt 4¥ o den Operator

0? 0?
b 022 O

dN

@y e /kpTe D
75 e (D.8)

1
A\p2

dar. Darin hat A\p = /kpTeeo/nee? die Bedeutung der Debye-Lénge. Durch Einsetzen

der Operator-Darstellung fiir % o

(D.4) lautet die Berechnungsvorschrift fiir einen Iterationsschritt des Newton-Verfahrens
schlielich:

in Gleichung (D.6) und Verwendung von Gleichung
0

0?® 5P d 0*® 0?®
ox (9y /\D ox 83/ €0
2 2 2
ox ay )\D
kBTe eq)o

— 1 o . C(I’O/kBTe _ £:| D
6/\]32 |:< k?BTe) © neo ( 9)

Diese Differentialgleichung ist jetzt linear in ® und kann mit der Methode der Finiten
Differenzen gelost werden [PRESS et al., 1992].

e®q /kBTe}

Dazu fiihrt man ein zweidimensionales Ortsraumgitter, bestehend aus Gitterpunkten
(xi,y;) = (i-Ax,j-Ay) ein, mit i = 0,..., N und j = 0,..., M. In den durchgefiihrten Si-
mulationen wurde fiir die Absténde der Gitterpunkte in beiden Raumrichtungen stets der
gleiche Wert verwendet, weshalb im folgenden davon ausgegangen wird, dal Ay = Ax gilt.
Auflerdem wird angenommen, daf sich das System in y-Richtung periodisch fortsetzt. Ab-
bildung D.1 zeigt eine schematische Darstellung des zweidimensionalen Ortsraumgitters.
An jedem Punkt dieses Gitters definiert man nun die Grofle des elektrischen Potentials

®;; = ®(xi,y;) und OY = Og(ay,y;), i=0,...,N, j=0,...,M. (D.10)

Wegen der Periodizitét in y-Richtung miissen dabei die Potentiale am oberen Rand (5 =
M) mit denen am unteren Rand des Simulationsgebiets (j = 0) iibereinstimmen:

(I)i,() = @LM und q)?,(] = (I)?,M7 1= 0, ey N. (Dll)

Es geniigt daher die Berechnung der Groflen am unteren Rand (j = 0). Zusétzlich sind die
Potentiale am rechten und am linken Rand (i = 0, N') bereits durch das Targetpotential
und das Potential in der Plasmavorschicht festgelegt. Aus diesen Griinden miissen nur
noch die Potentiale mit den Indizes i = 1,...,N — 1 und j = 0,..., M — 1 (schattierte
Fliche in Abbildung D.1) bestimmen werden.
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Abbildung D.1: Schematische Darstellung des zweidimensionalen Ortsraumgitters
mit gleicher Gitterbreite Az in beiden Raumrichtungen, das zur Darstellung von
Gleichung (D.9) in der Finiten-Differenzen-Form verwendet wird. Die Gitterpunkte
tragen Indizes, die in z-Richtung von 0 bis N und in y-Richtung von 0 bis M
durchnumeriert sind. Die Schattierung markiert den Bereich der Gitterpunkte, auf
denen das elektrische Potential bestimmt werden muf3: Aufgrund der vorausgesetzten
Periodizitdt in y-Richtung stimmen die physikalischen Groflen am oberen Rand mit
denen am unteren Rand iiberein und brauchen daher nicht gesondert berechnet zu
werden. Daneben sind die Potentiale am linken und am rechten Rand bereits durch
Randbedingungen festgelegt.

