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1 Einleitung

Die heutige Zeit wird oft als Zeitalter der Informationstehnologie bezeihnet, da deren Entwik-

lungen die industrielle Gesellshaft am stärksten beein�usst haben. Informationsverarbeitende

Systeme haben dabei jeden Bereih des menshlihen Lebens erobert, seien es der internetfähige

Fernseher, das eigenständig parkende Auto oder komplexe medizinishe Operationsinstrumente.

Der Leistungsträger dieser Entwiklungen ist die Mikroelektronikindustrie, die immer komple-

xere und leistungsfähigere elektronishe Bauteile entwikelt, um den wahsenden Anforderungen

des Marktes gereht zu werden. Ihre Arbeitsplattform ist dabei Silizium, welhes sih als intrin-

sisher Halbleiter mit seinen speziellen elektrishen und mehanishen Eigenshaften besonders

eignet. Auÿerdem ist es nahezu unbegrenzt verfügbar und somit ein sehr preisgünstiges Material.

Trotz der enormen tehnologishen Entwiklung seit der Er�ndung des ersten Bipolartran-

sistors (1947) [1℄ fällt es der Halbleiterindustrie zunehmend shwerer, das sih selbst gestellte

Mooreshe Gesetz [2℄ zu erfüllen und die Komplexität der Shaltkreise alle zwei Jahre zu ver-

doppeln. Der Grund dafür ist, dass die derzeitige Tehnologie an physikalishe Grenzen stöÿt. So

ist ein Problem die begrenzte Geshwindigkeit der Ladungsträger, die für die Informationsüber-

mittlung auf dem Computerhip sorgen. Einen möglihen Ausweg stellt hier die integrierte Optik

dar, bei der die Informationsübertragung wesentlih shneller durh Lihtwellen erfolgt. Begrün-

det durh die Entwiklung des Lasers durh Maiman et al. (1960) [3℄ hat dieses Forshungsgebiet

seit 1969, dem Jahr, in dem das Konzept integrierter optisher Shaltungen erstmalig vorgestellt

wurde [4℄, eine ähnlih starke Entwiklung erfahren wie das Feld der Mikroelektronik. Nahdem

sih beide Felder etlihe Jahre nebeneinander entwikelt haben, gibt es in jüngerer Zeit immer

mehr wehselseitige Anknüpfungspunkte, die eine Zusammenarbeit beider Forshungsgebiete ge-

fördert und zur Entwiklung optoelektronisher Bauteile geführt haben.

Auh für die integrierte Optik ist Silizium als Materialsystem von groÿem Interesse, da es

neben dem bereits erwähnten geringen Preis auh optishe Eigenshaften im Infrarotbereih auf-

weist, die es für integrierte optishe Anwendungen attraktiv mahen. Beispielsweise besitzt es

einen hohen Brehungsindex, der es ermögliht, sehr kompakte optishe Strukturen zu realisieren.

Ein weiterer Vorteil ist die Nutzung von Synergien im tehnologishen Bereih. So lässt sih die

in der Mikroelektronik etablierte CMOS-Tehnologie (engl. Complementary Metal Oxide Semi-

ondutor) ebenfalls für die Herstellung optisher Strukturen verwenden. In den letzten Jahren

ist so ein beahtlihes Repertoire an photonishen Bauteilen entstanden, das das Potential hat,

mikroelektronishe Shaltkreise zu ersetzen bzw. zu verbessern, wobei die Einführung des ers-

ten kommerziell gefertigten photonishen Chips durh IBM (2010) einen Meilenstein in dieser

Entwiklung darstellt [5℄.

Um jedoh photonishe Chips herzustellen, die in ihrem Funktionsumfang ihren mikroelek-

tronishen Gegenstüken ebenbürtig sind, gilt es, eine fundamentale Hürde zu überwinden. So

fehlen in dem Kasten photonisher Werkzeuge aktive Bauelemente, die es erlauben, in Analogie zu

elektronishen Transistoren Liht durh Liht zu beein�ussen. Gerade in Silizium können jedoh

die dazu erforderlihen nihtlinearen optishen Eigenshaften niht e�ektiv genutzt werden.

Dass Silizium als optish aktives Material im nahen Infrarotbereih ungeeignet ist, lässt sih

damit begründen, dass E�ekte, die auf der nihtlinearen Suszeptibilität dritter Ordnung (χ(3)
)

beruhen, mit einer starken Zwei-Photonen-Absorption verbunden sind. Auÿerdem weist Sili-

zium im Volumen keine dipolare optishe Nihtlinearität zweiter Ordnung

(
χ(2)

)
auf, die für
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2 Einleitung

Frequenzkonversionse�ekte oder den Pokels-E�ekt genutzt werden kann. Dies liegt daran,

dass Silizium eine zentrosymmetrishe Kristallstruktur besitzt und χ(2)
-Volumene�ekte nur in

nihtzentrosymmetrishen Medien auftreten können.

Bisher wurden daher zur Erzeugung von Shaltverhalten und Signalmodulation hauptsählih

E�ekte wie Ladungsträgerinjektion bzw. -absaugung (engl.: Carrier Injetion / Depletion) [6�8℄

verwendet. Dabei erfolgt die Modulation durh eine Änderung der Absorption, indem Ladungs-

träger in den Wellenleiter eingebraht bzw. abgesaugt werden. Da dieser E�ekt damit wieder

von der Geshwindigkeit der Ladungsträger abhängt, ist auh hier die Modulationsbandbreite

eingeshränkt. Prinzipiell lässt sih auh der Kerr-E�ekt, der auf der nihtlinearen Suszeptibi-

lität dritter Ordnung beruht, nutzen, um den Brehungsindex in speziellen Resonatorstrukturen

zu ändern und dadurh deren Transmissionsharakteristik zu modulieren (bistabiles Shaltver-

halten). Hierfür sind allerdings sehr hohe Anregungsintensitäten erforderlih, was, wie erwähnt,

zu Zwei-Photonen-Absorption mit darau�olgender Absorption durh freie Ladungsträger führt.

Daher ist hier die Modulationsgeshwindigkeit durh die Rekombinationsrate der freien Ladungs-

träger limitiert.

Grundidee und Ziele der Arbeit

Abbildung 1.1: Shematishe Darstellung einer in-

homogen verzerrten Kristallstruktur. Durh den re-

sultierenden Verzerrungsgradienten lässt sih die

Zentrosymmetrie des Kristalls brehen.

Der Shwerpunkt dieser Arbeit liegt daher auf der Untersuhung von Methoden, die es er-

möglihen, diese Hindernisse zu überwinden. Der Hauptteil behandelt die direkte Modi�kation

der nihtlinearen optishen Eigenshaften im Silizium und zielt auf die Erzeugung einer niht-

linearen Suszeptibilität zweiter Ordnung (χ(2)
) ab. Dies soll durh einen Verzerrungsgradienten

geshehen, der durh eine inhomogene Verzerrung des Siliziumkristalls mit Hilfe einer von auÿen

eingebrahten Verspannung erzeugt wird. Die zugrundeliegende Idee ist, dass durh die inhomo-

gene Verzerrung des Kristalls die Zentrosymmetrie des Kristallgitters gebrohen wird, die bisher

das Auftreten der Suszeptibilität verhindert hat (siehe Abb. 1.1). Das Einbringen der Verzer-

rungen soll hier durh das Aufbringen verspannter Siliziumdioxid- bzw. Siliziumnitridshihten

erfolgen. Diese Herangehensweise hat den Vorteil, dass das Silizium weiterhin mit den Verfahren

der CMOS-Tehnologie bearbeitet werden kann. Das Einbringen von Verzerrungen wird in der

Mikroelektronik bereits erfolgreih genutzt, um die Ladungsträgergeshwindigkeiten in Mikro-

hips zu erhöhen (�Strained-Silion�-Tehnologie) [9℄. Auh im Bereih der linearen integrierten

Optik wurden bereits Verspannungen eingesetzt, um beispielsweise Doppelbrehungse�ekte [10℄

zu erzeugen oder die Konversionse�zienz von Raman-Konvertern zu erhöhen [11, 12℄. Im Bereih

nihtlinearer integrierter Bauelemente gibt es bisher nur wenige Untersuhungen. Den Anfang

hat eine Verö�entlihung von Jaobsen et al. (2006) [13℄ gemaht, in der das Konzept eines

elektro-optishen Modulators auf Basis eines verspannungsinduzierten Pokels-E�ekt diskutiert

wurde. Zwei erst kürzlih ershienene Publikationen befassen sih ebenfalls mit den nihtlinea-

ren Eigenshaften in verspanntem Silizium. Chmielak et al. [14℄ diskutieren dabei ebenfalls den

Pokels-E�ekt in nitridbeshihteten Wellenleitern. Cazzanelli et al. [15℄ berihten von Frequenz-

verdopplungse�ekten in mit Nitrid verspannten Wellenleitern. Allerdings sind die bislang veröf-

fentlihten Ergebnisse und Interpretationen niht widerspruhsfrei. So wird auh das Siliziumni-

trid selbst [16℄ sowie die Grenz�ähe von Nitrid und Silizium [17℄ für das zugrundeliegende χ(2)

verantwortlih gemaht. Es ist daher eine behutsame Analyse des komplexen Zusammenhangs

zwishen Gitterverzerrungen und der Suszeptibilität zweiter Ordnung erforderlih.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium
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Ziel im Hauptteil der Arbeit ist es daher, den Ein�uss einer inhomogenen Verzerrung auf das

χ(2)
im Silizium zu untersuhen. Darüber hinaus soll geklärt werden welhe Auswirkungen die

verspannenden Shihten selbst bzw. deren Grenz�ähen auf die e�ektive Nihtlinearität haben,

deren Stärke hier abgeshätzt werden soll. Zum Nahweis der nihtlinearen Suszeptibilität zweiter

Ordnung wird hier der Frequenzverdopplungse�ekt beobahtet, der durh das χ(2)
hervorgerufen

wird. Dabei soll der Zusammenhang zwishen inhomogener Verspannung und χ(2)
zunähst an

dem relativ einfahen System einer mit einem thermishen Oxid verspannten Siliziumprobe mit

Hilfe von Re�exionsmessungen untersuht werden. Um die erforderlihen Messungen durhzu-

führen, wurde im Rahmen dieser Arbeit ein entsprehender Messplatz entwikelt und aufgebaut.

Im Anshluss daran soll der Ein�uss der Verzerrungen in Gitterstrukturen untersuht werden,

um deren Auswirkungen in einem ausgedehnten Volumen zu bestimmen. Die zur Herstellung der

Gitterstrukturen verwendeten Ätzrezepte wurden ebenfalls im Rahmen dieser Arbeit entwikelt.

Darüber hinaus sollen verspannte Silizium-Wellenleiter mit Hilfe von Transmissionsmessungen

untersuht werden. Die Parameter der dazu hergestellten Proben sind dabei so gewählt, dass eine

Überprüfung der zuvor erwähnten Widersprühe möglih ist.

Der zweite in dieser Arbeit untersuhte Ansatz stellt eine Alternative zum zuvor vorgestellten

Konzept dar. Er eignet sih dazu, χ(3)
-E�ekte in Siliziumbauteilen zu verstärken und gleihzeitig

den E�ekt der Zwei-Photonen-Absorption zu reduzieren. Dabei werden niht die nihtlinearen

optishen Eigenshaften des Siliziums direkt genutzt, sondern die eines optish stark nihtli-

nearen Materials, das in Kontakt mit dem Siliziumbauteil gebraht wurde. Der einfahste Fall

einer solhen �Hybridstruktur� ist ein Wellenleiter, der von einem nihtlinearen Polymer umge-

ben ist [18℄. Eine Weiterentwiklung dieser Struktur stellt ein Shlitzwellenleiter dar, bei dem

zusätzlih zur Umgebung auh der Shlitz mit dem nihtlinearen Medium gefüllt wird [19℄. Mit

Hilfe solher Strukturen lassen sih aktive Bauteile wie z.B. optishe Modulatoren realisieren,

die auf beshihteten Ringresonatorstrukturen basieren [20℄. Der Vorteil bei diesem Ansatz ist,

dass sih ein breites Spektrum von Materialien mit bereits bekannten optishen Eigenshaften

verwenden lässt.

Ziel der Arbeit ist hier die Entwiklung einer Wellenleiterstruktur, die eine möglihst star-

ke Interaktion des Lihts mit dem eingebrahten nihtlinearen Material auf möglihst kleinem

Raum gewährleistet. Diese Struktur soll mit Hilfe numerisher Methoden entwikelt und ihre

Anwendbarkeit als nihtlineares Bauteil untersuht werden.

Gliederung der Arbeit

Die Arbeit gliedert sih wie folgt: Zunähst werden die physikalishen Grundlagen des E�ekts

der Frequenzverdopplung beshrieben. Anshlieÿend werden in Kapitel 3 die Methoden zur Her-

stellung der untersuhten Proben erläutert, wobei ein Shwerpunkt auf den in dieser Arbeit

entwikelten Trokenätzverfahren liegt. Diesem shlieÿt sih ein Kapitel über die am häu�gsten

in dieser Arbeit verwendeten experimentellen und numerishen Untersuhungsmethoden an. Dar-

an anshlieÿend werden die Ergebnisse der Re�exionsmessungen zur Untersuhung des Zusam-

menhangs zwishen aufgebrahter Verspannung und der induzierten Nihtlinearität in planaren

Siliziumproben vorgestellt und diskutiert. Danah wird in Kapitel 6 der Ein�uss eines gröÿeren

verspannten Volumens auf die Nihtlinearität diskutiert und notwendigerweise das Verfahren zur

Messung von Frequenzverdopplungse�ekten in Re�exion genauer analysiert. In Kapitel 7 wird

die Frequenzverdopplung in verspannten Siliziumwellenleitern in Transmission untersuht, de-

ren Ursprung analysiert und die in der Literatur auftretenden Widersprühe diskutiert. Zum

Shluss wird in Kapitel 8 ein neuartiges Konzept einer photonishen Hybridstruktur vorgestellt

und numerish analysiert. Des Weiteren wird deren Anwendbarkeit als opto-optisher Shalter

getestet.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



2 Physikalishe Grundlagen nihtlinearer

optisher E�ekte zweiter Ordnung

In diesem Kapitel wird eine Einführung in die physikalishen Grundlagen des E�ektes der Fre-

quenzverdopplung gegeben. Für ein besseres Verständnis der Untersuhungen in Kapitel 5 - 7

wird dieser zunähst allgemein erläutert und im Anshluss der Ein�uss der Kristallstruktur von

Silizium auf den Frequenzverdopplungse�ekt diskutiert.

2.1 Optishe Nihtlinearität zweiter Ordnung

(
χ
(2)
)

Beim E�ekt der Frequenzverdopplung (engl.: Seond harmoni generation (SHG)) handelt es sih

um einen Prozess nihtlinearer Liht-Materie Wehselwirkung, bei dem Liht einer bestimmten

Frequenz vom Material in Liht mit der doppelten Frequenz (die zweite Harmonishe) umgewan-

delt wird. Die Stärke dieser Wehselwirkung wird durh die nihtlineare Suszeptibilität zweiter

Ordnung χ(2)
beshrieben.

Abbildung 2.1: Potentielle Energie des Elektrons in

einem zentrosymmetrishen Medium (durhgehende

Linie) und einem nihtzentrosymmetrishen Medium

(gestrihelte Linie.) Bei nihtlinearer Anregung (rot)

eines Elektrons (gelb) wird dieses so stark ausgelenkt,

dass neben der Wehselwirkung k(1) zwishen Elek-

tron und zugehörigem Atom (grau) auh die Weh-

selwirkung k(2) mit den Nahbaratomen (grau) be-

rüksihtigt werden muss.

U

x

k
(1)

k
(2)

Der E�ekt der Frequenzverdopplung tritt in der Regel nur bei hohen Anregungsintensitäten

auf. In diesem Fall lässt sih die Wehselwirkung zwishen Liht und Materie niht mehr mit

den Modellvorstellungen der linearen Optik beshreiben, bei der die Anregung der Elektronen

im Festkörper mit dem Modell eines harmonishen Oszillators erklärt werden konnte. Auf Grund

der starken Auslenkung der Elektronen ist es nun erforderlih, zusätzlih die Wehselwirkungen

der Elektronen mit den elektronishen Potentialen weiter entfernter Atome zu berüksihtigen

(siehe Abb. 2.1), die zur Ausbildung eines asymmetrishen Potentials führen können. Im Oszilla-

tormodell wird zur Berüksihtigung nihtlinearer E�ekte zweiter Ordnung die auf das angeregte

Elektron wirkende Rükstellkraft FR bezüglih der Auslenkung in eine Taylor-Reihe bis zum

zweiten Glied entwikelt [21℄:

FR = −(k(1) + k(2))x− a x2 . (2.1)

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



2.1 Optishe Nihtlinearität zweiter Ordnung

(
χ(2)

)
5

k(1) und k(2) entsprehen der �Federkonstante� zwishen Elektron und Atom bzw. seinen weiter

entfernten Nahbaratomen, a gibt die Stärke der Nihtlinearität an. Das resultierende elektroni-

she Potential (Abb. 2.1) hat die folgende Form:

U =
1

2
mω2

0 x
2

︸ ︷︷ ︸

linear

+
1

3
mδ x3

︸ ︷︷ ︸

nichtlinear

. (2.2)

Das δ ist hierbei ein Maÿ für die Stärke der nihtlinearen Wehselwirkung. Der nihtlineare zweite

Term sorgt dafür, dass das Potential asymmetrish bezüglih der Ruheposition des Elektrons ist.

Solhe Potentiale können nur in Materialien auftreten, die keine Inversionssymmetrie besitzen.

Für Materialien mit Inversionssymmetrie wie z.B. Sto�e mit Diamantstruktur gilt δ = 0. Analog
zu Gl. 2.1 ergibt sih aus der Shwingungsgleihung für das angeregte Elektron [21℄ ein zusätzli-

her Beitrag zur Polarisation, der quadratish vom einfallenden elektrishen Feld abhängt:

~P (NL)(t) = χ(1) ~E(t) + χ(2) ~E2 (t) ≡ ~P (1)(t) + ~P (2)(t) . (2.3)

Unter der Annahme, dass das einfallende Feld harmonish mit der Frequenz ω oszilliert:

~E(t) = E sinω t, (2.4)

lässt sih der Term zweiter Ordnung anshauliher darstellen:

~P (2)(t) = 2χ(2) E2 sin2 ωt = χ(2) E2 − χ(2)E2 cos 2ωt . (2.5)

Der erste Term in Gl. 2.5 beshreibt den E�ekt der optishen Gleihrihtung, bei dem ein sta-

tishes elektrishes Feld erzeugt wird. Der zweite Term beshreibt den E�ekt der Frequenz-

verdopplung, bei dem die Polarisation mit der doppelten Frequenz (2ω) der Fundamentalwelle
shwingt. Um nun das frequenzverdoppelte elektrishe Feld der zweiten Harmonishen zu erhal-

ten, wird die nihtlineare Polarisation

~P (NL)(t) als Quellterm in die nihtlineare Wellengleihung

eingesetzt [21℄:

∇2 ~E − n2
ω

c2
∂2 ~E

∂t2
=

∂2 ~P (NL)

∂t2
, (2.6)

wobei nω der frequenzabhängige Brehungsindex ist und c die Lihtgeshwindigkeit. Die Lösung
von Gl. 2.6 liefert das von der Polarisation

~P (2)(t) getriebene Feld, das mit der Frequenz 2ω
oszilliert. Somit erlaubt der Frequenzverdopplungse�ekt direkte Rükshlüsse auf das χ(2)

des

untersuhten Materials.

Ähnlihe Prozesse, die durh die Nihtlinearität zweiter Ordnung

(
χ(2)

)
bestimmt werden,

sind die Summenfrequenz-Erzeugung (engl.: sum frequeny generation (SFG)) und die Di�erenz-

frequenz-Erzeugung (engl.: di�erene frequeny generation (DFG)). Bei diesen Prozessen besitzen

die involvierten Photonen untershiedlihe Frequenzen ω1 und ω2 aus denen Liht der Frequenz

ω3 = ω1 + ω2 (SFG) bzw. ω3 = ω1 − ω2 (DFG) erzeugt wird.

Im Folgenden wird die nihtlineare Suszeptibilität zweiter Ordnung χ(2)
näher betrahtet.

Auf Grund der starken Auslenkung der Elektronen und der damit verbundenen Wehselwirkung

mit benahbarten Atomen besitzt das χ(2)
eine starke Abhängigkeit von der Kristallstruktur des

untersuhten Sto�es und wird in Form eines Tensors dritter Stufe dargestellt. Dieser besitzt im

allgemeinen Fall 27 unabhängige Elemente, die die Komponenten der einfallenden elektrishen

Felder mit den Komponenten der erzeugten nihtlinearen Polarisation verbinden:

Pi(2ω) =
∑

j, k

χ
(2)
ijk(2ω, ω)Ej(ω)Ek(ω) . (2.7)

Hierbei gilt i, j, k = x, y, z. In der Praxis lässt sih der χ(2)
Tensor jedoh häu�g stark verein-

fahen, wie hier im Fall der Erzeugung eines frequenzverdoppelten Signals. In diesem Fall sind

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



6 Physikalishe Grundlagen nihtlinearer optisher E�ekte zweiter Ordnung

die Frequenzen der Felder Ej und Ek in Gl. 2.7 gleih und ihre Indizes können daher vertausht

werden, was dazu führt, dass viele Tensorkomponenten identish sind. Dieser Umstand lässt sih

nutzen, um den χ(2)
Tensor in einer kontrahierten (Kleinman) Notation [21℄ darzustellen, bei

der die Indizes j und k durh den Index l ersetzt werden unter Berüksihtigung des folgenden

Shemas:

jk: 11 22 33 23,32 31,13 12,21

l: 1 2 3 4 5 6

Damit verringert sih die Anzahl der unabhängigen Komponenten auf 18 und Gl. 2.7 lässt sih

in Matrixform darstellen:





Px(2ω)
Py(2ω)
Pz(2ω)



 =





d11 d12 d13 d14 d15 d16
d21 d22 d23 d24 d25 d26
d31 d32 d33 d34 d35 d36



 ·











Ex(ω)
2

Ey(ω)
2

Ez(ω)
2

2Ey(ω)Ez(ω)
2Ex(ω)Ez(ω)
2Ex(ω)Ey(ω)











, (2.8)

wobei dil = 1/2χijk de�niert ist.

Durh die Kristallsymmetrie des untersuhten Sto�s wird die Anzahl der Tensorkomponenten

weiter reduziert. Dies wird erreiht, indem die Operatoren der Symmetriegruppe des jeweiligen

Kristalls auf den χ(2)
Tensor angewandt werden [22℄. Dieser muss unter den entsprehenden

Transformationen invariant bleiben, was nur möglih ist, wenn bestimmte Tensorelemente iden-

tish sind bzw. gleih Null gesetzt werden. Der Ein�uss der Kristallsymmetrie des Siliziums auf

den zugehörigen χ(2)
Tensor wird im Folgenden diskutiert.

2.2 Frequenzverdopplung in Silizium

Wie bereits in der Einleitung erwähnt, besitzt Silizium als Kristall mit Diamantstruktur zen-

trosymmetrishe Struktureigenshaften. Daher sollte es, wie in Abshn. 2.1 beshrieben, keine

dipolare Suszeptibilität zweiter Ordnung aufweisen und somit die Beobahtung von Frequenzver-

dopplungse�ekten niht möglih sein. Dennoh lässt sih durh eine Anregung mit hinreihend

groÿer Intensität eine nihtlineare Polarisation induzieren, die wiederum ein frequenzverdoppeltes

Signal hervorruft, das sih sowohl in Transmission als auh in Re�exion beobahten lässt. Ur-

sahe dieses stark von der Kristallorientierung des Siliziums abhängigen Signals sind zum einen

Quadrupolbeiträge aus dem Innern des Kristalls sowie dipolare Beiträge der Ober�ähe an der

die Zentrosymmetrie lokal gebrohen wird. Im Folgenden werden diese Quellen des Frequenzver-

dopplungse�ekts und der Ein�uss der Kristallsymmetrie näher betrahtet.

Im Gegensatz zu niht zentrosymmetrishen Materialien, bei denen der innere Beitrag auf

Grund des gröÿeren Wehselwirkungsvolumens das frequenzverdoppelte Signal dominiert [23℄,

bestimmt im zentrosymmetrishen Material im Wesentlihen der Ober�ähenbeitrag das Signal,

da hier der Dipolbeitrag aus dem Kristallinneren fehlt. Im Fall einer mit nativem Oxid bedekten

Ober�ähe sind beide Beiträge jedoh vergleihbar [24℄.

Die Hauptquelle des Ober�ähenbeitrags zum frequenzverdoppelten Signal ist der in Ab-

shn. 2.1 beshriebene Dipolbeitrag. Dieser tritt auf, da an der Grenz�ähe die Zentrosymmetrie

des Kristalls gebrohen wird

1

. Die induzierte Polarisation hat die Form:

PO,dp
i (2ω) = χO,dp

ijk Ej(ω)Ek(ω). (2.9)

1

Da hier auf einer Seite der Grenz�ähe keine Siliziumatome vorhanden sind ergibt sih lokal ein asymmetri-

shes Potential.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



2.2 Frequenzverdopplung in Silizium 7

Da im Innern des Siliziumkristalls die Zentrosymmetrie erhalten bleibt, tritt hier nur ein

Quadrupolbeitrag auf, der durh einen Tensor vierter Stufe beshrieben werden kann:

P I,qp
i (2ω) = ΓijklEj(ω)∇kEl(ω) . (2.10)

Zur Vereinfahung kann Γijkl für kubishe Kristalle durh eine Anzahl phänomenologisher Kon-

stanten δ, β, γ, ζ ersetzt werden [23�26℄. Gleihung 2.10 nimmt dann die folgende Form an:

P I,qp
i (2ω) = (δ − β − 2 γ)( ~E∇)Ei

︸ ︷︷ ︸

1.

+β Ei(∇ · ~E)
︸ ︷︷ ︸

2.

+ . . .

· · ·+ γ∇i( ~E · ~E)
︸ ︷︷ ︸

3.

+ ζ Ei∇iEi
︸ ︷︷ ︸

4.

.
(2.11)

Diese Gleihung lässt sih weiter vereinfahen (Details: Ref. [25℄). Für den Fall eines homogenen

Mediums der für einkristallines Silizium zutri�t sind die ersten beiden Terme gleih Null. Für

den in dieser Arbeit untersuhten Fall der Frequenzverdopplung in Re�exion, liefert der dritte

Term in Gl. 2.11 einen isotropen Beitrag. Lediglih der vierte Term enthält eine Abhängigkeit

des frequenzverdoppelten Signals von der Gitterorientierung des Kristalls.

Im Fall einer oxidierten Silizium Probe kann ein weiterer Beitrag der Ober�ähe zum fre-

quenzverdoppelten Signal auftreten. Hier kann sih durh die Oxidation eine Raumladungszone

ausbilden, die ein starkes elektrostatishes Feld induziert. Mit diesem lässt sih ein Pseudo-χ(2)
-

E�ekt erzeugen (engl.: eletri �eld indued seond harmoni (EFISH)) [27, 28℄, der jedoh durh

die nihtlineare Suszeptibilität dritter Ordnung (χ(3)
) beshrieben wird:

P dp
EFISH,i(2ω) = χ

(3)dp
ijkz Ej(ω)Ek(ω) ~E0 . (2.12)

Dieser E�ekt tritt vor allem bei stark dotiertem Silizium auf.

Quadrupol-Beitrag aus dem Kristallinneren

Um den Ein�uss der Orientierung des Siliziumkristalls auf das in Re�exion gemessenen fre-

quenzverdoppelte Signal zu bestimmen, wird zunähst der Quadrupolbeitrag aus dem Inneren

des Siliziumkristalls betrahtet.

Um einen Zusammenhang zwishen der Kristallstruktur und dem frequenzverdoppelten Signal

herzustellen, besteht der wesentlihe Shritt darin, eine Transformationsvorshrift zu �nden,

die das Koordinatensystem des Siliziumkristalls mit dem Koordinatensystem der involvierten

Strahlen verknüpft.

Zunähst ist es erforderlih eine Relation zwishen dem eingestrahlten elektrishen Feld

~E0(~r, t) und der nihtlinearen Polarisation

~P 2ω
0 (~r, t) herzustellen. Bei

~E0(~r, t) handelt es sih

um eine ebene Welle der Frequenz ω, die unter dem Winkel θ0 auf die Siliziumober�ähe tri�t

(siehe Abb. 2.2). Das elektrishe Feld lässt sih dabei als Superposition senkreht und parallel

k||0
k||
rk┴

0 Θ0 K||
r

K┴
r

K┴
t

k┴
t

ŝ ŝ
p̂ p̂

φ Abbildung 2.2: Shematishe Darstellung des Strahlen-

verlaufs bei Frequenzverdopplung in Re�exion. Die Wel-

lenvektoren der jeweiligen Wellen lassen sih in eine Kom-

ponente parallel (k‖) und senkreht (k⊥) zur Probenober-
�ähe aufteilen. Hier entspriht k dem Wellenvektor des

Fundamentalfeldes mit der Frequenz ω. K ist der Wel-

lenvektor des frequenzverdoppelten Feldes (2ω). Die Nor-
malenkomponenten skalieren mit dem Brehungsindex des

jeweiligen Mediums bei der entsprehenden Frequenz.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



8 Physikalishe Grundlagen nihtlinearer optisher E�ekte zweiter Ordnung

polarisierter Komponenten darstellen:

~E0 = E0,p p̂+E0,s ŝ. (2.13)

Es bietet sih an, sowohl für den einfallenden Strahl als auh für die induzierte Polarisation

ein geeignetes Koordinatensystem zu wählen und diese mittels Matrixtransformationen ineinan-

der zu überführen. Für den einfallenden Strahl werden dazu die Koordinatenahsen ŝ, k̂‖ und ẑ

verwendet, wobei k̂‖ parallel zur Probenober�ähe steht und ẑ senkreht. Die beiden Polarisati-

onsrihtungen lassen sih somit wie folgt shreiben:

ŝ = k̂‖ × ẑ und p̂ =
k‖ ẑ + k⊥ k̂‖

ω/c
. (2.14)

Das Koordinatensystem K(x̂′, ŷ′, ẑ′) der Probe wird bezüglih K(x̂′′, ŷ′′, ẑ′′) dem Koordinatensys-

tem der Kristallahsen der jeweiligen Orientierung de�niert. Mit Hilfe der Matrix D̄ lassen sih

beide Koordinatensysteme ineinander transformieren. Für die Kristallrihtung (111) gilt z. B.:





x′

y′

z′



 = D̄(111)





x′′

y′′

z′′



 =





√

2/3 −1/
√
6 −1/

√
6

0 1/
√
2 −1/

√
2

1/
√
3 1/

√
3 1/

√
3









x′′

y′′

z′′



 . (2.15)

Um nun die Interaktion des einfallenden Strahls mit der nihtlinearen Suszeptibilität der Silizi-

umstruktur zu beshreiben, müssen die Ahsen (ŝ, k̂‖, ẑ) und (x̂′, ŷ′, ẑ′) ineinander transformiert
werden. Da in beiden Systemen die z-Ahse senkreht zur Ober�ähe de�niert wurde, genügt die

Einführung einer Rotation um den Azimutwinkel ϕ (siehe Abb. 2.2):





ŝ

k̂‖
ẑ



 =





sin(ϕ) − cos(ϕ) 0
cos(ϕ) sin(ϕ) 0

0 0 1









x̂′

ŷ′

ẑ′



 . (2.16)

Da sih die beshriebenen Koordinatentransformationen nur auf den anisotropen Anteil in Gl. 2.11

auswirken, ist es sinnvoll, diesen Teil zunähst separat zu betrahten. Dazu wird der winkelab-

hängige Polarisationsanteil (Term 4) nah der Koordinatentransformation in die Wellengleihung

(Gl. 2.6) eingesetzt [26℄. Als Lösung derselben ergeben sih die resultierenden frequenzverdop-

pelten Felder. Weitere Umformungen liefern abhängig von der Kristallorientierung die folgenden

phänomenologishen Zusammenhänge zwishen dem eingestrahlten elektrishen Feld und dem

re�ektierten frequenzverdoppelten Signal. Für (100) orientiertes Silizium ergibt sih:

E(2ω)
s,s = Ks ζ b

(100)
s,s sin(4ϕ)E2

s (2.17)

E(2ω)
s,p = Ks ζ b

(100)
s,p sin(4ϕ)E2

p (2.18)

E(2ω)
p,p = Kp ζ

(

a(100)p,p + c(100)p,p cos(4ϕ)
)

E2
p (2.19)

E(2ω)
p,s = Kp ζ

(

a(100)p,s − c(100)p,s cos(4ϕ)
)

E2
s . (2.20)

Bei den Doppelindizes des frequenzverdoppelten Feldes steht der erste für die Polarisation des

erzeugten Feldes, der zweite für die Polarisation des Anregungsstrahls. Die Koe�zienten Ks/p,

sowie a, b und c hängen von dem Einfallswinkel θ0 ab. Für (111) orientiertes Silizium ergibt sih

analog:

E(2ω)
s,s = Ks ζ b

(111)
s,s sin(3ϕ)E2

s (2.21)

E(2ω)
s,p = Ks ζ b

(111)
s,p sin(3ϕ)E2

p (2.22)

E(2ω)
p,p = Kp ζ

(

a(111)p,p + c(111)p,p cos(3ϕ)
)

E2
p (2.23)

E(2ω)
p,s = Kp ζ

(

a(111)p,s − c(111)p,s cos(3ϕ)
)

E2
s . (2.24)
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2.2 Frequenzverdopplung in Silizium 9

Zusätzlih zum winkelabhängigen Signal tritt noh das isotrope Signal des vorletzten Polarisati-

onsterms in Gl. 2.11 auf. Dieses hat für beide Kristallorientierungen die gleihe Form [26℄:

E(2ω)
s,s = E(2ω)

s,p = 0 (2.25)

E(2ω)
p,p = Aγ E2

p (2.26)

E(2ω)
p,s = Aγ E2

s . (2.27)

Hier ist der Koe�zient A ebenfalls vom Einfallswinkel Θ0 abhängig.

Dipol-Beitrag der Ober�ähe

a) b)
Abbildung 2.3: Kristallstruktur von Si-

lizium a) Einheitszelle mit (111) Ebene

(violett), b) Draufsiht auf die (111) ori-

entierte Ober�ähe. Die Kristallstruktur

zeigt eine dreizählige Rotationsymmetrie

(rote Pfeile) sowie drei Spiegelebenen (rot

gestrihelt). Daher gehört sie zur Symme-

triegruppe C3,v.

Ähnlih wie der Quadrupolbeitrag aus dem Siliziuminnern soll im Folgenden die strukturelle

Abhängigkeit des Dipolbeitrags der Ober�ähe abgeleitet werden. Durh den Bruh der Zen-

trosymmetrie an der Kristallober�ähe lässt sih dort ein frequenzverdoppeltes Signal erzeugen,

dessen tensorielle Eigenshaften durh die Symmetrie der Ober�ähe beshrieben werden. Die

Symmetriegruppe lässt sih aus einer Betrahtung der jeweiligen Ober�ähe bestimmen. Im Fall

einer (111)-orientierten Kristallober�ähe (Abb. 2.3) lassen sih unter Berüksihtigung mehre-

rer Kristallebenen eine dreizählige Rotationssymmetrie sowie drei Spiegelebenen erkennen. Daher

wird er als zur Gruppe C3,v gehörend klassi�ziert. Da die einzelnen Komponenten des χ(2)
Ten-

sors wie in Abshn. 2.1 beshrieben invariant gegenüber den Transformationen der jeweiligen

Symmetriegruppe sein müssen, reduzieren sih die χ(2)
Tensoren zu:

χ
(2)
(100) =





0 0 0 0 d15 0
0 0 0 d15 0 0
d31 d31 d33 0 0 0



 , (2.28)

für (100) orientiertes Silizium und für eine (111) orientierte Ober�ähe zu:

χ
(2)
(111) =





d11 −d11 0 0 d15 0
0 0 0 d15 0 −d11
d31 d31 d33 0 0 0



 . (2.29)

Mittels der für die Kristallober�ähe harakteristishen χ(2)
Tensoren lassen sih auh hier, analog

zum Quadrupolbeitrag, phänomenologishe Formeln für die frequenzverdoppelten Felder herlei-

ten [26℄. Analog zu Gl. 2.21 - 2.24 ergibt sih für (111) orientiertes Silizium

E(2ω)
s,s =Ks b

(111)
s,s d11 sin(3ϕ)E

2
s (2.30)

E(2ω)
s,p =Ks b

(111)
s,p d11 sin(3ϕ)E2

p (2.31)

E(2ω)
p,p =Kp

(

a
(111)
1p,p

d31 + a
(111)
2p,p

d15 + a
(111)
3p,p

d33 + ...

...+ c(111)p,p d11 cos(3ϕ)
)

E2
p

(2.32)

E(2ω)
p,s =Kp

(

a(111)p,s d31 − c(111)p,s d11 cos(3ϕ)
)

E2
s . (2.33)
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10 Physikalishe Grundlagen nihtlinearer optisher E�ekte zweiter Ordnung

Im Fall einer (100) orientierten Ober�ähe ergeben sih folgende Felder:

E(2ω)
s,s = E(2ω)

s,p = 0, (2.34)

E(2ω)
p,p = (a

(100)
1p,p

d31 + a
(100)
2p,p

d15 + a
(100)
3p,p

d33)E
2
p (2.35)

E(2ω)
p,s = a

(100)
1p,s

E2
s . (2.36)

Es ist anzumerken, dass es auf Grund der ähnlihen Symmetrie des frequenzverdoppelten Si-

gnals von Ober�ähe und Kristallinnerem in der Regel niht möglih ist, beide Beiträge zu

separieren [23, 26, 29℄. Nur in Spezialfällen ist es für (100) und (110) orientierte Siliziumkristalle

theoretish möglih, beide Komponenten zu trennen [30℄.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



3 Allgemeine Verfahren zur Probenherstellung

In diesem Kapitel werden die Verfahren beshrieben, die zur Herstellung der in Kapitel 5-7 unter-

suhten Proben eingesetzt wurden. Das Kapitel beginnt mit der Beshreibung der Verfahren zur

Erzeugung verspannter Shihten. Hier wird zunähst das Verfahren der thermishen Oxidation

behandelt. Im Anshluss wird das Prinzip der Gasphasenabsheidung beshrieben, mit dem die

verspannten Nitridshihten der in Kapitel 7 untersuhten Proben hergestellt wurden. Danah

wird ein Überblik über die in Kapitel 6 und 7 genutzten Lithogra�everfahren gegeben, wobei der

Shwerpunkt auf der Beshreibung der in Kapitel 6 verwendeten Laserinterferenzlithogra�e liegt.

Zum Shluss wird das Prinzip des Trokenätzens erläutert, welhes zur Strukturierung der in

Kapitel 6 und 7 untersuhten Proben benutzt wurde, gefolgt von einer Übersiht über die dazu

entwikelten Ätzrezepte.

3.1 Herstellung verspannter Siliziumproben

Erzeugung von Verspannungen durh thermishe Feuhtoxidation

Beim Verfahren der thermishen Oxidation �ndet bei hohen Temperaturen (T > 700◦ C) und
unter der Zufuhr von Sauersto� eine Umwandlung des Siliziums in Siliziumdioxid statt. Dieser

Prozess tritt zwar auh bei Raumtemperatur auf, allerdings entsteht dabei nur eine Oxidshiht

mit einer Dike von wenigen Nanometern (natives Oxid). Die Dike der thermish erzeugten

Oxidshiht wird im Wesentlihen durh die Prozesstemperatur und die Oxidationsdauer be-

stimmt [31℄. Dabei führt eine höhere Temperatur zu einer gröÿeren Wahstumsrate. Der hier

genutzte Temperaturbereih umfasst dabei Werte zwishen 700

◦
C und 1150

◦
C. Niedrigere Tem-

peraturen liefern unverhältnismäÿig kleine Oxidationsraten

1

, höhere Temperatur können zu einer

Beshädigung des Ofens führen. Die Shihtdike wähst zunähst linear mit der Oxidationszeit.

Für längere Prozessdauern bzw. dikere Oxidshihten (d > 30 nm) nimmt die Wahstumsrate

jedoh allmählih ab, da der Sauersto� auf Grund der bereits gewahsenen Shiht shlehter

an die Siliziumober�ähe gelangt [31℄. Zur Berehnung der zu erzielenden Oxiddike lässt sih

das Deal-Grove-Modell verwenden [32℄, mit dem sehr exakte Aussagen zum Wahstum von

Oxidshihten gemaht werden können.

Zur tehnishen Herstellung von thermishen Oxidshihten werden zwei vershiedene Me-

thoden verwendet, die Feuht- und die Trokenoxidation. Bei der Letzteren erfolgt die Oxidation

in einer reinen Sauersto�atmosphäre, bei der Ersten in Wasserdampf. Um eine hohe Reinheit des

Dampfes zu gewährleisten, erfolgt die Erzeugung durh Pyrolyse von Wassersto� und Sauersto�.

Bei der Feuhtoxidation lassen sih bei gleihen Temperaturen höhere Wahstumsraten erzeugen,

was damit erklärt wird, dass die H2O-Moleküle besser zum Silizium di�undieren können als die

O2-Moleküle [33℄. Des Weiteren weisen die per Feuhtoxidation hergestellten Shihten gröÿere

Verspannungen auf [34, 35℄.

Wie bereits erwähnt, lassen sih durh die thermishe Oxidation verspannte Oxidshihten

erzeugen, die wiederum Verspannungen in das darunter liegende Material übertragen. Für das

1

Um eine 100 nm dike Oxidshiht bei 700

◦
C herzustellen muss die Prozessdauer beispielsweise 16 h betragen.
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12 Allgemeine Verfahren zur Probenherstellung

Auftreten der Verspannungen sind zwei untershiedlihe Mehanismen verantwortlih, die im

Wesentlihen unabhängig voneinander wirken:

σ = σth + σint. (3.1)

Die thermishe Verspannung σth wird durh die untershiedlihen thermishen Ausdehnungsko-

e�zienten ∆α von Silizium (αSi = 2, 5 · 10−6 K−1
) und vom Oxid (αSiO2 = 0, 5 · 10−6 K−1

)

hervorgerufen. Das Abkühlen der Probe von der Prozesstemperatur auf Raumtemperatur führt

dabei zu ungleiher Kontraktion beider Materialien, was zur Entstehung der Verspannungen

führt. Wegen

σth =
E

1− ν
∆α∆T, (3.2)

wobei E der Young-Modul und ν die Poisson-Zahl sind [36℄, erzeugen höhere Temperaturun-

tershiede gröÿere Verspannungen in der Oxidshiht. Diese sind Auf Grund des Verhältnisses

der Ausdehnungskoe�zienten (αSi > αSiO2) kompressiv (σth < 0). Der Anteil der thermishen
Verspannung an der Gesamtverspannung lässt sih durh einen Vergleih der Verspannungen bei

Prozess- und bei Raumtemperatur bestimmen [37℄.

Der Anteil der intrinsishen Verspannung σint in Gl. 3.1 wird durh den Zuwahs des mola-

ren Volumens beim Übergang von Si zu SiO2 hervorgerufen. Dieses erhöht sih um 120%, was

ebenfalls zu einer kompressiven Verspannung in der Oxidshiht führt [31℄. Im Gegensatz zur

thermishen Verspannung nimmt die intrinsishe bei zunehmender Temperatur ab und lässt sih

nur bis zu einer Temperatur von a. 960

◦
C feststellen

2

[34, 36, 39℄. Ihr Vershwinden wird durh

eine Verringerung der Viskosität des SiO2 mit steigender Temperatur erklärt, wodurh dessen

Struktur bewegliher wird und die Volumenzunahme durh eine Expansion senkreht zur Pro-

benober�ähe ausgeglihen werden kann. Mathematish lässt sih dieser Vorgang mit Hilfe des

Modells des viskosen Flusses (engl.: visous �ow model) [40℄ beshreiben.

Die intrinsishe Verspannung wird neben der Temperatur auh durh die Verweildauer im

Ofen bestimmt. So kommt es auf Grund der zuvor beshriebenen Flieÿbewegung bei einem

längeren Verbleib der Probe unter Prozessbedingungen zu Verspannungsrelaxationen. Die Be-

shreibung der zeitabhängigen Relaxation erfolgt unter der Annahme, dass es sih beim SiO2

um ein sogenanntes Maxwell-Material handelt, also ein Material, das elastishe und viskose

Eigenshaften aufweist. Für die zeitabhängige intrinsishe Verspannung eines solhen Materials

gilt

σint(t) = σ0 exp(−t/τ). (3.3)

Die Zeitkonstante τ wurde in Ref. [40℄ experimentell bestimmt und beträgt für T = 1000

◦ C
a. 12 min und für T = 700

◦ C über 200 Tage. Diese Zahlen verdeutlihen, warum die intrinsishe

Verspannung nur bei niedrigen Oxidationstemperaturen von Bedeutung ist.

Die Dike der Oxidshiht hat in der Regel keinen Ein�uss auf deren Verspannung [36℄.

Lediglih für dünne Shihten (d < 50 nm), die bei hohen Temperaturen (T ≥ 1000◦ C) herge-
stellt wurden, ergibt sih eine starke Erhöhung der kompressiven Verspannung [40℄ (siehe Inset

Abb. 5.1).

Erzeugung verspannter Shihten durh Gasphasenabsheidung (PECVD)

Eine andere Möglihkeit zur Herstellung verspannter Shihten stellt die Gasphasenabsheidung

(engl.: Plasma enhaned hemial vapor deposition (PECVD)) dar, mit der sih Siliziumnitrid-

shihten (SiN) aus einem Gasplasma, bestehend aus Silan (SiH4), Ammoniak (NH3) und Stik-

sto� (N2), absheiden lassen. Diese Methode wurde verwendet, um die verspannten Nitridshih-

ten der in Kapitel 7 untersuhten Wellenleiterproben herzustellen.

2

Da die in älteren Publikationen beshriebene Oxidation in der Regel bei wesentlih höheren Temperaturen

erfolgt ist, wurde lediglih die thermishe Verspannung beobahtet [38℄.
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3.2 Lithogra�everfahren 13

Sie bietet die Möglihkeit, Shihten mit Verspannungen in einem weiteren Bereih zu er-

zeugen, als es mit dem Verfahren der thermishen Oxidation möglih ist. Die Verspannung wird

dabei im Wesentlihen durh die Prozesstemperatur T und die Plasmafrequenz f bestimmt,

wobei es bei einer Änderung der Prozesstemperatur leiht zu ungewollten Änderungen in der

Shihtzusammensetzung kommen kann [41℄. Daher wurde hier nur die Frequenz geändert.

Ähnlih wie bei der thermishen Oxidation besteht die Verspannung der Shiht aus einer

Überlagerung einer thermishen Verspannungskomponente σth und einer intrinsishen σint, wo-
bei hier nah Gl. 3.2 σth > 0 (gedehnt), da αSi < αSiN ist. Die Verspannung σint wird sowohl

durh die Temperatur als auh die Plasmafrequenz bestimmt. Für niedrige Temperaturen und

Frequenzen ergeben sih kompressive Verspannungen. Das liegt daran, dass die Ionen im Plasma

bei Frequenzen von f ≈ 100 kHz im angelegten Wehselfeld beshleunigt werden und auf die

wahsende Nitridshiht aufshlagen. Dies führt zur Implantation von Atomen und zum Aufbre-

hen von Si-N-Bindungen und sorgt somit für ein Ausdehnen der SiN-Shiht [42, 43℄. Für höhere

Temperaturen wird dieser E�ekt jedoh abgeshwäht, da der entstandene Implantationsshaden

thermish ausheilen kann.

Bei hohen Plasmafrequenzen (f = 13, 56 MHz) tritt der Implantationse�ekt niht auf, da die

Ionen den Oszillationen des Felds niht folgen können. In diesem Fall wird die Verspannung durh

die temperaturabhängige Rate der Wassersto�desorption bestimmt. In der Regel ist diese geringer

als die Rate, mit der der Wassersto� (H2) in die SiN-Shiht eingebaut wird, wodurh eine

wassersto�reihe Shiht entsteht. Bei hohen Temperaturen überwiegt jedoh die H2-Desorption,

was ein Shrumpfen der bereits aufgebrahten Shiht zur Folge hat. Dadurh wird die SiN-

Shiht unter Zugspannung gesetzt [42℄.

Tabelle 3.1: Parameter des verwendeten PECVD-Absheideprozesses

Gas�uss

Leistung Kammerdruk Temperatur

Frequenz

SiH4 NH3 fHF fNF

400 sm 30 sm 20 W 100 mTorr 300

◦
C 13,56 MHz 100 kHz

Zur Herstellung der hier verwendeten Shihten wurde das Dual-Frequeny-Verfahren verwen-

det [41, 44, 45℄, bei dem der Absheideprozess abwehselnd mit hoher und niedriger Frequenz

ausgeführt wurde. Dabei wird die resultierende Verspannung vom Arbeitszyklus (engl.: Duty

yle) Φ mit

Φ =
tHF − tNF

tHF + tNF
, (3.4)

bestimmt, wobei tHF und tNF der Dauer der Hohfrequenz- bzw. der Niederfrequenzanregung

entspriht. Abbildung 7.2 (Kap. 7) zeigt die erzielten Verspannungen sowie die Absheideraten

für den in dieser Arbeit verwendeten Prozess, dessen Parameter in Tabelle 3.1 zusammengefasst

sind.

