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1 Einführung

Gitterbaufehlersindin HalbleitermaterialienaufgrundihresentscheidendenEinflussesaufdieEi-
genschaftenunddie Funktionvon Bauelementenvon permanentemInteresse.Störungenim Kri-
stallgitterwerdendurchdiezunehmendeMiniaturisierung,durchHerstellungultradünnerSchich-
tenoderBauelementestrukturenim Submikrometerbereichimmerwichtiger. Aufgrundderextre-
men Empfindlichkeit der Leitfähigkeit auf Verunreinigungenoder strukturelleDefektewurden
Halbleiterin denfrühstenUntersuchungenalsStoffklassemit nichtreproduzierbaren Eigenschaf-
tenangesehen.HeutestellensiediereinstenundwohldefiniertestenMaterialiendar, dieüberhaupt
hergestelltwerden.

Kristallbaufehlerkannmanin null- bis dreidimensionaleDefekteeinteilen.Nulldimensiona-
le Defektesind von atomarerAusdehnung(Punktdefekte)und ausschlaggebendfür elektrische
und optischeHalbleitereigenschaften. Die gezielteDotierungmit Fremdatomenerlaubtdie ge-
naueKontrollederelektrischenEigenschaftenwie Ladungsträgerkonzentration undDotierung.Es
ist klar geworden,dassEigendefektewie LeerstellenundZwischengitteratomewichtigeMateri-
aleigenschaftenkontrollieren.Dassindz.B. die Diffusionvon Fremdatomen[259] oderdie Stö-
chiometrieabweichungvon Verbindungshalbleitern [104]. Eigendefektekönneneinenwichtigen
Einflussauf die Konzentrationvon freienLadungsträgernhaben.So bestimmtderAsGa-Antisite
als EL2-Defektdie semiisolierendenEigenschaftenvon GaAs-Substraten[205]. In n-leitendem
GaAswird eineKompensationder Konzentrationfreier Elektronenbeobachtet,der u.a. auf die
Bildungvon DefektkomplexenzwischenDotieratomenundLeerstellenzurückgeführtwird [94].

Versetzungenals linienartigeStörungender Kristallperfektionstehenim unmittelbarenZu-
sammenhangzu denmechanischenKristalleigenschaften. Darüberhinausist weitgehendakzep-
tiert, dassVersetzungenentscheidenddie Ausbeute,Leistungsdaten,Zuverlässigkeit unddie De-
gradationvonHalbleiterbauelementenbeeinflussen[88,154,155]. In Halbleiternerweisensiesich
als komplizierte,elektrischeaktive Defekte.Der Charakterihrer elektrischenWirksamkeit ist in
Bezugauf die atomareStruktur bis heutewenig verstanden.Die Hauptschwierigkeit dabeiist,
zwischendenEigenschaftender ungestörten(regulären)Versetzungslinieund Punktdefektenim
Versetzungskern bzw. im Spannungsfeldzu unterscheiden.Selbstwennesgelingt,Versetzungen
ohneKontaminationenmit Fremdatomenzu charakterisieren,sindsieniemalsvöllig frei von in-
trinsischenDefektenaufderVersetzungsliniewie Kinken,Sprünge,angelagerteLeerstellenusw.

HalbleitermaterialienwerdenentwederalsWaferoderin Formdünner, epitaktischerSchichten
eingesetzt.Beim Wachstum,dasweitabvom thermodynamischenGleichgewicht erfolgenkann,
spielenProzesseder Versetzungsgenerationeinewichtige Rolle. Die grundsätzlichenProbleme
von heteroepitaktischen SchichtensindzumGroßteilmit derBildung von Anpassungsversetzun-
gen,die die unterschiedlichenGitterkonstantenzwischenSubstratundSchichtausgleichen,oder
demdreidimensionalenSchichtwachstumverbunden[93]. Heterogrenzflächenund die Struktu-
rierungvon Bauelementensind Quellevon Gitterdefektenmit komplexen kristallographischen,
sowie elektrischenundoptischenEigenschaften.Gerademit demAufkommenneuerMaterialsy-
stemein derMikro- undOptoelektronikwie z.B. SiC oderGaN[171,197], gewinnenStrategien
zur Beherrschungvon ausgedehntenDefektenin epitaktischenSystemenwiederverstärktanBe-
deutung.

Die Existenzvon Versetzungenerlaubtees,die DiskrepanzzwischentheoretischerSchubfe-
stigkeit und tatsächlicherVerformbarkeit zu erklären.UnabhängigvoneinandererkanntenTAY-
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1 Einführung

LOR, OROWAN und POLANYI im Jahre1934[260,182,193], dassdie Abgleitungvon Kristall-
bereichendurchdie Bewegungvon Versetzungenerfolgt. Die Vorstellungenzu denmikroskopi-
schenMechanismender Versetzungsdynamikwurdenin den folgendenJahrzehntenstetigwei-
terentwickelt. Zur Beschreibung der Versetzungsbewegung postuliertePEIERLS 1940 [187] ein
periodischesPotential.Bei der Verschiebung der Versetzungslinievon einemMinimum dieses
Potentialsin dasnächsteist eine bestimmtekritischeEnergie notwendig.DiesePeierlsbarriere
wird von der Versetzungnicht als Ganzesüberwunden,sondernabschnittsweisedurchBildung
von Kinken.Der Zusammenhangzwischender Kinkenbildungund -bewegungund der Gleitge-
schwindigkeit von Versetzungenunddie darausresultierendeVerformungsgeschwindigkeit kann
empirischmit demALEXANDER–HAASEN-Modell [6] beschriebenwerden.EineandereModell-
vorstellungvon SCHOECK [218] beschreibtdie Versetzungsbewegung als ein Prozess,der von
der (thermischen)Überwindungvon Gleithindernissenwie Agglomerationenvon Punktfehlern,
Ausscheidungenetc. dominiert wird. In hochreinenEinkristallen,in denenkeine Fremdatome
oderAusscheidungenin signifikantenKonzentrationenauftreten,könnennur Eigenpunktdefekte
wie LeerstellenoderZwischengitteratomenebendenVersetzungenselbstdie Versetzungsbewe-
gungbeeinflussen.Obwohl ein konstantesVerhältnisderAktivierungsenergie derVersetzungsge-
schwindigkeit zur Selbstdiffusionsenergie für verschiedenekovalenteMaterialiengefundenwur-
de[234], ist dasModell von AlexanderundHaasennicht in derLage,denEinflussvon Punktde-
fektenaufdieplastischeVerformungzubeschreiben.DasSchoeckmodellerlaubteineErweiterung
insofern,alsdassPunktdefekteeinbezogenwerdenkönnen,die alsGleithindernissevon derVer-
setzunghinterhergeschleppt werden.MOTT [169] schlugalserstervor, dassdie durchSchneiden
vonVersetzungenentstandenenSprüngesolcheHindernissedarstellenkönnen.Er entwickeltedie
Vorstellung,wie sich eine Schraubenversetzung, die Sprüngeenthält,unter Emissionoder Ab-
sorptionvon Leerstellen/Zwischengitteratomenbewegenkann(MechanismusdesJog dragging).
SEITZ [228] interpretierteMessungenvon GYULAI und HARTLY [64] bzw. STEPANOV [250]
zur elektrischenLeitfähigkeit von plastischdeformiertenNaCl-Kristallenmit der Leerstellenge-
nerationinfolge derVersetzungsbewegung.In denvergangenenJahrenwurdein Ionenkristallen,
MetallenundHalbleiternmit denverschiedenstenexperimentellenMethodendie Erzeugungvon
PunktdefektendurchplastischeDeformationnachgewiesen.DanebenwurdenModellezurPunkt-
defektgenerationaufgestellt,mit demprimärenZiel, denEinflussderBildung von Punktdefekten
aufdie Versetzungsbewegungquantitativ zubeschreiben[13,40,164,167,282,283].

Themader vorliegendenArbeit ist der Einflussvon Versetzungenauf die Punktdefektpopu-
lation in Halbleitereinkristallen. Zum einenwird die Punktdefektgeneration währendder plasti-
schenVerformungvon Element-undVerbindungshalbleitern untersucht,zumanderengehtesum
die Beeinflussungder Verteilungvon Fremdatomendurch die Anwesenheitvon Versetzungen.
Ein Zusammenhangwird hergestelltzwischendemMechanismusderVersetzungsbewegungund
derBildungvon strukturellenPunktdefektenwie Leerstellen,ZwischengitteratomenundAntisite-
Defekten.Die AnalyseverschiedenerBereicheder Verformungskurve kannmit dominierenden
Prozessender Versetzungsbewegung wie Versetzungsschneiden, Jog dragging, Quergleiten und
Klettern in Beziehunggebrachtwerden.VerschiedeneTypenemittierterPunktdefektewurdenin
Abhängigkeit von denDeformationsparameternspektroskopischerfasst.GemesseneSpannungs–
Dehnungs-Kurvenwurdenmit empirischenModellenausgewertet,umdieAktivierungsparameter
derVersetzungsbewegungim Zusammenhangmit derPunktdefektgenerationzubestimmen.Unter
Einbeziehungder Ergebnisseder spektroskopischenUntersuchungenzum Punktdefektnachweis
könnendamit theoretischeVorstellungenzur Generationvon Punktdefektenverifiziert werden.
DasWissenüberdie plastischeVerformung,dasbezüglichdermakroskopischmessbarenGrößen
undbezüglichderAnalysederSubstrukturausgedehnterDefektewie Versetzungeneinenhohen
Standerreichthat,wird damitum Erkenntnissezu denbeteiligtennulldimensionalenBaufehlern
erweitert.Obwohl sie nicht verformungsratenbestimmend sind und nur ein Anteil von einigen
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Prozentder gesamtenVerformungsenergie in ihre Bildung umgesetztwird, ist die Existenzvon
Punktdefektenbedeutsamfür mechanischeundelektrischeMaterialeigenschaften.

NebenderGenerationvon intrinsischenPunktdefektenbei derVersetzungsbewegungwerden
ProzessederAggregationvon FremdatomenanVersetzungenbehandelt.Die durchgeführtenMo-
dellexperimentezur Diffusionin versetzungsreichenVerbindungshalbleitern zeigen,dasssichein
ausgedehnterBereichmit geändertenMaterialeigenschaftenum die Versetzungausbildenkann.
DieserBereichstehtzumeinenmit derBildungvon Ausscheidungen,zumanderenmit derEmis-
sion von strukturellenPunktdefektenund derenReaktionenzu Defektkomplexen und Mikrode-
fektenim Zusammenhang.Rückwirkungenaufdie Versetzungsbewegungwerdendiskutiert.
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2 Grundla gen von Versetzung en in
Halbleitern

2.1 Versetzungstopologie

In Kristallenmit Diamant-oderZinkblendestrukturhabenperfekte,gleitfähigeVersetzungeneinen
Burgersvektor b � a� 2 � 110� (a ist die Gitterkonstante).Die Gleitebeneist vom Typ � 111� . Die
Lageder Gleitebeneist aufgrundder zweiatomigenBasisjedochnicht eindeutig.Entsprechend
Abb. 2.1kannin einer � 11̄0� -ProjektioneinSchnittentlang1234oder1564ausgeführtwerden,um
eine60� -Versetzungzukonstruieren.Im erstenFall liegt dieVersetzungslinieandendichtbenach-
barten,im zweitenandenweit auseinanderliegenden � 111� -Ebenen.Die DefektewerdenGlide-
bzw. Shuffle-set-Versetzungen genannt[85]. Eine langandauerndeKontroversebestehtüberden
dominierendenVersetzungstypin derDiamant-oderZinkblendestruktur. Währendin denfrühen
Arbeiten[87,90] davon ausgegangenwurde,dassVersetzungenim Shuffle setvorliegen,gelangte
manspäterzuderAuffassung,dassderGlide setdominiert[45,148].DasHauptargumentlieferte
die Transmissionselektronenmikroskopie (TEM) mit dem Resultat,dassgleitfähigeVersetzun-
genin Partialversetzungenaufgespaltensind. Eine solcheDissoziationist sehrviel schwieriger
im Shuffle setmöglich,da sie zu hochenergetischen, instabilenStapelfehlernoderkomplizierten
Atomverschiebungenführt. DieseAtomverschiebungenbeinhaltendie Diffusion einerLeerstel-
lenreihe[9], die mit derhohenBeweglichkeit von Partialversetzungennicht in Übereinstimmung
zubringenist.

In Deformationsexperimentenmit Verbindungshalbleitern wurdenverschiedeneBereicheder
Abhängigkeit derkritischenSchubspannungτc von derTemperaturT registriert.Die Abweichun-
genfür T � 300K vomτc � T � -VerlaufbeihöherenTemperaturenwurdedabeimit demGleitenvon
nichtaufgespaltenenSchraubenversetzungen in Verbindunggebracht[257,258]. Mit elementaren
Überlegungen[231] kommtmanzu demSchluss,dassdie BewegungdieserundissoziiertenVer-
setzungenauf Shuffle-Ebenenleichterseinmuss:Die VerschiebungbedarfdesAufbrechenseiner
Bindungpro Elementarschrittfür denShuffle unddreierBindungenfür denGlide set. Detaillierte
theoretischeRechnungenzur GitterreibungbestätigendieseVermutung[45].

Die Struktureiner60� -Versetzungist in Abb. 2.2 gezeigt.Eine vollständige60� -Versetzung

Abb. 2.1: Konstruktioneiner60� -Versetzungin der
Diamantstruktur. Eine VersetzungkanndurchEnt-
fernenvon Materialentlang15–56–64bzw. 12–23–
34 und anschließendesZusammenfügender Lücke
aufgebautwerden.Die Darstellungist entlangder�
11̄0� -Ebene.
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2 Grundlagenvon Versetzungenin Halbleitern

Abb. 2.2: Aufspaltungeinervollständigen60� -Versetzungin der Diamantstrukturin eine 90� - und eine
30� -Partialversetzung.Zwischenbeidenliegt ein intrinsischerStapelfehler. Die Darstellungist entlangder�
11̄0� -Ebene.

dissoziiertin eine90� - undeine30� -Partialversetzung.Die Bezeichnungrichtet sichdabeinach
demWinkel zwischenVersetzungslinieund Burgersvektor. In einemVerbindungshalbleiter mit
ZinkblendestrukturentsprichtdiePolaritätderbeidenTeilversetzungenderdervollständigen60� -
Versetzung.EineSchraubenversetzungspaltetin zwei30� -Partialversetzungenauf,derenPolarität
unterschiedlichist,

60� α ��� 90� α  30� α !
60� β �"� 90� β  30� β !
0� ��� 30� α  30� β #

NachherkömmlicherKonventionbezeichnetdabeiα (bzw. β) in einerAB-VerbindungeineVer-
setzungmit B-Atomen(bzw. A) im Glide-set-Kern$ [7]. Die PartialversetzungensindvomShock-
leytyp mit einemBurgersvektora� 6 � 112� . ZwischenbeidenPartialversetzungenliegt ein intrinsi-
scherStapelfehler(Abb. 2.2).Die AusdehnungdesStapelfehlers,d.h. die Aufspaltungsweiteder
vollständigenVersetzungergibt sichim spannungsfreienKristall ausderStapelfehlerenergie γ und
derAbstoßungskraftderPartialversetzungenF

d0 � F
γ
#

Mit denelastischenKonstantenausderlinearenElastizitätstheoriekanndie Kraft berechnetwer-
denunddie Aufspaltungsweiteergibt sichzu [9]

d0 � Gb2

8πγ
2 � ν
1 � ν � 1 � 2ν

2 � ν
� cos2θ

(G Schubmodul,ν Poissonkonstante,b BetragdesBurgersvektorsderPartialversetzungen,θ Winkel zwi-
schenLinienrichtungundBurgersvektordervollständigenVersetzung).

Mit einerwirksamenSchubspannung† τs ergebensich unterschiedlichetreibendeKräfte auf
beidePartialversetzungen,die durcheinenOrientierungsfaktor f erfasstwerden.UnterEinbezie-
hungderunterschiedlichenBeweglichkeitenvon führenderundnachfolgenderPartialversetzung
µ % undµt folgt für die Nichtgleichgewichtsaufspaltung [271]

d � d0

&
1  1

2 ' f � 1 � α
1  α ( bτs

γ )+* 1

� Die ursprünglicheDefinition ging von Versetzungenim Shuffle set (ss)aus,d.h. α entsprichtA(ss).A(ss) sind
aberbis auf eineAtomreihegleichwertigmit B-Versetzungenim Glide set (Abb. 2.1). Dasentsprechendegilt für β-
Versetzungen.

†resolvedshearstress
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2.1 Versetzungstopologie

Abb. 2.3: Relative Aufspaltungsweited , d0 als
FunktionderdurchdenStapelfehlerverursachten
Rückspannungγ , b. FürdiewirksameSchubspan-
nung wurde τs - 200MPa gewählt; der Geome-
triefaktor ist f - 0 . 6. EineweiteAufspaltungder
vollständigenVersetzungkannnurerfolgen,wenn
die führendePartialversetzungviel schnellerals
dienachfolgendeist. / 021 35424 65728 9;:2:<=

> ?
@ACB2B

DFE2E GIH+JLKNMOMQPSR+TJQMVU WXY[Z]\ ^O_a`QbVced

f[g]h iOjakmlVn op+qOrtsvuxwzy|{Ou}u�~�� �S�S�+q���

�

� �� ��� ��
�� ����� ��
� �� ���
��� ��

mit α � µt � µ % . Abb. 2.11zeigtdie AufspaltungsweitealsFunktionderauf denBetragdesBur-
gersvektorsderPartialversetzungennormiertenStapelfehlerenergie für zweiverschiedeneBeweg-
lichkeitsverhältnisse. Dabeiist ein Faktor f � 0 ! 6 angenommen,wie er sichbei Deformationin� 001� -Richtungfür ShockleyschePartialversetzungenergibt (Leipneret al. 2000[144]). Eswird
deutlich,dasssichbeihoheräußererSpannungfür bestimmteBeweglichkeitsverhältnisseundSta-
pelfehlerenergieneinesehrweiteSeparationderPartialversetzungenergibt. Bei Verformungunter
hohenSpannungenkanndie Separationsogroßwerden,dasspraktischvon derBewegungdekor-
relierterPartialversetzungengesprochenwerdenkann[19]. Damit im Zusammenhangstehteine
ÄnderungdesDeformationsmechanismus,die sich in eineranderenTemperaturabhängigkeit der
kritischenFließspannungvonderTemperaturäußert.Ein solcherÜbergangwurdefür verschiede-
neHalbleitermaterialiendiskutiertundein Zusammenhangmit demÜbergangvom sprödenzum
duktilenVerhalten(brittle–ductiletransition) postuliert[191].

Ursprünglichging SHOCKLEY in seinerKonstruktionder 60� -Versetzungvon einer Reihe
nicht abgesättigterBindungenim Versetzungskern aus[231]. Aus experimentellenUntersuchun-
gen – hauptsächlichmittels Elektronenspinresonanz (ESR) – wurde jedoch geschlossen,dass
derenDichte sehrgering ist [8, 268]. In Elementhalbleiternbestehtkein Zweifel, dasseineRe-
konstruktionder BindungendesVersetzungskern eintritt. Eine konsistenteStruktur für die 30� -
Partialversetzungwurde ausverschiedenenab-initio-Clusterrechnungen abgeleitet[73,97,159]
(Abb. 2.4a,b). EinestabileRekonstruktionerfolgt mit einerTranslationsperiodeentlangderVer-
setzungslinievon2b, wobeib derBetragdesBurgersvektorsdervollständigenVersetzungist.Eine
BildsimulationdesKernsvon 30� -Partialversetzungenkonntezeigen,dassdie Abbildungdieser
Rekonstruktionmittels hochauflösenderTransmissionselektronenmikroskopie (HREM) möglich
seinsollteunterderBedingung,dassderElektronenstrahlsenkrechtaufderGleitebenesteht[256].
EinedirekteexperimentelleVerifizierunggelangaberbishernochnicht.

Die treibendeKraft derRekonstruktionist die hoheEnergie freier Bindungen.Dementgegen
wirkt die Energie der Gitterverzerrung,die für die 90� -Versetzunghöherist. Ihre Kernstruktur
ist demzufolgewenigerrobust als die der 30� -Partialversetzung.Nebenin Abb. 2.4c gezeigten
Struktur mit der Gitterkonstantenb (single-periodreconstruction– SP) wurde eine alternative
Rekonstruktionsstruktur mit doppelterPeriode(DP) aus theoretischenRechnungen[17] abge-
leitet (Abb. 2.4d). Die Energie beiderKonfigurationenunterscheidetsich höchstensum einige
0,1eV/nm.WelcheAnordnungdie niedrigereEnergie hat,hängtstarkvon derUmgebungab, in
die dieVersetzungeingebettetist [129].

Im FallederVerbindungshalbleiterist die FragederRekonstruktionschwierigerzubeantwor-
ten.Hier entstehenBindungenzwischengleichartigenAtomen.SolcheBindungengibt esauchbei
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(a) (b)

(c) (d)

Abb. 2.4: Kernstruktur von Partialversetzungenin Si in der (111)-Gleitebene.Unrekonstruierte(a)
und rekonstruierte 30� -Partialversetzungmit einem Rekonstruktionsdefekt(b). Rekonstruierte 90� -
Partialversetzungmit Rekonstruktionin einfacher(c) unddoppelterPeriode(d). Helle unddunkleKreise
entsprechenSi-Atomenin verschiedenenUntergittern.

Antisite-Defekten,die in GaAseinerelativ niedrigeBildungsenergie habenkönnen[12,150,175].
Berechnungenmit Dichtefunktional-Clustermethoden zeigen,dassdie 90� β-Partialversetzungin
GaAsähnlicheBindungsstrukturenwie der SP-Kern in Si aufweist[240]. Auf der anderenSei-
te ist die entsprechendeα-Partialversetzungschwächerrekonstruiert.Die Kernstrukturvon 30� -
Partialversetzungenin derZinkblendestrukturwurdeebenfalls untersucht[100]. Die mit empiri-
schenPotentialenbzw. Dichtefunktionalmethoden berechnetenStrukturen(vgl. Abb. 2.4b) erga-
benkleinereRekonstruktionsenergien für α- alsfür β-Versetzungen.

2.2 Defekte auf der Versetzungslinie

Die RekonstruktiondesVersetzungskernesimpliziert, dasses auchRekonstruktionsdefekte ge-
benkann.Die Rekonstruktionder 30� -Partialversetzungist zweifach entartet.Das bedeutet,es
existierenzwei Varianten,die um die Hälfte der Translationsperiodeverschobensind. An der
GrenzezwischendiesenAbschnittenentstehtein Rekonstruktionsdefekt mit einerfreienBindung
(Abb. 2.4b). SolcheRekonstruktionsdefekte (RD) wurdenauchAntiphasendefekte[84] oderSo-
litonen[74] genannt.Der thermischbesondersstabileDefektSi-R ausESR-Untersuchungenvon
plastischdeformiertemSilicium wurde ausab-initio-Rechnungenvon CSÁNYI et al. [39] mit
einemSolitonenzustandin Verbindungmit einemfünffach koordiniertenAtom auf einer 30� -
Partialversetzungidentifiziert.MehrereRD kommenfür die90� -Partialversetzungin Frage.In der
SP-Strukturgibt eseinSoliton,währendim DP-KernausSymmetriebetrachtungeninsgesamtfünf
verschiedenein Fragekommen[29].

IsolierteVersetzungenim Gleichgewicht oderim homogenenSpannungsfeldrichtensichent-
lang von � 110� -Richtungenaus.DasentsprichtdenMinima desperiodischenPeierlspotentials,
daseineVersetzungbei der Bewegungüberwindenmuss.Versetzungenverlassendie perfekten
Ausrichtungin den � 110� -Peierlstälernmit derBildung von Kinken,die für dasGleitenderVer-
setzungenvon entscheidenderBedeutungsind. Die Ausdehnungvon Kinken ist in kovalenten
MaterialienkaumgrößeralsderAtomabstand.EineÜbersichtüberverschiedeneKinkenstruktu-
renauf 30� und90� -Partialversetzungenwird von GEORGE [59] gegeben.In Abhängigkeit vom
VorzeichenderKinke,demTyp derRekonstruktionderVersetzungundderLagederKinke in der
Rekonstruktionsstruktur könnenauf jeder PartialversetzungverschiedeneKinkentypengebildet
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2.2 DefekteaufderVersetzungslinie

Abb. 2.5: Kinkenpaar(LK und RK) auf der
30� -Partialversetzung.Die Darstellung ist
entlangder(111)-Gleitebene.

werden.Kinkenkönnenmit oderohnefreieBindungenaufgebautwerden.AusreinenSymmetrie-
überlegungenkannmanableiten,wanndieStruktureinerlinkenKinke(LK) vondereinerrechten
Kinke (RK) verschiedenseinmuss.LK undRK könnennurdannsymmetrischsein,wenna) eine
reineStufenversetzungvorliegt unddie SymmetriegruppedesGittersein Spiegelelemententhält
oderb) eine reine Schraubenversetzungund eine zweizähligeDrehachsedesGitters in Verset-
zungsrichtungexistiert [29]. FüreinegemischteVersetzungwie die30� -PartialversetzungsindLK
undRK $ immerverschieden(Abb. 2.5).Bei der90� -Partialversetzungwird dieSpiegelsymmetrie
durchdie RekonstruktiondesVersetzungskerns(SPoderDP) gebrochen.Es resultierendaraus
eineVielzahlmöglicherKinkenstrukturen:vier für dieSP-undachtfür dieDP-Struktur[17].

Die o.a. Rekonstruktionsdefekte rufen keineBewegungder Versetzunghervor. Auf der an-
derenSeitekönnensieabermit Kinkenwechselwirken.Als ResultatentstehteinegroßeVielfalt
möglicherKinken–RD-Komplexe,die für denkompliziertenCharakterderVersetzungsbewegung
in Halbleiternverantwortlich sind.Generellwird eineKinkemit freienBindungenalseinKomplex
mit einemRekonstruktionsdefekt angesehen.Sogibt esz.B. für die30� -Partialversetzungdiebei-
denKomplexeLC undRC,dieüberdieReaktionenLK  RD � LC undRK  RD � RCgebildet
werden[29]. Die Bildungs-undMigrationsenergienderverschiedenartigenKinkenkonfiguationen
bestimmenletztendlichdie TranslationderVersetzungunddamitdie Gleitgeschwindigkeit.

LOUCHET und THIBAULT-DESSEAUX [149] habenauf die Möglichkeit derKoexistenzzwi-
schenGlide- undShuffle-set-Segmentenauf derVersetzunghingewiesen.DieserÜbergangkann
durchAbsorptionoderEmissionvon LeerstellenoderZwischengitteratomenerfolgen.Der Ein-
baueinerLeerstellein denKerneinerGlide-set-VersetzungentsprichteinereinzelnenShuffle-set-
Stelleundist in Abb 2.6gezeigt.In VerbindungshalbleiternentsprichtdieserSchrittdemWechsel
desCharaktersder Versetzungvon bspw. α zu β (sieheFußnoteauf S. 6). Man kann bei die-
semGlide–Shuffle-set-ÜbergangauchvoneinemhalbenKletterschrittsprechen.Ein vollständiger
KletterschrittbedarfderAbsorptionbzw. Emissionvon Punktdefektenin beidenUntergittern,um
die ursprünglicheVersetzungskonfigurationwiederherzustellen[60]. Die Möglichkeit desloka-
len Übergangsvom Glide zum Shuffle set hat die direkteVersetzungsabbildungmittels HREM
bisherwederunterstütztnochausgeschlossen[42,178]. Zumindestwurdeein verschwommener
KontrastdesKernsvon30� -Partialversetzungengefunden,dermit einerhohenLeerstellenkonzen-
tration interpretiertwerdenkann[22]. Ein solcherKontrasttrat abernicht bei 90� -Versetzungen
auf.NebenderdirektenEvidenzdesEinbausvon Leerstellenin denVersetzungskerndurchspek-
troskopischeMethoden[107,114] folgt dieStabilitätvonPunktdefektenim Kernauchaustheore-
tischenRechnungen.UnterBenutzungvon ab-initio-MethodenundRechnungenmit empirischen
Potentialenwurdedie Bildungsenergie verschiedenerleerstellenartigerDefekteim Versetzungs-
kern berechnet.Sie ist für die 30� -Partialversetzungin Si um mehr als 1eV [99] und die 90� -
Partialversetzungum etwa 2eV [128] geringerals im freien Volumen.Darausergibt sich, dass
die Gleichgewichtskonzentration von Leerstellenim KerneinerShockleyschenPartialversetzung
deutlichhöherals im Volumenist. Ähnliche Aussagensind für Zwischengitteratomezu treffen.
Jedochscheintdie Punktdefektkonzentration im Versetzungskern nicht ausreichend,um Shuffle-� welcheKinke LK undwelcheRK genanntwird, ist willkürlich
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2 Grundlagenvon Versetzungenin Halbleitern

Abb. 2.6: ÜbergangzueinerShuffle-set-Positioneiner30� -Partialversetzungin Si durchEinbaueinerLeer-
stelle.Die PositiondesStapelfehlers(SF)bleibtunbeeinflusst.Die Darstellungist entlangder

�
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Abb. 2.7: Verschiebung der Absorptionskan-
te in GaAsnachDeformation[251]. Die ge-
strichelteLinie ist die gemesseneAbsorpti-
onbei77K in SI-GaAsnach9% Kompressi-
on bei 823K. Die durchgezogeneLinie zeigt
dasanalogeSpektrumder unverformtenRe-
ferenzprobe.

set-SegmentebeträchtlicherLängezu erzeugen.Die Situationmagandersseinbei Punktdefekt-
übersättigungoderfür Versetzungen,die sichim Spannungsfeldbewegen.

2.3 Elektrisc he Eigensc haften von Versetzung en

2.3.1 Flache und tief e versetzungsk orrelier te Energieniveaus

Da Versetzungendie TranslationssymmetriedesKristalls stören,solltenmit ihnenEnergienive-
ausin derBandlücke verbundensein.DasShockleyscheVersetzungsmodellmit der Einführung
unabgesättigterBindungenim Versetzungskern führte unmittelbarzur Annahmeeindimensiona-
ler Bänder[231]. In derTatschienenHalleffektmessungenin plastischdeformiertemGermanium
einehoheZahl versetzungskorrelierter Akzeptorenzu ergeben[225]. Späterstelltensichaberdie
im ZugederVerformunggeneriertenPunktdefektealsUrsachederÄnderungdergemessenenLa-
dungsträgerkonzentration heraus[8]. Der jetzigeKonsensderstarkenRekonstruktiondesVerset-
zungskernes,die nur geringenÄnderungenin denBindungslängenhervorruft, hatKonsequenzen
für die elektrischeAktivität der Versetzungen:Die AusbildungeinerkovalentenBindung führt
zur starkenSeparationvon bindendenundantibindendenZuständen.Dasbedeutet,dasseswahr-
scheinlichnursehrflacheNiveausin derBandlücke gebenwird [96]. Selbstfür Kinkenstrukturen
ohnefreieBindungensolltedaszutreffen [73].

Esgibt einigeExperimente,die einenNachweisflacherVersetzungsniveausliefern. In FTIR-
Absorptionsmessungen$ in semi-isolierendem(SI) GaAshabenwir eineVerschiebung derband-
kantennahenAbsorptionnachDeformationgefunden(Abb. 2.7). DieseVerschiebung ist abhän-
gig vom Verformungsgrad[251]. Die Spannungsabhängigkeit der Bandlücke durchdie weitrei-� FTIR Fourier transformationinfrared
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2.3 ElektrischeEigenschaftenvon Versetzungen

chendenSpannungsfelderderVersetzungenkanndenEffekt abernicht erklären,wie von SKOW-
RONSKI et al. [241] angenommenwurde.Mit dembekanntenSpannungskoeffizientenderBand-
lücke[274] müsstendieinnerenVerspannungenzehnmalgrößerseinalsdiewirksameSchubspan-
nung.TatsächlichwerdenaberinnereSpannungenim BereichderäußerenSchubspannunggemes-
sen[253]. Mit derAnnahme,dassflacheElektronen-undLochzuständeim elastischenDeforma-
tionsfeldexistieren,lässtsichdie gemesseneVerschiebung erklären.BerechnungenderEnergie-
niveausrekonstruierterVersetzungsstrukturenzeigenflacheStörstellenbänder, die entwederelek-
tronischenZuständenim DeformationspotentialoderdemStapelfehlerzuzuordnensind [8,147].
EsergabsicheineDistanzderBänderzur Valenz-bzw- Leitungsbandkantevon bis zu 0,100eV.
Die GrößenordnungdesberechnetenAbstandsder Versetzungsbänderstimmt mit den Experi-
mentenüberein.Aus Abb. 2.7 ergibt sich in GaAseineVerschiebung derAbsorptionskantevon
0,120eV. MessungenderMikrowellenleitfähigkeit in Silicium ergebenleereundgefüllteBänder
(0,080eV oberhalbder Valenzbandkantebzw. 0,070eV unterhalbder Leitungsbandkante)[28].
ÄhnlicheBänderfolgenausMessungenderelektrischenDipolspinresonanzin plastischverform-
tenSi [267].EinenNachweisflacherVersetzungszuständeliefernauchPhotolumineszenzmessun-
gen,ausdenensichBindungsenergienvonElektronenundLöchernim Deformationspotentialvon
0,150bzw. 0,080eV für Si ableitenlassen[208].

Die Existenzvon Rekonstruktionsdefekten undanderenZentrenmit freienBindungenin Ver-
setzungkern impliziert, dasseseinebestimmteVersetzungsladunggebenmuss.DieseLinienla-
dungwird im HalbleiterdurcheineBandverbiegung abgeschirmt.Die Beziehungzwischender
Linienladungq unddemPotentialderabgeschirmtenVersetzungφ � r � ist gegebendurch[8]

φ � r �¥� q
ε0εrπR

&
R2 � r2

4
 R2

2
ln ' R

r (�) (2.1)

(ε0, εr absoluteundrelativeDielektrizitätskonstantedesHalbleiters,r radialerAbstand).
Die Versetzungist durchdenRadiusdesReadzylindersR charakterisiert,der sich für einenn-
Halbleiterfür T � 0K zuR �üû q�V� eπ � Nd � Na�ý� ergibt [207].Dabeiist edieElementarladung,Nd
die Donator- undNa die Akzeptordichteim Halbleiter. Um die Bandverbiegungim Versetzungs-
kernberechnenzu können,mussein bestimmterAbschneideradius,z.B. r � b, gewählt werden.
Mit diesemModell der Bandverbiegung an Versetzungenwurdeesgrundsätzlichmöglich, den
Kontrastvon Versetzungenin der EBIC-Abbildung$ im Rasterelektronenmikroskop (SEM) und
dessenAbhängigkeit vonTemperaturunddenAnregungsbedingungen zuverstehen[276,277].Ein
alternativesModell beruhtaufderAnwendungderShockley–Read–Hall-Statistik aufdasProblem
derLadungsträgerrekombination anversetzungsgebundenen Zentren[111]. Mit beidenModellen
könnenAngabenzur energetischenLagevon VersetzungsniveausundderenDichtegemachtwer-
den.

Eine wichtige SchlussfolgerungdesModells der Bandverbiegung an Versetzungenist, dass
die PositiondesFerminiveausEF in Relationzu denBandkantenin deformiertenHalbleiternmit
demOrt variiert.DarausergebensichernsthafteSchwierigkeitenbeiderUntersuchungderEigen-
schaftendeformationsinduzierter Defekte.Die EnergieniveausunddamitderLadungszustandder
Punktdefektehängenmit derVariationvonEF vomAbstandzurVersetzungab. Darüberhinausist
dieBandverbiegungeineFunktiondereffektivenDotierungNd � Na. DerKompensationsgradbzw.
die effektive Dotierungändernsichaberbei Verformung,da Punktdefektegeneriertwerden,die
Majoritätsladungsträger einfangen.Esist davon auszugehen,dassVersetzungeneineentscheiden-
deRollebeidieserPunktdefektgeneration spielen.Mit derinhomogenenVersetzungsverteilungist
damiteineinhomogeneVerteilungdererzeugtenPunktdefekteverbunden.Damitmusseigentlich
die lokale, effektiveDotierungbekanntsein,um (2.1)berechnenzu können.

In PL-Untersuchungen† vonversetzungsreichemSilicium werdencharakteristischeLinien bei� EBIC electron-beamincudedcurrent
†PL Photolumineszenz
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2 Grundlagenvon Versetzungenin Halbleitern

Photonenenergien zwischen0,812und 1,000eV gefunden.Die InterpretationdieserLinien D1
bis D4 ist seit mehrals 20 Jahrenkontroversund GegenstandumfassenderUntersuchungen.Es
soll hier keinevollständigeÜbersichtüberdieseExperimentegegebenwerden.Klar scheint,dass
die Charakteristikader D1/D2-Linien sich deutlichvon denD3/D4 unterscheiden.Die meisten
Autorenstimmendarinüberein,dassdie D1- unddie D2-Linie ehervon Punktdefektenherrührt.
Diesekönnenu.U. im SpannungsfeldderVersetzungoderaufdenintrinsischenStapelfehlernan-
gereichertsein[168]. SAUER et al. [216] stellteneineklareKorrelationzwischendemAuftreten
derD3/D4-LumineszenzundderAufspaltungsweitederVersetzungenher. Damit im Zusammen-
hangstehtihre InterpretationderD4-Linie alsein PaarübergangzwischeneinemDonatorauf der
erstenund einemAkzeptor auf der zweitenPartialversetzung,die zusammeneine vollständige
Versetzungergeben.D3 sollteeinePhononenreplikvonD4 sein.Ein anderesModell gehtvonein-
dimensionalenWannier–Mott-Exzitonenaus,dieaneine90� -Partialversetzunggebundensindund
derenEnergievomSpannungsfeldder30� -Partialversetzung(beidePartialversetzungenbildenzu-
sammeneinevollständige60� -Versetzung)beeinflusstwird [208]. Für die Bindungsenergien im
SpannungsfeldderVersetzungenwird ein Wert von 0,050bis 0,200eV erhalten,wobeidie Zahl
vom BetragdesBurgersvektorsabhängt.

Defekteim Versetzungskernsindmit tiefenStörstellenin derBandlücke verbunden.Die elek-
tronischenNiveauseinerLeerstelleim Kerneiner90� -Partialversetzungin Si wurdevon MARK-
LUND und WANG [160] berechnet.Sieerhieltenals Resultat,dassderdreifachdegenerierteZu-
standeiner Leerstelleim perfektenGitter bei 0,87eV zu drei Niveausim Versetzungskern bei
1,90,1,10,und 0,26eV aufspaltet.Leerstellenund Rekonstruktionsdefekte im Versetzungskern
sind aufgrundder nichtabgesättigtenBindungenparamagnetischund könnendahermit ESR-
Spektroskopie untersuchtwerden.Insbesonderein Silicium konntendamit wertvolle Informa-
tionengesammeltwerden,da die SymmetriedesDefektesdirekt zugänglichist. Eine systema-
tischeUntersuchungder mittels ESR in deformiertemSi gefundenenDefektewurde von K I-
SIELOWSKI [107] durchgeführt.EinegrobeEinteilungkannentsprechenddemAusheilverhalten
gegebenwerden:Defekte,die unterhalb800K ausheilen,wurdenals isolierteVakanzenkomple-
xe identifiziert,wie sieauchin elektronenbestrahltem Si vorkommen.Die Ausheilungbestimm-
ter Linien im Bereichvon 800 bis 1100K wurde isoliertenLeerstellenund Leerstellenkomple-
xen auf derVersetzungsliniezugeordnet.Bemerkenswertist, dassalle ESR-aktiven Zentren,die
zu Versetzungengehören,offenbarausschließlichden vollständigeSchraubenversetzungen bil-
denden30� -Partialversetzungenzuzuschreibensind. Warum 60� -Versetzungen(und damit 90� -
Partialversetzungen)keineparamagnetischenZentrenzeigen,ist nicht ganzklar. Der Nachweis
mittelsESRerforderteinenbestimmtenLadungszustandderDefekte,derfür 60� - undSchrauben-
versetzungenandersseinkann.