Dann ersetzt man noch die zweiten Ableitungen durch Finite Differenzen, die die Darstel-

lungen
(92_(1) . Qi1 — 20+ P
ox?| (Ax)? ’
xl’y]
firi=1,..., N—1,5=0,....M (D.12)
wnd e o Qi = 2% + ‘I)m'—l’
Oy? - (Ax)?

firi=0,...,N,j=1,....,M—1 (D.13)
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besitzen. Am oberen und unteren Rand dagegen sind die Kriimmungen des Potentials in
y-Richtung aus Symmetriegriinden gleich und lauten in der Finiten Differenzenform:

70
oy?

e
o

D1 — 2P0+ D -1
(Az)? ’

i=0,...,N. (D.14)

Z4,Y0 Ti YM

Einsetzen dieser Ausdriicke in die Beziehung (D.9) liefert schliefflich das folgende System
von Gleichungen fiir die Potentiale an den Gitterpunkten:

Qi1+ @iy — (4 + (%)2 . eeq)?vj/kBTe) Qi+ Py + Py =
keT <%>2 [(1 _ Z(D_?TJ> e kB Te _ “i(iﬁi;yj)] |
e e Ne
furizlj)...,N—LjB:1,...,M—1, (D.15)
und  Piyq0 4+ Pi10 — <4 + (?—5)2 : ee‘bgyo/kBTe) Q0+ Qi+ iy =
kpTe (%)2 [(1 _ Zi?) o0 /kpTe _ ni(xi,oyo)l 7
e A Ne
fiirz':lj)...,N—l,jiO,M. (D.16)

Aufgrund der Periodizitétsbeziehung (D.11) sowie der Tatsache, daf§ die Gleichungen fiir
j =0 und j = M in Beziehung (D.16) identisch sind, ist die Gleichung mit dem Index
j = M redundant und kann daher bei der Losung des Systems unbeachtet bleiben.

Um das System der Gleichungen (D.15) und (D.16) nun in die Form eines linearen
Gleichungssystems in Matrixdarstellung zu iiberfithren, miissen die paarweise auftreten-
den Indizes (7, j) bei den GroBen ®; ;, ®; und n;(z;, y;) eliminiert werden. Dies geschieht

durch Abbildung dieser Groflen auf neue Grofien Ci>l, Cﬁ? und 7; mit neuen Indizes I:

O =Dy, ) ED) und Ay Eny(wi,y;) mit [Ei- M+
und ¢=1,...,N —1,

j=0,...,M—1. (D7)

9,9

Auf diese Art erhélt man ein linearen Gleichungssystem A - = b in insgesamt (N —1)- M

Unbekannten @, (l=M,...,N-M—1), den Kompenten des Vektors ®. Das Schema der
Indizierung der neuen Gréflen ist Abbildung D.2 zu entnehmen. Die zugehorige Matrix
A besitzt die Dimension (N — 1) - M x (N — 1) - M und weist eine Struktur auf, wie sie
in Abbildung D.3 dargestellt ist. Bei den Gréflen D;, i =1,..., N — 1, in Abbildung D.3
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+1

| I+M

-1

Abbildung D.2: Darstellung der Indizierung der neuen Grofien @, <i)? und 7y: Die
Nachbarpunkte eines zentralen Punktes mit dem Index [ tragen die Indizes [ — M,
[—1,l+1und [+ M.

handelt es sich um M x M-Matrizen mit dem Aufbau:

—d(®0y) 1 1
L =d(Ppp) 1
D, = - (D.18)
1 _d(q)?-M+(M72)) ~ 1
1 1 —d(®7 pr (1))

- 2

Dabei wurde die Abkiirzung d(®Y) = 4 + g?—]f) ec®i/ksTe henutzt. Die Einsen in der je-
weils linken unteren und rechten oberen Ecke der Matrizen D; sind dabei eine Folge der
Periodizitét in y-Richtung, die durch Gleichung (D.11) ausgedriickt wird. Der Inhomoge-
nitétsvektor b des Gleichungssystems besteht zeilenweise aus Elementen der Form

~0 ~ o kBTe Az 2 6&)0 e®0 TNZZ
ot = S () (1) et o

mit Indizes zwischen [ = M,...,N - M — 1.