3.2 Lithogra�everfahren

Wie bereits am Anfang dieser Arbeit erwähnt, ist einer der Vorteile der Siliziumphotonik, dass die

zur Herstellung von Bauelementen benötigten Verfahren in der Regel bereits in der Mikroelek-

tronik verwendet werden. Dies gilt ebenfalls für die zur De�nition der Strukturen verwendeten

Lithogra�everfahren. Diese lassen sih im Wesentlihen in Verfahren unterteilen, bei denen die

Strukturen in einem Stük (parallel) mit Hilfe einer Maske aufgebraht werden sowie in Verfah-

ren, bei denen die Strukturen einzeln (seriell) direkt auf die Probe geshrieben werden.
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14 Allgemeine Verfahren zur Probenherstellung

In der vorliegenden Arbeit wurden drei vershiedene Lithogra�everfahren verwendet:

- die Kontakt-Fotolithogra�e,

- die Elektronenstrahllithogra�e sowie

- die Laserinterferenzlithogra�e.

Die ersten beiden Verfahren stellen Beispiele für die zuvor vorgenommene Unterteilung dar. Da

sie in der Literatur ausführlih beshrieben werden, soll hier nur ein kurzer Vergleih ihrer Vor-

und Nahteile erfolgen. Die weniger bekannte Laserinterferenzlithogra�e wird im nähsten Absatz

genauer beshrieben.

Die Fotolithogra�e wurde für die Herstellung der Wellenleiterstrukturen (Kapitel 7) benutzt.

Bei dem dabei verwendeten Gerät handelt es sih um Kontaktbelihter (MJB 3 UV 400) der

Firma Karl Suss. Mit diesem wurden die in eine Hartmaske geshriebenen Strukturen in den

Lak auf der Probe transferiert. Der Vorteil dieser Methode besteht darin, dass sih innerhalb

kurzer Zeit viele Proben mit identishen Strukturen herstellen lassen. Allerdings ist die Au�ösung

des Verfahrens begrenzt, so dass die minimalen Abmessungen der Strukturen a. 1 µm betragen

3

.

Im Vergleih dazu weist die Elektronenstrahllithogra�e eine wesentlih höhere Au�ösung

sowie eine gröÿere Flexibilität bezüglih der Parameter der zu shreibenden Strukturen auf.

Sie eignet sih daher bevorzugt zur Herstellung nanostrukturierter Bauelemente, bei denen eine

Variation der Strukturparameter erforderlih ist. Bei der hier verwendeten Lithogra�eanlage

handelt es sih um eine Raith Pioneer mit einer Au�ösung von 2 nm mit einer belihtbaren

Gesamt�ähe von 50× 50 mm. Es ist jedoh auf Grund der geringen Shreibgeshwindigkeit nur

möglih, kleine Bereihe (a. 100 × 100 µm) zu beshreiben. Des Weiteren kommt es leiht zu

einem Versatz zwishen den einzelnen zu belihtenden Shreibfeldern (engl.: stithing error),

was zu Fehlern in gröÿeren Bauelementen führen kann.

Laserinterferenzlithogra�e

Eine gute Möglihkeit, um einfah und shnell groÿe Bereihe mit periodishen Strukturen zu

versehen, stellt das Verfahren der Laserinterferenzlithogra�e (LIL) [46, 47℄ dar. Dabei werden

mit Fotolak beshihtete Proben mit einem Linieninterferenzmuster belihtet, wodurh sih

periodishe Streifenstrukturen mit minimalen Gitterkonstanten von bis zu λLaser/2 herstellen

lassen. In dieser Arbeit wurde dieses Verfahren zur Herstellung der in Kapitel 6 untersuhten

Gitterstrukturen in Silizium verwendet. Das lithogra�she Shreiben erfolgte in den Laboren des

MPI Halle durh Johannes de Boor. Um einen knappen Überblik über das Verfahren zu geben,

wird das Grundprinzip anhand von Abb. 3.1 erklärt. Weitergehende Informationen �nden sih

in Ref. [47, 48℄.

Hauptbestandteil des Aufbaus ist ein Lloydshes Spiegel-Interferometer, das aus einem Spiegel

und einem Probenhalter besteht, welhe senkreht zueinander positioniert sind. Beide be�nden

sih auf einem drehbaren Tish und werden durh einen frequenzverdoppelten Argon-Ionen-

Laser (λ = 244 nm), dessen Strahl mit Hilfe einer Linse aufgeweitet wurde, bestrahlt. Ein Teil

des Lihts tri�t dabei unter dem Winkel Θ, welher durh die Drehung des Tishes eingestellt

werden kann, direkt auf die Probe. Der andere Teil tri�t zunähst auf den Spiegel und wird unter

dem Winkel −Θ auf die Probe re�ektiert. Beide Strahlen lassen sih als ebene Wellen betrahten,

deren elektrishe Felder folgendermaÿen de�niert sind:

~E1(~r) = E1,0 ~e1 exp(i~k1 ~r) (3.5)

~E2(~r) = E2,0 ~e2 exp(i~k2 ~r + i∆Φ). (3.6)

3

Mit modernen optishen Lithogra�everfahren wie der Deep UV-Lithogra�e sind noh höhere Au�ösungen im

Bereih von 100 nm möglih.
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3.2 Lithogra�everfahren 15

(a) Skizze des Aufbaus zur Laserinterferenzlitho-

gra�e (LIL)

(b) Funktionsshema der Laserin-

terferenzlithogra�e

Abbildung 3.1: Das Grundprinzip der LIL besteht in der Überlagerung kohärenter Teilstrahlen zu einem

Interferenzbild. Die Periodizität des so erzeugten Gitters lässt sih dabei durh Drehung des Probenhalters

ändern.

Die Phasenvershiebung zwishen den beiden Wellen ist ∆Φ, ~e1 bzw. ~e2 sind die Einheitsvek-

toren der Polarisationsrihtungen

4

. Auf der Probenober�ähe ergibt sih somit eine periodish

modulierte Intensitätsverteilung,

I =
∣
∣
∣ ~E1(~r) + ~E2(~r)

∣
∣
∣

2
= I1 + I2 + 2

√

I1 I2(~e1 · ~e2) cos[(~k1 − ~k2)~r +∆Φ]. (3.7)

Diese nah dem Prinzip der Hologra�e erzeugte Gitterstruktur besitzt eine Gitterkonstante Γ die

durh die Periodenlänge der Intensitätsverteilung bestimmt ist:

Γ =
2π

|~k1 − ~k2|
=

λ

2 sinΘ
. (3.8)

Da die Gitterkonstante Γ vomWinkel Θ abhängig ist, lässt sih die Periodizität des erzeugten Git-

ters durh die Drehung des Interferometers und somit der Änderung des Einfallswinkels einstellen.

Aus Gl. 3.8 lässt sih auh die kleinste erzeugbare Gitterkonstante Γmin = 244 nm/2 = 122 nm
ableiten, die der Hälfte der Anregungswellenlänge entspriht. Kleinere Strukturen mit Abmes-

sungen unter 50 nm lassen sih nur durh ein modi�ziertes Verfahren mit Hilfe eines Lloydshen

Immersions-Interferometers erzeugen [49℄.

Abbildung 3.2: Elektronenmikroskopauf-

nahme eines mit Laserinterferenzlithogra-

�e hergestellten Lakstreifens auf Silizi-

umdioxid. Der Untershnitt an den Kan-

ten unterstützt den anshlieÿenden Lift-O�-

Prozess.

In Abb. 3.2 ist das Ergebnis eines solhen Lithogra�eshritts zu sehen. Der Lakstreifen ist

200 nm hoh und 630 nm breit. Die Gitterkonstante der Struktur beträgt Γ = 1 µm. Bei dem

Lak handelt sih um einen Negativlak (AR-N 4240). Dies bedeutet, dass belihtete Bereihe

bei der Entwiklung erhalten bleiben und Unbelihtete abgelöst werden. Die Wände weisen einen

Untershnitt im Lak auf, der durh Re�exionen des eingestrahlten Lihts am Substrat bedingt

ist. Durh die Interferenz mit dem einfallenden Liht bilden sih dabei stehende Lihtwellen in

4

Die Polarisation des Lihts beein�usst den Kontrast zwishen den hellen und dunklen Bereihen des Interfe-

renzmusters und bestimmt somit, wie sharf das Intensitätsmuster in den Fotolak übertragen wird.
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16 Allgemeine Verfahren zur Probenherstellung

Normalenrihtung zur Ober�ähe aus, die zu veränderten Belihtungsverhältnissen in Ober�ä-

hennähe führen. Allerdings ist dieser Untershnitt hier sehr nützlih, da dies den anshlieÿend

durhgeführten Chrom Lift-O� Prozess begünstigt (siehe Abshn. 6.1). Eine Zusammenfassung

der einzelnen Belihtungsshritte ist im Anhang in Tabelle A.2 zusammengestellt.

3.3 Trokenätzverfahren zur Probenstrukturierung

Trokenätzverfahren sind eine zentrale Tehnologie in der Herstellung mikroelektronisher Bau-

teile, da sie im Vergleih zu naÿhemishen Ätzverfahren in der Lage sind, Strukturen mit hohem

Aspektverhältnis zu erzeugen. In Kombination mit geeigneten Lithogra�everfahren (Abshn. 3.2)

lassen sih Strukturen mit Abmessungen im Nanometerbereih herstellen. Aus diesem Grund

kommen Trokenätzverfahren auh im Bereih photonisher Bauelemente zum Einsatz.

In dieser Arbeit wurde ein Plasmaätzer der Firma Oxford Instruments mit entsprehend

angepassten Prozessen verwendet. Bei dem Gerät handelt es sih um einen reaktiven Ionenätzer

des Modells Plasmalab 100, der zusätzlih mit einer ICP Option zur Erzeugung eines induktiv ge-

koppelten Plasmas versehen ist. Es ist eine Clustermashine mit automatisher Beladevorrihtung

und zwei separaten Ätzkammern, bei der eine Kammer für Fluor- und die andere für Chlorhe-

mie genutzt wird. Dies hat den Vorteil, dass eine wehselseitige Kontamination der Kammern

durh das Fahren untershiedliher Ätzhemien vermieden werden kann. Die Fluorkammer wurde

zum Strukturieren der Si, SiO2 und SiN-Shihten verwendet, die Chlorkammer eignet sih zur

Strukturierung von Chrom-Hartmasken. Die Funktion der Ätzkammer und die entsprehenden

Ätzprozesse werden im Folgenden beshrieben.

Grundlagen des Plasmaätzens

Abbildung 3.3: Shematishe Darstellung eines

Trokenätzprozesses. Durh das Anlegen eines hoh-

frequenten Feldes wird das Gas in der Prozesskam-

mer ionisiert und bildet ein Plasma aus u.a. freien

Elektronen (gelb), positiven Ionen (blau) und neu-

tralen reaktiven Teilhen (grün). Durh eine kapazi-

tive Kopplung bildet sih eine statishe Spannung

zwishen der Substratelektrode und dem Plasma,

welhe die positiven Ionen in Rihtung Probe be-

shleunigt. Dadurh kommt es zu einem physishen

Abtrag von Probenmaterial (physikalishes Ätzen).

Die reaktiven Teilhen des Plasmas di�undieren zur

Probenober�ähe und bilden dort �ühtige Verbin-

dungen mit dem Probenmaterial (hemishes Ätzen).

Das Grundprinzip des reaktiven Ionenätzens (RIE) wird in Abb. 3.3 verdeutliht. Es basiert

auf der Ionisation eines Ätzgases durh das Anlegen eines hohfrequenten elektrishen Wehsel-

feldes. Die Unterlage des Substrats sowie die Wand der Ätzkammer bilden dabei die Elektroden.

Das Wehselfeld führt zu einer Dissoziation der Moleküle des Ätzgases, wodurh in der Kammer

eine reaktive Atmosphäre entsteht, die sih u.a. aus Elektronen, positiven und negativen Ionen

sowie reaktiven und neutralen Teilhen zusammensetzt. Auf Grund der untershiedlih hohen

Beweglihkeit der Elektronen und Ionen im hohfrequenten Wehselfeld (13,56 MHz) kommt es

zu einer Ladungstrennung, bei der die shnellen Elektronen abgesaugt werden und eine positiv

geladene Wolke aus trägen Ionen zurükbleibt. In Kombination mit einer kapazitiven Shaltung

baut sih dadurh eine Spannung zwishen der positiven Ionenwolke und der Substratelektrode
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**
*

*
*

*

(a) Prinzip des hemishen Ätzens. Reaktive Teil-

hen (grün) di�undieren zur Ober�ähe und ätzen

diese isotrop. Dabei bilden sih �ühtige Verbin-

dungen (z.B. SiF4) (violett), die abgesaugt werden.

+ ++ + + +

(b) Prinzip des physikalishen Ätzens. Beshleunig-

te Ionen (blau) tre�en gerihtet auf die Probenober-

�ähe und tragen diese anisotrop ab. Die shrägen

Seitenwände sind bedingt durh Stöÿe, die zu einer

Ablenkung der Ionen führen.

Abbildung 3.4: Shematishe Darstellung der beim reaktiven Ionenätzen auftretenden Ätzvorgänge.

auf, was dazu führt, dass die Ionen in Rihtung Probenober�ähe beshleunigt werden. Zeitgleih

di�undieren reaktive Atome zur Probenober�ähe und lagern sih dort an. Je nah Art der be-

teiligten Teilhen reagieren diese dort von selbst mit dem Probenmaterial (z.B. Fluorhemie),

oder die hemishe Reaktion wird durh die beim Ionenbeshuss freigesetzte Energie ausgelöst

(z.B. Chlorhemie). Dabei bilden sih �ühtige Reaktionsprodukte, die aus der Kammer abge-

saugt werden.Der resultierende Ätzvorgang lässt sih in zwei Anteile aufspalten. Er besteht zum

einen aus einem hemishen Ätzshritt, welher auf der hemishen Reaktion zwishen reaktiven

Gasteilhen und dem Probenmaterial beruht. Auf Grund der Ungerihtetheit dieses Prozesses

sind die so erzeugten Ätzpro�le stark isotrop (Abb. 3.4 (a)). Auf der anderen Seite sorgt das

Bombardement der Probenober�ähe durh positive Ionen für einen physikalishen Ätzanteil,

der auf Grund der Gerihtetheit der Ionenbewegung stark anisotrop ist (Abb. 3.4 (b)).

Um möglihst kleine Strukturen wie photonishe Wellenleiter mit hohem Aspektverhältnis

und steilen Seitenwänden zu erzeugen, ist der Einsatz spezieller Ätzprozesse erforderlih [50℄.

Häu�g wird hierfür der Bosh-Prozess [51℄ oder das sogenannte Cryo-Ätzen [52, 53℄ genutzt. Da

diese niht in der verwendeten Anlage benutzt werden können, wurde eine alternative Methode

angewandt, das Ionengestützte-Ätzen

5

(engl.: ion-assisted ething). Diese Methode kombiniert

die Möglihkeiten des hemishen und des physikalishen Ätzens (Abb. 3.5). Hierbei wird aus-

genutzt, dass beim hemishen Ätzen niht�ühtige Verbindungen entstehen können, welhe den

Ätzprozess behindern [54℄. Dieser Umstand kann durh den Einsatz von polymerbildenden Gasen

wie (C4F8) noh weiter verstärkt werden. Abhängig von der kinetishen Energie der erzeugten

Ionen lässt sih die entstandene Passivierungsshiht aufbrehen, so dass ein Ätzen der Probe

wieder möglih wird.

Je nah Beshleunigungsspannung ergeben sih für einen solhen Prozess drei untershiedlihe

Prozessregime [55℄. Bei einer zu geringen Beshleunigungsspannung �ndet nur eine Absheidung

von Polymeren statt, so dass ein Ätzen der Probe niht möglih ist. Bei einer zu groÿen Be-

shleunigungsspannung kommt es zu physikalishem Sputterätzen, was zu keilförmigen Ätzpro�-

len führt (Abb. 3.4 (b)). Zwishen diesen beiden Bereihen be�ndet sih der Bereih, in dem sih

das Wahstum der Passivierungsshiht und ihr Abtrag durh Ionenbeshuss im Gleihgewiht

be�nden. Dadurh wird die Polymershiht auf horizontalen Flähen zerstört, bleibt jedoh an

5

Manhmal wird das Ionengestützte-Ätzen auh als Ionen-Unterdrükerätzen (engl.: ion-inhibitor ething)

bezeihnet, da der Ätzprozess durh Polymerbildung unterdrükt wird.
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Abbildung 3.5: Prinzip des ionengestützten Ätzens.

Durh die Wehselwirkungen zwishen Ätzgasen und Pro-

benmaterial kommt es zur Bildung einer Polymershiht

(braun). Diese unterbindet den Vorgang des hemishen

Ätzens (grün). Durh Ionenbeshuÿ (blau) lässt sih das

Polymer lokal entfernen. Da es auf senkrehten Flähen

shleht abgetragen wird kommt es zu einem stark aniso-

tropen Ätzvorgang.

*

**

vertikalen Strukturen, die von den gerihteten Ionen niht so stark getro�en werden, erhalten

und verhindert somit ein Unterätzen der Ätzmaske.

Neben der Wahl der Ätzgase beein�ussen diverse weitere Parameter das Ätzergebnis. Im Ge-

gensatz zu festen Parametern wie der Reaktorgeometrie, Probengröÿe und Reinheit der Kammer

lassen sih Parameter wie Druk, Gas�uÿ, eingekoppelte Leistung und Beshleunigungsspannung

variieren, um optimale Ätzresultate zu erzielen. Dabei ist es wihtig zu berüksihtigen, dass sih

die meisten Parameter gegenseitig beein�ussen und die Variation eines Parameters automatish

zu einer Änderung der anderen Parameter führen kann. So kann z.B. die Plasmadihte über eine

Erhöhung der eingekoppelten HF-Leistung vergröÿert werden, was allerdings ebenfalls zu einer

Erhöhung der Beshleunigungsspannung der Ionen führt. Um diese beiden kritishen Parameter

zu entkoppeln, besitzt die hier verwendete Anlage eine ICP-Option (engl.: indutive oupled plas-

ma) [56, 57℄. Mit dieser kann über eine zusätzlihe Spule zur Erhöhung der Plasmadihte induktiv

ein HF-Feld eingekoppelt werden, ohne gleihzeitig die Beshleunigungspannung zu vergröÿern.

Im Folgenden werden die wesentlihen Eigenshaften der am Plasmaätzer einstellbaren Parame-

ter aufgelistet:

HF-Leistung: Die eingekoppelte Leistung bestimmt die Dihte des erzeugten Plasmas und

somit die Dihte der zur Verfügung stehenden Radikale. Ebenfalls wird durh eine gröÿere HF-

Leistung die Zahl der positiven Ionen sowie der Elektronen erhöht, was zu einer gröÿeren Be-

shleunigungsspannung führt und somit für einen erhöhten physikalishen Ätzanteil sorgt.

Kammerdruk: Der Kammerdruk beein�usst im Wesentlihen die freie Weglänge der be-

shleunigten Ionen. Ein hoher Druk sorgt dabei für eine starke Streuung der Ionen und führt

somit zu einer geringen Ätzrate und shrägen Seitenwänden. Bei einem Druk von a. 10 mTorr

tre�en die Ionen auf Grund der groÿen freien Weglänge senkreht auf die Probe, was zu einem

anisotropen Ätzverhalten führt. Bei noh geringerem Druk nimmt wiederum die Zahl der zur

Verfügung stehenden Reaktanden ab, was zu einer Verringerung der Ätzrate führt. Durh seinen

Ein�uss auf die Plasmadihte hat der Kammerdruk ebenfalls einen groÿen Ein�uss auf die Be-

shleunigungsspannung.

Gas�uÿ: Der Gas�uÿ der einzelnen Ätzgase bestimmt die Zusammensetzung des Plasmas und

somit wesentlih den Ablauf des Ätzprozesses. In den hier verwendeten Prozessen wird damit

hauptsählih das Verhältnis von isotropem Ätzen und Polymerbildung reguliert. Auf Grund der

untershiedlihen Ladung des Plasmas bei vershiedenen Gaszusammensetzungen beein�usst der

Gas�uÿ ebenfalls die Beshleunigungsspannung [58℄.

Beshleunigungspannung: Die Beshleunigungsspannung lässt sih niht vorgeben, sondern

sie stellt sih, beein�usst von den zuvor beshriebenen Parametern, ein. Durh sie wird die ki-

netishe Energie der auf der Probe auftre�enden Ionen und somit das entsprehende Ätzregime

bestimmt. Durh die Ionenenergie wird auÿerdem die Selektivität des Ätzprozesses gegenüber

der Fotomaske beein�usst. Diese reagiert in der Regel sehr emp�ndlih auf den Ionenbeshuss.

ICP-Leistung: Die induktiv eingekoppelte Leistung beein�usst hauptsählih die Plasmadih-

te und erlaubt es auh bei niedrigen Drüken, ein Plasma mit einer hohen Dihte (d.h. hohem

Ionisierungsgrad) zu erzeugen. Da die ICP-Leistung keinen Ein�uss auf die Beshleunigungs-

spannung hat, bietet sie eine Möglihkeit, den Anteil des hemishen Ätzens unabhängig vom

physikalishen Anteil zu beein�ussen.
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Temperatur: Die Probentemperatur beein�usst im Wesentlihen die Geshwindigkeit des he-

mishen Ätzen. So lässt sih durh das Kühlen der Probe der E�ekt des isotropen Unterätzens

der Maske reduzieren

6

. Zum anderen kann durh eine Erhöhung der Probentemperatur die An-

lagerung bestimmter Reaktionsprodukte verhindert werden. Die Probentemperatur wird über

die Temperatur des wasserdurhströmten Probenhalters reguliert. Um den thermishen Kontakt

zwishen beiden zu gewährleisten, wird die Probe auf dem Halter festgeklemmt und von der

Rükseite mit Helium angeströmt. Diese Tehnik nennt sih deshalb auh Helium-Rükseiten-

Kühlung (engl.: Helium bakside ooling).

Ätzrezepte zur Probenstrukturierung

Das Ätzen der in dieser Arbeit verwendeten oxidierten Proben erfolgte in zwei Shritten mit

jeweils einem Ätzrezept für die Siliziumdioxidshiht und einem für die Siliziumshiht. Im Ver-

gleih zu Verfahren, bei denen beide Shihten mit dem selben Rezept geätzt werden [58℄, können

bei diesem Vorgehen die Parameter beider Ätzprozesse unabhängig voneinander an das jeweili-

ge Material angepasst werden. Auf Grund der hohen Selektivität der Prozesse gegenüber dem

jeweils anderen Material lassen sih die einzelnen Shihten de�niert ätzen, wobei die nähste

Shiht als Ätzstopp dient. Um entsprehende Prozesse zur präzisen Herstellung photonisher

Bauelemente nutzen zu können, müssen diese einige weitere Anforderungen erfüllen. So ist es

wihtig, dass der Ätzvorgang stark anisotrop verläuft, so dass sih steile Seitenwände ausbilden

und ein Unterätzen der Maske vermieden wird. Dies gewährleistet eine hohe Maÿhaltigkeit des

Bauelements sowie geringe optishe Verluste auf Grund glatter Seitenwände.

Zum Ätzen von Siliziumverbindungen eignen sih �uorhaltige Gase, da sih bei der hemishen

Reaktion zwishen Silizium und Fluor Siliziumtetra�uorid (SiF4) bildet, welhes �ühtig ist und

sih deshalb leiht absaugen lässt. Fluorbasierte Ätzprozesse haben auÿerdem den Vorteil, dass

sowohl die Gase als auh die Reaktionsprodukte ungiftig sind. Häu�g verwendete Gase sind

CF4, CHF3 und C4F8. Sie sind für das ionengestützte Ätzen besonders geeignet, da der im Gas

enthaltene Kohlensto� die Polymerbildung unterstützt. Durh die Auswahl des Gases lässt sih

in einem gewissen Maÿe auh das Verhältnis zwishen hemishem Ätzen und Polymerbildung

einstellen. So liefert CF4 wenig Kohlensto� (C : F = 1 : 4) zur Polymerbildung und durh

den hohen Fluoranteil einen starken Anteil zum hemishen Ätzen. Im Vergleih dazu besitzt

C4F8 (Ota�uorylobutan) einen doppelt so groÿen Anteil an Kohlensto� (C : F = 1 : 2).

(a) Strukturformel von Ota�uorylobutan (C4F8) (b) Strukturformel von Shwefelhexa�uorid (SF6)

Abbildung 3.6: Strukturformeln der verwendeten Ätzgase.

6

Ein extremes Beispiel für den E�ekt der Probenkühlung stellt das zuvor erwähnte Cryoätzen dar. Bei diesem

Prozess wird die Probentemperatur so weit abgesenkt, dass sih senkrehte Strukturen von mehreren Mikrometern

Tiefe erzeugen lassen.
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Im Plasma werden die ringförmigen Moleküle (Abb. 3.6 (a)) leiht aufgebrohen, so dass sih

die entstehenden Ketten zu langen Polymersträngen verbinden können [59℄. Aus diesem Grund

wurde C4F8 in den hier vorgestellten Ätzprozessen verwendet.

Ätzen von Siliziumdioxidstrukturen

Abbildung 3.7: REM Aufnahme einer geätzten Sili-

ziumdioxidstruktur. Zur Strukturierung wurde eine a.

30 nm dike Chrommaske verwendet. Die 293 nm hohe

Oxidstruktur zeigt senkrehte Seitenwände, die im Winkel

von 90

◦
zu den Shihtgrenzen stehen. Die darunter be-

�ndlihe 230 nm dike Siliziumshiht dient als Ätzstopp,

was an dem �ahen Pro�l im Graben zu erkennen ist.

Zum Ätzen der Siliziumdioxidstrukturen (SiO2) wurde dem C4F8-Gas Sauersto� beigemisht.

Durh die Änderung des Sauersto�anteils im Plasma lässt sih in erster Linie die Dike der auf

dem Substrat abgeshiedenen Passivierungsshiht regulieren. Bei einem geringen Sauersto�anteil

(5− 7 %) wird die Bildung einer passivierenden Polymershiht unterdrükt, indem die ungesät-

tigten CFx Verbindungen mit dem Sauersto� reagieren und somit niht mehr zur Polymerbildung

zur Verfügung stehen [60, 61℄. Bei einem höheren Sauersto�anteil ( > 7 %) wähst eine SixOyFz

Passivierungsshiht, die den Ablauf des Ätzprozesses dominiert. Die Dike dieser Shiht steuert

den Zugang der Reaktanden zur Probenober�ähe und somit die Ätzgeshwindigkeit des Prozes-

ses [62℄. Auf Grund der untershiedlihen Dike der Passivierungsshiht auf Si (5− 6 nm) und

SiO2 (1 nm) lassen sih hohe Selektivitäten gegenüber Silizium erreihen [62, 63℄. Abbildung 3.7

zeigt beispielhaft das Ätzpro�l eines solhen Prozesses, dessen Ätzrezept in Tabelle 3.2 zusam-

mengefasst ist. Als Grundlage für die Wahl der Parameter des SiO2-Ätzrezeptes diente Ref. [64℄.

Tabelle 3.2: Ätzparameter für das nanostrukturierte Ätzen von SiO2

C4F8- O2- Kammer- HF- ICP- Beshleunigungs-

Ätzrate

Fluss Fluss druk Leistung Leistung spannung

[sm℄ [sm℄ [mTorr℄ [W℄ [W℄ [V℄ [nm/min℄

40 15 6 105 2500 100 184

Diese Werte stellten sih als sehr geeignete Parameter heraus. Lediglih der Kammerdruk so-

wie die HF-Leistung mussten angepasst werden. Wie in Abb. 3.7 gezeigt, erfüllt der Prozess alle

Anforderungen hinsihtlih Selektivität und Kantensteilheit, die für die Herstellung photonisher

Strukturen zu stellen sind.

Ätzen von Siliziumstrukturen

Zur Strukturierung der Siliziumshihten wurde ein Gasgemish aus C4F8 und Shwefelhexa�uo-

rid (SF6) (Abb. 3.6 (b)) genutzt. Auf Grund des hohen Fluoranteils des SF6 führt die Verwen-

dung dieses Gases zu einem stark isotropen Ätzvorgang, welher zu shrägen Seitenwänden und

einem starken Unterätzen der Maske führt [60℄. Um dies zu verhindern, ist eine entsprehend

dike Polymershiht auf den Seitenwänden erforderlih, was das Verhältnis zwishen SF6- und

C4F8-Gas�uss zum wihtigsten Parameter dieses Prozesses maht [65℄. Als Ausgangspunkt für
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Abbildung 3.8: REM Aufnahme eines geätzten

Siliziumdioxid-Silizium Shihtsystems. Zunähst wurde

die 280 nm dike Siliziumdioxidshiht mit den in Tabel-

le 3.2 aufgeführten Parametern strukturiert. Anshlieÿend

erfolgte die Strukturierung der 290 nm diken Silizium-

shiht, wobei wiederum eine hohe Kantensteilheit von

a. 91

◦
erzielt wurde. Als Ätzstopp diente die darunter

liegende Siliziumdioxidshiht. Als Maske wurde hier

ebenfalls eine 30 nm dike Chromshiht verwendet.

Tabelle 3.3: Ätzparameter für das nanostrukturierte Ätzen von Silizium

C4F8- SF6- Kammer- HF- ICP- Beshleunigungs-

Ätzrate

Fluss Fluss druk Leistung Leistung spannung

[sm℄ [sm℄ [mTorr℄ [W℄ [W℄ [V℄ [nm/min℄

50 15 6 30 1200 75 120

die zu optimierenden Prozessparameter wurde Ref. [66℄ genutzt. Anshlieÿend wurden die Pa-

rameter shrittweise einzeln optimiert, um Strukturen mit möglihst steilen Seitenwänden und

geringem Unterätzen der Maske zu erzeugen. Hierzu wurde der Anteil des hemishen Ätzens

durh Verringern des SF6-Flusses reduziert und der physikalishe Ätzanteil durh Absenken des

Kammerdruks erhöht. Die entsprehenden Parameter sind in Tabelle 3.3 zusammengefasst. Das

Resultat des Ätzprozesses ist in Abb. 3.8 am Beispiel eines Siliziumdioxid-Siliziumshihtsystems

dargestellt. Analog zum Siliziumdioxid-Ätzprozess zeihnet sih das Siliziumätzen ebenfalls durh

eine hohe Kantensteilheit und eine hohe Selektivität bezüglih des Siliziums aus. Des Weiteren

zeigt die Abbildung, dass der Siliziumätzshritt keine Auswirkungen auf das zuvor strukturierte

Oxid hat, so dass beide Prozesse unabhängig voneinander ausgeführt werden können.

Ätzen von Siliziumnitridstrukturen

Abbildung 3.9: REM Aufnahme eines ge-

ätzten nitridbeshihteten Siliziumwellenleiters.

Beide Shihten (SiN 465 nm / Si 1,7 µm)

wurden in einem Ätzshritt strukturiert. Dabei

kommt es auf Grund der groÿen Ätzdauer zu ei-

nem Unterätzen der Siliziumnitridshiht. Des

Weiteren wird auh die Chrommaske angegrif-

fen, weshalb hier eine 60 nm dike Shiht ver-

wendet wurde.

Zum Ätzen der in Kapitel 7 verwendeten Siliziumnitridshihten wurde eine abgewandelte

Form des Siliziumrezepts verwendet. Dabei wurde der SF6-Fluss auf 10 sm verringert und die

HF-Leistung auf 42 W erhöht, wodurh sih eine Beshleunigungsspannung von 96 V ergab. Die

Ätzraten von SiN und Si sind nahezu identish, so dass bei der Herstellung der Wellenleiter-

strukturen für die nihtlinearen Transmissionsmessungen sowohl die Nitridshiht als auh das

Silizium mit dem gleihen Rezept in einem Shritt geätzt wurden. Wie sih aus Abb. 3.9 ent-

nehmen lässt, kommt es dabei zu einem Unterätzen der Nitridshiht. Dies liegt daran, dass auf

Grund der groÿen Ätztiefe von über 2 µm und der entsprehend langen Ätzzeit (a. 16 min) das

zuerst geätzte SiN verstärkt angegri�en wird. Auÿerdem ist das durh PECVD abgeshiedene

SiN wesentlih weniger ätzresistent als z.B. das stöhiometrishe Si3N4.
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Im vorliegenden Kapitel werden die wesentlihen Methoden zur Charakterisierung der in Kapi-

tel 5-7 untersuhten Proben beshrieben. Ein Shwerpunkt liegt dabei auf der Bestimmung der

Verspannungen in den auf den Proben aufgebrahten Beshihtungen sowie der Analyse der da-

durh im Silizium hervorgerufenen Verzerrungen. Die Waferbiegungsanalyse wurde dabei für alle

in dieser Arbeit untersuhten Proben zur Bestimmung der Verspannungen in den aufgebrahten

Shihten genutzt. Zur Bestimmung der in Kap. 6 untersuhten Siliziumgitter wurde das Verfah-

ren der hohaufgelösten Röntgenbeugung (HRXRD) verwendet. Im Anshluss wird die Methode

zur Bestimmung des frequenzverdoppelten Signals in verspanntem Silizium in Re�exion vorge-

stellt, die in Kap. 5 und 6 verwendet wurde. Zum Shluss erfolgt die Beshreibung der Finite-

Elemente-Methode, die zur Simulation von Verspannungszuständen und der Lihtausbreitung in

Wellenleitern genutzt wurde.

4.1 Verspannungsmessungen an strukturierten und unstruktu-

rierten Proben

Die immer stärkere Miniaturisierung elektronisher Shaltkreise hat das Risiko des verspannungs-

bedingten Bauteilversagens stark erhöht. Aus diesem Grund wurden für die Mikroelektronik ver-

shiedenste Messverfahren für die Charakterisierung der Verspannungen in mikrostrukturierten

Bauelementen sowie in dünnen Shihten entwikelt. Die Waferbiegemethode stellt dabei die

Standardmethode zur Untersuhung der Verspannungen in auf Wafern abgeshiedenen Dünn-

shihten dar. Dies liegt vor allem daran, dass sie sih zur serienmäÿigen Untersuhung ganzer

Wafer eignet womit sie ein wihtiges Kontrollinstrument bei Absheideprozessen ist. Auh Rönt-

genmethoden eignen sih auf Grund ihrer Sensitivität gegenüber Vershiebungen in Kristallgit-

tern hervorragend zur Charakterisierung von Verspannungen. Besonders die Grazing Inidene

Methode wird zur tiefenabhängigen Untersuhung von Verspannungen verwendet [67℄. Hier wur-

de allerdings die Methode der hohaufgelösten Röntgenbeugung verwendet, mit deren Hilfe sih

die Verspannungen in periodishen Strukturen untersuhen lassen.

Waferbiegungsanalyse zur Bestimmung von Shihtverspannungen

Um die Verspannungen in den Shihten zu bestimmen, die zur Verzerrung des Siliziums auf die

Proben aufgebraht wurden, wurde in dieser Arbeit die Waferbiegemethode (engl.: Wafer bow

measurement) verwendet. Diese Methode, die auf der Stoney - Gleihung (Gl. 4.5) basiert, eignet

sih besonders zur Bestimmung von Verspannungen in dünnen Shihten auf Substratwafern. Das

Grundprinzip besteht dabei darin, dass ein Teil der erzeugten Verspannung in eine elastishe

Verbiegung des Wafers umgewandelt wird (siehe Abb. 4.1). Die Verteilung der Verspannungen in

der Probe soll hier kurz erläutert werden, da dies für die spätere Interpretation der Messergebnisse

(Kapitel. 5) von Bedeutung ist.

Entsprehend Abb. 4.1 lässt sih die Verspannungsverteilung in einem einseitig beshihte-

ten Wafer durh das Superpositionsprinzip beshreiben, das in Ref. [68℄ detailliert beshrieben

wird. Danah lässt sih die Gesamtverspannung als eine Überlagerung einer reinen Dehnungs-
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reine Dehnung

reine Biegung

neutrale Faser

Superposition

neutrale Faser

+ =

Abbildung 4.1: Shematishe Darstellung der Superposition von Dehnungs- und Biegeverspannung in

einem Zweishihtmodell. Die Pfeile veranshaulihen dabei den Verlauf der Verspannung innerhalb der

Probe.

verspannung σD und einer reinen Biegeverspannung σB der Probe au�assen. Erstere stellt sih

im Gleihgewiht der axialen Dehnung der verspannten Shiht (V) und dem Substrat (Si) ein
und ist homogen in der jeweiligen Shiht verteilt [68℄:

σV,D = − dSiEV ESi

dV EV + dSi ESi
(αSi − αV)∆T, σSi,D =

dV EV ESi

dV EV + dSi ESi
(αSi − αV)∆T. (4.1)

Hier entspriht E dem jeweiligen Elastizitätsmodul

1

, d der Dike des Substrats bzw. der auf-

gebrahten Shiht, α dem thermishen Ausdehnungskoe�zienten und ∆T der Di�erenz zwi-

shen aktueller und Prozesstemperatur. Bei den betrahteten Verspannungen handelt es sih um

biaxiale Verspannungen, d.h. ihre Stärke ist in der Probenebene in alle Rihtungen gleih. Aus

diesem Grund kann hier auf die Angabe von rihtungsabhängigen Indizes verzihtet werden. Es

ist anzumerken, dass in Gl. 4.1 lediglih die thermishe Verspannung betrahtet wird. Die zusätz-

lihe Berüksihtigung der in Abshn. 3.1 erwähnten intrinsishen Verspannung führt hier nur zu

einer Änderung des Betrags der Verspannung. Da keine qualitative Änderung der Verspannungs-

verteilung statt�ndet, muss sie in den nahfolgenden Herleitungen niht explizit berüksihtigt

werden. Aus Gl. 4.1 lässt sih das Verhältnis der Dehnungsverspannung in Shiht und Substrat

in Abhängigkeit der jeweiligen Diken ableiten:

σV,D

σSi,D
= −dSi

dV
. (4.2)

Für eine dünne Shiht auf einem diken Substrat bedeutet dies, dass die Verspannung im Sub-

strat wesentlih geringer ist als in der Shiht, da das massive Substrat eine Relaxation der

verspannten Shiht verhindert.

Der Beitrag der Biegung wird durh das Biegemoment hervorgerufen, das durh die un-

tershiedlih starke Ausdehnung der aufgebrahten Shiht und dem Substrat induziert wird.

Die dadurh erzeugte Verspannung ändert sih linear entlang der Ober�ähennormalen (siehe

Abb. 4.1) und weist einen Stetigkeitssprung an der Grenz�ähe zwishen Shiht und Substrat

auf. Da die Verspannung an Probenober- und -unterseite in entgegengesetzter Rihtung wirkt,

kommt es innerhalb der Probe zu einem Vorzeihenwehsel. Die Linie, an der dies auftritt, wird

als neutrale Faser bezeihnet, bezüglih der die Biegemomente wirken. Die Biegeverspannung

lässt sih in Abhängigkeit des Biegeradius r angeben [68℄:

σV,B(z) = EV ·
z − z0

r
, bzw. σSi,B(z) = ESi ·

z − z0
r

. (4.3)

Hierbei beshreibt z0 die Position der neutralen Faser und z die Position der betrahteten Ver-

spannung. Da die Probe durh die dünne Shiht nur wenig verbogen wird, ist die Biegeverspan-

nung entsprehend gering. Der Groÿteil der bei der Absheidung erzeugten Verspannung be�ndet

1

Der Elastizitäts- oder Young-Modul E gibt das Verhältnis zwishen Verspannug σ und der resultierenden

Verzerrung ǫ des Materials an (σ = Eǫ). Typishe Werte sind ESi = 180 GPa, ESiN = 390 GPa und ESiO2
=

95 GPa [68℄.
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Abbildung 4.2: Shematishe Darstellung

der Waferbiegungsanalyse. Die Probe wird

mit Hilfe eines verfahrbaren Laserstrahls

gesannt und dabei die Änderung des Re-

�exionswinkels ∆Θ zwishen zwei Positio-

nen ∆X bestimmt. Mit dem Verhältnis

∆Θ/∆X lässt sih der Biegeradius des Wa-

fers abshätzen. Mit Hilfe der Stoney-

Formel (Gl. 4.5) kann daraus die Verspan-

nung der auf dem Wafer be�ndlihen Shiht

bestimmt werden.

Detektor
Spiegel

R

ΔX

θ2

Si

SiO2

θ1

Laser

Δθ

sih somit in Form einer Dehnungsverspannung in der Shiht und nur ein vernahlässigbarer

Teil der Verspannung wird in das Volumen des mehrere 100 µm diken Siliziums übertragen

oder führt zu einer Verbiegung des Wafers. Dies lässt sih am Beispiel eines 500 µm diken Si-

liziumwafers mit einer 100 nm diken Oxidshiht veranshaulihen. Unter der Annahme, dass

eine Verspannung von σD = −300 MPa gemessen wurde, ergibt sih die Dehnungsverspannung

im Substrat zu σD = +0, 06 MPa. Die maximalen Biegeverspannungen an der Shihtoberkante

bzw. Substratunterkante betragen jeweils σB = +0, 051 MPa bzw. σB = −0, 097 MPa.
Durh Gl. 4.3 wird verdeutliht, wie aus der Kenntnis des Biegeradius auf die Biegeverspan-

nung des Wafers geshlossen werden kann. Aus der Biegeverspannung lässt sih dann auh die

dominante Dehnungsverspannung in der aufgebrahten Shiht bestimmen. Beide sind über die

Relation

σV,B(z) ≈ −6
EV

ESi

σSi,D dV
d2Si

· (z − z0) (4.4)

miteinander verknüpft

2

.

Experimentell wird der Biegeradius durh die Ablenkung eines re�ektierten Laserstrahls be-

stimmt (siehe Abb. 4.2). Dabei wird der Strahl mit Hilfe eines beweglihen Spiegels über die

Probe gefahren. Mit einem ortsau�ösenden Detektor lässt sih so die Änderung des Ablenkwin-

kels ∆Θ in Abhängigkeit von der Änderung der Strahlposition auf der Probe (∆X) bestimmen.

Im Fall einer geringen Waferbiegung und somit einer kleinen Änderung des Ablenkwinkels gilt

1/R = ∆Θ
∆X , wobei R der Biegeradius des Wafers ist. Da auh unverspannte Siliziumwafer her-

stellungsbedingte Verbiegungen aufweisen können, ist es erforderlih, die Biegeradien vor und

nah der Beshihtung zu bestimmen. Hierzu wurde das Messgerät FLX-2320 der Firma Ten-

or genutzt. Es funktioniert nah dem zuvor beshriebenen Prinzip und erlaubt die Messung

der Waferbiegung an ganzen Wafern. Diese werden mit Hilfe eines Positionierringes in einer de�-

nierten Position �xiert, wobei der Wafer auf drei Au�agepunkten ruht. Dies garantiert möglihst

gleihe Messbedingungen vor und nah der Beshihtung. Zur Erhöhung der Messgenauigkeit

wurde die mittlere Verspannung aus jeweils mindestens vier Messungen bestimmt, bei denen der

Wafer um jeweils 90

◦
gedreht wurde. Zur Bestimmung der Verspannung in der aufgebrahten

Shiht wird die Stoney-Formel verwendet, deren Herleitung in Ref. [69℄ beshrieben ist:

σSchicht =
ESi

(1− νSi)

d2Si
6 dV

·
(
1

R
− 1

R0

)

. (4.5)

Hierbei ist ESi derYoung-Modul des Siliziumsubstrats und νSi gibt das entsprehende Poisson-
Verhältnis

3

an. Die Dike des Substrats wird durh dSi berüksihtigt, R und R0 entsprehen dem

Biegeradius des verspannten bzw. unverspannten Wafers.

2

Die Herleitung des Zusammenhangs in Gl. 4.4 ist im Anhang Abshn. A.2 beshrieben.

3

Das Poisson-Verhältnis bzw. die Querkontraktionszahl ν gibt das negative Verhältnis der Dikenänderung

einer Probe zur mit ihr einhergehenden verspannungsinduzierten Längenänderung an. Typishe Werte sind νSiO2
=

0.18, νSiN = 0.26 und νSi = 0.22 [68℄.
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Abbildung 4.3: Shematishe Darstellung des Prin-

zips der Röntgenbeugung. Die Röntgenstrahlen wer-

den an parallelen Netzebenen im Kristall gebeugt. Um

eine konstruktive Überlagerung zu erzeugen, muss der

Ganguntershied (2d sinΘ) der Strahlen ein Vielfahes
der Wellenlänge der Strahlung betragen.

Zur Bestimmung der Dike der verspannten Shiht dV wurde die Probenober�ähe mittels

Ellipsometer vermessen und die Shihtdike an mehreren Positionen des Wafers bestimmt. Für

die Berehnung der Verspannung wurde anshlieÿend ein gemittelter Wert verwendet. Die Unsi-

herheiten bei der Bestimmung von σSchicht werden im Wesentlihen durh Probeninhomogenitä-

ten und die Positionierung des Wafers in der Haltevorrihtung bestimmt. Auf eine ausführlihe

Fehlerbestimmung wurde hier verzihtet und als Messtoleranzen die aus den Mehrfahmessungen

ermittelten Standardabweihungen verwendet.

Hohaufgelöste Röntgenbeugung (HRXRD) zur Charakterisierung struktu-

rierter Proben

Im Gegensatz zur Waferbiegemethode, mit der die Verspannung einer auf das Silizium aufge-

brahten Shiht bestimmt werden kann, lassen sih mit der nun vorgestellten Röntgenmethode

auh Informationen über die dadurh induzierten Verspannungen in dem darunterliegenden peri-

odish strukturierten Silizium gewinnen. Die Verwendung von Röntgenstrahlen ist ein geeignetes

Mittel zur zerstörungsfreien Charakterisierung vershiedenster Arten von Sto�en. Dabei zeihnet

sih die Röntgenstrahlung dadurh aus, dass die Wellenlänge der verwendeten elektromagneti-

shen Strahlung im Angström-Bereih liegt und somit an der elektronishen Struktur der Fest-

körper gebeugt wird. Dies erlaubt es beispielsweise, Verzerrungen auf der atomaren Gitterebene

eines Kristalls nahzuweisen. Je nah Wellenlänge, Sto�zusammensetzung und Messgeometrie

ergibt sih eine Vielzahl untershiedliher Anwendungsmöglihkeiten, wobei dieser Abshnitt le-

diglih den Fall der Braggbeugung an einer Kristallstruktur behandelt.

Das Grundprinzip der Braggbeugung besteht darin, dass die in das Material eindringenden

Röntgenstrahlen an den Gitterebenen des Kristalls re�ektiert werden (siehe Abb. 4.3) und sih

bei Erfüllung der Braggbedingung

2 d sinΘ = mλ, m = 1, 2, 3, ..., (4.6)

konstruktiv überlagern. Hier entspriht d dem Netzebenenabstand, Θ dem Winkel zwishen dem

einfallenden Strahl und der Netzebene und λ der Wellenlänge des Röntgenlihts. Da nur mo-

nohromatishe Röntgenstrahlung verwendet wird, ergibt sih für jede Netzebene eine diskrete

Anzahl von Re�exen, aus denen sih Rükshlüsse auf den jeweiligen Netzebenenabstand und

somit auh auf die Gitterkonstante des Kristalls ziehen lassen. Da sih eine Verzerrung des Kris-

talls in einer Vershiebung der Gitteratome widerspiegelt, ist es mit Hilfe der Braggbeugung

prinzipiell auh möglih, Verzerrungen und die damit verbundenen Verspannungen zu bestim-

men.

Zunähst soll jedoh näher auf das Prinzip der Röntgenbeugung an einem unverspannten Kris-

tallgitter eingegangen werden. Wie bereits erwähnt, ergibt sih für die vershiedenen Einfalls-

und Austrittswinkel eine diskrete Anzahl an Winkeln, für die Re�exe auftreten können. Diese

treten als Punkte im reziproken Gitter auf, das sih mit Hilfe einer Ewaldkonstruktion an-

shaulih beshreiben lässt (siehe Abb. 4.4). Darin sind die Wellenvektoren des einfallenden (

~Ke)

und des gebeugten Strahls (

~Ka) eingezeihnet. Da es sih hier um einen elastishen Streuprozess

handelt, bleibt der Betrag des Wellenvektors gleih, so dass K =
∣
∣
∣ ~Ke

∣
∣
∣ =

∣
∣
∣ ~Ka

∣
∣
∣ = 2π/λ gilt. Der
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Abbildung 4.4: Skizze der Röntgenbeugung in kompla-

narer Messgeometrie (Qy = 0). Der Di�erenzvektor

~Q
liegt stets innerhalb der Ewaldshen Ausbreitungskugel

(R = 4π/λ). Nur im Fall von Braggbeugung (

~Q liegt

im grauen Bereih) lässt sih ein Signal in Re�exion mes-

sen. Durh Verkippen der Probe (ω) und Verfahren des

Detektors (2Θ) lassen sih prinzipiell alle Q-Werte im Be-

reih der Braggbeugung anfahren. Auf diese Weise las-

sen sih reziproke Gitterkarten (Reiproal-Spae-Maps)

erzeugen.

Ein�uss des Beugungswinkels und damit nah Gl. 4.6 des Netzebenenabstandes spiegelt sih in

der Di�erenz (

~Q = ~Ka − ~Ke) beider Vektoren wider. Im Fall einer Braggmessgeometrie liegt

der Aufpunkt von

~Q im grauen Bereih der Ewald-Halbkugel mit dem Radius R = 4π/λ.4

In dieser Arbeit wurde das Verfahren zur hohaufgelösten Weitwinkelbeugung (engl.: High

Resolution X-ray Di�ration (HRXRD)) verwendet, mit dem die Verzerrung der Gitterstruk-

tur durh eine Verbreiterung des Streure�exes nahgewiesen werden kann [70℄. Diese wird durh

die lokale Störung des periodishen Gitters verursaht. Des Weiteren können bei der Untersu-

hung periodish strukturierter Proben zusätzlihe Beugungse�ekte auftreten. Um diese E�ekte

zu beobahten, bietet es sih an, eine Karte des reziproken Gitters (engl.: Reiproal-Spae-Map)

aufzunehmen (siehe Abb. 6.4 (a)), bei der die Röntgenstreuung im Winkelbereih um einen Re-

�ex des Gitters herum gemessen wird. Die Gitterkarte erhält man durh Variation von Qx und

Qz, welhe durh Verkippung der Probe und Rotation des Detektors um den Probenmittelpunkt

erfolgen kann (siehe Abb. 4.4). Eine gleihzeitige Änderung von ω und 2Θ im Verhältnis 1:2 ent-

spriht einer Variation des Betrages von

~Q, wobei dessen Rihtung konstant bleibt (ω−2Θ−Scan).
Bei einer reinen Änderung des Einfallswinkels ω hingegen bleibt der Betrag von Q gleih, dafür

ändert sih hier die Rihtung des Vektors (Radialer San). Aus der auf diese Weise gewonnenen

Intensitätsverteilung lässt sih die reziproke Gitterkarte konstruieren. In Abhängigkeit von ω und

2Θ ergibt sih für

~Q:

~Q =
2π

λ





cos(2Θ − ω)− cosω
0

sin(2Θ − ω) + sinω



 . (4.7)

Der zur Messung der Reiproal-Spae-Maps verwendete Aufbau ist in Abb. 4.5 shematish

dargestellt. Es handelt sih hierbei um ein D8 Röntgendi�raktometer der Firma Bruker AXS.