Im GegensatzzurESRspieltderLadungszustandbeiderDLTS(deeplevel transientspectros-
copy) keineRolle; eskönnenEinfangzentrenfür Elektronenund Löchernachgewiesenwerden.
In plastischverformtemn-Si werdenmehrerecharakteristischePeaksgefunden,derenIdentifi-
zierungaberschwierigist. Eine schwacheDeformationist für die DLTS optimal,wasabereine
ZuordnungzudenmittelsESRbei höheremVerformungsgraddetektiertenparamagnetischenDe-
fektenerschwert.Bei Ec � 0 ! 27eV undbei Ec � 0 ! 55eV werdenLinien nachgewiesen$ (B- bzw.
D-Linie), die ein exponentiellesFüllverhaltenfür Pulslängenþ 1 ÿ 10* 7 s zeigen[179]. Für län-
gerePulsewird die Zeitabhängigkeit logarithmisch,wastypischfür dasCoulombpotentialaus-
gedehnterDefekteist. Die Interpretationfür dieseLinien ist, dassessich hierbeium Punktde-
fekte in der Raumladungszonevon Versetzungenhandelt.Daswird dadurchunterstrichen,dass
die Linienform sich mit einemModell anpassenlässt,dasdie Verbreiterungim Spannungsfeld
derVersetzungberücksichtigt.Für die D-Linie gibt esHinweise,dassessichhierbeium Zentren
direkt im Versetzungskernhandelt.AllerdingskonntenCAVALCOLI etal. [33] keineVeränderung� Ec EnergiederLeitungsbandkante
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derPeakamplitudederD-Linie beiunterschiedlichenVersetzungsdichtenfeststellen,aberihr Ver-
schwindenbei Temperung.DahingegenfindensieeineähnlicheAbhängigkeit von derLängedes
Füllpulsesfür die C-Linie bei Ec � 0 ! 40eV wie obenfür die B- bzw. D-Linie angegeben.Eswird
angenommen,dassdie C-Linie direkt mit Defektenim Versetzungskernzusammenhängt(assozi-
ierteLeerstellen).

In p-Sigibt esnachVerformungeinbreitesBandsichüberlappenderLinien. NachTemperung
bleibt eineLinie bei Ev  0 ! 33eV (Ev Energie derValenzbandkante),die möglicherweiseverset-
zungskorreliert ist [105]. In GaAswird nachplastischerDeformationnebentiefen Akzeptoren,
die von erzeugtenPunktdefektenstammen,ein Einfangzentrumfür Elektronenbei Ec � 0 ! 68eV
und eins für Löcher bei Ev  0 ! 37eV gefunden,die eine logarithmischeAbhängigkeit von der
LängedesFüllpulseshaben.Aus diesemVerhaltenundderProportionalitätzwischenKonzentra-
tion derFallenundVersetzungsdichtewird aufeinenZusammenhangmit denKernenvonα- oder
β-Versetzungengeschlossen[278].

Bei derUntersuchungderelektrischenAktivität von Versetzungenin Halbleiternmussimmer
dieFragegestelltwerden,inwieweit eineKontaminationmit Fremdatomenausgeschlossenwerden
kann.In derTat werdendie physikalischenEigenschaftender Versetzungenvon der Dekoration
mit Verunreinigungenim Spannungsfeldoderim Kernentscheidendbeeinflusst.Eskonntegezeigt
werden,dassunterhochreinenBedingungenverformtesSi keineD-Band-Lumineszenzzeigt.Erst
nachabsichtlicherKontaminationmit geringenMengenvonÜbergangsmetallenwurdenintensive
D-Bändergefunden,wobeiim TEM-Bild keineVeränderungendesVersetzungskontrastesauftra-
ten[79]. Darauswurdegeschlossen,dassdieD1- bisD4-Linienmit angereichertenFremdatomen
im VerzerrungsfeldderVersetzungzu tun haben.Späterwurdedasauf die D1/D2-Lumineszenz
eingeschränkt[80]. Die PL- und DLTS-Spektrenvon plastischdeformiertemFZ- und Cz-Si$
sinddeutlichverschieden,wasmit demGetternvon Sauerstoff anVersetzungeninterpretiertwur-
de[52]. AusführlichwurdederEinflussvon Übergangsmetallenauf die Rekombinationsaktivität
von Versetzungenin Si untersucht.So führt die Eindiffusionvon Gold in versetzungsreichemSi
zur Bildung von Ausscheidungenauf denVersetzungenmit einerumgebendenVerarmungszone
von Ladungsträgern[190].

Die Natur der mittels DLTS gemessenenversetzungskorrelierten Defekte in Verbindungs-
halbleiternist weitgehendunbekannt.Zumindestfür InPgibt esaberExperimente,dieUnterschie-
de in derWechselwirkung von Fremdatomenwie Eisenund Chrommit α- undβ-Versetzungen,
die durchHärteeindrücke erzeugtwurden,zur InterpretationderDLTS-Signalebenutzen[287].

ZusammenfassendhabenVersetzungeneineVielzahlelektrischerEffekte.Sie verändernzu-
mindestlokal die Ladungsträgerkonzentration, wirkenalsoalseine„strukturelleDotierung“.Die
geladeneVersetzungist abgeschirmtdurcheineRaumladungszone;siewirkt alsStreuzentrum,als
ZentrumstrahlenderodernichtstrahlenderRekombinationundalslinearerLeiter.

Die IdentifikationderelektronischenNiveausvon Versetzungszuständen hatdamitzu kämp-
fen, dassesim Experimentsehrschwierigist, zwischenintrinsischenVersetzungseigenschaften,
die der geraden,rekonstruiertenLinie zuzuordnensind, und Zuständenvon Punktdefektenund
Komplexenim KernoderSpannungsfeldzu unterscheiden.Die Existenzvon Rekonstruktionsde-
fektenundKinken,sowie derEinbauvon LeerstellenundZwischengitteratomenim Versetzungs-
kernmachtdieEinteilungin intrinsischeundextrinsischeVersetzungseigenschaftensowiesoobso-
let, wennmanmit extrinsischnicht die BeeinflussungdurchFremdatomemeint.Als Ausweg aus
demDilemmaderÜberlagerungderelektrischenEffektevon VersetzungenundPunktdefektenin
spektroskopischenUntersuchungenbietensichortsauflösendeTechnikenan,bishin zuratomaren
Auflösung.� FZ float zone, Cz Czochralski
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Abb. 2.8: Schema des DSL-Ätzens von
GaAs. Die durch Beleuchtender Probeer-
zeugtenLadungsträgerwerdenin derRaum-
ladungszoneanderOberflächegetrennt.

2.3.2 Ortsauflösende Spektr osk opie von Versetzung en

Ein HauptzielortsauflösenderUntersuchungenvon Versetzungenin Halbleiternist die klareZu-
ordnungderelektrischen/optischen Aktivität zu bestimmtenVersetzungstypenodersogarDefek-
tenaufderVersetzungslinie.Ein möglicherZugangzurCharakterisierungvonEinzelversetzungen
ist die UntersuchungdereindimensionalenLeitfähigkeit von Versetzungendurchmikroskopische
Kontaktierungder (angeätzten)DurchstoßpunktegeraderVersetzungenan dengegenüberliegen-
denOberflächen.Als ResultatsolcherExperimentein Germaniumergabensichleitende60� - und
nichtleitendeSchraubenversetzungen [77]. Die Leitfähigkeit der60� -Versetzungenwurdemit ei-
nemeindimensionalenBandin Verbindunggebracht,dasetwa 0,1eV überdemValenzbandliegt.

Einesimpleundeffektive MethodezumStudiumderVariationderLadungsträgerkonzentra-
tion an Versetzungenist dasphotochemischeÄtzenvon Verbindungshalbleitern. Daschemische
Auflösenvon III–V-Halbleiternbenötigtfreie Löcher, die einerseitsin n-GaAsals Minoritätsla-
dungsträgerzur Verfügungstehenund andererseitsvon der Ätzlösunggeliefertwerden.Zusätz-
lich könnensiedurchBeleuchtenderProbemit genügendkurzwelligemLicht (Photonenenergie
hν ] Eg, Eg Bandlücke, ν Photonenfrequenz)erzeugtwerden.Häufig wird für GaAsdasDSL-
Ätzen$ mit einerLösungausCrO3  HF  H2O eingesetzt[272]. DurchdenKontaktmit derÄtz-
lösungbildet sichanderOberflächeeineRaumladungszone(BandverbiegungVsc), die zur Tren-
nungderdurchdie BeleuchtungerzeugtenÜberschussladungsträger bzw. zur Anreicherungvon
LöchernnahederOberflächeführt (Abb. 2.8).An eingewachsenenVersetzungenin Si-dotiertem
GaAsergibt sich eineErhöhungder Konzentrationfreier Elektronen[184]. Damit sinkt gleich-
zeitig die Löcherkonzentrationund die davon abhängigeÄtzrateim Versetzungsbereichund ein
Hügelchenentsteht.Abb. 2.9azeigtangeätzte,eingewachseneVersetzungenin einemSi-dotierten
GaAs-Wafer. Die Abhängigkeit derÄtzratevon der lokalenLadungsträgerkonzentration spiegelt
sichauchin demOberflächenreliefandenDotierungsinhomogenitäten im Wafer (striations) wi-
der. DasOberflächenprofilandemangeätztenDurchstoßpunkteinerVersetzunganderOberfläche
(Abb. 2.9b) ist ein direktesMaß der Änderungder lokalenLadungsträgerkonzentration im Ver-
setzungsbereich.Eine Eichungkannz.B. mit Ramanmikroskopie vorgenommenwerden[184].
Dabeiwird die Tatsacheausgenutzt,dassdie Plasmonenfrequenzsehrempfindlichvon derDich-
te freier Elektronenne abhängt.Für die in Abb. 2.9b gezeigteProbeergibt sichein Anstieg von
ne � 8 ! 0 ÿ 1017 cm* 3 fernvon derVersetzungauf10! 3 ÿ 1017 cm* 3.

Die EBIC-Methodeist inzwischenein wohletabliertesVerfahrenzur Abbildung von Halb-
leiterstrukturenund zur Defektcharakterisierung im Rasterelektronenmikroskop. Für ein EBIC-
Experimentmussdie ProbeeineBarriereenthalten,die die generiertenElektronenund Löcher
trennenkann.Eine gängigeAnordnungverwendeteinedünneOberflächenmetallisierung, durch
die eineSchottkydiodeerzeugtwird. Der Elektronenstrahldringt in die Probebis zu einervon
derBeschleunigungsspannung abhängigenTiefe Rb ein underzeugtElektronen–Loch-Paare.Das
EBIC-Signalist im WesentlichendurchdenDiffusionsstromderÜberschuss-Minoritätsladungs-� DSL dilutedSirtl-like with light
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2.3 ElektrischeEigenschaftenvon Versetzungen

(a) (b)

Abb. 2.9: Versetzungsätzenin GaAs.(a) Mit einerPhotoätztechnikangeätzteeingewachseneVersetzungen
in (001)-GaAs:Si.Die Streifenstrukturrührt von Dotierungsinhomogenitäten(striations) her. Auflichtbild
im Nomarski-Interferenzkontrast.(b) Oberflächenprofilan demangeätztenDurchstoßpunkteinerVerset-
zunganderOberfläche(AufnahmeC. Frigeri,Parma).

trägergegeben.EinKristalldefektmit erhöhterLadungsträgerrekombination wird alsDunkelstruk-
tur mit lokal erniedrigtemelektronenstrahlinduzierten Stromabgebildet.Einephänomenologische
TheoriedesEBIC-Kontrastsvon Defektenwurdevon DONOLATO entwickelt [44] und von PA-
SEMANN in einerStörungsrechnungzweiterOrdnungfortgeführt[185]. DiesesModell beruhtauf
der Reduktionder totalenLebensdauerder Minoritätsladungsträger in einembestimmtenVolu-
menbereichdesuntersuchtenDefekts.Für Versetzungenwird ein Zylinder mit demQuerschnitt
σd undderMinoritätsladungsträgerlebensdauer τ ^`_ τ (τ Ladungsträgerlebensdauer im perfekten
Kristall) angenommen.DerKontrastanVersetzungen,

cEBIC a I b I0
I0

(2.2)

(I0 Stromim perfektenKristall außerhalbdesDefekts,I gemessenerStromim Defektgebiet),

wird durchdie Defektstärke oderLinienrekombinationsgeschwindigkeit bestimmt,

γd a σd

τ ^�c
Weiterhinist dasKontrastprofileineFunktionderDefektgeometriewie z.B. Tiefenlage,derAn-
regungsbedingungendurchdenElektronenstrahlundderDiffusionslängederMinoritätsladungs-
träger.

Ausgehendvon denArbeitenvon DONOLATO undPASEMANN werdenzwei Modellezur In-
terpretationdesKontrastsvonVersetzungenverwendet.Die UntersuchungvoncEBIC alsFunktion
derTemperaturunddesStrahlstromsIb erlaubtAussagenzudenEnergieniveausundzurKonzen-
tration der beteiligtenDefekte.WILSHAW kommt mit seinemModell der ladungskontrollierten
Rekombinationsrate(CCR – charge-controlled recombinationrate) zu demSchluss[277], dass
der Versetzungskontrastproportionalzur Linienladungist. Der experimentelleBefund,dassder
Kontrastvon deformationsinduzierten Versetzungenin Si mit T steigt und mit Ib sinkt, wurde
dahingehendinterpretiert,dassVersetzungenalseindimensionaleEinfangzentrenfür Majoritäts-
ladungsträgerwirken.Dasheißt,sie sind in n-Si negativ und in p-Si positiv geladen.Der resul-
tierendeEffekt auf die Bandverbiegung an der Versetzungist beträchtlich,selbstfür moderate
Linienladungen.Unter der Voraussetzung,dassnur ein Typ von Einfangzentrenexistiert, ergibt
die Auswertungder Messungenin Si mit dem CCR-Modell tiefe Versetzungsniveausin Über-
einstimmungmit DLTS-Resultaten[179]. Es wurdenaberkeinereproduzierbarenUnterschiede
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2 Grundlagenvon Versetzungenin Halbleitern

d�eYfYg hjiYkFlmjnYoFp q rs
tju vw0x Abb. 2.10: Volumenrekombinationsmodell

einer oberflächenparallelen Versetzung.
Im Allgemeinen gibt es einen Zylinder
um die Versetzungmit geändertertotaler
Lebensdauerder Minoritätsladungsträgerτ y
undeinenzweitenmit geänderterstrahlender
Lebensdauerτ yr . AußerhalbdesVersetzungs-
bereichsbeträgt die Gesamtlebensdauerτ
unddiederstrahlendenRekombinationτr.

derRekombinationsaktivität von 60z - undSchraubenversetzungen gefunden.GekrümmteVerset-
zungsabschnitteliefertendieselbeDichteantiefenEinfangzentrenwie in { 110| -Richtungverlau-
fende,geradeVersetzungen.Darauslässtsich schlussfolgern,dassnicht die Kinken die Zentren
sind,diedie Versetzungsladungtragen.

NebenderAbhängigkeit desEBIC-Kontrastswie bei WILSHAW (Typ 1) findenK ITTLER und
SEIFERT einenzweitenKontrasttyp(Typ 2), der eineAbnahmevon c mit der Temperaturund
die Zunahmemit Ib zeigt [110]. DieseAutorenverwendenalsModell die Shockley–Read–Hall-
Rekombinationstheorie.Es wird dabeivorausgesetzt,dassdie Rekombinationan unabhängigen
Zentrenerfolgt und nicht wie beim Wilshawmodell an wechselwirkendenladungskontrollierten
Zentren.Die spezielleFormderAbhängigkeit cEBIC } f ~ T � hängtvonderenergetischenLageder
unabhängigenRekombinationszentrenin derBandlücke ab:DasTyp-2-Verhaltenist mit flachen
Niveausverbunden.Tiefe Zentrenliefern denTyp-1-Kontrastmit einerT1� 2-Abhängigkeit. Der
Unterschiedder beidenKontrasttypenwird auf eineunterschiedlicheKontaminationmit Frem-
datomenzurückgeführt.WährendTyp-2-Versetzungenden relativ „reinen“ Versetzungszustand
charakterisieren,weisendekorierteVersetzungenein Typ-1-Verhaltenauf.Dieskonntemit Deko-
rationsexperimentengezeigtwerden,wo Kupfer in SiGe-Epitaxieschichteneindiffundiert wurde
undsichanAnpassungsversetzungen anlagerte[110].

DerEBIC-Kontrastvon deformationsinduziertenDefektenwurdevon KUSANAGI etal. eben-
falls mit demSRH-Modell� ausgewertet [124,125]. Die Temperaturabhängigkeit desKontrasts
liefertedie EnergieniveausverschiedenerVersetzungskonfigurationen. Für undekorierte60z - und
Schraubenversetzungen ergabensichNiveausbei 0,06eV Abstandzu denBandkanten.Der Tem-
peraturverlauf desKontrastsvon Stapelfehlerdipolenhingegenkonntenur angepasstwerdenun-
ter derAnnahmevon zusätzlichentiefenNiveausnebenflachenZuständenbei Ev � 0 � 09eV und
Ec � 0 � 09eV. NebenderAbhängigkeit von denDeformationsbedingungen wurdencharakteristi-
scheVeränderungendesVersetzungskontrastsnachdemGetternvon Übergangsmetallengemes-
senundmit tiefenNiveausin Verbindunggebracht.

Die physikalischeBedeutungdesCCR-unddesSRH-Modellsist nichtganzklar. Die Annah-
me im letzteren,dassunabhängigeZentrenexistierenohneÜberlappungder Wellenfunktionen
undVerbreiterungderNiveausin Bänder, wie sieu.a.ausLeitfähigkeitsmessungenanVersetzun-
genfolgt [126],erscheintunberechtigt.Die plausiblerenAnnahmendesersterenModellserlauben
dagegennichtdie InterpretationdesTyp-2-Kontrastsun-oderschwachdekorierterVersetzungen.

Nebender EBIC-Abbildunggibt es eineReiheandererVerfahren,die auf dem Grundprin-
zip der lokalenAnregungmit einemElektronenstrahloderLicht beruhenunddie Verteilungdes
entsprechendenSignalsaufzeichnen.Im Folgendensoll nuraufdieKatodolumineszenz(CL) ein-
gegangenwerden.Wie mit EBIC wird beiderCL-AbbildungdieRekombinationswirksamkeit von
Defektenaufgezeichnet.Die hoheOrtsauflösungim SEM erlaubtdasStudiumeinzelnerVerset-
zungenin Probenmit Versetzungsdichtenbis zu 108 cm� 2. In Abhängigkeit von der Tiefenlage,
der Beschleunigungsspannung im SEM, der Diffusionslängeder Minoritätsladungsträger haben�

SRHShockley–Read–Hall
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2.3 ElektrischeEigenschaftenvon Versetzungen

wir gemessen,dassdie Kontrastevon frischen,durchplastischeDeformationinduziertenVerset-
zungenim CL- oderEBIC-Bild 0,1 bis 1µm ausgedehntsind (Schreiber et al. 1993[222]). Die
Donolatotheoriewurdevon PASEMANN, HERGERT undHILDEBRANDT [186,75,82] für denLu-
mineszenzkontrasterweitert.Der CL-Kontrastist analogzum EBIC-Kontrast(Gl. 2.2) definiert.
Währendder Kontrastim EBIC-Bild von der gesamtenLadungsträgerlebensdauer abhängt,gibt
es für die CL generellzwei Anteile. Die totale Lebensdauerder Minoritätsladungsträger setzt
sich ausder Lebensdauerder strahlendenund der nichtstrahlendenRekombinationzusammen,
1� τ a 1� τr � 1� τnr. Die Versetzungwird alsein zylindrischerBereichmit geändertertotalerund
strahlenderLebensdauer(τ ^ undτ r̂) beschrieben(Abb. 2.10).BeideBereichewerdeni. a.mit un-
terschiedlichenQuerschnitten(σd undσ r

d) angenommen.Der Hintergrundist die experimentelle
BeobachtungvonHalokontrasten,dieim Zusammenhangmit defektgebundener Emissionoderder
DekorationdurchFremdatomebzw. Verarmungszonendirekt ausderstrahlendenRekombination
resultieren.

Der ersteTeil desCL-KontrastescCL ist analogdemEBIC-Fall und vom Verhältnisder ge-
samtenMinoritätsladungsträgerlebensdauer im perfektenKristall und im Defektgebiet,τ � τ ^ , be-
stimmt.Hinzu kommtein Term,derin BeziehungzumVerhältnisderstrahlendenLebensdauern,
τr � τ r̂ , steht[186,222]:

cCL a b τ � τ ^Sb 1
τrICL

0

�
σd

jCL � z� p � r � dr � τr � τ r̂ b 1
τrICL

0

�
σ r

d

Al � z� p � r � dr

(ICL
0 CL-Signalim perfektenKristall, σ r

d QuerschnittdesVersetzungszylindersmit geänderterstrahlender
Ladungsträgerlebensdauer, jCL � z� Katodolumineszenzsignalfür einePunktquellein derTiefez, p � r � Dich-
teverteilungderÜberschuss-Minoritätsladungsträger, Al � z� optischeVerlustfunktion).
DasdetektiertespektraleCL-Signal,

ICL � hν � a Q � hν � � θc

0
sinθ dθ

�
p � r �
τr

exp � b α � hν � z
cosθ � dr

(Q � hν � relative spektraleVerteilungderRekombinationsstrahlung,, θ Winkel, θc Grenzwinkel derTotal-
reflektion,α Absorptionskoeffizient,r Ortsvektor),
stellt dasIntegral derstrahlendenRekombinationsrateüberdasProbenvolumendar[76,82]. Eine
Korrekturerfolgtmit denAbsorptionsverlustenderin derTiefezerzeugtenLumineszenzstrahlung
undderzu berücksichtigenden Totalreflektion.Im Falle derpanchromatischenDetektionwerden
effektive Wertefür die QuantenausbeutēQ unddenAbsorptionskoeffizienten ᾱ genommen.Aus-
gehendvon der StörungstheorieersterOrdnungkonntegezeigtwerden,dassder Kontrastvon
oberflächenparallelenVersetzungensichberechnenlässtals[81,82]

cCL a λ c� � λrc�r � (2.3)

d.h. auseinemProduktderDefektstärkenλ undλr undtheoretischenProfilfunktionenc� undc�r ,
die sichausdenkonkretenExperiment-undMaterialparameternergeben.Der ersteSummandin
Gl. 2.3beziehtsichaufdiegesamte,derzweiteaufdiestrahlendeRekombination.In störungstheo-
retischerNäherungersterOrdnungerhältmanfür dietotaleDefektstärkebzw. dieDefektstärkeder
strahlendenRekombination

λ a σd

L2 � τ
τ ^ b 1� � λr a σ r

d

L2 � τr

τ r̂
b 1� � (2.4)

mit L alsDiffusionslängederMinoritätsladungsträger. DieseNäherungist nur für schwacheDe-
fekte (λ _ 1 � 2 [82]) gültig. Die EinbeziehunghöhererOrdnungen[185] führt zu modifizierten
AusdrückenderDefektstärken in Gl. 2.4.Für verschiedeneVersetzungskonfigurationenin III–V-
Halbleiternhabenwir die Defektstärken ausdengemessenenKontrastenbestimmt.Die experi-
mentellenWertehängenstarkvom Dekorationszustandder untersuchtenDefekteab und liegen
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2 Grundlagenvon Versetzungenin Halbleitern

zwischen0,02und2,45[82,221,222]. Dabeierfolgtedie BerechnungnachGl. 2.3unterderAn-
nahme,dasssich die strahlendeLebensdauerim Versetzungsbereichnicht ändert,d.h. λr a 0.
BeimVergleichverschiedenerMaterialienmussdie unterschiedlicheDiffusionslängederMinori-
tätsladungsträgerberücksichtigtwerden,und esergibt sich folgendesBild: Für frisch induzierte
Gleitversetzungenin n-GaAslagendieexperimentellenWertevonλ L2 bei0,04bis2,39,während
eingewachseneVersetzungenWertezwischen6,33und 11,81hatten.Für Anpassungsversetzun-
genin GaAs0 � 62P0 � 38/GaAs-Schichtenwarλ L2 a 0 � 85bis1,94(Hildebrandtetal. 1998[82]). Der
angegebeneBereichstellt keinenMessfehler, sonderndie Variationfür Versetzungenin verschie-
denenProbendar. SelbstinnerhalbeinerProbewurdenstarke Unterschiedeentlangder Verset-
zungslinieoderfür unterschiedlicheVersetzungengefunden.Diesbelegt denEinflussderDekora-
tion mit PunktdefektenoderandererFaktorenwie inhomogeneLadungsträgerkonzentrationenauf
denDefektkontrast.

VerschiedeneAutorenfandenin n-GaAseinenetwasstärkerenCL-Kontrastvon α-Versetzun-
gen im Vergleich zu β-Versetzungen[233,280]. In p-GaAshingegen war die Rekombinations-
aktivität von β-Versetzungenhöherals die der α-Versetzungen.DieseBefunde,die wir aberin
eigenenMessungennicht zweifelsfrei reproduzierenkonnten,wurdenmit den Zuständendie-
serVersetzungenin der Bandlücke in Zusammenhanggebracht.Aus DLTS-Messungenan pla-
stischdeformiertemGaAskonnteabgeleitetwerden,dassα-VersetzungeneinEinfangzentrumfür
Elektronenund β-Versetzungenein Einfangzentrumfür Löcherdarstellen,wie bereitsobenim
Absch.2.3.1angeführt[278]. DieseexperimentellenBefundewurdenin Übereinstimmungge-
sehenmit Dichtefunktional-Clusterrechnungen, die Energieniveausder90� α-Partialversetzungen
in der oberenHälfte und Energieniveausder 90� β-Partialversetzungenin der unterenHälfte der
Bandlücke erhielten[97]. Für 30� β-Versetzungenhingegenergabenneuereab-initio-Rechnungen
[100] NiveausnahederLeitungsbandkante,währenddieNiveausder30� β-Versetzungenresonant
im Valenzbandliegen.

Die RekombinationsmechanismenanVersetzungenin Verbindungshalbleiternsindwegender
VielzahlmöglicherVersetzungsstrukturen sicherlichkomplexer als in Si. Bisherliegennur erste
Ansätzezur Entwicklungeinesrekombinationstheoretischen Modells für Verbindungshalbleiter
vor [223,233]. Das für den EBIC-Kontrastvon Defektenin Si angewandteCCR- bzw. SRH-
Modell kannin ähnlicherWeiseaufdieausdemExperimentextrahiertenDefektstärkenangewandt
werden.Damit solltentemperatur- undstrahlstromabhängige Kontrastmessungenauchfür GaAs
in der Lagesein,versetzungsbezogene Energieniveausund Defektdichtenzu liefern, wie für Si
demonstriertwurde[124,125].

Die Annahme,dasssichdie strahlendeLebensdauerim Versetzungsbereichnicht ändert,d.h.
λr a 0, ist insbesonderedannfraglich, wennHellkontrasteim CL-Bild auftreten.Hellkontraste
werdenauchim EBIC-Bild gefunden,diedortausderÄnderungdergesamtenLebensdauerresul-
tieren.Siewurdenmit mit einerversetzungsinduzierten UmverteilungderDotieratomeoderder
Getterungvon VerunreinigungenundderenEinflussaufdie gesamteLebensdauerderMinoritäts-
ladungsträgerin Verbindunggebracht[109].

Ein deutlicherUnterschiedim VerhaltenderstrahlendenundnichtstrahlendenRekombination
anα- undβ-Versetzungenwurdefür CdTefestgestellt.Wir konntenzweifelsfreinachweisen,dass
diedefektbezogeneLumineszenzbandebei1,476eV (Y-Lumineszenz)mit 60� α-Versetzungenas-
soziiertist [83,146].DieseKorrelationwurdedurchdieCL-Untersuchungvondefinierten,frischen
Gleitversetzungenhergestellt,die durchIndentierungvon � 1̄1̄1̄� -, � 111� - und � 110� -orientiertem
CdTe erfolgte(Schreiber et al. 1999[224]). Mit denbekannten� 11̄0�(� 111� -Gleitsystemenkann
in dengebildetenVersetzungsrosettenim Zusammenhangmit der Bestimmungder Polaritätder
{111}-Flächen eine eindeutigeZuordnungzum Versetzungstyperfolgen (Abb. 2.11). Die Ei-
genschaftender Versetzungslumineszenzwurde in temperaturabhängigenMessungendes PL-
und CL-Spektrumsstudiert.Es wird vermutet,dassder strahlendeZerfall einesversetzungsge-
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2.3 ElektrischeEigenschaftenvon Versetzungen

Abb. 2.11: Versetzungslumineszenzan α-
Versetzungenin CdTe. Die 60� α- und
β-Versetzungengehören zu einer Roset-
te frisch erzeugter Versetzungenan ei-
nem Indentereindruckauf einer � 1̄1̄1̄� Te-
Oberfläche.CL-Abbildungim SEM,Proben-
temperatur72K, Beschleunigungsspannung
20kV, Strahlstrom1nA [83,146].
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bundenenExzitons beobachtetwird, wobei eine thermischeAktivierungsenergie von 0 � 011 ¬
0 � 001eV gemessenwird. Diesekann als Summeder Elektronen-und Löcherbindungsenergie
im Spannungsfeldderdissoziierten60� -Versetzunginterpretiertwerden[208]. ÖBERG [176] be-
rechnetedie elektronischeStruktur von Partialversetzungenin CdTe und erhielt für die 90� α-
Partialversetzungein eindimensionalesBandoberhalbEv � 0 � 1eV. DieserWert stehtmit derge-
messenenÜbergangsenergie in rechtguterÜbereinstimmung.

Die untersuchtenVersetzungenin CdTe wurdendurchRaumtemperaturdeformationerzeugt.
Ein Einflussder Kontaminationmit Fremdatomenauf die beobachteteY-Lumineszenzist somit
nahezuauszuschliessen(Hildebrandtet al. 1997[83]). Die Frage,ob dieExzitonenanbestimmte
lokalisierteDefekteim Kern (wie RD oderLeerstellen)gebundensind, ist gegenwärtignicht zu
beantworten.Leipneret al. (1997)[146] diskutiertendie Möglichkeit unterschiedlicherSchneid-
prozessederRosettenversetzungenin Abb. 2.11mit VersetzungenandererGleitsysteme,die hö-
hereSprungdichtenbzw. Leerstellendichtenim Kernfür α-Versetzungenliefernkönnten.

Mit EBIC- undCL-Abbildungim SEM erreichtmaneinelokaleAuflösungbis in denSubmi-
krometerbereichundkanndamitRekombinationsprozessezu Versetzungenzuordnen.Die Auflö-
sungist abernicht atomar, d.h. esist keineklare Zuordnungzu bestimmtenZentrenim Verset-
zungskernbzw. im SpannungsfeldderVersetzungmöglich.Damit ist die Frage,ob Versetzungs-
zuständeoderFremdatomefür die beobachtetenPhänomeneverantwortlich sind,meistensnicht
eindeutigzu beantworten.ALEXANDER [4] hatdaraufhingewiesen,dassesauchbei sorgfältig-
sterVersuchsführungsehrschwerist,VersetzungenohnejeglicheKontaminationzufinden,diedie
elektrischeAktivität dominieren.Auf deranderenSeitekönnenversetzungsgebundene Zustände
durch Wasserstoff passiviert werden[37]. In einer Reihevon Experimentenwurde der EBIC-
Kontrastvon VersetzungennachderEindiffusionvon Übergangsmetallenstudiert.KUSANAGI et
al. [124] stelltenfest, dassGleitversetzungenund FrankschePartialversetzungenin Si nur dann
rekombinationsaktiv bei T  200K sind, wennsie Metallatomegegetterthaben.Dem Problem
derLokalisierungderD-Band-LumineszenzwandtensichHIGGS etal. [80] zu:Die Intensitätder
D1/D2-LinienwaramhöchstenzwischendenGleitlinien,dievonD3/D4aufdiesen.Charakteristi-
scheÄnderungenergebensichmit demKontaminationsgrad:Bei äußerstgeringerKonzentration
vonFremdatomengabeskeineD-Band-LumineszenzundkeinenEBIC-Kontrast.Mit wachsender
KonzentrationvonÜbergangsmetallengibt esintensive LumineszenzundstarkenEBIC-Kontrast.
Bei starkerKontaminationgehtaberdieVersetzungslumineszenz verlorenunddienichtstrahlende
Rekombinationdominiert,wassich im starken EBIC-Kontrastäußert.Die Lokalisationder D-
Band-LumineszenzuntersuchtenmittelsCL auchSEKIGUCHI und SUMINO [229]. Vergleichbar
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2 Grundlagenvon Versetzungenin Halbleitern

zu HIGGS et al. stelltensieeineAssoziationderD3/D4-Bandenmit regulärenVersetzungslinien
fest,wobeieineBeteiligungvonFremdatomennichtauszuschließenist. Die D1/D2-Lumineszenz
wird mit ProduktenderVersetzungsbewegungoderVersetzungsschneidprozessen in Zusammen-
hanggebracht.

Ein interessanterAnsatzzur Erfassungvon Versetzungszuständenist die kinematischeUnter-
suchungenzur BewegungderVersetzungenim SEM. Es ist möglich,denKontrastderbewegten
Versetzungenzu messen[89], wobeibei der in-situ Deformationbei niedrigenTemperaturendie
Kontaminationmit Verunreinigungenzu vernachlässigenist. Bei derDynamikderVersetzungen
im SEM spieltdasrekombinationsangeregte VersetzungsgleiteneinewichtigeRolle [153]. Dabei
wird die Energie derElektron–Loch-Rekombination anlokalisiertenflachenZuständendirekt für
eineErniedrigungderKinkenbildungs-oderKinkenmigrationsenergie benutzt.

NeueSondentechniken mit verbesserterAuflösung[63] könntenauchin derLagesein,Bei-
trägezur Identifikationvon versetzungsgebundenen Zuständenzu liefern. Möglich erscheintdie
Anwendungder Rastertunnel-Lumineszenz[281], der Einsatzvon optischerNahfeldmikrosko-
pie [261,38] oderdie Katodolumineszenzin Verbindungmit derTEM [248] oderderHREM. Di-
rekterZugangzudenBindungenim Versetzungskernerlaubtdie hochauflösendeElektronenener-
gieverlustspektroskopie (EELS). In Verbindungmit der STEM-Abbildungim Z-Kontrast(high-
angleannular dark field) kanneineKorrelationzwischendenSpektrenund bestimmtenatoma-
renAnordnungenim Versetzungskernhergestelltwerden.BATSON [14] untersuchteAnpassungs-
versetzungenin verspanntenSiGe-Schichtenmit einerSondevon 0,2nm Durchmesserbei einer
Energieauflösungvon 0,2eV. Aus den Energieverlustspektrenwird auf flacheZuständein der
Bandlücke nahedesLeitungsbandesgeschlussfolgert.WeitereEffekte, wie der Einflussauf die
BandstrukturausdergebrochenenSymmetriedurchAnwesenheitdesStapelfehlersundaufgrund
derRekonstruktionsowie Spannungseffekte,könnenim Detail diskutiertwerden.Sowohl die Z-
Kontrast-Abbildungder90� -Partialversetzungalsauchdie EELSergebendeutlicheHinweiseauf
eineDP-Rekonstruktion(Abb. 2.4d, S.8).
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3 Plastisc he Deformation und
Versetzungsd ynamik

3.1 Versetzungsg eschwindigkeit und Verform ungsparameter

Die Verformungskurve von Halbleiternweistmaximalfünf unterschiedlicheBereicheauf, denen
verschiedenephysikalischeProzessederVersetzungsdynamikund-wechselwirkungzugrundelie-
gen[234]. Am deutlichstenkönnendieseBereichemit einemKompressionsexperimentbei kon-
stanterVerformungsratein einer ® 213̄-Kristallorientierung sichtbargemachtwerden.Dabeiwird
ein Gleitsystembevorzugtangeregt (Einfachgleitung,sieheTab. 3.1). Die Orientierungder pri-
märenGleitebenezeigtAbb. 3.1.

Bei niedrigenDeformationstemperaturentritt ein deutlicherStreckgrenzeneffekt (charakteri-
siertdurcheineobereunduntereFließspannung)auf,derbeiansteigenderTemperaturabgemildert
wird. Die Spannungsüberhöhung kannso großsein,dassSprödbruchzur Zerstörungder Probe
führt. Zwischen400 und 900K wurde bisherzumeisteine Vordeformationangewandt, um ei-
neausreichendeAnzahlvon beweglichenVersetzungenzur Verfügungzu stellen[18] unddamit
denStreckgrenzeneffekt zu verringern.UnterhalbdiesesTemperaturbereichesgelangeineplasti-
scheVerformungnur, wenngleichzeitigeinhydrostatischerDruckdieRissausbreitungverhinder-
te [19]. Die phänomenologischeBeschreibung der Versetzungsbewegungan derunterenStreck-
grenzealsBildungundMigrationvonDoppelkinkenim Peierlspotentialliefert dasALEXANDER–
HAASEN-Modell [6]. Danachergibt sichdieuntereFließspannungzu

τly a Cε̇1°²± 2³ ḿ exp � U� 2 � m� kBT � c (3.1)

U undm sinddie Aktivierungsenergie undderSpannungsexponentausderGeschwindigkeit be-
weglicherVersetzungen,

v a Bτ m
s exp � b U

kBT
� (3.2)

(B undC Konstanten,kB Boltzmannkonstante,̇ε Verformungsgeschwindigkeit).

Abb. 3.1: Kristallorientierungim Kom-
pressionsexperiment(a) bei Einfachglei-
tung in [213]-Orientierungund (b) bei
Mehrfachgleitungin [110]-Orientierung.
Die primären µ 111¶ -Gleitebenensind
eingezeichnet.
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3 PlastischeDeformationundVersetzungsdynamik

Tab. 3.1: GleitsystemeundSchmidfaktorenmS im fcc-Gitterbeieiner ã 213ä -Kompressionsachse.Dererste
Buchstabebei derKennzeichnungdesGleitsystemsgibt die aktivierteGleitebene*,beideBuchstabendie
SchnittliniezweierGleitebenen,alsodie Gleitrichtungan.DasHauptgleitsystemist PQ;derSchmidfaktor
ist Null für dieGleitebeneQ.