Aufgrund der Grofle der diinn besetzten Matrix A, die symmetrisch, aber nicht not-

wendigerweise positiv definit ist, wurde zur Losung des Gleichungssystems A - ¢ = b
ein Iterationsverfahren gewéhlt, das in der Literatur unter den Namen Bikonjugierte-
Gradienten-Methode oder Minimum-Residuum-Methode bekannt ist [PRESS et al., 1992;
STOER und BULIRSCH, 1990]. Dieses Verfahren hat den Vorteil, dafl es die Matrix A nur
im Zusammenhang mit Multiplikationen mit Vektoren benutzt, die wegen der diinnen
Besetzung schilell auszufiihren sind. Im Laufe des Verfahrens wird iterativ versucht, das

Residuum R(®) & SIA - & — b|% zu minimieren, was der Suche nach der Lésung des Glei-
chungssystems entspricht. Die Iteration erfordert dabei typischerweise mehrere (N —1)- M
Durchléufe, bis das Minimum des Residuums mit der gewiinschten Genauigkeit eingekreist
und die Losung des Gleichungssystem hinreichend genau bestimmt werden kann. Damit
ist dann ein Iterationsschritt des Newton-Verfahrens in der Finiten Differenzenform, also
die simultane Losung der Gleichungen (D.15) und (D.16), durchgefiihrt und der néchste

Iterationsschritt kann beginnen.
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D, 1
1 D, 1
1 Ds; 1

1 Dy

Abbildung D.3: Strukturdarstellung der (N —1)- M x (N — 1) - M-Matrix A des
linearen Gleichungssystems, das aus den Gleichungen (D.15) und (D.16) nach der
Transformation auf die neuen Groéfien &Jl, é? und 7; entsteht. Darin stellt 1 jeweils
eine M x M-Einheitsmatrix dar, wéhrend die D;, ¢ =1,..., N —1, M x M-Matrizen
sind, deren Aufbau in Gleichung (D.18) gezeigt wird.

Das gesamte in diesem Abschnitt geschilderte Verfahren basiert also auf der Newton-
[teration zur Losung der zweidimensionalen Poisson-Gleichung durch Relaxation, wobei in
jedem einzelnen Newton-Iterationschritt das zu losende Gleichungssystem der Dimension
(N—1)-M seinerseits durch ein Iterationsverfahren, die Bikonjugierte- Gradienten-Methode
oder Minimum-Residuum-Methode gelost wird.
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D.4 Berechnung mit zweidimensionalen Targetstruk-
turen

Bei der Vorstellung des Rechenverfahrens zur Losung der zweidimensionalen Poisson-
Gleichung im vorhergehenden Abschnitt wurde stillschweigend davon ausgegangen, dafl
das Target auf der linken Seite planar ist und entsprechend das Targetpotential nur am
linken Rand vorgegeben ist (Gitterpunkte in der Spalte ¢ = 0 in Abbildung D.1). Das
zweidimensionale Verfahren hat jedoch zum Ziel, Simulationen an zweidimensional struk-
turierten Targets durchfithren zu kénnen. Dazu mufl es moglich sein, das Potential auch an
anderen Gitterpunkten vorgeben zu kénnen, wie Abbildung D.4 verdeutlicht. Darin stellt
die schattierte Flache einen Querschnitt durch ein zweidimensionale Target dar, und alle
Gitterpunkte auf oder in der Flidche miissen das gleiche vorgegebene Potential besitzen.

Durch eine Modifikation des Gleichungssystems A - & = b soll nun erreicht werden, daf3
ein beliebig herausgegriffener Gitterpunkt des Targets auf einem vorgegebenen Potential
¢o liegen kann. Dazu soll angenommen werden, dafl der betrachtete Gitterpunkt die Indi-
zes (ig, jo) tragt. Geméf Gleichung (D.17) besitzt dieser Gitterpunkt im transformierten