Die Messungen wurden in der Fahgruppe �Nanostrukturierte Materialien� an der MLU durh-

geführt.

Im Folgenden werden die wesentlihen Merkmale des Geräts zusammengefasst. Die Strahlen-

quelle des Di�raktometers ist ein Kupfer Kα1-Strahler mit einer harakteristishen Wellenlänge

Abbildung 4.5: Strahlengang im verwendeten

Röntgendi�raktometer (D8 von Bruker AXS).

Über einen Göbelspiegel und einen Vierfah-

Monohromator wird der parallelisierte Röntgen-

strahl auf die Probe gelenkt. Das re�ektierte Si-

gnal wird wahlweise nah Passieren eines ver-

stellbaren Spalts (hohe Intensität) oder des Pa-

th�nder Moduls (hohe Au�ösung) vom Szintilla-

tionsdetektor registriert.

4

Bei geeigneter Kombination von

~Ke und

~Ka ist es auh möglih,

~Q in die weiÿen Halbkreise zu vershie-

ben. Diese werden als Laue-Zone bezeihnet und sind nur für den Fall der Transmission oder der rükseitigen

Bestrahlung der Proben erreihbar.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



4.2 Messung von Frequenzverdopplungse�ekten in Re�exion 27

Abbildung 4.6: Shematishe Darstellung zur

transversalen Kohärenz der Röntgenstrahlung

aus einer Quelle der Länge d im Abstand s.

von λ = 1, 5406 Å. Der emittierte Primärstrahl tri�t als Parallelstrahl auf die Probe, wobei er

zunähst an einem Göbelspiegel re�ektiert wird und anshlieÿend einen vierfah-Monohromator

passiert. Der Göbelspiegel dient dazu, den divergenten Strahl zu kollimieren, was zu einer Erhö-

hung der Intensität des Primärstrahls führt. Der Monohromator beshränkt den Spektralbereih

des Strahls zusätzlih. Für hohaufgelöste Messungen wird der gebeugte Strahl unter Zuhilfenah-

me eines Path�nder Moduls detektiert. Dabei handelt es sih um einen Dreifah-Monohromator,

ähnlih dem im Eingangsstrahl. Die starke Einshränkung des Spektralbereihs ermögliht es,

die benötigte hohe Winkelau�ösung zu gewährleisten. Alternativ kann der gebeugte Strahl auh

durh einen Spalt variabler Breite geführt werden. Dies verringert zwar die Winkelau�ösung,

liefert jedoh höhere Intensitäten am Detektor. Dieser ist in beiden Fällen ein Szintillationsde-

tektor.

Da mit Hilfe der Röntgenbeugung periodishe Strukturen untersuht werden sollen, ist damit

zu rehnen, dass geätzte periodishe Strukturen wie Ober�ähengitter ebenfalls Beugungse�ekte

hervorrufen. Um abzushätzen, wie viele Gitterperioden einen Beitrag zum Beugungsbild leisten

können, ist es erforderlih, eine Abshätzung der Kohärenzlänge der Röntgenstrahlung vorzu-

nehmen [71℄. Hierbei ist vor allem die transversale Kohärenz von Bedeutung, die bestimmt, über

wie viele Gitterzähne das Liht phasenrihtig gebeugt wird. Unter transversaler Kohärenzlänge

versteht man die Entfernung, in der sih die Phase zwishen zwei Wellenfronten mit gleiher

Wellenlänge senkreht zur Ausbreitungsrihtung um π vershoben hat (Abb. 4.6). Ursahe für

die begrenzte Kohärenzlänge LT ist hierbei die Ausdehnung der Quelle. Geht man davon aus,

dass die zuvor erwähnten Wellenfronten ihren Ursprung in den Endpunkten einer linienförmigen

Quelle der Länge d haben, so interferieren beide in einer Entfernung s auf der Probe. Dabei shlie-
ÿen beide Wellenfronten einen Winkel von θ = d/s ein. Zur Erfüllung der Kohärenzbedingung

gilt auÿerdem θ = λ/ (2LT). Daraus lässt sih die transversale Kohärenzlänge

LT =
λ

2

s

d
(4.8)

ableiten. Für die in dieser Arbeit verwendete Kon�guration gilt s = 520 mm, d = 0, 04 mm und

λ = 1, 54 Å. Damit ergibt sih eine transversale Kohärenzlänge von LT = 1, 001 µm. Der kohärent

beleuhtete Bereih auf der Probe ist jedoh gröÿer, da das Liht niht senkreht, sondern unter

einem Winkel von αe = 14, 221◦ auf die Probe tri�t. Die Breite des kohärent ausgeleuhteten

Bereihs ergibt sih damit zu BKoh = LT/ sinαe = 4, 0074 µm.

4.2 Messung von Frequenzverdopplungse�ekten in Re�exion

Zur Untersuhung des Ein�usses von Verspannungen auf den E�ekt der Frequenzverdopplung in

Silizium wurde das 2ω-Signal in Re�exion vermessen. Dazu wurde ein entsprehender Messplatz

konstruiert und aufgebaut, der im Folgenden beshrieben wird. Dabei wird auf die Funktions-

weise des Aufbaus und seine Besonderheiten bezüglih der Justage eingegangen, die bei der

Konstruktion zu berüksihtigen waren. Eine shematishe Darstellung der Messvorrihtung ist

in Abb. 4.7 zu sehen. Auf der linken Seite ist das Lasersystem dargestellt, das zur Erzeugung

des zur Anregung genutzten Fundamentalstrahls verwendet wurde. Das Lasersystem besteht aus

vier Komponenten. Der kontinuierlih strahlende Nd:YVO4-Laser (�Millenia�) mit einer Leistung

von 5 W und einer Wellenlänge von 532 nm pumpt den Titan-Saphir-Laser (�Tsunami�). Dieser
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Abbildung 4.7: Shematishe Darstellung des zur Untersuhung der Frequenzverdopplung in Silizium

verwendeten Messaufbaus. Links ist das zur Strahlerzeugung genutzte Lasersystem dargestellt. Der An-

regungsstrahl wird nah Durhlaufen eines Filterrades (OD-Filter), eines Polarisators, einer Linse und

eines Farb�lters auf die Probe gelenkt. Der erzeugte frequenzverdoppelte Strahl wird dann nah Durh-

laufen eines Interferenz�lters, der die Wellenlängenanteile des Anregungsstrahls heraus�ltert, und eines

drehbaren Polarisators mit Hilfe eines Siliziumdetektors gemessen.

erzeugt 80 fs lange Laserpulse mit einer Repetitionsrate von 82 MHz und einer Wellenlänge von

800 nm. Um die Leistung des Anregungsstrahls zu erhöhen, wird dieser durh einen regenerativen

Verstärker (�Spit�re�) verstärkt. Dieser wird mit einem Nd:YLF-Laser mit einer Wellenlänge von

527 nm gepumpt. Die Leistung von 10 W wird dabei durh 200 ns lange Pulse mit einer Repi-

titionsrate von 1 kHz übertragen. Der vom regenerativen Verstärker ausgesandte p-polarisierte

Anregungsstrahl mit einer mittleren Leistung von 430 mW und einer Wellenlänge von 800 nm

besitzt eine temporale Pulslänge von 150 fs bei einer Repetitionsrate von 1 kHz.

Dieser wird über Spiegel zum Messaufbau (rehts in Abb. 4.7) geleitet und dort mit Hilfe

von zwei Irisblenden einjustiert. Im Aufbau durhläuft der Strahl zunähst einen verstellbaren

Neutraldihte�lter, mit dem die Intensität des Strahls reguliert werden kann. Anshlieÿend pas-

siert er einen parallel eingestellten Glan-Thompson-Polarisator, der sih auf Grund seiner hohen

Zerstörshwelle besonders für hohe Strahlintensitäten eignet. Dieser entfernt senkreht polarisier-

te Komponenten des elektrishen Feldes, die mögliherweise durh eine Drehung der Polarisation

beim Umlenken des Anregungsstrahls entstehen können. Anshlieÿend wird der Strahl mit einer

Linse (Brennweite f = 31, 5 m) fokussiert. Die Probe be�ndet sih 1,5 m vor dem Fokus im

Strahl, wodurh ein ausreihend groÿer Bereih der Ober�ähe (Ø ≈ 100 µm) angeregt wird,

um den lokalen Ein�uss von Probeninhomogenitäten zu minimieren. Da sih gezeigt hat, dass

der Anregungsstrahl durh die Wehselwirkung mit den vershiedenen vorgeshalteten optishen

Bauteilen bereits einen geringen Anteil an frequenzverdoppeltem Signal mitführt, passiert er vor

dem Auftre�en auf die Probe einen Farb�lter, der die Lihtanteile mit einer Wellenlänge um

400 nm entfernt. Nah dem Auftre�en auf die Ober�ähe der Siliziumprobe werden der re�ek-

tierte Anregungsstrahl und das im Silizium erzeugte frequenzverdoppelte Signal (λ = 400 nm)

in den Tubus des angeshlossenen Detektors geleitet. Darin be�ndet sih ein Interferenz�lter,

der für eine Wellenlänge von 405±10 nm transparent ist und somit im Strahl enthaltene An-

teile der Anregungswellenlänge heraus�ltert. Die Polarisation des Strahls lässt sih anshlieÿend

mit einem drehbaren Polarisations�lter auswählen und wird vom sih anshlieÿenden Detektor

registriert. Bei dem Detektor handelt es sih um einen Photoelektronenvervielfaher der Firma
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Abbildung 4.8: Aufbau der Probenhalterung

zur Messung des E�ekts der Frequenzverdopp-

lung in Re�exion. Einfalls- und Austrittswinkel

werden durh Rotation der Probe und des De-

tektorarms variiert. Probe (rot) und Anregungs-

strahl (rot) müssen so eingestellt sein, dass der

Strahl die Probe im Shnittpunkt der beiden

Drehahsen (Einfalls-/Austrittswinkel und Pro-

benrotation) tri�t. Dazu lässt sih die Probe ver-

shieben (3). Des Weiteren muss die Probenober-

�ähe senkreht zur Rotationsahse stehen, was

durh eine Verkippung der Probe erreiht werden

kann (1).

Thorlabs (PMM01). Dieser eignet sih besonders für einen Spektralbereih von 280− 630 nm

und ist somit unemp�ndlih für den ohnehin stark gedämpften Anregungsstrahl.

Spezielle Anforderungen

Eine groÿe Herausforderung bei der Messung von Frequenzverdopplungse�ekten in Re�exion ist

die Positionierung der Probe im Strahlengang. Besonders bei den in dieser Arbeit durhgeführten

winkelabhängigen Messungen, bei denen die Probe um ihre Ober�ähennormale (Azimutalrota-

tion) gedreht wird, ist es wihtig, dass die Probenober�ähe senkreht zur Drehahse steht. Eine

Verkippung der Probe führt bei der Rotation zu einer leihten Veränderung von Ein- und Aus-

trittswinkel. Dies hat zur Folge, dass sih die Position des re�ektierten Strahls auf dem Detektor

vershiebt oder ganz an diesem vorbei gelenkt wird, was zu einer Verfälshung des gemessenen

Signals führt. Des Weiteren muss gewährleistet sein, dass der einfallende Strahl stets auf den

Shnittpunkt von Rotationsahse und Probenober�ähe tri�t. Andernfalls würde er bei einer

Rotation der Probe auf deren Ober�ähe umher wandern, was das winkelabhängige Signal beim

Vorhandensein von Probeninhomogenitäten verfälsht.

Neben der Rotation der Probe um den Azimutalwinkel ϕ lässt sih auh der Einfallswinkel

Θ des Anregungsstrahls ändern, was durh eine entsprehende Drehung der Probe erreiht wird.

Dabei ist es wihtig, dass die Drehahse in der Ebene der Ober�ähe liegt. Andernfalls würde

sih bei einer Änderung des Einfallswinkels der Abstand zwishen Probe und Linse ändern, was

zu einer Änderung der Gröÿe der bestrahlten Ober�ähe und zu einer Verfälshung der Intensität

des Messsignals führen würde. Weiterhin hätte dies ebenfalls ein Wandern des Anregungsstrahls

auf der Probe zur Folge. Neben der Drehung der Probe zur Änderung des Einfallswinkels muss

zur Detektion des Messsignals der Detektor entsprehend dem geänderten Re�exionswinkel um

die gleihe Ahse gedreht werden.

Justage des Aufbaus

Eine shematishe Darstellung des zur optimalen Positionierung der Probe verwendeten Proben-

halters ist in Abb. 4.8 abgebildet. Um die Probe optimal für die Messungen auszurihten ist es

wihtig, die Justage der einzelnen Parameter in der korrekten Reihenfolge vorzunehmen.

1. Zunähst ist die Probenober�ähe senkreht zur Drehahse um den Azimutalwinkel ϕ aus-

zurihten, um ein Taumeln des re�ektierten Signals zu vermeiden. Dazu wird auf einem Shirm

die Position des re�ektierten Anregungsstrahls für ϕ = 0◦ und ϕ = 180◦ markiert. Anshlieÿend
wird der Strahl durh Verkippen der Probe und mittels der Shrauben (siehe Abb. 4.8 (1)) auf die

Mittelposition zwishen beiden Punkten justiert. Dieser Vorgang wird wiederholt, bis die Probe

senkreht zur Drehahse steht und sih somit die Position des Re�exes niht mehr verändert.
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2. Als nähstes ist zu gewährleisten, dass der Anregungsstrahl im Shnittpunkt von Proben-

ober�ähe und Azimutaldrehahse auftri�t. Dazu wurden die Proben mit einer 30 µm groÿen

Markierung versehen. Auf diese wird der Anregungsstrahl bei senkrehtem Einfall justiert und

anshlieÿend die Probe um ∆ϕ =180◦ gedreht. Der Anregungsstrahl und die Probenmarkierung

werden nun zu gleihen Teilen zueinander vershoben (Abb. 4.8 (2)), so dass der Strahl wieder

auf die Markierung tri�t. Dieses Vorgehen wird iterativ wiederholt, bis sih Strahl und Proben-

markierung auf dem Shnittpunkt von Drehahse und Probenober�ähe be�nden.

3. Durh die Änderung des Strahls im vorhergehenden Shritt fällt dieser niht mehr senkreht

auf die Probe und muss daher entsprehend nahjustiert werden. Dies erfolgt durh eine Ver-

kippung der letzten beiden Spiegel im Strahlengang, wodurh ein senkrehter Strahleinfall bei

einem gleihzeitigen Auftre�en auf der Probenmarkierung erreiht wird.

4. Abshlieÿend ist siherzustellen, dass die Probenober�ähe und die Drehahse zur Änderung

des Einfallswinkels eine Shnittlinie besitzen. Dazu lässt sih die Probe entlang ihrer Ober�ä-

hennormalen vershieben (Abb. 4.8 (3)). Die Probe wird so vershoben, dass bei einer Änderung

von Ein- und entsprehendem Austrittswinkel der Re�ex des Anregungsstrahls stets die gleihe

Position auf dem Detektor tri�t

5

.

Um das gemessene Signal von Störsignalen zu trennen, wurde der Detektor über eine Sample-

and-Hold-Box ausgelesen. Dieses Gerät misst den Signalverlauf des Detektors und speihert dabei

das maximal anliegende Detektorsignal. Da die Box an den 1 kHz - Referenztakt des Anregungsla-

sers gekoppelt ist, werden nur Signale gemessen, die zeitlih mit dem Anregungspuls korrelieren.

Eine an den Referenztakt gekoppelte Verzögerung gibt dann an den Messrehner das Signal

zum Auslesen des gespeiherten Messwerts. Dieses Messverfahren ermögliht eine störungsarme

Signalmessung, da vom Detektor gemessene Impulse, die niht gleihzeitig mit dem Laserpuls

auftreten, niht von der Sample-and-Hold -Box aufgenommen werden. Um die Genauigkeit der

Messung weiter zu erhöhen, wurden für jeden Messpunkt 2000 Messwerte aufgenommen und

anshlieÿend der Mittelwert gebildet.

Zusätzlih zum Detektor für das frequenzverdoppelte Signal wurde noh ein Referenzde-

tektor zur Messung des Anregungssignals verwendet. Dadurh lassen sih durh Normierung

des frequenzverdoppelten Signals auf das Quadrat des Signals des Referenzdetektors möglihe

Shwankungen in der Intensität des Anregungslasers herausrehnen

6

.

Strahldivergenz

Abbildung 4.9: Breite eines Gaussstrahls in

Abhängigkeit der Strahlposition. Der Kegel mit

dem Radius w enthält 86% der Strahlintensität.

Der minimale Radius wird mit w0 angegeben. z0
wird als Rayleighlänge bzw. Fokustiefe (2z0) be-
zeihnet. An dieser Position beträgt der Strahl-

radius

√
2w0. Θ0 gibt die Hälfte des Winkels an,

mit dem der Strahl divergiert.

W0

0 z0

Θ0

Da, wie in Abshn. 2.2 erwähnt, der E�ekt der Frequenzverdopplung stark von den strukturel-

len Eigenshaften des Siliziums abhängt, ist es wihtig eine hinreihend genaue Winkelau�ösung

zu gewährleisten. Das ist vor allem für den Azimutalwinkel von Bedeutung, da das frequenz-

verdoppelte Signal stark von selbigem abhängt. Aus diesem Grund wurde der Divergenzwinkel

Θ0 (siehe Abb. 4.9) des Anregungsstrahls bestimmt, welher angibt, wie groÿ der Winkelbereih

5

Dazu wird der Tubus vor dem Detektor entfernt und die geshlossene Blende (Abb. 4.7) zur Positionsbestim-

mung genutzt.

6

Es hat sih allerdings herausgestellt, dass die Shwankungen in der Laserintensität zu gering sind, um signi-

�kante Auswirkungen auf das frequenzverdoppelte Signal zu haben.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



4.3 Die Finite-Elemente-Methode 31

0 200 400 600 800
0

100

200

300

400

500
 Abstand Probe Klinge 29,3 cm
 Abstand Probe Klinge 12,9 cm

S
tra

hl
le

is
tu

ng
 [µ

W
]

Klingenposition [µm]

(a) Leistung des Anregungsstrahls in Abhängigkeit

von der Klingenposition.

-400 -300 -200 -100 0 100 200 300 400
0,0

0,5

1,0

1,5

2,0

2,5

3,0

3,5

4,0

w=234 µm

 Abstand Probe Klinge 29,3 cm
 Abstand Probe Klinge 12,9 cm

           Gauss Fit von 
           Gauss Fit von 

In
te

ns
itä

t [
b.

E
.]

Position [µm]

w=99 µm
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Abbildung 4.10: Bestimmung des Pro�ls des Anregungsstrahls mit der Klingenmethode.

des einfallenden Lihts ist. Hierzu wurde zunähst der Radius w(z) des re�ektierten Anregungs-

strahls mit der Klingenmethode (engl.: moving edge) bestimmt. Dazu wurde die Leistung des

Anregungsstrahls gemessen während eine Rasierklinge shrittweise in den Strahl gefahren wurde

und diesen blokierte (siehe Abb. 4.10 (a)). Da es sih bei dieser Messung um eine Art rük-

wärtige Integration über das Strahlpro�l handelt, kann mittels numerisher Ableitung das Pro�l

des Strahls an der jeweiligen Position bestimmt werden (Abb. 4.10 (b)). Durh An�tten eines

Gausspro�ls lässt sih der Strahlradius bestimmen in dem sih 86% der Strahlleistung be�nden.

Aus dem so bestimmten Strahlradius w lassen sih der Radius des Strahls im Fokus w0 und die

Rayleighlänge z0 bestimmen, die den Gaussstrahl harakterisieren (siehe Abb. 4.9). Mit diesen

lässt sih der Strahlradius w am Ort z berehnen [72℄:

w(z) = w0

[

1 +

(
z

z0

)2
]1/2

. (4.9)

Wie aus Abb. 4.9 ersihtlih ist der Divergenzwinkel des Strahls für z ≫ z0 am gröÿten. Mit

dieser Annahme lässt sih Gl. 4.9 shreiben als:

w(z) ≈ w0

z0
z ≡ Θ0 z bzw. Θ0 =

w(z)

z
. (4.10)

Damit ergibt sih für beide Messungen (Abb. 4.9) ein Divergenzwinkel von Θ0 = 0, 05◦. Die
Divergenz des Anregungswinkels ist somit vernahlässigbar klein, so dass ein �Vershmieren� des

winkelabhängigen Signals ausgeshlossen werden kann.

4.3 Die Finite-Elemente-Methode

Die Finite-Elemente-Methode (FEM) ist ein Verfahren zur numerishen Lösung partieller Di�e-

rentialgleihungen. Da dieses Verfahren für vershiedenste Arten partieller Di�erentialgleihun-

gen genutzt werden kann, wird es auf vielen Gebieten vor allem in den Ingenieurwissenshaften

genutzt. Die Rehenmethode basiert im Wesentlihen auf einer Diskretisierung des Simulations-

gebiets durh eine Vielzahl von Gitterelementen (Abb. 4.11 (b)), wobei die Eigenshaften der

untersuhten Gröÿe (z.B. das elektromagnetishe Feld) auf jedem Abshnitt durh eine endlihe

(�nite) Anzahl von Parametern beshrieben werden können.
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e
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xei
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(a) Shematishe Darstellung der Diskretisierung des

Simulationsgebiets durh N Gitterelemente. Mehre-

re Gitterelemente werden zu Segmenten e zusam-

mengefasst, auf denen die zu lösende Di�erentialglei-

hung aufgestellt wird.

(b) Gitter eines dreidimensionalen FEM Modells, er-

stellt mit Comsol Multiphysis. Das Gitter weist

eine feinere Au�ösung in Bereihen mit hohem Bre-

hungsindex auf, da das propagierende Feld dort eine

geringere Wellenlänge aufweist.

Abbildung 4.11: Veranshaulihung des Prinzips der Finite-Elemente-Methode.

Im Folgenden wird die Methode anhand der Wellengleihung für das elektrishe Feld im

Vakuum näher beshrieben.

1

c2
∂2E

∂t2
− ∂2E

∂x2
= 0. (4.11)

Neben der Erfüllung der Wellengleihung (Gl. 4.11) soll das elektrishe Feld zusätzlih, je nah

Wahl der Randbedingungen, einer Dirihlet Bedingung E(x = 0) = E0 oder einer Neumann

Bedingung

dE
dx

∣
∣
x=L

= 0 genügen. Der Einfahheit halber wird dabei das eindimensionale Problem
betrahtet und zusätzlih die Zeitabhängigkeit, durh den Separationsansatz E(x, t) = E(x)e−iωt

für zeitharmonishe Probleme, abgespalten, wodurh sih aus Gl. 4.11

ω2

c2
E − ∂2E

∂x2
= 0 (4.12)

ergibt. Zunähst wird zur Lösung dieser Gleihung das Simulationsgebiet in einzelne Segmente

aufgeteilt, was im eindimensionalen Fall kurzen Liniensegmenten entspriht (siehe Abb. 4.11

(a)). Zu jedem Segment e gehören im Fall linearer Elemente zwei Knoten j (j = 1, 2). Da
die Di�erentialgleihung für jedes Segment aufgestellt werden soll, bietet es sih an, eine lokale

Notation der Koordinaten einzuführen. Hierbei steht xej / xei für die Position j bzw. i im Segment

e. Unter der Annahme, dass E(x) im betrahteten Segment eine lineare Funktion ist, werden

zur Beshreibung von Ee(x) lediglih die Funktionswerte von Ee
1 = Ee(xe1) und Ee

2 = Ee(xe2)
benötigt. Die Werte zwishen xe1 und xe2 lassen sih dann mit Hilfe von Basisfunktionen Φe

j(x)
interpolieren:

Ee(x) =

2∑

j=1

Ee
j · Φe

j(x). (4.13)

Die Φe
j(x) sind lineare Funktionen für die gilt Φe

j(x
e
j) = 1 und Φe

j(x
e
i ) = 0 für j 6= i. Zur

numerishen Lösung von Gl. 4.12 wird das Problem zunähst separat auf den einzelnen Segmenten

betrahtet, wobei die Felder innerhalb des jeweiligen Segments als lineare Überlagerung der

Feldanteile auf den Knoten des Segments dargestellt werden (Gl. 4.13).

Um Gl. 4.12 in ein numerish lösbares Gleihungssystem zu überführen, lässt sih die Ga-

lerkin-Methode [73℄ (Methode des gewihteten Residuums) anwenden. Das Residuum r mit

r =
ω2

c2
E − ∂2E

∂x2
. (4.14)
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ist ein Maÿ für die Abweihung der numerishen Näherung von der tatsählihen Lösung. Es ist

das Ziel der Galerkin-Methode, das Residuum zu minimieren. Als Gewihtungsfunktionen dienen

die Basisfunktionen. Die Anzahl ihrer Parameter entspriht dabei der Anzahl der Freiheitsgrade

des Modells. Mit Hilfe der Basisfunktionen lässt sih das Residuum für jeden Knoten eines jeden

Segments angeben:

Re
i =

∫ xe
2

xe
1

Φe
i (x) r(x)dx

=

∫ xe
2

xe
1

(
ω2

c2
Φe
i (x)E(x) +

dΦe
i (x)

dx

dE(x)

dx

)

dx− Φe
i (x)

dE(x)

dx

∣
∣
∣
∣

xe
2

xe
1

, i = 1, 2. (4.15)

Mit Hilfe von Gl. 4.13 lässt sih Gl. 4.15 für das Segment e durh dessen Basisfunktionen dar-

stellen:

Re
i =

2∑

j=1

Ee
j

∫ xe
2

xe
1

(
ω2

c2
Φe
i (x)Φ

e
j(x) +

dΦe
i (x)

dx

dΦe
j(x)

dx

)

dx

︸ ︷︷ ︸

Ke
ij

− Φe
i (x)

dE(x)

dx

∣
∣
∣
∣

xe
2

xe
1

︸ ︷︷ ︸

gei

, i = 1, 2. (4.16)

Gleihung 4.16 lässt sih in Matrixform shreiben:

~Re = K

e ~Ee − ~ge, (4.17)

wobei

~Ee =

(
Ee

1

Ee
2

)

ist.

Ausgehend von Gl. 4.17 lässt sih nun, durh die Summation über alle Segmente (N-1), das

Gleihungssystem für das komplette Rehengebiet angeben:

~R =

N−1∑

e=1

~Re = K

~E − ~g = 0. (4.18)

Im nähsten Shritt wird das Gleihungssystem entsprehend Gl. 4.18 aufgestellt, die ein-

zelnen Segmente miteinander verknüpft sowie die Randbedingungen eingefügt. Dies wird am

Beispiel eines 1D Gitters mit 3 Segmenten, d.h. 4 Knoten gezeigt, analog zu Abb. 4.11 (a). In

diesem Fall hat das Produkt K

~E folgende Form:

K

~E =







K1
11 K1

12 0 0 0 0
K1

21 K1
22 K2

11 K2
12 0 0

0 0 K2
21 K2

22 K3
11 K3

12

0 0 0 0 K3
21 K3

22

















E1
1

E1
2

E2
1

E2
2

E3
1

E3
2











. (4.19)

Da das Gleihungssystem in Gl. 4.19 noh überbestimmt ist, werden zunähst die sih über-

shneidenden Knotenpunkte miteinander verknüpft. Dazu ist es von Vorteil, das elektrishe Feld

in globalen Koordinaten darzustellen, da es die Doppelbezeihnung einzelner Knotenpunkte be-

seitigt. Zwishen lokalen und globalen Feldkomponenten gelten folgende Beziehungen:

E1
1 = E1

E1
2 = E2

1 = E2

E2
2 = E3

1 = E3

E3
2 = E4







=⇒











E1
1

E1
2

E2
1

E2
2

E3
1

E3
2











=











1 0 0 0
0 1 0 0
0 1 0 0
0 0 1 0
0 0 1 0
0 0 0 1

















E1

E2

E3

E4







. (4.20)
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Durh Multiplikation von K mit der Transformationsmatrix lässt sih die Zahl der zu bestim-

menden Ei verringern und Gl. 4.19 erhält die Form:

K

~E =







K1
11 K1

12 0 0
K1

21 K1
22 +K2

11 K2
12 0

0 K2
21 K2

22 +K3
11 K3

12

0 0 K3
21 K3

22













E1

E2

E3

E4







. (4.21)

Die Verknüpfung der gei erfolgt analog zum vorhergehenden Shritt. Somit ergibt sih

7

:

~g =
3∑

e=1

ge =








− dE
dx

∣
∣
x=x1

0
0

dE
dx

∣
∣
x=x2








. (4.22)

Nahdem nun die Gleihungen der einzelnen Segmente verknüpft wurden, gilt es, die gegebenen

Randbedingungen zu berüksihtigen. Die Dirihlet Bedingung E(x = 0) = E0 entspriht

E1 = E0 und lässt sih in Gl. 4.21 durh K11 = 1 und Kij = 0 für j > 1 berüksihtigen. Des

Weiteren lässt sih die Neumann Randbedingung

dE
dx

∣
∣
x=L

= 0 durh gN = 0 implementieren.

Durh Symmetrisieren des Gleihungssystems ergibt sih somit die endgültige Form





K22 K23 K24

K32 K33 K34

K42 K43 K43









E2

E3

E4



+





K21 E0

K31 E0

K42 E0



 = 0, (4.23)

die nun numerish gelöst werden kann. Die Lösung des Gleihungssystems (Gl. 4.23) erfolgt

durh auf die jeweilige Aufgabenstellung zugeshnittene Lösungsalgorithmen (engl.: Solver). In

der hier verwendeten Arbeit wurden im Wesentlihen zwei vershiedene Algorithmen verwendet;

ein direkter Solver und ein Eigenwert-Solver. Ersterer ist dafür geeignet die Feldverteilung ei-

ner elektromagnetishen Welle, die mit einer de�nierten Wellenlänge durh das Rehenmodell

propagiert, zu bestimmen. Im Fall resonanter Strukturen, in denen sih für bestimmte Wel-

lenlängen stehende Wellen ausbilden, lässt sih der Eigenwert-Solver zur Bestimmung der noh

unbekannten Resonanzmoden einsetzen. Bei dieser Eigenmodenanalyse entfällt der Quellterm E0

in Gl. 4.23 und die zuvor reelle Frequenz des elektromagnetishen Feldes ω (Gl. 4.12) wird durh

eine komplexe Eigenfrequenz ω̃ ersetzt, die es mit Hilfe des Eigenwert-Solvers zu bestimmen gilt.

Aus den komplexen Eigenwerten lassen sih Informationen zur Wellenlänge und Dämpfung der

Moden extrahieren. Der Imaginärteil gibt dabei die Frequenz ω der Mode an, der Realteil deren

Abklingverhalten γ. Aus beiden Werten lässt sih die Güte des Resonators (Gl. 8.2) bestimmen:

Q =
Im(ω̃)

2Re(ω̃)
=

ω

2 |γ| . (4.24)

Für eine detailliertere Darstellung der FEM-Methode sei auf Ref. [74℄ verwiesen.

Die Berehnung der in dieser Arbeit vorgestellten Modelle erfolgte durh den Einsatz der

kommerziellen Software Comsol Multiphysis [75℄. Diese Software bietet die Möglihkeit, Di�e-

rentialgleihungen untershiedlihen Typs zu kombinieren und mit Hilfe der FEM-Methode auf

ein und demselben Gitter zu lösen. In diesem Fall wurden das Zusatzmodul �RF-Module�, das auf

die Lösung der Maxwell-Gleihungen ausgelegt ist, und das �Strutural Mehanis Module�,

das für die Behandlung mehanisher Probleme ausgelegt ist, genutzt. Da in den Simulationen

häu�g vershiedene Parameter variiert werden mussten, erfolgten Modellerstellung, -berehnung

und -auswertung oftmals skriptgesteuert unter Zuhilfenahme des Softwarepaketes Matlab [76℄.

7

Im allgemeinen Fall mit N − 1 Gittersegmenten gilt ge = 0 für e 6= 1, N .
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5 Ein�uss von Verspannungen auf

Frequenzverdopplungse�ekte in

unstrukturierten Siliziumproben

In diesem Kapitel werden die Untersuhungen zum Ein�uss von in Silizium erzeugten Verspan-

nungen auf die nihtlineare Suszeptibilität zweiter Ordnung (χ(2)
) mit Hilfe von Re�exionsmes-

sungen beshrieben. Wie bereits in Abshn. 2.2 erwähnt wurde, besitzt Silizium auf Grund sei-

ner Symmetrieeigenshaften keine dipolare Suszeptibilität zweiter Ordnung im Volumenmaterial.

Durh das Einbringen inhomogener Verspannungen kann die Symmetrie des Materials jedoh

gebrohen werden, so dass sih prinzipiell entsprehende nihtlineare optishe Eigenshaften in-

duzieren lassen sollten.

Im Folgenden werden zunähst die Eigenshaften der verwendeten Proben zusammengefasst

und die Auswahl der bei den Messungen verwendeten Parameter begründet. Anshlieÿend wird

anhand der Messungen der Zusammenhang zwishen der Kristallstruktur und den Tensorkompo-

nenten des χ(2)
herausgearbeitet, um ein Verständnis für die Ursahe des frequenzverdoppelten

Signals zu entwikeln. Davon ausgehend wird dann der Ein�uss der Verspannung auf die niht-

lineare Suszeptibilität untersuht und abshlieÿend ihr Ursprung diskutiert.

Teile der hier vorgestellten Ergebnisse wurden vom Autor in Ref. [77�80℄ verö�entliht.

5.1 Vorbetrahtungen

Bei den untersuhten Proben handelt es sih um Bruhstüke herkömmliher einkristalliner Sili-

ziumwafer der Firma Silhem. Sie weisen eine Dike von 460 µm auf und besitzen einen hohen

spezi�shen Widerstand von 10 Ω·m (B-dotiert), wodurh von Dotieratomen verursahte, un-

erwünshte E�ekte wie die Ausbildung einer Raumladungszone an der Grenz�ähe vermieden

werden.

Um eine inhomogene Verspannung in die Probenstüke zu induzieren, wurde eine verspann-

te Siliziumdioxidshiht mittels thermisher Oxidation aufgebraht. Dazu wurde das Verfahren

der Feuhtoxidation verwendet, das zu höheren Verspannungen führt. Die Oxidation erfolgte am

Max-Plank-Institut für Mikrostrukturphysik mit einem Rohrofen der Firma Tempress. Eine

Übersiht über die auf diese Art hergestellten Proben liefert Tabelle 5.1. Die Abhängigkeit der

Shihtverspannung von der Prozesstemperatur ist in Abb. 5.1 dargestellt. Es lässt sih erken-

nen, dass für dikere Shihten mit zunehmender Prozesstemperatur die erzeugte Verspannung

abnimmt. Dies entspriht dem Verhalten, wie es nah dem in Abshn. 3.1 beshriebenen Modell

des viskosen Flusses zu erwarten ist. Um Proben mit höheren Verspannungen herzustellen, wur-

den zwei Proben (B7, B9) mit einer lediglih 15 nm diken Oxidshiht bei Temperaturen von

T ≥ 1000◦C hergestellt (Inset Abb. 5.1). Diese Shihten besitzen eine besonders hohe Verspan-

nung von σ ≈ −700 MPa (vgl. Ref. [40℄).

Zur Bestimmung der Verspannung in der aufgebrahten Oxidshiht wurde die Waferbiege-

methode verwendet. Hierbei wird vor der Vereinzelung der Probenstüke der Biegeradius des

Probenwafers vor und nah der Oxidation bestimmt. Entsprehend Abshn. 4.1 lässt sih daraus

die Verspannung der Oxidshiht ermitteln. Da bei der Oxidation sowohl auf der Vorder- als auh
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Ein�uss von Verspannungen auf Frequenzverdopplungse�ekte in unstrukturierten

Siliziumproben

Probe

dOx σOx TOx

[nm℄ [MPa℄ [

◦C℄

B1 110 −419 ± 15 800

B2 216 −416 ± 16 800

B3 129 −333 ± 18 1050

B4 209 −327± 8 1050

B5 147 −288 ± 12 1110

B6 222 −315 ± 16 1110

B7 13 −715 ± 69 1100

B8 225 −327 ± 11 1100

B9 11 −617 ± 90 1000

B10 110 −492 ± 15 700

Tabelle 5.1: Zusammenfassung der Parameter

der thermish oxidierten Proben.
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Abbildung 5.1: Durh thermishe Oxidation

erzeugte Verspannungen in der Oxidshiht in

Abhängigkeit von der Prozesstemperatur.

auf der Rükseite der Probe eine Oxidshiht entsteht, wurde vor der Biegungsmessung zunähst

die Oxidshiht der Rükseite mit Flusssäure (HF) abgelöst

1

. Die ermittelten Verspannungswerte

sind ebenfalls in Tabelle 5.1 zusammengefasst.

Einer der wihtigsten Parameter für das frequenzverdoppelte Signal in Re�exion ist die Ori-

entierung der untersuhten Probenober�ähe. Sie bestimmt wesentlih, wie gut sih der Ein�uss

der Verspannung auf das frequenzverdoppelte Signal bestimmen lässt. Der Grund dafür ist, dass

abhängig von der Orientierung untershiedlih starke Tensorkomponenten zum Signal beitragen.

Typisherweise bietet es sih an, Proben mit einer (100)-orientierten Ober�ähe zu verwenden.

Die entsprehenden Wafer werden am häu�gsten verwendet und sind somit am besten verfüg-

bar. In Abb. 5.2 (a) ist das frequenzverdoppelte Signal einer solhen Probe in Abhängigkeit des

Drehwinkels um die Ober�ähennormale dargestellt. Es weist eine vierfahe Rotationssymme-

trie auf, die harakteristish für die (100)-orientierte Ober�ähe eines kubish �ähenzentrierten

Kristalls ist. Allerdings ist das Signal relativ shwah im Verhältnis zu den Messunsiherheiten,

wie die Fehlerbalken belegen. Betrahtet man die in Abshn. 2.2 erläuterten Gl. 2.34 - 2.36, die

das frequenzverdoppelte Signal einer solhen Ober�ähe beshreiben, o�enbart sih ein weiterer

Nahteil der (100)-orientierten Probe. Die dipolaren Beiträge zum frequenzverdoppelten Signal

ergeben für ein p-polarisierte Signal lediglih einen winkelunabhängigen Beitrag und vershwin-

den für ein s-polarisiertes Signal gänzlih. Aus Symmetriegründen führt der in die Tiefe gerihtete

Verzerrungsgradient ebenfalls zu einer isotropen Veränderung des Signals, was sih shleht von

einem messtehnish bedingten O�set untersheiden lässt.

Aus diesem Grund wurden in dieser Arbeit Siliziumproben mit (111)-orientierter Ober�ä-

he untersuht. Hier liefert die Ober�ähe in Re�exion ein anisotropes Signal, das bei P-P-

Polarisation entsprehend Gl. 2.32 eine dreizählige Rotationssymmetrie aufweist (Abb. 5.2 (b)).

Es ist zu bemerken, dass bei der Messung die frequenzverdoppelte Intensität gemessen wird, was

einer Quadratur des elektrishen Feldes in Gl. 2.32 entspriht. Bei einer rein anisotropen Suszepti-

1

Andernfalls kompensieren sih die entgegengesetzten Biegespannungen beider Seiten, was eine Biegung des

Wafers verhindert.
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(a) Frequenzverdoppeltes Signal einer Silizium-

probe mit (100)-orientierter Ober�ähe in P-P-

Kon�guration. Die vierzählige Symmetrie beruht auf

dem Quadrupolbeitrag des Volumens und ist harak-

teristish für die Kristallorientierung. Die nihtlineare

Suzeptibilität der Ober�ähe liefert nur einen isotro-

pen Beitrag (vgl. Gl. 2.35). Die groÿen Fehlerbalken er-

geben sih aus den Intensitätsshwankungen zwishen

zwei Messungen.
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(b) Vergleih der frequenzverdoppelten Signale einer

(100)-orientierten (shwarz) und (111)-orientierten Si-

liziumprobe. Die Dreizähligkeit des re�ektierten p-

polarisierten Signals ist harakteristish für eine (111)-

Ober�ähe. Der Kontrast zwishen maximaler und mi-

nimaler Intensität ist bei der (111)-orientierten Probe

wesentlih gröÿer. Das starke Signal sorgt für geringe

relative Intensitätsshwankungen zwishen den einzel-

nen Messungen.

Abbildung 5.2: Vergleih der frequenzverdoppelten Intensitäten von Siliziumproben mit (100)- bzw.

(111)-orientierter Ober�ähe unter gleihen Messbedinungen.

bilität (analog zur S-S-Polarisation in Gl. 2.30 ) würde dies eine sehszählige Rotationssymmetrie

hervorrufen, da negative Feldbeiträge durh die Quadratur �hohgeklappt� werden. Hier führt

jedoh ein isotroper O�set zu einer gleihmäÿigen Vershiebung des elektrishen Feldes, so dass

positive und negative Komponenten untershiedlih groÿe absolute Beiträge liefern. Der Vergleih

mit dem entsprehenden Signal einer (100)-orientierten Probe zeigt einen wesentlih stärkeren

Kontrast im Signalverlauf. Da das Verhältnis zwishen den groÿen und kleinen Intensitätsma-

xima durh die Tensorkomponenten der nihtlinearen Suszeptibilität bestimmt wird, ist es hier

nun möglih, den Ein�uss der Verspannung auf vershiedene Komponenten des χ(2)
-Tensors zu

untersuhen.

Verwendete Messkon�guration

Die Durhführung der Messungen erfolgte mit dem in Abshn. 4.2 näher beshriebenen Re�exi-

onsaufbau. Ein vereinfahtes Shema der Messmethode ist in Abb. 5.3 dargestellt. Die Anregung

Θ

Φ

ω

2ω

Abbildung 5.3: Shema zur Messung

von Frequenzverdopplungse�ekten in ver-

spanntem Silizium in Re�exion. Der p-

polarisierte Anregungsstrahl mit einer Wel-

lenlänge λ=800 nm tri�t unter einem Win-

kelΘ=45◦ auf die Probe. Die p-polarisierten
Anteile des frequenzverdoppelten Signals

(λ=400 nm) werden ebenfalls unter einem

Winkel von Θ=45◦ detektiert. Durh Dre-

hung der Probe um die Ober�ähennormale

(Φ) lässt sih der Ein�uss der Gitterstruk-

tur auf das Signal untersuhen.
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erfolgte bei allen Messungen mit einer Wellenlänge von λ=800 nm, wobei der Strahl parallel

zur Einfallsebene polarisiert war (P-Polarisation). Der Anregungsstrahl traf in einem Winkel

Θ=45◦ auf die Probenober�ähe. Dementsprehend wurde das frequenzverdoppelte Signal mit

einer Wellenlänge von λ=400 nm unter einem Austrittswinkel von Θ=45◦ detektiert. Dabei wur-
den ebenfalls die parallel polarisierten Feldanteile untersuht.

Die P-P-Messkon�guration wurde gewählt, da in diesem Fall die im Silizium angeregten

Dipole teilweise in Rihtung der Ober�ähennormalen oszillieren. Im Fall eines s-polarisierten

Anregungsstrahls würde die Anregung der Dipole parallel zur Probenober�ähe erfolgen. Da

zu erwarten ist, dass die induzierte Verspannung parallel zur Ober�ähe homogen ist und le-

diglih in Normalenrihtung einen Gradienten aufweist, ist davon auszugehen, dass die P-P-

Messkon�guration sensibler gegenüber diesen Verspannungsein�üssen ist.

5.2 Zusammenhang zwishen Silizium-Kristallstruktur und χ
(2)
-

Tensorkomponenten

Um die Auswirkungen von Verspannungen auf die Tensorstruktur der nihtlinearen Suszepti-

bilität χ(2)
zu verstehen, ist es erforderlih, zunähst ein Verständnis für den Zusammenhang

zwishen den einzelnen Tensorkomponenten und der Gitterstruktur des Silizium zu entwikeln.

Einen wesentlihen Beitrag dazu liefert der von van Driel et al. [26, 29℄ entwikelte Ansatz einer

phänomenologishen Beshreibung des Frequenzverdopplungse�ekts in Abhängigkeit des χ(2)
-

Tensors (siehe Abshn. 2.2). Dieser liefert eine mathematishe Erklärung des Zusammenhangs

zwishen dem gemessenen Signal und den Tensorkomponenten des Materials. Allerdings fehlt

eine anshaulihe Verknüpfung des Tensors mit den Bindungsverhältnissen im Kristall. Deshalb

soll hier nun in Anlehnung an das �Simpli�ed bond-hyperpolarizability model� (SBHM) [81℄ zu-

nähst ein Zusammenhang zwishen der Winkelverteilung des gemessenen frequenzverdoppelten

Signals und der Gitterstruktur hergestellt werden. Daraus lassen sih dann auh Rükshlüsse

auf die Abhängigkeiten zwishen der Ladungsverteilung und den χ(2)
-Komponenten ziehen.

Um die Orientierung der kovalenten Bindungen innerhalb der Siliziumprobe zu bestimmen,

wurde diese mit Hilfe der Röntgendi�raktometrie untersuht (siehe Abshn. 4.1). Auf diese Wei-

se kann die Ausrihtung der drei rükwärtsgerihteten Bindungen (engl.: bak bonds) der tetra-

edrishen (111)-Einheitszelle bestimmt werden. Da die senkreht zu den Bindungen stehenden

<11̄1̄>, <1̄11̄> bzw. <1̄1̄1> Ebenen niht in Re�exion angeregt werden können, wurden statt-

dessen die Re�exe der <224>, <242> und <422> Ebenen bestimmt (siehe Abb. 5.4). Dazu

wurde der Röntgenstrahl unter einem Winkel von ω = 65, 905◦ auf die Probe gelenkt und der

Abbildung 5.4: Überlagerung der Rönt-

genessungen (shwarz) sowie des frequenz-

verdoppelten Signals (rot) mit der Diamant-

Kristallstruktur der (111)-orientierten Sili-

ziumober�ähe. Der Röntgenstrahl, der un-

ter einem Winkel ω = 65, 905◦ auf die Pro-
be tri�t, erzeugt Re�exe an (224) Netzebe-

nen und eignet sih somit zur Bestimmung

der Probenorientierung. Damit lassen sih

als Ursahe der Intensitätsmaxima die drei

shräg nah unten gerihteten Siliziumbin-

dungen (Inset) zuordnen.
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k
E

(a) ϕ = 0
◦

k E

(b) ϕ = 90
◦

k

E

() ϕ = 180
◦

Abbildung 5.5: Anregungse�zienz der Bindungsdipole in Abhängigkeit des Azimutalwinkels ϕ (vgl.

Abb. 5.4) zwishen dem Anregungsstrahl und den Bindungen im Siliziumkristall. Im Fall ϕ = 0◦ tri�t

der Anregungsstrahl steil auf die rükwärtsgerihten Bindungen. Dadurh shwingt das elektrishe Feld

nahezu parallel zu den Bindungen, wodurh die Anregungse�zienz maximiert wird (a). Bei ϕ = 90◦ ist

die Anregungse�zienz minimal, da das elektrishe Feld nahezu senkreht zu den rükwärtigen Bindungen

shwingt (b). Für ϕ = 180◦ erhöht sih die E�zienz wieder, da das E-Feld wieder in einer Ebene mit der

Bindung shwingt ().

Bragg-re�ektierte Strahl bei einem Winkel von αa = 22, 115◦ detektiert. Durh Rotation der

Probe um die Ober�ähennormale wurden die einzelnen Ebenen in den Strahlengang gedreht

und die Position der Re�exe detektiert. Aus der Kenntnis der entsprehenden Winkelpositionen

wurden dann die Rihtungen der um 45

◦
zu den <224> Ebenen gedrehten Bindungen bestimmt.

Im Anshluss wurde das frequenzverdoppelte Signal in Abhängigkeit des Azimutalwinkels

aufgenommen und mit den aus der Röntgenmessung gewonnen Daten überlagert. Ein Vergleih

mit der Gitterstruktur (siehe Abb. 5.4) zeigt eine Korrelation der Maxima des frequenzverdoppel-

ten Signals mit den rükwärtsgerihteten Bindungen des Kristalls. Die groÿen Intensitätsmaxima

treten dabei auf, wenn der einfallende Strahl in einer Ebene mit den Bindungen liegt und diese

unter einem steilen Winkel tri�t. In diesem Fall shwingt das p-polarisierte elektrishe Feld in

etwa parallel zur Bindung (siehe Abb. 5.5 (a)).

Zusätzlih wird auh die senkreht zur (111)-Ober�ähe stehende Bindung angeregt. Auf

Grund der Rotationssymmetrie dieser Bindung ist die E�zienz dieser Anregung aber winke-

lunabhängig. Sie liefert lediglih einen isotropen Beitrag zum frequenzverdoppelten Signal, der

wiederum ein O�set des erzeugten Gesamtfeldes hervorruft. Somit besteht das detektierte winkel-

abhängige Signal aus einer kohärenten Überlagerung des im Wesentlihen anisotropen Beitrags

der rükwärtsgerihteten Bindungen, verstärkt durh den isotropen Beitrag der aufwärts gerih-

teten Bindung.