Gleitsystem mS
PQ � 1̄11̄��¬å® 011̄ 0,467
KQ � 11̄1̄��¬å® 101̄ 0,292
UQ � 111�æ¬ç® 11̄0̄ 0,175
QP � 1̄1̄1�æ¬ç® 011̄ 0
QK � 1̄1̄1�æ¬ç® 101̄ 0
QU � 1̄1̄1�æ¬ç® 11̄0̄ 0
PK � 1̄11̄��¬å® 110̄ 0,350
UK � 111�æ¬ç® 011̄̄ 0,350
KP � 11̄1̄��¬å® 110̄ 0,175
UP � 111�æ¬ç® 101̄̄ 0,175
PU � 1̄11̄��¬å® 101̄̄ 0,117
KU � 11̄1̄��¬å® 011̄̄ 0,117

* P primäre,K konjugierte,U unerwartete,Q Quergleitebene

Die von SUMINO undYONENAGA [254] experimentellbestimmtenWerteausGl. 3.2sindin
Tab. 3.2aufgeführt.Bei GaAsbestehengrößereUnterschiedezwischendenMessungenverschie-
denerGruppen:U liegt für α-Versetzungenzwischen0 � 89 und1 � 30eV, für β zwischen1 � 24 und
1 � 57eV und für Schraubenzwischen1 � 10 und 1 � 40eV [5,163,183,252,254]. Von vielenAuto-
renwerdendie von SUMINO undYONENAGA [254] angegebenengleichenAktivierungsenergien
für α- und β-Versetzungenin GaAsangezweifeltund die Wertevon ALEXANDER und GOTT-
SCHALK [5] mit 1 � 0 (α) und1 � 3eV (β) für amzuverlässigstengehalten.Auf alleFällegilt aberfür
undotiertesGaAs:vα  vβ , wobeioffenbarein ZusammenhangbestehtzwischenderStärke der
RekonstruktiondesVersetzungskerns(s.Abschn.2.1)undderVersetzungsgeschwindigkeit vonα-
undβ-Versetzungen,vα undvβ . Ab-initio-Clusterrechnungen für 90� -Partialversetzungenlieferten
eineAktivierungsenergie U von 1 � 9eV für Si und0 � 8 bzw. 1 � 4eV für α- bzw. β-Versetzungenin
GaAs[177].

DieKinkenbildungund-migrationliefert dieInterpretationderempirischenAktivierungsener-
gieU . Die Geschwindigkeit einesVersetzungssegmentsderLängeLd ist gegebendurch

v a hPLdJ � wenn Ld _ 2λk �
v a hPλkJ � wenn Ld  2λk

(3.3)

(hP PeriodedesPeierlspotentials,J BildungsratevonKinkenpaarenaufderlangsamerenPartialversetzung).

λk bezeichnetdie mittlere freie WeglängeeinerKinke, bevor sie mit einerzweitenentgegenge-
setztenVorzeichensannihiliert,

λk a 2 è vk

J c
Für die Kinkengeschwindigkeit vk lässtsich mit der Diffusionskonstantender Kinken Dk eine
Einsteinbeziehungformulieren,

vk a bhPτs

kBT
Dk c (3.4)

Die Versetzungsgeschwindigkeit für langeSegmente(Ld  2λk) ergibt sichdamit in diesemMo-
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3.1 Versetzungsgeschwindigkeit undVerformungsparameter

Tab. 3.2: ExperimentellbestimmteParameterderVersetzungsgeschwindigkeit (Gl. 3.2) in undotiertemSi,
GaAsundInP[254]. Die letzteSpaltegibt denTemperaturbereichan,in demdieVersetzungsgeschwindig-
keit gemessenwurde(Tm Schmelztemperatur).

Material Versetzungstyp B (m/sMPaé m) m U (eV) T � Tm (K)
Si 60� 1 � 0 ê 104 1 � 0 2 � 20 0 � 52– 0 � 63

Schraube 3 � 5 ê 104 1 � 0 2 � 35
GaAs α 1 � 9 ê 103 1 � 7 1 � 30 0 � 38– 0 � 61

β 5 � 9 ê 10 1 � 6 1 � 30
Schraube 1 � 2 ê 102 1 � 8 1 � 40

InP α 4 � 0 ê 104 1 � 4 1 � 60 0 � 51– 0 � 78
β 5 � 0 ê 105 1 � 8 1 � 70
Schraube 4 � 0 ê 104 1 � 7 1 � 70

dell [85] zu

v a 2bh2
Ph2νD

kBT
τsexp � S

kB
� exp � b Wm � Uk

kBT
� � (3.5)

mit derBildungsratevon Doppelkinken

J a bhPτs

h2
2kBT

Dk exp � b 2Fk

kBT
�

undderDiffusionskonstanten

Dk a νDh2
2 exp � b Wm

kBT
�

(h2 PeriodedessekundärenPeierlspotentialsentlangderVersetzungslinie,Wm HöhedessekundärenPeierls-
potentials– Kinkenmigrationsenergie,νD Debyefrequenz,Fk ë Uk ì TS freie Energie derKinkenbildung,
Uk innereEnergieeinerDoppelkinke).
Ein Termmit der EntropieS (im Bereich5 – 7kB [60]) wurdedabeiberücksichtigt.Im längen-
abhängigenRegimederVersetzungsgeschwindigkeit (Ld _ 2λk) ändertsichsowohl derVorfaktor
alsauchdie Aktivierungsenergie,

v a bh2
PLdνD

kBT
τsexp � S

kB
� exp � b Wm � 2Uk

kBT
� c (3.6)

Die Aktivierungsenergie U derVersetzungsgeschwindigkeit im längenunabhängigen Bereich
(Gl. 3.5)entsprichtdamitderSummeausKinkenbildungs-undKinkenmigrationsenergie. Bei der
BewertungexperimentellerErgebnissemussim Detail überprüftwerden,ob die Voraussetzun-
gendesHIRTH–LOTHE-Modells [85] erfüllt sind.Der ÜbergangzwischendenbeidenBereichen
(Gl. 3.3) liegt für Si bei einer Versetzungslängevon 0,5µm und bei einigenMikrometern für
GaAs[60].

Der Spannungsexponentfindet in dem HIRTH–LOTHE-Modell keine theoretischeBegrün-
dung.In der Tat findet man für Silicium m a 1, währendfür Verbindungshalbleiter 1 _ m _ 2
gemessenwurde(Tab. 3.2).SUMINO argumentiert,dassdieserhöhereWert mit demPinningvon
Versetzungenan Verunreinigungenzu tun habenkönnte[254]. Die zweiteMöglichkeit ist, dass
die Spannungen,bei denendie Geschwindigkeitsmessungen durchgeführtwurden,zu hochsind
unddamitaußerhalbdesGeltungsbereichsderEinsteinrelation(3.4) liegen.

Eine langanhaltendeKontroversebestanddarin,welcheEnergie nun größerist, Wm oderFk.
Inzwischenist in erstenAnsätzeneineUntersuchungder Kinkendynamikdirekt im Elektronen-
mikroskop mit einer speziellenhochauflösendenAbbildungsmethodemöglich geworden[112].
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3 PlastischeDeformationundVersetzungsdynamik

FolgendeWerte wurden in Si gemessen:Fk a � 0 � 73 ¬ 0 � 15� eV (90� -Partialversetzung),Fk a� 0 � 80 ¬ 0 � 15� eV (30� -Partialversetzung)undWm a � 1 � 24 ¬ 0 � 07� eV (für beidePartialversetzungs-
typen).Auch austheoretischenRechnungenfolgt Wm  Fk, wenngleichFk in denbisherigenClu-
stersimulationenwahrscheinlicheherunterschätztundWm überschätztwird [96]. Mit der Kom-
binationatomistischerRechnungenmit mokekulardynamischenSimulationenvon aufgespaltenen
Versetzungenin Si kommenCAI etal. [32] zudemSchluss,dassWm bei1,2eV undFk bei0,7eV
liegenmuss.

Der zweite möglicheZugangzur phänomenologischenBeschreibung der makroskopischen
Verformungergibt sich über den Schoeckformalismus[218] der thermischaktivierten Verset-
zungsbewegung.Ausgehendvon derOrowanbeziehunġεpl a ρmbv kanndie (plastische)Verfor-
mungsrateausgedrücktwerdendurch

ε̇pl a ε̇0exp � b ∆G � τeff � T �
kBT � (3.7)

(ρm Dichte beweglicher Versetzungen,∆G ë f � τeff í T � Änderungder GibbschenEnergie, die notwendig
ist für die Versetzung,um ein Gleithinderniszu überwinden,̇ε0 ë ρmbνD î Λ spannungsunabhängigerVor-
faktor, Λ mittlerer Abstandzwischenden Gleithindernissen,τeff ë τs ì τi í τi innereSpannungausder
langreichweitigenelastischenWechselwirkung zwischendenVersetzungen).
In diesemFall ist die Aktivierungsenergie abhängigvon derSchubspannung.Die Änderungder
Enthalpiewird nach

∆G a ∆G0 b Vτeff

durchdie Spannungerniedrigt.∆G0 a f � T � ist die Aktivierungenergie derVersetzungsgeschwin-
digkeit ohneäußereSpannungundentsprichtU im ALEXANDER–HAASEN-Modell. Die effektive
Spannung

τeff a τs b Gρ1° 2
d

(3.8)

ergibt sichausderinnerenSpannungτi a Gρ1° 2
d

, dieausderlangreichweitigenelastischenWech-
selwirkungzwischendenVersetzungenresultiert.DasAktivierungsvolumenV a bdΛ (d Ausdeh-
nungderGleithindernisse),kannim Spannungsrelaxationsexperimentaus

V a kBT ï ∂ ln ε̇pl

∂τs ð
T

(3.9)

bestimmtwerden,vorausgesetzt,die DichtebeweglicherVersetzungenρm bleibt dabeikonstant.
Esist zuberücksichtigen,dassbeiDeformationmit konstanterVerformungsrate(dynamischeVer-
formung),von derGesamtdehnungε derelastischeAnteil abzuziehenist, um die plastischeDeh-
nungzu erhalten,εpl a ε b εelast. EntsprechenddemthermodynamischenAnsatzvon SCHOECK

[218] hängt∆G nichtnurvomAktivierungsvolumenundderSpannungbeigegebenemT, sondern
auchvon derTemperaturabhängigkeit desSchubmodulsab. Kannmandiesevernachlässigenund
lässtmanaußerdemdieAbhängigkeit vonderEntropieaußerAcht,ergibt sichausderSpannungs-
relaxation[181]

∆G � τs� a � τ0

τs

Vdτs c (3.10)

WeitereMöglichkeiten desexperimentellenZugangszu ∆G – die insbesonderenicht die Fließ-
spannungbei 0K, τ0, benötigen– werdenvon OMRI etal. [181] diskutiert.

Die empirischeBeschreibungvon ALEXANDER undHAASEN repräsentiertdieexperimentel-
len Befundein hochreinenHalbleiternfür einenweitenBereichderTemperaturenundSpannun-
genbesserals dasthermodynamischeModell von SCHOECK. Die ParameterC und m besitzen
zunächstkeinedirektephysikalischeBedeutung.ZONGO undFARVACQUE [286] habendenVer-
suchunternommen,die phänomenologischeBeschreibung mit demthermodynamischenModell
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3.1 Versetzungsgeschwindigkeit undVerformungsparameter

zu verknüpfen.Der ZusammenhangzwischenDehnungsrateundplastischerFließspannungwird
im ALEXANDER–HAASEN-Modell nicht überGl. 3.9,sondernmit

2 � m a � ∂ ln ε̇
∂ lnτs

�
T

hergestellt.Eserweistsich,dassderSpannungsexponentm keineKonstanteist, sondernzumzu-
grundeliegendenMultiplikationsmechanismusderVersetzungenin Beziehungsteht.DerParame-
terC hängtvon τi anderunterenStreckgrenzeab.

WenngleichGl. 3.7 zur Beschreibung desDeformationsmechanismusbei sehrhoherSpan-
nung� die adäquateBeschreibungdarstellt,wird oftmalsnur dasALEXANDER–HAASEN-Modell
verwendet.Jedochergibt sich im Arrheniusplotvon Gl. 3.1 einedeutlicheÄnderungim Anstieg
bei hohenSpannungenbzw. niedrigenTemperaturen[258]. In diesemBereichergibt sichm zwi-
schen20und50.Sowohl derSpannungsexponentmalsauchdieAktivierungsenergieU sindtem-
peraturabhängig.Eswurdepostuliert,dassdiesesneueRegimederVersetzungsdynamikmit einem
ÜbergangvonaufgespaltenenGlide-set-zuunaufgespaltenenShuffle-set-Versetzungenzutunhat.
TheoretischeRechnungenzeigen,dassdie Peierlsspannunggrößerim Glide als im Shuffle set
ist [211]. Solangeesum aufgespalteneVersetzungenim Experimentgeht,scheintdiesesErgebnis
irrelevant. JedochkonntenDUESBERY und JOÓS [45] mit der Berechnungder gesamtenelasti-
schenEnergie für die Nukleationvon Doppelkinken zeigen,dassdie Bewegungeinernichtauf-
gespaltenenVersetzungim Shuffle seteinegeringereAktivierungsenergie bei hohenSpannungen
hat.Unterhalbτs ñ 0 � 01G kehrensich die Verhältnisseum: DissoziierteVersetzungenim Glide
sethabeneinekleinereAktivierungsenergie.

Der direkte experimentelleNachweisder nichtaufgespaltenenShuffle-set-Versetzungen er-
weistsichalsschwierig.Die Rechnungenwurdenfür Si durchgeführt,demzufolgeversuchteman
den experimentellenNachweisauchfür diesesMaterial. Allerdings ist es sehrkompliziert, Si
mit Standardverformungstechniken unterhalbvon 500K zu verformen.Man benötigteinenzu-
sätzlichenhydrostatischenDruck zur Vermeidungvon Sprödbruch.Damit induziert man aber
Phasenübergänge,wie sie auchvon Indentierungsversuchen bekanntsind [101,173]. Wenneine
Vorverformungbei höherenTemperaturenzur ErzeugungeinerausreichendenVersetzungsdichte
angewandtwird, hat daszur Folge. dassdieseexistierendenVersetzungenzwar eineplastische
Deformationbei tiefenTemperaturenermöglichen,aberkeinesfalls einenÜbergangzumShuffle
setzeigen[206].

In eigenenExperimentenwurdedieVersetzungserzeugungin registrierendenHärtemessungen
mit einemNanoindenter(Lastenum 5mN, Eindringtiefe~10nm bei eineralssphärischanzuset-
zendenIndenterspitzemit demRadius1µm) studiert.Die TrescaspannungτT im Deformationsge-
bietlässtsichzu10GPaabschätzen.FürSi konntenmittelsRamanmikroskopiein derTatverschie-
deneHochdruckphasenentsprechendderLiteratur [101] nachgewiesenwerden.Im Gegensatzzu
Si, wo mittels TEM keine Versetzungengefundenwurden,tretenin GaAs im Bereichder Na-
noindentereindrückeca.200nm ausgedehnteVersetzungsrosettenauf (Leipneret al. 2001[140]).
DieseVersetzungsbildungstelltdieUrsachedarfür denin denBelastungskurvengefundenenPop-
in-Effekt† in GaAs.Die Versetzungenlassensichmit einerhomogenenVersetzungsnukleation er-
klären,da τT im Bereichder Spannungzur GenerationkritischerVersetzungsschleifenliegt. Im
Gegensatzzu wesentlichgrößerenVickerseindrücken, wo ausgedehnteStapelfehlerbänderauf-
grund der dekorreliertenBewegung von 90� - und 30� -Partialversetzungen‡ vorkommen(Leip-
ner et al. 1990 [145]), werdenbei denNanoindentereindrückennur perfekteVersetzungenmit
b a a� 2 � 110� gebildet.Die mittels TEM gefundenen200nm ausgedehntenVersetzungsrosettenò

bzw. in Materialienmit kleinerPeierlsbarriere
†Pop-in-Effekt: plötzlicherAnstieg derEindringtiefedesIndentersbeieinerbestimmtenLast
‡Bei einerbestimmtenSpannungwird d ó ∞, vgl. Abb. 2.3,S.7.
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3 PlastischeDeformationundVersetzungsdynamik

repräsentierendenZustandnachfolgendenProzessen:a)GenerationkritischerVersetzungsschlei-
fen währenddesPop-in-Effekts, b) weiter lokale plastischeDeformationdurchKoaleszenzund
AusdehnungderVersetzungsschleifenunmittelbarnachdemAuftretendesPop-in-Effekts,c) Re-
laxationundStabilisierungderVersetzungsstrukturbei Entlastung.Ob essichbei dengebildeten
Versetzungentatsächlichum Shuffle-set-Versetzungenhandelt,ist nochnicht völlig geklärt,nach
demo. a.Modellenaberwahrscheinlich.

Aus der Analyseder unterschiedlichenBereicheI bis V der Verformungskurve kannman–
insbesondereüberdie BestimmungdesZusammenhangszwischenSpannungundVerformungs-
geschwindigkeit bei verschiedenenTemperaturen– Aussagenüber die Beteiligungvon Punkt-
defektentreffen. Besondersinteressantsind die Bereicheder dynamischenErholungIII und V.
BereichV ist durchQuergleitenvon Schraubenversetzungenund BereichIII bei höherenTem-
peraturendurchVersetzungskletternbestimmt[238]. Im Kletterregime kannderZusammenhang
zwischenVerformungsgeschwindigkeitundderSpannungamEinsatzpunktvon BereichIII, τIII ,
in folgenderWeisebeschriebenwerden[239]:

ε̇ a AW
D0

kBT
τ n

III exp � b Qsd

kBT
� c (3.11)

EsbestehtdamiteineBeziehungzumSelbstdiffusionskoeffizienten

Dsd a D0exp � b Qsd

kBT
� (3.12)

(AW Konstante,n Spannungsexponent,D0 Vorfaktor).
Erfolgt dasKletternübereinenLeerstellenmechanismus,lässtsichGl. 3.11in Elementhalbleitern
eindeutigmit derSelbstdiffusion in Zusammenhangbringen.In Verbindungshalbleitern kanndie
Bedeutungder Parameternur danngeklärtwerden,wenn Typ und Konzentrationder dominie-
rendenPunktdefektebekanntist. Eine alternative Beschreibung desBereichesIII kannmit dem
Jog-dragging-Modell von BARRETT undNIX erfolgen,dasebenfalls alsAktivierungsenergie die
Selbstdiffusionsenergie enthält[13]. Durchdie gezielteBeeinflussungderBildung von Sprüngen
solltesicheventuellzwischenbeidenModellenunterscheidenlassen,z.B. durchWahl einerKri-
stallorientierungfür Mehrfachgleitungwie [110],wobeiallerdingszuberücksichtigenist, dassdie
einzelnenBereicheu.U. nicht so deutlichsichtbarwerdenwie bei Einfachgleitung.Eine ande-
re Möglichkeit bestehtdurchdie Beeinflussungder SprungbildungdurchVerunreinigungen.So
wurdevon FARBER etal. in Abhängigkeit vom Sauerstoffgehaltin Silicium eineunterschiedliche
DichtevonSprüngenentgegengesetztenVorzeichensgemessen[51]. Wie nochzudiskutierensein
wird in Kap. 5, tritt die Bildung von LeerstellenundZwischengitteratomendurchdasHinterher-
ziehenvon Sprüngennicht nur im BereichIII auf,wird dortaberratenbestimmend.

BereichV wurdevereinfachtvon ESCAIG [50] in folgenderWeisebeschrieben:

ε̇ a ε̇0 exp � b Eq � τs �
kBT � c (3.13)

Die effektive Aktivierungsenergie desQuergleitens,Eq a E0
q � 1 b τs� τq � ist spannungsabhängig

(τq a γ � 3b kritischeSpannung)undenthältüberdie maximaleQuergleitenergie

E 0
q a G2b4

1875γ � ln
Gb

14� 5γ
� 1° 2

(3.14)

außerdemdie Stapelfehlerenergie γ [236]. Die Konstanteε̇0 wird mit 2 � 6 ê 1010 sé 1 angegeben
[239]. Bei dominierendemQuergleitensolltendurchVersetzungengeneriertePunktdefekteeine
geringereRollealsim Kletterregimespielen.

26



3.2 Deformationsexperimente

Abb. 3.2: Spannungs–Dehnungs-Kurven für
Te-orientiertesGaAs,das in ã 110ä -Richtung
bei 723, 823, bzw. 973K deformiertwurde.
Die Verformungsratewar2 í 5 ô 10õ 5 sõ 1.
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3.2 Deformationse xperimente

DasHauptzielderdurchgeführtenVerformungsexperimentebestandin derwohldefiniertenErzeu-
gungvonDefekten,dieanschließenddurchspektroskopischeUntersuchungencharakterisiertwur-
den.Um die Vergleichbarkeit mit DeformationsstudienandererGruppenzu ermöglichen,wurden
Spannungs–Dehnungs-Kurvenzur CharakterisierungderdominierendenMechanismengemessen
undderenempirischeParameterSpannungsexponent,Aktivierungsenergie, undAktivierungsvo-
lumenbestimmt.Die spektroskopischeCharakterisierungerforderteaberEinschränkungenfür die
Verformungsbedingungen. So kanndie Quantisierungvon leerstellenartigenDefektenmit Hilfe
derPositronenannihilation nur erfolgen,wennaufgrundderSättigungdesPositroneneinfangsdie
DefektdichteeinenbestimmtenMaximalwert nicht übersteigt.Das hat zur Folge, dassi. a. die
in denBereichenIII–V der Deformationskurven vorliegendenDefektemit dieserTechniknicht
quantitativ erfasstwerdenkönnen.

Die Deformationsexperimentewurdenin Kompressionbei konstanterVerformungsratezwi-
schen1 ö 5 ÷ 10ø 6 und 5 ö 5 ÷ 10ø 3 sø 1 durchgeführt.Die Temperaturlag zwischen573 und 1173K.
Die untereTemperaturgrenzeist durchdasAuftretenvon Sprödbruchbei tieferenTemperaturen
bei denuntersuchtenHalbleiterngegeben.Auf eineVorverformung,die zur Erzeugungbeweg-
licher Versetzungenangewandtwerdenkannund damit die plastischeDeformationvon spröden
Halbleiternbei tiefenTemperaturenerleichtert,wurdebewusstverzichtet.Esist bekannt,dassei-
nesolcheVorverformungnicht nur Auswirkungenauf die Spannungs–Dehnungs-Kurve hat [27],
sonderninsbesonderedasPunktdefektspektrumentscheidendverändert[8]. Einige Probenwur-
denmit Lastenzwischen30und80MPastatischverformt(Kriechversuch).DieseProbenwurden
ausschließlichspektroskopischcharakterisiert.

Mit der LEC-Technikù gezüchtetesundotiertesund dotiertesGaAs-Materialwurdevon der
FirmaFreibergerCompoundMaterialszurVerfügunggestellt.DieAusgangsversetzungsdichte lag
bei104 cmø 2. DasuntersuchteCz-undFZ-Siliciummaterial(phosphordotiert,spezifischerWider-
standca.0 ö 7Ωcm) stammtevon der Wacker Siltronic AG Burghausen.Aus ú 001û - bzw. ú 111û -
orientiertenScheibenwurdenQuaderder Dimension4 ü 4 ü 12mm3 herausgesägt.Die Seiten-
flächenwurdenmit Borcarbid(1200erKörnung)geschliffen, um einegleichmäßigeDichte von
Versetzungsquellenan der Oberflächezu erzeugenund damit einemöglichsthomogeneVerfor-
mungund Defektverteilungzu ermöglichen.Als Deformationsachsenwurden ý 213þ -, ý 110þ - undý 001þ -Orientierungengewählt.

Ein wesentlicherTeil der Verformungsversuchewurdemit einerhydraulischenPrüfmaschi-
ne der Firma Materials TestingSystemsMinneapolisdurchgeführt.Sie erlaubt nebenschnel-ÿ

LEC liquid encapsulatedCzochralski
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Abb. 3.3: Fließspannungals Funktion der
Verformungsrate(a) undderTemperatur(b).
Die Experimentewurden mit Te-dotiertem
GaAs (Ladungsträgerdichte2 � 5 � 1018cm

� 3)
mit einer

�
110� -Kompressionsachsedurchge-

führt. Zum Vergleich sind im linken Bild
Werte von SIETHOFF und BEHRENSMEI-
ER [237] für undotiertesGaAs, das in Ein-
fachgleitorientierungdeformiertwurde,auf-
genommen.Die Linien entsprechenFits ent-
sprechendGl. 3.1.

len Wechselnder DehnungsrateauchniedrigsteVerformungsratenbei hervorragenderStabilität.
Ein Eigenbauofen(HÜBNER [91]) für dieseMaschinegestattetDeformationsexperimentebis zu
1300K unterAr-Schutzgas.Die BesonderheitderentwickeltenOfenkonstruktionist,dassdiePro-
bennachderDeformationsehrschnellunterLastabgekühltundentnommenwerdenkönnen.Die
Abkühlrateliegt bei ca. 100K/min. DieseTatsacheist sehrwichtig für die anschließendeCha-
rakterisierungderwährendderDeformationerzeugtenDefektstrukturen,die damitzumGroßteil
eingefrorenwerdenkönnen.Problematischkann aberder Anschlussan früherenspektroskopi-
schenUntersuchungenandererGruppensein,die wesentlichkleinereAbkühlratenhatten.Zum
Vergleich wurdenVerformungsversuchemit einer Instron-Maschine� und einerOfenkonstrukti-
on von I. Yonenaga(Sendai)angestellt.DieseApparaturerlaubtedasAbkühlender Probenauf
Raumtemperaturinnerhalbvon 30min.

Abb. 3.2 zeigt typischeSpannungs–Dehnungs-Kurvenvon Te-dotiertemGaAsmit einerLa-
dungsträgerkonzentration von 2 � 5 � 1018cm� 3. Die Kompressionerfolgtein [110]-Richtung.Die
äußereSpannungwurdemit dementsprechendenSchmidfaktorvon ms 	 0 � 408für dieseProben-
orientierungauf ein Hauptgleitsystemumgerechnet.Die Verformungsrateder Experimentebei
verschiedenenTemperaturenbetrug2 � 5 � 10� 5 s� 1. Die obereunduntereStreckgrenzeist deutlich
bei niedrigerenTemperaturensichtbar. Währendder Kurvenverlauf bei 723 und 823K nachder
Streckgrenzeweitgehendmit einemkonstantenVerfestigungskoeffizienten zu charakterisierenist
unddemEasy-glide-Bereichentspricht,wird bei 973K oberhalb4% KompressiondasVerlassen
diesesBereichesI festgestellt.Dasist durcheinenAnstieg (im VerfestigungsbereichII der Ver-
formungskurve) und einemAbfall (im EntfestigungsbereichIII) desVerfestigungskoeffizienten
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3.2 Deformationsexperimente

Abb. 3.4: Fließspannungals Funktion der
VerformungsrateundderTemperaturfür un-
dotiertesGaAs.Die Wertein (a) entstammen
Deformationsmessungenmit einer

�
110� -

Kompressionsachse[91]; in (b) ist dieArrhe-
niusabhängigkeit der unterenFließspannung
sowohl für

�
110� -Orientierung(Dehnungsra-

te 8 � 10
� 5s

� 1) als auch
�
213� (Dehnungsra-

te 2 � 5 � 10
� 5s

� 1) gezeigt.Die Linien entspre-
chenFitsnachGl. 3.1,wobeieingleicherAn-
stieg in allenKurvengewähltwurde.
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dτs ¢ dε gekennzeichnet.
Aus der doppeltlogarithmischen Auftragung der unterenFließspannunggegen die Verfor-

mungsrate(Abb. 3.3a) erhältmangemäßGl. 3.1 (S. 21) denSpannungsexponentenm. Esergibt
sich2 £ m 	 3 � 9 ¤ 0 � 5. Aus demArrheniusplotvon τly (Abb. 3.3b) wird eineAktivierungenergie
vonU 	¦¥ 1 � 23 ¤ 0 � 2§ eV bestimmt.Die erhaltenenWerteliegennahederWertevon undotiertem
GaAs,die von SIETHOFF und BEHRENSMEIER [237] bei Verformungin ¨ 213© -Richtunggemes-
senwurden.Die geringereAktivierungsenergie in GaAs:Te im VergleichzuundotiertemMaterial
(U 	 1 � 37eV [237]) kannmit derDominanzvon α-VersetzungenundderenhöherenGeschwin-
digkeit in n-GaAs[152] im Zusammenhangstehen.

Ergebnisseder Verformungvon undotiertemGaAssind in Abb. 3.4 widergegeben.Aus den
Experimentenmit [110]-orientiertenProbenergibt sich2 £ m 	 3 � 8 ¤ 0 � 3,undU 	ª¥ 1 � 6 ¤ 0 � 2§ eV.
Bei undotiertenGaAs-Probenin Einfachgleitorientierung wurde 2 £ m 	 3 � 2 ¤ 0 � 3, und U 	
¥ 1 � 35 ¤ 0 � 1§ eV erhalten.Bemerkenswertist, dasssowohl der Spannungsexponentals auchdie
Aktivierungsenergie bei Mehrfachgleichorientierung etwashöhersind.Der Anstieg im Arrheni-
usplotτly 	 f ¥ 1¢ T § ist aberfür beideFällegleichundbeträgtU ¢«¥ 2 £ m§ 	 0 � 42eV (Abb. 3.4b).

Die höherenWertefür m undU bei der ¨ 110© -Orientierungkönntendamitim Zusammenhang
stehen,dassvier Gleitsystemegleichberechtigtangeregt werden.Damit ist verbunden,dassim
Vergleich zur Einfachgleitorientierung deutlichmehrVersetzungsschneidprozesse auftreten.Der
gleicheSchmidfaktor für primäreund Quergleitebenehat zur Folge, dassdie Quergleitaktivität
von Schraubenversetzungenbefördertist. HöhereWertedesSpannungsexponentenkönnenaus
dervon ZONGO undFARVACQUE [286] getroffenenAussageüberdessenAbhängigkeit vomVer-
setzungsmultiplikationsmechanismus abgeleitetwerden.Bei GaAserfolgt zu Beginn der plasti-
schenVerformungVersetzungsmultiplikation vornehmlichvonOberflächenquellenaus[3]. Wenn
nundie Dichtevon Waldversetzungenunddie Doppelquergleithäufigkeit höherist, werdenauch
effektive Versetzungsquelleninnerhalbder Probenerzeugt.Damit steigtdie Dichte beweglicher
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Abb. 3.5: Spannungs–Dehnungs-Kurvenvon
phosphordotiertemCz-Si [91]. Die Proben
wurden bei den angegebenenTemperaturen
mit einerVerformungsratevon 1 � 10

� 5s
� 1 in�

110� -Richtungdeformiert.

Versetzungenund einehöhereAbgleitratewird entsprechendder Orowangleichungerzielt. Bei
gleicherSpannungheißtdas,dassderSpannungsexponenthöherwird.

Die höhereAktivierungsenergie U bei Mehrfachgleitungkönntemit einemwachsendenEin-
flussdesJog draggingsodereinemstärkerenQuergleitanteilbereitsanderunterenStreckgrenze
erklärenwerden.Es ist aberzu berücksichtigen,dassder Escaigformalismus(Gl. 3.13, S. 26)
strenggenommennur für hoheSpannungengilt unddemzufolgekeinesfalls dominierendim Be-
reichderunterenStreckgrenzeseinkann.Aus Gl. 3.14(S. 26) ergibt sichfür GaAsE0

q 	 5 � 3eV
undτq 	 41MPa.BEHRENSMEIER [15] erhieltausderAnalysevonKriechexperimentenan ¨ 111© -
orientiertenGaAsE0

q 	 5 � 1eV undτq 	 55MPa.
Bei einer ¨ 001© -Kompressionsachseunterscheidetsichdie Spannungs–Dehnungs-Kurve deut-

lich vondenender ¨ 213© - und ¨ 110© -Orientierung.Esgibt achtäquivalenteGleitsystememit einem
Schmidfaktorvon 0 � 408.Mit AusnahmederniedrigstenVerformungsratehabendie Kurveneine
Parabelform,die typisch für Verformungmit Mehrfachgleitungist. Die starke Wechselwirkung
von VersetzungenunterschiedlicherGleitsystemeverhindertin diesemFall dasAuftreteneines
Easy-glide-Bereiches.

Bei der Deformationvon Si in Einfachgleitorientierung wurdenähnlicheAktivierungspara-
meterwie ausder Literatur bekanntgemessen.Für phosphordotiertesFZ-Si wurde bestimmt:
2 £ m 	 2 � 3 ¤ 0 � 2 und U 	ï¥ 2 � 3 ¤ 0 � 3§ eV. DieselbeAktivierungsenergie wurde von SCHRÖ-
TER et al. [226] bei einemSpannungsexponenten von 2 £ m 	 2 � 9 für undotiertesSi angegeben.
Charakteristischfür die Verformungvon Si in einer ¨ 110© -Kompressionsachseist, dassunterhalb
1100K eine deutlicheStreckgrenzezu beobachtenist, währendbei höherenTemperaturenein
parabolischerVerlaufderDeformationskurve auftritt (Abb. 3.5).Ein solcherÜbergangzwischen
einemsigmoidalenund parabolischenVerlauf wurde auchbei ¨ 001© -orientiertemGaAs festge-
stellt: mit einer Deformationstemperaturvon 773K ergab sich bei Verformungsratenunterhalb
von 3 � 10� 6 s� 1 ein Streckgrenzeneffekt, darübernicht. EineausgeprägteStreckgrenzewird von
HAASEN [65] überdie plastischeZustandsgleichungals KonkurrenzzweierProzessebeschrie-
ben:die Multiplikation und die Wechselwirkung von Versetzungen.Wie Abb. 3.5 zeigt, ist der
Multiplikationsprozess offenbarstärker von der Temperaturabhängig,als die Wechselwirkung
der Versetzungen,die τs ∝ ρ1ð 2

d
liefert und damit für denparabolischenVerlauf verantwortlich

ist (ρd Gesamtversetzungsdichte). Die Versetzungsmultiplikation ist abhängigvon derDichtebe-
weglicherVersetzungenρm unddamitvon derthermischaktiviertenVersetzungsgeschwindigkeit
(Gl. 3.2,S.21).

Nebender direktenErmittlung von Aktivierungsparameternder Verformungskurve wurden
Relaxationsversuchedurchgeführt.Abb. 3.6 zeigt Spannungs–Dehnungs-Kurven von undotier-
tem GaAs,dasin verschiedenenRichtungenverformt wurde.DabeierfolgtenWechselder Ver-
formungsrateim Verhältnis1 : 10. Beim Wechselauf die höhereDehnungsratetritt ein leich-
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3.2 Deformationsexperimente

Abb. 3.6: Relaxationsversuchein GaAs. (a)
Dehnungsratenwechselversuche von undo-
tiertem GaAs in verschiedenenDeforma-
tionsrichtungenin Kombination mit Span-
nungsrelaxationen(Leipner et al. 1999
[133]). Die Pfeile zeigenden Deformation-
punkt, wo die Relaxationeinsetzte.Die De-
formationstemperaturwar 773K. Die Haupt-
dehnungsratewar7 � 5 � 10

� 6s
� 1 beider

�
001� -

Orientierungund 3 � 1 � 10
� 5s

� 1 für die an-
derenbeidenRichtungen.DasVerhältnisder
Dehnungsratenbetrug1 : 10.(b) Relaxations-
kurve(FließspannunggegenLogarithmusder
Relaxationszeitt) der in

�
110� -Richtungde-

formiertenProbe[91]. Die Relaxationwur-
dein (a) mit einemSternmarkiert.Die Linie
zeigteinenFit andieexperimentellenWerte.

(a)

ñóò
ôóõ
ö
÷ø ùúû

ü ýù
þ úÿ
ù��ú� �ùúú
� �� ��

�	� ��
�	 ������ ������ ��� ���������  
! "$#�%'&
(*)+)�,�-. /	/10+2

3

(b)

4	5 6 7�8 9 :<; =>+? @A�B CD	E F
G<H I
J	K LM	N O
P�Q P

R SUT	VXW�YZ
[ \]^_ `\a ]
b \cd]e d\]]
f gh ci

ter Streckgrenzeneffekt auf. NebendenRatenwechselversuchenwurdenSpannungsrelaxationen
durchgeführt,die mit einemPfeil in Abb. 3.6a gekennzeichnetsind.

Mit derexponentiellenAbhängigkeit derVerformungsratevonderFließspannungim Schoeck-
modellkanneineDehnungsratenempfindlichkeit

I 	 ∂τs

∂ ln ε̇pl

definiertwerden,mit der dasAktivierungsvolumen bestimmtwerdenkann.Da Gl. 3.9 (S. 24)
einekonstanteDichte beweglicher Versetzungenvoraussetzt,wird die Differenzder Fließspan-
nungsmaximazurBerechnungvon I verwendet.FürdieDeformationin ¨ 213© - und ¨ 110© -Richtung
bei 773K wurdeeineDehnungsratenempfindlichkeit von I 	¦¥ 1 ¤ 0 � 05§ MPa bestimmt.Dasent-
sprichteinemAktivierungsvolumenvon V 	 ¥ 166 ¤ 15§ b3. ASTIÉ et al. [11] fandenfür undo-
tiertesGaAs ein Aktivierungsvolumen von 240b3 für 773K. Das Aktivierungsvolumen der in
¨ 001© -RichtungdeformiertenGaAs-Probelag beiV 	¦¥ 308 ¤ 35§ b3. Aufgrunddesparabolischen
VerlaufsderSpannungs–Dehnungs-Kurve tritt bei dieserOrientierungeinestärkereVerfestigung
auf, die korrigiert werdenmuss[122]. Nebendem Wechselder Verformungsratewurdenauch
Spannungsrelaxationsexperimentedurchgeführt.Bei bestimmtenWertenderScherspannungwur-
de die dynamischeVerformunggestoppt,d.h. für die Gesamtverformungsrategilt ε̇ 	 0. Damit
entsprichtderBetragderplastischenVerformungsratedemderelastischen,̇εpl 	kj ε̇elast. Die Deh-
nungsratenempfindlichkeitkann in diesemExperimentausdem Anstieg der wirksamenScher-
spannunggegendenLogarithmusderRelaxationszeitbestimmtwerden[62]. Eine solcheKurve
zeigtAbb. 3.6b. DasaufdieseWeisebestimmteAktivierungsvolumenbeträgt¥ 179¤ 2§ b3 für die
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Abb. 3.7: (a) Darstellungdes Aktivierungs-
volumensals Funktion der Scherspannung.
Verglichen sind die eigenenErgebnissean
undotiertemGaAs [91, 133] mit denenvon
BOIVIN et al. [18] für undotiertes(Vier-
ecke) und Zn-dotiertesGaAs (Kreise). Die
durchgezogeneLinie entsprichtdem Fit ∝
1l τs. (b) Temperaturabhängigkeit der Akti-
vierungsenergie ∆G für undotiertesGaAs.
DieGeradehatdenAnstiegαskB mit αs m 34.

¨ 110© -Deformationsachse.Für ¨ 213© - und ¨ 001© -Orientierungwurden ¥ 173¤ 2§ b3 und ¥ 295¤ 10§ b3

erhalten.DieseWertestimmeninnerhalbder Fehlergrenzenmit denenausdenDehnungsraten-
wechselversuchenüberein.Der Vergleichmit Messwertenvon BOIVIN et al. [18] ist in Abb. 3.7
gezeigt.Die eigenenWertestimmen– mit Ausnahmedesnicht korrigiertenWertesfür die ¨ 001© -
Achse– rechtgut mit denLiteraturwertenüberein.DasAktivierungsvolumenist sehrklein für
hoheSpannungen(V n 5b3 für τs 	 100MPa) und steigt mit kleiner werdenderSpannungra-
pide an (V n 500b3 für τs 	 5MPa). Bei Spannungenkleiner als dieseuntereGrenzekanndie
Versetzungsbewegungnichtmehrthermischaktiviert erfolgen.