J y
A
M * * * * * .
I I I I I I
I I I I I I
R A
I I I I I I
I I I I I
I I I I I
- -9 - -0 --0---0--0-—-0--—-0---0
l | | | |
I I I I I
3 - -0 - -9 ——-0---0¢--90--0---0---9¢
I I I I I
I I I I I
I T EE Thn RT SR
AX | | | | | |
U £ S Sk ettt Siuiulh Sl Sl
T I I I I I I
I I I I I I
0 . ° ° ° . ° > X
0 1 2 3 N—3 N—-2 N-1 N 1
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Abbildung D.4: Schematische Darstellung eines zweidimensionalen Targets auf dem
Ortsraumgitter. Die schattierte Fléche stellt einen Querschnitt durch ein Target dar.
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System den Index lo & ig- M + jo, und aufgrund des vorgegebenen Potentials muf3 &)lo L oo
gelten. Diese Beziehung 143t sich zu

13+ 3 0-d = ¢ (D.20)
I#£lg

umschreiben und kann dann so interpretiert werden, daf} alle Elemente der [y-ten Zeile der
Matrix A auf Null gesetzt werden miissen, mit Ausnahme des Diagonalelements dieser
Zeile, das Eins sein muf (linke Seite der Gleichung). AuBerdem mufl das [o-te Element
des Vektors b zu ¢o gedndert werden (rechte Seite der Gleichung). Jetzt betrachtet man
eine beliebige andere Zeile des Gleichungssystems A - & = b mit einem Index k # lp und
ordnet diese etwas um:

> Ap P = b
]

Apgy - @y + S AP = by

1]
0 z s
Arto - o+ D> Ak - @ = by, wegen &y = ¢y
Il
0- Py + > Aea- &1 = b — Agyy - o (D.21)
Il

Gleichung (D.21) kann so interpretiert werden, daf§ das ly-te Spaltenelement der k-ten
Zeile (k # lp) der Matrix A auf Null gesetzt werden muf, wihrend alle anderen Zeilenele-
mente unveréndert bleiben (linke Seite der Gleichung). Aulerdem mufl vom k-ten Element
des Vektors b der Wert A, - ¢o subtrahiert werden (rechte Seite der Gleichung). Diese
Anderungen miissen an allen Zeilen, aufler der Zeile mit dem Index [, selbst, vorgenommen
werden.

Modifiziert man die Matrix A sowie den Inhomogenitétsvektor b entsprechend diesen
Anweisungen fiir jeden Gitterpunkt auf oder in dem Target, dann erhélt man schliefllich

ein neues Gleichungssystem A - & = b. Da diese Modifikationen an der Symmetrie und
der diinnen Besetzung der Matrix nichts verdndern, kann das Gleichungssystem weiterhin
mit der im letzten Abschnitt beschriebenen Minimum-Residuum-Methode gelost werden.

Dem Verfahren, nach dem anschlieBend aus der bekannten Potentialverteilung das
elektrische Feld an den Réndern, Ecken und Kanten berechnet wird, wurde seines Umfangs
wegen ein eigenes Kapitel gewidmet. Dieses befindet sich in Anhang E.

D.5 Elektronen-Korrekturdichte

Ahnlich wie im Fall der eindimensionalen hybriden Plasmasimulation wird auch im zwei-
dimensionalen Fall die auf der rechten Seite vorgegebene Elektronendichte n.’ um eine
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Korrekturdichte An, verdndert, die sich in jedem Zeitschritt automatisch anpafit (ver-
gleiche Abschnitt C.5). Dazu wird gefordert, dafl das elektrische Feld in z-Richtung an
jedem Gitterpunkt (zx,y;) der rechten Berandung (mit j =0, ..., M in Abbildung D.1)
verschwindet. Weil man sich die rechte Berandung als eine planare Wand vorstellen kann,
auf der iiberall das gleiche Potential anliegt, gelten fiir die Komponenten des elektrischen
Feldes dort die Gleichungen zu Punkt 9 in Tabelle E.1. Danach nimmt das elektrische
Feld in z-Richtung an den Gitterpunkten (zy,y;) die Werte