Im Fall der kleinen Intensitätsmaxima liegt der einfallende Strahl ebenfalls in einer Ebene

mit den Bindungen. Allerdings ist nun der Winkel zwishen der rükwärts gerihteten Bindung

und dem elektrishen Feld gröÿer, so dass die Anregung der Bindungsdipole weniger e�zient

erfolgt (siehe Abb. 5.5 ()). Es ist zu beahten, dass das unter diesem Einfallswinkel von den

rükwärtsgerihteten Bindungen erzeugte Feld eine negative Amplitude relativ zum isotropen

Feld aufweist [82℄. Die Gesamtintensität wird daher auh dadurh kleiner, dass der isotrope und

der anisotrope Beitrag sih unter diesem Winkel teilweise kompensieren.

Für den Fall, dass der einfallende Strahl quer zu einer der rükwärtigen Bindungen auftri�t,

ist die Anregungse�zienz minimal, da das elektrishe Feld nahezu orthogonal zu den Bindungen

shwingt (siehe Abb. 5.5 (b)). Der Umstand, dass die rükwärtigen Bindungen um einen Win-
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E(2ω) E(ω)1 E(ω)2

d11 ←→ ←→ ←→
d31

x

y ←→ ←→

d15
←→ ←→

x

y

←→
x

y ←→

d33

x

y

x

y

x

y

Tabelle 5.2: Übersiht über die χ(2)
-

Komponenten in Kleinman-Notation sowie

die Shwingungsrihtung der beteiligten Felder

bezüglih der (111)-orientierten Ober�ähe.

d33

d11

d31

d15

Abbildung 5.6: Verknüpfung der χ(2)
-

Komponenten mit den Bindungen des Silizi-

umkristalls. Die Pfeile zeigen die Shwingungs-

rihtung des jeweiligen Polarisationsanteils

an.

kel von 19,47

◦
zur Ober�ähe verkippt sind, sorgt jedoh für eine relativ shwahe Anregung

derselben.

Die Korrelation des frequenzverdoppelten Signals mit den kovalenten Bindungen des Silizi-

umgitters zeigt, dass die nihtlinearen Eigenshaften zweiter Ordnung durh die Oszillationen

der Bindungselektronen zwishen den Atomen bestimmt werden. Dies belegt experimentell die

für die Entwiklung des SBH-Modells aus Symmetriebetrahtungen abgeleitete Annahme [81℄. In

diesem Modell werden den einzelnen Bindungen in der Silizium-Einheitszelle nihtlineare Hyper-

polarisierbarkeiten zugewiesen und daraus Formeln zur Beshreibung des beobahtbaren Signals

abgeleitet.

Die im hier verwendeten phänomenologishen Modell nah van Driel et al. [26℄ auftreten-

den Tensorkomponenten hingegen sind bezüglih der Shwingungsrihtungen der interagierenden

elektrishen Felder de�niert. Dennoh lassen sih diese Komponenten bestimmten Bindungen zu-

ordnen, was eine spätere Interpretation des Verspannungsein�usses erleihtert. Die für den Fall

eines p-p-polarisierten Signals zu betrahtenden Tensorkomponenten sind in Tabelle 5.2 zusam-

mengefasst. Sie alle treten in Gl. 2.32 auf, die hier in vereinfahter Form wiedergegeben wird:

I(2ω) ∝ (a(d31, d15, d33) + c(d11) cos 3 ϕ)2 I20 . (5.1)

Tabelle 5.2 veranshauliht die Bedeutung der jeweiligen Indizes bezüglih der Shwingungsrih-

tungen der wehselwirkenden Felder. Mit Hilfe der obigen Überlegungen lassen sih die einzelnen

Tensorkomponenten den vershiedenen Bindungen der Einheitszelle zuweisen, was in Abb. 5.6

gra�sh dargestellt wird.

Am einfahsten gestaltet sih die Zuordnung von d11. Dieses Element ist mit den horizontalen
Shwingungsanteilen der rükwärts gerihteten Bindungen verbunden, da alle beteiligten Feldan-

teile parallel zur Probenober�ähe shwingen. Der Ein�uss der aufwärts gerihteten Bindung wird

vollständig durh das Element d33 beshrieben, da es nur durh vertikale Feldkomponenten ange-

regt werden kann und auh nur solhe emittieren kann. Es ist zu berüksihtigen, dass d33 auh
Ein�üsse der rükwärtigen Bindungen enthält, da durh deren Verkippung relativ zur Ober�ä-

he dort auh vertikale Shwingungsanteile angeregt werden können. Es ist jedoh zu erwarten,

dass dieser Beitrag klein im Verhältnis zum Beitrag der Aufwärtsbindung ist. Neben dem d33-
Element liefert d31 einen weiteren isotropen Beitrag zum frequenzverdoppelten Signal. Da die

Anregung hier durh parallel zur Ober�ähe shwingende Felder erfolgt, können nur die rük-

wärts gerihteten Bindungen mit dieser Komponente verknüpft werden. Die Tensorkomponente

d15 wird ebenfalls durh die rükwärts gerihteten Bindungen beshrieben. Der Grund ist wie bei
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d11 die Tatsahe, dass nur die rükwärtigen Bindungen ein parallel zu Ober�ähe shwingendes

Feld emittieren können.

5.3 Ein�uss der Verspannung auf die nihtlineare Suszeptibilität

Um nun den Ein�uss der Verspannung auf die Nihtlinearität der Probe nahzuweisen, wurde das

frequenzverdoppelte Signal der mittels thermishem Oxid verspannten Proben untersuht, wo-

bei die in Abshn. 5.1 beshriebene Messkon�guration verwendet wurde. Aus den so gewonnenen

winkelabhängigen Messungen wurden die nihtlineare Koe�zienten a und c aus Gl. 5.1 bestimmt.
Dies erfolgte durh einen nihtlinearen Fit von Gl. 5.1 an die Messdaten, wie in Abb. 5.7 ex-

emplarish dargestellt. Die Implementierung des Anpassungsmodells erfolgte mit Hilfe der Soft-
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Abbildung 5.7: Bestimmung der nihtlinearen

Koe�zienten a und c. Dazu wurde Gl. 5.1 mittels
des Levenberg-Marquardt-Algorithmus an die ge-

messenen Daten angepasst. Die Unsiherheit in

der Bestimmung der Koe�zienten ist kleiner als

1%.

ware OriginPro 7.5 (OriginLab) unter Verwendung eines Levenberg-Marquardt-Algorithmus.

Damit konnte der Anpassungsfehler für die nihtlinearen Koe�zienten in der Regel nah zehn

Iterationen auf unter 1% gesenkt werden. Um den Ein�uss der Verspannung auf die nihtlinearen

Koe�zienten zu ermitteln, wurden diese ins Verhältnis zu denen gesetzt, die an einer lediglih

mit nativem Oxid bedekten unverspannten Probe bestimmt wurden.

Abbildung 5.8 zeigt die relative Verstärkung der nihtlinearen Koe�zienten a und c in Ab-

hängigkeit von der Verspannung der Oxidshiht. Letztere kann als Maÿ für die Verspannung im
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Abbildung 5.8: Verstärkung der nihtlinearen Suszeptibilität bezüglih der Komponenten a und c
(Gl. 5.1) in Abhängigkeit der aufgebrahten Verspannung. Der Fit (rote Linie) zeigt eine lineare Ab-

hängigkeit in Übereinstimmung mit dem sp3-Orbital Modell [35℄. Der Ein�uss der Verspannung auf den

isotropen Koe�zienten ist o�ensihtlih stärker als der auf den anisotropen Koe�zienten.
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Silizium angesehen werden, da beide linear miteinander verknüpft sind. Die eingezeihneten Feh-

lerbalken wurden einzeln für jeden Datenpunkt bestimmt. Sie werden im Anhang A.3 detailliert

diskutiert. Die wesentlihen Ursahen für den Fehler der χ(2)
-Verstärkung sind Inhomogenitäten

im Probenmaterial und Shwankungen im Messsignal. Da diese Fehlerquellen sowohl für die ver-

spannte als auh für die Referenzprobe auftreten, erhöht sih der entsprehende Gesamtfehler

für die nihtlinearen Koe�zienten.

Aus der Verteilung der Datenpunkte lässt sih in beiden Fällen ein proportionaler Zusam-

menhang erkennen, wobei der isotrope Koe�zient a stärker von der Verspannung beein�usst wird
als der anisotrope Koe�zient c. Für eine Verspannung von Null besitzt die ge�ttete Gerade einen
Wert von nahezu eins, was bedeutet, dass in diesem Fall keine Verstärkung der Nihtlinearität

auftritt. Dies zeigt, dass die amorphe Oxidshiht selbst keine Nihtlinearität zweiter Ordnung

aufweist, was ansonsten zu einem linearen Versatz der Geraden geführt hätte.

Ursprung der Verspannung

Abbildung 5.9: Vergleih des frequenzverdop-

pelten Signals einer unbeshihteten Referenz-

probe, einer beidseitig und einer einseitig oxidier-

ten Probe. Letztere Probe weist eine Verbiegung

auf. Die beidseitig beshihtete Probe ist unver-

bogen, da sih die Biegemomente auf Vorder-

und Rükseite kompensieren. Da das Signal die-

ser Probe niht im Bereih der Referenz liegt,

sondern auf Höhe der verspannten Probe, kann

eine durh die Verbiegung erzeugte Verspannung

als Ursahe für die Signalerhöhung ausgeshlos-

sen werden.
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Als Ursprung der Verspannung lässt sih intuitiv die mittels der Waferbiegemethode messbare

Verbiegung des Siliziumwafers ausmahen, die zu den in Abb. 4.1 (Abshn. 4.1) dargestellten

Verspannungen führt. Diese führen zu einem linearen Verspannungsgradienten über die gesamte

Dike des Substrats. Berehnet man jedoh die Verspannung, die sih im Silizium nahe der

Si-SiO2 Grenz�ähe (Annahme: σOxid = −300 MPa) ausbildet, so ergeben sih nur marginale

Verspannungswerte sowohl für die Biegung (σB = 0, 005 MPa) als auh für die reine Dehnung

(σD = 0, 06 MPa). Der resultierende Verspannungsgradient sollte damit zu klein sein, um ein

signi�kantes χ(2)
zu induzieren.

Diese Vermutung wurde überprüft, indem drei vershiedene Proben verglihen wurden. Ei-

ne unverspannte Referenzprobe, eine verspannte Probe mit einer 110 nm diken Oxidshiht

(σOxid = −490 MPa) auf der Probenoberseite und eine Probe mit identish starken und di-

ken Oxidshihten auf Vorder- und Rükseite. Die letztere Probe weist dabei keine Verbiegung

auf, da sih die erzeugten Biegemomente kompensieren. Abbildung 5.9 zeigt die winkelabhän-

gigen Intensitäten des frequenzverdoppelten Signals. Wie zu erkennen ist, liegt das Signal der

biegungskompensierten Probe niht auf Höhe des Signals der Referenzprobe, sondern entspriht

in seiner Intensität dem der verbogenen Probe. Dies belegt die Vermutung, dass die durh die

Waferbiegung induzierte Verspannung niht die Ursahe für das verstärkte Signal ist.

Eine erste Untersuhung der Silizium-Oxid-Grenz�ähe hinsihtlih mögliher Verspannun-

gen im Silizium erfolgte 1989 durh Fith et al. [83℄. Mit Hilfe der Photore�exionsspektroskopie

(engl.: photore�etane spetrosopy) konnten sie eine hydrostatishe Verzerrung im Silizium

identi�zieren, die bis zu einer Tiefe von a. 10 nm auftritt. Eine Bestätigung der Messungen

erfolgte durh Nguyen et al. [84℄, mittels hohaufgelöster spektraler Ellipsometrie (engl.: high
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Abbildung 5.10: Shematishe Darstellung der Ausbildung einer verspannten Siliziumshiht durh

thermishe Oxidation. Durh den Einbau der Sauersto�atome (rot) zwishen den Siliziumatomen (blau)

kommt es zu einer Volumenzunahme im entstandenen Oxid und somit zu einer kompressiven Verspannung.

Dies führt auh zu einer lokalen Verzerrung des darunter liegenden Siliziumgitters, dass auf Grund des

Auseinanderziehens der Bindungen parallel und senkreht zur Grenz�ähe unter Zugspannung steht [83,

86℄.

auray spetrosopi ellipsometry). Dabei stellten sie fest, dass der verspannte Bereih trotz

der Verspannug seine strukturellen Eigenshaften beibehält. Bezüglih der Art und Stärke der

Verspannung gleihen die Aussagen denen von Fith et al. mit dem Untershied, dass hier ledig-

lih eine Eindringtiefe von a. 2 nm ermittelt wurde. Einen weiteren Hinweis auf eine verspannte

Siliziumshiht nahe der Si/SiO2-Grenz�ähe liefern Ionenstreuexperimente (engl.: medium ener-

gy ion sattering spetrosopy) in Ref. [85℄.

In neueren Untersuhungen wurden bevorzugt Röntgenmethoden in Kombination mit ent-

sprehenden Streumodellen verwendet um die Si-SiO2-Grenzshiht zu untersuhen. So beobah-

ten Hasegawa et al. [87℄ mit Hilfe von Grazing-Inidene Messungen Änderungen der Abstände

der 311-Netzebenen von 0,1% in einem Tiefenbereih von bis zu 30 nm. Auh Emoto et al. [88℄

beobahten diese Vershiebung an polykristallinem Silizium, das mittels asymmetrisher Rönt-

genbeugung untersuht wurde. Daraus shlieÿen sie auf einen exponentiell abfallenden Verspan-

nungsgradienten in einer Shihtdike von 10 nm. Bei dem verspannten Bereih, der ursählih

ist für die verspannungsinduzierten Frequenzverdopplungse�ekte, handelt es sih also um eine

dünne verzerrte Shiht, die für eine Anpassung des Siliziumgitters an das vergröÿerte molare

Volumen des thermishen Oxids sorgt. Frequenzverdopplungsexperimente von Daum et al. [89℄

unterstützen diese Interpretation. Abbildung 5.10 zeigt shematish die Entstehung einer solhen

Shiht, in Anlehnung an ein Modell von Yashiro et al. [86, 90℄. Die kompressive Verspannung

im Oxid sorgt dabei für eine Zugspannung sowohl parallel, als auh senkreht zur Grenz�ähe.

Diskussion

Die in Abb. 5.8 festgestellte Proportionalität zwishen der induzierten Verspannung und der Ver-

stärkung der Nihtlinearität bestätigt erstmalig experimentell die Vorhersage eines analytishen

Modells von Govorkov et al. [35, 91℄, welhes 1989 entwikelt wurde und dessen Aussagen bisher

nur durh einen ähnlihen theoretishen Ansatz von Huang [92℄ gestützt werden konnten. In

dem sp3-Orbital Modell für diamantartige Kristallstrukturen wird die nihtlineare Suszeptibili-

tät χ(2)
mit Hilfe eines Hamiltonoperators berehnet, der die Coulomb-Wehselwirkung zwishen

den Atomorbitalen der Siliziumatome berüksihtigt. Mit Hilfe eines angepassten Terms für die

Elektron-Phonon-Wehselwirkung lässt sih der Ein�uss einer eingebrahten Verspannung be-

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



44

Ein�uss von Verspannungen auf Frequenzverdopplungse�ekte in unstrukturierten

Siliziumproben

rehnen. Dazu wurde angenommen, dass das aufgebrahte Oxid eine biaxiale Verspannung indu-

ziert, die im Silizium exponentiell mit dem Abstand zur Silizium-Oxid Grenz�ähe abnimmt:

σ(z) = σ0 exp (−z/d) , (5.2)

wobei σ0 die Verspannung an der Grenz�ähe zum Oxid ist und d eine harakteristishe Abkling-
tiefe der Verspannung, die in der Gröÿenordnung von 10 nm liegt [88℄. Für die verspannungsin-

duzierte Nihtlinearität ergibt sih in Übereinstimmung mit den vorliegenden Daten der lineare

Zusammenhang:

χ
(2)
def ∝

σ0
d
. (5.3)

Die experimentell gewonnen Erkenntnisse werden indirekt ebenfalls durh Messungen in

Ref. [92℄ gestützt. Dort wurden die nihtlinearen Koe�zienten einer (111) orientierten Silizium-

probe in Abhängigkeit von der Dike der aufgebrahten Oxidshiht untersuht. Dabei wurde für

die untersuhten Diken im Bereih von 0−20 nm ein exponentieller Zusammenhang festgestellt.

Wie bereits in Abshn. 3.1 besprohen, ist die Verspannung in dünnen Siliziumdioxidshihten

abhängig von der jeweiligen Dike. Diesbezüglih wurde für die zuvor erwähnten Shihtdiken

ebenfalls ein exponentieller Zusammenhang zwishen der Verspannung und der Oxiddike fest-

gestellt [93℄. Die Dikenabhängigkeit der nihtlinearen Koe�zienten in Ref. [92℄ lässt sih damit

als Verspannungsabhängigkeit derselben interpretieren, wobei ein linearer Zusammenhang zwi-

shen eingebrahter Verspannung und den nihtlinearen Koe�zienten besteht, wie es auh hier

festgestellt wurde.

Der Umstand, dass der Verspannungsein�uss zu einer stärkeren Erhöhung des isotropen Koef-

�zienten a im Vergleih zum anisotropen Koe�zienten c führt, kann mit Hilfe des in Abshn. 5.2

entwikelten Anshauungsmodell der χ(2)
-Tensorkomponenten erklärt werden. So lassen sih die

in a enthaltenden Komponenten d31 und d33 mit Dipolshwingungen parallel zur Ober�ähen-

normalen in Verbindung bringen, wohingegen die in c enthaltene Komponente d11 mit parallel

zur Ober�ähe shwingenden Dipolen verknüpft werden kann. Betrahtet man nun die Verspan-

nungsverteilung im Silizium, so ist aus den Biegungsmessungen bekannt, dass die eingebrahten

Verspannungen biaxial und somit parallel zur Ober�ähe homogen verteilt sind. Nah Gl. 5.2 ist

auÿerdem davon auszugehen, dass die Verspannung exponentiell mit zunehmendem Abstand zur

Si-SiO2-Grenz�ähe abnimmt. Da das verspannungsinduzierte χ
(2)

vom Gradienten der Verspan-

nung abhängt, ist es verständlih, dass die entlang des Gradienten shwingenden Dipole stärker

von selbigem beein�usst werden als die in einem homogen verzerrten Potential shwingenden.

Möglihe Verfälshungen des frequenzverdoppelten Signals

Abshlieÿend sollen zwei möglihe Ein�üsse diskutiert werden, die zu einer Verfälshung der er-

mittelten SHG Verstärkung führen könnten. Der eine betri�t den sogenannten EFISH-E�ekt (sie-

he Abshn. 2.2) bei dem es zur Ausbildung einer Raumladungszone an der Si-SiO2-Grenz�ähe

kommt. In dieser können sih, bedingt durh das eingestrahlte Liht, starke statishe Felder

ausbilden die dazu führen, dass ein Pseudo-χ(2)
-E�ekt auftritt. Dieser basiert auf der nihtlinea-

ren Suszeptibilität dritter Ordnung χ(3)
in Kombination mit dem statishen Feld und kann als

verspannungsinduzierter E�ekt fehlinterpretiert werden. Allerdings lässt sih der EFISH-E�ekt

leiht mit einer zeitabhängigen Messung des frequenzverdoppelten Signals nahweisen [27℄. Da

sih das statishe Feld in der Raumladungszone relativ langsam ausbildet, lässt sih dies an ei-

nem zeitabhängigen Anstieg des gemessenen Signals ablesen. Ein solher E�ekt wurde jedoh

niht an den untersuhten Proben festgestellt

2

. Ein weiterer Grund, der gegen das Auftreten

eines solhen E�ekts spriht ist die niedrige Dotierkonzentration des verwendeten Siliziums

2

Im Gegensatz dazu wurde bei ersten Untersuhungen an stärker dotierten Proben eine zeitabhängige Inten-

sitätserhöhung wie in Ref. [27℄ beshrieben beobahtet.
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Abbildung 5.11: Verspannungsabhängigkeit

der nihtlinearen Koe�zienten a und c ge-

messen unter dem Brewsterwinkel (Θ = 56◦)
im Vergleih zur Messung bei Θ = 45◦. Bei

Anregung unter dem Brewsterwinkel sind

Mehrfahre�exionen in der Siliziumdioxidshiht

prinzipiell ausgeshlossen. Beide Messungen

zeigen die gleihe lineare Abhängigkeit wie

zuvor beobahtet.

(ND ≈ 1, 5 · 1015cm3
). Der EFISH-E�ekt ist in der Regel erst bei deutlih höheren Konzen-

trationen zu beobahten [28℄.

Eine weitere Möglihkeit der Verfälshung des frequenzverdoppelten Signals ist der in Ref. [94,

95℄ erwähnte Ein�uss von Mehrfahre�exionen. Dieser führt zu einer oxiddikenabhängigen Ver-

änderung des frequenzverdoppelten Signals. Die Ursahe ist, dass das von der Siliziumober�ähe

re�ektierte Liht je nah Wellenlänge, Einstrahlwinkel und Oxiddike mehrfah in der Oxidshiht

re�ektiert werden kann wodurh zusätzlihe frequenzverdoppelte Feldanteile erzeugt werden. Die-

ser E�ekt sheint hier jedoh keinen nennenswerten Ein�uss zu haben. So ist die Verstärkung des

frequenzverdoppelten Signals gleihartig verspannter Proben mit untershiedliher Oxiddike im

Rahmen der Messgenauigkeit von dieser unabhängig. Auh zeigt sih in Abb. 5.8, dass die Mess-

werte aller Proben trotz untershiedliher Shihtdike auf einer Geraden liegen. Um den Ein�uss

von Mehrfahre�exionen explizit auszushlieÿen, wurde für einige Proben mit untershiedliher

Oxiddike der Verspannungsein�uss auf die nihtlinearen Koe�zienten in einer Messung unter

dem Brewsterwinkel (Θ = 56◦) bestimmt. Beim Einstrahlen unter dem Brewsterwinkel tri�t das

am Silizium re�ektierte p-polarisierte Liht ebenfalls unter dem Brewsterwinkel auf die Grenz-

�ähe von SiO2 und Luft. Da es dort nun niht mehr re�ektiert werden kann, tritt auh keine

Mehrfahre�exion mehr auf und eine entsprehender Ein�uss der Shihtdike kann ausgeshlos-

sen werden. Abbildung 5.11 zeigt, dass sih für beide nihtlineare Koe�zienten kein wesentliher

Untershied ergibt und die lineare Abhängigkeit von der Verspannung weiterhin beobahtbar ist.

Es ist anzumerken, dass in Ref. [94, 95℄ lediglih für den Fall eines s-s- sowie s-p-polarisierten

Signals eine Übereinstimmung mit dem Modell der Mehrfahre�exion gefunden werden konnte,

niht für den hier untersuhten Fall eines p-p-polarisierten Signals. Da in keiner anderen Publi-

kation, in der dielektrish beshihtete Siliziumproben untersuht wurden eine Shihtdikenab-

hängigkeit beobahtet wurde, ist zu vermuten, dass es sih hierbei um einen E�ekt handelt, der

nur unter bestimmten Bedingungen auftritt, die hier niht erfüllt sind.

Abshlussbetrahtungen

Die in diesem Kapitel vorgestellten Untersuhungen demonstrieren, wie mit Hilfe von Verspan-

nungen die nihtlinearen optishen Eigenshaften zweiter Ordnung in Silizium verstärkt werden

können. Dabei wurde durh die Ergebnisse erstmalig ein experimenteller Zusammenhang zwi-

shen der nihtlinearen Suszeptibilität χ(2)
und der eingebrahten Verspannung hergestellt, wo-

durh die theoretishen Vorhersagen von Govorkov et al. [35℄ und Huang [92℄ bestätigt werden

konnten. Neben dem qualitativen Vergleih mit der Literatur soll zum Shluss die experimen-

tell bestimmte Verstärkung der nihtlinearen Koe�zienten quantitativ mit Werten aus anderen

Untersuhungen verglihen werden. Die entsprehenden Daten sind in Tabelle 5.3 zusammenge-

fasst. Es zeigt sih, dass die experimentell ermittelte Verstärkung in der gleihen Gröÿenordnung
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Tabelle 5.3: Vergleih von aus der Literatur extrahierten Werten für die verspannungsinduzierte Ver-

stärkung der χ(2)
-Tensorkomponenten

Phänomenologishe Orien- Verspan- Verstärkung χ
(2)
rel /σ0

Ref.

Formel tierung nung [GPa℄ Suszeptibilität [1/GPa℄

Ips = |aps + cps cos 3φ|2 I20
(111) −1.7 crelps (d11) = 2.34 −0.79

[92℄

Iss = |bss sin 3φ|2 I20 brelss (d11) = 2.5 −0.88

Isp = |asp sin 4φ|2 I20 (100) - arelsp (d11) = 1.9 - [96℄

Ipp = |app + cpp cos 3φ|2 I20 (111) −0.69 arelpp(d31, d15, d33) = 2.55 −2.21 diese

crelpp(d11) = 1.6 −0.81 Arbeit

liegt wie die aus der Literatur ermittelten Werte, obwohl diese unter anderen Messbedingun-

gen bestimmt wurden. Ein geeigneteres Vergleihskriterium ist jedoh das Verhältnis der χ(2)
-

Verstärkung zur entsprehenden Verspannung. Dieses zeigt eine hohe Übereinstimmung für die

Fälle, in denen die nihtlinearen Koe�zienten von d11 abhängen.
Als Ursprung des verstärkten Signals konnte eine dünne verspannte Siliziumshiht mit ei-

ner Dike von a. 5 nm identi�ziert werden. Die Eindringtiefe der Verspannung ist somit stark

limitiert, was daran liegt, dass die dünne Oxidshiht auf Grund des diken Substrats niht re-

laxieren und somit nur lokal Verzerrungen im Siliziumgitter nahe der Grenz�ähe hervorrufen

kann. Eine Möglihkeit, den verspannten Bereih zu vergröÿern, besteht darin, die Probenober-

�ähe gitterförmig zu strukturieren. Dadurh kann die Oxidshiht teilweise in die freien Bereihe

relaxieren, was zu groÿräumigeren Verzerrungen im Silizium führt. Das im Vergleih zur plana-

ren Probe stark vergröÿerte Verspannungsvolumen könnte dann wesentlih gröÿere Beiträge zum

frequenzverdoppelten Signal liefern. Dies soll nun im folgenden Kapitel näher untersuht werden.
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6 Frequenzverdopplungse�ekte in

Silizium-Gitterstrukturen

Im Gegensatz zum vorherigen Kapitel, in dem das von einer sehr dünnen verspannten Silizium-

shiht erzeugte frequenzverdoppelte Signal untersuht wurde, soll in diesem Kapitel der Ein�uss

eines gröÿeren verspannten Bereihs bestimmt werden. Dazu wurden die oxidierten Siliziumproben

groÿ�ähig mit einem gleihmäÿigen Gittermuster strukturiert. Dadurh kann das Material besser

relaxieren und die zuvor im Oxid konzentrierte Verspannung ins Silizium eindringen (Abb. 6.1).

Im Folgenden wird zunähst die Herstellung der untersuhten Gitterproben beshrieben. Im

Anshluss werden die ins Silizium induzierten Verspannungen mittels hohaufgelöster Röntgen-

beugung (Abshn. 4.1) harakterisiert. Danah werden die nihtlinearen optishen Eigenshaften

der Gitterstrukturen mittels Frequenzverdopplungsmessungen analog zu Kapitel 5 analysiert. In

der anknüpfenden Diskussion werden die Ergebnisse der nihtlinearen Messungen mit Hilfe eines

einfahen phänomenologishen Modells erklärt und der Ein�uss der Verspannung auf das gemes-

sene Signal erörtert.

Teile der hier vorgestellten Ergebnisse wurden vom Autor in Ref. [97℄ verö�entliht.

Abbildung 6.1: Shematishe Darstellung

der Verspannungsrelaxation in verspannten

Silizium-Gitterstrukturen. Hier kann sih

das Oxid (blau) teilweise in den freien Be-

reih ausdehnen, wodurh der darunterlie-

gende Siliziumzahn ebenfalls gedehnt wird.

Es ist zu erwarten, dass der verspannte Be-

reih (rot) wesentlih gröÿer ist als im un-

strukturierten Fall.

6.1 Herstellung periodisher Gitterstrukturen in Silizium

Um den Ein�uss von Verspannungen auf die nihtlineare Suszeptibilität χ(2)
in einem gröÿeren

Volumen zu untersuhen, wurden verspannte und unverspannte (111)-orientierte Siliziumstüke

mit einer periodishen Gitterstruktur versehen. Für die verspannten Proben wurde zunähst

wie im vorherigen Kapitel ein kompletter Wafer mittels thermisher Oxidation (Abshn. 3.1)

beshihtet. Die dabei erzeugte Shiht wurde dann mittels Waferbiegeanalyse (Abshn. 4.1)

harakterisiert. Für die hier verwendeten SiO2-Shihten wurde eine Dike von a. 110 nm und

eine Verspannung von σ = −450 MPa festgestellt. Zusätzlih zu den oxidierten Proben wur-

den unbeshihtete (unverspannte) Siliziumproben prozessiert, die als Referenzproben verwendet

wurden. Die zur Strukturierung der Proben notwendigen Shritte sind in Abb. 6.2 zusammenge-

fasst und werden im Folgenden näher erläutert. Bei der Herstellung der Referenzproben entfallen

die Shritte (a) und (g). Zunähst wurde die Probe mit Fotolak beshihtet, mittels Laserinter-

ferenzlithogra�e (Abshn. 3.2) strukturiert und dann entwikelt. Vor der anshlieÿenden Chrom-

beshihtung wurde die Probe mit einem Plasmaprozess gereinigt. Dadurh wurden Lakreste,
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Abbildung 6.2: Übersiht

über die Prozessshritte zur

Herstellung strukturierter

Proben. Shritt (a) ist in

Abshn. 3.1, Shritte (b)-

(d) in Abshn. 3.2 und

Shritte (g) und (h) in

Abshn. 3.3 näher erläu-

tert. Eine zusammenfassen-

de Beshreibung der übri-

gen Shritte erfolgt im vor-

liegenden Kapitel.

die während der Entwiklung niht abgelöst wurden, vom Silizium entfernt. Dies ist wihtig, da-

mit bei der anshlieÿenden Chromabsheidung das Chrom direkt auf dem Silizium haften kann.

Zur Reinigung wurde ein (4:1) N2/O2-Plasma (160 sm) bei einer Leistung von 120 W und

einem Kammerdruk von a. 0,1 Torr verwendet. Die Prozessdauer wurde auf 30 s begrenzt, um

die Lakstege niht unnötig abzutragen.

Die Beshihtung mit Chrom erfolgte mittels Elektronenstrahlverdampfung eines Chrom-

Targets. Da die Verdampfung im Hohvakuum stattfand, kam es zu einer gerihteten Beshih-

tung der Probe, so dass nur die Ober�ähen, niht aber die Seitenwände der Lakstege bedekt

wurden

1

. Die Dike der Chromshiht betrug 30 nm. Sie ist damit dik genug, um Inselbildung

bei der Absheidung zu verhindern und gleihzeitig dünn genug, um beim anshlieÿenden Lift-

O�-Prozess glatte Kanten zu erzeugen.

Für den Lift-O� wurde die Probe zusammen mit Remover�üssigkeit (Allresist AR300-70)

ins Ultrashallbad gegeben. Der Remover greift an den vom Chrom unbedekten Seitenwänden

den Lak an und löst ihn auf. Dadurh wurde auh die darauf be�ndlihe Chromshiht entfernt.

Lak- und Chromreste wurden mit Isopropanol und Aeton abgespült und die Probe mit Stiksto�

getroknet. Danah wurden Oxid und Silizium mit den in Abshn. 3.3 beshriebenen Ätzrezepten

strukturiert.

(a) Unverspannte (111)-Silizium Probe IL135-3 (b) Verspannte Probe IL136-3 mit einer 109 nm di-

ken Oxidshiht

Abbildung 6.3: Elektronenmikroskopaufnahmen der untersuhten Proben.

1

Der bei der Belihtung erzeugte Untershnitt im Lak (siehe Abshn. 3.2) hilft hier zusätzlih, eine Beshih-

tung der Seiten�ähen mit Chrom zu verhindern.
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Bevor nun das Chrom von der fertigen Probe entfernt werden konnte, musste die Probe

zunähst in einem Sauersto�plasma intensiv gereinigt werden

2

. Dabei wird die dünne Polymer-

shiht abgelöst, die sih während des Ätzvorgangs über die Probe gelegt hat. Dieser Shritt ist

erforderlih, da sonst die Lösung zum Entfernen des Chroms niht zum selbigen vordringen kann.

Zum Entfernen des Chroms wurde eine Lösung aus Ammoniumer(IV)-nitrat und Perhlorsäure

verwendet

3

. Beispiele der fertigen Gitterproben sind in Abb. 6.3 dargestellt.

6.2 Verspannungsharakterisierung mittels HRXRD

Um Informationen über die Verspannungsverteilung in den Gitterzähnen zu erhalten, wurden

Untersuhungen der Gitterstruktur mittels der in Abshn. 4.1 beshriebenen HRXRD-Methode

durhgeführt. Die dabei gewonnenen Gitterkarten (engl.: Reiproal-Spae-Maps) enthalten In-

formationen über die Verteilung der Verspannung in den Gitterzähnen. Um diese zu analysieren,

wird der Ansatz der Vorwärtsmodellierung genutzt. Dabei wird zunähst aus Anfangsannahmen

mit Hilfe einer FEM-Simulation (Abshn. 4.3) die Verspannungsverteilung in einem Zahn bereh-

net. Anshlieÿend werden die ermittelten Informationen über die resultierende Vershiebung der

Gitteratome zur numerishen Berehnung der Röntgenbeugung am Modellgitter verwendet. Die

numerish bestimmte Reiproal-Spae-Map lässt sih dann mit dem Messergebnis vergleihen.

Dass diese Methode geeignet ist, um Rükshlüsse auf die Verspannungseigenshaften von Struk-

turen im Nanometerbereih zu ziehen, wurde bereits in der Dissertation von Hanke [71℄ gezeigt.

Dort wurden Silizium-Germanium-Inseln auf ihre Verspannungseigenshaften untersuht. Hier

wird diese Methode auf den Fall periodisher Strukturen angewendet.

Zunähst wurde die Referenzprobe (Abb. 6.3 (a)) untersuht. Dafür wurde der symmetrishe

(111)-Re�ex gemessen, bei dem die x-Komponente des Di�erenzvektors

~Q vershwindet

5

. Der

entsprehende Einfallswinkel beträgt dabei Θ = 14, 221◦. In der Reiproal-Spae-Map der Refe-

renzprobe in Abb. 6.4 (a) ist die gemessene Streuintensität logarithmish dargestellt. In der Mitte

der Reiproal Spae Map (Qx = 0 Å

−1; Qz = 2, 004 Å

−1
) zeigt sih der starke (111)-Re�ex des

unstrukturierten Substrats. Zusätzlih dazu treten in horizontaler Rihtung vertikale Streifen

mit gleihem Abstand auf, deren Intensität nah auÿen hin abnimmt. Bei genauerer Betrahtung

lässt sih feststellen, dass die Intensität niht monoton abfällt, sondern moduliert ist, wobei sih

Streifen höherer und niedrigerer Intensität abwehseln. Zumindest für die drei stärksten mittigen

Streifen lässt sih auh eine Modulation der Intensität in z-Rihtung erkennen, die allerdings

rash abklingt. Um die Ursahe der Beobahtungen zu verstehen, ist es hilfreih, die gemessene

Gitterkarte numerish durh eine Simulation der Beugungse�ekte zu modellieren.

Modellierung der Reiproal Spae Maps

Die Beugung von Röntgenstrahlen lässt sih durh zwei vershiedene Theorien beshreiben, die

kinematishe und die dynamishe Streutheorie. Den wesentlihen Untershied zwishen beiden

stellt die Vereinfahung des Streuprozesses in der kinematishen Theorie dar. Hier wird die Mehr-

fahstreuung der Röntgenquanten im Kristall sowie die lokalen Eigenshaften der Streuzentren

2

Die Reinigung erfolgte mit einem Niederfrequenz-Plasmaätzer (f=44 kHz) der Firma Diener. Zur Reinigung

wurde ein Sauersto��uss von 160 sm, bei einem Kammerdruk von 0,1 Torr und einer LF-Leistung von 300 W,

verwendet. Für die Prozessdauer hat sih eine Zeit von 5 min als ausreihend erwiesen.

3

Zur Herstellung der Lösung zumChromätzen wurden 1,09 gr Ammoniumer(IV)-nitrat, 0,36 ml Perhlorsäure

und 8,377 ml Wasser verwendet.

4

Bei dem shräg verlaufenden Re�ex in der gemessenen Gitterkarte handelt es sih um ein gerätebedingtes

Artefakt (Analysatorstreak).

5

Allgemein werden Röntgenre�exe in symmetrishe und asymmetrishe Re�exe unterteilt [70℄. Da im Fall

symmetrisher Re�exe die x-Komponente der Wellenvektoren der einfallenden und gebeugten Welle gleih ist, gilt

Qx = 0 Å

−1
.
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vernahlässigt. Zwar versagt die kinematishe Theorie bei unendlih ausgedehnten Kristallstruk-

turen, für hinreihend kleine Strukturen, wie die hier untersuhten Gitter, lässt sie sih jedoh

nutzen [71℄. Nah Ref. [98℄ ist die Amplitude der gestreuten Röntgenstrahlung gegeben durh:

A =

∫

ρ(~r) exp
(

i ~Q~r
)

dV. (6.1)

Hierbei ist ρ(~r) die lokale Elektronendihte am Ort ~r. Durh die verspannungsinduzierte Ver-

shiebung ~u(~r) der Kristallstruktur vershiebt sih ebenfalls die lokale Elektronendihte, so dass

ρ(~r)def = ρ(~r − ~u(~r)) bzw. ρ(~r + ~u(~r))def = ρ(~r) (6.2)

gilt. Durh Einsetzen von ρ(~r)def in Gl. 6.1 und eine anshlieÿende Koordinatentransformation

entsprehend Gl. 6.2 ergibt sih unter Berüksihtigung der verspannungsinduzierten Gitterver-

shiebung der folgende Ausdruk für die Streuamplitude:

A =

∫

ρ(~r) exp
(

i ~Q (~r + ~u(~r))
)

dV. (6.3)

Um die numerishe Behandlung von Gl. 6.3 zu vereinfahen, lässt sih die Struktur in Superzellen

unterteilen und das Integral in zwei Summen aufteilen:

AZahn =
∑

i

∑

j

ρ(~ri + ~r
′

j) exp
(

i ~Q
(

~ri + ~r
′

j + ~u(~ri + ~r
′

j)
))

. (6.4)

Der Ort der Superzelle wird dabei durh ~ri angegeben, ~r
′

j bestimmt die Position der einzelnen Ato-

me darin. Da es sih bei den Proben um einkristallines Silizium handelt, bei dem die Elektronen-

dihteverteilung auÿer durh die Verspannung niht weiter beein�usst wird, kann angenommen
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(a) Experimentell bestimmte Reiproal Spae Map

der unverspannten Referenzprobe.

-0,010 -0,005 0,000 0,005 0,010
1,985

1,990

1,995

2,000

2,005

2,010

2,015

2,020 6

7

7

8

9

9

10

lo
g.

 In
te

ns
itä

t [
b.

E
.]

Qx [1/Å]

Q
z [1

/Å
]

(b) Simulierte Reiproal Spae Map der unver-

spannten Referenzprobe

Abbildung 6.4: Vergleih der gemessenen und simulierten Reiproal Spae Maps des (111)-Re�exes der

unverspannten Referenzprobe IL135-3. Der Vergleih weist eine hohe Übereinstimmung zwishen Theorie

und Experiment auf.

4
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Abbildung 6.5: Skizze zur Numme-

rierung der zur Röntgenbeugung bei-

tragenden Einheitszellen im Fall der

Beugung an mehreren Gitterzähnen.

werden, dass jede Zelle die gleihe Elektronendihteverteilung besitzt, d.h. ρ(~ri+~r
′

j) = ρ(~r
′

j) [71℄.

Da davon auszugehen ist, dass die induzierten Verformungen sehr klein sind, können die Ände-

rungen innerhalb einer einzelnen Superzelle vernahlässigt werden, so dass ~u(~ri + ~r
′

j) ≈ ~u(~ri) gilt.
Damit lässt sih die Formel zur Bestimmung der Streuamplitude in die Form bringen, in der sie

auh im numerishen Modell verwendet wird:

AZahn =
∑

i

∑

j

ρ exp
(

i ~Q~r
′

j

)

︸ ︷︷ ︸

F

exp
(

i ~Q (~ri + ~u(~ri))
)

. (6.5)

Der Ein�uss der einzelnen Superzelle spiegelt sih hier in Form eines Strukturfaktors F wider, der

lediglih zu einer Skalierung des berehneten Signals führt. Für die Berehnung der Reiproal

Spae Map wurden die Einheitszellen so gewählt, dass sie jeweils 10 × 10 × 10 Gitteratome

umfassen. Dies ermögliht es, die Gitterstruktur möglihst exakt zu beshreiben und gewährleistet

gleihzeitig akzeptable Rehenzeiten. Der Strukturfaktor wurde der Einfahheit halber auf F = 1
gesetzt.

Mit Gl. 6.5 ist es nun möglih die Reiproal Spae Map eines Zahns des Gitters zu be-

rehnen. Da das überlagerte Signal benahbarter Zähne ebenfalls zu Interferenz führt, ist es

erforderlih, in der Streuamplitude den Ein�uss mehrerer Zähne zu berüksihtigen. Dies lässt

sih durh eine Summation über alle Phasenterme der Einheitszellen (~r1 bis ~rn) der Gitterzähne
erreihen (siehe Abb. 6.5), wobei sih die äquivalenten Koordinaten der vershiedenen Zähne in

ihrer x-Komponente um ein Vielfahes der Gitterkonstante Γ untersheiden. Für die Gesamt-

streuamplitude AGesamt gilt daher:

AGesamt = ei
~Q (~r1+~u(~r1)) + · · · + ei

~Q (~rn+~u(~rn)) + ei
~Q (~r1+~u(~r1)+~ex Γ) + · · ·+ ei

~Q (~rn+~u(~rn)+~ex Γ) + · · ·
· · ·+ ei

~Q (~r1+~u(~r1)+~exN Γ) + · · ·+ ei
~Q (~rn+~u(~rn)+~exN Γ)

(6.6)

=

n∑

i

ei
~Q (~ri+~u(~ri))

︸ ︷︷ ︸

AZahn

·
(
1 + ei Qx Γ + · · ·+ ei QxN Γ

)
(6.7)

= AZahn ·
N∑

g=0

ei Qx g Γ

︸ ︷︷ ︸

G

= AZahn ·
ei Qx Γ (N+1) − 1

ei Qx ΓN − 1
. (6.8)

Gleihung 6.8 zeigt, dass sih die Streuamplitude AGesamt aus einer Überlagerung der Streuampli-

tude eines einzelnen Zahns (vgl. Gl. 6.5) mit einem Phasenfaktor G ergibt, wobei G den Ein�uss

des Gesamtgitters berüksihtigt, der von der Gitterkonstante Γ und der Anzahl der interferie-

renden Zähne bestimmt wird. Wie in Abshn. 4.1 angegeben, besitzt der kohärent beleuhtete

Bereih auf der Probe eine Breite von a. 4 µm. Da die Gitterkonstante der untersuhten Proben

a. 830 nm beträgt, wurden zum Vergleih mit den experimentellen Werten Reiproal Spae

Maps für eine Struktur mit fünf Gitterperioden berehnet. Die berehnete Reiproal Spae Map

der unverspannten Probe ist in Abb. 6.4 (b) dargestellt.
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(a) Experimentell ermittelte Reiproal Spae Map

der verspannten Probe.
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(b) Simulierte Reiproal Spae Map der verspann-

ten Probe .

Abbildung 6.6: Vergleih der gemessenen und simulierten Reiproal Spae Maps des (111)-Re�exes

der verspannten Probe IL136-3. Die weiÿen Linien zeigen die verspannungsbedingte Vershiebung der

Beugungsstreifen auf.

Vergleih von Experiment und Modell

Der Vergleih der numerish bestimmten Gitterkarten mit den experimentell ermittelten zeigt

gute Übereinstimmung zwishen beiden (Abb. 6.4 (a)), was die Rihtigkeit der im Modell gemah-

ten Annahmen belegt. Durh die Variation der Modellparameter lassen sih die vershiedenen

Ein�üsse auf die Beugungsintensität näher bestimmen. So hängt die in Qz-Rihtung auftretende

Intensitätsmodulation von der Höhe der Zähne ab. Analog wird die Modulation in Qx-Rihtung

von der Breite des Zahns beein�usst, wobei ein shmalerer Zahn breitere Beugungsmaxima er-

zeugt. Ein einzelner Zahn liefert dabei eine Intensitätsverteilung, die der Beugung an einem

zweidimensionalen Spalt mit den Abmessungen des Zahnquershnitts entspriht. Zusätzlih wird

in Qx-Rihtung das Beugungsbild des Zahns von der Interferenz der vershiedenen Zähne überla-

gert (Term G in Gl. 6.8), die auf Grund der gröÿeren Gitterkonstante eine geringere Periodizität

im reziproken Raum besitzen. Daher lässt sih aus dem Abstand der einzelnen Intensitätsmaxima

in Qx-Rihtung die Gitterkonstante der Probe ablesen. Die Überlagerung der Beugung am ein-

zelnen Zahn und die Beugung an mehreren Zähnen (Gl. 6.8) erklärt auh die zuvor beshriebene

Intensitätsmodulation der Maxima in Qx-Rihtung. Die Anzahl der an der Beugung beteiligten

Zähne beein�usst hierbei die Breite der einzelnen Maxima.

Nahdem anhand der unverspannten Struktur die Funktionalität des numerishen Modells

belegt werden konnte, lässt sih das Modell nun auf den Fall einer verspannten Gitterstruktur

(Abb. 6.3 (b)) anwenden. Dazu wurde Probe IL136-3 untersuht, die eine kompressive Verspan-

nung von σ = −450 MPa aufweist. Die entsprehende Reiproal Spae Map ist in Abb. 6.6 (a)

dargestellt. Der Ein�uss der Verspannung zeigt sih hier in einer Vershiebung der Intensitäts-

maxima in Qz-Rihtung, was zu einer konkaven Verbiegung der Beugungsstreifen führt (weiÿe

Linien in Abb. 6.6). Diese ist harakteristish für die durh eine kompressive Verspannung indu-
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Abbildung 6.7: Dehnungsverlauf im für die Simulation der reziproken Gitterkarte (Abb. 6.6

(b))verwendeten FEM-Modell (entlang der roten Linie rehts). Rehts ist qualitativ die Dehnung ǫxx
bzw. ǫzz dargestellt. Die verspannungsinduzierte Deformation ist stark übertrieben (× 60) dargestellt.

zierte Verzerrung des Kristalls (vgl. Ref. [70℄). Da es sih bei dem untersuhten Re�ex um einen

symmetrishen Re�ex handelt, spiegelt sih darin nur die Änderung des Netzebenenabstandes in

z-Rihtung wider, was einer Verzerrung des Kristalls (ǫzz) in dieser Rihtung entspriht. Obwohl

die Verspannung in der aufgebrahten Oxidshiht in horizontaler Rihtung wirkt, kommt es im

Silizium auh zu einer Dehnung in vertikaler (z-)Rihtung. Dies wird zum einen durh die in

elastishen Materialien auftretende Querkontraktion bedingt. Zum anderen führt die verspan-

nungsbedingte Deformation der Siliziumzähne (vgl. Abb. 6.7) zu einer inhomogenen Verteilung

der Dehnungskomponenten.

Analog zur unverspannten Struktur lässt sih auh hier die Reiproal Spae Map mit Hilfe

von Gl. 6.8 berehnen, wobei nun die Verzerrung des Gitters ~u(~r) zu berüksihtigen ist. Das

Resultat ist in Abb. 6.6 dargestellt und zeigt wiederum eine hohe Übereinstimmung mit der

experimentellen Gitterkarte. Die Werte für die Vershiebung der Gitterpunkte wurden mittels

FEM-Simulation mit ComsolMultiphysis ermittelt

6

, wobei als Modellparameter die Werte aus

den Elektronenmikroskopaufnahmen und der Waferbiegungsmessung übernommen wurden. Zur

Überprüfung der Rihtigkeit der mittels Waferbiegung gemessenen Verspannung in der Oxid-

shiht wurde diese im FEM-Modell variiert und das entsprehende Beugungsbild mit dem ex-

perimentell bestimmten verglihen. Dabei hat sih gezeigt, dass für die gemessene Verspannung

von σ = −450 MPa die gröÿte Übereinstimmung erzielt wird.

In Abb. 6.7 ist der Dehnungsverlauf des Modells für ǫxx und ǫzz dargestellt. Da die auf-

gebrahte Verspannung hauptsählih in x-Rihtung wirkt, ist die ǫxx-Komponente im Silizium

wesentlih stärker als ǫzz. Das Vorzeihen von ǫxx ist dabei positiv, da das kompressiv verspannte
Oxid das darunter liegende Material auseinander zieht. Links im Bild ist der Dehnungsverlauf

in der Probenmitte entlang der z-Rihtung dargestellt. Die dominante Komponente ǫxx klingt

über eine Tiefe von a. 150 nm auf Null ab, so dass dieser Bereih einen signi�kanten Verspan-

nungsgradienten aufweist, dem eine verspannungsinduzierte Nihtlinearität zugewiesen werden

kann.