AufgrunddergeringenTemperaturabhängigkeit derelastischenKonstantenvonIII–V-Halblei-
ternkannein Entropietermvernachlässigtwerdenunddie ÄnderungderGibbschenEnergie kann
alsÄnderungderEnthalpieberechnetwerden[180],

∆G n ∆H 	 kBT
I

o
∂τs

∂T p ε̇ q
Auf dieseWeisehabenwir ausTemperaturwechselversuchenbei konstanterDehnungsratevon
8 � 3 � 10� 5 s� 1 einenWertvon∆G 	=¥ 2 � 8 ¤ 0 � 3§ eV für eineTemperaturvon800K bestimmt[133].
Die von ASTIÉ etal. [11] undBOIVIN etal. [18] angegebeneAktivierungsenergie beträgtfür die-
senBereich2 � 2eV. Die zweiteMöglichkeit derBestimmungvon ∆G liefert Gl. 3.10(S. 24),aus
demeinelineareTemperaturabhängkeit mit derKonstantenαs folgt, ∆G 	 αskBT. DieseAbhän-
gigkeit ist im VergleichzudenWertenvon BOIVIN etal. [18] in Abb. 3.7b mit einemKoeffizien-
tenαs 	 34 dargestellt.Aus Temperaturwechselversuchen[91] wurdennebendemo.a.Wert von
2,8eV zwei weitereAktivierungsenergien berechnet.Da für dieseTemperaturendie Dehnungs-
ratenempfindlichkeit nicht gemessenwurde,wurdenentsprechendeAktivierungsvolumenausder
Kurve in Abb. 3.7azurBerechnungherangezogen.DerausunserenMesswertenberechneteTem-
peraturkoeffizient liegt bei αs 	 38 undkommt demWert von ASTIÉ et al. [11] (αs 	 40) recht
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3.2 Deformationsexperimente

Tab. 3.3: ParameterderVerformungskurveanderunterenStreckgrenzein Beziehungzu Selbstdiffusions-
datenverschiedenerHalbleiter

2 £ m U ¢ eV Qsd¢ eV Qsd¢ U D0 ¢ m2s� 1

Si 2,3 2,30 3,5* 1,52 4 � 6 � 10� 3*
InSb 3,1* 0,96* 1,5* 1,56* 1 � 0 � 10� 5*
InP 2,9* 1,43* 2,3* 1,61* 1 � 8 � 10� 4*
GaAs 3,2 1,35 2,0* 1,48 2 � 5 � 10� 6*
GaSb 3,0* 1,20* 1,7* 1,42* 2 � 1 � 10� 6*

* SIETHOFF [235]

nahe.
Bereitsvon OMRI etal. [180] wurdekonstatiert,dassbeidenmeistenIII-V-Verbindungen∆G

viel größeralsU ist (mit AusnahmevonGaSb).Sienehmenan,dassbeidenRelaxationsversuchen
die AnnahmeeinerkonstantenVersetzungsstrukturnur ungenügenderfüllt ist, bzw. ein Punktde-
fekteinflussvorliegt. Ein solcherPunktdefekteinflusswurde auchvon SIETHOFF [235] ausder
AnalysederDatenanderStreckgrenzeim ALEXANDER–HAASEN-Modell postuliert.Tab. zeigt
die im Rahmender eigenenArbeitengewonnenenParameterzusammenmit Verformungsdaten
andererHalbleiter. NebenU und m ausGl. 3.1 auf Seite21 sind die von SIETHOFF ausVer-
formungsdatenim BereichIII gewonnenenGrößender Selbstdiffusion (Gl. 3.12 auf Seite26)
aufgenommen.AuseinemkonstantenVerhältniszwischenderAktivierungsenergieU undderAk-
tivierungsenergie derSelbstdiffusionin HalbleiternQsd wurdevon SIETHOFF abgeleitet,dassein
elementarerDiffusionsschrittin derVersetzungsgleitbewegungbeteiligt ist [234]. Die Qsd-Werte
wurdendabeiausDeformationsmessungenim BereichIII der Spannungs–Dehnungs-Kurve mit
Gl. 3.11auf Seite26 bestimmtund könnensich durchausvon denErgebnissenausSelbstdiffu-
sionsexperimentenunterscheiden.Die Dominanzdesgeschwindigkeitsbestimmenden Prozesses
derKinkengenerationund -migrationan derunterenStreckgrenzewird dabeinicht in Fragege-
stellt. Die AnalysederVersetzungskernstruktur mit derBeziehungzwischenRekonstruktionsde-
fekten,im Versetzungskern eingebautenLeerstellenund der Kinkenbeweglichkeit (Abschn.2.2)
kannHinweisedaraufgeben,wie dieseempirischeKorrelationzwischenU undQSD theoretisch
zubegründenist.

Eine mögliche Variation des ratenbestimmendenMechanismuswurde von SIETHOFF und
BEHRENSMEIER [237] mit einerÄnderungdesAnstiegsderKurveτs 	 f ¥ ε̇ § im Bereichniedriger
Verformungsratenfür hoheTemperaturengefunden.DieseÄnderung,die mit einemwachsenden
EinflussdesJog-dragging-Mechanismusin Zusammenhanggebrachtwurde,konntein deneige-
nenArbeitennicht bestätigtwerden.Allerdings könnenwir einenleichtenAnstieg der Aktivie-
rungsenergie bei Mehrfachgleitungkonstatieren,die ebenfalls auf einengrößerenAnteil von Jog
dragging oderQuergleitenhindeuten.Auch ausdenRelaxationsexperimentengibt esHinweise
aufeineVariationim Verformungsmechanismus.

Bei Verbindungshalbleiternist beiderZurückführungderausdenDeformationsexperimenten
bestimmtenAktivierungsenergie U auf die Aktivierungsenergie derthermischaktiviertenVerset-
zungsgeschwindigkeit nachGl. 3.2auf Seite21 zu berücksichtigen,dassmehrereVersetzungsty-
pen(α-, β- undSchraubenversetzungen) generiertwerden.SUMINO [253] undOmri et al. [180]
kommenzu einer Dominanzder Schraubenversetzungen mit ε̇pl 	 2ρmvsb, wobei die Gesamt-
dichtebeweglicherVersetzungenderDichtebeweglicherSchraubenentspricht(vs Geschwindig-
keit vonSchraubenversetzungen). Im GegensatzdazuleitenSTEINHARDT undHAASEN [249] aus
einemunterschiedlichenAnsatzderVersetzungsmultiplikation folgendeBeziehungab:

ε̇pl 	 ρmb r 1
2

vα vs

33



3 PlastischeDeformationundVersetzungsdynamik

(vs, vα Geschwindigkeit von Schrauben-,α-Versetzungen).
Der ersterAnsatzführt auf U 	 Us, der zweiteauf U 	 1

2 ¥ Uα £ Us) mit Us undUα als Aktivie-
rungsenergie derSchrauben-undα-Versetzungen.Aus demVergleichderexperimentellenWerte
(Tab. 3.2,3.3) folgt, dassbeideModelleim BereichdesexperimentellenFehlersliegen.
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4 Spektr osk opie und Mikr osk opie
verf orm ungsinduzier ter Defekte

Eine Hauptmethodezur Charakterisierungdeformationsinduzierter Defektestellte im Rahmen
dieserArbeit diePositronenlebensdauerspektroskopie (POLIS)dar. DieGrundlagenderPositrone-
nannihilationin Halbleiternsindausführlichin derMonographievonKrause-Rehberg undLeipner
(1999)[117] dargestellt.EinigewichtigeAspektewerdenim Folgendendargestellt,insoweit sie
für die Wechselwirkung von Positronenmit Versetzungenunddeformationsinduzierten Punktde-
fektenunddie Ableitungvon Defektdichtenwichtig sind.

4.1 Grundla gen des Positr oneneinfangs in Halbleitern

Die Positronenannihilation als spektroskopischeMethodezum Defektnachweisnutzt die Anni-
hilationvon implantiertenPositronenmit denElektronendesFestkörpers.Die Charakteristikader
resultierendenAnnihilationsstrahlung hängenvon derRealstrukturdesuntersuchtenMaterialsab,
waszumempfindlichenNachweisvon Baufehlerngenutztwerdenkann.

Als Positronenquellenkönnenβ s -Strahlerwie 22Na dienen.DerZerfall desradioaktivenNa-
Isotopsist entsprechendderReaktion22Na t 22 Ne £ β s £ νe £ γ vonderEmissioneinesγ-Quants
derEnergie 1,274MeV begleitet.Die radioaktive Zerfallsreaktionhatzur Folge,dassdie Positro-
neneinebreiteEnergieverteilungbesitzen,wobeidie maximaleEnergie derPositronenauseiner
Natriumquellebei 540keV liegt. NachdemEindringenderPositronenin denFestkörpertherma-
lisierensieinnerhalbwenigerps.DasEindringprofilkannübereinempirischesExtinktionsmodell
beschriebenwerden[25],

P̄ 	 exp ¥�j α s z§ mit α s ¢ cm� 1 	 17
ρ ¢ gcm � 3

¥ Emax¢ MeV § 1 u 43 (4.1)

(P̄ ImplantationsprofilunmoderierterPositronen,α v Positronenabsorptionskoeffizient,zTiefe,Emax maxi-
malePositronenenergie,ρ Dichte.Emax m 0 � 54MeV für eine22Na-Quelle).
Aus der Verteilungfolgt einemittlere Eindringtiefevon etwa 40µm und einemaximaleInfor-
mationstiefevon etwa 500µm. Dasbedeutet,dassmit Positronenauseinerradioaktiven Quelle
gemittelteInformationenüberdasProbenvolumenerhaltenwerden.

Die Annihilationdesin denFestkörpereingebrachtenPositronsmit einemElektronnacheiner
gewissenPositronenlebensdauer resultiertin derBildung von zwei nahezukollinearenγ-Quanten
mit einerEnergie von je 511keV. Die Wahrscheinlichkeit derAnnihilation in drei γ-Quantenist
kleinerals0,03in kristallinenFestkörpernundkannvernachlässigtwerden.

SobalddiePositronenim FestkörperthermischeEnergienerreichthaben,kannihreBewegung
alsDiffusionbeschriebenwerden.Die DiffusionskonstanteD s liegt bei1,5– 3cm2 s� 1 [117]. Die
mittlereDiffusionslänge

L s 	=¥ D s ¢ λeff § 1ð 2
ist beschränktdurchλeff , d.h.dieeffektiveAnnihilationsratederPositronenim Material.λeff ergibt
sichdabeiausdercharakteristischenAnnihilationsratedesdefektfreienMaterialsλb unddurchdie
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Abb. 4.1: Aufenthaltswahrscheinlichkeit einesPositrons(a) in defektfreiemGaAsund (b) einerGallium-
leerstelle[54,91]. Gezeigtist eine ¿ 11̄0À -Ebene(Ga-Atomehell, As-Atomedunkel). Die Berechnunger-
folgteentsprechendderMethodeüberlagerterAtompotentialenachPUSKA undNIEMINEN [202]. Die (re-
lativen)WertederAufenthaltswahrscheinlichkeit sindmit derSkalaaufderrechtenSeitewidergegeben.

Annihilation in Kristalldefekten.L s liegt in defektfreiemMaterial bei ~100nm (GaAs:200nm,
Si: 245nm [68]).

DasthermalisiertePositronkannübereinendelokalisiertenBlochzustandbeschriebenwerden.
Die Annihilationsrateλ s ist bestimmtdurchdenÜberlappderElektronen-undPositronenwellen-
funktionen[117]

λ s 	 πr2
0c Á n� ¥ r § ns ¥ r § γs dr (4.2)

(r0 klassischerElektronenradius,c Lichtgeschwindigkeit, γv Enhancement-Faktor, der die Erhöhungder
ElektronendichteamOrt desPositronsinfolgederCoulombanziehungbeschreibt).

n� ¥ r § 	 ∑εi Â EF Ãψ �i ¥ r § Ã 2 undns ¥ r § 	 ∑N0
i Ä 1 Ãψ si ¥ r § Ã 2 sinddie Elektronen-undPositronendichten.

ψ �i und ψ si bezeichnendie Elektronen-und Positronenwellenfunktionen; die Zählungläuft bei
denElektronenüberdie besetztenZuständeεi Å EF, bei denPositronenbis zur GesamtzahlN0.
Im defektfreienVolumendesHalbleitersbeträgtdiePositronenlebensdauer, dasInversederAnni-
hilationsrateλ s 	 λb, ca.200ps(GaAs:230ps,Si 219ps).DieserWertkanndurchdieAnwesen-
heitvon Defektenentscheidendverändertsein.Die Wechselwirkung vonPositronenmit Defekten
kannzurstarkenLokalisierungderPositronenwellenfunktion führen.Defekte,diePositronenein-
fangenkönnen,sind insbesondereLeerstellen,LeerstellenagglomerateoderKomplexe mit Leer-
stellenundVersetzungen(Defektemit offenemVolumen).Dasfür diePositronenattraktivePoten-
tial resultiertausdemfehlenden(positiven) Atomkern,die elektrostatischeWechselwirkung mit
denElektronenderunabgesättigtenBindungenderNachbaratomeundderverändertenPositron–
Elektron-Korrelationsenergie. Die Bindungsenergie an dieseEinfangzentrenist so groß(~1eV),
dassdie Positronennur mit geringerWahrscheinlichkeit thermischentweichenkönnenund bis
zur Annihilation gebundensind.ÜberdiesenPositroneneinfangerhöhtsichλeff unddie Diffusi-
onslängeL s wird kleiner. GleichzeitigsteigtdiePositronenlebensdauer proportionalzumoffenen
VolumendesDefektsaufgrundder lokal geringerenElektronendichte.Abb. 4.1 zeigtberechnete
Aufenthaltswahrscheinlichkeiten von Positronenin defektfreiemGaAsundin einerGalliumleer-
stelle.Im ungestörtenKristall hatdasPositroneinemaximaleAufenthaltswahrscheinlichkeit im
Zwischengitterbereich,in derLeerstellehingegenist esstarklokalisiert.

DerÜbergangdesPositronsvomdelokalisiertenin einenlokalisiertenZustandamDefektwird
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4.1 GrundlagendesPositroneneinfangsin Halbleitern
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Abb. 4.2: SchemadesPositronenpotentialsvon Defektenin Halbleiternunter BerücksichtigungdesLa-
dungszustandsnachPUSKA et al. [200]. DaslangreichweitigeCoulombpotentialmussbei Annäherungan
denDefektbeieinerbestimmtenAbschirmlängeabgeschnittenwerden,umdieDelokalisierungderLadung
zuberücksichtigen.(a) neutraleLeerstelle,(b) negativ geladeneLeerstelle,(c) ionisierterAkzeptor.

alsPositroneneinfangoderTrappingbezeichnet.Die Einfangratein einenDefektd ist proportional
zuseinerKonzentration,

κ ö µ ÷ d øúù (4.3)

Der Trappingkoeffizient µ wird durch zwei Prozessebestimmt[23]: durch die Diffusion zum
Defekt(µdl) unddurchdenÜbergangin dengebundenenZustand(µtl),

1
µ

ö 1
µdl û 1

µtl
ù (4.4)

Für Leerstellenund kleine Leerstellenagglomerateist der Positroneneinfang übergangslimitiert
undµdl kannvernachlässigtwerden.µtl ist charakteristischfür dasMaterialunddenspezifischen
Defekt.Bei ausgedehntenDefektenwie LeerstellenclusteroderAusscheidungenist der Positro-
neneinfang durchdie Diffusion bestimmt.Für kugelförmigeEinfangzentrenmit demRadiusrd
gilt

µdl ö 4πD ü rd ù (4.5)

Bedeutsamfür Halbleiterist, dassDefekteeineelektrischeLadungtragenkönnen.Der Aus-
gangszustanddesungebundenenPositronsist nicht mehralsebeneWelle sondernalsCoulomb-
wellezubetrachten.DaslangreichweitigeCoulombpotentialinduziertgebundeneRydbergzustän-
defür Positronen.Im Resultatwird derTrappingkoeffizient von derLadungderLeerstelleabhän-
gig: µV ýÿþ µ

V0 � µV � . Im Falle der positiv geladenenLeerstelleentstehteinePotentialbarriere
undder EinfangthermalisierterPositronenwird vernachlässigbarklein. Die flachenRydbergzu-
ständedernegativenLeerstellenbeförderndenÜbergangin dentiefengebundenenZustand,dadie
EnergieabgabedesPositronsübermehrereEinzelphononenprozesse ablaufenkann.Die geladenen
Defektewerdenals ÜberlagerungdesKastenpotentialsmit einemCoulombausläuferangesehen
(Abb. 4.2).DerDefekthatdurchdieDelokalisierungderLadungeinenbestimmtenAbschirmradi-
us,dermit einerPotentialverschiebungderGrößenordnung0,1eV verbundenist. Die Berechnung
denPositroneneinfangsmit FermisGoldenerRegel führt zu einerT � 1� 2-Abhängigkeit desdirek-
ten Übergangsin den tiefen gebundenenZustandsder negativ geladenenLeerstelle.Weiterhin
könnendie flachenRydbergzuständealsVorstufefür denÜbergangin dentiefenZustanddienen.
Darausfolgt ein zusätzlicherexponentiellerAnstieg von µV � mit sinkenderTemperatur[200].

Ein negativ geladenesIon� besitzt in HalbleiternausschließlichflacheEnergiezuständefür
Positronen(Abb. 4.2c), wobeidie Bindungsenergie zwischen0,01bis 0,1eV liegt. DasVerhält-
nis der Entweichrateδ zur EinfangrateκR in denRydbergzuständenist nachMANNINEN und�

AkzeptorenohneoffenesVolumenwie p-DotantenoderAntisite-Defekte
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4 SpektroskopieundMikroskopieverformungsinduzierterDefekte

NIEMINEN [158] im thermodynamischenGleichgewicht

δ
κR

� 1
cA

�
m� kBT
2π	 2 
 3� 2

exp

��
Eb

kBT 
 (4.6)

(cA KonzentrationionisierterAkzeptoren,m� effektive MassedesPositrons,Eb BindungsenergiedesPo-
sitrons).

NegativeIonenkönnenaufgrunddergeringenBindungsenergie PositronennurbeitiefenTem-
peraturenbinden;bei höherenTemperaturendominiertdasEntweichen.SolcheDefektewerden
flachePositronenfallengenannt.Im Tieftemperaturbereichist derTrappingkoeffizient derflachen
Fallen in der Größenordnungwie für negative Leerstellen,wie von SAARINEN et al. [215] und
Leipneret al. (1997)[134] experimentellbestimmtwurde.

DerPositroneneinfangin geladeneDefektekannzueinemkomplexenVerhaltenderAnnhilati-
onsparameterführen.In Halbleiternist deshalbimmereinePositronenmessungals Funktionder
Temperaturnotwendig,um dasDefektspektrumeindeutigzu charakterisieren.Der Trappingkoef-
fizient ist nicht von vorhereinbekannt.ÜberVergleichsmessungenmüssendie Defektkonzentra-
tionenbestimmtwerdenund mit der ausdemPositronenexperimentbestimmtenEinfangratein
Beziehunggesetztwerden,um µ überGl. 4.3 bestimmenzu können.Für negativ geladeneLeer-
stellenwurde in denmeistenHalbleiternbei Raumtemperaturein Wert von � 1 � 0 � 5 � 1015 � s� 1

gefunden.EineKompilationvonexperimentellenDatenzur BestimmungdesTrappingkoeffizien-
tenist von Krause-Rehberg undLeipner(1997)[116] vorgenommenworden.

Die Einfangratein Leerstellenagglomeraten kanngenerellvonbeidenProzessenin Gl. 4.4be-
stimmtsein.DerPositronendiffusionskoeffizient hatdurchdieDominanzderStreuunganlongitu-
dinal-akustischenPhononeneine Temperaturabhängigkeit der Form D � ∝ T � 1� 2, d.h. je nach
TemperaturkanneineÜbergangs-oderDiffusionslimitierungvorliegen.Bei tiefenTemperaturen
könnenPositronensehrweit diffundieren.Die Einfangsratewird damit übergangslimitiertund
kanngeschriebenwerdenals

µ � v� σ � � �
3kBT
m� 
 σ �

(v� thermischeGeschwindigkeit derPositronen).
DerEinfangquerschnittfür Positronenkannmit

σ � � π � r2
d � 1� k� � ξ �

angenähertwerden[262], wobei ξ � � 2π��	 ∑i f t Pi �Mi f t � 2δ � εi

�
ε f

�
εt
� die eigentlicheÜber-

gangsrateausFermisGoldenerRegel ist [174]. Die thermischeWellenlängedesPositronsist

1� k� � h��� 3D � kBT

(Pi Positronenbesetzungswahrscheinlichkeit des Ausgangszustandes,Mi f t Matrixelement,das den Aus-
gangszustandmit demEndzustanddesElektronensystemsunddemZustanddeseingefangenenPositrons
verbindet,εi , ε f , εt EnergiedesElektronensystemsim Ausgangs-undEndzustand,sowie desPositronsim
eingefangenenZustand).
Mit diesemAnsatzerhaltenTRUMPY undBENTZON [262]

µ � µ0 � 1 � δ� T � � (4.7)

wobeiδ� einevomRadiusdesLeerstellenagglomeratsrd abhängigeKonstanteundµ0 temperatur-
unabhängigist. Mit steigenderTemperaturwird derEinfangentsprechendGl. 4.7 immerweniger
übergangslimitiert.Der Einfang ist schließlichdavon abhängig,ob dasPositrondenDefekt er-
reicht.DieserFall derDiffusionslimitierungwarbereitsmit Gl. 4.5beschriebenworden.Entspre-
chendderProportionalitätzuD � zeigtµ bei höherenTemperatureneinenT � 1� 2-Abfall [203].
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Für Cluster, die nur einekleine Zahl von Leerstellenumfassen,ist der Trappingkoeffizient
proportionalzur Zahl i,

µV i

� iµV �
Dabeiist µV derTrappingkoeffizient einerEinfachleerstelle.DieseNäherunggilt für i � 5 [174].

4.2 Positr onenlebensdauer spektr osk opie

Zur qualitiativen Interpretationvon Positronenannihilationsmessungen wird ein Trappingmodell
benutzt,dasphänomenologischdenzeitlichenÜbergangzwischenverschiedenenPositronenzu-
ständenbeschreibt.Die generalisierteFormaufderGrundlagederWaiteschenTheoriediffusions-
begrenzterReaktionenstammtvon FrankundSeeger [53]. Es geltenfolgendeVoraussetzungen:
(a)ZumZeitpunktt � 0 befindensichallePositronenim defektfreienVolumen,d.h.esfindetkein
EinfangwährendderThermalisierungstatt.(b) Esgibt keineWechselwirkung derPositronenun-
tereinander. (c) Die Einfangrateist proportionalzur DefektdichteentsprechendGl. 4.3,wobeidie
DefektehomogenüberdasKristallvolumenverteilt sind.Der SatzlinearerDifferentialgleichun-
gen,derdie Annihilation alsdie ÄnderungderPositronendichteim defektfreienVolumenundim
Defekt i beschreibt,kannin Matrizenformals

Ṅ � AN (4.8)

geschriebenwerden[117]. Esgilt

N � ������� N0
N1
N2
...

Nk

 "!!!!!# � A � ������� � � λ0 � ∑i κ i
� 0 0 �$�$� 0

κ1

�
λ1 0 �$�$� 0

κ2 0

�
λ2 �$�$� 0

...
...

...
. . .

...
κk 0 0 0

�
λk

 "!!!!!# (4.9)

(Nj Zahl derPositronenim Zustandj, λ j Annihilationsraten,κ i Einfangratenin die Defekte,k Zahl unab-
hängigertieferPositronenfallen, j % 0 &'&(& k, i % 1 &(&(& k; j % 0 beschreibtdefektfreiesVolumen).

Die AnfangsbedingungensindN0 � t � 0� � 1 undNi � t � 0� � 0. Für dasZerfallsspektrum

N � t � � ∑
j

Nj � t �
erhältmanalsLösungdesDifferentialgleichungssystems4.9

N � t � � ∑
j

I j exp � � λ jt
� � (4.10)

DasPositronenlebensdauerspektrum alsexperimentellzugänglicheGrößeist die Wahrscheinlich-
keit für dieAnnihilation undergibt sichalsAbleitungdesZerfallsspektrums,�

dN
dt

� ∑
j

I jλ j exp � � λ jt
� �

Für k DefektebestehtdasLebensdauerspektrumausk � 1 Komponenten.Im Lebensdauerspek-
trumsindunmittelbardiedefektspezifischenLebensdauernτi

� 1� λ i enthalten,dienumerischaus
dengemessenenSpektrenbestimmtwerdenkönnen.DerSchwerpunktdesLebensdauerspektrums
wird mittlerePositronenlebensdauerτ̄ genannt,

τ̄ �*) ∞

0
t
dN
dt

dt) ∞

0

dN
dt

dt

� ∑
j

I jτ j �
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Sie stellt eine wichtige Messgrößedar, da sie ausdem experimentellenLebensdauerspektrum
ohneweitereKenntnisdereinzelnenLebensdauerkomponenten bestimmtwerdenkann.Die Zer-
fallskonstantenλ j (bzw. Lebensdauernτ j ) unddie IntensitätenI j folgenausderLösungdesDif-
ferentialgleichungssystems.Es gilt ∑ I j

� 1. Die Positronenlebensdauern τi hängennur von den
Defekttypenab, währenddie IntensitätenIi von den Defektkonzentrationen bestimmtwerden.
WenneineunabhängigeBestimmungder Lebensdauerkomponenten und Intensitätennumerisch
möglichist, lassensichunabhängigeInformationenzuDefekttypundKonzentrationgewinnen.

EineinfacherFall stelltdieDominanzeineseinzigenTypsvonPositronenfallendar, d.h.k � 1.
Damitwird dasZerfallsspektrumzweikomponentig,

N � t � � I0exp � � λ0t
� � I1exp � � λ1t

�
mit

τ0
� 1

λ0

� 1
λb � κ

� τ1
� 1

λ1

� 1
λd

� τd � I0
� 1

�
I1 � I1

� 1
λb

�
λd � κ � (4.11)

τ0 wird als reduzierteVolumenlebensdauerbezeichnet.DieseGleichungenwerdenzur experi-
mentellenBestimmungderdefektspezifischenLebensdauerτd

� 1� λd undderEinfangrateκ (und
damitderDefektdichteüberGl. 4.3)benutzt.Sinddie Positronenlebensdauer im defektfreienVo-
lumenτb

� 1� λb undτd bekannt,kannκ ameinfachstenausdermittlerenPositronenlebensdauer
bestimmtwerden,

κ � 1
τb

τ̄
�

τb

τd

�
τ̄ � (4.12)

Der Positroneneinfangwird wesentlichkomplizierter, wennDefekteeinbezogenwerden,aus
denendasPositronentweichenkann(flachePositronenfallen).Dasführt zu zusätzlichenTermen
in der Matrix A (Gl. 4.9). KeineanalytischenLösungensind bekanntfür die Anwesenheitvon
mehralseinerflachenFalle[117]. Bei derAnwesenheitvonzwei tiefenundeinerflachenPositro-
nenfalle ergibt sich

A � �++, �
λ0

�
κ1

�
κ2

�
κ3 δ 0 0
κ1 δ

�
λ1 0 0

κ2 0

�
λ2 0

κ3 0 0 λ3

 "!!# �
Esergibt sicheinvierkomponentigesSpektrum,dessenLösungvon Krause-Rehberg etal. (1994)
[118] angegebenwurde.UnterbestimmtenBedingungenvereinfachtsichdasProblem.Wenndie
Entweichrateδ bei genügendhohenTemperaturenwesentlichgrößerals die Annihilationsrate
derflachenFalle λ1 ist, erhältmanein Trappingmodellmit zwei tiefenPositronenfallen; dasPo-
sitronenlebensdauerspktrum wird dreikomponentig.Esist dannmöglich,dieEinfangratenausden
IntensitätenundAnnihilationsratenentsprechend

κ2
� I2

I0 - I3 � λ2

�
λ3
� � � λ0

�
λ2
�(. � (4.13)

κ3
� I3

I0 - I2 � λ3

�
λ2
� � � λ0

�
λ2
�(. (4.14)

zu berechnen[91]. Wennmandiesebei höherenTemperaturenbestimmtenEinfangratenauf den
Tieftemperaturbereichextrapoliert,wo zusätzlichdie flacheFalle wirksam wird, kann die Ein-
fangratein die flacheFalleentsprechend

κ1
� κ2 � τ2

�
τ̄ � � κ3 � τ3

�
τ̄ � � λbτ̄ � 1

τ̄
�

τb
(4.15)
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4.2 Positronenlebensdauerspektroskopie

Abb. 4.3: Empfindlichkeitsbereich
der Positronenlebensdauerspek-
troskopie [116]. Die mittlere
Positronenlebensdauer wurde
als Funktion der Leerstellenkon-
zentrationmit denexperimentellen
WertendesTrappingkoeffizienten
für neutrale und negative Leer-
stellenermittelt. Die Lebensdauer
ist in normalisierter Form zwi-
schen der Volumenlebensdauer
τb und der defektbezogenenPo-
sitronenlebensdauerτd gegeben.
Im oberen Teil ist die entspre-
chendeEinfangrateκ dargestellt.
Die Empfindlichkeitsgrenzender
Positronenlebensdauerspektrosko-
pie sind als horizontale Linien
eingezeichnet.

10-8 10-7 10-6 10-5 10-4 10-3

V−

V2− V0 V+

τ
b

τ
d

A
ve

ra
ge

�p
os

itr
on

�li
fe

tim
e

Vacancy�concentration

108

109

1010

1011

10-8 10-7 10-6 10-5 10-4 10-3

Sensitivity�range

V−

V2− V0 V+

T
ra

pp
in

g�
ra

te
�(

s−1
)

berechnetwerden.Dabeiwird vorausgesetzt,dassdie Positronenlebensdauer in derflachenFalle
derdesungestörtenVolumensentspricht,τ1 / τb.

SelbsteinedreikomponentigeZerlegungist nicht immerverlässlichmöglich.Damitbleibt als
einzigerAusweg dasStudiumdermittlerenPositronenlebensdauer. Die Temperaturabhängigkeit
von τ̄ kanndabeiwertvolle HinweiseaufkonkurrierendeProzessedesEinfangsin tiefeundflache
Positronenfallen liefern.

Ein analytischesProblembesteht,wennin einemexperimentellenmehrkomponentigenSpek-
trum zwei Positronenlebensdauerkomponenten zu dicht beieinanderliegen.Dasführt dazu,dass
diesenicht mehrgetrenntwerdenkönnenund eineMischkomponenteauftritt. Eine Anpassung
desSpektrumsmit denbeidenKomponentenbesitztdie gleicheVarianzwie eineAnpassungmit
derMischkomponente.SOMIESKI etal. [243] habenmit Monte-Carlo-Simulationgezeigt,dassei-
nesichereTrennungzweierLebensdauerkomponenten mindestens30psDifferenzerfordert,wo-
bei die Komponentemit derkürzerenPositronenlebensdauer mindestens40% Intensitätbesitzen
muss.

DerEmpfindlichkeitsbereichderPositronenlebensdauerspektroskopie kannausdenbekannten
Wertenfür denTrappingkoeffizientenfür Leerstellenangegebenwerden.Die mittlereLebensdau-
er wurde in Abb. 4.3 als Funktionder Leerstellenkonzentration für verschiedeneLadungenbe-
rechnet.DanebenwurdedieEinfangrateentsprechenddemTrappingmodellmit einerDefektsorte
(Gl. 4.12) berechnet.Folgendein HalbleiternexperimentellermittelteWerte für denTrapping-
koeffizienteneiner Einfachleerstellein verschiedenenLadungszuständenwurdendafür genom-
men[116]: µ

V2 0 � 2 � 1015s� 1, µV 0 � 1 � 1015s� 1, µ
V0

� 0 � 5 � 1015s� 1. Fürpositive Leerstellenist
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��� ���������V� Abb. 4.4: GemessenePositronenlebensdauerspek-
tren von Cz-Si vor und nachplastischerDeforma-
tion (3% Kompressionbei 1048K). Die durchZer-
legungderSpektrengewonnenenLebensdauerkom-
ponentensindalsGeradeneingezeichnet[117].

µV ��� 0 � 1 � 1015s� 1 und 3 � 1013s� 1 wurdewillkürlich für die Darstellungin Abb. 4.3 gewählt.
Die untereEmpfindlichkeitsschwellewurdeausder Annahmeberechnet,dass1ps Abweichung
vonderVolumenlebensdauerτb bereitsmessbarist. FürdieobereGrenzewurdeeineAbweichung
von 2psvon derdefektbezogenenPositronenlebensdauer τd angesetzt.Für denEmpfindlichkeits-
bereichwurdeein Verhältnisvon τd � τb

� 1 � 24 angesetzt,wie für die Einfachleerstellein Si gilt.
Die obereEmpfindlichkeitsgrenzeist durchvollständigenPositroneneinfang gegeben,d.h. alle
Positronenwerdenauf ihrem Diffusionsweg in Defekteeingefangen.In diesemFall kann eine
KonzentrationausLebensdauermessungennicht mehrbestimmtwerden.An derunterenGrenze
ist die Konzentrationsogering,dassdasPositronkeinenDefektmehrauf seinemDiffusionsweg
erreichenkann.Mit einererhöhtenTrappingkoeffizientenfür negative Leerstellenbei tiefenTem-
peraturen(1016s� 1 bei 20K [215]) kann die untereEmpfindlichkeitsschwelleabernachunten
verschobenwerden[58].

Ein typischesBeispiel für Positronenlebensdauerspektren, wie sie in deformiertemMaterial
und unverformtenReferenzprobengemessenwurden,zeigt Abb. 4.4. Die Kurve der verformten
Probeliegt signifikantüberderderunverformten.DurchdieZerlegungdesSpektrumskönnendie
Lebensdauerkomponenten bestimmtwerden.Die unverformteProbezeigt nur die Positronenle-
bensdauerdesdefektfreienVolumens,τb

� 218ps. Drei Positronenlebensdauern werdenin dem
deformiertenSi erhalten.In Abb. 4.4sindnurdiebeidenmit Defektenin derProbeim Zusammen-
hangstehendenLebensdauernτ1

� τd1 undτ2
� τd2 gezeigt;die reduzierteVolumenlebensdauer

τ0 ist weggelassen.Die Abweichungenbei längerenZeitenkommenvon Annihilationenin der
Positronenquelleundvom Untergrund.DieseBeiträgewerdenüblicherweisevor derAnpassung
eliminiert.Die GausskurvenformdeslinkenTeilsspiegeltdieAuflösungsfunktionderSpektrome-
teranordnungwider.

Im Positronenlebensdauerexperimentwird dieZeit zwischenderEmission1,27MeV-γ-Quants
alsIndikatorsderEntstehungdesPositronsundderAussendungder511keV-Annihilationsstrah-
lunggemessen.BeiderkonventionellenPOLIS-Methodewird eineSandwichanordnungderradio-
aktivenQuelleundzweieridentischerProbenbenutzt.Als γ-DetektorendienenPlastszintillatoren
kurzerAbklingzeit,dieanPhotovervielfachergekoppeltsind.Zur UnterscheidungzwischenStart-
undStopsignalwerdenschnelleConstant-Fraction-Diskriminatoren eingesetzt.Die Zeitdifferenz
wird in einemZeit–Impulshöhen-Konverter in einenzeitproportionalenSpannungspulsgewandelt
undin einemVielkanalanalysatorgespeichert.
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Die verwendetenPositronenquellenausNaCl warenvon einer2µm dicken Aluminiumfolie
umschlossen.AusMessungenanProbenfrei vonPositronenfallenkönnendieLebensdaueranteile
ausderQuellebestimmtwerden.FüreingesamtesSpektrumwurdenzwischen1 � 5 � 106 bis6 � 106

koinzidenterEreignisseregistriert.Zur BestimmungdermittlerenPositronenlebensdauer genügt
die kleinereZahl; für einehinreichendsichereZerlegung in mehrals zwei Komponentenmüs-
senmehrEreignisseregistriertwerden.Zur SpektrenanpassungwurdedasProgrammLIFESPEC-
FIT [198] bzw. MELT [232] verwendet.BeimersterenProgrammmussdieZahlderKomponenten
vorgegebenwerden,daszweiteermittelt einekontinuierlicheIntensitäts–Positronenlebensdauer-
FunktionI � τ � , ausderdieZahlderLebensdauerkomponenten ermitteltwerdenkann.Die Positro-
nenlebensdauerspektren wurdenals Funktionder Temperaturim Bereichvon 12 bis 600K mit
einemHeliumkryostatenderFirmaCryogenicsmit geschlossenemKühlkreislaufgemessen.

4.3 Wechsel wirkung von Positr onen mit Versetzung en

In derBehandlungvon VersetzungenalsPositroneneinfangzentren gibt esmehrereAnsätze.Der
einfachsteAnsatzist die Behandlungder Versetzungals Defekt mit offenemVolumen,ähnlich
einerReihevon Leerstellen.Damit wird die Einfangrateproportionalzu derVersetzungsdichte  ,
κ � µ ¡ ρd. Dasbedeutetgleichzeitig,dasseinübergangsbegrenzter Einfangangenommenwird, der
unabhängigvon derTemperaturist. BRANDT und PAULIN [24] habendarüberhinausgehend den
Charaktervon VersetzungenalsausgedehnteDefekteberücksichtigtunddendiffusionslimitierten
Einfang berechnet.Die Versetzungwird dabeials Zylinder vom Radiusrd angesehen,und der
diffusionslimitierteTrappingkoeffizient ist

µ ¡dl
� 4πD �

ln � πρdr2
d
� � 1 � (4.16)

SMEDSKJAER et al. [242] habenals erstedasthermischinduzierteEntweichenvon Positro-
nenvon derVersetzungin die Diskussiongebracht.Die reguläreVersetzungsliniewird alsflache
Positronenfalle angesehen,ausderEntweichenmöglich ist, währendbestimmteDefekteauf der
Versetzungtiefe Fallendarstellen(Abb. 4.5).TheoretischeRechnungenzeigen,dassdie Ausdeh-
nungdesPositronenpotentialsentlangderVersetzungeineDelokalisierungdesPositronsentlang
derVersetzungsliniebewirkt [86]. Vergleichbarzu denflachenRydbergzuständenbei negativ ge-
ladenenDefektenin Halbleiterngibt esauchhierein QuasikontinuumflacherBindungszustände.