(I)Nfl,j — (I)ij eAx

E]ai/,j = Az + 260 [ni(xNayj) - ne(xNayj)] +
Az Oy 141 — 208 1+ Pno1j1 .
— ’ ’ . =1,.... M -1 D.22
8 (Ax)g y J ’ ) ) ( )
p Py_10— Prno | eAx
und By, = o + e ni(zn, ;) — ne(zn, yi)] +
Az On_17 —2Pn_10+ Pt
— : : : =0 M D.23
8 (A,I)Q » J ) ) ( )

an. Dabei wurde benutzt, dal in den Simulationen stets Ay = Ax gilt. Die Forderung
nach EY ; = 0 fiihrt dann sofort zu den Beziehungen

260
ne(zn,y;) = nilen,y;) + c(Ar)? (Pn-1; — Pny) +
€
Wox)? (Pn-1j41 —2PN_1j + Proijoa),
firyg=1,...,M —1, (D.24)

260
und  ne(zn,y;) = ni(an,y;) + c(Ar) (Pn_1,0— Pnp) +

€
WO:UP (Pn_11—2PN_10+ Pro1r-1) s
fiir j = 0, M. (D.25)

Die Elektronendichte ne(zy, y;) am rechten Rand sollte sich also lokal von der Ionendichte
ni(zn,y;) an der gleichen Stelle gemédfl diesen Gleichungen unterscheiden. Dazu miifite
die Elektronendichte von ihrer am rechten Rand vorgegebenen Dichte n.? lokal um Werte
Ane(zy,y;) korrigiert werden, die den folgenden Beziehungen geniigen:

. 2e
Ane($N>yj) = ni(-IN,yj) - neo + m (@N—l,j - (I)N,j) +
€0
m (Pn—1j41 —2PN_1 + Pno1jo1),
firyg=1,...,M —1, (D.26)
o 260
und Ane(x]\fa y]) = ni('INa y]) - neo + €(A$>2 (q)N_LO o ®N’O) +
€o

m (Pn_11 —2PN_10+ P v—1),

fiir j = 0, M. (D.27)
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WEeil aber {iberall am rechten Rand das elektrische Potential gleich ist, konnen die Elektro-
nen aufgrund der Boltzmann-Verteilung keine lokal variierenden Dichten ne"+Ane(zy, ;)
aufweisen. Daher muf} eine fiir den gesamten Rand geltende mittlere Korrekturdichte aus
den einzelnen Werten der Gleichungen (D.26) und (D.27) gebildet werden:

M—
def
Ne = Z (TN, Yj)- (D.28)

Die Summe endet dabei bei dem oberen Index j = M — 1, weil der Punkt mit dem In-
dex 7 = M wegen der periodischen Fortsetzung schon zu der sich oben anschlieenden,
identischen Nachbarregion gezéhlt werden mufl. Andernfalls wiirden bei der Mittelwert-
bildung die Korrekturdichten an den Réndern doppelt gewichtet eingehen, weil diese nach
Gleichung (D.27) identisch sind.

In jedem Zeitschritt wird dann die aktuelle Elektronen-Korrekturdichte nach der Bezie-
hung (D.28) berechnet und aus dieser und den Korrekturdichten vergangener Zeitschritte
eine mittlere Korrekturdichte An, errechnet. Als Zeitraum fiir diese Mittelung wurde wie
im eindimensionalen Fall eine viertel Periodenlédnge der Ionenplasmaschwmgung, 2m/ wpl
gewdhlt. Schliellich wird in jedem Zeitschritt zu der vorgegebenen Elektronendlchte neo
die mittlere Elektronen-Korrekturdichte An, hinzuaddiert und die Summe n.° + An,
iiberall anstelle von n.” verwendet.

D.6 Linge des Simulationsgebiets in Abhéingigkeit
von der Targetstruktur

In den vorangegangenen Abschnitten dieses Kapitels wurde erklart, wie das hybride zwei-
dimensionale PIC/MC-Verfahren funktioniert und wie es zur Berechnung der Plasmady-
namik eingesetzt werden kann, wenn das Target zweidimensionale Strukturen aufweist.
In diesem Abschnitt soll nun noch etwas zur Wahl der richtigen Ausdehnung des Simula-
tionsgebiets gesagt werden.