Die Dehnung ǫzz ist zunähst negativ und besitzt nah einem Nulldurhgang ein Maximum in

einer Tiefe von a. 150 nm. Ab dort klingt sie auf Null ab. Dieses Verhalten lässt sih am Besten

anhand der rehts in Abb. 6.7 dargestellten Verspannungsverteilung verstehen. Wie dort über-

spitzt dargestellt ist, kommt es zu einer Aufwölbung der Oxidshiht, was zu einer Verbiegung

6

Bei der FEM-Simulation wurde das Modell eines ebenen Verzerrungszustandes verwendet [99℄, das sih für

Probleme eignet, bei denen sih die Verspannung in einer Raumrihtung niht ändert. Als mehanishe Parameter

für das Oxid und das Silizium wurden verwendet: ESi = 170 GPa, ESiO2
= 70 GPa, νSi = 0, 22 und νSiO2

= 0, 17.
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des darunterliegenden Siliziums führt. Betrahtet man das System Oxid / obere Siliziumshiht

(dSi ≈ 40 nm) als eine Art Bimetallstreifen, so führt die Aufwölbung des Oxids zu einer lokalen

Stauhung des direkt darunter be�ndlihen Siliziums, was negativen Dehnungswerten entspriht.

Da die obere Siliziumshiht mit dem unteren Teil des Zahns verbunden ist, kommt es dort zu ei-

nem Auseinanderziehen des Materials in z-Rihtung, was einer positiven Dehnung entspriht. Die

Übereinstimmung der mittels Streutheorie berehneten Daten mit denen der Röntgenmessung

bestätigt die Rihtigkeit der Simulation.

Zusammenfassend lässt sih festhalten, dass die Strukturierung der verspannten Siliziumpro-

ben zu einer stark vergröÿerten verspannten Shiht führt, deren Verzerrung mit der Tiefe von

a. 0,16% auf Null abfällt. Auf Grund des damit verbundenen Verspannungsgradienten ist davon

auszugehen, dass nur diese Shiht eine verspannungsinduzierte Nihtlinearität besitzen kann.

Diese soll im nähsten Abshnitt untersuht werden.

6.3 Frequenzverdopplung in Silizium-Gitterstrukturen

Im vorhergehenden Abshnitt konnte gezeigt werden, dass sih durh das Einbringen einer la-

teralen Strukturierung tatsählih wesentlih gröÿere inhomogen verzerrte Bereihe im Silizium

erzeugen lassen als es für planare Proben möglih ist. Nun sollen diese Proben analog zu den

unstrukturierten Proben hinsihtlih ihrer nihtlinearen optishen Eigenshaften zweiter Ord-

nung untersuht werden. Die Messung des frequenzverdoppelten Signals erfolgte dabei analog

zu Abshn. 5.1 in Re�exion, in einer p-p-Strahlkon�guration unter einem Einstrahlwinkel von

Θ = 45◦. Die untersuhte Probe wurde ebenfalls um ihre Normalenahse gedreht, wobei der

Azimutalwinkel ϕ = 0◦ stets so gewählt wurde, dass der einfallende Strahl entlang der Strei-

fenrihtung des Gitters läuft. Die entsprehenden Intensitätsverläufe sind in Abb. 6.8 für eine

unverspannte (a) und eine verspannte Gitterstruktur (b) dargestellt. Es ist anzumerken, dass bei

der Herstellung des Liniengitters der verspannten Probe (Abb. 6.8 (b)) die Siliziumprobe um 90◦

(a) Frequenzverdoppeltes Signal einer unver-

spannten Siliziumprobe mit Liniengitter.

(b) Frequenzverdoppeltes Signal einer mit

thermishem Oxid verspannten Siliziumpro-

be mit Liniengitter. Der Siliziumkristall ist im

Vergleih zu (a) um 90
◦
gedreht.

Abbildung 6.8: Frequenzverdoppeltes Signal einer verspannten sowie einer unverspannten Siliziumprobe

mit periodisher Linienstruktur. Das Signal weist eine stark veränderte Winkelabhängigkeit auf, die mit

Beugungse�ekten am Liniengitter erklärt werden kann. Der Azimutalwinkel ϕ wurde stets so gewählt,

wie in Inset (a) dargestellt.
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Abbildung 6.9: Shematishe Darstellung

der Beugung an einem Streifengitter. Die

in die Gitterebene projizierten Wellenvek-

toren lassen sih in Komponenten parallel

und senkreht zum Gitter zerlegen (ky und

kx). Die Parallelkomponenten des einfallen-
den und des gebeugten Strahls müssen da-

bei gleih sein. Die Komponenten senkreht

zum Gitter können sih um ein ganzzahliges

Vielfahes m des Gittervektors 2π/a unter-

sheiden.

gedreht war, so dass die groÿen Intensitätsmaxima des 2ω-Signals gegenüber der unverspannten
Probe (Abb. 6.8 (a)) ebenfalls um 90◦ gedreht auftreten.

Beide Gra�ken zeigen ein frequenzverdoppeltes Signal, dessen Abhängigkeit vom Azimutal-

winkel sih stark von dem Signal einer unstrukturierten Ober�ähe untersheidet. So ist statt der

bisherigen Dreizähligkeit nur noh eine annähernde Spiegelsymmetrie zu erkennen. Auh reagiert

das Signal je nah Winkelbereih wesentlih emp�ndliher gegenüber kleinen Änderungen in der

Einstrahlrihtung. Es ist o�ensihtlih, dass das modi�zierte Signal in einem Zusammenhang mit

der eingeführten Strukturierung steht.

Um das gemessene Signal hinsihtlih mögliher Verspannungsein�üsse analysieren zu kön-

nen, ist es daher zunähst erforderlih, den Ein�uss der Strukturierung zu separieren. Da die

periodishen Linienstrukturen mit einem Linienabstand im Bereih der verwendeten Wellen-

längen ein Beugungsgitter darstellen, ist davon auszugehen, dass das detektierte Signal durh

Beugungse�ekte verändert wurde. So können je nah Einfalls- und Azimutalwinkel untershied-

lihe Beugungsordnungen angeregt werden, wodurh der Anteil des direkt re�ektierten Lihts

beein�usst wird. Die Winkel der anregbaren Beugungsordnungen lassen sih mit Hilfe von Git-

tergleihungen [100℄ bestimmen. Da im vorliegenden Fall die Anregung niht nur senkreht bzw.

parallel zu den Gitterlinien erfolgte, ist hier analog zu Ref. [101℄ eine allgemeinere Form der Git-

tergleihung zu nutzen. Diese lässt sih ausgehend von den in die Ebene des Gitters projizierten

Komponenten des Wellenvektors bestimmen (siehe Abb. 6.9), für die gilt:

kxi +m
2π

a
= kxm sowie kyi = kym. (6.9)

In Abhängigkeit von Θ und ϕ ergibt sih dann

2π

λ
sinΘi sinϕi +m

2π

a
=

2π

λ
sinΘm sinϕm , (6.10)

2π

λ
sinΘi cosϕi =

2π

λ
sinΘm cosϕm . (6.11)

Die Variablen Θm und ϕm geben hierbei den Austritts- und Azimutalwinkel derm-ten Beugungs-

ordnung an. Aus Gleihungen 6.10 und 6.11 lassen sih Ausdrüke für Θm und ϕm bestimmen

7

:

sin2Θm = sin2Θi + 2mλ/a sinΘi sinϕi +m2 λ2/a2 (6.12)

tanϕm =
sinΘi sinϕi +mλ/a

sinΘi cosϕi
. (6.13)

Mit Hilfe dieser Gleihungen lassen sih nun niht nur die Beugungswinkel berehnen, sondern

auh die Anzahl der anregbaren Beugungsordnungen bestimmen.

7

Um Θm zu ermitteln, wird die Summe k2
xm + k2

ym gebildet. Zur Bestimmung von ϕm werden Gl. 6.10 und

6.11 nah der jeweiligen Winkelfunktion von ϕm umgestellt und durh einander dividiert.
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Abbildung 6.10: Vergleih der experimentell

und numerish bestimmten Beugungse�zienzen

für die in Abb. 6.8 (a) vorgestellte unverspann-

te Probe. Die Beugungse�zienzen nullter Ord-

nungen weisen eine gute Übereinstimmung auf.

Die Abweihungen lassen sih mit der ungenau-

en Kenntnis der exakten Probenparameter erklä-

ren. Die Beugungse�zienzen weisen eine zweizäh-

lige Rotationssymmetrie auf, die durh die Lini-

enstruktur des Gitters bedingt ist. Zur Glättung

des Signals wurde über äquivalente Winkelberei-

he gemittelt.

Experimentell können die höheren Beugungsordnungen jedoh niht bestimmt werden. Dies

liegt daran, dass sih bei der verwendeten Messkon�guration der ein- und ausfallende Strahl in

einer Ebene be�nden müssen. In der Regel gilt jedoh ϕi 6= ϕm für m 6= 0, so dass dies niht der
Fall ist. Abbildung 6.10 zeigt die Beugungse�zienz nullter Ordnung bei einer Anregungswellen-

länge von 400 nm für den Fall der unverspannten Probe, deren frequenzverdoppeltes Signal in

Abb. 6.8 (a) dargestellt wurde. Der Intensitätsverlauf weist eine zweizählige Rotationssymmetrie

sowie zwei Spiegelebenen auf, was gerade der Symmetrie des Streifengitters entspriht. Die Modu-

lation des Signals in Abhängigkeit vom Azimutalwinkel ergibt sih dadurh, dass sih für unter-

shiedlihe Einstrahlrihtungen die Beugungse�zienz in andere Ordnungen ändert. Zwar können

diese wie erwähnt niht experimentell erfasst werden, numerish lassen sih die entsprehenden

Beugungse�zienzen jedoh berehnen. In Abb. 6.10 ist zusätzlih die berehnete E�zienz der

nullten und minus ersten Beugungsordnung abgebildet. Die Berehnung der Beugungse�zienzen

erfolgte mit der Fourier-Modalen-Methode (FMM), die in Ref. [102, 103℄ näher beshrieben ist.

Die E�zienzen minus erster Ordnung weisen gerade für die Winkel Maxima auf, bei denen die

E�zienz der nullten Ordnung ein Minimum besitzt (Wood Anomalie [104℄). Dies zeigt sih in

Abb. 6.10 besonders deutlih, da in diesem Fall die Gitterkonstante Γ = 800 nm beträgt, wodurh

nah Gl. 6.12 nur sehr wenige Beugungsordnungen angeregt werden können. Dementsprehend

enthält die minus erste Beugungsordnung einen Groÿteil des niht direkt re�ektierten Lihts.

6.4 Diskussion

Da das 2ω-Signal im vorliegenden Fall durh die Beugungseigenshaften des Gitters beein�usst

wird, ist es hier niht ohne Weiteres möglih, auf den Ein�uss der Verspannung im Siliziumgitter

zu shlieÿen. Es ist zunähst erforderlih, beide Ein�üsse zu trennen. Dazu wird im Folgenden ein

Modell entwikelt, das den E�ekt des Gitters, niht jedoh den Ein�uss der Volumenverspannung

berüksihtigt. Dieser lässt sih in einem anshlieÿenden Vergleih von Messung und Modell

feststellen.

Faltungsmodell zur Beshreibung der Frequenzverdopplung am Gitter

Um ein Verständnis für den Ein�uss der Gitterstruktur auf das frequenzverdoppelte Signal

(Abb. 6.8) zu entwikeln, lässt sih von folgender Überlegung ausgehen. Die Symmetrie des

Signals der ungestörten Ober�ähe beruht auf den atomaren Bindungsverhältnissen im Kristall.

Diese sollten auh durh die Gitterstruktur, bis auf die Bereihe direkt an den Kanten der Git-

terlinien, niht verändert werden. Es ist daher davon auszugehen, dass auh in der Gitterstruktur

lokal ein frequenzverdoppeltes Signal mit dreizähliger Symmetrie erzeugt wird. Das abgestrahlte
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Liht erfährt jedoh im Fernfeld auf Grund der Gitterstruktur nur für die erlaubten Beugungs-

ordnungen eine konstruktive Überlagerung der lokalen Felder. Daher ist zu vermuten, dass die

Symmetrie des gemessenen Signals aus einer Überlagerung der lokalen und globalen Symmetri-

en besteht. Dies lässt sih überprüfen, indem das frequenzverdoppelte Signal einer ungestörten

Probe mit der Beugungse�zienz des Gitters gefaltet wird. Hier wurde die für eine Wellenlänge

von 400 nm bestimmte Beugungse�zienz verwendet.

Dass im Fall von Frequenzverdopplung die Beugungseigenshaften des detektierten Signals

von der Wellenlänge des frequenzverdoppelten Lihts dominiert werden, lässt sih mit Hilfe

der Gittergleihung verstehen. Für den einfahen Fall des Lihteinfalls quer zu den Gitterlinien

(ϕ = 90◦) vereinfaht sih Gl. 6.10 zu

a (sinΘm − sinΘi) = mλ . (6.14)

Die linke Seite beshreibt dabei die Ganguntershiede, die beim gebeugten und beim einfallenden

Strahl auftreten. Beide sind unabhängig von der jeweiligen Wellenlänge des Strahls. Die Bedin-

gung für konstruktive Interferenz ist, dass der Gesamtganguntershied am Ort der Detektion

einem ganzzahligen Vielfahen der dort auftre�enden Wellenlänge entspriht. Die Beugungsord-

nungen werden daher nur durh die Wellenlänge des frequenzverdoppelten Signals bestimmt, der

Anregungsstrahl sorgt lediglih für eine wellenlängenunabhängige Phasenvershiebung.

Abbildung 6.11 zeigt den Vergleih des Messsignals mit dem berehneten Signal des Fal-

tungsmodells für die in Abb. 6.8 gezeigten Messungen. Es lässt sih erkennen, dass das Modell

alle harakteristishen Merkmale des Messsignals hinreihend gut wiedergibt. Eine ähnlih gu-

te Übereinstimmung konnte auh für alle anderen untersuhten Strukturen beobahtet werden.

Noh signi�kanter ist die Übereinstimmung zwishen der Beugungse�zienz und dem frequenzver-

doppelten Signal im Fall eines (100) orientierten Siliziumgitters. Da das lokal erzeugte frequenz-

verdoppelte Signal im Wesentlihen isotrop ist und nur eine relativ shwahe winkelabhängige

Modulation aufweist, wird die Form des frequenzverdoppelten Signals von den Beugungseigen-

shaften des Gitters bestimmt. Dies lässt den Shluss zu, dass die Faltung der winkelabhängigen
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Abbildung 6.11: Vergleih der frequenzverdoppelten Intensität mit der nah Gl. 6.17 berehneten In-

tensität des Faltungsmodells. In beiden Fällen ergibt sih eine gute Übereinstimmung zwishen Messung

und Modell. Ein zusätzliher Ein�uss der Verspannung im Gitter ist daher niht nahweisbar.
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Beugungse�zienz mit dem frequenzverdoppelten Signal einer ungestörten Struktur ein grobes

aber dennoh geeignetes Modell liefert, mit dem die Auswirkungen des Gittere�ekts unabhängig

vom Ein�uss vorhandener Verspannungen betrahtet werden können.

Für einen objektiven Vergleih der gemessenen Intensitäten mit denen des Faltungsmodells

wird für das Modell ein geeignetes Referenzsignal benötigt. Dazu wird für das Modell der un-

verspannten Probe das 2ω-Signal einer unstrukturierten und unverspannten Referenz verwen-

det. Anhand der unverspannten Probe lässt sih dann die nahfolgende Berehnungsvorshrift

überprüfen. Für diese wird angenommen, dass sowohl bei der strukturierten als auh bei der

unstrukturierten Probe nur der Teil des in der Probe erzeugten Lihts ItotalSHG gemessen wird, der

in die nullte Beugungsordnung emittiert wird

8

:

Imess
SHG,unstr = ItotalSHG · ηRefl(400 nm), (6.15)

Imess
SHG,Gitter = ItotalSHG · ηGitter(400 nm) . (6.16)

Bezüglih des Referenzsignals der unstrukturierten Probe ergibt sih somit für das frequenzver-

doppelte Signal des Modells:

IModell
SHG,Gitter = Imess

SHG,unstr ·
ηGitter(400 nm)

ηRefl(400 nm)
. (6.17)

Anhand des in Abb. 6.11 (a) dargestellten Vergleihs lässt sih erkennen, dass sih zwishen

den Intensitäten von Messung und Modell eine gute Übereinstimmung ergibt, was die Gültigkeit

von Gl. 6.17 bestätigt. So sind die Abweihungen für die groÿen Maxima nur gering, für das

Maximum bei einem Winkel von ϕ = 90◦ stimmen die Intensitätswerte sogar überein.

Für den Fall der verspannten Probe (Abb. 6.11 (b)) wurde als Referenz das 2ω-Signal ei-
ner unstrukturierten Probe verwendet, die mit einer zur strukturierten Probe identishen Oxid-

shiht versehen wurde. Damit werden alle vom Oxid hervorgerufenen Ein�üsse berüksihtigt,

so dass Abweihungen zwishen Modell und Messung auf die Verspannungen im Siliziumzahn

zurükgeführt werden können. Es zeigt sih jedoh in Abb. 6.11 (b), dass keine Abweihungen zu

beobahten sind. Die Intensitäten zeigen hier wiederum ein hohes Maÿ an Übereinstimmung, so

dass ein direkter Ein�uss der Verspannung im Siliziumzahn auf das frequenzverdoppelte Signal

niht nahgewiesen werden kann.

Analyse des Frequenzverdopplungse�ekts in Re�exion

Die Feststellung, dass die im Siliziumstreifen vorhandene Verspannungsverteilung keinen Ein�uss

auf die frequenzverdoppelnden Eigenshaften des Siliziums hat, ist in sofern verwunderlih als

dass sie kürzlih publizierten Erkenntnissen widerspriht. So wurden von Cazzanelli et al. [15℄

Frequenzverdopplungsexperimente an mit Siliziumnitrid verspannten Wellenleitern in Transmis-

sion durhgeführt. Dabei wurde eine signi�kante Verstärkung der χ(2)
-Werte von bis zu 40 pm/V

gemessen. Einen ähnlihen Ein�uss der Verspannung auf das χ(2)
in Silizium haben Chmie-

lak et al. [14℄ bei Untersuhungen des elektrooptishen E�ekts an verspannten Wellenleitern

festgestellt.

Für die Diskrepanz zu den vorliegenden Untersuhungen lassen sih zwei möglihe Erklärun-

gen �nden. Eine möglihe Ursahe besteht in den untershiedlihen verwendeten Materialsyste-

men. So wurde in Ref. [14, 15℄ stets Siliziumnitrid zum Erzeugen der Verspannungen verwendet

und niht wie im vorliegenden Fall thermishes Oxid. Da kürzlihe Untersuhungen [17℄ gezeigt

haben, dass es an den SiN/Si-Grenzshihten zu e�zienten Frequenzverdopplungse�ekten kom-

men kann, könnte dies anstelle der Verspannung die Ursahe für die starken χ(2)
E�ekte sein.

Dafür spriht auh, dass Chmielak et al. [14℄ mit ortsaufgelösten Di�erenzfrequenzmessungen

8

Für die unstrukturierte Probe entspriht die Beugungse�zienz η gerade der Re�ektivität der Probe.
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(a) Shematishe Darstellung des

Ganguntershiedes zwishen in

vershiedenen Tiefen z erzeugten

Anteilen des frequenzverdoppelten

Signals.
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Abbildung 6.12: Analyse der Phasenbeziehungen bei Frequenzverdopplung in Re�exion.

zeigen konnten, dass die stärkste nihtlineare Wehselwirkung in der Nähe der Nitrid-Silizium

Grenzshiht auftritt. Vergleihbar starke Grenz�ähene�ekte sind von Oxid-Silizium Grenz�ä-

hen niht bekannt.

Eine weitere Erklärung für den Untershied zwishen den vorliegenden Daten und den Er-

gebnissen in Ref. [14, 15℄ ist, dass die hier verwendete Re�exions-Messkon�guration niht sen-

sitiv genug gegenüber der tieferliegenden Verspannungsverteilung ist. Um diese Möglihkeit zu

analysieren, wird im Folgenden eine Abshätzung der in Re�exion erzeugten frequenzverdop-

pelten Intensität vorgenommen. Dabei sind zusätzlihe Faktoren zu berüksihtigen, die bisher

im Fall der unstrukturierten Probe vernahlässigt werden konnten. Da die Dike der poten-

tiellen optish nihtlinearen Shiht nun wesentlih gröÿer ist, sind nun die untershiedlihen

Ausbreitungsgeshwindigkeiten der Anregungs- und frequenzverdoppelten Welle sowie die Pha-

sendi�erenzen der in untershiedlihen Tiefen entstehenden frequenzverdoppelten Lihtanteile

zu berüksihtigen. Die resultierenden Ganguntershiede und Interferenzen zwishen den ver-

shiedenen 2ω-Teilstrahlen aus vershiedenen Tiefen bestimmen die in Re�exion abgestrahlte

Intensität. Zusätzlih ist auf Grund des vergröÿerten Wehselwirkungsvolumens die Absorption

des Lihts im Material zu berüksihtigen. Dies hat zur Folge, dass das in tieferen Shihten

erzeugte Signal einen geringeren Beitrag zur abgestrahlten re�ektierten Gesamtintensität liefert.

Abbildung 6.12 (a) gibt einen shematishen Überblik über die auftretende Phasenvershiebung

sowie die Dämpfung, die dem in der Tiefe z erzeugten Signal widerfährt. Für das elektrishe Feld

des Anregungsstrahls ergibt sih in der Tiefe z:

E(ω) = E0(ω) e
i kω l e−αω l = E0(ω) exp

(

i
kω

cos βω
z

)

exp

(

− αω

cos βω
z

)

, (6.18)

wobei αω der Absorptionskoe�zient des Pumplihts im Silizium ist. Hier wurde berüksihtigt,

dass das Liht unter einem Einfallswinkel von 45◦ auf die Probe tri�t, wodurh sih der im Mate-
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rial zurükgelegte Weg l im Vergleih zum senkrehten Einfall verlängert

9

. In der Tiefe z erzeugt
das Liht des Anregungsstrahls über den bereits erwähnten Zusammenhang E0(2ω) = χ(2)E(ω)2

das frequenzverdoppelte Feld. Hierbei wird eine Abshwähung des Pumpstrahls durh den Ener-

gieübertrag in das 2ω-Feld (engl. pump depletion) vernahlässigt. Das 2ω-Feld hat nah Durh-

laufen der Streke z zurük an die Ober�ähe die Form :

E(2ω) = E0(2ω) exp

(

i
k2ω

cos β2ω
z

)

exp

(

− α2ω

cosβ2ω
z

)

. (6.19)

Um nun die von der Ober�ähe abgestrahlte Gesamtintensität zu bestimmen, muss über alle

Beiträge zum frequenzverdoppelten Signal bis zu einer Tiefe d integriert werden. Dabei beshreibt
d die Ausdehnung des optish nihtlinearen Bereihs, also des Bereihs in dem ein signi�kanter

Verspannungsgradient auftritt. Für das abgestrahlte Feld ergibt sih:

Eges =

∫ d

0
E0(ω)

2 χ(2)

[

exp

[(

i
kω

cos βω
− αω

cos βω

)

z

]]2

exp

[(

i
k2ω

cos β2ω
− α2ω

cos β2ω

)

z

]

dz

=
E0(ω)

2 χ(2)

iK − α
e(i K−α) z

∣
∣
∣
∣
∣

d

0

=
E0(ω)

2χ(2)

iK − α

(

e(i K−α) d − 1
)

, (6.20)

wobei K = 2kω/ cos βω + k2ω/ cos β2ω und α = 2αω/ cos βω + α2ω/ cos β2ω ist. Die abgestrahlte

Intensität bestimmt sih dann aus dem Betragsquadrat des Gesamtfeldes:

I = Eges ·E∗
ges =

(

χ(2)
)2

γ
(

e−2αd − 2 e−α d cosK d+ 1
)

, (6.21)

wobei γ = E2
0/K

2+α2
gilt. Die nah Gl. 6.21 ermittelte Intensität ist in Abb. 6.12 (b) in Abhän-

gigkeit von der Dike der nihtlinearen Shiht dargestellt

10

. Sie zeigt eine um eins oszillierende

Intensität, die mit zunehmender Tiefe abklingt. Das Besondere ist hier, dass es sih bei der ab-

klingenden Intensität niht um den Teilbetrag aus der entsprehenden Tiefe handelt, sondern um

die in Re�exion emittierte Gesamtintensität. Das heiÿt, eine dikere optish nihtlineare Shiht

kann ein geringeres Signal in Re�exion liefern als eine dünne Shiht geeigneter Dike. Der Grund

ist der Oszillationsterm in Gl. 6.21. Ohne ihn würde das Signal mit zunehmender Shihtdike

bis zu einem Grenzwert anwahsen. Noh dikere Shihten würden auf Grund der Absorption

keinen weiteren Beitrag liefern.

Der Ganguntershied zwishen den Beiträgen aus den vershiedenen Tiefen führt dazu, dass

sih bis zu einer Shihtdike (a. 10 nm) die Beiträge konstruktiv überlagern. Wird die nihtli-

neare Shiht diker (a. 40 nm), so sorgen die zusätzlihen Beiträge jedoh für eine destruktive

Überlagerung wodurh sih das re�ektierte Signal verringert, obwohl die insgesamt beitragen-

de Shiht gröÿer wird. Abbildung 6.12 (b) hilft zu verstehen, warum es problematish ist den

Ein�uss von Verspannungen in gröÿeren Tiefen auf das frequenzverdoppelte Signal mit einer

Re�exionsmessung zu bestimmen.

Möhte man nun die Intensitäten für den Fall einer unstrukturierten verspannten Probe

(analog Kap. 5) und den einer strukturierten verspannten Probe vergleihen, so betragen die

Diken der verspannten Shihten jeweils a. 5 nm bzw. 150 nm (siehe Abb. 6.7)

11

. Es wird

9

Auf Grund des hohen Brehungsindexkontrastes zwishen Luft und Silizium ist der Untershied zwishen

z und l nur marginal. Nah dem Brehungsgesetz ergibt sih βω = 11, 0◦ (cos βω = 0, 98) und β2ω = 7, 3◦

(cosβ2ω = 0, 99), mit nω = 3, 694 und n2ω = 5, 564 [105℄.

10

Für die Berehnung wurden αω = 1, 03 · 10
−4

nm
−1

und α2ω = 1, 21 · 10
−2

nm
−1

sowie für

kω/2ω = 2πnω/2ω/λω/2ω wurden nω = 3, 694 und n2ω = 5, 564 verwendet [105℄.

11

Die Shihtdike von 5 nm wurde aus den in Abshn. 5.3 zitierten Literaturwerten abgeshätzt. Abbildung 6.7

zeigt, dass sih der stärkste Verspannungsgradient innerhalb der Gitterstruktur über einen Bereih bis 150 nm

unterhalb der Ober�ähe ausdehnt. Es wurde der Einfahheit halber angenommen, das das resultierende χ(2)

innerhalb der Shiht homogen ist.
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angenommen, dass in beiden Shihten auf Grund des auftretenden Verspannungsgradienten eine

nihtlineare Suszeptibilität χ(2)
induziert wird. An einer Beispielrehnung bei der zwei Shihten

mit gleih starkem χ(2)
betrahtet werden, lässt sih erkennen, dass die dikere Shiht nur

ein unwesentlih stärkeres 2ω-Signal liefert. Für das Verhältnis der nah Gl. 6.21 berehneten

Intensitäten ergibt sih I150/I5 = 1, 34/0, 68 = 1, 97. Das bedeutet, dass, obwohl die verspannte
Shiht im Gitter 30 mal so dik ist wie die der unstrukturierten Probe, das Signal trotzdem nur

um einen Faktor von zwei verstärkt wird.

Tatsählih wird das χ(2)
für strukturierte und unstrukturierte Proben untershiedlih groÿ

sein. Da es bisher noh keine Theorie über den Zusammenhang zwishen Verspannungsgradient

und χ(2)
im Volumenmaterial gibt, wird hier analog zum sp

3
-Orbital-Modell (Kap. 5) eine pro-

portionale Abhängigkeit impliziert. Bei der unstrukturierten Probe entspriht die Verspannung,

die an der Grenz�ähe im Silizium auftritt, der in der aufgebrahten Oxidshiht [83℄. Für die

strukturierte Probe wird der Einfahheit halber die gleihe Verspannung nahe der Grenz�ähe

angenommen. Tatsählih fällt sie jedoh geringer aus (vgl. Abb. 6.7). Da die Verspannung im

einen Fall über eine Tiefe von 5 nm, im anderen Fall über 150 nm abklingt, ist davon auszugehen,

dass der resultierende Verspannungsgradient in der unstrukturierten Probe um den Faktor 30

gröÿer ist als bei der unstrukturierten Probe und das Gleihe daher auh für die nihtlinearen

Suszeptibilitäten (χ
(2)
unstr ≈ 30 × χ

(2)
str bzw. χ

(2)
str ≈ 0, 033 × χ

(2)
unstr) gelten sollte. Nutzt man diese

Annahme in Verbindung mit Gl. 6.21, so ergibt sih für das Verhältnis der 2ω-Intensitäten der

beiden Proben:

Istr
Iunstr

=
1

302
1, 34

0, 68
= 0, 003 . (6.22)

Hieraus lässt sih ablesen, dass das zu erwartende frequenzverdoppelte Signal aus dem Volumen-

beitrag der strukturierten Probe drei Gröÿenordnungen kleiner ist als das Signal der unstruktu-

rierten Probe. Dies erklärt, warum der Ein�uss der Verspannung im Signal der Gitterprobe mit

der hier verwendeten Messmethode niht zu erkennen war.

Die hier vorgestellten Messungen in Re�exionsgeometrie geben daher keine Antwort, ob der

Verspannungsgradient in einer strukturierten Siliziumprobe ausreiht, um ein Volumen-χ(2)
im

Silizium zu erzeugen, wie es von Cazzanelli et al. [15℄ und Chmielak et al. [14℄ berihtet wurde.

Oder ob die Ursahe der Nihtlinearität auf einer nihtlinearen Wehselwirkung mit der Nitrid-

Dekshiht beruht, wie sie in beiden Arbeiten verwendet wurde. Eine Klärung dieser Frage soll

nun im anshlieÿenden Kapitel anhand von Transmissionsmessungen an thermish oxidierten

sowie Nitrid-beshihteten Wellenleitern erfolgen. Zur Modellierung der Verspannungsverteilung

in den Wellenleitern bietet sih die hier verwendete FEM-Methode an, deren Zuverlässigkeit

durh den Vergleih mit Röntgenmessungen belegt werden konnte.
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7 Frequenzverdopplungse�ekte in verspannten

Silizium-Wellenleitern

Wie sih im vorherigen Kapitel herausgestellt hatte, ist die bisher verwendete Re�exionsmetho-

de ungeeignet, um in einem ausgedehnten Volumen den Ein�uss von Verspannungen auf die

Nihtlinearität χ(2)
zu untersuhen. Daher wird dieser Zusammenhang im vorliegenden Kapitel

mit Hilfe von Transmissionsmessungen an inhomogen verspannten Siliziumwellenleitern unter-

suht. Es soll überprüft werden, ob der im Vergleih zu einer unstrukturierten verspannten Probe

(siehe Kapitel 5) geringe Verspannungsgradient ausreiht, um eine messbare Verstärkung des

Frequenzverdopplungse�ekts in den untersuhten Wellenleitern hervorzurufen. Es wurden zwar

entsprehende Untersuhungen an mit Siliziumnitridshihten verspannten Wellenleitern durh-

geführt [15℄ und auh ein elektrooptisher E�ekt wurde an ähnlihen Strukturen beobahtet [14℄.

Es ist jedoh in beiden Fällen fraglih, ob die beobahteten E�ekte tatsählih auf dem Ein�uss

von inhomogenen Verspannungen im Volumen beruhen oder ob sie mögliherweise durh die Prä-

senz der Nitridshiht bzw. -grenz�ähe bedingt sind. Entsprehende Frequenzverdopplungse�ekte

an Silizium-Nitrid-Grenz�ähen sowie im Nitrid selbst wurden bereits beobahtet [16, 106℄. Aus

diesem Grund wird zusätzlih zum Verspannungsein�uss die Auswirkung einer Nitridshiht auf

das frequenzverdoppelte Signal untersuht. Weiterhin sollen die in Ref. [15℄ vorgestellten Mes-

sungen an Nitrid-verspannten Wellenleitern reproduziert werden.

Im Folgenden wird zunähst die Herstellung der untersuhten Proben beshrieben und ih-

re optishe Qualität bestimmt. Zur Analyse der in den Wellenleitern vorherrshenden Verspan-

nungsverteilung wird diese danah mittels Finite-Elemente Simulationen berehnet. Im Anshluss

daran erfolgt ihre Charakterisierung hinsihtlih der nihtlinearen optishen Eigenshaften. Ab-

shlieÿend werden, ausgehend von den zuvor gewonnen Erkenntnissen, die Ursahen der Fre-

quenzverdopplungse�ekte diskutiert.

7.1 Herstellung verspannter Siliziumwellenleiter

Zur Beantwortung der oben aufgezeigten Fragestellungen wurde eine Reihe Proben entwikelt,

deren Herstellung hier beshrieben wird. Es handelt sih hierbei um Streifenwellenleiter die auf

dem SOI-Materialsystem

1

mit einer (001) orientierten Siliziumshiht basieren. Auf Grund des

Brehungsindexkontrastes zwishen dem Wellenleiter und seiner Umgebung kommt es zu einer

Führung des Lihts in den 2 µm hohen Wellenleitern bedingt durh interne Totalre�exion. Das

2 µm dike Oxid, auf dem die Wellenleiter ruhen, sorgt dabei für eine optishe Entkopplung vom

Substrat.

Herstellungsshritte

Die Verspannungen wurden zum einen durh eine thermishe Oxidshiht, zum anderen auh

durh verspannte Siliziumnitridshihten erzeugt. Die mit SiN verspannten Wellenleiter wurden

1

SOI (engl.: Silion-on-insulator) bezeihnet ein Dreishihtsystem bestehend aus einer dünnen Siliziumshiht

(�Devielayer�) auf einer �vergrabenen� Siliziumdioxid Shiht (�BOX�, engl.: burried oxide). Beide be�nden sih

auf dem Substrat (�Handle�).
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(a) Wellenleiter mit 500 nm SiO2-Dek-

shiht

(b) Wellenleiter mit 50 nm SiN-

Dekshiht

() Wellenleiter mit 500 nm SiN-

Dekshiht

(d) Wellenleiter mit 500 nm SiN um-

mantelt

Abbildung 7.1: Elektronenmikroskopaufnahmen der vershiedenen untersuhten Probentypen.

dabei auf zwei vershiedene Weisen hergestellt. Im einen Fall wurde zuerst die Nitridshiht auf

das Silizium aufgebraht und anshlieÿend der Wellenleiter hergestellt. Im anderen Fall wurde

zuerst der Wellenleiter geätzt und im Anshluss die verspannte Shiht aufgebraht. Damit er-

geben sih zwei Arten Proben, eine komplett bedekte Probe und eine Probe die nur auf dem

Wellenleiter eine Dekshiht besitzt (Abb. 7.1 () und (d)). Im Fall der mit Oxid verspannten

Wellenleiter wurde nur eine Art Probe mit einer Dekshiht hergestellt.

Um die Wellenleiter herzustellen, wurden die Proben zunähst mit einer 60 nm diken Chrom-

shiht als Hartmaske besputtert. Anshlieÿend wurde eine 2 µm dike Lakshiht aufgetragen,

in die die Wellenleiter mittels Fotolithogra�e geshrieben wurden. Die bei der Lithogra�e verwen-

deten Parameter sind im Anhang A.1 zusammengefasst. Danah wurden die Proben wie bereits

in Abshn. 6.1 beshrieben für 1 min mit Luftplasma behandelt, um unerwünshte Lakreste

zu entfernen. Mit einem 40 s langen Naÿätzshritt (Honeywell Chrome-Eth) wurde dann die

Maske ins Chrom übertragen. Um die Lakmaske im Anshluss komplett zu entfernen wurden die

Proben für 5 min bei 40

◦
C in ein Ultrashallbad mit Remover (AR300-70) gegeben, mit Aeton

und Isopropanol abgespült und für 5 min im Sauersto�plasma gereinigt.

Nah der Vorbereitung wurden die Proben dann mit den in Abshn. 3.3 beshriebenen Ätz-

prozessen strukturiert. Die bereits mit SiN beshihteten Proben wurden dabei komplett in einem

Shritt geätzt. Die mit Oxid beshihteten Proben wurden zuerst mit einem SiO2- und anshlie-

ÿend mit einem Siliziumätzprozess strukturiert. Nah dem Ätzen wurden die Proben analog zu

Abshn. 6.1 gereinigt und das Chrom entfernt. Die noh unbeshihteten Proben wurden dann

im Anshluss mit einer Nitridshiht versehen. Die Deposition der Shihten mit Diken von

50 nm bis 500 nm erfolgte mittels plasmagestützter Gasphasenabsheidung (PECVD) (vgl. Ab-

shn. 3.1). Um die dabei erzeugten Verspannungen zu beein�ussen, wurde der Arbeitszyklus Φ
des Prozesses (Gl. 3.4) variiert. Dazu wurde zuvor die Abhängigkeit der Verspannung von Φ für

die verwendeten Prozessparameter empirish bestimmt (Abb. 7.2).

Nah abgeshlossener Prozessierung wurden die 2 m langen Wellenleiter zu 2 mm langen

Stüken vereinzelt. Auf Grund der sih daraus ergebenden ungünstigen Abmessungen der ein-

zelnen Chips von 20 × 2 mm wurde ein Brehverfahren entwikelt, mit dem sih auh bei sehr

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



64 Frequenzverdopplungse�ekte in verspannten Silizium-Wellenleitern

Abbildung 7.2: Shihtverspannungen und Ab-

sheideraten des verwendeten PECVD-Prozesses

in Abhängigkeit des Arbeitszykluses.
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shmalen und langen Strukturen gerade Bruhkanten erzeugen lassen. Dabei wurde die Rüksei-

te der Probe mit einem Shneidlaser leiht angeritzt und an den Kanten tiefer eingeshnitten.

Mit einem speziellen Brehwerkzeug lieÿen sih dann die Proben entlang der vorgeshnittenen

Kanten brehen. Die dabei entstehenden Kanten weisen eine hohe optishe Qualität auf, wie die

Messungen in Abshn. 7.2 belegen.

Nah dem Vereinzeln wurden die Proben abshlieÿend mit Piranha-Lösung

2

sowie Aeton

und Isopropanol gereinigt.

Probenübersiht

Eine Übersiht über die vershiedenen Probentypen ist in Abb. 7.1 dargestellt. Zur besseren

Übersiht werden die Proben nun mit einer Bezeihnung versehen und ihre Bedeutung für das

Experiment kurz erläutert.

Referenz: Als Referenz wurde eine Probe (SiRef) mit unbeshihteten Wellenleitern verwen-

det, auf die lediglih ein geringer Verspannungsein�uss durh die darunter liegende Oxidshiht

ausgeübt wird.

Verspannungsein�uss: Zur Untersuhung des reinen Verspannungsein�usses auf die nihtli-

nearen optishen Eigenshaften der Wellenleiter wurde eine Probe (SiO2) thermish oxidiert und

erhielt dadurh eine 500 nm dike, obere Oxidshiht (σOx = −300 MPa) (siehe Abb. 7.1 (a)).
Ein�uss der Nitridshiht: Um den möglihen Ein�uss einer aufgebrahten Siliziumnitrid-

shiht auf den Frequenzverdopplungse�ekt zu bestimmen, wurden die Wellenleiter einer Probe

(SiN0) mit einer dünnen a. 50 nm diken quasi unverspannten Nitridshiht (σSiN = −7 MPa)
ummantelt (ähnlih Abb. 7.1 (b)). Der Verspannungsein�uss der Dekshiht kann dabei als ver-

nahlässigbar angesehen werden.

Verspannungsein�uss der Nitridshiht: Um auh in den Nitrid-beshihteten Proben den

Ein�uss der Verspannung zu untersuhen wurden Proben mit untershiedlih stark verspannten

Dekshihten vermessen (vgl. Abb. 7.1 (b) und ()). Die Dekshihten der Proben wiesen dabei

die folgenden Parameter auf: SiN1 (σSiN = 226 MPa, dSiN = 500 nm), SiN2 (σSiN = −880 MPa,
dSiN = 50 nm), SiN3 (σSiN = 1, 25 GPa, dSiN = 150 nm)

3

. Auÿerdem wurde noh eine komplett

ummantelte Probe SiNC (vgl. Abb. 7.1 (d)) mit einer Shihtdike von 500 nm (σSiN = 226 MPa)
untersuht.

Die angegebenen Verspannungen wurden mit der Waferbiegemethode (Abshn. 4.1) an un-

strukturierten Wafern bestimmt, die mit einer identishen Beshihtung versehen wurden. Da

die untersuhten Proben im Rahmen dieser Arbeit selbst hergestellt wurden, ist es zunähst er-

forderlih, ihre linearen Transmissionseigenshaften zu harakterisieren. Daraus lassen sih die

2

Die Piranha-Lösung wird aus Wassersto�peroxid (H2O2) und Shwefelsäure (H2SO4) im Verhältnis (1:4)

hergestellt.

3

Die Probe SiN3 wurde von der Arbeitsgruppe Prof. Pavesis gefertigt.
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Propagationsverluste bestimmen und somit feststellen, ob die Proben qualitativ an die in Ref. [15℄

verwendeten Wellenleiter heranreihen und somit für die nihtlinearen Transmissionsexperimente

geeignet sind.

7.2 Lineare Charakterisierung der Siliziumwellenleiter

Die Wellenleiter wurden in einem fasergekoppelten Transmissionsaufbau mit Hilfe eines durh-

stimmbaren Lasers in einem Wellenlängenbereih von 1490 − 1650 nm mit einer Au�ösung von

1 pm in TE-Polarisation vermessen. Eine shematishe Beshreibung des Aufbaus be�ndet sih

in Abshn. A.4. Abbildung 7.3 (a) zeigt exemplarish das Transmissionsspektrum eines 4 µm
breiten mit SiO2 bedekten Wellenleiters. Das Spektrum weist für gewisse Wellenlängenbereihe

Transmissionseinbrühe auf. Diese lassen sih mit Modensprüngen erklären, bei denen Moden hö-

herer Ordnung angeregt werden. Dies kann passieren, da die Abmessungen des Wellenleiters im

Vergleih zur Anregungswellenlänge groÿ sind und somit Multimoden-Transmission erlauben. Die

aus Abb. 7.3 (a) abzulesenden Dämpfungswerte erklären sih aus den Verlusten im Messaufbau,

den Ein- und Auskoppelverlusten an den Endfaetten des Wellenleiters sowie dessen Propagati-

onsverlusten im Innern. Die Verluste im Messaufbau lassen sih durh eine Transmissionsmessung

ohne Probe abshätzen. Sie betragen im Mittel -10 dB. Zur Bestimmung der Propagationsver-

luste wurde die in Abshn. A.4 beshriebene Fouriermethode verwendet. Abbildung 7.3 (b) zeigt

exemplarish das fouriertransformierte Signal eines 25 nm breiten spektralen Abshnitts der

Transmission um die zentrale Wellenlänge λ0. Die Propagationsverluste wurden für die ver-

shiedenen Wellenlängenbereihe zum einen aus dem Verhältnis der Peaks bei L = 15 mm und

L = 7, 5 mm berehnet sowie zusätzlih aus dem exponentiellen Abklingverhalten der Peaks. Zur

Berehnung der Absorptionskoe�zienten entsprehend Gl. A.11 bzw. A.16 wurden R = 0, 3 und
L = 2, 18 mm verwendet. Die resultierenden Propagationsverluste sind für die jeweiligen Wellen-

längenbereihe in Abb. 7.4 dargestellt. Aus ihnen lässt sih ein mittlerer Absorptionskoe�zient

von α = 0, 4 dB/mm bestimmen. Die auftretenden Shwankungen der Werte lassen sih mit den

zuvor erwähnten Modensprüngen erklären. Diese spiegeln sih ebenfalls mit einem signi�kanten
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Abbildung 7.3: Analyse der Propagationsverluste am Beispiel eines Wellenleiters 4 µm breiten Wel-

lenleiters. Diese lassen sih aus dem Verhältnis der Peakhöhen (Pfeile in (b)) bzw. dem exponentiellen

Abklingverhalten der Fabry-Pérot Resonanzen bestimmen.
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Abbildung 7.4: Verteilung der aus dem Trans-

missionsspektrum (Abb. 7.3 (a)) bestimmten

Propagationsverluste. Die Shwankungen der er-

mittelten Werte lassen sih mit Modensprüngen

während der Messung erklären. Oben ist der Ver-

gleih zwishen dem experimentell bestimmten

Gruppenindex (ng = LOpt/L) und dem nume-

rish berehneten dargestellt. Diese zeigen eine

gute Übereinstimmung. Das kann als Indikator

für eine korrekt bestimmte Wellenleiterlänge an-

gesehen werden.
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4

. Allgemein sind die ermittelten Propagationsverluste höher als die

in Ref. [15℄ (1−3 dB/m) angegebenen. Vor allem die komplett ummantelten Proben weisen hohe

Verluste von α = 1−2 dB/mm auf. Dies liegt vermutlih daran, dass der Brehungsindexkontrast

zwishen Wellenleiter und Umgebung geringer ist und das Liht leiht in der Nitridshiht neben

den Wellenleitern geführt werden kann. Da die Wellenleiter jedoh nur a. 2 mm lang sind, haben

die Propagationsverluste keinen allzu starken Ein�uss auf die Gesamtdämpfung des Signals

5

.

Wesentlih gröÿere Verluste treten bei der Ein- und Auskopplung des Lihts auf. Sie setzen

sih aus den Gesamtverlusten abzüglih der Propagationsverluste und der Verluste im Messauf-

bau zusammen und betragen hier jeweils −3, 2 dB. Hier zeigt sih die Qualität der in Abshn. 7.1
beshriebenen Brehmethode. Die Koppelverluste sind deutlih geringer als die der in Ref. [15℄

verwendeten Proben (a. −7 dB/Faette) und liegen nur knapp über dem Wert der minimalen

Koppelverluste von -3 dB (�Fresnel re�etion loss�). Die entwikelte Vereinzelungsmethode ist

somit sehr gut geeignet kurze Wellenleiter mit Faetten von hoher optisher Qualität herzustel-

len. Insgesamt sind die an den Wellenleitern auftretenden Verluste gering genug, um die Proben

für die nihtlinearen Transmissionsmessungen zu verwenden.

7.3 Numerishe Simulation verspannter Siliziumwellenleiter

Um die untersuhten Proben hinsihtlih ihrer nihtlinearen Eigenshaften vergleihen zu kön-

nen, ist es wihtig, auh ihre Verspannungseigenshaften zu bestimmen. Da während dieser

Arbeit niht die Möglihkeit bestand, die Verspannung in den einzelnen Wellenleitern direkt

zu vermessen

6

, wurde deren Verteilung im Wellenleiter numerish untersuht. Dazu wurde das

bewährte Verspannungsmodell aus Abshn. 6.2 an die hier verwendeten Parameter angepasst.

Abbildung 7.5 gibt einen Überblik über die Verspannungsverteilung in den vershiedenen unter-

suhten Proben. Die Abmessungen der Wellenleiterstrukturen entsprehen denen der vermessenen

10 µm breiten und 2 µm hohen Strukturen.

Ein Vergleih der Verspannungen in x-Rihtung in der Referenzprobe SiRef (Abb. 7.5 (a))

und Probe SiN0 (Abb. 7.5 (b)) bestätigt die anfänglihe Annahme, dass die geringe Verspan-

nung der aufgebrahten Shiht keinen nennenswerten Ein�uss auf die Verspannungsverteilung

im Silizium hat. Diese wird lediglih durh die im darunterliegenden Oxid vorherrshende Ver-

spannung (σ = −300 MPa) beein�usst. Diese Verspannungen, die durh den Herstellungsprozess

der SOI-Wafer bedingt sind, wurden auh in Ref. [107℄ mit Mikro-Raman Messungen im Silizium

4

Eine ausführlihe Herleitung des Fehlers des Absorptionskoe�zienten �ndet sih im Anhang A.4.

5

Ein Vergleih der Gesamtpropagationsverluste der hier untersuhten Wellenleiter mit den in Ref. [15℄ unter-

suhten, 10 mm langen Wellenleitern ergibt in beiden Fällen Werte in der gleihen Gröÿenordnung.

6

Die Anwendung der HRXRD-Methode (Abshn. 4.1) eignet sih hier niht.
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Abbildung 7.5: Simulierte Verspannungsverteilung über den Quershnitt der vershiedenen Wellenleiter

mit einer Breite von 10 µm. Zusätzlih ist der daraus resultierende Verspannungsgradient dargestellt

(shwarze Pfeile).

nahgewiesen. Die qualitative Verteilung der Verspannung stimmt dabei mit der hier berehneten

überein.

Wie bereits zuvor erwähnt, ist die Verspannung allein aus Symmetriegründen niht ausshlag-

gebend für die induzierte Nihtlinearität, sondern vor allem der Grad an Inhomogenität in ihrer

Verteilung. Aus diesem Grund ist der Gradient der Verspannung (Pfeile in Abb. 7.5) eine geeig-

netere Vergleihsgröÿe. Da die Verspannungen in SiRef und SiN0 nur sehr gering sind, ist der

resultierende Gradient ebenfalls klein.

Anders verhält es sih hingegen bei der in Abb. 7.5 () dargestellten Verspannungsverteilung.

Auf Grund der gröÿeren Dike und höheren Verspannung der Dekshiht wird der Wellenleiter

hier wesentlih stärker verzerrt. Dies ist vor allem in den äuÿeren Bereihen zu sehen, wo die

Verspannung in der aufgebrahten Shiht besser relaxieren kann. In der Mitte des Wellenleiters

ist der Gradient geringer. Dies liegt zum einen daran, dass die Verspannungen hier eher homogen

in x-Rihtung verteilt sind. Auÿerdem kann der Mittelteil der Dekshiht niht so gut relaxieren,

da er von den Rändern der Shiht �xiert wird. Für noh breitere Wellenleiter nimmt die ins

Silizium induzierte Verspannung weiter ab und nähert sih damit dem Grenzfall einer unstruk-

turierten Probe, in der das darunter liegende Material kaum verspannt wird (vgl. Abshn. 4.1).