Die tiefenPositronenfallenaufderVersetzungkönnenLeerstellen,Leerstellenkettenoderauch
Sprüngesein.Die EinbeziehungderdetailliertenVersetzungsstruktur(Aufspaltung,Relaxation)in
die BerechnungderPositronenlebensdauerergabbei Al undCu für reguläreStufenversetzungen
einePositronenlebensdauer naheτb [67]. Ähnliche Rechnungenwurdenvon KAMIMURA et al.
für Fe angestellt[102]. Sie erhieltensowohl für die ungestörteVersetzungslinieeinenWert na-
he der Volumenlebensdauer. BemerkenswerterweisegabenauchSprüngein ihren Rechnungen
keinehöherePositronenlebensdauer. Eine mit der VersetzungassoziierteLeerstellebesitzteine
Positronenlebensdauer, die kürzeralsdie von Vakanzenim Volumenist. Als Resultatihrer mole-
kulardynamischenSimulationenerhieltenHÄKKINEN et al. [67] einePositronenbindungsenergie
Eb vonkleiner0,080eV für diereguläreVersetzungalsFolgedesgeringenoffenenVolumens.Die
Lebensdauerrechnungen wurdendurchdie experimentellenErgebnissein Metallenbestätigt.Die
Rechnungergabca.225psfür einegebundeneLeerstelleodereinenVersetzungssprungin Al [67],
wasgut dengemessenenWertenvon 215– 240ps in Abhängigkeit von denDeformationsbedin-
gungenentspricht[78]. Für Versetzungenin Halbleiternliegen bishernoch keine Rechnungen¢

Der Trappingkoeffizient µ £ ist hier auf eineDichte bezogenund nicht wie in Gl. 4.3 (S. 37) auf eineKonzen-
tration.Für Volumendichtenist µ £¥¤ cm3s¦ 1 § µ ¤ s¦ 1 ¨ N ¦ 1

at , wobeiNat die Zahl derAtomepro Volumeneinheitist. Bei
Liniendichtengilt µ £¥¤ cm2s¦ 1 § µ ¤ s¦ 1 ¨ N ¦ 2© 3

at .
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4 SpektroskopieundMikroskopieverformungsinduzierterDefekte

ª «¬ Abb. 4.5: SchemadesPositronenpotentialsV� einer
Versetzungals kombiniertePositronenfalle [188].
Die reguläre Versetzungsliniehat nur eine gerin-
ge Positronenbindungsenergie, währendgebundene
Leerstellenalstiefe Fallenwirken.

vor. NachdenAusführungenin Abschn.2.2 solltenaberähnlicheErgebnissewie für Metallezu
erwartensein.

Ein Versuchwurdeunternommen,eineAbhängigkeit zwischenderPositronenlebensdauer und
dem BetragdesBurgersvektors herzustellen[230]. Für eine Reihevon Materialienwurde die
PositronenlebensdauernachverschiedenenVorbehandlungenwir plastischeVerformung,Bestrah-
lungoderTemperunggemessen.DieMaterialbehandlungwarvorgenommenwordenmit demZiel,
verschiedeneVersetzungsstrukturen wie Gleitversetzungen,prismatischeRinge,oderFranksche
Partialversetzungenzuerzeugen.In derTatwurdeein linearerAnstieg derPositronenlebensdauer
mit demBetragdesBurgersvektorsabgeleitet.AllerdingserscheintdiedurchgeführteAnalyseder
Lebensdauerspektrenzweifelhaft,daerzeugtePunktdefekteungenügendberücksichtigtwurden.

Der Trappingkoeffizient für Versetzungenwurde in plastischdeformiertenSi und Ge durch
Kombinationvon TEM und POLIS bestimmt[114]. Sie lag bei µ � 1 � 1015s� 1 (Si) und 4 � 8 �
1015s� 1 (Ge).Dasentsprichtµ ¡ � 0 � 7cm2 s� 1 und4cm2 s� 1, wenndieVersetzungsdichtein übli-
chenEinheitenvon cm� 2 angegebenwird. KAWASUSO etal. [103] bestimmtenµ � 5 � 3 � 1015s� 1

in plastischdeformiertenSi. DieseWerteliegensignifikantüberdemTrappingkoeffizienteneiner
neutralenLeerstellein Halbleitern(Absch.4.2).Aus derExistenzsowohl einesflachenalsauch
tiefenPotentialsanderVersetzungkanndie Schlussfolgerunggezogenwerden,dassdie flachen
NiveauseinenPrecursur-Zustandfür den Einfang in die tiefe Falle bilden. Eine vergleichbare
Argumentationbildet die GrundlagederBeschreibungdesPositroneneinfangsin einenegativ ge-
ladeneLeerstelle.Der Trappingkoeffizient vergrößertsich bei V � , weil Positronenzunächstin
denräumlichausgedehntenRydbergzuständengebundenwerden.DerEinfachheithalberwird die
dichteSerievonRydbergniveausdurcheineinzigesersetzt[200].AusdiesemflachenNiveaukann
dasPositronmit einerEntweichrateδ in dendelokalisiertenZustanddesdefektfreienVolumens
zurückkehrenodereskannweiter in demtiefenNiveaulokalisiertwerdenmit derÜbergangsrate
ϑ . DasModell desPositroneneinfangsin Versetzungenzeigt Abb. 4.6. Die Berechnungin der
thermodynamischenBeschreibungvon MANNINEN undNIEMINEN [158] ergabfür Versetzungen

δ
κst

� m� kBT
2ρd 	 2 erf� 1 ® Eb

kBT ¯ exp

�r�
Eb

kBT 
 � (4.17)

DieseGleichungunterscheidetsich von Gl. 4.6 (S. 38) in der unterschiedlichenGeometrieund
demUrsprungdesflachenZustands.κst ist die Einfangratein die reguläreVersetzungslinie.Um
dasTermschemain Abb. 4.6 behandelnzu können,werdenfolgendeVoraussetzungengemacht:
Die direkteEinfangin die versetzungsgebundene Leerstelleist zu vernachlässigen,d.h. κt � λb
undλb � ϑ . Damit kanndie Nettoeinfangrateangegebenwerdenals

κ � κstϑ
ϑ � δ �

Mit Gl. 4.17folgt darausfür denTrappingkoeffizienten

µ ¡ � ϑ

ϑ
κst

ρd � m� kBT
2	 2 erf� 1

�±°
Eb

kBT 
 exp

�r�
Eb

kBT 
 �
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4.3 Wechselwirkung von Positronenmit Versetzungen

Abb. 4.6: SchemadesPositroneneinfangsin
Versetzungen(Leipneret al. 1999[132]). Ei-
ne tiefe Positronenfalle (an die Versetzung
gebundeneLeerstelle)ist mit einemflachen
Precursor-Zustandverknüpft (reguläre Ver-
setzung).Nebenden Versetzungsniveausist
nocheineunabhängigetiefeFalle(Leerstelle)
angenommen,diePositroneneinfangenkann.
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Zur BerechnungderTemperaturabhängigkeit mussberücksichtigtwerden,dassderEinfangin die
flachen,ausgedehntenVersetzungszuständeeindiffusionslimitierterProzessist. Mit derTempera-
turabhängigkeit D � ∝ T � 1� 2 folgt µ ¡st

� µ0T � 1� 2. DerFaktorµ0 ist eineFunktiondesDefektradius
undderDichteentsprechendGl. 4.16.Esergibt sich

µ ¡ � 1

T1� 2
µ0

� m� kBT
2ϑ 	 2 erf� 1

� °
Eb

kBT 
 exp

� �
Eb

kBT 
 (4.18)

unterBerücksichtigungvon µ ¡st
� κst � ρd.

Die Temperaturabhängigkeit derPositroneneinfangratein Versetzungenwurdevon KAWASU-
SO et al. [103] im Detail in plastischdeformiertenSi untersucht.Wenngleicheinesehrkompli-
zierte ZerlegungsprozedurdesPositronenlebensdauerspektrums vorgenommenwurde, folgt der
experimentellgefundeneVerlauf einer versetzungskorrelierten Einfangratemit T dem Modell
der Versetzungals kombinierteflacheund tiefe Falle. Der Temperaturverlauf ließ sich entspre-
chendGl. 4.18anpassen,wobeiimplizit vorausgesetztwurde,dassdie Einfangratein dasflachen
Niveauund die Übergangsratein die versetzungsgebundeneLeerstelleetwa gleich sind. Genä-
hert ergabsich damit im Temperaturbereichoberhalb100K ein T � 1-Verlauf,wie er bereitsvon
KRAUSE-REHBERG et al. [114] gefundenwordenwar. Für negativ geladeneLeerstellenwurde
experimentellim TieftemperaturbereicheineT � 1� 2-Abhängigkeit gemessen,oberhalb100K ein
T � 1@ 2-Verlauf [127]. Der Fit derT-Abhängigkeit derEinfangratein die Versetzungenliefertedie
Positronenbindungsenergie, Eb / 0 � 011eV. Die Vermutungwurdegeäußert,dassdieseEnergie
mit demDeformationspotentialderVersetzungim Zusammenhangsteht[103].

ZusätzlicheKomplikationenergebensich,wenndieVersetzungenim Halbleitergeladensind.
Eine positive Ladungder Versetzungsollte Positronenabstoßenund kein Positroneneinfang zu
beobachtensein.Daswurdein derTat auchin p-dotiertemSi bestätigt[114]. Bei der Beschrei-
bungnegativ geladenerVersetzungenmüsstesicheineVariationderflachenVersetzungszustände
aufgrundderAusbildungvon Rydbergniveauseinstellen.Da dieseaberin der theoretischenBe-
schreibungalseinNiveauangenähertwerden,solltesichin dergrundsätzlichenBeschreibungdes
Einfangsvon Positronenin Versetzungen(Abb. 4.6)nichtsändern.

Üblicherweisesind in plastischdeformiertenProbennebendenVersetzungennochweitere
Positronenfallenvorhanden.In Abb. 4.6wurdenocheineLeerstellein dasEinfangschemaaufge-
nommen.Die entsprechendGl. 4.8auf Seite39 für dasSchemavon Abb. 4.6angepasstenRaten-
gleichungenlauten

Ṅb
� � � λb � κt � κst � κV

� Nb � δNst �
Ṅst

� � � λb � κt � κst � κV
� Nb � δNst �

Ṅt
� �

λtNt � κtNb � ϑ Nst �
ṄV

� �
λVNV � κVNb �
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Die BedeutungderIndizes j in derZahlderPositronenNj , derEinfangrateκ j undderAnnihilati-
onsrateλ j ist b defektfreiesVolumen,t tiefe versetzungsgebundene Positronenfalle, st flaches
VersetzungsniveauundV Leerstelleunabhängigvon derVersetzung.Die Positronenlebensdauern
ergebensichausderLösungdiesesSystems(Gl. 4.10,S.39)mit k � 3 als[132]

τ0
� 2

Λ0 � Ξ0
� τ1

� 2
Λ0

�
Ξ0

� τ2
� 1

λt
� τ3

� 1
λV

(4.19)

unddie Intensitätenals

I0
� 1

� � I1 � I2 � I3
� �

I1
� λst � δ � ϑ

�
Λ1

Ξ0

A
1 � κst

λst � δ � ϑ
�

Λ1
� κt � λst � δ � ϑ

�
Λ1

� � κstϑ� λt

�
Λ1

� � λst � δ � ϑ
�

Λ1
� � κV

λV

�
Λ1 B �

I2
� κt � λst � δ � ϑ

�
λt
� � κstϑ� λt

�
Λ2

� � λt

�
Λ1

� �
I3

� κV � λst � δ � ϑ
�

λV
�� λt

�
Λ2

� � λt

�
Λ1

� �
Die Abkürzungensind

Λ0
� λb � κst � κt � κV � λst � δ � ϑ �

Ξ0
� C � λb � κst � κt � κV

�
λst

�
δ
�

ϑ � 2 � 4δκst

und

Λ1
� 1

2
� Λ0

�
Ξ0

� � Λ2
� 1

2
� Λ � Ξ � � (4.20)

Es ergibt sich alsoein vierkomponentigesPositronenlebensdauerspektrum, mit demdasexperi-
mentelleSpektrumangepasstwerdenmuss,um die ÜbergangsratenausAbb. 4.6 bestimmenzu
können.DieseZerlegungist ohnezusätzlicheAnnahmenausdenMessdatennicht möglich.Ähn-
licheVereinfachungenwie in einemSystemmit einerunabhängigenflachenPositronenfalle (4.14)
ergebensichaber, wennbeihohenTemperaturendieEntweichrateδ hochwird.

4.4 Positr onenannihilationsmessung en an
deformationsinduzier ten Defekten

4.4.1 Punktdef ekte und Punktdef ektagglomerate in Element- und
Verbindungshalb leitern

Die typischeTemperaturabhängigkeit dermittlerenPositronenlebensdauer in plastischdeformier-
tem GaAszeigt Abb. 4.7. Ein deutlicherAnstieg von τ̄ ist im Vergleich zur Referenzprobeer-
kennbar. Mit sinkenderMesstemperatursinkt die Lebensdauer. DiesesVerhaltenkannmit dem
AnsteigenderDichtevonDefektenmit offenemVolumenundflachenPositronenfallenalsResul-
tat der Deformationerklärt werden.Für detailliertereAussagenist eineZerlegungder Spektren
erforderlich.Eswurdeein Trappingmodellmit zwei tiefenPositronenfallen (d1 undd2) einerfla-
chen(d3) undangewandt(sieheAbschn.4.2).EineverlässlicheZerlegungwar i. a. nur oberhalb
Raumtemperaturmöglich  undergabzwei Lebensdauern,die mit demPositroneneinfang in De-
fekte im Zusammenhangstehen†. Wir erhieltenfür die Probenvon Abb. 4.7 τd1

� 255ps und¢
d.h. in einemBereich,wo derEinflussderflachenFallezuvernachlässigenist

†Esergibt sich in derdreikomponentigenAnalyseeineweitereLebensdauerτ0, die abernicht mit demCharakter
derDefektezu tunhatundhier nichtweiterdiskutiertwerdensoll.
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4.4 Positronenannihilationsmessungen andeformationsinduzierten Defekten

Abb. 4.7: Mittlere Positronenlebensdauerals Funk-
tion der Temperatur in plastisch deformiertem
GaAs:Te (Leipner et al. 1993 [138]. ProbeA ist
dieunverformteReferenz.ProbeB wurdebei923K
in D 213E -Richtung deformiert (0,5% Kompression
mit einerRatevon 5 F 10G 5sG 1), ProbeC bei 823K
(2,9% mit 1 F 10G 4sG 1). Die durchgezogenenLinien
sindFits entsprechenddemTrappingmodell.
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Abb. 4.8: Positronenlebensdauermessungen
vonundotiertemGaAsnachDeformationund
Nachtemperung(Leipneret al. 1996 [131]).
Die Probe wurde 3% in D 110E -Richtung
mit einer Rate von 1 F 10G 4sG 1 bei 825K
deformiert. Die Temperungerfolgte unter
Ar-Schutzgasfür 30min.
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τd2 H 460ps. Für eine Vielzahl von MessungenlagendiesePositronenlebensdauern sowohl in
n-dotiertemalsauchSI-GaAsnachDeformationmit Verformungsrateṅε I 10J 4 sJ 1 generellbei
τd1 HLK 260M 5N psundτd2 HLK 477M 20N ps. Bei höherenKompressionsratenergabsichin undotier-
temGaAsfür die d2-Komponenteein wesentlichhöhererWert von 509 M 5ps, währendderWert
für d1 sichkaumverändert.KeineweiteresystematischeÄnderungderLebensdauerwertemit den
Deformationsparametern(Deformationsachse,-temperatur, Verformungsgrad)warerkennbar.

VergleichbareMessungenwurden in plastischdeformiertemSilicium angestellt[91, 114].
Bei kleinenDeformationsratenergabensich hier auseinerdreikomponentigenZerlegungτd1 HK 285 M 20N ps und τd2 HOK 485 M 20N ps. HoheDeformationsraten( P 5 Q 10J 5 sJ 1 liefertenwie bei
GaAs einenhöherenWert für d2, τd2 HRK 600 M 50N ps. Die angegebenenFehler betreffen die
Schwankungsbreitein mehrerengemessenenProben.Im Allgemeinenist festzustellen,dassauch
dieMessunganeinerProbeeinenhöherenFehlerderd2-Komponenteliefert, dadiedazugehörige
Intensitätgeringerist.

Für die Interpretationder erhaltenenPositronenlebensdauerwerte mussmaneinenVergleich
mit anderenExperimentenundtheoretischenRechnungenanstellen.Zunächstist zu konstatieren,
dassin GaAs:Te bereitsim undeformiertenZustandeineleerstellenkorrelierte Positronenlebens-
dauergemessenwird. Das Problemder Leerstellenin dotiertemGaAs wurde ausführlichvon
GEBAUER [54] untersucht.Im Gegensatzzu GaAsohnePositronenfallen, daseinePositronen-
lebensdauervon ca. τb H 231ps bei Raumtemperaturaufweist[117], tritt in GaAs:Te eine de-
fektspezifischePositronenlebensdauer von 254 M 6ps auf. Die GrößedieserLebensdauerdeutet
in der Korrelationmit theoretischenRechnungen[117,204] auf dasVorhandenseinvon Mono-
vakanzenhin. DieseLeerstellenkonntendurchMessungderDopplerverbreiterungder511keV-
Annihilationslinieund der darausabgeleitetenImpulsdichteverteilungder annihilierendenElek-
tronenalsVGaTeAs-Komplexe identifiziertwerden[57].
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Abb. 4.9: Mittlere Positronenlebensdauerund Ein-
fangratenalsFunktionderAusheiltemperaturin un-
dotiertem GaAs nach plastischerDeformation in¡
110¢ -Richtung[91]. Kreise:10% Deformationbei
673K, Dreiecke:3% bei773K, Rhomben:10% bei
1073K. Die durchgezogeneLinie veranschaulicht
τb £ 231ps. Im unterenBild bezeichnendie vol-
lenSymbolediePositroneneinfangratenin monova-
kanzenartigeDefekte(d1) unddie offenenSymbole
denEinfangin Leerstellencluster(d2). Zur besseren
Sichtbarkeit sind die Einfangratender bei 1073K
verformtenProbeverdoppelt.Die Temperungener-
folgten für 30min unterAs-Schutzgasin einerge-
schlossenenAmpulle.

In schwachdeformiertenGaAs-Proben(ProbeB, Abb. 4.7) ist kein Anstieg der Einfangra-
te desDefektesd1 zu konstatieren,d. h. er ist dort nicht deformationskorreliert und entspricht
demLeerstellenkomplex, der im Ausgangsmaterialgefundenwurde.Bei höherenVerformungs-
gradensteigtdie Einfangratein denDefektd1. Ein Leerstellensignaltrat in undotiertemGaAsim
unverformtenZustandnicht auf. Darausist abzuleiten,dasssowohl in undotiertemals auchTe-
dotiertemGaAseineMonovakanzbei DeformationsgradenP 1% gebildetwird. Dastrifft auch
auf deformiertesSi zu, wenngleichdie Lebensdauerder d1-Komponenteetwas höher liegt als
im allgemeinenfür die Einfachleerstellein diesemMaterial angegebenwird (τV H 266ps bis
275ps; die Positronenlebensdauerim defektfreienVolumenbeträgt216ps [117]). Auch in ei-
nigen undotiertenGaAs-Probenlag nachDeformationdie Positronenlebensdauer etwas höher,
τd1 HOK 301 M 16N ps. DieserWert liegt zwischendemeinerMonovakanzund demeinerDoppel-
leerstelle[55,201]. Es wurdebeobachtet,dassbei einerTemperungvon 30min bei 725K diese
Komponenteverschwand,bzw. sichin einekürzereLebensdauervon260psumwandelte(Hübner
et al. 1996 [72]). Abb. 4.8 zeigt die darausresultierendeÄnderungder mittlerenPositronenle-
bensdauer. DurchVerminderungbzw. Wegfall desEinfangsin d1 steigtder relative Einfangvon
Positronenin d2, worausein Anstieg in τ̄ resultiert.Hervorzuhebenist, dassdie Temperatur, bei
derdie Nachtemperungerfolgte,unterhalbderVerformungstemperaturvon 1073K lag.DasAus-
heileneinermit demEL6-Defektin VerbindunggebrachtenAbsorptionsbandebei 0,99eV wurde
im selbenTemperaturbereichwie dasVerschwindenderPositronenlebensdauerbei 300psbeob-
achtet[131]. Für denEL6-Defektwurdeu.a.ein Doppelleerstellencharakter diskutiert[209]. Mit
dieserInterpretationist zu schlussfolgern,dassdie Positronenlebensdauer bei 300pseineMisch-
komponenteeiner im Spektrumnicht aufzulösendenEinfach-und Doppelvakanzdarstellt.Eine
solcheMischkomponentewurdeauchin plastischdeformiertemInP in Korrelationmit Photolu-
mineszenzmessungenidentifiziert(Leipneretal. 1995[137]).

Es ist zu konstatieren,dassdie hier gefundenenEinfachleerstellenthermischwesentlichsta-
biler sindalsdienachTieftemperaturelektronenbestrahlung gefundenen,diebereitsunterhalbvon
Raumtemperaturausheilen[117,194].EineStabilisierungderLeerstellendurchKomplexbildung
mit währenddesDeformationsexperimentesbeihöherenTemperatureneindiffundiertenVerunrei-
nigungenwird ausgeschlossen.Zur VermeidungdesdirektenKontaktsderProbenmit denkera-
mischenDruckstempelnwurdenUnterlegscheibenaushochreinemQuarzverwendet.Vergleichs-
messungenan im DeformationsofengetempertenProbenohneDeformationbrachtenkeinensi-
gnifikantenAnstieg derPositronenlebensdauer. Die Schlussfolgerungist, dassdieLeerstellenvon
denerzeugtenVersetzungenstabilisiertwerden,dasessich alsoentsprechendAbb. 4.6 um ver-
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Abb. 4.10:StrukturunrelaxierterLeerstellenclusterV6, V10, V12 undV14 in GaAs(Staabetal. 1999[246]).
HelleKugelnstellenAs-Leerstellen,dunkleGa-Leerstellendar.

setzungsgebundeneDefektehandelt.EsbestehteineKorrelationzur Versetzungsdichte:In undo-
tiertenProbenmit einer geringenVersetzungsdichte( ± 5 Q 107 cmJ 2) fehlt die d1-Komponente.
Die thermischeStabilitätderbei DeformationerzeugtenDefektewurdein Ausheilexperimenten
untersucht.Für Si beginnt die AusheilungdesDefektesd1 bei 950K. Eine breiteAusheilstufe
der mittlerenPositronenlebensdauer setztfür GaAsbei 823K ein und sie endetbei ca. 1023K.
In schwächerdeformiertenProbenwird bei dieserTemperaturdie Positronenlebensdauerim de-
fektfreienVolumenτb erreicht,obwohl die Dichtevon Versetzungenoberhalb108 cmJ 2 lag. Bei
höherenVerformungsgradenbleibt die mittlere Positronenlebensdauer auchbei 1023K deutlich
überτb (Abb. 4.9).Die Positroneneinfangraten bei RaumtemperaturwurdenauseinemTrapping-
modell unterZugrundelegungeinesPositroneneinfangsin zwei tiefe Positronenfallen d1 und d2
errechnet.Obwohl die Versetzungsdichtesichim VerlaufderTemperungkaumändert,gibt esbei
1000K kaumnochEinfangin d1. Die EinfangratenalsFunktionderTemperaturzeigen,dassbei-
deDefektartenunabhängigvon derDeformationnahezuparallelausheilen.Zwei Möglichkeiten
könnendafürin Betrachtkommen:1.)DieAusheilungwird überdieMobilisierungeinerbestimm-
tenDefektartrealisiert,die mit denDefektend1 undd2 reagiert,oder2.) beideDefektartensind
miteinandergekoppelt.DieseKopplungkannzumBeispielin einerAssoziationmit Versetzungen
bestehen.Im ZugederTemperungwird überdieAusheilungderDefekted1 undd2 dieAssoziation
aufgehobenundesbleibt nurnochdie reguläreVersetzung.

Die längereLebensdauerτd2 ist sehrviel größeralsdievonDoppelleerstellen.Die Größedie-
serPositronenlebensdauerdeutetdaraufhin, dassderPositroneneinfangin größereLeerstellenag-
gregatedie Ursachefür dieseKomponenteist. AuseinfachenÜberlegungenzur Elektronendichte
im FestkörperhatSEEGER abgeleitet,dassfür Defektein MetallenoderHalbleiterneinePositro-
nenlebensdauerbei 500ps die maximalmöglicheist [227]. BisherigetheoretischeRechnungen
erfolgtenhöchstensfür Aggregateausacht Leerstellen.SimulationenausdenachtzigerJahren
gabeneinePositronenlebensdauer für V8 vonca.400ps[199]. NeuereDichtefunktionalmethoden
ermöglichenes,die Zahl der Atome in einerSuperzelleso hochzu wählen,dassauchgrößere
Leerstellenclustergerechnetwerdenkönnen.Für kovalenteMaterialiengibt esim Gegensatzzu
MetallenHinweise,dassLeerstellenclustervon bestimmterGrößebesondersstabilseinsollen,da
eineminimaleZahl unabgesättigterBindungenangestrebtwird. Dasführte CHADI und CHANG

zu demSchluss,dassesgewissemagischeZahlen(i H 6 ² 10, 14) für die Größevon Leerstellen-
aggregatenin Si gibt [34]. Es ist nunvon Interesse,ob in einemVerbindungshalbleiterähnliche
Regelngelten.Die ExistenzunabgesättigerBindungenverschiedenerAtomsortensolltehiereinen
großenEinflussaufdieRekonstruktionundRelaxationhaben.Wir studiertendieBildungsenergie
vonverschiedenenLeerstellenagglomeratenin Si undGaAsundberechnetendiedazugehörigePo-
sitronenlebensdauer. EineselbstkonsistenteTight-binding-MethodeaufderGrundlagederDichte-
funktionaltheoriewurdeunterBerücksichtigungdesLadungstransfersverwendet.Die Grundlagen
derangewandtenMethodewurdevon ELSTNER et al. [48] dargestellt.Die Implementierungund
dieAnwendungaufkomplexeSystemein VerbindungshalbleiternbeschreibenHAUGK etal. [70].
Für die Berechnungder Leerstellenclusterin Si und GaAswurdeeineSuperzellevon 512 Ato-
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Abb. 4.11: BerechnungdesEnergiegewinnsbeim
HinzufügeneinerDoppelleerstellezueinemClu-
ster von i 1 2 Leerstellenin GaAs.Die berech-
nete Positronenlebensdauerim entsprechenden
dreidimensionalenLeerstellenclusterist untenim
Vergleich zur Berechnungder Lebensdauervon
Leerstellenkettender Länge i gezeigt.Die vol-
lenSymbolezeigendieWerteausderrelaxierten
KonfigurationderClusterundKette,die offenen
Symboledie derunrelaxierten[245].

menverwendet,um Defekt–Defekt-Wechselwirkungen zu vermeiden[247,245]. Es wurdennur
ladungsneutraleSuperzellenverwendet,dassheißtim FallevonGaAsmit einergleichenZahlvon
Ga-undAs-Atomen.Die Bildungsenergie neutralerLeerstellenagglomeratevon i Leerstellener-
gibt sichfür Si undGaAs(mit einergleichenZahl von Ga-undAs-Leerstellenin derSuperzelle)
zu [284]

ΩSi
i H ESi

tot 2 µSi
b K nSi N�²

ΩGaAs
i H EGaAs

tot 2 µGaAs
b K nGa 3 nAs N

(ESi
tot, EGaAs

tot Gesamtenergie der Superzellefür Si bzw. GaAsmit nSi bzw. nGa und nAs Si- bzw. Ga- und
As-Atomen;µSi

b , µGaAs
b chemischesPotentialvon Si bzw. einesGa–As-Paares,dasausder SCC-DFTB-

Rechnung4 für Si- undGaAs-Volumenmaterial[70] folgt).
Die BerechnungderPositronenlebensdauer undfür verschiedeneLeerstellenclusterwurdemit

der MethodeüberlagerterAtompotentiale[202] entsprechendGl. 4.2 auf Seite36 durchgeführt
[246]. Dabeiwurdensowohl die unrelaxiertenAtompositionenalsauchdie mit derSCC-DFTB-
Rechnungerhaltenenbenutzt.

Bei derAuswahl derVielzahlmöglicherKonfigurationenvon Leerstellenaggregatenwurden
solcheausgewählt, die einemöglichstgeschlosseneStrukturaufweisen.Dabeiwurdeangenom-
men,dassgeradedieseAggregateeineminimaleEnergie aufweisen.DererstSchrittbestandana-
log zumVorgehenvon CHADI undCHANG [34] in derKonstruktionvon hexagonalenRingstruk-
turen.Die Strukturvon V6 und darausabgeleiteteranderergeschlossenerKonfigurationenist in
Abb. 4.10gezeigt.Um die Energie verschiedenerClusterzu vergleichen,wurdeder Energiege-
winn beimAnfügenvon LeerstellenaneinestabileClusterkonfigurationberechnet.Für Si wurde
eineMonovakanzhinzugefügt,bei GaAsausGründenderLadungneutralitätein Leerstellenpaar,
VGaVAs. Der Energiegewinn ist gleich der negativen Dissoziationsenergie entsprechendder Re-
aktion V i 5 V i J 1

3 V für Si und V i 5 Vi J 2
3 VGaVAs für GaAs.DasErgebnisfür GaAszeigt

Abb. 4.11.Als stabilsteStrukturerweistsichnachdieserRechnungin Hinblick auf die Dissozia-6
SCC-DFTBself-consistentcharge density-functionalbasedtight binding
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Abb. 4.12: Berechnungdes Energiege-
winns beim Hinzufügeneiner Leerstelle
zu einemClustervon i 1 1 Leerstellenin
Si. Die berechnetePositronenlebensdauer
im entsprechenden(unrelaxierten)Leer-
stellenclusterist unten gezeigt.Die Po-
sitronenlebensdauerderstabilstenCluster
ist angegeben[246].
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tion ein ClusterV12. Aus derLiteratursindbisherkeineRechnungenzu Leerstellenagglomeraten
in GaAsbekannt.Die besondereStabilitätvon V12 lässtsich ausder Relaxationder Bindungen
verstehen(Staabetal. 1999[245]).EntscheidendenEinflusshatdieAusbildungvonstabilisieren-
denAs–As-undGa–Ga-Dimerbindungen,womit dieZahlnichtabgesättigterBindungenreduziert
wird unddie Gesamtenergie sicherniedrigt.Die Bildung von BindungengleichartigerAtomeist
vergleichbarmit der RekonstruktiondesVersetzungskern von α- und β-Versetzungen,die auch
mit einemEnergiegewinn einhergeht (Abschn.2.1). Eine generelleEigenschaftder relaxierten
Leerstellenclusterin GaAsist die sp2-HybridisierungderdreifachkoordiniertenGa-Atomedurch
Leerungder unabgesättigenBindungen.Im Gegensatzdazuweisenalle dreifach koordinierten
As-Atome eine p3-HybridisierungdurchFüllen der unabgesättigtenBindungenauf. DieseÄn-
derungin derHybridisierungergibt eineweitereReduktionderGesamtenergie. Die Ausbildung
von DimerbindungengleichartigerAtomeist bereitsbei V10 möglich.Bei dieserStrukturist aber
die sp2-Hybridisierungvon Ga-Atomennicht möglich,sodassim ResultatV10 wenigerstabilals
V12 ist. Die Rechnungenwurdenbis zu einerClustergrößevon i H 18 durchgeführt.Allerdings
ist bei dieserGrößedie Defekt–Defekt-Wechselwirkung nicht mehrvernachlässigbar, sodassdie
Zuverlässigkeit sinkt.

Nebender SimulationdreidimensionalerClusterwurdenauchLeerstellenkettender Längei
berechnet.Esergibt sichauchfür längereKettenkein Energiegewinn durchAnfügenneuerLeer-
stellen.Die Konsequenzist, dassdie Ausgangskonfigurationsichumordnenwird, um einendrei-
dimensionalenClustergeringererEnergie zu bilden,wenndie LeerstellensichentlangderKette
bewegenkönnen.

Die Abhängigkeit derDissoziationsenergie alsFunktionderZahlderLeerstellenim Agglome-
ratwurdeauchfür Si berechnet(Abb. 4.12).DieErgebnissesindin Übereinstimmungmit früheren
ResultatenaufderGrundlagedersimplenAbzählungvon nichtabgesättigtenBindungen[34]. Die
stabilstenAggregatesind V6, V10 und V14. Alle Atome in der Umgebung von V6 sind vierfach
koordiniert,währendbei V10 vier Atomeundbei V14 achtAtomein dreifacherKoordinationauf-
treten.Der Energieanstieg durchdie Bildung der Dreifachkoordinationwird kompensiertdurch
neueBindungen,dienahezudie idealeBindungslängeaufweisen(Abb. 4.13).

Die berechnetePositronenlebensdauerin denbetrachtetendreidimensionalenLeerstellenag-
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(a) (b)

Abb. 4.13: LeerstellenclusterV14 in Si. (a) UnrelaxierteKonfiguration.Die entferntenAtome und Bin-
dungensind schwarzgezeichnet.(b) RelaxierteKonfiguration.Die Leerstellensind alsweißeKreiseein-
gezeichnet.Die achtdreifachkoordiniertenAtome und die sechsneuenBindungensind schwarz [247].

gregatensteigtmonotonmit der Zahl der Leerstellenpro Cluster. Bei ca.450ps wird ein Sätti-
gungswerterreicht(Abb. 4.11,4.12).Bei GaAshatdie besondersstabileKonfigurationV12 eine
Positronenlebensdauervon 440ps.Siestellt damiteinenmöglichenKandidatenfür die beobach-
teteLebensdauerkomponenteτd2 in plastischdeformiertemGaAsdar. Dabei ist zu berücksich-
tigen,dassder experimentelleWert einengroßenstatistischenFehlerhat4 und die theoretischen
Rechnungebenfalls Unsicherheitenaufweisen.Im Falle von Si wurdenfür die stabilstenClu-
sterV6, V10 und V14 Positronenlebensdauern von 375,420 und 435ps errechnet.Damit könnte
die experimentellePositronenlebensdauerkomponente für d2 in Si mit dem Auftreten von V14
erklärt werden.Mit denbishererzieltenResultatender theoretischenRechnungenist allerdings
auchnicht auszuschließen,dassein größeresAgglomeratfür die Lebensdauerverantwortlich ist.
NacheinerempirischenRegel,die für stabileLeerstellenclusterin Si entsprechendi H 4 j 3 2 mit
j H 1 ² 2 ² 3 ±�±�± aufzustellenist, müssteein ClusterV22 stabil sein.Nimmt mandieselbeRegel für
GaAsmit j H 2 ² 4 ² 6 ±�±�± ergibt sichV20. Dabeiist fraglich,obeinesolcheExtrapolationüberhaupt
zulässigist, dadie RekonstruktionderBindungenmit zunehmenderClustergrößeimmerkomple-
xer werdenkönnen.Auf alle FällekönnenRechnungenzur StabilitätsolcherAgglomeratenicht
mehrmit einerSuperzellevon 512Atomendurchgeführtwerden.

Die hohePositronenlebensdauervon 600ps(509ps),die in Si (GaAs)nachplastischerDefor-
mationmit hoherVerformungsrategefundenwurden,lassensich entsprechendder Rechnungen
nichtmit einerbestimmtenClustergrößein Zusammenhangbringen.Möglicherweiseist dieseho-
heLebensdaueraufdieAnnihilationandeninnerenOberflächengrößererAgglomeratezurückzu-
führen.Esist denkbar, dassdie GrößederLeerstellenclusterausreicht,um Positroniumzubilden.
Positronium(Ps)stellt einengebundenenZustandzwischeneinemPositronund einemElektron
dar, deran Oberflächen,in Molekülkristallenund porösemMaterial auftritt. Es gibt zwei Modi-
fikationen:bei parallelemSpin sprichtmanvon Ortho-Ps,bei antiparallelemSpin von Para-Ps.
Die Lebensdauernim Vakuumbetragen142ns (Ortho-Ps)und 124ps (Para-Ps).Im Festkörper
zerstrahltOrtho-PshauptsächlichdurchWechselwirkungmit Kristallelektronen.Im magnetischen
FeldkannmandenAnteil vonOrtho-undPara-Psverändern.AusderMessungderAnnihilations-
parameterin Abhängigkeit vom äußerenMagnetfeldkannauf die Anwesenheitvon Positronium
geschlossenwerden[117]. Bei Positronenlebensdauermessungen von plastischdeformiertemSi

6
EsseiaufdieArbeit von SOMIESKI etal. [243] verwiesen,diedieSchwierigkeit dergenauenBestimmunglanger

Lebensdauerkomponentenim Zusammenhangmit derQuell- undUntergrundkorrekturhervorhoben.
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im Magnetfeld4 ergabensichaberkeineÄnderungenin derLebensdauerkomponenteτd2, sodass
einePs-Bildungausgeschlossenwird. DiesesResultatstehtim Gegensatzzu POGREBYAK [192],
der die Existenzvon PositroniumauseindimensionalenWinkelkorrelationsmessungen in proto-
nenbestrahltenHalbleiternableitete,die Leerstellenclustermit demRadiusvon etwa 0,1nm ent-
hielten.

In dendurchgeführtenRechnungenblieb die Positronenlebensdauer für die Leerstellenketten
immeraufdemselbenNiveau,unabhängigvonderLänge.Die defektbezogeneLebensdauerist die
einerDoppelleerstelle.Damit ist klar, dasdie experimentellgefundeneLebensdauerτd2 nicht mit
linearenAnordnungenvonLeerstellenim Zusammenhangstehenkann.Auf deranderenSeitewar
in einigenverformtenProbeneineMischkomponentezwischeneinerMonovakanzunddemeiner
Doppelleerstellegefundenworden.Esist im LichtederErgebnissederBerechnungenderLebens-
dauergut möglich,dassder im Lebensdauerspektrumnicht aufzulösendeDoppelvakanzenanteil
vonsolchenKettenherrührt.Die im ExperimentgefundenegeringeStabilitätbeiTemperungnach
derDeformationist in Übereinstimmungmit denRechnungenzur geringerenenergetischenSta-
bilität derKettenim Vergleichzu dendreidimensionalenClustern(Abb. 4.11).

KeinevernünftigeZerlegungderPositronenlebensdauerspektren ist unterhalbeinerMesstem-
peraturvon200K möglich(Abb. 4.7).DerstarkeAbfall derfür GaAsgezeigtenmittlerenPositro-
nenlebensdauerkann auf die AnwesenheitflacherPositronenfallen zurückgeführtwerden.Die
durchgezogenenLinien in Abb. 4.7 stellenFits der mittlerenPositronenlebensdauer dar. Dabei
werdendie Einfangratenin die dominierendenzwei tiefenPositronenfallen auseinerdreikompo-
nentigenAnpassungoberhalbRaumtemperaturbestimmt.Die ExtrapolationdieserWertein den
Tieftemperaturbereicherlaubtdie Bestimmungder Einfangratein die flacheFalle (Gl. 4.15 auf
Seite40)undeineAnpassungderTemperaturabhängigkeit von τ̄ unterBerücksichtigungderEnt-
weichrate(Gl. 4.6auf Seite38).Als flachePositronenfallenkommennegative IonenoderVerset-
zungenin Frage.Die negativen IonenkönnenakzeptorartigeFremdatome,Zwischengitteratome
oderAntisitessein.SolcheDefektesind in geringerDichtebereitsim undeformiertenGaAsvor-
handen,wie dasleichteAbsinken dermittlerenPositronenlebensdauer im Tieftemperaturbereich
bei ProbeA in Abb. 4.7 zeigt. In demverwendetemLEC-gezüchtetenGaAskommenals flache
PositronenfallenBorverunreinigungenin Frage.Die GesamtdichtederBorkontaminationkannbei
etwa 1017cmJ 3 liegen,wobei ein Teil auf Arsenplätzeneingebautwird und damit als Akzeptor
wirkt [1].

EinesignifikanteEindiffusionvon Akzeptorverunreinigungen währenddesDeformationsver-
suchskannausgeschlossenwerden:die Einfangrateunddamitdie KonzentrationderflachenFal-
lennimmtmit derDeformationsrate,alsomit kürzererVerweilzeitbeiderDeformationstemperatur
zu.