Bei der Behandlung der Randbedingungen bei eindimensionalen planaren Simulatio-
nen in Anhang B wurde betont, daf§ die Lange L, des Simulationsgebiets in z-Richtung
eine wichtige Rolle dabei spielt, ob sich in einer simulierten Randschicht bei Floating-
potential die Ionen- und Elektronen-Wandstréme kompensieren oder nicht. Es hat sich
herausgestellt, dafl die Stréme nur bei einer ganz bestimmten Linge L? den gleichen Be-
trag haben und nur dann die simulierte eindimensionale Randschicht tatséchlich als Plas-
marandschicht angesehen werden kann. Man kann die Simulation dieser planaren Plas-
marandschicht nun auch mit einem zweidimensionalen Simulationsverfahren durchfiihren.
Dazu wéhlt man ein zweidimensionales Gebiet, das in z-Richtung wieder die Ausdehnung
LY Dbesitzt, wihrend man in y-Richtung einen beliebigen Ausschnitt der Linge L, > 0
betrachtet und das System entlang der y-Achse als periodisch fortgesetzt ansieht. Das
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simulierte Plasmavolumen betrigt also Vo = L2 - L. Es stellt sich nun die Frage, wie
die z-Ausdehnung des Simulationsgebiets verdndert werden mufl, wenn das Target nicht
mehr planar, sondern zweidimensional strukturiert ist. Dazu ist es hilfreich, Abbildung
D.5 zu betrachten. Darin stellt die gestrichelte Linie bei = L% den Ort der rechten Be-
randung dar, wenn das Target nur aus einer planaren Wand bei x = 0 besteht. Erweitert
man die planare Wand nun durch einen Steg der Breite b und der Hohe h, dann mufl
die Ausdehnung des Gebiets in z-Richtung von L? auf einen noch unbekannten Wert L,
vergroflert werden. Dies wird deutlich, wenn man den Grenzfall b = L, betrachtet: In
diesem Fall wird das Target wieder zu einer planaren Wand, deren Oberflache jetzt aber
bei x = h liegt. Aus Symmetriegriinden zu dem Fall der planaren Wand bei x = 0 mufl
die rechte Berandung des Simulationsgebiets dann aber bei x = L, = L% + h liegen. Liegt
die Stegbreite b zwischen 0 und Ly, dann kann man fiir die Wahl des Ortes der rechten
Berandung in erster Ndherung eine lineare Interpolation zwischen den Grenzfillen einer
planaren Wand bei = 0 und x = h ansetzen:

. b,
L, = L2+ hL—, fiir 0 < b < L. (D.29)

Yy

Berechnet man auf der Grundlage dieser Beziehung das vom Plasma eingenommene Vo-
lumen, dann findet man folgenden Wert:

V=L L, —b-h=LYL,=V. (D.30)

Das Plasma nimmt als fiir alle Werte 0 < b < Ly stets das gleiche Volumen ein wie im
Fall einer planaren Wand. Dieses Kriterium kann leicht auf zweidimensional strukturierte
Targets erweitert werden, die aus einer beliebigen Zusammensetzung von Stegen ver-
schiedener Hohe und Breite bestehen. Aus diesem Grund kam es in allen in dieser Arbeit
durchgefiihrten zweidimensionalen Simulationen zur Anwendung, um die Ausdehnung des
Simulationsgebiets in xz-Richtung festzulegen.
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Abbildung D.5: Zur Wahl der z-Ausdehnung des Simulationsgebiets bei einem zwei-
dimensional strukturierten Target: Die gestrichelte Linie bei 2 = L? stellt den Ort
der rechten Berandung dar, wenn das Target nur aus einer planaren Wand bei x = 0
besteht. Erweitert man die planare Wand nun durch einen Steg der Breite b und
der Hohe h, dann muf} die Ausdehnung des Gebiets in z-Richtung von LY auf einen
noch unbekannten Wert Ly vergroflert werden. Dies wird deutlich, wenn man den
Grenzfall b = Ly betrachtet: In diesem Fall wird das Target wieder zu einer planaren
Wand, deren Oberfliche jetzt aber bei x = h liegt. Aus Symmetriegriinden zu dem
Fall der planaren Wand bei x = 0 muf} die rechte Berandung des Simulationsgebiets
dann aber bei x = Ly = L2 + h liegen.