Umgekehrt weisen shmalere Wellenleiter einen höheren Verspannungsgradienten auf.

Vergleiht man die Proben SiN3 und SiO2 (Abb. 7.5 (d)), lässt sih erkennen, dass die Gradi-

enten in entgegengesetzte Rihtungen weisen. Dies ist durh die untershiedlihen Vorzeihen der

aufgebrahten Verspannungen bedingt. Im Fall der Probe SiO2 ist die Dekshiht auf Grund

des vergröÿerten molaren Volumens des Oxids komprimiert, was zu einem Auseinanderziehen

des Siliziums führt. In Probe SiN3 hingegen steht die Dekshiht unter Zugspannung, was ei-
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ne kompressive Verspannung im Silizium hervorruft. Der resultierende Gradient wird hierbei

noh vergröÿert, da die untere Oxidshiht an der Unterseite des Wellenleiters eine Zugspannung

induziert.

Um ein Maÿ für die Gesamtstärke des Verspannungsgradienten in einer Probe zu erhal-

ten, wird der Gesamtgradient Σ de�niert, als Integral über alle lokalen Verspannungsgradienten

innerhalb eines Probenquershnitts

7

. Da der genaue Zusammenhang zwishen den lokalen Ver-

spannungsgradienten und der resultierenden Nihtlinearität noh niht bekannt ist, wurde hier

vereinfahend davon ausgegangen, dass lediglih der Betrag des Gradienten einen Ein�uss auf

das induzierte χ(2)
hat. Daher wurde Σ wie folgt berehnet:

Σ =

∫ ∣
∣
∣
∣

dσxx
dx

∣
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∣
∣
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σxx und σyy entsprehen dabei den Verspannungskomponenten in die jeweilige Rihtung, σxy
entspriht der auftretenden Sherspannung. Da der Wellenleiter in z-Rihtung (Propagations-

rihtung) als unendlih ausgedehnt angenommen werden kann und somit analog zu einer un-

strukturierten Probe in dieser Rihtung keine Verzerrungen ins Silizium induziert werden, lässt

sih das Modell eines ebenen Verzerrungszustandes verwenden [99℄. Demzufolge sind alle Ver-

spannungskomponenten mit z-Anteilen gleih Null und müssen in Gl. 7.1 niht berüksihtigt

werden.

Die rehte Spalte von Tabelle 7.2 gibt eine Übersiht über die Gesamtgradienten der un-

tersuhten Proben. Dort zeigt ein Vergleih der Proben SiN1 und SiNC (Abb. 7.5 (e) und (f)),

dass eine Komplettummantlung des Wellenleiters, wie sie in Ref. [14℄ verwendet wurde, keine

Erhöhung des Gesamtgradienten hervorruft. Im vorliegenden Fall ist der Gradient sogar deutlih

kleiner, was sih damit erklären lässt, dass die zusätzlihe Beshihtung zu einer gleihmäÿigeren

Verteilung der Verspannungen in der Probe führt.

Die Analyse des Verspannungsgradienten in Probe SiN2 zeigt, dass diese trotz der geringen

Dike der Nitridshiht eine stark inhomogene Verzerrung aufweist. Der Gradient der Verspan-

nung ist hier vor allem in den Randbereihen besonders stark, da die hohen Verspannungen im

Nitrid dort besser relaxieren können. Die Tatsahe, dass der Gesamtgradient Σ ungefähr genau-

so groÿ ist wie der der Probe SiN1, maht diese Proben für einen Vergleih ihrer nihtlinearen

Eigenshaften interessant. Da die Verspannungen in beiden Proben untershiedlihe Vorzeihen

besitzen und eine untershiedlihe Verteilung aufweisen, lässt sih untersuhen, ob die Rihtung

des Verspannungsgradienten einen Ein�uss auf die induzierte Nihtlinearität besitzt.

7.4 Nihtlineare Transmissionsmessungen

Die Transmissionsmessungen an den in Kapitel 7 untersuhten Siliziumwellenleitern erfolgte in

Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe von Prof. Pavesi an der Universität von Trient (Italien).

Das Lasersystem, mit dem der verwendete Anregungsstrahl erzeugt wird, ähnelt dem in Ab-

shn. 4.2 beshriebenen. Ausgangspunkt ist ein Titan-Saphir Laser der Firma Spetra Physis

(�Tsunami�) mit einer Repetitionsrate von 80 MHz, einer temporalen Pulsbreite von ∆τ = 40 fs
und einer Wellenlänge von λ = 800 nm. Die Leistung des Anregungsstrahl wird mit Hilfe

eines regenerativen Verstärkers (Spetra Physis �Spit�re�) erhöht, wobei sih die Repeti-

tionsrate auf 1 kHz reduziert. Mittels eines optish-parametrishen Verstärkers (�TOPAS C�

von Light Conversion) lässt sih nun eine Anregungswellenlänge im Wellenlängenbereih von

λ = 1100−2600 nm einstellen. Für Anregungswellenlängen im Bereih von λ = 2100 nm ergeben

sih dabei mittlere Strahlintensitäten von P̄ ≈ 150 mW, bei einer Pulsdauer von ∆τ = 100 fs

und einer Repetitionsrate von 1 kHz.

7

Da hier Proben mit gleihem Quershnitt verglihen wurden, wurde auf eine Division des Gesamtgradienten

durh die Quershnitts�ähe verzihtet.
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Abbildung 7.6: Skizze des Aufbaus zur Messung von Frequenzverdopplungse�ekten in Wellenleitern

in Justagekon�guration. Die Justage des Ein- bzw. Auskoppelobjektivs erfogt zunähst mit Hilfe einer

Laserdiode (λ= 1,5 µm), wobei der auf der Probenrükseite austretende Strahl mit einer Infrarotkamera
beobahtet werden kann. Das Spiegelobjektiv auf der Einkoppelseite lässt sih dabei in alle drei Raum-

rihtungen vershieben, sowie kippen und drehen. Das Objektiv auf der Auskoppelseite ist fest justiert,

damit der weitere Strahlengang in den Detektor niht verstellt wird. Lediglih die Position des Fokus ist

fest. Alle anderen zur Justage notwendigen Bewegungen können mit der Probe ausgeführt werden. Die

Feinjustage erfolgt anshlieÿend mit dem Strahl des Pumplasers.

Justage

Um nun die nihtlinearen Eigenshaften der Siliziumwellenleiter zu untersuhen, muss zunähst

der Anregungsstrahl in den Wellenleiter eingekoppelt werden. Das grundlegende Prinzip besteht

dabei darin, den Anregungsstrahl durh die Probe und die Objektive zu leiten, ohne bei der Jus-

tage den Strahlengang hinter dem Auskoppelobjektiv zu ändern. Dies ist erforderlih, um stets

gleihe Eintrittsbedingungen in das Spektrometer gewährleisten zu können. Zur Ein- bzw. Aus-

kopplung des Lihts werden goldbeshihtete Spiegelobjektive mit einer 74-fahen Vergröÿerung

verwendet, die zunähst einjustiert werden müssen. Die zur Justage verwendete Kon�guration

des Aufbaus ist in Abb. 7.6 dargestellt.

Zur Vorjustage des Messaufbaus wird eine Laserdiode mit einer Wellenlänge von λ = 1, 5 µm
verwendet. Ihr Strahl wird durh das Einkoppelobjektiv auf die Probe geleitet und das auf der

Rükseite der Probe austretende Liht über einen entfernbaren Spiegel auf eine Infrarotkamera

mit variablem Fokus gelenkt. Da, wie erwähnt, der ausgekoppelte Strahl später unter stets glei-

hen Bedingungen in den Detektor geleitet werden soll, lässt sih am Auskoppelobjektiv lediglih

die Position des Fokus vershieben. Stattdessen werden die Probe und das Einkoppelobjektiv mit

Hilfe von Mikrometershrauben passend justiert. Dazu lässt sih der Positionierarm, auf dem die

Probe ruht, in der Höhe und senkreht zur Ausrihtung der Wellenleiter vershieben, was die

Einkopplung in vershiedene Wellenleiter ermögliht. Zusätzlih lässt sih die Probe kippen und

drehen, um den optimalen Winkel zum Auskoppelobjektiv einzustellen. Das Einkoppelobjektiv,

das wie sein Gegenstük mit einem sehs-ahsigen Positioniersystem (Thorlabs �Nanomax�)

justiert wird, lässt sih in alle drei Raumrihtungen vershieben. Zusätzlih kann das Objektiv

analog zur Probe gedreht und gekippt werden. Die Optimierung der Einkopplung erfolgt iterativ

durh Anpassung der zur Verfügung stehenden Parameter, wobei sih das Resultat mit Hilfe des

Kamerabildes, auf dem die Rükseite der Probe abgebildet ist, zeitgleih überprüfen lässt. Da

bei verbesserter Kopplung das Bild auf der Kamera leiht übersättigt, lässt sih der Anregungs-

strahl mit Hilfe re�ektiver Neutraldihte�lter shrittweise abshwähen. Die Einkopplung des
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(a) Beispiel eines shleht einjustierten Anregungs-

strahls. Es wird noh Liht durh das Substrat so-

wie die angrenzenden SiN-Shihten geleitet. Au-

ÿerdem wird niht die Grundmode angeregt.

(b) Beispiel eines optimal einjustierten Anregungs-

strahls. Es wird lediglih Liht von der im Wellen-

leiter angeregten Grundmode detektiert. Bei wei-

ÿen Punkten handelt es sih um defekte Pixel der

Kamera.

Abbildung 7.7: Beispiele für gut und shleht justierte Wellenleiter

Justagestrahls wird solange optimiert, bis lediglih die Grundmode eines einzigen Wellenleiters

angeregt wird (siehe Abb.7.7). Zusätzlih lässt sih der Bereih des ausgekoppelten Lihts durh

eine Iris auf der Rükseite des Auskoppelobjektivs beshneiden, um unerwünshte Beiträge von

anderen Wellenleitern bzw. dem Substrat auszushlieÿen. Dies war jedoh für die hier unter-

suhten Proben niht erforderlih, da auh für sehr hohe Strahlintensitäten kein Liht auÿerhalb

des angeregten Wellenleiters registriert werden konnte. Nah erfolgreiher Vorjustage wird der

Anregungsstrahl des fs-Lasers über einen entfernbaren Spiegel eingekoppelt und mit Hilfe eines

IR-Targets auf das Einkoppelobjektiv justiert. Da die Leistung des gepulsten Lasers wesentlih

höher ist als die des Justagelasers, lässt sih nur ein stark abgeshwähter Strahl zur Justage

verwenden. Da die IR-Kamera für den nahen Infrarotbereih ausgelegt ist, wird zunähst eine

Pumpwellenlänge von λ=1,7 µm eingestellt und diese dann shrittweise erhöht.

Nah erfolgter Feinjustage wird der Umlenkspiegel hinter dem Auskoppelobjektiv entfernt, so

dass der ausgekoppelte Strahl auf den Eingang des Spektrometers tri�t. Der korrekte Strahlen-

gang lässt sih dabei mit Hilfe einer vershlieÿbaren Iris vor der Eintrittsö�nung überprüfen. Bei

dem Spektrometer handelt es sih um ein Fourier-Transformations-Infrarotspektrometer (FTIR)

der Firma Bruker (�Vertex 70v�) mit einem angeshlossenen Indium-Antimon (InSb) Detektor,

der sowohl für die Detektion des frequenzverdoppelten Signals als auh des Anregungssignals

geeignet ist. Das in das Spektrometer eingestrahlte Liht wird über einen parabolishen Ein-

gangsspiegel durh das Interferometer zum Detektor geleitet. Um einen optimalen Strahlengang

im Spektrometer zu gewährleisten, ist es erforderlih, den Eingangsspiegel möglihst homogen zu

beleuhten. Dazu wird ein Teleskop in den Strahlengang zwishen Auskoppelobjektiv und Ein-

trittsö�nung gebraht (siehe Abb. 7.8), das für eine Anpassung der Blendenzahlen von Auskop-

pelobjektiv und Eingangsspiegel sorgt. Zur optimalen Positionierung des Teleskops wird während

der Justage das Signal der Anregungswellenlänge gemessen und auf den maximal erreihbaren

Wert optimiert. Nah abgeshlossener Justage des Aufbaus erfolgt die gleihzeitige Messung von

Anregungs- und frequenzverdoppeltem Signal im FTIR, wobei sih die Spektren aus einer Mit-

telung über 1000 Einzelmessungen zusammensetzen.

Messergebnisse

Die Untersuhung der Wellenleiter erfolgte mit einem TE-polarisierten (P-Polarisation) Anre-

gungsstrahl in der Regel bei einer Wellenlänge von 2,2 µm. Auf Grund des breiten Detektionsbe-

reihs von FT-IR Spektrometer und Detektor konnten dabei das transmittierte Anregungssignal
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Abbildung 7.8: Skizze des Aufbaus zur Messung von Frequenzverdopplungse�ekten in Wellenleitern

in Messkon�guration. Das aus dem Wellenleiter austretende Liht wird mit Hilfe eines Teleskops in das

Spektrometer (Bruker 70v) eingekoppelt. Das Teleskop dient der Anpassung der Blendenzahlen des

Auskoppelobjektivs und des Parabolspiegels im Spektrometer und sorgt damit e�ektiv für eine Verstär-

kung des detektierten Signals. Dieses wird mittels Fourier-Transformations-Infrarotspektrometer (FTIR)

und angeshlossenem Indium-Antimon (InSb) Detektor gemessen.

und das dazugehörige frequenzverdoppelte Signal bei einer Wellenlänge von 1,1 µm gleihzeitig

beobahtet werden. Abbildung 7.9 zeigt beispielhaft das Spektrum eines 10 µm breiten Wel-

lenleiters der Probe SiO2, aus dem sih die Konversionse�zienz des Wellenleiters als Maÿ der

Nihtlinearität bestimmen lässt. Durh Variation der Anregungswellenlänge lässt sih der für den

Frequenzverdopplungse�ekt typishe lineare Zusammenhang zwishen Anregungs- und frequenz-

verdoppelter Wellenlänge beobahten (Abb. 7.9, Inset II). Dabei sind die Abweihungen von der

Geraden f(x) = 0, 5 · x im Wesentlihen durh die beshränkte Au�ösung des Spektrometers

(a. 3 nm) bedingt.

Da eine exakte Bestimmung der Anregungsintensität im Wellenleiter niht möglih war, wur-

de anstelle eines absoluten χ(2)
-Wertes die relative Konversionse�zienz η bestimmt, als Maÿ für

die E�zienz der Umwandlung des Anregungslihts in frequenzverdoppeltes Liht. Dabei wur-

de auf Grund der relativ geringen zu erwartenden Nihtlinearität angenommen, dass der An-
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Abbildung 7.9: Experimentell bestimmtes

Transmissionsspektrum eines 10 µm breiten

Wellenleiters der Probe SiO2. Zu sehen sind

die Transmissionspeaks bei der Anregungswel-

lenlänge (λ = 2, 14 µm) sowie der Wellenlänge

(λ = 1, 07 µm) des frequenzverdoppelten

Signals. Um den Fehler bei der Bestimmung

der Intensität des frequenzverdoppelten Signals

zu minimieren wurde eine Lorentzkurve an

das Spektrum angepasst (Inset I). Inset II

zeigt die lineare Abhängigkeit zwishen beiden

Wellenlängen als harakteristishes Merkmal

des Frequenzverdopplungse�ekts.
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regungsstrahl durh den Konversionsprozess niht gedämpft wird (engl.: pump depletion). Die

Konversionse�zienz bestimmt sih somit aus dem Verhältnis der transmittierten Intensität des

frequenzverdoppelten Signals zur Intensität der Anregungswelle. Dies erlaubt einen Vergleih

der Nihtlinearitäten der vershiedenen untersuhten Wellenleiter. Da der E�ekt der Frequenz-

verdopplung quadratish von der Anregungsintensität abhängt, wurde diese bei der Berehnung

der Konversionse�zienz ebenfalls quadratish berüksihtigt. Damit ergibt sih als relative Kon-

versionse�zienz

η =
I2ω
I2ω

. (7.2)

Bei den Intensitäten in Gl. 7.2 wurde der verstärkende Ein�uss des Teleskops herausgerehnet

8

.

Da das frequenzverdoppelte Signal teilweise sehr shwah war, wurde zur besseren Analyse des

Signals eine Lorentzfunktion an den gemessenen Peak angepasst (siehe Abb. 7.9 Inset I) und

daraus dessen spektrale Position sowie Höhe bestimmt.

Bei der Untersuhung der Konversionse�zienz der vershiedenen Proben hinsihtlih des Ein-

�usses der Probenbreite hat sih herausgestellt, dass die Konversionse�zienz der breitesten 10 µm
breiten Wellenleiter gröÿer ist als die der shmaleren Wellenleiter (vgl. Tabelle 7.1). Dies steht in

Übereinstimmung mit den Untersuhungen in Ref. [15℄, wobei die Ursahe hierfür bisher unklar

war. Eine möglihen Ursahe für dieses Verhalten wird in Abshn. 7.5 diskutiert. Zur Untersu-

hung des Verspannungsein�usses bzw. des Ein�usses der aufgebrahten Nitridshiht wurden im

Folgenden die E�zienzen der 10 µm breiten Wellenleiter verglihen. Diese sind zusammen mit

dem berehneten Verspannungsgradienten (siehe Abshn. 7.3) in Tabelle 7.2 zusammengefasst.

Die angegebenen Fehler entsprehen dabei der Standardabweihung, die sih aus den Messungen

an den vershiedenen gleihartigen Wellenleitern

9

ergibt.

Um zumindest eine grobe Abshätzung für die hier beobahteten Nihtlinearitäten anzugeben,

lässt sih die Konversionse�zienz der Probe SiN3 mit dem χ(2)
einer Probe in Ref. [15℄ gleih

setzen, welhe die gleihen Parameter besitzt

10

. Für die Probe SiN3 ergibt sih η = 1, 2
∧
=

χ(2) ≈ 40 pm/V. Die Nihtlinearität würde damit in der gleihen Gröÿenordnung wie LiNbO3

(χ
(2)
322 = −60 pm/V [21℄) liegen. Der Vergleih ist jedoh sehr ungenau, da der Vergleihswert in

Ref. [15℄ einen Fehler von 75 % aufweist. Auÿerdem wurde bei der Bestimmung des χ(2)
nur die

Phasenbeziehung zwishen den Grundmoden der Anregung und des 2ω-Feldes berüksihtigt. Wie

sih später zeigen wird, ist diese Annahme vermutlih niht korrekt. Für die anderen Proben sind

die aus dem Vergleih mit Probe SiN3 bestimmten χ(2)
-Werte in Tabelle 7.2 zusammengefasst.

Tabelle 7.1: Vergleih der Konversionse�zienz η der vershiedenen Wellenleiter für die Breiten 4 µm
und 10 µm

Probe SiO2 SiN0 SiN1 SiN2 SiNC

Konversionse�zienz η [ (b.E.)
(b.E.)2 ℄ 0, 5± 0, 2 0, 6 ± 0, 2 1, 0 ± 0, 3 1, 0± 0, 1 0, 8 ± 0, 1

eines 10 µm breiten Wellenleiters

Konversionse�zienz η [ (b.E.)
(b.E.)2 ℄ 0, 4± 0, 1 0, 4 ± 0, 2 0, 7 ± 0, 1 0, 8± 0, 1 0, 6 ± 0, 2

eines 4 µm breiten Wellenleiters

8

Durh den Einbau des Teleskops zwishen Probe und Spektrometer (siehe Abshn. 7.4) wird das Liht e�zi-

enter ins Spektrometer eingekoppelt, was einer Verstärkung des Signals gleihkommt. Auf Grund von Ungenauig-

keiten beim Wiedereinbau des Teleskops nah einem Probenwehsel kann es zu Shwankungen des Verstärkungs-

faktors kommen. Um die Messungen vergleihbar zu halten, wurden für die Bestimmung der Konversionse�zienzen

η die in Gl. 7.2 verwendeten Intensitäten durh den jeweiligen Verstärkungsfaktor dividiert.

9

Je nah Zustand der Probe wurden drei bis sehs Wellenleiter mit identishen Parametern untersuht.

10

Beide Proben besitzen eine vergleihbare Beshihtung sowie Probenquershnitt. Allerdings ist die Ver-

gleihsprobe 1 m lang und wurde mit einem ns-Laser vermessen.
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Tabelle 7.2: Übersiht über die Konversionse�zienzen η und die Gesamtverspannungsgradienten Σ der

vershiedenen 10 µm breiten Wellenleiter. Die Werte für χ(2)
stellen eine grobe Abshätzung dar.

Probe

aufgebrahte Shiht- Konversionse�zienz Gesamt-

Verspannung [MPa℄ dike [nm℄ η [ (b.E.)
(b.E.)2

℄ χ(2) [pmV ] gradient Σ [N/m℄

SiRef - - < 0, 3 ± 0, 1 <10 436

SiO2 -300 500 0, 5± 0, 2 17 3197

SiN0 -7 50 0, 6± 0, 2 20 383

SiN1 226 500 1, 0± 0, 3 33 1535

SiN2 -880 50 1, 0± 0, 1 33 1559

SiN3 1250 150 1, 2± 0, 3 40 4504

SiNC 226 500 0, 8± 0, 1 27 821

7.5 Diskussion der Frequenzverdopplungse�ekte

Im Folgenden sollen nun die experimentell bestimmten Konversionse�zienzen η der vershiedenen
Proben mit deren numerish berehneten mehanishen Eigenshaften verglihen und die daraus

folgenden Konsequenzen diskutiert werden.

Ein�uss einer verspannten Oxidshiht

Da bei einer thermish aufgebrahten Oxidshiht, anders als beim Nitrid, keine signi�kanten

Frequenzverdopplungse�ekte im Volumen bzw. an deren Grenz�ähe beobahtet wurden, eignet

sih ein Vergleih der Konversionse�zienzen der Referenzprobe SiRef und der Probe SiO2, um

eine Aussage über die Verspannungsabhängigkeit der Nihtlinearität χ(2)
tre�en zu können. Da

die Probe SiRef nur ein shwahes frequenzverdoppeltes Signal liefert, lässt sih hier nur eine

obere Grenze für die Konversionse�zienz bestimmen. Als Quelle für das Signal lassen sih die

Seiten�ähen des Wellenleiters ausmahen, da dort die Kristallsymmetrie des Siliziums gebrohen

ist. Wie in Abshn. 2.2 erwähnt, hängt das dort generierte Signal vom Abshluss der Grenz�ähen

ab. Im Fall von Probe SiRef sind alle äuÿeren Flähen mit einer nativen Oxidshiht bedekt,

womit der Ein�uss der Probenober�ähe vergleihbar ist mit dem in Probe SiO2, da auh hier alle

Flähen Oxid-Silizium Grenz�ähen sind. Da auh die durh das Substrat (BOX) eingebrahten

shwahen Verspannungen in beiden Proben gleih sind, werden Änderungen des frequenzverdop-

pelten Signals allein durh die vom aufgebrahten Oxid induzierten Verspannungen beein�usst.

Der Vergleih der Konversionse�zienzen in Abhängigkeit vom Gesamtverspannungsgradienten

Σ ist in Abb. 7.10 zusammen mit den anderen Daten aus Tabelle 7.2 gra�sh dargestellt. Dieser

maht eine Erhöhung der Konversionse�zienz sihtbar, die dem signi�kanten Verspannungsgra-

dienten in Probe SiO2 zugeordnet werden kann. Damit konnte gezeigt werden, dass durh die in

den Wellenleiter induzierte Verspannung tatsählih ein Volumen-χ(2)
erzeugt wird und dieser

E�ekt auh in anderen Materialsystemen als in Nitrid-Silizium zu beobahten ist.

Ein�uss einer verspannten Siliziumnitridshiht

Um zu evaluieren, ob der in Ref. [14℄ und [15℄ berihtete Verstärkungse�ekt des χ(2)
allein auf der

Verspannung beruht, werden nun die nitridbeshihteten Proben zur Auswertung hinzugezogen.

Ein Vergleih von Probe SiRef und der mit einer dünnen unverspannten SiN-Shiht versehe-

nen Probe SiN0 ergibt bereits einen deutlihen Untershied der Konversionse�zienz (Abb. 7.10).

Diese erhöht sih von η < 0, 3 um ungefähr den Faktor 2 auf η = 0, 6 für die Probe SiN0. Da
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Abbildung 7.10: Zusammenhang zwishen der

Konversionse�zienz des Frequenzverdopplungs-

e�ekts η und dem in der Probe vorherrshenden

integrierten Verspannungsgradienten Σ für die

untersuhten 10 µm breiten Wellenleiter. Sowohl

der Vergleih von Probe SiRef und SiO2 (blau)

sowie der Nitrid beshihteten Proben (rot) weist

auf eine Abhängigkeit der Konversionse�zienz

von Σ hin. Die eingezeihneten Linien dienen le-

diglih der Orientierung.
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die Verspannungsverteilung und der daraus resultierende Gradient nahezu identish sind, kann

hier ein Verspannungsein�uss ausgeshlossen werden. Dies lässt den Shluss zu, dass bereits die

Nitridshiht oder aber die Si-SiN-Grenz�ähe für eine deutlihe Erhöhung des Frequenzver-

dopplungse�ekts sorgt. Diese Erkenntnis stimmt mit Aussagen in Ref. [106℄ überein, in denen

das Nitrid selbst für die dort beobahteten Frequenzverdopplungse�ekte verantwortlih gemaht

wird.

Es ist anzumerken, dass die Ursahe für das Auftreten dieser χ(2)
-E�ekte im Nitrid niht

geklärt ist. Da es sih bei mittels PECVD abgeshiedenem Nitrid um ein amorphes Material

handelt, sollte das Auftreten eines solhen E�ektes aus Symmetriegründen (analog zum SiO2)

niht möglih sein [108℄. Auh eine teilweise kristalline Anordnung des Nitrids an der Grenz-

�ähe zum Silizium [106℄ ist hier unwahrsheinlih, da sih zwishen Silizium und Nitrid eine

lagerungsbedingte native Oxidshiht be�ndet. Es lässt sih lediglih vermuten, dass beim Ab-

sheidungsprozess bestimmte Mehanismen wirken, die für eine gewisse Gerihtetheit bei der

Absheidung des Nitrids sorgen.

Um zu überprüfen, ob die Frequenzverdopplungse�ekte in den nitridbeshihteten Proben

allein durh die Präsenz der Dekshiht verstärkt werden, oder ob sih auh hier ein Ein�uss

der Verspannung nahweisen lässt, wurden die nitridbeshihteten Proben untereinander vergli-

hen (Abb. 7.10). Da hier an allen Proben durh die Anwesenheit der Nitridshiht eine Art

verspannungsunabhängige �Vorverstärkung� des frequenzverdoppelten Signals auftritt, ist es hier

geeigneter, die unverspannte Probe SiN0 als Referenzprobe zu verwenden. Es ist klar erkennbar,

dass mit der Zunahme des Verspannungsgradienten auh ein Anstieg der Konversionse�zienz

auftritt. Dies belegt, dass der E�ekt der verspannungsinduzierten Frequenzverdopplung auh in

nitridbeshihteten Proben auftritt. Damit werden die in Ref. [15℄ getro�enen Aussagen bestä-

tigt mit dem Untershied, dass dort der zusätzlihe Ein�uss der Nitridshiht selbst untershätzt

wurde.

Zwar zeigt der Verlauf in Abb. 7.10 eine Abhängigkeit der Konversionse�zienz η von dem

Gradienten Σ, welhe für kleine Σ linear und für groÿe Σ zu einer Sättigung der Konversi-

onse�zienz zu führen sheint. Daraus lassen sih allerdings noh keine Rükshlüsse auf den

Zusammenhang zwishen dem lokalen χ(2)
und dem lokalen Gradienten ziehen, da Σ nur die

Gesamtheit der lokalen Beiträge berüksihtigt. Einen Hinweis auf die lokale Abhängigkeit liefert

ein Vergleih der Proben SiN1 und SiN2. Beide weisen die gleihe Konversionse�zienz sowie ein

nahezu identishes Σ auf, obwohl sih die Verteilung der Verspannungen deutlih untersheidet.

Dies lässt zum einen den Shluss zu, dass das erzeugte Signal unabhängig von der Rihtung des

Gradienten ist. Auÿerdem lässt sih vermuten, dass das induzierte χ(2)
linear vom Betrag des

Gradienten abhängt, da dieser in beiden Proben trotz untershiedliher Verteilung desselben zu

einer gleihen Konversionse�zienz führt.
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Abhängigkeit der Konversionse�zienz von der Probenbreite

Es hat sih also gezeigt, dass entgegen vorheriger Aussagen neben der induzierten Verspannung

auh die Nitridshiht selbst bzw. deren Grenz�ähe zum Silizium einen deutlihen Ein�uss auf

die Frequenzverdopplung im Wellenleiter hat. Einen Hinweis auf eine weitere Gröÿe, die die Ef-

�zienz des Frequenzverdopplungse�ekts im Wellenleiter beein�usst, liefert die Untersuhung der

Konversionse�zienz in Abhängigkeit der Wellenleiterbreite (Tabelle. 7.1). Hier hat sih gezeigt,

dass η in den 10 µm breiten Wellenleitern gröÿer ist als in den 4 µm breiten, eine Feststellung,

die durh die Ergebnisse in Ref. [15℄ bestätigt wird. Dieses Verhalten ist unerwartet, da der

Verspannungsgradient in den 4 µm breiten Wellenleitern verhältnismäÿig gröÿer ist als in den

10 µm breiten

11

. Eine spekulative Erklärung für die dennoh höhere Konversionse�zienz könnte

das Auftreten einer Art Phasenanpassung (engl.: Phasemathing) zwishen der Anregungswelle

und dem frequenzverdoppelten Signal liefern. Ähnlih wie in einem ausgedehnten Material [21℄

kommt es auh hier auf Grund der untershiedlihen Dispersion beider Wellen zu einem Ausein-

anderlaufen der jeweiligen Anteile, so dass eine phasenrihtige Überlagerung der frequenzverdop-

pelten Teilwellen verhindert wird. Im Wellenleiter wird dabei die Propagationsgeshwindigkeit

der jeweiligen Welle durh ihren e�ektiven Modenindex neff bestimmt. Eine groÿe Di�erenz der

Modenindizes von Fundamental- und frequenzverdoppelter Mode führt somit zu einer geringen

Konversionse�zienz, wohingegen eine Anpassung der Modenindizes zu einer verstärkten Konver-

sion und somit einer höheren Intensität der frequenzverdoppelten Mode führt. Die Wirkungswei-

se dieses Prinzip wurde erfolgreih an Siliziumnitrid-Ringresonatorstrukturen untersuht [106℄.

Abbildung 7.11 zeigt den Vergleih der durh die Fundamentalmode (λ = 2, 2 µm) anregbaren

frequenzverdoppelten Moden (λ = 1, 1 µm) für einen 4 µm breiten (a) und einen 10 µm breiten

Wellenleiter (b), wobei davon ausgegangen wurde, dass durh die symmetrishe Anregungsmode

nur symmetrishe Moden angeregt werden können. Wie man sieht, ist die Anzahl anregbarer Mo-

den in einem identishen Bereih um den Modenindex der Anregungsmode herum für den 10 µm
breiten Wellenleiter wesentlih gröÿer, was durh die Breite des Wellenleiters bedingt ist. Zwar

stimmen die berehneten e�ektiven Indizes niht genau überein, so dass die Rehnungen keine
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(a) Modenverteilung und elektrishes Feld

in einem 4 µm breiten Silizium-Wellenleiter.
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(b) Modenverteilung und elektrishes Feld in ei-

nem 10 µm breiten Silizium Wellenleiter.

Abbildung 7.11: Vergleih des Modenindex der TE-Fundamentalmode (blau) mit den anregbaren Mo-

den (rot) bei der Wellenlänge (λ = 1, 1 µm) des frequenzverdoppelten Signals für einen 4 µm bzw. 10 µm
breiten Wellenleiter. Auf Grund der Vielzahl anregbarer Moden im 10 µm breiten Wellenleiter ist eine

Anpassung der Moden hier besser möglih, was zu einer Steigerung der Konversionse�zienz führt.

11

Auf Grund der Breite des 10 µm Wellenleiters kann die Verspannung in der Mitte des Wellenleiters, ähnlih

wie bei einer ausgedehnten Shiht, niht mehr gut in das Silizium eindringen, wodurh sih hier der Verspan-

nungsgradient verringert.
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Aussage über den Grad der Modenanpassung in den experimentell untersuhten Wellenleitern

liefern. Es ist jedoh erkennbar, dass der 10 µm breite Wellenleiter auf Grund der hohen Anzahl

verfügbarer Moden eine bessere Modenanpassung gewährleistet als der 4 µm breite Wellenleiter.

7.6 Zusammenfassung verspannungsinduzierte Frequenzverdopp-

lungse�ekte

In den vorherigen Kapiteln konnte nahgewiesen werden, dass das Einbringen inhomogener Ver-

zerrungen dazu genutzt werden kann, im Silizium eine nihtlineare Suszeptibilität zweiter Ord-

nung χ(2)
zu induzieren. Dies wurde zunähst am einfahen Fall von planaren Siliziumproben ge-

zeigt, die durh Oxidshihten mit untershiedlihem Verspannungsgrad verzerrt wurden. Durh

Messung des Frequenzverdopplungse�ekts in Re�exion konnte eine lineare Abhängigkeit zwi-

shen der aufgebrahten Verspannung und der induzierten Nihtlinearität nahgewiesen werden.

Diese Erkenntnis stimmt mit theoretishen Vorhersagen aus der Literatur überein, die für einen

solhen Spezialfall getro�en wurden. Des Weiteren zeigen die Messdaten, dass die Nihtlineari-

tät nur durh die Verspannung und niht durh die Oxidshiht selbst hervorgerufen wird. Als

Ursprung der Nihtlinearität wurde eine a. 5 nm dike verspannte Shiht im Silizium direkt an

der Grenz�ähe zum Oxid identi�ziert.

In einem nähsten Shritt wurde versuht, durh das gezielte Einbringen einer Strukturie-

rung das verzerrte Volumen im Silizium zu vergröÿern. Mit Hilfe von Röntgenmessungen konnte

dieser Bereih, der sih bis in eine Tiefe von a. 150 nm erstrekt, nahgewiesen werden. Die

Untersuhung des Verspannungsein�usses auf den Frequenzverdopplungse�ekt wurde jedoh an

verspannten Wellenleitern in Transmission vorgenommen, da sih herausgestellt hatte, dass die

zunähst verwendete Re�exionsmethode niht für Untersuhungen an ausgedehnten Volumina

geeignet ist.

Durh die Transmissionsmessungen an mit thermishem Oxid verspannten Wellenleitern

konnte belegt werden, dass sih auh in einem ausgedehnten Siliziumvolumen ein verspannungs-

bedingtes χ(2)
hervorrufen lässt. Auÿerdem wurden auh mit Siliziumnitrid verspannte Proben

untersuht. Dabei wurde ein zusätzliher Ein�uss auf die Nihtlinearität durh die Nitridshiht

selbst bzw. durh die SiN/Si Grenz�ähe beobahtet, wobei beide E�ekte ungefähr gleih stark

sind. Durh diese Beobahtungen konnten widersprühlihe Ansihten den Ursprung der Sus-

zeptibilität betre�end geklärt werden. So wurde bisher im Fall nitridverspannter Proben die

Verstärkung der Nihtlinearität allein der Verspannung zugeshrieben [14, 15℄. Andere Arbeiten

hingegen hatten allein von einem Ein�uss der Nitridshiht selbst berihtet [16, 17℄. Der hier

beobahtet Beitrag der Nitridshiht überlagert sih konstruktiv mit dem Ein�uss der Verspan-

nung und sorgt somit für eine zusätzlihe Erhöhung der e�ektiven Nihtlinearität. Diese liegt

nah einem Vergleih mit Messdaten aus Ref. [15℄ in der Gröÿenordnung χ(2) ≈ 10 pm/V.
Diese Angabe stellt jedoh nur eine grobe Abshätzung dar, unter der Annahme, dass keine

Phasenanpassungse�ekte den Konversionsprozess beein�ussen. Hinweise, dass ein solher E�ekt

bedingt durh eine Anpassung der e�ektiven Modenindizes von Fundamental- und 2ω-Mode auf-

tritt, lieferte ein Vergleih der Konversionse�zienzen untershiedlih breiter Wellenleiter. Es ist

daher für künftige Untersuhungen wihtig, die vershiedenen Ein�üsse auf den Konversionspro-

zess separieren zu können. Auh wird eine Theorie benötigt, die einen Zusammenhang zwishen

dem lokalen Verspannungsgradienten und dem resultierenden χ(2)
herstellt. Ein entsprehender

Zusammenhang lässt sih aus den Messungen niht eindeutig gewinnen, da hier über die Ver-

teilung des Verspannungsgradienten im Probenquershnitt gemittelt wird. Die Ergebnisse lassen

jedoh die Vermutung zu, dass hier ein linearer Zusammenhang besteht.
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8 Numerishe Untersuhung lokal in�ltrierter

eindimensionaler Wellenleiter-Shlitz-

Mikroresonatoren

Im vorliegenden Kapitel wird ein alternativer Ansatz zur Erzeugung nihtlinearer optishe E�ek-

te in photonishen Siliziumstrukturen diskutiert. Im Gegensatz zum zuvor behandelten Konzept

der direkten Beein�ussung der optishen Eigenshaften des Siliziums werden hier die nihtli-

nearen optishen Eigenshaften durh zusätzlih aufgebrahte Materialien erzeugt. Wie in der

Einleitung erwähnt, besteht die Herausforderung hierbei darin, die nihtlinearen Materialien op-

timal mit dem Silizium in Verbindung zu bringen. Hier wird das neue Konzept lokal in�ltrierter

Wellenleiter-Shlitz-Mikroresonatoren (Abb. 8.1) numerish untersuht, das eine Kombination

aus Shlitzwellenleiter und eindimensionalem Wellenleiter-Resonator darstellt.

Zunähst werden die Prinzipien des Shlitzwellenleiters und des eindimensionalen Wellen-

leiter-Resonators erläutert. Im Anshluss werden geeignete Parameter für die zu verwendenden

Spiegel und den Shlitz festgelegt. Im Hauptteil liegt der Fokus dann auf der Gestaltung des Über-

gangs zwishen den Spiegeln und der geshlitzten Kavität, welher einen wesentlihen Ein�uss

auf die Güte des Systems hat. Zur Optimierung des Übergangs werden ausgehend von den theore-

tishen Grundlagen Prinzipien abgeleitet, die eine gezielte Verbesserung der Güte des in�ltrierten

Shlitzresonators erlauben. Zum Abshluss wird der E�ekt des bistabilen Verhaltens als möglihes

Anwendungsbeispiel für einen opto-optishen Shalter diskutiert.

Teile der hier vorgestellten Ergebnisse wurden vom Autor in Ref. [109�112℄ verö�entliht.

Abbildung 8.1: Skizze eines lokal in�ltrierten eindimensionalen Wellenleiter-Shlitz-Mikroresonators.

8.1 Prinzipien der Lihtausbreitung in photonishen Strukturen

Shlitzwellenleiter

Im Gegensatz zu konventionellen Wellenleitern, wie sie in Kapitel 7 verwendet wurden und in de-

nen das Liht auf Grund der internen Totalre�exion im hohbrehenden Material propagiert, �n-

det in Shlitzwellenleitern (engl.: slot waveguide) die Lihtleitung im niedrig brehenden Material

statt. Diese Art von Wellenleiter ist noh relativ neu und wurde erstmalig 2004 von Lipson et al.
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Abbildung 8.2: Shematishe Darstellung

eines Shlitzwellenleiters aus Silizium auf Si-

liziumdioxid. Dieser besteht aus zwei Streifen

Silizium mit dem Brehungsindex nSi, welhe

den Shlitz (nS) begrenzen. Das elektrishe

Feld im Shlitz ist eine Überlagerung der ge-

führten Moden der jeweiligen Streifen. Für ei-

ne TE polarisierteWelle erfährt das elektrishe

Feld eine Feldüberhöhung im Shlitz, die von

dessen Breite b abhängt.

beshrieben [113, 114℄. Das Shema eines solhen Wellenleiters zeigt Abb. 8.2. Er besteht aus

einem gewöhnlihen Wellenleiter, der zusätzlih in der Mitte mit einem Shlitz versehen wurde.

In solhen Wellenleitern können sih TE polarisierte Eigenmoden ausbilden, deren elektrishes

Feld stark im Shlitz konzentriert ist. Die Moden bestehen dabei aus einer Überlagerung von

Eigenmoden der Wellenleiter zu beiden Seiten des Spalts [113℄. Die Feldüberhöhung im Spalt be-

ruht auf dem Umstand, dass für TE polarisiertes Liht die Normalenkomponente des elektrishen

Flusses D stetig an der Innenwand des Spalts ist. Für das elektrishe Feld E gilt E = ǫ−1D,

mit ǫ als Dielektrizitätskonstante. Dieses erfährt an der Grenz�ähe einen Sprung, wobei die

Amplitude des elektrishen Feldes um den Faktor n2
Si/n

2
S erhöht wird. Da das magnetishe Feld

an der Grenz�ähe kontinuierlih ist, erhöht sih auh die Intensität der Mode im Shlitz. Für

einen luftgefüllten Silizium - Shlitzwellenleiter lässt sih somit eine Felderhöhung um den Faktor

∆E = 12 erreihen.

Die Verteilung des elektrishen Feldes in einem mit Chalkogenidglas (n = 2, 3) (vgl. Abshn. 8.2)
gefüllten Wellenleiter ist in Abb. 8.3 dargestellt. Die Ausrihtung der elektrishen Feldlinien

bestätigt, dass das Feld senkreht zur Grenz�ähe zwishen hoh- und niedrigbrehendem Ma-

terial steht, was für die starke Diskontinuität sorgt. Das elektrishe Feld ist um den Faktor

n2
Si/n

2
S = 2, 32 erhöht und homogen im Spalt verteilt. Die Homogenität und Intensität des Feldes

werden wesentlih durh die Breite des Spaltes b und den Abklingkoe�zienten des Feldes γS im

Spalt vorgegeben, wobei idealerweise stets b ≪ 1/γS gelten sollte. Dies wird verständlih, wenn

man sih die Spaltmode als Superposition zweier benahbarter Wellenleitermoden vorstellt. Wird

der Spalt zu breit gewählt, verringert sih die Überlappung beider Moden und somit die Intensi-

tät im Spalt. Eine Abshätzung für γS und somit die maximale Breite des Spalts lässt sih über

den e�ektiven Modenindex neff vornehmen. Dieser kann mit

neff ≈ (n2
S + γ2S/k

2
0)

1/2
(8.1)

approximiert werden [114℄, wobei k0 = 2π/λ0 ist. Für TE polarisiertes Liht ist dieser wesentlih

kleiner (siehe Abshn. 8.2) als für einen konventionellen Streifenwellenleiter mit gleihen Ab-

messungen, was daran liegt, dass das Feld im niedrigbrehenden Material konzentriert ist. Im

Gegensatz dazu ergibt sih für TM polarisiertes Liht keine wesentlihe Änderung des e�ektiven

Brehungsindex, da das Feld in diesem Fall niht im Wellenleiter konzentriert ist.

Abbildung 8.3: Intensitätsverteilung des TE pola-

risierten elektrishen Feldes im Quershnitt eines mit

Chalkogenidglas (nS = 2, 3) gefüllten Shlitzwellen-

leiters. Anhand der Farbskala lässt sih die Feldüber-

höhung innerhalb des Shlitzes erkennen. Auf Grund

der geringen Breite des Shlitzes b = 100 nm ist das

Feld sehr homogen im Shlitz verteilt und die Feldli-

nien (shwarz) stehen senkreht auf den Wänden des

Spalts.
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Mittlerweile werden Shlitzwellenleiter für vershiedenste Anwendungen genutzt. Beispiels-

weise können sie mit optish nihtlinearen Materialien gefüllt werden, womit sih Silizium-

Organishe-Hybrid Bauteile realisieren lassen [115, 116℄. Auÿerdem können Shlitzwellenleiter

in photonishe Kristalle eingebraht werden, wodurh sih das elektrishe Feld im Resonator

weiter verstärken lässt [117, 118℄. Diese Bauelemente lassen sih dann z.B. als Gassensoren ver-

wenden [119℄. Eine andere interessante Einsatzmöglihkeit ist die Nutzung der Shlitzwellenleiter

zum Transport kleiner Partikel wie DNA Moleküle, die durh die Kraft des elektrishen Feldes

mitgeführt werden [120℄.

Lihtausbreitung in photonishen Kristallen

(a) Eindimensionaler photonisher

Kristall, bestehend aus dielektri-

shen Spiegeln und einem aktiven

mit Farbsto� gefüllten Resona-

tor [121, 122℄. Solhe Strukturen

lassen sih als Laser benutzen,

wobei die Laserstrahlung senkreht

zur Spiegelober�ähe austritt[123℄

(engl.: Vertial Cavity Surfae

Emitting Laser (VCSEL)). Bild

entnommen aus [124℄.

(b) Zweidimensionaler photonisher

Kristallwellenleiter. Die Lihtlei-

tung im Kristall erfolgt durh einen

Liniendefekt, bei dem eine Poren-

reihe entfernt wurde. Durh Modi-

�kation der Porendurhmesser und

-abstände lassen sih die Transmis-

sionseigenshaften des Kristalls mo-

di�zieren [125℄.

() Dreidimensionaler photonisher

Kristall mit Opalstruktur. Solhe

Kristalle weisen rihtungsabhängige

Transmissionseigenshaften auf und

lassen sih deshalb in mehrshihti-

gen Solarzellen als rihtungsselekti-

ve Filter einsetzen [126℄. Bild ent-

nommen aus Ref. [126℄.

Abbildung 8.4: Rasterelektronenmikroskopaufnahmen von Beispielen für eindimensionale, zweidimen-

sionale und dreidimensionale photonishe Kristallstrukturen

Eine weitere Möglihkeit die Propagation von Liht in Materie zu beein�ussen bieten photoni-

she Kristalle. Die Funktionsweise solher Strukturen wurde erstmalig 1987 von Yablonovih [127℄

und John [128℄ beshrieben. Je nah Periodizität der Kristallstruktur werden sie als ein-, zwei-,

oder dreidimensionale photonishe Kristalle bezeihnet (siehe Abb. 8.4). Besonders interessant

für Lihtleitungse�ekte sind zweidimensionale Kristalle, die als planare Strukturen in der Form

integrierter Bauelemente genutzt werden können. Dabei ist vor allem die Modi�kation der Band-

struktur von Interesse, mit der die Lihtausbreitung durh resonante Defekte oder durh eine

Verlangsamung des Lihts (engl.: slow-light-e�et) [129�131℄ verzögert wird.

Das Grundprinzip der photonishen Kristalle beruht auf der Einführung einer periodishen

Änderung des Brehungsindexes, wobei die harakteristishe Länge dieser Änderung in der Grö-

ÿenordnung der Wellenlänge des zu beein�ussenden Lihts liegt. Analog zu Elektronen im Fest-

körpergitter erfahren hier die Photonen Streuungen an der periodishen Struktur, was zur Aus-

bildung von Bereihen in der Dispersionsrelation führt, in denen keine propagierenden Wellen

im Kristall angeregt werden können. Analog zur Festkörperphysik werden diese Bereihe als

Bandlüke bezeihnet [98℄.

Besonders interessant für diese Arbeit sind photonishe Kristalle mit Punktdefekten, die zu

einer lokalen Erhöhung der Liht-Materie-Wehselwirkung führen können und sih somit für eine
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Mikroresonatoren

Verstärkung nihtlinearer optisher E�ekte anbieten. Die Erhöhung der Wehselwirkung zwishen

lokalisierter Mode und Material beruht auf einem resonanten Aufshaukeln des elektromagneti-

shen Feldes, weshalb solhe Defektstrukturen auh als (Mikro-)Resonatoren (engl.: Miroavity)

bezeihnet werden. Das einfahste Beispiel einer solhen Struktur ist der Fabry-Pérot-Resonator,

bestehend aus zwei Spiegeln, die die Kavität umgeben.

Als Kenngröÿe für die feldüberhöhenden Eigenshaften eines solhen Resonators ist die Güte

(engl.: Quality fator), auh Q-Faktor (Q) genannt, geeignet, die wie folgt de�niert ist [72℄:

Q =
2π (Energie im Resonator)

Energieverlust pro Schwingungsperiode
. (8.2)

Sie ist damit ein Maÿ für den durh die Spiegel bestimmten Energieverlust des Resonators pro

Periodendauer T = 2π/ω des Lihts. Ein Resonator mit geringen Verlusten zeihnet sih daher

durh einen hohen Q-Wert aus. Dieser lässt sih auh mit der Verweil- oder Lebensdauer τ
verknüpfen wobei gilt Q = ω0 τ . Praktikabler als die Untersuhung des Abklingverhaltens des

Resonators ist jedoh die Vermessung der spektralen Breite der Resonanz zur Bestimmung der

Güte. Aus Gl. 8.2 lässt sih ableiten [100℄, dass für Q

Q =
ω0

∆ω
=

λ0

∆λ
(8.3)

gilt, wobei ω0 bzw. λ0 der Frequenz bzw. Wellenlänge der Resonanz entsprehen sowie ∆ω bzw.

∆λ der jeweiligen Halbwertsbreite1. Somit lässt sih aus dem Transmissionsspektrum sehr einfah

die Güte des gesamten Systems bestimmen.