In elektronenbestrahlten GaAswurdenebenfalls flachePositronenfallengefunden[194]. Die-
sekonntenmit erzeugtenAntisitesGaAs in Verbindunggebrachtwerden.NachRechnungenver-
schiedenerAutoren liegendie Umladungsniveaus(2 2 ² 2 ²

0N in der unterenHälfte der Band-
lücke [117]. Damit sollte dieserDefekt in SI- und n-leitendemGaAsnegativ geladensein.Das
Positronenpotentialhat damit eine Struktur, wie in Abb. 4.2 auf Seite37 gezeigt.Die Anpas-
sungdesAbfalls von τ̄ bei tiefenTemperaturenunterVerwendungvon Gl. 4.6 liefert alsAnpas-
sparameterdie Positronenbindungsenergie. Für eine Vielzahl verformterGaAs-Proben(sowohl
undotiertals auchn-leitende)wurde Eb zu 0 ² 040 M 0 ² 005eV bestimmt.Für die in elektronen-
bestrahltemGaAs auftretendenFallen wurdenBindungsenergien zwischen0,038und 0 ² 045eV
angegeben[36]. Wenngleichdie Übereinstimmungder Wertevon deformiertenzum bestrahlten
GaAs keine sichereIdentifikation darstellt,so kann sie doch ein Hinweis sein,dasses sich in
beidenFällenum GaJAs-Antisiteshandelt.

6
dieExperimentewurdenvon I. Billard (Strasbourg) durchgeführt
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Abb. 4.14: Positronenlebensdauermessungenin
plastischdeformiertenundotiertemGaAs.Oben
ist die mittlerePositronenlebensdaueralsFunk-
tion derTemperaturaufgetragen.DeruntereTeil
zeigt das Ergebnisder Spektrenzerlegung mit
denPositronenlebensdauernτd1, τd2 unddenda-
zugehörigenEinfangraten.Keine Bestimmung
der Einfangratenist unterhalb110K möglich
aufgrunddeskomplettenPositroneneinfangsin
Defekte.Die Probewurdebei 1073K in

¡
110¢ -

Richtung mit einer Verformungsratevon 4 . 8 /
100 5s0 1 bis zu 10% deformiert(Leipneret al.
2000[135]).

4.4.2 Bestimm ung von Defektdic hten aus
Positr onenlebensdauermessung en

DasResultateinerPOLIS-Messungan deformiertemSI-GaAszeigt Abb. 4.14.Nebender mitt-
lerenPositronenlebensdauer ist der Verlauf der Komponentenτd1 und τd2 und der zugehörigen
Einfangratenκd1 undκd2 mit derTemperaturaufgetragen.Unterhalb110K ist keineBestimmung
vonEinfangratenmöglich,dadurchdasWirksamwerdenderflachenPositronenfalled3 Positronen
nur noch ausDefektzuständenannihilieren(kompletterEinfang). In diesemTemperaturbereich
liegt τd1 zwischen240und247ps.Da die Positronenlebensdauerin flachenPositronenfallen bei
τd3 1 τb erwartetwird, stelltdieserWerteineMischkomponenteausτd3 undτd1 dar. Unterhalbvon
200K bedingtderwachsendeEinflussderflachenFallen,dasseinedreikomponentigeZerlegung
instabilwird, worauseindeutlicherAnstieg derEinfangratenresultiert.Bei höherenTemperaturen
ist zuberücksichtigen,dassderEinfangin dieLeerstellenagglomerated2 einendiffusionslimitier-
tenProzessdarstellt,derentsprechenGl. 4.5auf Seite37 auf eineTemperaturabhängigkeit führt.
DieseTemperaturabhängigkeit entsprechendeinemT J 12 2-Gesetzwird in der Einfangrateκd2 in
Abb. 4.14sichtbar. Mit derDiffusionskonstantenvonD 354 1 ² 3cm2sJ 1 beiRaumtemperatur[213]
und der ausdentheoretischenRechnungangenommenenGrößeder Leerstellenclusterkannaus
κd2 eineDefektdichteberechnetwerden.Im folgendenwird nicht die Zahl der Cluster, sondern
immerdie Gesamtzahlderin denClusternagglomeriertenLeerstellenangegeben.Dabeiwird ein
V12-Agglomeratvorausgesetzt.Wie im vorhergehendenAbschnitt ausgeführtwurde,sind aber
auchgrößerestabileAggregatedenkbar. Damit stellt die angegebeneZahl derLeerstellenin Clu-
sterneineuntereGrenzedar.

Bei der DiskussiondesTemperaturverlaufsvon κd1 ist entscheidend,dassessich um Leer-
stellenhandelt,die an Versetzungengebundensind. Damit mussdasin Abschn.4.3 diskutierte
Modell derkombiniertenPositronenfalle angewandtwerden.In derTat lässtsichdie Einfangrate
beihöherenTemperaturenmit einerT J 1-Abhängigkeit anpassen.Um dieDichtederversetzungs-
gebundenenVakanzenangebenzu können,wird vereinfachendangenommen,dassfür T P 350K
die EntweichrateausdemPrecursor-Niveauhochist und nur nochdirekterEinfangin dastiefe
Leerstellenniveaustattfindet(Abb. 4.6aufSeite45).Damit kannderEinfangwie in eineisolierte
Leerstellebehandeltwerden.Der Trappingkoeffizientenwird dannmit demselbenWert wie für
negativ geladeneLeerstellenin diesemTemperaturbereich(1 Q 1015sJ 1) approximiert.
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Abb. 4.15: Gesamtzahlvon Leerstellen
in Agglomeratenund Zahl der Ga0As-
Antisitesals Funktion desVerformungs-
gradeseinerGaAs-Probe,die bei 773K
in

¡
110¢ -Achse mit einer Rate von 1 /

100 3s0 1 deformiert wurde. Die einge-
zeichnetenLinien illustriereneinenlinea-
renZusammenhang[132]. 6�7 8:9<;>= ?@9<;!AB8C= D
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Im Bereichoberhalbca.200K dominiertderBeitragdesTemperaturverlaufsderEinfangraten
κd1 undκd2 denVerlaufvon τ̄ undein leichtesAbsinkenwird mit steigenderTemperatursichtbar
(Abb. 4.14).AusderAnpassungderTemperaturabhängigkeit dermittlerenPositronenlebensdauer
für T ± 200K, wo derEinflussderflachenFallendominantwird, kannnebenderPositronenbin-
dungsenergie andie flachenPositronenfallen auchdie EinfangrateausGl. 4.6 (S. 38) gewonnen
werden.Ist derTrappingkoeffizient bekannt,könnenDefektkonzentrationenfür diesenDefektaus
Positronenlebensdauermessungen abgeleitetwerden.Der Fit desT-Verlaufsvon τ̄ erlaubtzwar
einerechtgenaueBestimmungder Bindungsenergie Eb, reagiertaberunempfindlichauf Ände-
rungenderDichteflacherFallen.Die soabgeleitetenDefektdichtensindsomitmit einemgroßen
Fehlerbehaftet.Genauerist einvon HÜBNER [91] vorgeschlagenesVerfahren,dasdenvollständi-
genPositroneneinfangim TieftemperaturbereichzurBestimmungderrelativenEinfangratennutzt.
In diesemFall gilt für dasVerhältnisdergemessenenIntensitätenId1

²
Id2 4 κ1

²
κd2. κ1 ist dabei

dieSummederEinfangratenin dieflachenFallend3 undin dieVakanzend1. Wird dieEinfangrate
in die Leerstellenclusterauf denTemperaturbereichdesvollständigenEinfangsextrapoliertund
führt mandie Einfangrateder Mischkomponenteausτd3 und τd1 auf die einzelnenBestandteile
zurückmit

κd3 4 τd1 2 τm

τm 2 τd3
κd1 (4.21)

(τm ist diegemessenekürzerePositronenlebensdauerzwischen240und247ps),
kann ein Wert für die Einfangratein die flachenFallen κd3 abgeleitetwerden.Für die Probe
von Abb. 4.14 erhält man bei 15K κd3 4 K 10 M 2N nsJ 1. Mit einemTrappingkoeffizientenvon
µ 4 K 2 ² 6 M 0 ² 3NµQ 1016sJ 1, derausderKorrelationvonESR-mit POLIS-Messungenfür GaJAs abge-
leitet wurde[134] ergibt sicheineDichtevon K 5 M 1 Q 1015 N cmJ 3. Dabeiwird vorausgesetzt,dass
in demdeformiertenGaAsausschließlichdie GaJAs-Antisitesals flacheFallen wirksamwerden.
Die Begründungfür dieseHerangehensweiseliegt in derbestimmtenPositronenbindungsenergie,
diedervonelektronenbestrahltemMaterialentspricht.Bei Dominanzvonversetzungskorrelierten
flachenFallen ergabsich ein deutlichgeänderterWert für Eb. Dies wird im nächstenAbschnitt
diskutiert.

Die Abhängigkeit derDichtegenerierterPunktdefektevom VerformungsgradzeigtAbb. 4.15
für eineGaAs-Probe.Die angegebeneZahlderLeerstellenist dieGesamtzahlderin denClustern
agglomeriertenLeerstellen.Bei der Berechnungder DefektdichteentsprechendGl. 4.5 auf Sei-
te 37 wurdeeinestabilerLeerstellenclusterV12 zugrundegelegt undderentsprechendeRadiusrd
abgeschätzt.NebendiesenLeerstellenist die Dichtevon GaJAs-Antisitesaufgetragen.Eskannab-
geleitetwerden,dassfür Verformungsgrade± 15% ein linearerZusammenhangzwischenPunkt-
defektdichteundVerformungsgradbesteht.Bei stärkererVerformungerfolgt kompletterEinfang
von Positronenin DefekteundeineBestimmungvon Defektdichtenist mittelsPOLISnicht mehr
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Abb. 4.16: Mit temperaturabhängigenPositro-
nenlebensdauermessungenbestimmte Defekt-
dichten in undotiertemGaAs, das 3% mit ei-
nerRatevon 7 â 5 ã 10ä 5sä 1 bzw. 3 ã 10ä 5sä 1 bei
773K verformt wurde.Vierecke: Leerstellenin
Agglomeraten,Kreise: Leerstellenauf Verset-
zungen,Rhomben:GaäAs-Antisites[134].
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Abb. 4.17: Zahl der in Leer-
stellenclustern agglomerierten
Vakanzen als Funktion der
Verformungsratefür undotiertes
GaAs, das bei 773K (a) in
Einfachgleitorientierung und
(b) in Mehrfachgleitorientie-
rung ( C 110D -Achse) bis zu 3%
verformtwurde[133].

möglich.AusESR-oderAbsorptionsmessungenist aberbekannt,dasssicheinSättigungswertder
Defektkonzentrationeneinstellt[120,251].

Die DichtederDefekted1 (MonovakanzenaufVersetzungen),d2 (LeerstellenclusterV12) und
d3 (GaEAs-Antisites) wurdefür die plastischeDeformationvon GaAsin F 001G -, F 110G - und F 213G -
Richtungbestimmt(Abb. 4.16).DieseOrientierungenentsprecheneinerunterschiedlichenZahl
äquivalenterGleitsysteme:ein dominantesSystemfür F 213G (mS H 0 I 467),vier undachtSysteme
für F 110G und F 001G (jeweils mit einemSchmidfaktor von mS H 0 I 408). Mit einerhöherenZahl
gleichwertigerGleitsystemewird die Wahrscheinlichkeit von Versetzungsschneidprozessen hö-
her. Es ist klar zu erkennen,dassdie Dichte erzeugterPunktdefektemit der Zahl der betätigten
GleitsystemekorreliertJ .

Die bereitsin Abb. 4.16sich widerspiegelndeAbhängigkeit der Punktdefektdichtenvon der
Verformungsrateist in Abb. 4.17für die Zahl derLeerstellenin Clusternnocheinmaldargestellt.
Dabeisinddie Ergebnissefür eine F 110G - und F 213G -Kristallorientierung gegenübergestellt.Wäh-
rend bei der Mehrfachgleitorientierung die Leerstellenkonzentration nahezukonstantbleibt, ist
eindeutlichesAbsinkenderZahlgenerierterLeerstellenbeiniedrigenDeformationsratenfür eine
Einfachgleitorientierung zu erkennen.K

die Abweichungbei der GaLAs-Dichte von dieserRegel bei 7 M 5 N 10L 5 sL 1 könntemit einergrößerenUnsicher-
heit bei der Bestimmungder Einfangratefür diesenDefekt zusammenhängen.Die gezeigtenFehlerbalken sind rein
statistischeFehlerohnedieAnnahmendesAnpassungsmodellszuberücksichtigen.
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Trägtmandie Leerstellendichtegegendie Deformationstemperaturauf, ergibt sichbei einer
bestimmtenTemperaturein Maximum(Abb. 4.18).Die gezeigteAbhängigkeit deutetdaraufhin,
dassfür die gebildetenÜberschlussleerstellen, die in denClusternagglomerieren,eineBalance
zwischeneinemBildungs-undeinemVernichtungsprozessbesteht.Der letzterekanndabeikaum
in einerthermischenAusheilungder Leerstellenaggregatebestehen.Die thermischeAusheilung
setzterstbei höherenTemperaturenein, wie in denTemperexperimentennachder Deformation
(Abb. 4.7 auf Seite47) gezeigtwurde.Man kannannehmen,dassbeideProzessemit derVerset-
zungsdynamikwährendder Verformungim Zusammenhangstehen.Als ein effektiver Generati-
onsmechanismusvon PunktdefektenkommtdasJog dragging in Frage.Damit wärederAnstieg
aufderTieftemperaturseitemit derAktivierungsenergie vonSprüngenaufderVersetzungsliniezu
korrelieren.Die Versetzungsdichtebleibtallerdingsnichtkonstant,sondernsteigtmit wachsender
Verformungstemperatur. Wie bereitsim Zusammenhangmit Abb. 3.5aufSeite30 diskutiertwor-
denwar, steigtmit höherwerdenderTemperaturderEinflussderWechselwirkungderbeweglichen
Versetzungenmit denWaldversetzungen.DieserProzesshatüberdie BegrenzungderBeweglich-
keit derVersetzungenoffensichtlichauchEinflussaufdieZahldergeneriertenPunktdefekte,denn
einkleinererLaufweg derSprüngehateinegeringereZahlvonemittiertenPunktdefektenzurFol-
ge.Eine alternative Vorstellunggehtdavon aus,dassdie generiertenLeerstellenan Senken wie
denVersetzungenannihilieren[166]. Aus ModellrechnungenunterAnnahmethermischgenerier-
ter SprüngeerhaltenDETEMPLE etal. [43] damit,dassdie Leerstellenkonzentration bis zu einem
gewissenMaximumnacheinemArrheniusgesetzansteigtum dannwiederzu fallen.

Prinzipiell wurdenfür plastischverformteSi-ProbenähnlicheAbhängigkeiten der Leerstel-
lendichtevom Verformungsgradundvon derVerformungsrategefundenwerden.Im untersuchten
Bereichbestehtdabeifür Einfachgleitorientierung einZusammenhangzwischenDefektdichteund
VerformungsrateentsprechendOV12P ∝ ε̇n mit n 4 0 Q 7 [91]. Bei GaAsergabsichein mittlererEx-
ponentbei Einfachgleitungvon n 4 0 Q 5. Im direktenVergleichzwischenGaAsundSi stellt man
fest, dassdie Einfangratenfür die Leerstellenclusterin Si generellgeringersind [139]. Bei ei-
nemähnlichenTrappingkoeffizientenbedeutetdaseinegeringerKonzentrationdieserDefektebei
vergleichbarenDeformationsbedingungen.

4.4.3 Positr onenmessung en an Versetzung en

Die Versetzungsdichteist entsprechendder Orowanbeziehungproportionalzur Verformungsra-
te. Bei höherenVerformungsratensollte also mit wachsendemρd der Einflussauf die Positro-
nenlebensdauersteigen.Das gilt umsomehr, als bei Mehrfachgleitorientierung die Dichte der
erzeugtenPunktdefekteentsprechendAbb. 4.17konstantbleibt. Es wurdedie Positronenlebens-
daueran GaAs-Probengemessen,die mit verschiedenenVerformungsratendeformiertwurden.
Das Resultatzeigt Abb. 4.19. Wenn man ausder AnpassungdesTemperaturverlaufsder mitt-
leren Positronenlebensdauer nach dem Trappingmodellmit einer flachenund zwei tiefen Po-
sitronenfallen die Bindungsenergie desPositronan die flacheFalle ableitet,unterscheidetdieser
Wert sich deutlich für hoheund niedrigeDeformationsraten.Unterhalb1 R 10S 4 sS 1 ergibt sich
Eb TVU 0 Q 038W 0 Q 013X eV, darüber0 Q 012W 0 Q 07eV. DerersteWertentsprichtdembereitsobenan-
gegebenenundist demGaSAs-Antisitezuzuordnen.DerwahrscheinlichsteKandidatfür denzweiten
Wert ist die reguläreVersetzungslinie.Die Anpassungreagiertnicht sensitiv aufdie von MANNI-
NEN undNIEMINEN [158] abgeleitetenUnterschiedederGeometriederFalle:Sowohl Gl. 4.6auf
Seite38 alsauchGl. 4.17aufSeite44 liefernetwa dieselbeBindungsenergie.

Bei Vergleichmit Literaturdatenstelltmanfest,dassnegativeIonenalsflachePositronenfallen
in HalbleiternBindungsenergienzwischen0,040und0,100eV liefern [56,213,214].Die Ursache
ist in demCouloumbfeldzu suchen,d.h. die Bindungsenergie ist nur wenigvon derArt desIons
abhängig.Für denniedrigstenRydbergzustandeineseinfach negativ geladenenIons wurdedie
Energie zu0,082eV abgeschätzt[36].
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Abb. 4.18: Arrheniusplot der Zahl der in
LeerstellenclusternagglomeriertenVakan-
zen für undotiertesGaAs, das in ´ 001µ -
Orientierungbis zu 4% mit einerRatevon
7 ¶ 5 · 10̧ 5 ş 1 verformtwurde[91].

Die UrsachedesflachenPotentialsderVersetzungenliegt nicht im Ladungszustand,sondern
in der geringenGrößedesoffenenVolumens¹ . Bei denPunktdefektenwird ein solchenEffekt
bishernur für dasA-Zentrum in Si angenommen.Bei diesemDefekt, der einenKomplex aus
Sauerstoff und einerLeerstelledarstelltund ein kleinesoffenesVolumenbesitzt[117], wird in
elektronenbestrahltem Si:B eine Positronenbindungsenergie von 0,018eV bestimmt[195]. Für
Versetzungenin Si habenKAWASUSO etal. [103] einenWertvon0,011eV ausderAnpassungdes
temperaturabhängigenPositroneneinfangsabgeleitet.Dementsprichtrechtgutdiehiergefundene
Positronenbindungsenergie für reguläreVersetzungslinienin GaAs.

Um die Resultate,die in den GaAs-ProbenunmittelbarnachDeformationgewonnenwur-
den,weiterzuuntermauern,wurdentemperaturabhängigePositronenlebensdauermessungen nach
verschiedenenAusheilschrittenunternommen(Hübneret al. 1997[71]). In Proben,die in O 110P -
Richtungbei673bzw. 873K zu10% deformiertwurden,ergibt sichzunächsteinTemperaturver-
lauf, der sich mit einerflachenPositronenfalle mit einerBindungsenergie von 0 Q 038 W 0 Q 013eV
anpassenlässt.NacheinerthermischenBehandlungbei1030K istdiemittlereLebensdauerderbei
873K verformtenProbenahezubeimWert derVolumenlebensdauerτb. Die 673K-Probejedoch
zeigt nocheinendeutlichenPositroneneinfang.Eine Zerlegungergibt, dassdie kürzereKompo-
nentebei τb T 255ps nachTemperungverschwundenist undausschließlichdie denLeerstellen-
clusternzuzuordnendePositronenlebensdauer von 490pszu detektierenist. Der Abfall desτ̄ U T X -
VerlaufsdieserProbeim Tieftemperaturbereichlässtsichmit demEinfangin eineflacheFallemit
derBindungsenergie von0 Q 028W 0 Q 008eV anpassen.DieseZahl ist nichtsoniedrigwie nachden
obenbeschriebenenErgebnissenfür Versetzungenzu erwartenist. Sie liegt zwischendemWert
für denGaSAs-Antisiteund demfür Versetzungen.DassbeideflachenFallen zu demgefundenen
Temperaturverlaufbeitragenist eherunwahrscheinlich,dadie GaSAs-Antisitesin der873K-Probe
nachTemperungbei 1030K ausgeheiltwaren.Die bei der höherenTemperaturverformtePro-
be besitzteineVersetzungsdichtebei 2 R 108 cmS 2, die anderebei 1 R 109 cmS 2, wie durchTEM-
Messungenbestimmtwurde.Im Zusammenhangmit derhöherenDichteanLeerstellenclusternin
derdeformierten673K-Probewird klar, warumhiereinEffekt zumessenwar. Die Leerstellenag-
glomeratewarennochnicht komplettausgeheiltundstellenein konkurrierendesEinfangzentrum
zur regulärenVersetzungsliniedar, die als flachePositronenfalle einedefektspezifischePositro-
nenlebensdauernahederVolumenlebensdauerhatundbei tieferenMesstemperaturendenAbfall
in τ̄ bewirkt. Der höhereWert derPositronenbindungsenergie könntemit denVeränderungender
VersetzungsstrukturbeiderTemperungzu tunhaben.Die 873K-Probeweistebenfalls Versetzun-
genmit genügenderDichte auf. NachTemperungsind alle konkurrierendenLeerstellendefekteº

einezusätzlichenegative Ladungkannaberebenfalls einenBeitragliefern
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4.4 Positronenannihilationsmessungen andeformationsinduzierten Defekten

Abb. 4.19: Mittlere Positronenlebens-
dauerin ´ 110µ -orientiertemGaAsde-
formiert bei 1073K bis zu 10%
mit unterschiedlicherVerformungsra-
te. Die Linien entsprechenFits nach
demTrappingmodellmit flachenund
tiefenPositronenfallen[134].
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(sowohl LeerstellenclusteralsauchLeerstellenaufdenVersetzungen)abernahezuverschwunden,
sodassnur nochregulärenVersetzungenübrig sindunddie mittlere Positronenlebensdauer sich
τb annähert.

Bei der Bestimmungder Konzentrationversetzungsgebundener Leerstellenwurdevereinfa-
chendein Trappingkoeffizient von 1 > 1015s? 1 wie für isolierteLeerstellenangenommen.Daser-
gibt typischerweiseLeerstellendichtenvon 2 > 1017cm? 3. Die Gesamtversetzungsdichtein einer
mit 5 > 10? 5 s? 1 bei773K biszu10% verformtenProbeliegt bei6 > 109 cm? 2. Wennangenommen
wird, dassalle Leerstellenauf den Versetzungslinienliegen,wäre ihr Abstand0,3nm, was of-
fensichtlichzu geringist. Man kannnundiskutieren,dassderTrappingkoeffizient aufgrundeines
größerenEinfangquerschnittshöherseinmüsste.In derTat ist Gl. 4.16auf Seite43 anzusetzen,
die aberals unbekannteGrößedenDefektradiusrd enthält,dessenphysikalischeBedeutungbei
einerVersetzungin Halbleiternbishernicht klar ist. In Fragekommtamehestendie Ausdehnung
desDeformationspotentialsder Versetzung,dasauchfür flacheElektronenzuständeverantwort-
lich ist [8]. Die zweiteMöglichkeit ist, dassdie Leerstellennicht alle auf denVersetzungslinie
eingebautsind,sondernaufgrundderelastischenWechselwirkungsichim SpannungsfeldderVer-
setzungansammeln[85].

In Abb. 4.7auf Seite47 war die kürzerePositronenlebensdauerkomponente τd1 in derzu nur
0,5% deformiertenGaAs:Te-Probenicht demEinfangvon versetzungsgebundenen Leerstellen,
sondernLeerstellen–Dotierungs-Komplexen zugeordnetworden.DieseFeststellunglässtsichmit
der Ermittlung der Versetzungsdichteuntermauern,die bei 6 > 107 cm? 3 lag. Trägt mandie Ein-
fangratedesDefektsd2 gegen die Versetzungsdichtefür eine Reihevon GaAs:Te-Probenmit
unterschiedlichenDeformationsgradauf, ergibt sich folgendesBild (Abb. 4.20): Erst ab einer
bestimmtenVersetzungsdichtesteigt der Einfang deutlich und ist in dem Te-dotiertenMaterial
versetzungsgebundenen Leerstellenzuzuordnen.Bei geringerenVersetzungsdichtenwerdenals
Defektd1 ausschließlichVGaTeAs-Komplexe nachgewiesen.

Es bleibt die Fragezu diskutieren,ob die Leerstellenclusterd3 in ähnlicherWeisean Ver-
setzungengebundensind,wie die Leerstellend2. Aus demPositronenexperimentist dieseFrage
nicht schlüssigzu beantworten.Esbleibt aberdie Tatsache,dassbeideDefekteparallelim selben
Temperaturbereichausheilen.Die BewegungundRelaxationderVersetzungsstrukturim Zugeder
thermischenNachbehandlungnachderplastischenDeformationkannfür diesenProzessverant-
wortlich sein.In jüngstentheoretischenUntersuchungenhabenMYERS und FOLLSTADT [170]
dieWechselwirkungzwischenVoidsundVersetzungenuntersucht.Siekamenaufgrundderelasti-
schenWechselwirkungunterEinbeziehungvonEffektenderOberflächenspannungundeinemGas
in derKavität zueinereffektivenKraft zwischenSchraubenversetzungen undVoids,dieabeinem
kritischenAbstandmit 1

@
r3 abfällt.Bei Stufenversetzungengibt esunterschiedlicheAbhängigkei-
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Abb. 4.20: Positroneneinfangratein dieLeerstel-
len d1 alsFunktionderVersetzungsdichtein de-
formiertemGaAs:Te [91].

tenfür die Gleit- undKletterrichtungen.Als Fazit könnensiedie in He-implantiertenHalbleitern
gefundeneAssoziationzwischenVoidsundVersetzungentheoretischbegründen.Wenngleichdie
nachDeformationvorliegendenLeerstellenagglomerateviel kleiner als die Voidstrukturennach
Ionenimplantationsind,sosollteabertrotzdemeineelastischeWechselwirkung bestehen,die zu-
mindesteineAnsammlungderLeerstellenclusternahederVersetzungwahrscheinlichmacht.

4.4.4 Deformationse xperimente bei Raumtemperatur

Die ausdenDeformationsexperimentenmittels POLIS-MessungenabgeleiteteDichte erzeugter
Leerstellenals Funktionder Temperatur(Abb. 4.18)eröffnet die Frage,ob bei Raumtemperatur
oderdarunterüberhauptPunktdefekteim ZugederDeformationgeneriertwerden.Dies ist umso
interessanter, alsbeiniedrigenTemperatureneinWechseldesCharaktersderVersetzungendisku-
tiert wird, derdeutlichenEinflussauf die ParameterderVerformungskurve hat [258]. In diesem
Bereichsollenvornehmlichnichtaufgespaltene Shuffle-set-Versetzungengeneriertwerden.Bei un-
serenNanoindentierungsexperimenten konntederss-CharakterderVersetzungenzwar nochnicht
nachgewiesenwerden,aberkeinezumindestwurdekeineAufspaltungderVersetzungenin Parti-
alversetzungengefunden[140].

HÜBNER [91] konntezeigen,dassin Kupfer- oderAluminiumproben,die bei77K biszu 5%
deformiertwurden,bereitseineeffektive Generationvon Leerstellenclusternerfolgt. Die Proben
wurdenim StickstoffbaddeformiertundanschließendohneZwischenerwärmungdie Positronen-
lebensdauergemessen.In derZerlegungergabensichfür deformiertesKupferτd1 ��� 170 � 5� ps
undτd2 ��� 500 � 100� ps. � Zum Vergleich:die Volumenlebensdauerfür diesesMaterial liegt bei
110ps.Bereitszwischen200und270K wurdebeieinerthermischenNachbehandlungdasAushei-
len derLeerstellenclusterkomponente festgestellt,währenddie d1-Komponenterechtstabilbleibt
undwie in denverformtenHalbleiternLeerstellenaufVersetzungenzugeordnetwerdenkann.

Ein Kompressionsexperimentist für Halbleiterunterhalbca. 0 � 4Tm aufgrunddesÜbergang
vom duktilenzumsprödenVerhaltennur sehrschwermöglich.SolcheExperimentegelingennur,
wenn die Rissausbildungdurch eine zusätzlichehydrostatischeDruckkomponenteunterdrückt
werdenkann.Da eine entsprechendeAusrüstungnicht zur Verfügungstand,bot sich als Aus-
weg die UntersuchungderoberflächennahenSchädigungbeimRitzenoderSchleifenvon Wafern
an.

Die Tiefenverteilungvon Versetzungen,diebeimSchleifeneinesGaAs-Wafersgeneriertwer-
den,zeigt Abb. 4.21.Angewandtwurdedabeiein technologischneuartigesEinzelschleifverfah-�

Der großeFehlervon τd2 rührt von dergeringenIntensitätdieserKomponenteher.
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4.4 Positronenannihilationsmessungen andeformationsinduzierten Defekten

Abb. 4.21: Durch Schleifen induzierte Versetzungenin einem � 001� -GaAs-Wafer. Die TEM-
Querschnittsaufnahmezeigt die Ausbreitungvon Versetzungenin die Tiefe. Deutlich sind zwei Bereiche
unterschiedlicherDichtezuerkennen.

ren¹ , dasOberflächenrauhigkeiten mit nur etwa 50nm Tiefe erzeugt[21]. Die Versetzungenrei-
chenbis in eineTiefe von ca. 600nm, wobei deutlichzwei Bereichemit unterschiedlicherDe-
fektdichtezu identifizierensind. Im Bereichnaheder � 001� -Waferoberflächebis zu einerTiefe
von etwa 150nm könnenkeineeinzelnenVersetzungenmehraufgelöstwerden.Trotz der star-
ken Schädigungist dasGaAsdort immernochkristallin. Wedermit hochauflösenderTEM oder
Messungenmittels Rutherfordrückstreuung konnteeineAmorphisierunggefundenwerden.Der
darunterliegendeBereichzeigtVersetzungsschleifen, die meistin � 110� -Richtungenausgerichtet
sind.Ihre Dichteim Schichtbereichzwischen150und600nm liegt bei 1 � 4 � 1010cm� 2, wobeidie
Verteilunglateralsehrinhomogenseinkann.

Die Ursachefür die AusprägungzweierBereichemit unterschiedlichenDefektdichtenzeigt
Abb. 4.22.Hier wird die Versetzungsrosettegezeigt,die sich in derNäheeinesVickersindenter-
eindrucksausbildet.Zur thermischenStimulierungderVersetzungsbewegungim Restspannungs-
feld deserzeugtenEindruckswurde nachder Indentierungeine zusätzlicheWärmebehandlung
bei623K vorgenommen.EineausgeprägteBildungvon langgestrecktenVersetzungsschleifenauf�
111�C� 11̄0� -Gleitsystemenwird deutlich.Bei RaumtemperaturohnethermischeNachbehandlung

liegt die maximaleAusdehnungder Versetzungsschleifenfür dieseIndenterlastbei etwa 1µm.
Wie eine AnalysedesBurgersvektorsdurch Kippexperimentezeigt, weisendie Schleifenlan-
ge Schraubensegmenteauf, die von 60� -Abschnittenhinterhergezogenwerden.Naheder � 001� -
OberflächefindetmannebendenGleitsystemenmit Burgersvektoren,die geneigtzur Waferober-
flächesind, auchBurgersvektorenin der � 001� -Ebene.Damit gibt es in Oberflächennähenicht
nur die größteVersetzungsdichte,sondernaucheine sehrhoheWahrscheinlichkeit für Verset-
zungsschneidprozesse. DieseSchneidprozessesollten in eine hohenDichte von Punktdefekten
resultieren.Abb. 4.23zeigtVersetzungsstrukturen aneinergestörtenGaAs-Oberflächeim Detail.
Bei dieserAbbildung wurdendirekt die Defektstrukturennachdem SägeneinesWafersunter-
sucht.Prinzipiell ergebensichähnlicheVersetzungskonfigurationen wie nachdemSchleifen,die
Schädigungstiefeist aberhöher. EinzelneVersetzungenwurdenbis zu einerTiefe von 18µm ge-
funden,die mittlereReichweiteliegt bei 10µm. Die BestimmungdesTiefenbereichsist schwie-
rig, dadie OberflächedurchAusbrüchesehrunebenist. Die starke StrukturierungderOberfläche
gehteinhermit einer inhomogenenVersetzungsverteilung. Die mittlere Versetzungsdichteliegt
bei � 9 � 8��� 108 cm� 2. Aufgrund der Inhomogenitätwechselnsich Bereichemit großerHäufig-
keit von SchneidprozessenlanggestreckterSchraubenversetzungen (Abb. 4.23b) mit deneneiner
ungestörterenVersetzungsausbreitung (Abb. 4.23a) ab.

Alle Versetzungsstrukturen, die bei der mechanischenSchädigungder Oberflächegebildet
wurden,sind vollständigeGleitversetzungen.Dasheißt,sie sind aufgespaltenund solltendamit
im Glide setvorliegen.Im Gegensatzzu Versetzungenan größerenVickerseindrücken, die eine�

Die PräparationwurdevonFreibergerCompoundMaterialsdurchgeführt
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Abb. 4.22: VersetzungsstukturaneinemIndentereindruckauf � 001� -GaAs.Der Eindruckwurdemit einer
Vickerspyramidebei Raumtemperaturmit einerLastvon 50mN erzeugt.Anschließenderfolgteeinether-
mischeBehandlungbei 623K für 15min. TEM-Aufnahmeeiner � 11̄0� -orientiertenQuerschnittsfolieim
Hellfeld.

dekorrelierteBewegung von Partialversetzungenvorweisenkönnen[145], wurde bei den Ver-
setzungennachmechanischerSchädigungkeineweite Aufspaltunggefunden.Die Ursacheliegt
wahrscheinlichdarin,dassdie Spannungnicht hochgenugist, um zu einergroßenAufspaltungs-
weitezu führen(vgl. Abb. 2.3aufSeite7).

Um nähereAussagenzu deninfolge der mechanischenSchädigungerzeugtenDefektenmit
offenemVolumenmachenzu können,wurdenPositronenannihilationsmessungen durchgeführt.
DasProblemder Untersuchungmit konventionellerPositronenlebensdauerspektroskopie besteht
darin, dassnur ein kleiner Teil der implantiertenPositronenin einerdünnen,oberflächennahen
Schichtannihiliert.Positronenauseinemβ � -EmitterzeigeneinebreiteEnergieverteilungundda-
mit einebreiteVerteilungderEindringtiefen.Um AussagenzudefektreichenSchichtengewinnen
zu können,mussdasEindringprofil der Positronen(Gl. 4.1 auf Seite35) mit demDefektprofil
gefaltetwerden.Dasletztereist abernicht bekannt,undeskönnennurNäherungengemachtwer-
den.Krause-Rehberg et al. (1996)[119] benutzteneineneinfachenAnsatzmit einerkonstanten
Defektdichteinnerhalbder Störschicht.Durch Messungder mittlerenPositronenlebensdauer in
Verbindungmit einemschrittweisemAbätzender OberflächewurdeeinemaximaleDefekttiefe
von 10µm bestimmt.Für die verwendetenProbenstimmtedieserWert rechtgut mit dermittels
TEM gemessenenAusdehnungvon Versetzungsschleifenbis zu 6 � 3µm Tiefeüberein.In einem
erweitertenAnsatzwurdedasDefektprofilmit Hilfe einesStrahlsmonoenergetischerPositronen
gemessen[20]. Aus demS-Parameter� , deralsFunktionderPositronenenergie gemessenwurde,

�
Linienformparameterder511keV-Annihilationslinie,dereincharakteristischesMaßfür dieAnnihilationmit Va-

lenzelektronendarstellt.Im GegensatzdazucharakterisiertderW-ParametereinenAnteil der Annihilation mit Core-
Elektronenund ist damitempfindlichauf die chemischeUmgebungdesAnnihilationsorts.Bei Anwesenheitvon De-
fektenmit offenemVolumensteigtSundW sinkt.
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Abb. 4.23: Von einer gesägtenGaAs-
Oberfläche ausgehendeVersetzungen.
(a) Versetzungshalbschleifen, (b)
Schneidprozessevon Schraubenverset-
zungen. TEM-Querschnittsaufnahmen
mit � 110� -Probenorientierung. Die
ursprüngliche Oberfläche des � 001� -
Wafers ist an der linken unterenKante
zu sehen.Der oszillierendeKontrastauf
derrechtenSeitein Bild gehörtzueinem
Riss.

(a)

(b)

kanneineEinfangratebestimmtwerdenalsFunktionderTiefeentsprechend

κ � z� � 1
τb

S� z�¡  Sb

Sd   S� z�
(S� z� S-Parameterfür dieTiefez, Sb S-Parameterfür defektfreiesVolumen,Sd charakteristischerS-Parameter
beiPositroneneinfangin denDefektd).
Dabeiwird ein einzigerDefekttypd vorausgesetzt.Mit der so ausgerechnetenEinfangratekann
einedefektspezifischePositronenlebensdauer unterBenutzungvon Gl. 4.12auf Seite40 angege-
benwerden.Zur BestimmungdermittlerenPositronenlebensdauer wurdederrelevanteTiefenbe-
reichin zehnSchichtenunterteiltunddie Zahl derin jedemAbschnittannihilierendenPositronen
entsprechendGl. 4.1auf Seite35 berechnet.Als Resultatergibt sichausderÜberfaltungderge-
messenenmittlerenPositronenlebensdauer mit demImplantationsprofileinemittlerePositronen-
lebensdauerfür jedenSchichtbereich.Darauskonnteschließlichτd ��� 333 � 3� psalsMittelwert
verschiedenerProben[20] ermitteltwerden.DieseZahl stellt eineuntereGrenzedar, danicht be-
kannt ist, wie hochder Anteil der in DefekteneingefangenenPositronenist und damit Sd nicht
bekanntist. Es wird angenommen,dassder gemesseneMaximalwert Smax desS-Parametersna-
he der OberflächedemvollständigenEinfang in PositronenSd entspricht.Bei unvollständigem
Einfangverschiebtsichdieκ � z� -KurvenachuntenunddamitsteigtdiemittlerePositronenlebens-
dauerundderbestimmteτd-Wert.

Bei konventionellenPositronenstrahlsystemenist esnicht möglichdie Positronenlebensdauer
zu messen,da keineKorrelationzwischeneinemStart-und StopsignalwegendeslangenLauf-
wegsderPositronenmehrbesteht.Bei Messungmit einemgepulstenPositronenstrahlkannaber
ein Startsignalelektronischerzeugtwerden.DasResultateinerMessung� mit so einemSystem�

durchgeführtvonF. Börnerin derArbeitsgruppevon W. Triftshäuser, München
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Abb. 4.24: Positronenlebensdauerals Funktion
der Positronenenergie für einen GaAs-Wafer
nachdemSägen[21]. Gezeigtist diemittlerePo-
sitronenlebensdauer̄τ (volle Symbole)und die
defektspezifischeLebensdauer(offene Symbo-
le) nach dem Sägenund nach Ausheilungbei
600K (Kreise)und800K (Dreiecke).

im Energiebereichzwischen3 und 20keV zeigt Abb. 4.24. Die letztereEnergie entsprichtda-
beieinermittlerenPositronenimplantationstiefevon etwa1µm. FürPositronenenergienunterhalb
8keV ergabeineZerlegungdesSpektrumaufgrunddesPositroneneinfangsanderOberflächekei-
ne zuverlässigenWerte.Bei höherenEnergien wurde τd Ý � 405 � 14� ps erhalten,was mit der
AbschätzungderunterenGrenzeausderkonventionellenLebensdauermessungübereinstimmt.