238 Hybrides zweidimensionales PIC/MC-Verfahren




Anhang E

Randbedingungen bei
zweidimensionalen

PIC/MC-Simulationen

E.1 Grenzbedingungen an der Trennfliche des Plas-
mas zu einer metallischen Wand

In der klassischen Elektrodynamik wird gezeigt, dal das elektrische Feld zu beiden Seiten
einer Trennfliche zwischen zwei verschiedenen Medien den folgenden Grenzbedingungen
geniigt [JACKSON, 1982]:

ix(Ey—E) = 0 (E.1)
- (62E2 — €1E_:1) = 0'/60. (EQ)

Dabei bezeichnet 7 die in das Medium 2 gerichtete Flachennormale, El und Eg das elek-
trische Feld und €; sowie ey die relativen Dielektrizitatskonstanten in den beiden Medien.
o stellt die Fldachendichte der Ladungstriager dar, die sich an der Trennfliche befinden.
Gleichung (E.1) besagt, dafl die Tangentialkomponenten des elektrischen Feldes in beiden
Medien gleich sind. Gleichung (E.2) dagegen zeigt, dafi sich die Normalkomponenten in der
Regel unterscheiden, wenn die Trennfliche mit Ladungstrigern der Flachenladungsdichte
o belegt ist oder die Dielektrizitétskonstanten ¢; und €5 verschieden sind.

Im vorliegenden Fall wird nun davon ausgegangen, daf es sich bei dem Medium 1 um
eine metallische Wand handelt, bei Medium 2 dagegen um ein Vakuum (e, = 1), das von
den Ladungstrigern des Plasmas erfiillt ist. Da innerhalb eines Metalls jedes elektrische
Feld zusammenbricht (E; = 0), vereinfachen sich die obigen Beziehungen zu

ﬁXEQ = 0

und 7-Ey = o/e.

= ™=
=
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Danach verschwindet die Tangentialkomponenten des elektrischen Feldes im Plasma, das
im folgenden nur noch mit E bezeichnet wird (Gleichung (E.3)). Das elektrische Feld
tritt also immer senkrecht aus der Wand aus und hat direkt an der Oberfliche den Wert
E = 4o0/ey, wobei das Vorzeichen von der relativen Orientierung zwischen E und 7
abhéngt (Gleichung (E.4)).

E.2 Randbedingungen fiir elementare Geometrien

Beim PIC-Simulationsverfahren in zwei kartesischen Dimensionen wird der Raum diskre-
tisiert in rechteckige Zellen der Kantenldngen Ax und Ay (Ausnahmen an den Réndern,
wo die Kantenldngen nur jeweils Axz/2 und/oder Ay/2 betragen). In der Mitte jeder Zelle
liegt ein Gitterpunkt, dessen Koordinaten sich allgemein durch

r = 1-Ax, i=0,1,...,.N (E.5)
und y; = j-Ay, j=0,1,..M (E.6)

beschreiben lassen. Auf diesen Gitterpunkten werden durch den PIC-Algorithmus das
elektrische Potential ®; ; = ®(z;,y;) und die Komponenten des elektrischen Feldes E?; «
E*(x,y;) und EY; = EY(x,,y;) berechnet. Im Inneren des Simulationsgebietes, fern von
irgendwelchen Réndern oder Wénden, wird das elektrische Feld an jedem Punkt gemé&f3

Qi1 — Piv1y

I 5AL (E.7)
By 1 — Dy
und EY; = 