Eine weitere wihtige Kenngröÿe eines Resonators ist das e�ektive Modenvolumen. Dies be-

zeihnet das e�ektive Volumen, dass vom elektrishen Feld der Mode durhsetzt ist und lässt

sih wie folgt berehnen [132℄:

Veff =

∫

V

ǫ(~r)
∣
∣
∣ ~E(~r)

∣
∣
∣

2
d3r

max

[

ǫ(~r)
∣
∣
∣ ~E(~r)

∣
∣
∣

2
] . (8.4)

Das Volumen V wird dabei so gewählt, dass es alle signi�kanten Feldanteile der Mode im Resona-

tor umfasst. Da die Güte nur ein Maÿ für die Verweildauer der Photonen im Resonator darstellt,

ist die zusätzlihe Angabe des e�ektiven Modenvolumens erforderlih, um eine Aussage über die

Konzentration der elektrishen Felder im Resonator zu tre�en

2

.

Eindimensionale photonishe Kristallmikroresonatoren in Wellenleitern

Eine besondere Anwendungsform photonisher Kristalle ist ihre Implementierung in Wellenlei-

terstrukturen. Dies hat den Vorteil, dass entsprehende Bauelemente als integrierte Bausteine

auf einem Chip verwendet werden können, wobei die vershiedenen Elemente über Wellenlei-

ter miteinander verbunden sind. Die photonishen Kristallstrukturen lassen sih u.a. durh das

Einbringen von periodishen Einkerbungen [133�138℄ bzw. Poren [139�141℄ realisieren. Letztere

Variante wird hier näher untersuht. Durh die resultierende periodishe Modulation des e�ek-

tiven Indexes bildet sih in Rihtung der Wellenleiterstrukturen eine Bandlüke aus. Durh das

Entfernen einer oder mehrerer Poren lässt sih daraus ein Mikroresonator erzeugen, in dem es zu

einer Intensitätsüberhöhung des Lihts bei der Wellenlänge der Defektmode kommt. Die Skizze

1

Das Verhältnis zwishen der Lebensdauer eines Photons im Resonator und der spektralen Breite der Re-

sonanz lässt sih als Analogon zur Energie-Zeit-Unshärfe bei atomaren Zuständen verstehen. Je shärfer das

Energieniveau und somit die Breite der Resonanz, desto langlebiger ist der angeregte Zustand und umgekehrt.

2

Hohe Q-Werte ergeben sih für groÿe Resonatoren, da das Liht dort eine gröÿere Streke pro Umlauf zu-

rüklegt und somit länger im Resonator verweilt. Die Feldüberhöhung ist jedoh nur gering, da sih das Feld auf

ein entsprehend groÿes Volumen verteilt.
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Kavität

Spiegel

a

Abbildung 8.5: Shematishe Darstellung ei-

nes Mikroresonators in einem optishen Wellen-

leiter. Die Kavität des Resonators wird von Spie-

geln umgeben, die in der Kavität vorhandenes

Liht re�ektieren und so eine Feldüberhöhung

im Resonator erzeugen. Die Spiegel bestehen aus

periodish angeordneten Poren und lassen sih

als dielektrisher Spiegel verstehen, der aus einer

Abfolge von Shihten mit alternierendem Bre-

hungsindex besteht.

eines solhen photonishen Wellenleiter-Mikroresonators (engl.: photoni wire miroavity) ist

in Abb. 8.5 dargestellt. Eine solhe Struktur lässt sih vereinfaht als Fabry-Pérot-Resonator be-

trahten, bei dem die periodishen Porenreihen dielektrishen Spiegeln entsprehen. Der Bereih

der fehlenden Poren entspriht der Kavität mit einer optishen Länge von einem Vielfahen der

halben Designwellenlänge. Liht mit der Designwellenlänge wird innerhalb des Resonators von

den Spiegeln re�ektiert, was zu einer erhöhten Verweildauer der Photonen im Resonator und

damit zu einem erhöhten Q-Faktor führt (vgl. Abshn. 8.1). Dieser ist jedoh bei einfahen Re-

sonatoren wie in Abb. 8.5 noh sehr gering (Q ≈ 300 [142, 143℄), was an den hohen Verlusten auf

Grund von Streue�ekten an der Grenze zwishen Kavität und Spiegel liegt. Um diese Verluste zu

reduzieren, wurden vershiedene Konzepte entwikelt, die alle auf dem Einsatz eines speziellen

Übergangs (engl.: Taper) zwishen Spiegel und Resonator basieren [144�147℄.

Hier soll eines der fundierten Konzepte vorgestellt werden. Dieses Konzept, entwikelt von

Lalanne et al. [148, 149℄, basiert auf dem Prinzip der Feldanpassung zwishen Spiegel- und Re-

sonatormoden und erlaubt es, Vorhersagen über ein geeignetes Design des Übergangs zu tre�en.

Dies erö�net die Möglihkeit, Vorshriften für die Optimierung von Resonatorstrukturen zu ent-

wikeln. Bei dieser Methode steht die Vermeidung von Streuverlusten durh eine Erhöhung der

modalen Re�ektivität R der Spiegel im Vordergrund, die nah dem Fabry-Pérot-Model mit

Q =
k0

1−R
ng (L+ 2Lp) (8.5)

einen starken Ein�uss auf den Q-Faktor hat [149℄. Hier entspriht k0 dem Wellenvektor der

Resonatormode, ng dem zugehörigen Gruppenindex, L ist die Kavitätslänge und Lp bezeihnet

die Eindringtiefe der Mode in die Spiegel.

Die Reduktion der Streuverluste erfolgt durh eine Anpassung der Modenpro�le zwishen

der Resonatormode M (1)
und der entsprehenden Blohmode des Spiegels B(1)

. Beide Moden

sind exemplarish in Abb. 8.6 (a) dargestellt. Im Fall unendlih kleiner Löher wäre die Mo-

denverteilung in Wellenleiter und Spiegel identish und es würde gelten B(1) = M (1)
. Für den

Fall gröÿerer Löher bildet sih eine Bandlüke aus und B(1)
entspriht einer propagierenden

Welle auÿerhalb bzw. einer evaneszenten Welle (mit komplexem Wellenvektor) innerhalb der

Bandlüke. Da die Blohmode durh die Anwesenheit der Löher beein�usst wird, ändert sih

ihr Modenpro�l, so dass auf Grund der Fehlanpassung zwishen M (1)
und B(1)

weitere Moden

angeregt werden [150℄. Diese können zu einer Kopplung zwishen dem Wellenleiter und seiner

Umgebung führen, wodurh das Auftreten von Streuverlusten begünstigt wird.

Um die Ursahen dieser Verluste zu verstehen, werden zunähst die Modenpro�le von B(1)

und M (1)
an den Kanten der Bandlüke betrahtet (siehe Abb. 8.6 (b)). Für niedrige Frequenzen

(ω1) ist B
(1)

stark im dielektrishen Material konzentriert, was dazu führt, dass das Modenpro�l

dem der Wellenleitermode stark ähnelt. An der oberen Bandkante (ω2) be�ndet sih das soge-

nannte Luftband, bei dem die Mode stark von den luftgefüllten Poren beein�usst wird. Ihr Pro�l
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ω2

ω1

M
(1)

B
(1)

(a) Modenpro�le der Resonatormode M (1)
sowie der

Spiegelmode B(1)
an der unteren (ω1) bzw. oberen (ω2)

Bandkante. An der unteren Bandkante ist das Feld stark

in den Porenzwishenräumen konzentriert, weshalb es ein

ähnlihes Pro�l wie die Resonatormode zeigt.

Re(kz)

Im(kz)

π/a kWG

ω2

ω1

ω

M
(1)

B
(1)

(b) Shematishe Darstellung der Dispersionsrela-

tion der Resonatormode M (1)
(shwarz) und der

Spiegelmode B(1)
(rot).

Abbildung 8.6: Veranshaulihung der Modenfehlanpassung am Übergang zwishen Resonator und

angrenzendem Spiegel.

untersheidet sih daher stark von dem der Mode M (1)
. Für die auftretenden Streuverluste L

gilt nah Ref. [150℄:

L = 1− η2, (8.6)

wobei η das Überlappintegral des elektromagnetishen Feldes vonM (1)
und B(1)

ist. Daraus folgt,

dass eine Kopplung der Wellenleitermode an die Mode der unteren Bandkante die Streuverluste

reduzieren kann.

Um beide Moden aneinander zu koppeln, ist es vorteilhaft, die Blohmoden als Eigenzustän-

de einzelner Porensegmente zu betrahten. Dies ist auh möglih, wenn sih ein Segment nur

über eine Gitterperiode a erstrekt [148℄. Durh die Änderung der Gitterkonstanten a lässt sih

nun die Bandkante des entsprehenden Porensegments vershieben. Es lassen sih auh zusätz-

lihe Segmente zwishen Wellenleiter und Spiegel einfügen, deren Gitterkonstante a′ verkleinert
wurde (Abb. 8.7 (a)). Dies führt zu einer Vershiebung der unteren Bandkante in Rihtung der

Resonatormode (siehe Abb. 8.7 (b)).

Das Vershieben der Bandkante entspriht einer Anpassung des Wellenvektors k′ = 2π/a′

an den Wellenvektor kWG des Wellenleiters und somit auh einer Anpassung der Wellenlänge

der Feldoszillation im Wellenleiter und im Spiegel (siehe Abb. 8.8). Ein abrupter Übergang der

Kavitätsmode zur Spiegelmode stört die räumlih sinusförmige Oszillation des Feldes, was zu

Streuverlusten an der Grenz�ähe führt. Im angepassten Fall erfolgt der Übergang wesentlih

langsamer und somit verlustärmer.

Einen weiteren Ein�uss auf die Streuverluste hat das Abklingverhalten der Resonatormo-

de im angrenzenden Spiegel. Innerhalb der Bandlüke des Spiegels kann die Resonatormode

lediglih an evaneszente Spiegelmoden ankoppeln, deren exponentielles Abklingverhalten vom

Imaginärteil des jeweiligen Wellenvektors abhängt (siehe Abb. 8.7 (b)). Moden in der Mitte des

Stoppbandes besitzen einen groÿen Imaginärteil, was zu einer geringen Eindringtiefe in die Spie-

gel führt. Analog zum Fall der Wellenlängenanpassung sorgt auh hier der abrupte Übergang für

zusätzlihe Streuverluste. Da durh das Vershieben der Bandlüke die Resonatormode an die

Spiegelmode am Rand der Bandlüke ankoppeln kann, erhöht sih die e�ektive Eindringtiefe in

den Spiegel, wodurh sih auh diese Art der Streuverluste verringert. Resonatoren, die solhe op-

timierten Übergänge verwenden, sind dazu geeignet, lokal starke Feldüberhöhungen zu erzeugen,

wobei Strukturen mit sehr hohen Q-Werten im Bereih von Q ≈ 30000 − 147000 realisiert wur-
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a'

a

(a) Durh das Einfügen zusätzliher Po-

rensegmente mit einer Gitterkonstante

a′
lässt sih eine shrittweise Anpassung

zwishen Spiegel- und Resonatormode er-

zielen.

Re(kz)

Im(kz)

π__
a'
kWG

ω2

ω1

ω

(b) Durh das Einfügen eines Porensegments mit verringerter Git-

terkonstante a′
vershiebt sih dessen Bandstruktur (blau) gegen-

über der des Spiegels (rot). Dabei nähert sih die untere Bandkante

dem Band der Resonatormode, was einer Anpassung der Wellen-

vektoren beider Moden entspriht.

Abbildung 8.7: Veranshaulihung der Anpassung der Wellenvektoren der Resonatormode und der des

angrenzenden Spiegels.

den [148, 151�154℄. Hierbei wird der optimierte Porenübergang oftmals durh eine numerishe

Variation der Parameter der einzelnen Porensegmente ermittelt. Diese Möglihkeit ist mit einem

enormen Rehenaufwand verbunden und wird daher in der vorliegenden Arbeit niht genutzt.

Statt dessen wird eine vereinfahte und direktere Möglihkeit der Optimierung des Porenab-

stands verwendet, die auf einer Anpassung der e�ektiven Brehungsindizes der Spiegel- und der

Resonatormode beruht [155℄. Dabei wird davon ausgegangen, dass die zuvor beshriebene An-

passung der Wellenvektoren gleihzeitig zu einer Anpassung der Feldverteilungen führt, so dass

erstere im Wesentlihen die Streuverluste an der Grenz�ähe bestimmt

3

. Der e�ektive Index des

Wellenleiters neff bestimmt sih aus der Modenverteilung im Wellenleiter [156℄. Der e�ektive

Index der Blohmode im Spiegel nB ergibt sih aus der Bragg-Bedingung (k = π/a) innerhalb
der Bandlüke zu nB = λ/2 a. Somit lässt sih mit einer graduellen Änderung der Segmentlänge

des Spiegel-Wellenleiter-Übergangs eine Anpassung der e�ektiven Indizes erreihen, ohne dass

eine numerishe Variation der Porenabstände nötig ist. In Ref. [155℄ wird gezeigt, dass auf diese

Art erzeugte Übergänge die Streuverluste in der gleihen Gröÿenordnung reduzieren können wie

Übergänge, die durh numerishe Variation optimiert wurden.

Abbildung 8.8: Veranshaulihung des

Prinzips der Wellenvektor- bzw. Wellen-

längenanpassung. Beim Resonator ohne

geglätteten Übergang kommt es zu ei-

ner abrupten Änderung der räumlihen

Feldoszillation an der Grenz�ähe, was

zu Streuverlusten führt (a). Durh Ein-

führung eines Übergangs mit shrittwei-

se angepasstem Porenabstand erfolgt die

Anpassung der räumlihen Feldoszillatio-

nen über einen gröÿeren Bereih, wodurh

die Moden adiabatish angepasst und die

Streuverluste verringert werden (b).

3

Diese Annahme lässt sih nahvollziehen, da die Modenpro�le im Resonator bzw. Wellenleiter und an der

unteren Bandkante des Spiegels bereits sehr ähnlih sind, da in beiden Fällen das Feld im Material konzentriert

ist.
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8.2 Struktur- und Parameterde�nition

Durh die Kombination der feldüberhöhenden Eigenshaften der zuvor beshriebenen Shlitzwel-

lenleiter mit denen der eindimensionalen Mikroresonatoren lassen sih Hybridstrukturen erzeu-

gen, bei denen es zu einer starken Erhöhung der Wehselwirkung zwishen dem eingestrahlten

Liht und dem in den Resonatorshlitz eingebrahten In�ltrat kommt. Dies wiederum führt zu

einer Verstärkung der auftretenden nihtlinearen optishen E�ekte.

Als möglihe optish aktive Materialien, die zur In�ltration geeignet sind, kommen u.a. Poly-

mere und Chalkogenidgläser in Betraht. Letztere sind auf Grund ihres höheren Brehungsindex

jedoh geeigneter für die Verwendung in Shlitzresonatoren. Bei Chalkogenidgläsern [157�159℄

handelt es sih um Gläser, die auf halkogenen Elementen (S, Se und Te) basieren. Auf Grund

ihrer hohen Transparenz und geringer Verluste im infraroten Spektralbereih wurden sie im

optishen Bereih bisher vor allem in Lihtleitfasern eingesetzt. Ein weiteres Merkmal, das in

jüngster Zeit das Interesse an Chalkogenidgläsern wieder gewekt hat, sind ihre starken nihtli-

nearen optishen Eigenshaften [160℄. Besonders die nihtlineare optishe Suszeptibilität dritter

Ordnung (χ(3)
), die zu einer intensitätsabhängigen Änderung des Brehungsindexes führt, wird

dabei untersuht. Gegenüber Silizium haben Chalkogenidgläser wie As2S3 den Vorteil einer ge-

ringen Zwei-Photonen-Absorption [161℄. Dies ist vor allem dann wihtig, wenn es darum geht,

extrem shnelle optishe Shalter und Modulatoren zu bauen. Da Chalkogenidgläser in amorpher

Form abgeshieden werden, besitzen sie in der Regel keine nihtlineare Suszeptibilität zweiter

Ordnung. Allerdings ist es möglih, eine thermish [162℄ oder optish [163℄ induzierte Polung zu

erzeugen, womit es möglih wird, Chalkogenidgläser für Frequenzverdopplungse�ekte zu nutzen.

Aus den erwähnten Gründen sind Chalkogenidgläser in den letzten Jahren auh als Material

zur Herstellung nihtlinearer photonisher Kristalle untersuht worden [164�166℄. Besonders in-

teressant sind hier dünne Chalkogenid-Membranstrukturen, in die photonishe Kristalle geätzt

werden können [167℄.

Als Ausgangsdesign für den zu untersuhenden Shlitz-Resonator diente eine von Zain et al.

entwikelte Struktur [151℄, von der berihtet wurde, dass sie besonders hohe Q-Werte aufweist

4

(QTheorie = 177000 undQExperiment = 147000 ). Bei der Referenzstruktur handelt es sih um einen

eindimensionalen Mikroresonator mit fünfporigen dielektrishen Spiegeln und einem Übergang

zwishen Spiegeln und Kavität bestehend aus vier Poren. Um die Vergleihbarkeit mit dem

Referenzmodell zu gewährleisten wurden bei dem hier untersuhten Modell die gleihe Anzahl an

Poren sowie eine identishe Strukturbreite von 500 nm verwendet. Anders als im Referenzmodell

wurde hier jedoh eine Strukturhöhe von 220 nm sowie die Resonanzwellenlänge auf 1,55 µm
festgelegt.

Zur Bestimmung der geeigneten Modellparameter wurden die Parameter der Referenzstruktur

entsprehend dem Prinzip der Skalierbarkeit der Maxwell-Gleihungen angepasst [169℄. Für

die Spiegel der Modellstruktur ergeben sih daraus Porendurhmesser von d = 200 nm und

Porenabstände von a = 385 nm.

Optimierung des Resonatorshlitzes

Die Breite des Shlitzes im Resonator sowie der Brehungsindex des Füllmaterials haben einen

wesentlihen Ein�uss auf die Stärke der Interaktion zwishen dem Liht und dem in�ltriertem

Material. Wie in Abshn. 8.1 beshrieben, nimmt die Feldintensität im Spalt auf Grund der

geringeren Übershneidung der Moden zu beiden Seiten des Spalts bei einer Vergröÿerung der

4

Es sei darauf hingewiesen, dass Reproduktionen der Rehnung wesentlih geringere Q-Faktoren ergeben als

die in Ref. [151℄ angegeben. Die Überprüfung der Rehnungen erfolgte mit zwei vershiedenen Methoden, zum

einen durh den Autor dieser Arbeit mittels Comsol (FEM) sowie im Rahmen einer Bahelorarbeit [168℄ mit der

Finite-Di�erene-Time-Domain-Methode (FDTD). Beide Methoden liefern vergleihbare Werte, die jedoh mit

Werten von Q ≈ 30000 deutlih unter den in Ref. [151℄ angegeben liegen. Es ist zu vermuten, dass in dieser

Publikation falshe Parameter angegeben wurden.
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(a) Abhängigkeit des e�ektiven Brehungsindex neff von

der Shlitzbreite für vershiedene Füllmaterialien. Für

breite Shlitze kann neff unter den Brehungsindex des

Substrats (nSiO2
) sinken, was die Anregung von Substrat-

moden ermögliht, die zu zusätzlihen Verlusten führen.

i)

ii)

(b) Verteilung des TE-polarisierten elektri-

shen Feldes im Spalt für eine Shlitzbreite

von (i) 100 nm und (ii) 175 nm unter der

Annahme, dass das Füllmaterial einen Bre-

hungsindex von nSchlitz = 1, 5 besitzt.

Abbildung 8.9: Abhängigkeit des e�ektiven Modenindex des in�ltrierten Shlitzes von der Shlitzbreite

und dem Füllmaterial.

Spaltbreite ab. Des Weiteren verringert sih der e�ektive Modenindex neff bei einer Verbreiterung

des Shlitzes (Abb. 8.9 (a)), da in diesem Fall der Ein�uss des shwäher brehenden Füllmate-

rials zunimmt. Dies hat zur Folge, dass sih neff dem Brehungsindex des Substrats (n = 1, 45)
annähert, was wiederum eine Kopplung zwishen Wellenleitermode und Lekmoden in das Sub-

strat ermögliht (Abb. 8.9 (b)). Diese zusätzlihen Verluste führen dann zu einer Verringerung

des Q-Faktors des Resonators.

Neben der Shlitzbreite wird der e�ektive Modenindex auh durh den Brehungsindex des

Füllmaterials beein�usst. Wie in Abb. 8.9 (a) dargestellt, erhöht sih bei einem höheren Bre-

hungsindex des In�ltrats ebenfalls neff , was die Koppelverluste in das Substrat reduziert. Bei den

hier untersuhten Strukturen soll Chalkogenidglas wie z.B. As2S3 als Füllmaterial verwendet wer-

den, so dass ein Brehungsindex von n = 2, 3 angenommen wurde. Die Breite des Shlitzes wurde

auf 100 nm festgelegt. Dies entspriht einem Kompromiss zwishen einem möglihst shmalen

Shlitz mit hoher Feldkonzentration und den tehnishen Möglihkeiten, einen solhen Shlitz

tatsählih herzustellen und zu in�ltrieren.

Spezi�kation der Parameter des Spiegel-Kavitäts-Übergangs

Wie in Abshn. 8.1 diskutiert, ist die Form des Übergangs zwishen den dielektrishen Spiegeln

und der Kavität des Resonators entsheidend für die Höhe der dort auftretenden Streuverluste

und somit für die Güte des Resonators. Um die Anforderungen an einen solhen Übergang für

einen Shlitz-Resonator zu bestimmen, wurden vershiedene Strukturen numerish untersuht.

Um die Vergleihbarkeit mit den in Ref. [151℄ vorgestellten massiven Resonatoren zu gewährleis-

ten, wurden für die hier untersuhten Modelle ebenfalls vier Poren für den Übergang genutzt.

Die Parameter der Übergangsporen (siehe Abb. 8.10) werden im Folgenden sukzessiv in drei

Shritten untersuht.

1. Shritt: Resonator mit abruptem Übergang

Im ersten Shritt wurde zunähst der abrupte Übergang vom dielektrishen Spiegel zum Resona-

tor ohne Anpassung der Poren untersuht. Dazu wurden für die vier Übergangsporen dieselben

Parameter wie für den Spiegel verwendet. Dabei wurde der Abstand zwishen der Mitte der

dem Shlitz nähsten Pore und dem Shlitz entsprehend der Gitterkonstante des Spiegels auf
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a = 385 nm festgelegt. Das Modell besteht somit e�ektiv aus einem neunporigen Spiegel. Da die

Zahl der Gesamtporen damit in allen Modellen gleih bleibt, kann ausgeshlossen werden, dass

möglihe feldverstärkende E�ekte auf einer Erhöhung der Porenanzahl basieren.

2. Shritt: Übergang mit Variation des Porenabstands

In der zweiten Simulation wurde der Abstand zwishen den vier Poren des Übergangs angepasst.

Hierbei wurde die in Abshn. 8.1 erwähnte Annahme genutzt, dass eine Anpassung von Spiegel-

und Resonatormode durh eine Anpassung der jeweiligen e�ektiven Modenindizes erreiht wer-

den kann. Dementsprehend wurde der Abstand zwishen den Poren derart geändert, dass dies

einer linearen Änderung des e�ektiven Brehungsindex entspriht.

3. Shritt: Übergang mit Variation des Porendurhmessers

Im dritten Modell wurde anstelle des Porenabstandes der Porendurhmesser variiert. Da es bis-

her keine Modellvorstellungen gibt, wie der Porendurhmesser des Übergangs den Q-Wert des

Resonators beein�usst, wurde hier eine lineare Änderung des Porendurhmessers untersuht. Als

Randwerte dienten dabei der Durhmesser der Spiegelporen (200 nm) und die Breite des Shlit-

zes (100 nm).

4. Shritt: Übergang mit Variation des Porendurhmessers und -abstandes

In einem weiteren Modell wurde shlieÿlih sowohl der Abstand als auh der Durhmesser der

vier Übergangsporen angepasst und der Ein�uss auf die Güte des Resonators untersuht. Für

Durhmesser und Abstand wurden dabei die selben Parameter verwendet wie in den Shritten

zwei und drei. Zur besseren Übersiht sind alle Parameter noh einmal in Tabelle 8.1 zusammen-

gefasst.

5. Shritt: Änderung der Porenanzahl des Übergangs

Zum Abshluss wurde die Abhängigkeit der Güte des Übergangs von der Anzahl der verwen-

deten Poren untersuht. Dazu wurde zunähst der Ein�uss der Anzahl der Spiegelporen auf die

Güte des Resonators untersuht. Nah der Optimierung des Spiegels konnte der Ein�uss der

Porenanzahl im Übergang unabhängig von der Zahl der Spiegelporen analysiert werden.

Spiegel Übergang Resonator

a a' a''

d d' d''

Abbildung 8.10: Shematishe Darstellung eines Shlitzresonators mit der Bezeihnung der vershiede-

nen Modellparameter (vgl. Tabelle 8.1). Je nah untersuhtem Modell werden in den folgenden Abshnit-

ten Teile dieser Parameter variiert.

Implementierung der Finite-Elemente-Methode

Zur numerishen Untersuhung wurde die in Abshn. 4.3 beshriebene FEM-Methode genutzt,

wobei die Implementierung durh Comsol Multiphysis in Verbindung mit Matlab erfolgte.

Um möglihst realitätsgetreue Simulationsergebnisse zu erzielen, wurden für alle Berehnungen

dreidimensionale Modelle verwendet. Das Rehengebiet, in dem sih die untersuhten Strukturen

be�nden, wurde mit Streurandbedingungen

6

(engl.: Sattering boundary onditions) umgeben,

um Rükre�exionen des Lihts am Rande des Rehengebiets zu unterdrüken. Der modellierte

5

Der in Klammern angegebene Wert ist der Abstand zwishen der Mitte der an den Resonator angrenzenden

Pore und dem Mittelpunkt der Rundung des Shlitzes.

6

Streurandbedingungen werden ähnlih wie die bekannteren Perfetly Mathed Layer (PML) eingesetzt, um

Re�exionen des Lihts beim Austritt aus dem Rehengebiet zu unterdrüken. Im Gegensatz zu PMLs werden die

Streurandbedingungen auf einer Flähe de�niert und niht in einem Volumen. Dies maht das Modell kleiner und

spart so Rehenzeit.
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Tabelle 8.1: Modellparameter für die Shlitzwellenleitersimulationen

Allgemeine Modellparameter

nSi nSiO2 nSlot Breite Wl. Höhe Wl. Shlitzbreite Ø Poren d Porenabstand a

3,45 1,445 2,3 500 nm 220 nm 100 nm 200 nm 385 nm

Spiegel-Resonator-Übergänge

Porenabstand [nm℄ a′ → a′′ Ø Poren [nm℄ d′ → d′′

Spiegel → Resonator Spiegel → Resonator

ohne Variation 385 - 385 - 385 - 385 - (385)

5

200 - 200 - 200 - 200

Variation Porenabstand 388 - 390 - 393 - 396 - (399) 200 - 200 - 200 - 200

Variation Porendurhmesser 385 - 385 - 385 - 385 - (385) 180 -160 - 140 - 120

Variation Porenabstand

388 - 390 - 393 - 396 - (399) 180 -160 - 140 - 120

und -durhmesser

Wellenleiter besitzt zwei Shnitt�ähen mit diesen Rändern. Um das Transmissionsverhalten der

Struktur zu untersuhen, wurde an einer dieser Shnitt�ähen eine einlaufende TE-polarisierte

ebene Welle de�niert. An der gegenüberliegenden Shnitt�ähe lässt sih das transmittierte Feld

bestimmen und mittels Durhstimmen der Anregungswellenlänge ein Transmissionsspektrum

und daraus die Güte des Resonators berehnen. Da auf Grund der hohen Q-Werte und somit

shmalen Resonanzen die Wellenlänge nur in sehr kleinen Shritten variiert werden kann, ist diese

Methode zur Bestimmung des Q-Faktors sehr zeitaufwendig. Für eine e�ektivere Bestimmung

der Resonatorgüte eignet sih das in Abshn. 4.3 beshriebene Verfahren der Eigenmodenanalyse.

Entsprehend Gl. 4.24 lassen sih die Resonanzwellenlängen sowie die Q-Werte direkt aus den

komplexen Eigenfrequenzen bestimmen. Zur Absiherung der Simulationsergebnisse wurden die

Q-Werte für ausgewählte Strukturen mit beiden Methoden bestimmt.

Die Genauigkeit der Position der Resonanzmode sowie der Betrag ihres Q-Faktors hängen

stark von der Au�ösung des Gitters ab, das zur Diskretisierung des Rehengebiets genutzt wird.

Ein geeignetes Maÿ für die Au�ösung des Gitters und des damit verbundenen Rehenaufwands

stellt die Anzahl der zu berehnenden Freiheitsgrade dar (vgl. Abshn. 4.3). In Abb. 8.11 sind der

Q-Wert und die Wellenlänge der Resonanzmode eines exemplarishen Modells in Abhängigkeit

der Anzahl der zu berehnenden Freiheitsgrade dargestellt. Für die vorliegenden Modelle wurden
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Abbildung 8.11: Abhängigkeit der

Wellenlänge (shwarz) und des Q-

Faktors (rot) der Resonatormode von

der Anzahl der im Modell bereh-

neten Freiheitsgrade. Ab einer An-

zahl von einer Million Freiheitsgra-

de treten keine signi�kanten Shwan-

kungen der Kenngröÿen auf. So vari-

iert der Q-Faktor um weniger als 2%

(blaue Linien). In den Modellen wur-

den a. 1,2 Mio. Freiheitsgrade ver-

wendet (rote Linie).
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a. 1,2 Mio. Freiheitsgrade berüksihtigt. Mit dieser Gitterau�ösung können die Rehnungen

als konvergiert betrahtet werden, da die Shwankungen des Q-Faktors bei unter 2% liegen.

Eine weitere Verfeinerung des Gitters ist niht sinnvoll, da dies keine Auswirkungen auf die

berehneten Gröÿen hat und lediglih zu einer Erhöhung der Rehenzeit führt.

8.3 Simulationsergebnisse und Interpretation

Im folgenden Abshnitt werden die Ergebnisse der numerishen Untersuhungen der Spiegel-

Kavitäts-Übergänge der Shlitz-Resonatoren vorgestellt, ihre physikalishen Ursahen diskutiert

und entsprehende Regeln zur Entwiklung geeigneter Resonatorstrukturen abgeleitet.

Einfaher Shlitzwellenleiter

Abbildung 8.12: Q-Faktor eines einfahen

Shlitzwellenleiters ohne speziellen Übergang in

Abhängigkeit von der Shlitzlänge. Da die Wel-

lenlänge der Resonatormode linear von der Länge

des Shlitzes abhängt, lässt sih mit ihr die Re-

sonanzwellenlänge einstellen. Die Resonanzmode

bei einer Shlitzlänge von 1120 nm ist auh als

Peak im Transmissionsspektrum zu erkennen (In-

set). Aus ihrer Halbwertsbreite kann ebenfalls der

Q-Faktor bestimmt werden.
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Zunähst wird als Referenz das Modell eines Shlitzresonators ohne speziellen Spiegel-Re-

sonator-Übergang untersuht. Die entsprehenden Modellparameter sind in Tabelle 8.1 zusam-

mengefasst. Um den maximalen Q-Faktor der Struktur zu ermitteln, ist es notwendig, die Re-

sonanzwellenlänge der Kavität zu variieren, was durh eine Variation der Shlitzlänge erreiht

werden kann. Wie im unteren Teil von Abb. 8.12 ersihtlih, hängt die Wellenlänge der Reso-

nanzmode linear von der Shlitzlänge ab. Dies ist verständlih, da für die Resonanzwellenlänge

λResonanz = m l neff/2 gilt, wobei l die Shlitzlänge ist, neff der Modenindex und m der Ordnung

der Mode entspriht.

Im oberen Teil der Abbildung ist die Abhängigkeit des Q-Faktors von der Shlitzlänge und

somit indirekt von der Wellenlänge der Resonatormode dargestellt. Um die Wellenlänge der Reso-

nanz möglihst nah an die Designwellenlänge (λ = 1, 55 µm) zu shieben, für welhe die Spiegel

optimiert wurden, muss eine Shlitzlänge von 1120 nm gewählt werden. Dies entspriht einer

Resonanzwellenlänge von λResonanz = 1, 548 µm. Der mittels Eigenfrequenzanalyse bestimmte

Q-Faktor der zugehörigen Mode besitzt einen Wert von Q = 6400 und stimmt damit mit dem

aus der Halbwertsbreite (FWHM) der Resonanz (∆ = 242 pm) nah Gl. 8.3 bestimmten Wert

überein.

Abbildung 8.13: Örtlihe Verteilung der Inten-

sität des elektrishen Feldes im Resonator ohne

speziellen Übergang. Die Mode dritter Ordnung,

erkennbar an den drei Intensitätsmaxima, ist fast

ausshlieÿlih im Shlitz der Kavität lokalisiert.

385 nm385 nm

385 nm
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Die zur Mode gehörende Feldverteilung ist in Abb. 8.13 dargestellt. Wie bereits in Abshn. 8.2

beshrieben, ist das TE-polarisierte elektrishe Feld stark im Shlitz konzentriert, was die Inter-

aktion mit dem in�ltrierten Material verstärkt. Das e�ektive Modenvolumen (Gl. 8.4) beträgt

Veff = 0, 062 µm3
und stellt ein Maÿ für die Konzentration des Lihts im Resonator dar. Ein ge-

ringes Modenvolumen ist neben einem hohen Q-Faktor ein Kennzeihen für einen Resonator mit

hoher Feldverstärkung. Im Vergleih zur Referenzstruktur in Ref. [151℄ (Veff = 0, 065 µm3
) ist das

Modenvolumen dieser Struktur etwas kleiner. Dies lässt sih mit dem abrupten Modenübergang

an der Grenze zwishen Resonator und Spiegel erklären. Im Gegensatz zur Referenzstruktur,

bei der die Resonatormode langsam im Spiegel abklingt, ist hier die Eindringtiefe reduziert und

somit auh das von der Mode eingenommene Volumen.

Es ist jedoh zu beahten, dass bei der Optimierung der feldverstärkenden Eigenshaften des

Resonators dessen Güte und Modenvolumen niht unabhängig voneinander maximiert werden

können. Da der Q-Faktor nah Gl. 8.5 linear von der Eindringtiefe des Feldes in die Spiegel Lp

und der Länge des Resonators L abhängt, die wiederum das Modenvolumen bestimmen, führt

eine Reduktion des Modenvolumens gleihzeitig zu einer Verringerung des Q-Wertes. Beein�us-

sen lässt sih das Verhältnis von Q-Faktor und Modenvolumen durh die Wahl der Ordnung der

Resonanzmode. Moden niedriger Ordnung weisen geringere Modenvolumina auf, besitzen aller-

dings in der Regel auh kleinere Q-Faktoren. Wie in Abb. 8.13 zu sehen ist, handelt es sih bei

der untersuhten Resonanz um eine Mode dritter Ordnung, erkennbar an den drei Intensitätsma-

xima. Sie wurde ausgewählt, da sie einen guten Kompromiss aus einem kleinen Modenvolumen

und einem hohen Q-Faktor darstellt. Auÿerdem ist ihr Modenvolumen vergleihbar mit dem der

in Ref. [139, 151, 153℄ genannten Strukturen.

Der maximale Q-Wert von Q ≈ 9000 liegt bei einer geringeren Wellenlänge von λ = 1, 52 µm,

was einer Shlitzlänge von 1060 nm entspriht. Die Abnahme des Q-Wertes bei längeren Kavi-

täten und somit gröÿeren Resonanzwellenlängen lässt sih damit erklären, dass sih die Mode

der unteren Bandkante des Spiegels annähert, was eine Verringerung der Re�ektivität zur Folge

hat. Es kommt daher zu erhöhten Verlusten auf Grund der Transmission durh die Spiegel. Für

kleinere Resonanzwellenlängen (kürzere Kavitäten) reduziert sih der Q-Faktor auf Grund des

Auftretens von lateralen Streuverlusten in das Substrat bzw. das umgebende Medium. Diese

treten auf, weil sih die Moden für kleinere Wellenlängen in Rihtung des Luftbandes vershie-

ben, was zu einer Verringerung des e�ektiven Modenindex und somit einer verstärkten Moden-

fehlanpassung führt. Diese Interpretation der Beobahtungen stimmt mit Untersuhungen von

Lalanne et al. [148℄ überein, Re�ektivitäten und Streuverluste an Braggspiegeln in Streifenwel-

lenleitern betre�end.

Shlitzwellenleiter mit variiertem Porenabstand

Im nähsten Shritt wurde das Übergangskonzept von Lalanne et al. [148℄ für einen in�ltrierten

Shlitzresonator getestet. Dieses beruht auf einer Anpassung von Spiegel- und Resonatormode

durh eine Variation des Porenabstands (vgl. Abshn. 8.1).

Da eine numerishe Bestimmung der optimalen Porenabstände unangemessen hohe Rehen-

zeiten erfordern würde, wurde die Annahme von Sauvan et al. [155℄ genutzt, wonah die Feldan-

passung durh eine Anpassung der e�ektiven Modenindizes erzielt werden kann. Da für den

e�ektiven Index der Blohmode im Spiegel nB = λ/2 a gilt, lässt sih die Anpassung der Moden-

indizes durh eine Änderung des Porenabstands a′ → a′′ (Abb. 8.10) erreihen. In diesem Modell

wurde der Porenabstand so geändert, dass dies einer linearen Anpassung des e�ektiven Indexes

des Spiegels nB = 1, 55 µm/2 · 385 nm = 2, 013 an den e�ektiven Index der Resonatormode

neff = 1, 929 entspriht. neff wurde hierbei mittels Modenanalyse bestimmt [156℄.

Die Änderung erfolgte in fünf Shritten, in denen die Abstände zwishen der letzten Spiegel-

pore und der ersten Übergangspore (a′) bis zum Abstand zwishen der letzten Pore des Über-
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Abbildung 8.14: Änderung der Güte eines

Shlitzresonators bei Anpassung des Porenab-

stands im Übergang zwishen Kavität und

Spiegel, in Abhängigkeit von der Shlitzlän-

ge. Bei einer Shlitzlänge von 1080 nm be-

trägt die Halbwertsbreite der Resonanz ∆ =
202 pm, was bei einer Resonanzwellenlänge von

λ = 1, 549 µm einer Güte von Q ≈ 8000 ent-

spriht.
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gangs und dem Shlitz (a′′) angepasst werden (Abb. 8.10). Die Parameter sind in Tabelle 8.1

zusammengefasst.

Die in Abhängigkeit der Shlitzlänge ermittelten Q-Werte wurden analog zum vorherigen

Modell ermittelt und sind in Abb. 8.14 dargestellt. Der Q-Faktor der Resonanz bei der Desi-

gnwellenlänge von 1, 55 µm hat sih im Vergleih mit der Resonanz des Referenzmodells auf

einen Wert von Q ≈ 8000 erhöht. Die im Vergleih zur Literatur reht moderate Erhöhung des

Q-Wertes wird jedoh niht durh eine generelle Erhöhung des Q-Faktors auf Grund des an-

gepassten Porenabstands verursaht. Vielmehr führt die Änderung des Porenabstands zu einer

Vershiebung des maximalen Q-Werts zur Designwellenlänge.

Einen Hinweis, warum die Anpassung des Porenabstands niht zu der erwarteten Erhöhung

des Q-Wertes führt, liefert ein Blik auf die Feldverteilung der zum maximalen Q-Faktor gehören-

den Mode (Abb. 8.15). Im Vergleih zur Feldverteilung in Abb. 8.13 lässt sih kein nennenswerter

Untershied in der Ausdehnung der Mode erkennen, was sih ebenfalls im e�ektiven Modenvolu-

men widerspiegelt. Dies ist mit Veff = 0, 062 µm3
genauso groÿ wie das des Referenzresonators.

Ansheinend hat die Anpassung der e�ektiven Indizes hier niht zu einer gleihzeitigen Anpas-

sung der Spiegel- und Resonatormoden geführt.

Die Ursahe hierfür lässt sih aus der Untersuhung der Feldverteilungen an Quershnitten

vershiedener Stellen der Resonatorstruktur ableiten. Hierzu werden die Modenpro�le innerhalb

des Shlitzes und in der ersten Spiegelpore verglihen. Wie den Quershnitten in Abb. 8.16 zu

entnehmen ist, untersheiden sih die Feldverteilungen an beiden Orten stark voneinander. Das

Feld innerhalb der Übergangspore ist stark ausgedehnt im Vergleih zum Feld innerhalb des Re-

sonatorshlitzes, das stark komprimiert und dadurh in horizontaler Rihtung sehr homogen im

Shlitz verteilt ist. Es ist daher verständlih, dass die Feldüberlagerung zwishen Spiegel- und

Resonatormode gering ist. Um eine e�ziente Anpassung der beiden Moden zu erzielen, ist es da-

her erforderlih, neben der Anpassung des Porenabstands eine Anpassung der Porendurhmesser

vorzunehmen. Im folgenden Abshnitt wird dazu der Ein�uss eines Spiegel-Resonator-Übergangs

mit angepasstem Porendurhmesser untersuht.

Abbildung 8.15: Örtlihe Verteilung der Inten-

sität des elektrishen Feldes im Resonator bei

angepasstem Porenabstand des Spiegel-Kavitäts

Übergangs. Zwar hat sih die Shlitzlänge mit

Resonanz bei der Designwellenlänge auf 1080 nm

verkürzt, die Feldverteilung im Resonator bleibt

jedoh gleih, weshalb auh das e�ektive Moden-

volumen gleih bleibt.

399 nm

385 nm
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b

a

a) b)

Abbildung 8.16: Vergleih der Intensitätsver-

teilung der Mode eines Resonators mit einer

Shlitzlänge von 1080 nm im Quershnitt der ers-

ten Übergangspore (a) und im Quershnitt durh

die Kavität (b).

Shlitzwellenleiter mit variiertem Porendurhmesser

Die Untersuhungen im vorhergehenden Abshnitt haben gezeigt, dass die für feste Resonatoren

bewährte Näherung nah Sauvan et al. [155℄, eine Modenanpassung durh eine graduelle Varia-

tion der Porenabstände zu erreihen, bei in�ltrierten Resonatoren keine Erhöhung der Güte zur

Folge hat. Deshalb wird in diesem Abshnitt der Ein�uss einer Änderung des Porendurhmes-

sers untersuht. Ausgehend von der starken Abweihung der Modenpro�le im Resonator und der

angrenzenden Pore (Abb. 8.16) ist zu vermuten, dass dieser Ansatz einen wesentlihen Ein�uss

auf die Güte des Resonators haben wird.

Wie im vorhergehenden Abshnitt besteht das Modell aus einem Übergang mit vier Poren,

an den sih der Spiegel mit fünf Poren anshlieÿt. Der Abstand zwishen den einzelnen Poren des

Übergangs sowie der Abstand zwishen dem Mittelpunkt der letzten Pore und dem Mittelpunkt

der Krümmung des Shlitzendes entspriht der Gitterkonstante a des Spiegels. Dies gewährleistet,
dass möglihe Änderungen des Q-Faktors im Vergleih zum unmodi�zierten Modell in Abshn. 8.3

allein durh die Änderung des Porendurhmessers verursaht wurden.

Analog zu Abshn. 8.3 wurde ein linearer Übergang erzeugt, wobei hier der Durhmes-

ser der Poren linear variiert wurde. Als Randwerte wurden der Durhmesser der Spiegelporen

(d = 200 nm) sowie die Breite des Shlitzes (b = 100 nm) verwendet. Die entsprehenden Werte

sind in Tabelle 8.1 zusammengefasst. Vergleiht man nun die Feldverteilung der Resonatormode

bei der Designwellenlänge (Abb. 8.17) analog zu Abb. 8.16 im Shlitz und in der ersten angren-

zenden Pore, so lässt sih eine deutlih bessere Übereinstimmung der Modenpro�le feststellen.

Die erhöhte Feldüberlappung maht sih auh bezüglih der spektralen Breite der Resonatormo-

de bemerkbar. Deren Halbwertsbreite verringert sih auf ∆λ = 130 pm (Inset Abb. 8.18), was bei

einer Wellenlänge von λ = 1, 55 µm einem Q-Wert von Q ≈ 12000 entspriht. Dieser ist damit

doppelt so hoh wie der Q-Faktor eines gleihartigen Resonators ohne modi�zierten Übergang.

Eine noh stärkere Erhöhung der Güte ergibt sih für Resonatoren mit kürzeren Shlitzlängen

(siehe Abb. 8.18). Dabei tritt der Maximale Q-Faktor von Q ≈ 55300 bei einer Shlitzlänge von

b

a

a) b)

Abbildung 8.17: Vergleih der Intensitätsver-

teilung der Mode eines Resonators mit einer

Shlitzlänge von 1020 nm im Quershnitt der ers-

ten Übergangspore (a) und im Quershnitt durh

die Kavität (b). Durh die Anpassung des Po-

rendurhmessers im Übergangsbereih zwishen

Spiegel und Kavität ähneln sih die Feldvertei-

lungen wesentlih stärker.
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Abbildung 8.18: Q-Faktor eines Shlitzresona-

tors, bei dem der Porendurhmesser d im Über-

gangsbereih linear geändert wurde, in Abhängig-

keit von der Shlitzlänge. Der maximale Q-Faktor

erhöht sih auf einen Wert von Q ≈ 55300. Aller-
dings ist die entsprehende Resonanzmode stark

blau vershoben.
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940 nm auf, was einer Resonanzwellenlänge von λ = 1, 527 µm entspriht. Diese Erhöhung des

maximalen Q-Faktors um mehr als das Sehsfahe bestätigt damit eindruksvoll die E�ektivität

der Anpassung des Porendurhmessers im Übergang.

Shlitzwellenleiter mit variiertem Porenabstand und -durhmesser

Im Folgenden wird die Kombination der zuvor betrahteten Methoden zur Anpassung der Feld-

verteilung von Spiegel- und Resonatormode untersuht. Die Porenabstände des Übergangs wur-

den dazu entsprehend Abshn. 8.3 und die Porendurhmesser entsprehend Abshn. 8.3 gewählt

(siehe Tabelle 8.1). Alle anderen Parameter entsprehen denen der vorhergehenden Modelle. Bei

der Betrahtung der shlitzlängenabhängigen Q-Werte (siehe Abb. 8.19) zeigt sih, dass die zu-

sätzlihe Einführung der Variation des Porenabstandes im Übergang zwar zu einer Verringerung

des maximalen Q-Wertes geführt hat. Allerdings hat sie auh zu einer Vershiebung des Ma-

ximalwertes zur Designwellenlänge geführt, wie es bereits in Abshn. 8.3 zu beobahten war.

Für ein Modell mit einer Resonanz bei der Designwellenlänge hat somit die Kombination beider

Anpassungsmethoden zu einer weiteren Erhöhung des Q-Wertes auf Q ≈ 35000 geführt. Dies

zeigt eindruksvoll, wie mittels geeigneter Kombination aus Porendurhmesseränderung und Ab-

standsanpassung der Übergang zwishen Shlitzkavität und Spiegeln wesentlih sanfter modelliert

werden kann, was die den Q-Faktor limitierenden Streuverluste reduziert. Der verbesserte Über-

gang spiegelt sih auh in der in Abb. 8.20 dargestellten Intensitätsverteilung der Resonatormode

mit einer Wellenlänge von λ = 1.55 µm wider. Im Vergleih zu Abb. 8.3 erstrekt sih die Mode

hier weiter in das Porengebiet, was für die langsame Anpassung des Modenpro�ls spriht. Die

erhöhte Eindringtiefe spiegelt sih auh in dem von der Mode eingenommenen Volumen wider,

Abbildung 8.19: Q-Faktor eines Shlitzreso-

nators mit vollständig angepasstem Übergang

in Abhängigkeit von der Shlitzlänge. Die Gü-

te der Resonatormode bei der Designwellen-

länge λ = 1, 55 µm erhöht sih auf einen Wert

von Q ≈ 35000. Dies entspriht einer spektralen
Halbwertsbreite von ∆ = 44 pm.
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399 nm

385 nm

Abbildung 8.20: Örtlihe Verteilung der Inten-

sität des elektrishen Feldes in einem Resonator

mit vollständig angepasstem Übergangsbereih.

Durh die Anpassung von Porendurhmesser und

-abstand erfolgt die Kopplung von Spiegel- und

Kavitätsmode wesentlih sanfter was zu einem

tieferen Eindringen der Feldverteilung in den

Übergangsbereih führt.

das sih auf Veff = 0, 084 µm3
vergröÿert hat (vgl. Veff = 0, 062 µm3

der Referenzstruktur in

Abshn. 8.3).

Nahdem gezeigt werden konnte, wie die Variation von Porenabstand und -durhmesser den

Q-Faktor bei einer bestimmten Wellenlänge erhöhen kann, ist es angebraht, die wesentlihen

Untershiede zwishen den Übergängen in massiven Resonatoren und Shlitzresonatoren zu dis-

kutieren, um eine Erklärung zu �nden, warum das vereinfahte Anpassungskonzept nah Sau-

van et al. [155℄ im vorliegenden Fall versagt.

Betrahtet man das Vorgehen von Lalanne et al. in Ref. [148℄, so �ndet dort die Anpas-

sung zwishen der Feldverteilung im massiven Resonator und der Feldverteilung zwishen den

angrenzenden Poren statt. Es ist o�ensihtlih, dass diese eine starke Übershneidung besitzen,

da die Verteilung der Dielektrizitätskonstanten in beiden Fällen gleih ist. Würde hingegen die

Anpassung der Feldverteilung im Resonator an die Feldverteilung in den angrenzenden Poren

erfolgen, so würde sih keine hohe Übershneidung erzielen lassen, da die Modenpro�le zu stark

voneinander abweihen.

Anderes gilt im Fall der Shlitzresonatoren. Hier muss die Anpassung der Feldverteilung

der Resonatormode an das Feld in der Pore erfolgen, da diese ebenfalls im Innern der Pore

konzentriert ist. Sie entspriht somit wesentlih besser dem Pro�l der Resonatormode als das

Pro�l des Feldes zwishen den Spiegeln.