Die Positronenlebensdauer wurdeebenfalls nachthermischerBehandlungderProbenbei 600
und800K für 10min gemessen.Dabeiergabsichein signifikanthöhererWert von τd Ý � 430 �
8� ps. DasErgebniseinesisochronenHeizexperimentsmit demgemessenenS-Parameterundder
konventionellbestimmtenmittlerenPositronenlebensdauer zeigt Abb. 4.25.Dabeiwurdefestge-
stellt, dassder gemesseneMaximalwert desS-Parametersbis zu einer Temperaturvon 650K
ansteigt,um dannabzusinken. Eine Vergleichstemperungan einempoliertenWafer ohneOber-
flächenschädigungkonntekeineÄnderungdesS-Parametersin diesemTemperaturbereichfest-
stellen.Die auf konventionelleWeisegemessenemittlerePositronenlebensdauer zeigtdenselben
Temperaturverlauf.Trägt mandie zueinandergehörenden S- undW-ParametereinerMessungin
einemS–W-Diagrammauf,kannmanInformationenüberdenAnnihationsortgewinnen.Bei Nor-
mierungderParameteraufdieWertedesdefektfreienVolumensSb undWb erhältmanbeigleicher
Defektartmit variierenderKonzentration� W Þ Wb � SÞ Sb � -Paare,die auf einer Geradeliegen und
durchdenPunkt � 1 � 1� für verschwindendeKonzentrationverlaufen.Legt manbei derÄnderung
der gemessenenmaximalenLinienformparameterwährendder TemperungeinebloßeVariation
der Dichte zugrunde,solltenalle Werteauf einerGeradenliegen.Abb. 4.25b widersprichtdie-
serVermutung:Für Temperaturenß 400K bildendie � WmaxÞ Wb � SmaxÞ Sb � -PaareeineneueLinie.
Damit kannderSchlussgezogenwerden,dassim Verlaufder thermischenBehandlungein neu-
er Defekttypgebildetwird. Dies stehtin Übereinstimmungmit denLebensdauermessungenam
gepulstenPositronenstrahlystem.

Die in Zugeder thermischenBehandlungauftretendenPositronenlebensdauern kannmanim
Zusammenhangmit dentheoretischenRechnungen(Abb. 4.11auf Seite50) diskutieren.Der di-
rekt nachdemSägengefundeneWert von 405pspasstgut zu einemLeerstellenaggregat V6 oder
V8. DieseClustersind aberwenigerstabil als V12. Im Verlauf der Temperungsollte alsoeine
Defektreaktioneintreten,in deremResultatV12 gebildetwerden.Die nach800K-Temperungex-
perimentellgefundenePositronenlebensdauer von 430psstimmtsehrgutmit demtheoretischbe-
rechnetemWert für V12 überein.Im LichtederResultatederKompressionsexperimenteerscheint
aberaucheineandereInterpretationmöglich.Die Positronenlebensdauermessungen an denme-
chanischgestörtenOberflächenschichtenkonntennur mit einer zweikomponentigenZerlegung
ausgewertetwerden.Damit könntendie 405pseinenicht aufgelösteMischkomponenteausBei-
trägenvon Doppelleerstellenbzw. kurzenLeerstellenkettenunddemV12-Clusterdarstellen.Eine
Komponentevon 300ps war in plastischverformtenGaAsgefundenwordenund mit Divakan-
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Abb. 4.25:IsochroneAusheilungderdurchSägenvonGaAs-WaferninduziertenDefekte[20]. (a) Messung
desmaximalenS-ParametersSmax einerPositronenstrahlmessungmit variablerEnergie und der mittleren
PositronenlebensdaueralsFunktionderAusheiltemperatur. (b) SÔ W Õ -AnalysedesAusheilexperiments.Die
ausderPositronenstrahlmessungbestimmtenMaximalwertederS- undW-Parametersindfür jedenTemper-
schritt (10min) gegeneinanderaufgetragen.Die Linienformparametersindauf ihre Werteim defektfreien
Volumennormiert.Die beidenLinien mit verschiedenemAnstieg charakterisierenzwei DefekteA undB.

Abb. 4.26: Versetzungsausbreitungbeim in-situ-Heizenbei 623K im Höchstspannungselektronenmikro-
skop.QuerschnittsprobeeinesGaAs-WafersnachdemSchleifen.Die Aufnahmeerfolgtenach5min Heizen
beiderangegebenenTemperatur.

zenoderkurzenKettenin Zusammenhanggebrachtworden.Auch dieseKomponentehattenur
beschränktethermischeStabilitätundwar nachTemperungbei 725K nicht mehrnachzuweisen.
Die alternative ReaktionwärealsoeinAusheilenderDefektemit Divakanzenlebensdauerunddie
stabilenV12 bleibenübrig.

DasAusheilenderDoppelleerstellenoderLeerstellenkettenkanndurchWechselwirkung mit
denVersetzungengeschehen,die im Zugeder thermischenNachbehandlungbeweglich werden.
Abb. 4.26zeigt die VeränderungderVersetzungsstrukturbei einer in-situ-Wärmebehandlung im
Transmissionselektronenmikroskop. UntersuchtwurdeeineQuerschnittsprobeauseinemGaAs-
WafernachdemSägen.DerAusgangszustandentsprichtAbb. 4.21.Die gewählteHeiztemperatur
im Elektronenmikroskop lag im Maximum der Kurve von Abb. 4.25a. Es wird ausgehendvon
derdefektreichenSchichtnahederOberflächeeineweitereAusbreitungvonVersetzungsschleifen
und einestarke Umordnungder Versetzungsstrukturgefunden.Wegender spezifischenSituati-
on der abgedünntenTEM-Probemit lokal unterschiedlichenSpannungsverhältnissen erfolgt die
Versetzungsausbreitung sehrinhomogen.Im LichtedieserVersetzungsgleitprozessebeiNachtem-
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kEl�mngo!p Abb. 4.27: FTIR-Spektrenvon undotiertem
GaAsnachDeformation[251].StatischeVer-
formung in q 110r -Richtung mit 70MPa bei
823K, Verformungsgrad3%. Die Spektren
sind vor und nachdemBleichennebendem
einerundeformiertenReferenzprobegezeigt.
Die Messungerfolgtebei4K.

perungerscheinteineAnnihilation derdoppelvakanzenartigen Defektemit denVersetzungenals
wahrscheinlich,währenddie größerenClusteroffenbarstabil bleibenkönnenoderneugebildet
werden.

4.5 Optisc he Spektr osk opie und ESR-Unter suc hung en von
Defekten in deformier tem GaAs

Zum spektroskopischen NachweisverformungsinduzierterDefektewurdennebenPOLIS-Mes-
sungenUntersuchungenmittelsFTIR-Spektroskopieangestellt.Verwendetwurdedabeiein Fou-
rierspektrometerBruker IFF 66v. Die Messungenerfolgtenim nahenInfrarot bei 4 bzw. 77K.
NebenderAbsorptionsbandebei 1,18eV, die demEL2-Defektzuzuordnenist, trat in diesemBe-
reich einezweiteBandebei 0,99eV auf (Abb. 4.27).Es zeigt sich,dasssich zwar die 1,18eV-,
abernichtdie0,99eV-Absorptionsbandesignifikantändert,wenndieProbemit weißemLicht vor
derMessungbeleuchtetwurde.Heizexperimenteim Anschlussan die Deformationzeigen,dass
der zugrundeliegendeDefekt (im Folgendenmit H1 bezeichnet)bereitsunterhalbder Deforma-
tionstemperaturausheilt.Damit kannerklärtwerden,dassdie Bandenicht in allendeformierten
Probenauftrat,sondernnur in solchen,die einekurzeZeit deformiertwurden.

DasErgebnisdesisochronalenHeizexperiments(10min in 25K-Schrittenin geschlossener
Ampulle unterAr-Schutzgas)zeigtAbb. 4.28.Es wird deutlich,dassderDefektoberhalb625K
ausheilt.Als ein Maß der relativen Änderungder Defektdichte∆cd s cd kannmandie Änderung
desPeakintegrals∆As A nehmen,wennein Intracenter-Übergangvorausgesetztwird [66]. Damit
kanneineAusheilrateentsprechend

λa t ∆cd s cd

t t ∆As A
t

berechnetwerden.Auf deranderenSeiteerhältmanfür eineReaktionskinetikersterOrdnungdie
Beziehungċd tvu λacd mit

λa t νD

J
exp

w
S
kB x exp

w u H
kBT x

(H BildungsenthalpiedesDefekts,J durchschnittlicheZahlderatomarenSprüngebeiderReaktion).

Mit derAbschätzungderEntropiedesProzesseszuS t 6kB [162] kanndieEnthalpieunddie
SprungzahlausderAnpassungandie Messwerteermitteltwerden.Esergibt sichmit Abb. 4.28b
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Abb. 4.28: Ausheilverhaltender 0,99eV-Absorptionsbande.(a) IsochroneAusheilkurve. Die thermische
Behandlungerfolgtein 25K-Schrittenfür 10min. Die durchgezogeneLinie dientzur Veranschaulichung.
(b) ArrheniusplotderAusheilratemit Anpassungsgerade[131].

H t 4
2 5 3 6 0 5 27 eV sowie J t 22 6 2. DieseWertestimmenrechtgutmit demnachElektronenbe-

strahlungin GaAsgefundenenEL6-Defektüberein,dasein Einfangzentrumfür Elektronendar-
stellt [162]. Die ZahlderSprüngebeiderDefektreaktionist vonderGrößenordnung,wie manbei
einerkurzreichweitigenDefektpaar-Rekombinationerwartensollte.Die thermischeAktivierungs-
energie desEL6-DefekteswurdeausDLTS-Messungenmit Ec u 0 5 35eV bestimmt.Dieserbe-
strahlungsinduzierte Defektheilt zwischen700und750K ausundeswurdenH t 2 5 7eV undJ t 1
ermittelt.Ebenfalls nachElektronenbestrahlungwurdemittelsInfrarotspektroskopie eineDefekt-
linie bei0,98eV gefunden[156,157].EineAusheilungdesmit P1bezeichnetenDefektsoberhalb
600K wird angegebenund ausdemangegebenenArrheniusplotlassensich H t 4

2 5 3 6 0 5 27 eV
undJ t 10 ableiten8 .

Die räumlicheVerteilungder Absorptionim nahenInfrarotbereichder deformiertenGaAs-
Probenwurdemittels IR-Mikroskopie studiert.NebenderallgemeinenZunahmederAbsorption
im benutztenWellenlängenbereichvon 0,8 bis 1,8µm ist einestarke inhomogeneVerteilungzu
konstatieren,die mit höheremDeformationsgradabnimmt.Die lokal stärker absorbierendenBe-
reiche(dunkleBereichein Abb. 4.29) wurdenspektroskopiert und zeigtenSpektren,die denen
einer Probemit höheremDeformationsgradentsprechen.Die Probenwurdenvor der Untersu-
chungpoliert, d.h. die Dunkelkontrasteresultierennicht ausOberflächenstrukturen.Bei höherer
Vergrößerungwird erkennbar, dassBereichestarker AbsorptioneineStreifenstrukturzeigen.Die-
seStreifenverlaufenin 9 110: -Richtungund lassendamit eineKorrelationmit der Positionvon
Versetzungsgleitbändern alsnaheliegenderscheinen.Darausfolgt, dassdie IR-aktivenDefektein
unmittelbarerBeziehungzudenVersetzungenbzw. ihrerBewegungstehen.

Zu der erhöhtenAbsorption,die zu demDunkelkontrastführt, tragendrei Effekte bei. Zu-
nächstführt die Existenzvon flachenStörstellenbändernim Deformationspotentialzu einerVer-
schiebungderAbsorptionskantevon0,120eV (Abb. 2.7aufSeite10).DenzweitenBeitragliefert
derEL2-Peakbei 1,18eV, unddendritten,kleinenAnteil derH1-Peak.

LE BERRE etal. [127] berichtenüberdieZunahmederbandkantennahenAbsorptiondurchdie
AnwesenheiteinesPunktdefektsin gewachsenemGaAs(RC-Defekt).Bei demRC-Defektkann
eineKorrelationzu derAnordnungvon eingewachsenenVersetzunggezeigtwerden[26]. Durch
denVergleichmit Positronenannihilationsmessungen wurdeeinZusammenhangzwischendiesem
Defekt und As-Leerstellenhergestellt [127]. Der NachweisdiesesDefektsin denAbsorptions-

;
Die in denArbeitenvon MANASREH und FISCHER [156,157] angegebenenWertevon H < 0 = 78eV und J <

1 = 8 > 105 beruhenauf einemoffensichtlichenAuswertefehler, indem die Temperaturin ? C zugrundegelegt wurde.
Obwohl eineAusheilungbei400 ? C angegebenwird, erstrecktsichdergezeigteArrheniusplotvon463– 362K.
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Abb. 4.29: IR-Mikroskopievon deformiertemGaAs[251]. Die abgebildeteProbewurdezu 9% bei 823K
untereinerLastvon τs Y 80MPa statischverformt.DunkleBereichecharakterisierengeringeTransmissi-
on. Der WellenlängenbereichdereingesetztenKameralag bei 0,8 bis 1,8µm. (a) Geringeund(b) höhere
Vergrößerung.

messungendesplastischdeformiertenGaAsist sicherlichkaummöglich,dadessenDefektbande
bei 1,49eV liegt und damit von denflachenVersetzungsbändernüberdecktwird. Auf der ande-
renSeitefandenWOSINSKI undFIGIELSKI [279] nebenversetzungsinduziertenDLTS-Peaksden
EL6-Peakin plastischdeformiertemGaAs.Auch für EL6 wurdeeineIdentifikationmit VAs offe-
riert [123]. Jedochmit denResultatenderTieftemperaturelektronenbestrahlung [194] erscheintim
gewachsenenGaAsdie StabilitätisolierterArsenvakanzenfraglich.GEBAUER konntein GaAs:Si
einenKomplex VAsSiGa identifizieren[54]. Für dasplastischverformteGaAs kommt eine In-
terpretationmit isoliertenArsenleerstellenoderVAs–Fremdatom-Komplexen mit denErgebnis-
senunsererPositronenmessungennicht in Frage.Die parallelan denselbenProbenwie für die
AbsorptionsmessungendurchgeführtenPOLIS-MessungenerbrachteneinenAbfall der Positro-
nenlebensdauerim selbenTemperaturbereichwie dasAusheilender 0,99eV-Absorptionsbande.
Die Ursacheist dasVerschwindeneinerV2-artigenPositronenlebensdauerin diesemTempera-
turbereich.NachunserenUntersuchungenerscheintdeshalbeineZuordnungdesH1-Defektszu
Doppelleerstellen– bzw. Leerstellenketten,dienachAbb. 4.11aufSeite50einePositronenlebens-
dauerwie Doppelleerstellenaufweisen– alswahrscheinlich.Nimmt mandie o.a. vergleichbaren
Enthalpien,könntedieserDefekt mit EL6 identischsein.Dabei ist einzuschränken, dasseigene
DLTS-UntersuchungenzumVorkommenundAusheilverhaltendesEL6-Defektsin plastischver-
formtenGaAsnichtangestelltwurden.

AusdenPositronenlebensdauermessungen wareinmonovakanzenartigesSignalextrahiertwor-
den,dassaufgrundseinerhohenthermischenStabilitätmit Leerstellenim Versetzungskern oder
im SpannungsfeldvonVersetzungenassoziiertwordenwar. WichtigeAussagenzuversetzungsge-
bundenenLeerstellenstammenausUntersuchungenvon deformiertemSilicium mittels Elektro-
nenspinresonanz.Im ESR-Spektrumwird eineReihevon Signalengefunden,die mit Versetzun-
genzusammenhängen.Die DefekteSi-Y und Si-K1/K2 habenmit demEinbauvon Leerstellen
auf der30Z -Partialversetzungzu tun [107]. SiecharakterisierenverschiedeneMöglichkeitendes
Einbausauf derVersetzungin Bezugauf die relative Positionzur Rekonstruktionsstruktur. Si-Y
stellt einedreifachkoordinierteLeerstelleV3c dar. DieserDefektbesitzteinehoheBeweglichkeit
auf der Versetzungslinie,so dassim Kern Kettenvon Leerstellenmit orthorhombischerSym-
metriegebildetwerdenkönnen.Si-K1 ist eineLeerstellemit Vierfachkoordination,V4c. Dabei
bestehtmöglicherweiseein Zusammenhangmit Fremdatomenwie Kohlenstoff oderSauerstoff.
K2 ist ein AnregungszustanddesSi-K1-Defekts.Eswurdegefunden,dassbis zu 40% derPlätze
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Abb. 4.30:Transienteneffekteim AbsorptionsspektrumvondeformiertemGaAs.FTIR-Spektrenvonundo-
tiertemGaAsnachDeformationa) unmittelbarnachAbkühlenauf 20K, b) nach1h, c) nach3h, d) nach
12h Verweilzeitbei dieserTemperaturund e) nachZwischenerwärmungauf 130K und erneuterAbküh-
lung auf 20K [91]. Spektrumf) wurdeaneinerundeformiertenReferenzprobegemessen.Deformationin�
001� -Richtungbei873K mit einerRatevon 1 � 6 � 10� 4s� 1 zu12%.

Abb. 4.31: Mittlere Positronen-
lebensdauervon deformiertem
undotiertenGaAsalsFunktion
der Probentemperatur[136].
Die Messungvon τ̄ erfolgte
beimAbkühlen(Kreise)sowie
währenddesAufheizens(Vier-
ecke).EinezweiteMessunger-
folgte nach schnellerAbküh-
lung auf 15K während des
Wiederaufheizens(Dreiecke).
Die Messungerfolgte an der-
selbendeformiertenProbewie
in Abb. 4.30.
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im Kernvon 30Z -Versetzungenmit Y-Defektenund 5% mit K1 besetztseinkönnen.Bei gerin-
gerenDichtensinkt die Beweglichkeit derSchraubenversetzungen rapide[8]. Warumausschließ-
lich Schraubenversetzungen, bzw. 30Z -Partialversetzungenmit Leerstellenassoziiertsind,ist nicht
ganzklar. K ISIELOWSKI siehteinenZusammenhangzumSpannungsfeld[107]. Möglicherweise
liegt esaberauchaneinerhöherenDichtevon Schraubenversetzungen in denuntersuchtenPro-
ben.Aus ESR-Messungenist nichtszu versetzungsgebunden Leerstellenin GaAsbekannt.Das
Hauptproblemin Verbindungshalbleitern ist dasVorkommenvon Kernenmit einemKernspinun-
gleichNull. Damitgibt esüberdieLigandenhyperfeinwechselwirkung breiteunaufgelösteLinien,
die eineBestimmungvon Defektstrukturenerschweren.

Der K1-Defekt zeigt eineBistabilität.Unter Elektroneneinfangwird Si-K2 gebildetentspre-
chendeinermöglichenReaktione��� V4c � V3c � RD [107]. EinesolcheBistabilität für verset-
zungsgebundeneDefektekannauchausunserenMessungenfür GaAsangenommenwerden.Im
BereichdesnahenInfrarotszeigenAbsorptionsmessungenein Transientenverhalten.DieseVer-
änderungentratennur in Probenauf, die unterhoherLast nachder Verformungbei T � 900K
undhohenVerformungsratenauf Raumtemperaturabgekühltwurden.Abb. 4.30zeigtbreiteAb-
sorptionsbanden,wie sieunmittelbarnachAbkühlenauf die Messtemperaturvon 20K undnach
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Abb. 4.32: FTIR-Spektrenvon undo-
tiertemGaAsvor undnachplastischer
Deformation[251].Die Spektrenwur-
den bei 4K vor und nach Beleuch-
ten mit weißemLicht gemessen.Sta-
tischeDeformationin

�
110� -Richtung

bis9% bei823K untereinerLastvon
τs 1 80MPa.

verschiedenenVerweilzeitenaufgenommenwurden.Nach Erhöhungder Temperaturauf 130K
underneuterAbkühlungaufdieMesstemperaturwird dasSpektrumreproduziert,dasunmittelbar
nachdemerstenAbkühlenaufgenommenwordenwar. Die Veränderungenim Spektrumlassen
sichnicht ausschließlichmit denbekanntenBandenfür EL2 unddemo.a. H1-Defektin Zusam-
menhangbringen.Ein Belichtungseffekt trat ausschließlichfür die 1,18eV-Bandeauf und steht
damitausschließlichmit derMetastabilitätdesEL2-Defektsim Zusammenhang.Durchmehrma-
lige MessungdesselbenSpektrumswurdeauchein EinflussdesMesslichtsausgeschlossen.

In den Proben,die dasTransientenverhaltenim FTIR-Spektrumzeigten,wurde ein deutli-
cherSprungin dermittlerenPositronenlebensdauer um 100K gemessen(Abb. 4.31).Der Sprung
wurde nur währendwährenddes langsamenAufheizvorgangsnachdem vorherigenAbkühlen
auf 15K gemessen;bei MessungenwährenddesAbkühlenstrat er nicht auf. Der Effekt ist wie-
derholbarund kann also nicht mit einemAusheilvorgang in Zusammenhanggebrachtwerden.
EbenfallsscheidenÄnderungendesLadungszustandsaus,dasolcheProzessewesentlichgeringe-
re Zeitkonstantenhaben.Bei LagerungderProbebei tiefenTemperaturenwurdeein Anstieg der
Positronenlebensdauerum 5 bis 10ps festgestellt.DieseErholungerfolgteim Zeitraumvon ca.
20h.

Es ist bekannt,dassdasDX-ZentrumeinegroßeStokesverschiebung bei thermischaktivier-
temElektroneneinfangaufweist.Der Übergangist mit einemoffenenVolumenin einemZustand
verbunden,derim zweitenverschwindet.DieserWechselbestehtin einermetastabilenVerrückung
einesDonatoratomsundkannmit Positronenlebensdauermessungen verifiziert werden[115]. Ein
bestimmtesSpannungsfeldist notwendig,um dasDX-Verhaltenhervorzurufen.DieseSpannung
kann entwederin Mischkristallendurch Atome mit einemgrößerenAtomdurchmesserhervor-
gerufenwerdenoderdurchäußerenhydrostatischenDruck. ISTRATOV und VYVENKO [95] ha-
bendurchDLTS- undelektrischeMessungenanCdSfestgestellt,dassdie notwendigeSpannung
zur ErzeugungeinesDX-Zentrumsauchvon einerSchraubenversetzungherrührenkann.Ein ver-
setzungsgebundenes DX-Zentrum wird damit postuliert.Das in unserenMessungengefundene
Verhaltenin deformiertenGaAs-Probenkannbishernicht alssichereIdentifikationeinessolchen
Defektsin GaAsgelten.Sicherist aber, dassder Effekt nur dannauftritt, wenneinehoheRest-
spannungin dennachder VerformungschnellabgekühltenProbenvorliegt. Kein Einflusseiner
Beleuchtungbei tiefen Temperaturenkonntenachgewiesenwerden.Mit welchenDefektendie
deutlicheÄnderungderPositronenlebensdauer zu tunhat,kannnurspekuliertwerden.Esist frag-
lich, ob eineeinfacheLeerstellenalskonkurrierendesEinfangzentrumzudenbei tiefenTempera-
turendominierendenflachenPositronenfallenausreicht,umdendeutlichenAnstieg um5 bis10ps
hervorzurufen.Von REDDY et al. [210] wurde im Zusammenhangmit der Analysevon DLTS-
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Abb. 4.33: Abhängigkeit der EL2-Dichte vom
Verformungsgradvon plastisch deformiertem
GaAs [251]. Die Deformationstemperaturwar
823K. Die durchgezogeneLinie entsprichteiner
sigmoidalenAnpassung.
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Abb. 4.34: ESR-SpektrumdesGa�As-
Antisitesin GaAs[91]. Die Messung
erfolgtein plastischdeformiertemun-
dotiertenGaAs.10% Deformationin�
110� -Richtungbei 673K. Spektrum
bei 6,5K mit einer Mikrowellenlei-
stung von 200mW. Die Dichte der
Ga�As-Antisites beträgtin dieserPro-
be g 8 h 1i � 1016cm� 3.
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Spektrendiskutiert,dassdasEL6-ZentrumDX-Eigenschaftenzeigensollte.

Im nahenInfrarotwird dasSpektrumvonundotiertemGaAsdurchdie1,18eV-Absorptiondes
EL2-Defektsdominiert.NachBeleuchtenbei tiefenTemperaturenlässtsichdieseBandebleichen.
NachplastischerDeformationsteigtdieAbsorptionin diesemBereich,wobeieineklareBandemit
zunehmendemDeformationsgradimmer wenigerausgeprägtist. Dennochbleibt ein deutlicher
Belichtungseffekt erkennbar(Abb. 4.32).Der beobachteteZuwachsderbleichbarenKomponente
desSpektrumswird mit einerZunahmeder EL2-Konzentrationinterpretiert.NachdemMartin-
kriterium [161] ergibt sich die Dichte desbleichbarenEL2 zu NEL2 � b� ��� 0 � 77 � 1016cm  3 ¡ ∆α
mit ∆α � α � 1 � 18eV¡£¢ α � 0 � 75eV¡ . Dabeistellenα � 1 � 18eV¡ und α � 0 � 75eV ¡ die Absorptions-
koeffizientendesDifferenzspektrumsvor und nachdemBleichenbei 1,18und 0,75eV dar. Die
Belichtungwurdeso langedurchgeführt,bis keineÄnderungim Spektrummehrauftrat.Danach
ergibt sicheineDichtevonbleichbaremEL2 im Ausgangsmaterialvon 1 � 6 � 1016cm  3. Die Dich-
te wächstnichtlinearmit dem Deformationsgradund erreicht7 � 6 � 1016cm  3 bei einemDefor-
mationsgradvon 9% (Abb. 4.33).Oberhalbvon 7% ist eineSättigungderKonzentrationzu be-
obachten.Für niedrigeDeformationsgradestimmendie Resultatemit Literaturergebnissenüber-
ein [241]. AusdenobendargestelltenPOLIS-Ergebnissenergabsichein linearerZusammenhang
zwischenPunktdefektdichteundVerformungsgradbis zueinemVerformungsgradvon ca.15%.

KRÜGER undALEXANDER [121] fandeneineSättigungbei 6 � 1016cm  3 für 11% Deforma-
tion für die nichtbleichbareKomponentevon EL2. Der Unterschiedzu denhier gezeigtenFTIR-
Ergebnissenkannzur Ursachehaben,dasszum Nachweisdie ESRgenommenwurde.Während
IR-AbsorptionungeladenesEL2 detektiert,kannESRnurgeladeneEL2-Zentrendetektieren.Die
GrundlagederBleichbarkeit liefert dasDABROWSKI–SCHEFFLER-Modell [41]. Ein metastabiler
Zustandmit einerVGaIAs-Konfigurationwird durcheineninternenElektronenübergangdesAsGa-
Antisitesrealisiert.VorhandeneinnereSpannungenkönnenabereinenÜbergangin diemetastabile
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4 SpektroskopieundMikroskopieverformungsinduzierterDefekte

Abb. 4.35: Versetzungenin plastischdeformiertemSi. StatischeDeformationin
�
213� -Richtungbei 663K

mit einerLastvon τs 1 200MPa, Verformungsgrad2%. Die ProbenorientierungderTEM-Folie ist g 213i ,
(g220¤ 3g220i -Weak-beam-Aufnahme.

Konfigurationverhindern.In gewachsenenundotiertemGaAsgelangderNachweisdermetasta-
bilen LeerstelledesEL2-Zentrumsmittels Positronenannihilation [113]. Der Grundzustandist
aufgrundderpositiven Ladungabstoßendfür Positronen.EineDetektionvon metastabilenEL2-
DefektenmittelsPOLISwar in denplastischdeformiertenGaAs-Probennicht erfolgreich.Wahr-
scheinlichist die Konzentrationim Vergleichzu denkonkurrierendenPositronenfallenzu gering,
um einenmessbarenPositroneneinfanghervorzurufen.

DieKonzentrationvonpositiv geladenenEL2-DefektenwurdemittelseigenerESR-Messungen
untersucht.Die Ergebnissesindkompatibelmit denFTIR-DatenundentsprechenfrüherenErgeb-
nissen[269]. Ein wesentlichesZiel unsererESR-Studienwar derNachweisunddie Bestimmung
derDefektkonzentrationdesmittelsPOLISgefundenenGaAs-Antisites. Die Messungenerfolgten
mit einemmodifiziertenX-Band-SpektrometerBrukerER-200D SRC.¥ Im BereichderdrittenLi-
nie desAs¦Ga-Signalstritt ein Quadruplettmit einersehrkurzenSpin–Gitter-Relaxationszeit auf.
Es kannbei sehrhoherMikrowellenleistungund tiefen Temperaturenvom EL2-Signalgetrennt
werden[120]. Ein solchesSpektrumist in Abb. 4.34gezeigt.Eine eingehendeAnalysedeszu-
grundeliegendenDefektsmit trigonalerSymmetriewurdevon KRÜGER [120] vorgenommenund
mit demGa§As-Antisite identifiziert.Ein ähnlichesSpektrumwurdevon CHRISTOFFEL et al. [35]
in plastischverformtemGaAsgefundenundArsenzwischengitteratomenzugeordnet.Ausgehend
voneinemvergleichbarenSpektrumin GaPkonntenKRÜGER undALEXANDER [121] jedochdie
Zuordnungzu As ausschließen.

Um den Vergleich zu den POLIS-Messungenherzustellen,wurde die absoluteSpindichte
und damit die DefektdichtedurchVergleich der ESR-Intensitätmit einerReferenzprobeermit-
telt. Damit ergab sich eine Dichte der Ga§As-Antisitesin der in Abb. 4.34 gezeigtenProbevon¨
8 © 1ª¬« 1016cm§ 3. Die ausdenESR-MessungengewonneneDichtediesesAntisite-Defektslässt

sich mit der Einfangratein die flachenFallen in Beziehungsetzen,die ausder Anpassungdes
Temperaturverlaufsder mittlerenPositronenlebensdauer oderausGl. 4.21 auf Seite55 an den-
selbenProbenbestimmtwurde.Es ergabensich die gleichenrelativen Änderungender Positro-
neneinfangrateundderausderESRbestimmtenKonzentrationGa§As ® mit derVariationderDe-¯

Die Messungenerfolgtenvon C. G. Hübnerin derArbeitsgruppevonE. Weber, Berkeley
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4.6 Elektronenmikroskopievon Versetzungen

Abb. 4.36: TEM von Versetzungenin
undotiertemGaAs nach 1% Defor-
mation bei 823K in ° 213± -Richtung.g 213i -Folienorientierung,die Markie-
rungentspricht1µm.

formationstemperatur, derVerformungsrateundderOrientierungderDeformationsachse.Damit
ist essehrwahrscheinlich,dassderselbeDefekt mit POLIS und ESRgemessenwurde.Mit der
unabhängigenBestimmungvon Ga§As ® kannderTrappingkoeffizient für dieflachePositronenfalle
angegebenwerden.Trägt mandie EinfangrategegendieseKonzentrationauf, ergibt sich nähe-
rungsweiseeineGerade.Der Anstieg dieserGeradenist derTrappingkoeffizient (vgl. Gl. 4.3auf
Seite37),dersichzu

¨
2 ² 6 © 0 ² 3ª&« 1016s§ 1 ergibt [134]. Bei deno.a.DichtendesGa§As wurdedie-

serWert benutzt,um ausdenEinfangratenzu denDichtenzu gelangen.Der hier bestimmteWert
desEingfangkoeffizientenliegt nahebeidemvonSAARINEN etal. [215] in elektronenbestrahltem
GaAsbestimmtenWert von 5 « 1016s§ 1.

4.6 Elektr onenmikr osk opie von Versetzung en

Um die MorphologiederdurchplastischeDeformationerzeugtenVersetzungenzu charakterisie-
ren, wurdenkonventionelletransmissionselektronenmikroskopische Untersuchungenangestellt.
DurchstrahlbareFolien wurdenin OrientierungderHauptgleitebenedurchüblicheSchneid-und
Polierprozesseund anschließenderchemischePräparationbzw. Ionenstrahlabdünnung mit Ar-
Ionen hergestellt. In einigenFällen wurdendie Probender spektroskopischen Untersuchungen
genutzt,diealsScheibensenkrechtzurDeformationsachseausderMitte desdeformiertenBarrens
herausgeschnittenwurden.Die TEM-ExperimentewurdenamHöchstspannungselektronenmikro-
skop JEM1000¥ durchgeführt,dasmit einerBeschleunigungsspannung von 1MV arbeitet.Eine
BestimmungderBurgersvektorenderVersetzungenerfolgteentsprechendderAuslöschungsregel
g « b ³ 0 (g Beugungsvektor)[47]. Um dieLinienrichtungzubestimmen,wurdenKippexperimen-
temit großenWinkelndurchgeführt.VersetzungsdichtenwurdendurchMessungderGesamtlänge
in einembestimmtenVolumenerhalten.Dabeiwurdedie lokale Probendicke durchAuszählung
derExtinktionssteifenunterZweistrahlbedingungabgeleitet.

Bei Deformationvon Si in Einfachgleitorientierung sind die meistenVersetzungensehrge-
radlinig und in ´ 110µ -Richtungenausgerichtet(Abb. 4.35).Daspassiertumsopronouncierter, je
tiefer die Temperaturist undumsohöherdie Last.Eine Verformungvon Si bei verhältnismäßig
tiefenTemperaturenerfordertjedocheineVordeformation,um genügendbeweglicheVersetzun-
genzur Verfügungzu stellen.DieseVorverformungwar bei der Probein Abb. 4.35bei 1073K
untereinerLastvon12MPadurchgeführtworden,wobeiderVerformungsgradunter1% lag.Die
Versetzungenin solchendeformiertenProbensindausführlichvonderAlexander-Gruppein Köln¯

amMax-Planck-Institutfür MikrostrukturphysikHalle
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(a) (b)

(c)

Abb. 4.37: TEM-Aufnahmenvon Versetzungenin deformiertem ° 213± -orientiertenGaAs:Te bei unter-
schiedlichemDeformationsgrad[138]. (a) 0,7% Deformation bei 823K, (b) 0,5% Deformation bei
923K, (c) 2,9% Deformationbei 823K. Die Deformationsratebei allen Probenwar 5 ¶ 10· 5s· 1. ¸ 213¹ -
Folienorientierung.Die Markierungenentsprechen1µm, derBeugungsvektorist vom Typ 220.

(a) (b)

Abb. 4.38: Versetzungsstrukturin plastischdeformiertemGaAs (a) unmittelbarnachder Verformungin° 213± -Richtungund (b) nachzusätzlicherTemperungbei 1048K. Die statischeDeformationbis zu 0,9%
war bei 923K mit einerLast von τs º 8MPa. TEM-Hellfeldaufnahmen.Die Markierungenentsprechen
1µm [139].
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4.6 Elektronenmikroskopievon Versetzungen

Abb. 4.39: TEM von Versetzungsdipolenin pla-
stisch deformiertem GaAs [131]. (a) Multi-
polanordnung,(b) Abschnürungprismatischer
Versetzungsringe.Die Deformationerfolgte in° 213± -Richtung, TEM-Aufnahme entlang der
primärenGleitebene.Die Vergrößerungist für
beideAufnahmendieselbe. (a)

(b)

untersuchtworden(zurÜbersichtsieheALEXANDER [2]). DieseMethodederVerformungerzeugt
regulärehexagonaleVersetzungskonfigurationen von weit aufgepaltenen60» - undSchraubenver-
setzungssegmenten,diehauptsächlichin derprimärenGleitebeneliegen.Versetzungenin anderen
Gleitsystemensindwenigergeradlinig.Die Gesamtversetzungsdichte lag in dergezeigtenProben
bei 4 « 109 cm§ 2, wobeiderAnteil anSchraubenversetzungen bei 15% lag.

In GaAsgelingtesnicht,sowohlausgerichteteVersetzungskonfigurationen wie in Si durchein
Kompressionsexperimentzu erzeugen.Dabeispieltnicht nurein niedrigeresPeierlspotentialeine
Rolle, sondernauchder Beitrag von VersetzungenunterschiedlicherPolaritätmit unterschied-
lichen Geschwindigkeiten. Die

¨
213ª -Orientierungder abgebildetenGaAs-Probein Abb. 4.36

machtdeutlich,dasseinhöhererAnteil vonStörgleitprozessenaufdensekundärenGleitebenenak-
tiviert wurde,derzuSchneidprozessenmit denVersetzungendesprimärenGleitsystemsführt.Der
Anteil von Störgleitprozessenauf sekundärenGleitebenensteigtmit wachsenderVerformungsra-
te. Trotzdemsind die Gleitprozesseim primärenGleitsystemaberdominant.Die Analyseder
Burgersvektorenergibt, dassetwa 80% der VersetzungendenprimärenBurgersvektor a¼ 2  011®
besitzen.Dasist auchausdemdeutlichhöherenSchmidfaktor desSystemsPQ im Vergleich zu
denanderen(Tab. 3.1 auf Seite22) zu erwarten.Die meistenVersetzungensind vereinzeltbei
diesemDeformationsgrad,aberwie Abb. 4.36zeigt,könnenProzessedersubkorngrenzenartigen
Anordnungvon Versetzungenbereitsim Easy-Glide-Bereichbeginnen.

Die Veränderungder Versetzungsstukturmit demVerformungsgradzeigt Abb. 4.37.Um ei-
ne Beziehungzu denPositronenexperimentenherzustellen,wurdenexakt dieselbenProben,wie
bei den POLIS-Messungenfür die TEM-Abbildung genommen.Die in Abb. 4.37b und c ge-
zeigtenVersetzungsstrukturen gehörenzu denProbenB und C von Abb. 4.7 auf Seite47. Die
Probevon Abb. 4.37a zeigteein Lebensdauerspektrum,wasidentischmit demAusgangsmateri-
al (ProbeA in 4.7) war. Zunächstsind beim niedrigenVerformungsgradeinzelneVersetzungen
auszumachen(Abb. 4.37a),mit beginnenderTendenzzur Dipolbildung(Abb. 4.37b). Der Anteil
von Schraubenversetzungen lag bei ca.10%. Die UntersuchungdesAufspaltungsverhaltens mit-
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Abb. 4.40: HREM-AufnahmeeinesVersetzungs-
dipols in plastisch deformiertem Si. A1–A2
und B1–B2 bezeichnendie Positionender bei-
den Stufenversetzungenmit ihren a½ 6 ¾ 211¿ -
Partialversetzungen.Die Aufspaltungsweiteder
Stufenversetzungenbeträgt6nm (AufnahmeP.
Werner, Halle).

tels Weak-beam-Mikroskopie ergabeineDissoziationin ShockleyschePartialversetzungen,wo-
bei die SeparationsweiteÀ 5nm betrug.Die Versetzungsdichtesteigtvon 3 « 107 und 6 « 107 auf
22 « 107 cm§ 3 (Abb. 4.37a, b und c). Mit wachsendemDeformationsgradwerdenStufenverset-
zungsdipole,Knäuelvon VersetzungenundEinzelversetzungen,die in Dipole abknicken, domi-
nant.EstretenkleineVersetzungsringeauf,die einenDurchmesservon bis zu 100nm haben.