Ein�uss der Porenanzahl auf den Q-Faktor

Ein weiterer Parameter, der die Anpassung der Moden zwishen Kavität und Spiegel beein�ussen

kann, ist die Länge des Übergangs und somit die Anzahl seiner Poren. Um die Vergleihbarkeit

zwishen den untersuhten Shlitz-Resonatoren und dem Ausgangsmodell von Zain et al. [151℄

zu gewährleisten, war diese bisher auf vier Poren festgelegt. Da sih gezeigt hat, dass ein mög-

lihst adiabatisher Übergang zwishen den Moden die Reduktion von Streuverlusten begünstigt,

sheint eine Erhöhung der Porenanzahl im Übergang geeignet, den Q-Wert weiter zu erhöhen. Um

jedoh den Ein�uss der Änderung der Porenanzahl zu bestimmen, ist es zunähst erforderlih,

den Ein�uss der Anzahl der Spiegelporen und den der Übergangsporen zu separieren. Erstere

bestimmt im Wesentlihen die Verluste, die durh Transmission des Lihts in den sih anshlie-

ÿenden Wellenleiter entstehen, letztere wie bereits erwähnt die Streuverluste des Übergangs. Die
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Abbildung 8.21: Abhängigkeit

des Q-Faktors von der Anzahl der

Spiegelporen. Ab neun Poren ist

die maximale Güte erreiht. Die

hier verwendeten Spiegel bestehen

aus 13 unmodi�zierten Poren.
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Abbildung 8.22: Abhängigkeit der Resonator-

güte von der Anzahl der verwendeten Poren im

Übergang. Die höhste Güte lässt sih für einen

Übergang mit zwei Poren erzielen (Q ≈ 103000).
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Stärke der beiden Verlustmehanismen lässt sih mit 1/Qtrans bzw. 1/Qstreu angeben [170℄, womit

die Gesamtverluste analog zu Ref. [171℄

1

Qges
=

1

Qtrans
+

1

Qstreu
(8.7)

betragen.

Um den Ein�uss der Streuverluste auf die Güte Qges des Resonators separat zu betrahten, ist

es daher erforderlih, die Transmissionsverluste zu minimieren, indemQtrans maximiert wird. Dies

lässt sih durh eine Erhöhung der Anzahl der Spiegelporen erreihen, wodurh die Re�ektivität

der Spiegel bis zur �Sättigung� erhöht wird. Der Q-Faktor ist somit im Wesentlihen durh die

Streuverluste am Spiegel-Kavitäts-Übergang limitiert. Abbildung 8.21 zeigt die Abhängigkeit des

Q-Faktors von der Anzahl der Spiegelporen. Die Poren besitzen, wie die der zuvor untersuhten

Modelle, eine Gitterkonstante von a = 385 nm und einen Porendurhmesser von d = 200 nm.

Für Spiegel mit vier Poren ergibt sih eine sehr breite Resonanz mit einem entsprehend geringen

Q-Faktor von Q ≈ 1000. Dieser steigt mit zunehmender Porenanzahl linear an und sättigt für

neun Poren pro Spiegel bei einem Wert von Q ≈ 9000, wie shon im ersten Beispiel eines

Resonators ohne spezialisierten Übergang (Abshn. 8.3) gezeigt wurde. Somit beein�ussen in

einem Resonator mit mehr als neun Spiegelporen nur die zusätzlih modi�zierten Poren im

Übergang die Güte des Resonators. Für die folgenden Rehnungen wurden Spiegel mit jeweils 13

unmodi�zierten Poren genutzt, an die sih die modi�zierten Poren der Übergänge anshlieÿen. Die

Übergänge besitzen linear angepasste Porenabstände und -durhmesser analog zu Abshn. 8.3.

Dabei sind die Randwerte für den Porendurhmesser wiederum die Shlitzbreite der Kavität

(d = 100 nm) und der Durhmesser der Spiegelporen (d = 200 nm). Der Porenabstand variiert

zwishen a = 402 nm und a = 385 nm (vgl. Abshn. 8.3). Die exakten Parameter der jeweiligen

Übergänge sind in Tabelle 8.2 zusammengefasst.

Tabelle 8.2: Parameter der Übergänge mit variabler Porenanzahl

Porenabstand [nm℄ Porendurhmesser [nm℄

Spiegel → Resonator Spiegel → Resonator

1 Pore 390 - (396)

4

150

2 Poren 389 - 393 - (397) 167 - 133

3 Poren 388 - 392 - 395 - (398) 175 - 150 - 125

4 Poren 388 - 390 - 393 - 396 - (399) 180 - 160 - 140 - 120
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Abbildung 8.23: Fouriertransformierte der TE-

Komponente des elektrishen Feldes der Resona-

tormode an der Grenz�ähe zum Substratoxid

in Abhängigkeit von der Wellenvektorkomponente

kz in Ausbreitungsrihtung. Diese weist für einen

vierporigen Übergang (shwarz) mehr Feldanteile

(

∫
|FT (Ex)| dkz = 2, 9 b.E. ) oberhalb der Lihtli-

nie des Substrats (shra�ert) auf als für den zwei-

porigen Übergang (

∫
|FT (Ex)| dkz = 2, 3 b.E. ).

Die resultierenden Verluste führen zu einer stär-

keren Reduktion des Faktors der Struktur.

Für einen vierporigen Übergang erhöht sih der Q-Faktor bei 13 Spiegelporen im Vergleih zu

den zuvor untersuhten Strukturen auf einen maximalen Wert von Q ≈ 75000. Ein Vergleih

der Übergänge mit untershiedliher Porenanzahl (Abb. 8.22) zeigt, dass sih entgegen der zuvor

aufgestellten Vermutung keine Verbesserung des maximalen Q-Faktors mit einer zunehmenden

Anzahl an Poren im Übergang erreihen lässt. Statt dessen zeigt der zweiporige Übergang den

mit Q ≈ 103000 höhsten Wert. O�ensihtlih ergeben sih für eine geringere Anzahl an Poren

insgesamt geringere Streuverluste als für längere Übergänge, obwohl der Übergang abrupter

erfolgt.

Das lässt sih auh aus der Betrahtung der Fourieranalyse des elektrishen Feldes an der

Grenz�ähe zum unterliegenden Oxid erkennen. Dies ist eine häu�g verwendete Methode zur

Analyse der Verlustmehanismen in Resonatorstrukturen. Dabei werden die Feldanteile der Re-

sonatormode in Abhängigkeit der Wellenzahl der jeweiligen Teilwelle dargestellt, wodurh Feldan-

teile identi�ziert werden können, die auf Grund eines ungünstigen Wellenvektors an die Umge-

bung ankoppeln können. Abbildung 8.23 zeigt die Fouriertransformierte des TE-Feldanteils in

Abhängigkeit der Wellenvektorkomponente kz in Ausbreitungsrihtung für den Fall eines zwei-

bzw. vierporigen Übergangs. Es zeigt sih, dass für den vierporigen Übergang mehr Feldanteile

mit einem Wellenvektor, der oberhalb der Lihtlinie des Substratoxids liegt, auftreten als im Fall

des zweiporigen Übergangs. Das bedeutet, dass diese Anteile des elektrishen Feldes an Moden

im Oxid ankoppeln können und somit verloren gehen. Die Verluste in der vierporigen Struktur

sind damit entsprehend höher was eine Erklärung für den reduzierten Q-Wert liefert. Dieser

Fall zeigt, dass der Ansatz eines möglihst glatten Übergangs zwar geeignet ist Strukturen mit

hohen Q-Faktoren zu erzeugen, allerdings wir damit niht notwendigerweise der maximal mögli-

he Q-Faktor einer Resonatorstruktur erreiht. Dieser lässt sih bisher nur näherungsweise durh

umfangreihe Simulationen mit zufällig veränderten Porenparametern erreihen.

8.4 Realisierungskonzept für eindimensionale Wellenleiter-Shlitz-

Mikroresonatoren

Die hier beshriebenen Strukturen lassen sih mittels Elektronenstrahllithogra�e und einer an-

shlieÿenden Strukturierung durh Plasmaätzverfahren (siehe Abshn. 3.3) herstellen. Dabei bie-

tet sih analog zu den Wellenleitern in Kapitel 7 die Verwendung eines SOI Materialsystems an.

Auf Grund der hohen Präzision der verwendeten Verfahren lassen sih dabei auh die shmalen

Shlitze in der Kavität problemlos erzeugen (Abb. 8.24).

Eine gröÿere Herausforderung stellt die lokale In�ltration des Shlitzes dar. Da ein Einbet-

ten des gesamten Resonators in das In�ltrat die Güte des Systems drastish reduzieren kann,

ist es besonders wihtig, nur den Shlitz zu in�ltrieren. Prinzipiell stellt die In�ltration eines

solhen Shlitzes kein Problem dar, da Vertiefungen im Silizium mit den zuvor erwähnten Ab-

4

Der in Klammern angegebene Wert ist der Abstand zwishen der Mitte der an den Resonator angrenzenden

Pore und dem Mittelpunkt der Rundung des Shlitzes.
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Abbildung 8.24: Elektronenmikro-

skopaufnahme des Prototypen eines

eindimensionalen Wellenleiter-Shlitz-

Mikroresonators. Das Design orientiert

sih hierbei an der in Abshn. 8.3 un-

tersuhten Struktur. Das Bauelement

wurde mittels Elektronenstrahllithogra�e

und anshlieÿendem RIE-Plasmaätzshritt

hergestellt.

sheideverfahren homogen gefüllt werden können. Shwieriger ist es, das Chalkogenidglas von

den umliegenden Flähen gezielt zu entfernen.

7

Ein vielversprehender Ansatz hierfür ist die Methode des �Diret Laser Writings� [172℄, bei

der das Chalkogenidglas mit einem stark fokussierten Laser lokal belihtet wird. Auf Grund der

hohen Photosensitivität der Chalkogenidgläser ist es möglih, das Glas durh photoinduzierte

Polymerisation auszuhärten. Unbelihtete Teile lassen sih anshlieÿend naÿhemish entfernen.

Analog zum �Diret Laser Writing� lassen sih auh Elektronenstrahlen zur Belihtung des

Chalkogenidglases verwenden [173℄. Dies würde die Erzeugung noh feinerer Strukturen ermög-

lihen, die ebenfalls naÿhemish freigelegt werden können.

8.5 Anwendungsbeispiel bistabiles Verhalten

Zum Abshluss des Kapitels soll hier ein möglihes Anwendungsbeispiel für lokal in�ltrierte

Wellenleiter-Shlitz-Resonatoren diskutiert werden. Dabei liegt der Shwerpunkt auf dem bistabi-

len Transmissionsverhalten einer solhen Struktur, das durh die Verwendung einesKerr-aktiven

Materials wie As3S2 hervorgerufen wird. Ein solhes Material weist einen intensitätsabhängigen

Brehungsindex n = n0 + n2 I auf, wobei nAs3S2
2 = 2, 9 · 10−18 m2/W der Kerr-Koe�zient ist.

Um eine Abshätzung der Intensitätsshwelle für das Auftreten eines solhen E�ekt in der in Ab-

shn. 8.1 untersuhten Struktur mit zweiporigem Übergang zu tre�en, wurde für die Berehnung

der Transmissionseigenshaften das Modell eines einfahen Fabry-Pérot-Resonators verwendet.

Dabei wurde davon ausgegangen, dass sih der Resonator bereits im eingeshwungenen Zustand

be�ndet. Für die Güte des Resonators wurde ein Wert von Q = 10000 angenommen. Dies stellt

eine konservative Abshätzung für einen realen Resonator dar, dessen Q-Faktor in der Regel

unter dem theoretish bestimmten Wert liegt. Um daraus die Re�ektivität der Resonatorspiegel

zu ermitteln, lässt sih der analytishe Ausdruk für den Q-Wert [72℄

Q = π Lcav/λ

√
R

1−R
, (8.8)

mit der Resonatorlänge Lcav umformen zu:

R =



−π Lcav

2Qλ
+

√
(
π Lcav

2Qλ

)2

+ 1





2

. (8.9)

Die linearen Transmissionseigenshaften (Inset Abb. 8.25) lassen sih dann mit Hilfe der Airy-

Formel berehnen [174℄:

Itrans =
(1−R)2

(1−R)2 + 4R sin2 ϕ
I0 , (8.10)

7

Der Versuh das Chalkogenid (As2S3) mit Hilfe eines Lift-O� Prozesses zu entfernen, war niht erfolgreih.

Hierbei wurde die Ober�ähe mit einer dünnen Chromshiht bedekt, auf der das Chalkogenidglas abgeshieden

wurde. Beim anshlieÿenden naÿhemishen Ablösen des Chroms wurde allerdings auh das Chalkogenidglas aus

der Vertiefung entfernt.
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Abbildung 8.25: Simulation der optishen

Bistabilität in einem mit As3S2 gefüllten Re-

sonator. Durh die Intensitätsabhängigkeit des

Brehungsindex vershiebt sih die Resonanz-

mode (linearer Fall siehe Inset), was zu einem

Hystereseverhalten bei einer Änderung der An-

regungsintensität führt. Die s-förmige Kurve

stellt dabei lediglih eine analytishe Lösung

der entsprehenden Airy-Funktion dar. Prak-

tish kommt es zu einem Intensitätssprung an

den mit Pfeilen gekennzeihneten Stellen. Der

Shwellwert, ab dem ein solhes Verhalten auf-

tritt, wird durh den Kerr-Koe�zienten des

In�ltrats und die Güte des Resonators be-

stimmt.

mit ϕ0 = 2π n0
Lcav
λ . Wenn der Resonator ein optish nihtlineares Material enthält, wird der

Phasenterm intensitätsabhängig und es ergibt sih ein weiterer Beitrag ϕNL = 2π Lcav
λ n2 Icav.

Damit hängt die transmittierte Intensität niht mehr linear von der eingestrahlten Intensität ab,

so dass sih ein komplexes Transmissionsverhalten ergibt. Dieses wird indirekt durh:

I0 = Icav

[

T +
4R

T
sin2 (ϕ0 + ϕNL)

]

(8.11)

mit T = 1−R beshrieben [174℄, das die Anregungsintensität I0 in Abhängigkeit der Intensität

im Resonator Icav = Itrans T
−1

angibt. Abbildung 8.25 zeigt die entsprehend Gl. 8.11 bestimm-

te transmittierte Intensität für vershiedene Wellenlängen nahe der Resonanz. Der S-förmige

Intensitätsanstieg kennzeihnet den bistabilen Bereih. Statt der Kurvenform tritt jedoh eine

sprunghafte Änderung der transmittierten Intensität auf, wie es durh die Pfeile verdeutliht

wird.

Dieses Verhalten lässt sih dadurh erklären, dass die intensitätsabhängige Änderung des

Brehungsindex ab einem Shwellwert zu einer signi�kanten Vershiebung der Resonatormode

hin zu gröÿeren Wellenlängen führt. Für eine Wellenlänge nahe der linearen Resonanzmode tritt

so plötzlih eine Resonanz auf, die zu einer Verstärkung des Feldes im Resonator führt. Dadurh

wird die Mitte der Resonanzmode noh weiter zur Wellenlänge des eingestrahlten Lihts versho-

ben. Dieser selbstverstärkende E�ekt ist für Wellenlängen, die weiter von der linearen Resonanz

entfernt liegen stärker, da das Erreihen des Shwellwerts bereits eine höhere Anregungsintensität

erfordert.

Für die hier untersuhte Struktur liegt die Shwelle für bistabiles Verhalten bei einer Intensität

von a. 5 · 109 W/m2
. Dies entspriht bei dem hier untersuhten Modell (Quershnitt 500 nm×

220 nm) einer Anregungsleistung von a. 0, 6 mW.

Die hier untersuhten Strukturen lassen sih damit beispielsweise als optishe Shalter bzw.

optishe Transistoren verwenden. Dabei kann das Shalten direkt durh eine Modulation der

Intensität des Anregungsstrahls erfolgen. Ein entsprehendes Bauteil würde dann aus einem

Amplituden-modulierten Signal ein Pulsdauer-moduliertes Signal erzeugen. Es ist auh möglih,

die Änderung des Brehungsindex mit einem zusätzlihen Strahl herbeizuführen, so dass dieser

die Transmission des ersten Strahls regelt. Eine solhe Verwendung würde dem Prinzip eines pho-

tonishen Transistors entsprehen, wobei der zusätzlihe Strahl das Analogon zur Gatespannung

des elektronishen Pendants darstellt.

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



9 Zusammenfassung

Das Ziel dieser Arbeit war es, Methoden zu untersuhen, mit denen sih die nihtlinearen opti-

shen Eigenshaften von Silizium verstärken lassen und die somit die Herstellung siliziumbasierter

optish aktiver Bauelemente ermöglihen. Dazu wurden in dieser Arbeit zwei Ansätze untersuht.

Der erste eher grundlegende Ansatz befasste sih mit der direkten Erzeugung einer Nihtlinea-

rität zweiter Ordnung (χ(2)
) durh die Brehung der Kristallsymmetrie des Siliziums mit Hilfe me-

hanisher Verspannungen. Dieser Zusammenhang wurde zunähst an planaren (111) orientierten

Siliziumproben untersuht, die durh das Aufbringen einer thermish erzeugten Oxidshiht ver-

spannt wurden. Hierbei wurden durh die Änderung der Oxidationsparameter untershiedlihe

Verspannungszustände erzeugt, die mittels Biegungsmessungen an den jeweiligen Probenwafern

harakterisiert wurden. Der Ein�uss der im Silizium induzierten Verzerrung auf die Frequenzver-

dopplungseigenshaften wurde mit einem Re�exionsaufbau bestimmt, welher im Rahmen dieser

Arbeit entwikelt und errihtet wurde. Mit diesem lässt sih das frequenzverdoppelte Signal in

Abhängigkeit des Azimutalwinkels bestimmen, was eine Beobahtung des Ein�usses der struk-

turellen Eigenshaften des Siliziums auf das frequenzverdoppelte Signal ermögliht. Durh das

Hinzuziehen von Röntgenmessungen konnte eine Verbindung zwishen dem winkelabhängigen

Signal und den Bindungen der Kristallstruktur hergestellt werden. Dadurh konnten die Ten-

sorkomponenten der χ(2)
-Suszeptibilität den untershiedlihen Bindungen zugeordnet werden,

wodurh die Interpretation der verspannungsabhängigen Messergebnisse erleihtert wurde.

Die Untersuhung der Verstärkung des χ(2)
in Abhängigkeit der aufgebrahten Verspannung

o�enbart einen linearen Zusammenhang zwishen der Suszeptibilitätsverstärkung und der auf-

gebrahten Verspannung. Das Ergebnis ist damit ein eindeutiger Beleg für die Rihtigkeit des

Konzepts einer verspannungsinduzierten Nihtlinearität und bestätigt damit erstmals den für

ein solhes Materialsystem theoretish vorhergesagten Zusammenhang [35℄. Aus den Messdaten

geht weiter hervor, dass die aufgebrahte Oxidshiht selbst kein χ(2)
aufweist, wie es für ein

amorphes Material zu erwarten ist. Ein Vergleih der verspannungsinduzierten Suszeptibilitäts-

verstärkung sowie deren Anstieg (χ
(2)
rel /σ) mit aus der Literatur extrahierten Werten [92, 96℄

bestätigt zusätzlih die gewonnenen Messergebnisse.

Die Dike des Bereihs, in dem der für die Verstärkung der Nihtlinearität verantwortli-

he Verspannungsgradient auftritt, ist für eine planare Probe sehr gering und beträgt lediglih

a. 5 nm [83, 84℄. Dies liegt daran, dass die Verspannung der aufgebrahten Oxidshiht auf

Grund des ungleihen Verhältnisses ihrer Dike zu der des Substrats shleht relaxieren und so-

mit shleht ins Silizium übertragen werden kann. Um den Ein�uss von Verzerrungen auf das χ(2)

in einem gröÿeren Volumen zu untersuhen, wurden in einem nähsten Shritt die oxidverspann-

ten Proben mit einem periodishen Liniengitter strukturiert. Diese Strukturen ermöglihen eine

teilweise Übertragung der Verspannungen in das darunterliegende Silizium. Dies konnte mit Hilfe

von HRXRD-Messungen nahgewiesen und die Verspannungsverteilung mit Hilfe von FEM- und

auf periodishe Strukturen erweiterten Streusimulationen rekonstruiert werden. Dabei wurde ein

a. 150 nm tiefer verspannter Bereih identi�ziert.

Bei der wie zuvor in Re�exion durhgeführten Untersuhung des Frequenzverdopplungse�ekts

wurde festgestellt, dass es zu einer Überlagerung der nihtlinearen Emissionseigenshaften der

atomaren Struktur mit den Beugungseigenshaften des nanostrukturierten Gitters kommt. Dies

konnte durh einen Vergleih des Messsignals mit einem, in dieser Arbeit entwikelten, Faltungs-
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modell, das beide Ein�üsse berüksihtigt, belegt werden. In den Re�exionsmessungen konnte

allerdings kein eindeutiger Ein�uss des verspannten Siliziumvolumens auf das frequenzverdoppel-

te Signal festgestellt werden. Eine Analyse des Prozesses der Frequenzverdopplung in Re�exion

hat gezeigt, dass dies an der teilweise destruktiven Interferenz der Signalbeiträge aus tieferen

Bereihen liegt, die daher mit dieser Methode niht detektiert werden können.

Der Nahweis eines verspannungsinduzierten Volumen-χ(2)
konnte dennoh mit Hilfe von

Transmissionsmessungen erbraht werden. Dafür wurden mit Siliziumdioxid verspannte Wellen-

leiter untersuht, von denen aus den vorhergehenden Untersuhungen bekannt war, dass der Fre-

quenzverdopplungse�ekt niht durh die Oxidshiht beein�usst wird.Die gemessene Erhöhung

der Konversionse�zienz konnte daher eindeutig dem verspannungsinduzierten χ(2)
im Silizium

zugewiesen werden. Die oxidierten Proben stellen somit den in Ref. [14, 15℄ untersuhten Proben

ein alternatives Materialsystem gegenüber, das im Gegensatz zu den dort untersuhten nitridbe-

shihteten Wellenleitern eindeutige Aussagen zum Ursprung der Nihtlinearität erlaubt.

Des weiteren konnte der Ein�uss der Präsenz einer Siliziumnitridshiht auf den E�ekt der

Frequenzverdopplung nahgewiesen werden. Dazu wurde die Konversionse�zienz in einem unbe-

shihteten Referenzwellenleiter mit der eines mit unverspanntem Nitrid beshihteten Wellen-

leiters verglihen. Dies bestätigt Berihte in Ref. [16, 106℄ von Frequenzverdopplungse�ekten an

amorphen Siliziumnitridshihten.

Weitere Vergleihe mit verspannten nitridbeshihteten Proben haben allerdings auh hier

einen verspannungsbedingten Ein�uss auf den Frequenzverdopplungse�ekt gezeigt. Eine Abshät-

zung der resultierenden e�ektiven Nihtlinearität ergab dabei Werte von χ(2) ≈ 40 pm/V.

Die hier gewonnenen Erkenntnisse stützen die Ergebnisse von Cazzanelli et al.[15℄. Sie zei-

gen jedoh auh, dass der Ein�uss der Nitridshiht selbst bisher untershätzt wurde. Die hier

durhgeführten Untersuhungen zeigen, dass beide Beiträge in etwa gleih groÿ sind.

Zusätzlih wurden bei den Transmissionsexperimenten Hinweise auf Anpassungse�ekte zwi-

shen der Fundamentalmode und den 2ω-Moden gefunden, die zu einer Verstärkung des frequenz-

verdoppelten Signals führen können. Die Abhängigkeit der E�zienz der Frequenzkonversion von

der Breite der untersuhten Wellenleiter legt eine entsprehende Vermutung nahe. Das Vorhan-

densein eines solhen Anpassungse�ekts lieÿe sih durh eine direkte Beobahtung der Moden-

pro�le der 2ω-Moden nahweisen, die in diesem Fall der Feldverteilung einer höheren Mode mit

annähernd gleihem e�ektiven Modenindex wie dem der Anregungsmode entsprehen sollten.

Im Gegensatz zum verspannten Silizium befasst sih der zweite in dieser Arbeit untersuhte

Ansatz mit der Erzeugung nihtlinearer optisher Eigenshaften in Silizium durh die Integration

optish stark nihtlinearer Materialien in geeignete photonishe Strukturen. Dabei wurde mit

Hilfe numerisher Methoden ein neuartiges Konzept für eine Hybridstruktur entwikelt, bei dem

die feldverstärkenden Eigenshaften von Mikroresonatoren und Shlitzwellenleitern verbunden

werden. Durh ein spezielles Design des Übergangs zwishen der geshlitzten Kavität und den

angrenzenden Spiegeln konnte dabei eine Güte von Q ≈ 35000 bei einem e�ektiven Modevolumen

von Veff = 0, 084 µm3
erzielt werden. Die feldüberhöhenden Eigenshaften sind damit vergleihbar

mit den für einen Resonator ermittelten, der aus einer Referenzstruktur ohne Shlitz besteht.

Eine weitere Optimierung des Resonatormodells führte sogar zu Q-Werten von Q ≈ 100000.

Auf Grund seiner geringen Gröÿe ist eine Verwendungsmöglihkeit dieses Konzepts in der

Form eines optishen Shalters zu sehen, der in einen gewöhnlihen Streifenwellenleiter integriert

werden kann. Das dazu erforderlihe Shaltverhalten, basierend auf dem E�ekt der optishen Bi-

stabilität, wurde ebenfalls numerish untersuht. Dabei hat sih gezeigt, dass für einen mit dem

Chalkogenidglas As3S2 in�ltrierten Resonator mit einer Güte von Q = 10000 eine Anregungs-

leistung von lediglih 0,6 mW erforderlih ist, um die erforderlihe Shaltshwelle zu erreihen.
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Ausblik

In dieser Arbeit konnten einige grundlegende Fragen und Widersprühe geklärt werden, die den

Ursprung des Frequenzverdopplungse�ekts in verspannten Siliziumstrukturen betre�en. Für ein

detailliertes Verständnis der Abhängigkeiten zwishen dem lokalen Verspannungsgradienten und

dem resultierenden χ(2)
im Siliziumvolumen sind jedoh weitere Untersuhungen erforderlih. Da

es bei der experimentellen Untersuhung dieses Zusammenhangs in der Regel zu einer Mittelung

über Beiträge untershiedlih verspannter Bereihe kommt, bietet sih an diesem Punkt eine

Analyse mit Hilfe theoretisher Methoden wie der Dihtefunktionaltheorie an. Dies würde es

erlauben, den Frequenzverdopplungse�ekt lokal auf der Ebene des verzerrten Siliziumgitters zu

studieren.

Wie sih hier gezeigt hat, bietet neben dem Verspannungsaspekt auh das Siliziumnitrid

selbst eine Möglihkeit zur optishen Funktionalisierung des Siliziums. Die Kenntnis der Ursahe

für das Auftreten einer Nihtlinearität zweiter Ordnung im Nitrid wäre dabei hilfreih, Pro-

zesse zu entwikeln, die es ermöglihen, gezielt Shihten mit einer sehr hohen Nihtlinearität

abzusheiden.

Groÿes Potential zur weiteren Steigerung des Frequenzverdopplungse�ektes in verspannten

Wellenleitern bietet nah Meinung des Autors auh die Möglihkeit der Phasenanpassung durh

gezieltes Wellenleiterdesign, da sih dadurh bekanntlih erheblihe Steigerungen der E�zienz

der Frequenzkonversionsprozesse erzielen lassen [21℄. Falls sih dieser E�ekt der Modenanpassung

in den verspannten Wellenleitern eindeutig nahweisen lässt, würde dies eine tehnologish ein-

fahere Alternative zu Konzepten wie der periodishen Polung des nihtlinearen Materials [175℄

darstellen.

Mittelfristig bietet verspanntes Silizium vielseitige Einsatzmöglihkeiten als nihtlineares Ma-

terial, besonders wenn auh andere Möglihkeiten der Verspannungserzeugung genutzt werden.

So lassen sih mittels Ionenimplantation lokal hohe Verspannungen erzeugen, wobei die Tiefe der

eingebrahten Verspannung durh die kinetishe Energie der Ionen bestimmt wird. Die Verwen-

dung von Maskenstrukturen würde eine zusätzlihe Strukturierung des verspannten Bereihs in

der Ebene ermöglihen [176℄. Insgesamt wäre somit ein dreidimensionales Verspannungsdesign

im Silizium möglih.

Kurzfristig sheint jedoh das Konzept der Hybrid-Bauelemente z.B. der hier untersuhten

lokal in�ltrierten Wellenleiter-Shlitz-Mikroresonatoren bessere Möglihkeiten zur Realisierung

optish aktiver Bauelemente zu bieten. Dies liegt daran, dass die optishen Eigenshaften der in

Betraht kommenden nihtlinearen Materialien bereits bekannt sind. Die gröÿte Herausforderung

liegt hier im In�ltrationsprozess. Methoden wie das Aufshmelzen des In�ltrats unter Druk

bieten hier vielversprehende Lösungsansätze.
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A Anhang

A.1 Prozessparameter der Lithogra�everfahren

Tabelle A.1: Prozessshritte der Fotolithogra�e

1. Aufshleudern des Haftvermittlers AR300-80 bei 500 U/min (15 s) und anshlieÿend

4000 U/min (90 s).

2. Ausheizen der Probe bei 180

◦
C für 3 min.

3. Spinoating des Fotolaks AR-N 4340 mit 500 U/min (15 s) und 2000 U/min (90 s)

mit einer resultierenden Shihtdike von a. 2000 nm.

4. Ausheizen der Probe für 15 min bei 85

◦
C um das Lösungsmittel zu verdampfen.

5. Belihtung für 30 s bei konstanter Intensität mit einer Wellenlänge von λ = 365 nm
(i-Line).

6. Post Exposure Bake für 5 min bei 95

◦
C.

7. Entwikeln der Probe für 60 s (AR 300-475).

Tabelle A.2: Prozessshritte der Laserinterferenzlithogra�e

1. Probenreinigung mit Aeton, Isopropanol und DI-Wasser.

2. Troknen der Probe für 20 min bei 200

◦
C auf der Heizplatte zur Wasserdesorption.

3. Spinoating des Fotolaks AR-N4240 in Verdünnung 1:2 mit AR 300-12 mit 500 U/min

(5 s) und 4000 U/min (30 s) ergibt eine Shihtdike von a. 200 nm.

4. Ausheizen der Probe für 2 min bei 80

◦
C um das Lösungsmittel zu verdampfen.

5. Belihtung mittels Laserinterferenzlithogra�e.

6. Nahheizen der Probe für 30 min bei 80

◦
C. Dies verstärkt die intermolekularen

Bindungen zwishen den belihteten Lakmolekülen und erhöht damit die Selektivität

der Belihtung.

7. Entwikeln der Probe für 30 s (AR 300-47).

Modi�kation optisher Nihtlinearitäten in Silizium



102 Anhang

A.2 Zusammenhang zwishen Dehnungs- und Biegeverspannung

in einer dünnen Oxidshiht

Im Folgenden wird der in Gl. 4.4 dargestellte Zusammenhang zwishen der in einer dünnen

verspannten Oxidshiht vorherrshenden Dehnungsspannung und der ins Silizium induzierten

Biegespannung hergestellt, welhe mit der Waferbiegemethode gemessen wird. Nah Ref. [68℄

gilt für die Dehnungsverspannung in einer durh thermishe Oxidation erzeugten Oxidshiht

auf einem Siliziumsubstrat:

σOx,D = −dSiEOxESi(αSi − αOx)∆T

dSiESi + dOxEOx
, (A.1)

wobei d der Dike der jeweiligen Shiht, E dem Young-Modul und α dem thermishen Aus-

dehnungskoe�zienten entspriht sowie ∆T der Temperaturdi�erenz zwishen Oxidations- und

Raumtemperatur. Da die Dike der Oxidshiht bei den in dieser Arbeit untersuhten Proben we-

sentlih geringer ist als die des Substrats (dOx ≪ dSi) kann Gl. A.1 mit dSiESi+dOxEOx ≈ dSiESi

zu

σOx,D ≈ −EOx(αSi − αOx)∆T , (A.2)

vereinfaht werden.

Für den Biegeradius der Probe ist Folgendes de�niert [68℄:

1

r
=

6(αSi − αOx)∆T (dSi + dOx)

4(dSi + dOx)2 − 2dSidOx +
ESid

3
Si

EOxdOx
+

EOxd
3
Ox

ESidSi

. (A.3)

Auh diese Gleihung lässt sih unter Annahme einer dünnen Oxidshiht vereinfahen zu:

1

r
≈ 6(αSi − αOx)∆T

4dSi +
ESid

2
Si

EOxdOx

. (A.4)

Mit Gl. A.2 ergibt sih daraus:

1

r
≈

6
−σOx,D

EOx

4dSiEOxdOx + ESid
2
Si

EOxdOx

= −6 σOx,DdOx

4dSiEOxdOx + ESid
2
Si

. (A.5)

Da (dOx ≪ dSi) gilt folgt daraus, dass ebenfalls 4dSiEOxdOx ≪ ESid
2
Si gilt und damit

1

r
= −6σOx,DdOx

ESid
2
Si

bzw.σOx,D = −ESid
2
Si

6dOx

1

r
. (A.6)

Gleihung A.6 entspriht damit im Wesentlihen der Stoney-Formel (Gl. 4.5) und stellt ei-

ne Beziehung zwishen dem Biegeradius des Probenwafers und der Dehnungsspannung in der

Oxidshiht her.

Um die Verbindung zur Biegespannung herzustellen lässt sih der folgende Ausdruk für die

Verspannung im Silizium verwenden [68℄:

σSi,B(z) = ESi ·
z − z0

r
. (A.7)

Durh Einsetzen von Gl. A.6 ergibt sih die in Abshn. 4.1 beshriebene Beziehung zwishen der

Biegeverspannung im Silizium und der dominierenden Dehnungsverspannung im Oxid:

σOx,B(z) ≈ −6
EOx

ESi

dOx

d2Si
· (z − z0)σSi,D . (A.8)
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A.3 Abshätzung des Messfehlers der in Re�exionsmessung be-

stimmten verspannungsinduzierten Suszeptibilitätserhöhung

In Kapitel 5 wurde die verspannungsinduzierte Verstärkung der nihtlinearen Koe�zienten a und
c (Abb. 5.8) behandelt. Hier werden die bei der Messung auftretenden Unsiherheiten bestimmt

und der Messfehler diskutiert. Dieser setzt sih aus den Ungenauigkeiten der Messmethode sowie

probenbedingten Intensitätsshwankungen auf Grund von Inhomogenitäten zusammen.

Der Ein�uss von Messunsiherheiten wurde durh die Analyse der an einer Position gemes-

senen winkelabhängigen Intensität bestimmt. Dazu wurde das Signal von äquivalenten Winkel-

positionen verglihen und eine mittlere relative Abweihung bestimmt (siehe Abb. A.1 (a)). Die

resultierenden Abweihungen wurden anshlieÿend über alle Proben gemittelt.

Die Abweihungen auf Grund von Probeninhomogenitäten wurden bestimmt, indem die an

vershiedenen Positionen einer Probe unter äquivalenten Azimutalwinkel aufgenommenen Mess-

signale miteinander verglihen wurden (Abb. A.1 (b)). Um den Ein�uss der Probeninhomogeni-

täten auf das Messergebnis zu verringern wurden die Messungen an mehreren Probenpositionen

wiederholt. Da die Verstärkung der nihtlinearen Koe�zienten relativ zur unverspannten Refe-

renzprobe bestimmt wurde, müssen die Messunsiherheiten beider Proben addiert werden, was

den Fehler ungefähr verdoppelt.

Anshlieÿend wurden diese Werte über alle Proben gemittelt. Aus der Auswertung erge-

ben sih vergleihbare Fehler für die Probeninhomogenitäten (6%) und die Messungenauigkeiten

(7%). Dabei entsteht der Messfehler hauptsählih im Detektionsteil des Aufbaus und niht im

Anregungsteil. Ersterer wird im Wesentlihen vom Signal-Raushverhältnis der Kombination aus

Detektor und Sample-and-hold-Box bestimmt, letzterer von Shwankungen der Laserintensität,

die jedoh nur a 1% ausmahen.

Um den Ein�uss der Intensitätsshwankungen auf die Verstärkung der nihtlinearen Koe�zi-

enten zu bestimmen, wird der Fehler aus Gl. 5.1 bestimmt. Dabei ergibt sih das Problem, dass

eine Gröÿe I gemessen wurde, die von zwei Gröÿen a und c abhängt, die beide Messshwankun-

gen unterworfen sind. Deshalb wird an dieser Stelle angenommen, dass a und c in gleihem Maÿe

von den Shwankungen betro�en sind. Es lässt sih demnah davon ausgehen, dass sih beide

Werte um einen festen Faktor g untersheiden. Damit ergibt sih:

I ∝ a2 (1 + g cos 3ϕ)2 (A.9)
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Abbildung A.1: Analyse des Messsignals zur Bestimmung der Unsiherheiten auf Grund der Messme-

thode (a) und der Probenbesha�enheit (b).
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und somit

∆I = 2∆a = 2g∆c bzw.
∆I

I
= 2

∆a

a
= 2

∆c

c
. (A.10)

Für a und c sind die relativen Fehler entsprehend der Annahme gleih groÿ und entsprehen der

Hälfte des Gesamtfehlers der Intensität. Er ist als Fehlerbalken in Abb. 5.8 dargestellt.

Der Fehlerbalken für die Verspannung entspriht der Abweihung vom Mittelwert der Ver-

spannung, der sih aus den Messungen mit untershiedliher Orientierung des Probenwafers zum

Sanweg des Lasers bei der Biegungsmessung ergibt.

A.4 Analyse von Propagationsverlusten in Wellenleitern mittels

Fouriertransformation

Um die Qualität der in Kapitel 7 untersuhten Wellenleiter zu harakterisieren und somit Aus-

sagen über die Güte des Herstellungsprozesses sowie die Eignung der Proben für nihtlineare

Transmissionsexperimente tre�en zu können, ist es erforderlih, deren optishe Verluste zu be-

stimmen.

Der dazu verwendete Aufbau ist in Abb. A.2 shematish dargestellt. Das Liht eines durh-

stimmbaren Lasers (1490 - 1650 nm) wird durh eine belinste Faser in den zu untersuhenden

Wellenleiter eingekoppelt, wobei die Polarisation manuell eingestellt wird. Das transmittierte

Liht wird wieder in eine belinste Faser eingekoppelt und mit Hilfe eines Photodetektors regis-

triert. Ein Teil des Lihts wird über einen -10dB-Koppler ausgekoppelt und in die Steuerelektronik

geführt. Diese steuert die Fasern auf beiden Seiten der Probe mit Hilfe von Piezo-Stelltishen,

um eine maximale Transmission zu erreihen. Eine sehr ausführlihe Beshreibung be�ndet sih

in Ref. [125℄.

Die optishen Verluste setzen sih aus untershiedlihen Beiträgen zusammen und lassen

sih grob in Koppelverluste und Propagationsverluste unterteilen. Die Koppelverluste sorgen

für eine Dämpfung der transmittierten Intensität auf Grund einer Fehlanpassung des Pro�ls

des einzukoppelnden Strahls und der im Wellenleiter geführten Mode, was zu Streuverlusten an

den Ein- und Auskoppelfaetten führt. Zusätzlih dazu treten Re�exionsverluste (engl.: Fresnel

insertion losses) an der Faettengrenz�ähe auf, die bedingt durh den Brehungsindexkontrast

zwishen der umgebenden Luft und dem Silizium auftreten. Da die Koppelverluste durh die

Besha�enheit der Endfaetten bestimmt werden, lassen sih aus ihnen Informationen über die

Qualität des Vereinzelungsprozesses der Proben (Abshn. 7.1) gewinnen.

Laser PD

Probe
PS

Abbildung A.2: Shematishe Darstellung des Koppelmessplatzes zur linearen Transmissionsmessung.

PS: Polarisationssteller, xyz: Piezo-Stelltish, -10dB: -10dB-Koppler, PD: Photodetektor, E: Steuerelek-

tronik. Die Abbildung wurde nah Ref. [125℄ adaptiert.
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Bei den Propagationsverlusten handelt es sih um Intensitätsverluste, die beim Durhlaufen

des Wellenleiters auftreten. Sie werden hauptsählih durh die Rauhigkeit der Wellenleiterwände

bestimmt und hängen somit maÿgeblih von der Qualität der Lithogra�e und des Ätzprozesses

ab. Da die Dämpfung des Signals auf Grund der Propagationsverluste von der Länge des Wel-

lenleiters abhängt, wird sie in der Regel auf die Länge des untersuhten Wellenleiters normiert

und in [dB/mm℄ angegeben, was die Vergleihbarkeit mit anderen Strukturen gewährleistet. Aus

diesem Grund verwendet man übliherweise die �Cut-Bak�-Methode, bei der die Dämpfung für

baugleihe Wellenleiter untershiedliher Länge bestimmt wird. Unter der Annahme, dass die

Koppelverluste in jedem Wellenleiter gleih sind, lassen sih dann die Propagationsverluste mit

Hilfe linearer Regression ermitteln:

α = − lnA

L
. (A.11)

Da in dieser Arbeit stets Wellenleiter mit einer festen Länge verwendet wurden, kam hier

eine andere Methode zum Einsatz, die im Folgenden erläutert wird. Hierbei werden die Propa-

gationsverluste aus dem fouriertransformierten Transmissionsspektrum extrahiert. Eine nähere

Beshreibung der Methode �ndet sih in Ref. [125, 177, 178℄.

Das Grundprinzip dieser Methode basiert darauf, dass auf Grund des zuvor erwähnten Bre-

hungsindexkontrastes an den Endfaetten an selbigen Re�exionen auftreten, deren Stärke durh

den Re�exionskoe�zienten R bestimmt wird. Dadurh fungiert der Wellenleiter als ein Fabry-

Pérot-Resonator, der für bestimmte Wellenlängen zu konstruktiver bzw. destruktiver Interferenz

führt. Dies erzeugt Oszillationen im Transmissionsspektrum, deren spektraler Abstand von der

optishen Länge des Wellenleiters abhängt (siehe Abb. A.3). Die durh den Wellenleiter trans-

mittierte Intensität lässt sih nah dem Fabry-Pérot-Modell wie folgt berehnen [100℄:

IT =
(1−R2)A

(1−RA)2 + 4RA sin2(ϕ/2)
ηI0. (A.12)

Hierbei ist ϕ = 4πngL/λ, wobei λ die jeweilige Wellenlänge, ng der Gruppenindex der angeregten

Mode und L die Länge des Wellenleiters ist. Die beim Durhlaufen des Wellenleiters auftretenden

Verluste werden durh den Dämpfungsterm A = e−αL
beshrieben, wobei α der Absorptionsko-

e�zient ist. Der Anteil der in den Wellenleiter eingekoppelten Intensität I0 des Anregungsstrahls
wird durh die E�zienz η beshrieben.

Da die Dämpfung des transmittierten Lihts von der im Wellenleiter zurükgelegten Weg-

streke abhängt, ist es hilfreih, die Abnahme der Transmission in Abhängigkeit der Anzahl der
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Abbildung A.3: Berehnete Transmissions-

spektren idealer verlustbehafteter Wellenlei-

ter untershiedliher Länge. Der Ein�uss der

Länge spiegelt sih in dem freien Spektralbe-

reih zwishen den Fabry-Perot-Resonanzen

wieder. Je länger der Wellenleiter, umso mehr

Resonanzen können angeregt werden, wo-

durh sih der freie Spektralbereih entspre-

hend verringert.
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106 Anhang

Umläufe im Wellenleiter zu betrahten. Dazu wird das Transmissionsspektrum (Gl. A.12) mittels

einer Fouriertransformation als Funktion der durhlaufenen optishen Weglänge d dargestellt:

FT{IT}(d) =
∫

IT(k)e
iπdkdk, (A.13)

mit k = 2π/λ. Abbildung A.4 zeigt exemplarish ein solhes Spektrum für zwei Wellenleiter mit

einer Länge von zwei bzw. fünf Millimetern. Die Länge des Wellenleiters spiegelt sih in der Po-

sition des Peaks wider, so dass sih aus dieser bei bekannter Wellenleiterlänge der Gruppenindex

ng bestimmen lässt.

Für den Fall eines idealen Fabry-Pérot-Resonators mit R = 1 besteht das Fourierspektrum aus

einer Reihe von Dira-Delta-Funktionen an den Positionen, an den d = ngL einem ganzzahligen

Vielfahen der optishen Wellenleiterlänge entspriht:

|FT{IT}(d)| =
∑

i

δ (d− i(ngL))T0e
ρd/(ngL), (A.14)

mit ρ = ln(RA) und T0 = (1−R)2A2/(1−R2A).
Um aus dem Fourierspektrum den Absorptionskoe�zienten α zu bestimmen gibt es nun

mehrere Möglihkeiten, von denen zwei erwähnt werden sollen. Zum einen lässt sih α direkt aus

dem Verhältnis der Peakhöhen ermitteln, was sih mit Gl. A.14 zeigen lässt. So entspriht das

Verhältnis der Höhen zweier benahbarter Peaks:

FT{IT}((i+ 1)ngL)

FT{IT}(ingL)
= RA . (A.15)

Daraus lässt sih bei Kenntnis des Re�exionskoe�zienten R die Dämpfung A bestimmen und

aus ihr, entsprehend ihrer De�nition, der Absorptionskoe�zient. Zum anderen lässt sih α aus

dem exponentiellen Abklingverhalten der Peaks im Fourierspektrum bestimmen. Dabei wird ρ
in Gl. A.14 durh einen exponentiellen Fit (siehe Abb. A.4) bestimmt. Für α ergibt sih dann

α = − ln (eρ/R)

L
. (A.16)

Die Auswertung wird hier automatisiert mit Hilfe eines MATLAB-Skripts vorgenommen

1

.

Hierbei wurde berüksihtigt, dass das Transmissionsspektrum auf Grund der Wellenleiterdi-

spersion abshnittsweise zu analysieren ist. Zur Vermeidung unerwünshter numerisher E�ekte

Abbildung A.4: Fouriertransformierte des

Transmissionsspektrums idealer verlustbe-

hafteter Wellenleiter untershiedliher Länge

(vgl. Abb. A.12). Die Position der Peaks ent-

spriht ganzzahligen Vielfahen der optishen

Wellenleiterlänge, wodurh sih für längere

Wellenleiter gröÿere Peakabstände ergeben.

Aus dem Verhältnis der jeweiligen Peakhö-

hen, bzw. durh einen Fit des exponentiellen

Abklingverhaltens lässt sih der Absorptions-

koe�zient α als Maÿ der Propagationsverlus-

te bestimmen. 0 5 10 15 20 25 30 35 40

0

3

6

9

FT
{I T

}(
d)

optische Länge d [mm]

 L=2 mm
 L=5 mm
 Exponentieller Fit

          für L=2 mm

1

Das Skript wurde von Peter Nolte [179℄ entwikelt und an die hier untersuhten Wellenleiter angepasst.
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ist auÿerdem zu beahten, dass im Gegensatz zu einem theoretishen, unendlih ausgedehnten

Spektrum nur eine begrenzte Anzahl von Datenpunkten transformiert wird, was einem abrupten

Abshneiden des Spektrums entspriht. Um die daraus resultierenden Fehler zu unterdrüken,

wird das Spektrum mit einer �Flat-Top�-Fensterfunktion gefaltet, was eine Glättung des Spek-

trumrandes zur Folge hat [179, 180℄.

Fehlerbetrahtung der Propagationsverluste in Siliziumwellenleitern

Im Folgenden wird der Fehler des Absorptionskoe�zienten α bestimmt. Dieser setzt sih aus den

Unsiherheiten bei der Bestimmung der Länge des Wellenleiters ∆L, des Re�exionskoe�zienten
der Endfaetten ∆R sowie dem Raushen des Fourierspektrums ∆V zusammen. Letzteres ent-

hält somit die Unsiherheiten die durh die Modensprünge bei der Messung der Transmission

auftreten. Es gilt:

V =
FT{IT}((i+ 1)ngL)

FT{IT}(ingL)
= RA . (A.17)

Aus Gl. A.11 ergibt sih für den Fehler von ∆α:

∆α =

∣
∣
∣
∣

lnR− lnV

L2

∣
∣
∣
∣
∆L+

∣
∣
∣
∣

1

LR

∣
∣
∣
∣
∆R+

∣
∣
∣
∣

1

LR

∣
∣
∣
∣
∆V . (A.18)

Dabei wurden ∆R = 0, 05 sowie ∆L = 0, 2 mm verwendet. Der Fehler ∆V entspriht dem

Fehler im Fourierspektrum, der durh das Raushen im Transmissionsspektrum hervorgerufen

wurde. Er wurde nah Ref. [125℄ aus der Standardabweihung des quadratishen Mittelwerts der

transmittierten Intensität bestimmt:

∆V =

√
√
√
√
√

N∑

i

(
Ī − Ii

)2

N
. (A.19)

Hier entspriht Ii, der Intensität des jeweiligen Messpunktes und N gibt die Anzahl der bestimm-

ten Messwerte an. Der Gesamtfehler ist als Fehlerbalken in Abb. 7.4 eingezeihnet.
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B Abkürzungsverzeihnis

Abkürzung Bezeihnung

EFISH Frequenzverdopplung bei statishem elektrishen Feld

FEM Finite-Elemente-Methode

FMM Fourier-Modale-Methode

FWHM Halbwertsbreite

HRXRD Hohaufgelöste Röntgenbeugung

ICP Induktiv gekoppeltes Plasma

PECVD Plasmagestützte Gasphasenabsheidung

Q-Wert Güte eines Resonators

REM Rasterelektronenmikroskop

RIE Reaktives Ionenätzen

SHG Frequenzverdopplung

SiO2 Siliziumdioxid

SiN Siliziumnitrid

Si3N4 Siliziumnitrid (stöhiometrish)

SOI Silizium-auf-Nihtleiter-Materialsystem

TE Transversal elektrish

TM Transversal magnetish
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