Abb. 4.38zeigtVeränderungen,die in deformiertemGaAsnachzusätzlicherthermischerBe-
handlungauftreten.Der Ausgangszustandderbei 923K deformiertenProbezeigtein irreguläres
Netzwerkmit Einzelversetzungen,Dipolen und kleinenVersetzungsringen.Eine genauereAna-
lyse dieserRinge zeigt, dasses sich zum Großteil um prismatischeVersetzungsringehandelt,
aberaucheinigeFrankscheStapelfehlerringeauftreten.NachTemperungbei 1048K unter Ar-
Schutzgasfür 30min ist dieVersetzungsdichtezumZustandnachderVerformungkaumverändert
undbeträgt7 « 107 cm§ 3. ManfindetnunverstärktprismatischeVersetzungsringe,dieausderEin-
schnürungvon Stufenversetzungsdipolen entstandensind.ZusätzlichtreteneinigewenigeFrank-
scheVersetzungsringevom Leerstellentypauf mit einerDichte Á 1014cm§ 3 auf. DasAuftreten
dieserRingekannmit demAusheilenderdreidimensionalenLeerstellagglomeratein Verbindung
stehen,dasin diesemTemperaturbereichauftritt (Abb. 4.9 auf Seite48). Die Leerstellencluster
sind aufgrundihrer Kleinheit im TEM nicht sichtbar. In einigenFällengelanges,wenigeVoids
von 50nm bis 100nm bis Durchmesserin plastischdeformiertemSi abzubildenunddurchihren
Fresnelkontrast[212] zu identifizieren.Die DichtediesergroßenLeerstellenaggregateist aberviel
zugering,um in derPositronenannihilation einenmerklichenEffekt zu erzielen.

Stufenversetzungsdipole bildendascharakteristischeElementderVersetzungsstukturin GaAs
beihöherenVerformungsgraden.DieseDipolekönnensichzumultipolartigenGebildenanordnen,
wieAbb. 4.39demonstriert.Die BildungderDipoleist überzweiMechanismendenkbar. Dererste
ist die paralleleAusrichtungvon StufenversetzungenunterschiedlichemBurgersvektorsaufgrund
derelastischenWechselwirkung.DerdominanteProzessin denuntersuchtendeformiertenGaAs-
Probenist aberdie Bildung von Dipolen durchdasGleitenvon Schraubenversetzungen. Dieser
Mechanismussetztdie Existenzvon Sprüngen,bzw. Supersprüngenmit einerHöhehj Â b vor-
aus.DieseSprüngesindnichtgleitfähigundkönnenderBewegungderSchraubenversetzungnicht
folgen.FürdieExistenzgepinnterSprüngeaufSchraubenversetzungengibt esfolgendeMöglich-
keiten:SolcheSprüngewerdenzumeinenbeimDoppelquergleitenderSchraubenversetzungen ge-
bildet,wennz.B. einGleithindernisüberwundenwerdenmuss.DerandereFall ist dieEntstehung
nichtgleitfähigerSprüngebeim Schneidenvon Versetzungen.Als ResultatdesWeggleitensder
SchraubeunterZurückbleibendesSprungswird ein langerStufendipolausgezogen.Überschreitet
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(a) (b)

Abb. 4.41: TEM von Versetzungsstrukturenin GaAs,das4% deformiertwurde bei 773K (a) in ° 110± -
Richtung,(b) in ° 001± -Orientierung.TEM-Hellfeldaufnahmen.Die Markierungenentsprechen1µm.

dieHöhedesSprungseinegewissekritischeDistanz,dievonderelastischenWechselwirkung der
Stufenversetzungenbestimmtist, könnensichbeideStufenversetzungenaneinandervorbeibewe-
genundderDipol driftet auseinander[92]. Im Zusammenhangmit denStufenversetzungsdipolen
werdenoft Versetzungsringebzw. KettensolcherRingegefunden(Abb. 4.39b). DieseDefekte
stellenprismatischeVersetzungsringedar, d.h. derBurgersvektorliegt nicht in derRingebene.Sie
entstehenausdenDipolendurchAbschnürungsreaktionen derStufenversetzungenmit entgegen-
gesetztemVorzeichendesBurgersvektors.DasVorkommenvonStufenversetzungsdipolenunddie
Generationvon ganzenReihenvon Versetzungsschleifenwar auchin plastischdeformiertemInP
vonLUYSBERG etal. [151] gefundenworden.Die HREM-AufnahmeeinesVersetzungsdipolesin
plastischdeformiertemSi zeigt Abb. 4.40.Die beidenStufenversetzungensind in Shockleysche
PartialversetzungenaufgespaltenundhabeneineAufspaltungsweitevon 6nm.Der Abstandzwi-
schendenbeidenStufenbeträgtca.14nm. An denPartialversetzungenist ein verschwommener
Kontrastzu erkennen,wie er schonvon BOURRET et al. berichtetwurdeund der entwedermit
demSpannungsfeldoderdemEinbauvon Punktdefektenzusammenhängt[22].

Bei Deformationin Vielfachgleitorientierung beobachtetmanhäufigdasAuftretenvon Di-
polreihensenkrechtzu denSchraubenversetzungen(Abb. 4.41).Der Anteil derSchraubenverset-
zungenbei einerVerformungsratevon 1 « 10§ 4 s§ 1 liegt bei 25% undist damithöheralsbei Ein-
fachgleitorientierung. Bei einerVerformungsratevon 1 « 10§ 3 s§ 1 war der Anteil etwa 10% und
lag damit im Bereich,derfür Einfachgleitorientierung gefundenwordenwar. Sehrlanggestreckte
Schraubenversetzungen, von denenStufenversetzungsdipole anAusbauchungenausgezogenwer-
den,sind in Abb. 4.41a sichtbar. DieseTatsachewurde auchbei der Verformungvon Si kon-
statiert[106]. Es kommt bedingtdurchdie Schneidprozessevon Versetzungengleichberechtiger
Gleitsystemezur Bildung von Versetzungsknotenund-knäuel(Abb. 4.41b). Versetzungsreaktio-
nenführenzumAuftretenvon Lomer–Cottrell-Versetzungen.
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5 Diskussion von Modellen der
Punktdef ektg eneration

5.1 Elementarmec hanismen

Die herausragendeEigenschaftin dendeformiertenHalbleitermaterialienist dasAuftreteneiner
hohenKonzentrationvon Leerstellen,die stabilisiertwerdendurchdie AnlagerunganVersetzun-
genbzw. durchdieBildungvonAgglomerationen.Bemerkenswertist außerdem,dassbeidensta-
bilenLeerstellenclusternim RahmenderEmpfindlichkeit derverwendetenPositronenannihilation
kein Wachstumsprozessder Clusterbei variiertenDeformationsbedingungen beobachtetwerden
kann.Damitergibt sichdie FragenachderHerkunftderLeerstellen.

Eserscheintmöglicherweisenaheliegend,voneinerEmissionvonPunktdefektenin Folgedes
einfachenKletternsvon Stufenversetzungenauszugehen.AllerdingssolltedieserProzesserstbei
höherenTemperaturenund Spannungenvonstattengehen.So habenWEERTMAN und WEERT-
MAN [270] die ÄnderungderGleichgewichtskonzentration von Punktdefektenin derNäheklet-
ternderVersetzungenfür dasHochtemperaturkriechenvonMetallenberechnet.In Halbleiternwird
i. a.die EntfestigungsstufeIII derSpannungs–Dehnungs-Kurve mit Kletternvon Versetzungenin
Zusammenhanggebracht(Gl. 3.11auf Seite26). Bei moderatenTemperaturenkannam Beginn
derplastischenVerformungein Kletterbeitragausgeschlossenwerden.CUITIÑO undORTIZ [40]
habendaraufhingewiesen,dassdie Emissionund die Absorptionvon Leerstellenkeinegleich-
wahrscheinlichenVorgängesind.EineaufderVersetzungeingebauteLeerstellekanndurchPipe-
Diffusion unverzüglichzu einemSprungtransportiertwerden.Damit wird der Sprunglediglich
verschobenunddieLinienenergie ändertsichnicht.Die gesamteEnergiebilanzist aberpositiv, da
die Bildungsenergie derLeerstellegewonnenwird. Auf deranderenSeitewird die Emissionvon
Leerstellendamit unwahrscheinlich,wennnicht derEnergiegewinn durchdenAbbauvon Span-
nungengrößerist alsdieBildungsenergie desPunktdefekts.Weiterhinist beimEinbauvonPunkt-
defektenim Versetzungskern zu berücksichtigen,dassin der Wechselwirkung mit Kinken und
Rekonstruktionsdefekten energetischgünstigeKonfigurationenentstehenkönnen(Abschn.2.2).
Die reguläreVersetzunglinieist somitehereineSenke alseineQuellevon Leerstellenunterden
hierbetrachtetenrelativ niedrigenTemperaturenundSpannungen[164].

MOTT [169] war dererste,derein Modell für einegleitendeSchraubenversetzungmit Sprün-
genentwickelte.Die späteretheoretischeBeschreibungstammtvon BARRETT undNIX [13]. Für
Schraubenversetzungen kommenVersetzungsschneidprozesse und Quergleitenals grundlegende
MechanismenzurEntstehungvonSprüngenin Frage.BeideProzessesindfür eineReihevonMa-
terialieneingehendstudiertworden[10,16,165,265,266,285]. EinführendeDarstellungenfindet
manbei HULL, BACON [92] undAMELINCKX [9]. DasDoppelquergleitenvon Schraubenverset-
zungenerzeugtkurzeAbschnitteauf der Quergleitebene,die in der Gleitrichtungder Schraube
nicht folgenkönnen.BeimSchneidenvonVersetzungenwerdenVerschiebungenderVersetzungs-
linien erzeugt,die den Beträgenund Richtungender Burgersvektorsentsprechen.Nach dieser
Regel entstehtauf derVersetzungmit demBurgersvektorb1 in Abb. 5.1ein Sprung,auf derVer-
setzungmit b2 nicht. Je nachOrientierungder Burgersvektorenkönnendie Verschiebungenin
derGleitebeneliegenoderauchnicht und demzufolgeKinken oderSprüngedarstellen.Es lässt

79



5 Diskussionvon ModellenderPunktdefektgeneration

ÃÅÄ
Æ�Ç

ÈÅÉ

Ê�Ë

Abb. 5.1: SchneidenvonStufenversetzungennachHULL undBACON [92]. Die Burgersvektorenb1 undb2
stehensenkrechtaufeinander. NachderAbwärtsbewegungderVersetzungmit b2 entstehtauf deranderen
Versetzungein Sprung,der alsVerschiebung in Richtungb2 aufgefasstwerdenkann.Umgekehrterzeugt
die Versetzungmit b1 aucheineentsprechendeVerschiebung,die aberparallel zu der erstenVersetzung
verläuftundfolglich keinenSprungproduziert.
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ÒÔÓCÕ�Ö ×&Ø�ÙÛÚ�Ü Abb. 5.2: Entstehen von Stufenversetzungs-
dipolen durch Jog dragging. Bei elementa-
rer SprunghöhewerdenLeerstellenoder Zwi-
schengitteratomeemittiert.Bei teilweiserAnni-
hilation von Dipolsegmentenentstehenprisma-
tischeVersetzungsringe[131].

sich leicht überlegen,dassdie Sprüngebzw. Kinken, die auf dieseWeiseauf reinenStufenver-
setzungenentstehen,immer der Bewegungder Versetzungfolgen können,alsogleitfähig sind.
Dagegen werdenbeim Aufeinandertreffen von Schraubenversetzungen Segmentein Stufenori-
entierungerzeugt,die zwar entlangder Schraubeleicht verschiebbarsind,abersich nicht mehr
konservativ mit demGleitenderVersetzungbewegenkönnen.JenachSprunghöheproduziertdie
gleitendeSchraubenversetzungverschiedeneResultate.Bei elementarerHöhewerdenPunktde-
fekte emittiert. Bei einemSupersprungÝ entstehenkeine Leerstellenoder Zwischengitteratome
mehr, sondernein Stufenversetzungsdipol wird aufgezogen(Abb. 5.2).EineteilweiseAnnihilati-
on desDipols liefert prismatischeVersetzungsringeund führt zur Emissionvon Punktdefekten.
Bei sehrhohenSprüngenwird die anziehendeWechselwirkung der beidenStufenversetzungen
schwach,undsiekönnensichunabhängigvoneinanderbewegen.Der Supersprungstellt dannei-
neeinarmigeFrank–Read-Quelledar. Ein ähnlichesBild ergibt sichbeimDoppelquergleitender
Schraubenversetzung.

AusderGeometriedesSchneidprozesseslässtsichbestimmen,wieviel Punktdefektegebildet
werden.AMELINCKX [9] berechnetdie ZahlderPunktdefekteproLängeneinheitals

Njd Þ 1
Ω

ξξξ 1 ß u à ξξξ 2á
ξξξ 1 ß u à ξξξ 2

á b1 ß u à b2 (5.1)

(Ω Atomvolumen,u BewegungsrichtungderVersetzungmit demBurgersvektorb1 unddemLinienvektor
ξξξ 1, b2 undξξξ 2 BurgersvektorundLinienrichtungderzweitenVersetzung).â

DieseSprüngehabenin Verbindungshalbleiternentsprechendihrem unterschiedlichenVorzeicheneineα- und
β-Polarität.
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5.1 Elementarmechanismen

Abb. 5.3: StruktureinesaufgespaltenenVer-
setzungssprungsauf einer Schraubenverset-
zung mit Burgersvektor DB [135]. Die
Sprungebeneist untereinemspitzenWinkel
zurGleitebene.DasThompsontetraederzeigt
dieentsprechendenGleitebenenundBurgers-
vektoren.Der SchnittentlangXY im rechten
Teil illustriert dieAufspaltungdesSprungsin
eineShockleyscheundFrankschePartialver-
setzungmit denBurgersvektorenβββD undBβββ .
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Der ersteFaktorbestimmtdasVorzeichen,derzweiteüberdasVolumenb1 � u � b2 die Zahl der
Defekte.DieseFormelgilt ganzallgemeinfür Stufen-,Schrauben-undgemischteVersetzungen.
Bei positivemVorzeichenwerdenZwischengitteratomeemittiert,bei negativemLeerstellen.

In Materialienmit kubischflächenzentriertemGittersinddieVorgängederSprungbildungund
Punktdefektemissioninsofernkomplizierter, dadieAufspaltungderVersetzungenin Partialverset-
zungenberücksichtigtwerdenmuss.Die gängigeVorstellungist, dasssichdieVersetzungenbeim
SchneidenzunächstunterWirkung derelastischenVerzerrungsfeldereinschnüren.Es folgt dann
die AufspaltungderVersetzungin derSprungebene.Die Art der beteiligtenPartialversetzungen
ist abhängigvom CharakterderVersetzungundderOrientierungdesSprungs[85]. In Abb. 5.3ist
ein Beispielfür die StruktureinesaufgespaltenenSprungsauf einerSchraubenversetzungwider-
gegeben.DasAbknickenderdissoziiertenVersetzungenin die Sprungebenepassiertentlangvon
Stair-rod-Versetzungen vom Typ a¼ 6 ´ 110µ . Die AufspaltungdesSprungserfolgt in derSprung-
ebenein eineShockleyscheundeineFrankschePartialversetzung.Die FrankscheVersetzungmit
einemBurgersvektorvom Typ a¼ 3 ´ 111µ ist einereineStufeundist diepunktdefektproduzierende
Versetzung� . Beim AbbauderHalbebeneentlangXY werdenZwischengitteratomeemittiert, im
entgegengesetztenFall Leerstellen.In einer eindrucksvollen molekulardynamischenSimulation
konntenZHOU et al. [285] die Emissionvon LeerstellenundkurzenLeerstellenkettenansolchen
aufgespaltenenVersetzungssprüngenin Kupferdemonstrieren.

Die KletterbewegungderFrankschenPartialversetzungimpliziert in derDiamant-oderZink-
blendestruktur, dassfür die WiederherstellungeineräquivalentenVersetzungspositionimmerdie
EmissionoderAbsorptionvon PunktdefektenbeiderUntergitter erforderlichist. Dasbedeutetfür
GaAs,dassentwederimmer VGa und VAs oderIGa und IAs erzeugtwerden†. DasJog dragging
solltealsoin GaAsbei Sprüngenmit dementsprechendenVorzeichennachGl. 5.1 in eineKette
von Doppelleerstellenresultieren.Zieht man die Resultatevon Abb. 4.11 auf Seite50 in Be-
tracht,so ergibt sich, dassdieseKettenwenigerstabil als dreidimensionaleClustersind. Es ist
alsowahrscheinlich,dasssicheinGroßteilderemittiertenVakanzenunmittelbarandergleitenden
SchraubenversetzungdurchatomarePlatzwechselentlangderKetteso langeumordnen,bis eine
stabileClusterkonfigurationerreichtist. Nebender im Abschn.4.4.1gegebenenBegründungder
Ladungsneutralitätfür dieWahl von Leerstellenaggregatenmit gleicherZahlVGa undVAs, liefert
alsoauchdie Herkunft derLeerstellenausdemJog dragging eineBegründungfür dieseHeran-
gehensweise.Im ErgebnisdesGleitensvon sprungbehaftetenSchraubenversetzungen bildensich
alsovornehmlichstabileLeerstellenagglomerate. Die Existenzvon Doppelleerstellenoderkur-
zenLeerstellenketten ist nicht auszuschließen.Eine kleine Aktivierung reicht aberaus,um sie
entwederauf derVersetzungeinzubauenoderin einenstabilenLeerstellenclusterzu überführen.
AnalogeAussagengeltenauchfür Si, wobeidieGrößederstabilenLeerstellenclustereineandere�

In Abb. 5.3 ist für alle Burgersvektorendie Thompsonnotationgewählt worden.Es gilt AB � a� 2 � 110� , Aααα �
a� 3 � 111� , Bααα � a� 6 � 112� , αβαβαβ � a� 6 � 110� .

†Die Absorptionvon PunktdefektenerforderteineÜbersättigungim Kristall undsoll hier im Zusammenhangmit
derplastischenDeformationnichtbetrachtetwerden.
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5 Diskussionvon ModellenderPunktdefektgeneration

ist.
Die EmissionvonZwischengitteratomenüberdenAbbauderHalbebenederFrankschenParti-

alversetzungist ebensowahrscheinlichwie dieLeerstellenbildung.EinPaarvonSprüngenmit ent-
gegengesetztemVorzeichen,wie von WIDER etal. [273] beschrieben,kannentwederdurchGleit-
bewegungentlangderVersetzungannihilieren,oderführt zursimultanenEmissionvonLeerstellen
undZwischengitteratomen.Auch bei denInterstitials gilt, dasssiein beidenUntergitternerzeugt
werden.Die hoheBeweglichkeit der Eigenzwischengitteratomein Halbleiternführt dazu,dass
Sekundärreaktionenauftretenkönnen.NebenderRekombinationderFrenkelpaareIGa � VGa � 0
undIAs � VAs � 0könnenAntisite-DefekteentsprechendIGa � VAs � GaAs undIAs � VGa � AsGa
gebildetwerden.Die Positronen-und ESR-Messungenkonntendenersteren,FTIR-Absorption
undESRdenzweitenDefekttypnachweisen.EineweitereMöglichkeit für ReaktionenderZwi-
schengitteratomestellt die Bildung von stabilenClusternvon Interstitials bzw. die Zusammenla-
gerungzuFrankschenStapelfehlerringenvom Zwischengittertypdar. SolcheRingewarenin eini-
genTEM-Aufnahmengefundenworden.DurchdiemöglichenSekundärreaktionenist dieausden
spektroskopischenUntersuchungenbestimmteLeerstellendichtenicht identischmit derursprüng-
lichenZahldergebildetenVakanzen.AusdenparallelenVerlaufderbestimmtenLeerstellen-und
Antisite-Konzentrationen(Abb. 4.15 auf Seite55 und Abb. 4.16 auf Seite56) kannaberdavon
ausgegangenwerden,dasssichein stationärerZustandzwischendengenanntenReaktionenein-
stellt.

5.2 Punktdef ektbilanz in deformier ten Materialien

Wennmanvon einemGenerationsmechanismusvon LeerstellenüberdasJog dragging ausgeht,
kannmaneineRatengleichungfür dieKonzentrationdersoerzeugtenÜberschussdefekteaufstel-
len.Die ÄnderungderÜberschussleerstellenkonzentration ergibt sichentsprechend

ċV  ċf
V ! ċa

V (5.2)

auseinemBildungs-undeinemVernichtungsterṁcf
V und ċa

V . Essoll angenommenwerden,dass
die Bildung entlangvon SprüngenanSchraubenversetzungen erfolgt.Die thermischeKonzentra-
tion von Sprüngen[85]

cj  Gb3

4π " 1 ! ν # kBT $
diebeiderHochtemperaturdeformation vonMetallenin dieBetrachtungeinbezogenwerdenmuss
[166], soll hier vernachlässigtwerden.Als ein empirischenAnsatzfür die GenerationdurchJog
dragging und die Annihilation von Leerstellenan Versetzungenwährendder plastischenDefor-
mation(Leipneretal. 1994[139]) ergibt sich

ċV  δsvρd

Ef
! ξ ρdcVDV %

Der Faktor δs im Bildungstermċf
V berücksichtigt,dassnur Sprüngeauf Schraubenversetzungen

– und hier auchnur diejenigenmit dementsprechendenVorzeichennachGl. 5.1 – Leerstellen
erzeugen.ξ im Annihilationstermċa

V ist die Effektivität der Versetzungenals Leerstellensenke.
Die Versetzungsgeschwindigkeit wird mit Gl. 3.2 auf Seite21 angesetzt.Darausfolgt für den
stationärenFall

cV  Bτ m
s

ξ D0
V

δs

Ef
exp

& ! Em ! U
kBT ' (5.3)

mit derDiffusionskonstanten derLeerstellen

DV  D0
V exp

& ! Em

kBT '
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5.2 Punktdefektbilanzin deformiertenMaterialien

(D0
V Vorfaktor, Em Migrationsenergie).

Aus Gl. 5.3 ergibt sich,dassdie erzeugteLeerstellenkonzentration nicht von derDichtederVer-
setzungenabhängt.Trotz derUnsicherheitendernumerischenFaktorenkannmanableiten,dass
dieDiffusionskonstantederLeerstelleneinenentscheidendenEinflusshat.Mit denvon SIETHOFF

durchDeformationbestimmtenGrößen(Tab. 3.3aufSeite33) ist derenDiffusivität in demunter-
suchtenTemperaturbereichin Si höheralsin GaAs.Die experimentellgefundenegeringereDichte
von agglomeriertenLeerstellenkönntealsomit einerhöherenRückdiffusionswahrscheinlichkeit
derLeerstellenzu denVersetzungenzu tunhaben.

EinenähnlichenAnsatzwie Gl. 5.2 hattenbereitsfrüher MECKING und ESTRIN [164] vor-
gestellt.Sie führendenGenerationstermalsein Energieanteilχ anderplastischenVerformungs-
energie ein,derin die Bildung von Leerstellengestecktwird,

ċf
V  χτsε̇

Ef
% (5.4)

Die Leerstellenbildungsenergie Ef  βGb3 ist sicherlichvon derselbenGrößenordnungwie die
thermischeLeerstellenenergie. Damit ist derGrößenfaktorβ ( 6 für GaAs.Die Annihilation der
Leerstellengeschiehtüberdie Diffusionzu Senkenmit demAbstandl undesergibt sich

ċa
V  DV

l2 ∆c % (5.5)

Nimmt manausschließlichVersetzungenalsLeerstellensenkenan,folgt l2  1) ρd. Fürdenstatio-
närenFall ist zunächst

∆c
cV

 χ
β

τsε̇
G

l2

Dsd

unter EinführungdesSelbstdiffusionskoeffizienten (Gl. 3.12 auf Seite26) Dsd  cVb3DV . Aus
Gl. 3.8aufSeite24ergibt sich,dassdieVersetzungsdichtewährendderDeformationeinenMaxi-
malwert von " τs ) G# 2 nicht überschreitenkann.Damit kannmanschreiben

∆c
cV

 χ
β

ε̇b2

Dsd

G
τs

% (5.6)

Die Temperaturabhängigkeit dieserÜberschussleerstellenkonzentration ergibt sich hier im We-
sentlichenausdemTemperaturverlaufdesSelbstdiffusionskoeffizienten. Siewurdemit denDaten
ausTab. 3.3exemplarischfür GaAsundInP berechnetundist in Abb. 5.4 für eineSpannungvon
10MPaundeineDeformationsratevon 1 � 10* 5 s* 1 dargestellt� . Für beideIII–V-Halbleiterergibt
sich ein identischerVerlauf, wenndie Deformationstemperaturauf die Schmelztemperaturnor-
miert wird. Da esnurum die AbschätzungdesprinzipiellenVerlaufsgeht,wurdederunbekannte
Faktorχ nichtberücksichtigt.

Der damit phänomenologischbegründbareAnstieg derLeerstellenkonzentration mit sinken-
der Deformationstemperaturwurde auchexperimentellgefunden.Allerdings wird beim Unter-
schreiteneiner bestimmtenTemperaturein Absinken beobachtet(Abb. 4.18 auf Seite58). Die
o.a. BeziehungenbeschreibenoffenbardiesenBereichnicht mehrrichtig. Man kannfür Gl. 5.3
annehmen,dassder Faktor δs als der Anteil der Sprünge,die Leerstellenproduzieren,sich mit
derTemperaturändert.SokönnteauseinerkleinerenGleitgeschwindigkeit derSchraubenverset-
zungbei niedrigenTemperatureneinegrößereBeweglichkeit derSprüngeentlangderVersetzung
resultierenunddamiteinegrößereWahrscheinlichkeit derAnnihilation von Sprüngenmit unter-
schiedlichemVorzeichen.�

NebendenDiffusionsdatenvon Tab. 3.3 wurdeverwendet:für GaAs:G � 4 + 85 , 1010Pa, b � 4 , 10- 10m, Tm �
1511K, für InP:G � 3 + 6 , 1010Pa,b � 4 + 15 , 10- 10m, Tm � 1331K.
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Abb. 5.4: BerechneteÜberschussleerstellen-
konzentrationin GaAs und InP in Abhän-
gigkeit vonderDeformationstemperaturnach
Gl. 5.6 bei einer Verformungsratevon 1 .
10/ 5s/ 1 undeinerSpannungvon10MPamit
SelbstdiffusionsdatenausTab. 3.3

Gl. 5.6 gibt eineProportionalitätzwischengenerierterLeerstellenkonzentration und Verfor-
mungsratean, die mit der OrowanbeziehungauchausGl. 5.3 folgt. BeideGleichungenzeigen
keineexplizite Abhängigkeit von derVersetzungsdichte.In dervon MECKING undESTRIN [164]
abgeleitetenBeziehungwird von einemstationärenZustandausgegangen,der im Realfall nicht
erfüllt ist. Die Versetzungsdichtesteigtmit derVerformungsrate,undmankanndemzufolgeeine
Proportionalitätvon∆c ∝ ε̇1* 10 m erwarten.In Gl. 5.3kanndieSenkeneffektivität ξ eineFunktion
derVerformungsratebzw. VersetzungsdichteseinunddamitAbweichungenvom linearenZusam-
menhangbewirken.Generellist zu bemerken,dassGl. 5.5von einerAnnihilationsreaktionerster
Ordnungausgeht.Ein allgemeinerAnsatzmüsstelauten

ċa
V  K∆cs

(K Reaktionskonstante,sReaktionsordnung),
worausebenfalls Abweichungenvon derdirektenProportionalitätfolgenwürden.

In denexperimentellenErgebnissenwarfür niedrigeVerformungsratenin derlog–log-Darstel-
lungderDefektdichtegegendieRateeinAnstieg zwischen0,2und0,7gefundenworden,dermit
den theoretischenAnsätzenzu vergleichenwäre. Bei höherenRatenergab sich ein geringerer
Anstieg. Schließlichwurdebei Mehrfachgleitorientierung eineKonstanzderLeerstellenzahlmit
Variation der Deformationsrategefunden(Abb. 4.17 auf Seite56). Das deutetauf eine Verän-
derungim Deformationsmechanismushin. Gl. 5.3 gehtvon einerKonstanzdesFaktorsδs aus,
die abernicht gegebenist. In denTEM-Aufnahmenwar gefundenworden,dassder Anteil von
Schraubenversetzungen bei Mehrfachgleitunghöherist bei geringerenVerformungsratenals bei
höheren.Bei derEinfachgleitorientierung blieb derAnteil von Störgleitprozessenauf sekundären
Gleitebenennichtkonstant.DamitvariiertauchderAnteil leerstellenproduzierenderVersetzungen
δs.

Aus derBildungsratederLeerstellen(Gl. 5.4) im Modell von MECKING und ESTRIN [164]
gewinnt mandurchIntegration

cV  χ
Ef 1 τs " ε # dε %

Daswürdebedeuten,dassnur im Falle desstationärenKriechens,wennτs konstantist, sicheine
lineareAbhängigkeit derDefektdichtevomVerformungsgradergibt. TatsächlichwurdedieseAb-
hängigkeit aberauchbei dynamischerVerformung,zumindestfür kleine Verformungsgrademit
denPOLIS-Ergebnissengefunden.Die ResultatederAbsorptions-und ESR-Messungenzeigten
sigmoidaleVerläufe.

Setztmandie Verformungsarbeitals Integral derSpannungs–Dehnungs-Kurve in Beziehung
zur DichtedergebildetenPunktdefekte,kannmandenAnteil χ ausrechnen,der in eineLeerstel-
lenproduktionresultiert.Esergibt sichfür GaAs,dasin [213]-Richtungdeformiertwurde,einWert
vonca.7% [91]. EineKorrelationzwischenDeformationsarbeitundPunktdefektkonzentration ist
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5.2 Punktdefektbilanzin deformiertenMaterialien

abernur dannsinnvoll, wennderMechanismusderVersetzungsbewegungsichwährendderVer-
formungnicht ändert.Bei Verformungin 2 1103 -Richtungergibt sich,dassderAnteil derArbeit,
derzur Punktdefektproduktion aufgewendetwird, mit wachsendemVerformungsgradändert.Das
bedeutetaber, dassdasModell von MECKING und ESTRIN [164] nur eingeschränkteGültigkeit
bei derdynamischenVerformunghat.

Ein mikroskopischerZugangzur AbleitungderPunktdefektbilanzbei derplastischenVerfor-
mungwurdevon MOTT, BARRETT, NIX und POPOV et al. [169,13,196] geliefert.Der Hinter-
grundihrer theoretischenBetrachtungenist die Zahl derPunktdefekte,die pro Längeneinheitdes
Gleitwegesder Schraubenversetzungerzeugtwerden,wenngleichfür denEinzelsprungzumeist
einfachereAnnahmenals Gl. 5.1 gemachtwurden.BARRETT und NIX stelleneineBerechnung
derZahl derLeerstellenan,die eineVersetzungauf einembestimmtenGleitweg erzeugt.Damit
ergibt sichmit demAnteil derbeweglichenVersetzungenρ j

m, die Punktdefekteerzeugen,

cV  ∆lρ j
m

ltotb2ms
ε (5.7)

(∆l Gleitweg derVersetzungen,dieLeerstellenproduzieren,ltot gesamterGesamtgleitweg beweglicherVer-
setzungen).
Bei konstanterDichte ρ j

m  δsρd folgt ein linearerZusammenhangzwischenLeerstellendichte
undDeformationsgrad.Gehtmanvon einerLeerstellendichtevon 2 4 1017cm* 3 bei 10% Verfor-
mungaus,kannmandie mittlereSprungdichtenachGl. 5.7 abschätzen.Esergibt sichbei einen
angenommenenVerhältnisvon ρ j

m ) ρm  0 $ 01 ein Sprungabstandvon einigenMikrometern,der
ausreicht,um dieseLeerstellendichtezuproduzieren.

Der Ansatzvon MOTT [169] oderPOPOV et al. [196] betrachtetdie Generationvon Sprün-
genalsResultatderSchneidprozessemit Waldversetzungenin Konkurrenzzur Annihilation von
SprüngendurchBewegungentlangderVersetzungslinie.Damit erhältMOTT für die auf die Ab-
gleitungim Gleitsystem(as) bezogeneKonzentrationgebildeterLeerstellen

∂cV

∂as
 b

4 5 2ρf

(ρf Waldversetzungsdichte).
DerAnsatzvonPOPOV etal. ist komplizierter, daerdieBewegungderSprüngeaufderVerset-

zungdetaillierterbetrachtet.DasVerhältnisderGleitgeschwindigkeit derSchraubenversetzungzur
Geschwindigkeit derSprüngeaufderVersetzungvj entscheidet,obPunktdefektegeneriertwerden
odernicht.Für v 6 vjb) λ j werdenkeinePunktdefekteemittiert(λ j mittlererAbstandderSprünge
auf derVersetzung).Im umgekehrtenFall erfolgt Punktdefektgeneration in derZeit t  λ j ) vj be-
vor die Sprüngeannihilierenkönnen.Die Versetzunglegt in dieserZeit denGleitweg ∆l zurück.
Esergibt sichaufderSchraubenversetzungeineSprungdichtevon

cj  ρ j
f ∆l

(ρ j
f

DichtesprungbildenderWaldversetzungen).
DieseSprungzahlist mit derZahlderLeerstellenoderZwischengitteratomezumultiplizieren,die
pro Sprunggeneriertwerden,wobeiaberein einfachererAnsatzalsGl. 5.1verwendetwurde.Es
ergibt sichdamiteineKonzentrationdergebildetenLeerstellenoderZwischengitteratome,dieauf
eineEinheitsabgleitungbezogenwird,

∂cV

∂as
 1

2
ρ j

f b " v) vj # 10 2 %
UnterEinbeziehungderOrowanbeziehungergibt sich

∂cV

∂as
 1

2 7 ρ j
f
bȧs

ρmvj 8 10 2 % (5.8)
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5 Diskussionvon ModellenderPunktdefektgeneration

Eine analogeBeziehunggilt für Zwischengitteratome.Unter Annahmeeiner von der Verfor-
mungsrateunabhängigenDichte ρ j

f
, sollte alsodie Konzentrationderpro Abgleitunggebildeten

LeerstellenoderZwischengitteratomeproportionalderWurzelderplastischenDehnungsratesein.
DieseVoraussetzungwird schwerlicherfüllt sein,dadieZusammenlagerungsreaktionderSprünge
zuSupersprüngenvonderVersetzungsgeschwindigkeit abhängt.DieseSupersprüngeerhöhenaber
dieDichtevonWaldversetzungen,dasiealsFrank–Read-Quellenin sekundärenGleitebenenaktiv
sind.Die Temperaturabhängigkeit derGeschwindigkeit derSprüngeaufderSchraubenversetzung
vj bestimmtdie Temperaturabhängigkeit der Leerstellenkonzentration in Gl. 5.8. Wird eineArr-
heniusabhängigkeit ähnlichwie für die Ausbreitungsgeschwindigkeit von Kinken angenommen,
folgt eineTemperaturabhängkeit wie in Gl. 5.6,d.h. die Dichtesinktmit steigenderTemperatur.
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6 Aggregation von Fremdatomen an
Versetzung en

VersetzungensindkeineeinfachenLinien, die durchdenKristall gespanntwerden,sondernste-
hen in engerBeziehungzu der Punktdefektpopulation. Die elektrischeund optischeWirksam-
keit von Versetzungenin Halbleiternwird zu einemGroßteilvon intrinsischenundextrinsischen
Punktdefektenbestimmt,die entwederim Kernoderin derUmgebungderVersetzungenangela-
gertsind.Die Wechselwirkung zwischenVersetzungenundFremdatomenspielteinewesentliche
Rolle bei derGetterungvon VerunreinigungenwährendderthermischenMaterialbehandlung.So
wurde als Modellfall ausführlichdie Golddiffusion in versetzungsreichemSi untersucht[190].
Als ResultatkonntenAusscheidungenauf Versetzungennachgewiesenwerden.Die darausresul-
tierendeGoldumverteilungan Versetzungenführt überdie BeeinflussungderKonzentrationvon
Zwischengitteratomenzu einerbeachtlichenStimulationder interstitiell–substitutionellen Diffu-
sionnahederVersetzungen.Eswird deutlich,dassdasAggregationsverhaltenvon Fremdatomen
einenbedeutsamenEinflussauf die strukturellenPunktdefektehat und umgekehrt beeinflussen
vorhandeneintrinsischePunktdefektewiederumdie Diffusion von Fremdatomen.Währendder
Einflussvon Versetzungenin Elementhalbleiternin einemAbbauvon Nichtgleichgewichtskon-
zentrationenwährenddesDiffusionsprozessesbesteht,ist es ist nun interessant,die Rolle von
Versetzungenin einemVerbindungshalbleiter wie GaAsin derkomplexenWechselwirkung zwi-
schenFremdatomenundintrinsischenPunktdefektenzustudieren.

6.1 Experimente zur Wechsel wirkung von Versetzung en und
Fremdatomen

In DeformationsexperimentenwurdenVersetzungenin GaAserzeugt,um denMechanismusder
Anlagerungvon eindiffundiertenFremdatomenan ihnenstudierenzu können.Hierbeiwurdeei-
nerseitsdasauf demKationenuntergitter eingebauteKupfer, andererseitsdasauf Anionenplätzen
eingebauteSchwefelfür Modellexperimentegenutzt.Frische,undekorierteVersetzungenhabenin
GaAseinenverschwindendkleinenDunkelkontrastim Katodolumineszenzbild(Abschn.2.3.2).
Um wohldefinierteEinzelversetzungenuntersuchenzu können,ist ein Kompressionsexperiment
wenigergeeignet.Eine günstigeKonfigurationkanndurchRitzexperimentemit einerDiamant-
spitze in bestimmtenkristallographischen Richtungenerzielt werden.Die auf dieseWeiseer-
zeugteVersetzungsdichtewar geringgenug,um sie mittels Katodolumineszenzabzubildenund
spektroskopischzu untersuchen.Die BewegungderVersetzungausihrenQuellenamRitz bis zu
einerDistanzvonetwa150µm wurdedurcheinekurzeWärmebehandlungderProbebei623K für
10min thermischaktiviert.DieStrukturdersichausdemRitzentwickelndenVersetzungsschleifen
wurdemittelsTEM untersucht(Surowiecetal. 1989[255]) undist schematischin Abb. 6.1darge-
stellt. Es entwickeln sich langgestrecktehexagonaleVersetzungenparallelzur " 001# -Oberfläche
auf " 11̄1# - und " 1̄11# -Gleitebenen.Schnelleα-Versetzungenbewegensichvom Ritz fort undzie-
henlangeSchraubensegmentehintersichher. EineVersetzungsgenerationpassiertauchauf " 111# -
und " 111̄ # -Ebenen.Allerdings bewegensich die Versetzungenhier ausschließlichin eineGleit-
richtung geneigtzur Oberflächeund sind damit für eine CL-Inspektionwenigergeeignet.Die
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6 Aggregationvon FremdatomenanVersetzungen

Abb. 6.1: Versetzungsschleifenan einem
Ritz auf einer 9 001: -Oberflächevon GaAs.
Mit der Orientierungdes Ritzes in ; 11̄0< -
RichtungwerdenausgedehnteSchleifenmit
führenden 60= α-Versetzungenund langen
Schraubensegmenten auf der 9 11̄1: - und9 1̄11: -Ebenegebildet.Nur eine Gleitebene
ist derÜbersichthalberin demSchemaein-
gezeichnet(Leipneret al. 1999[143]).

sohergestellteKonfigurationvon Versetzungenbedeutet,dassin derKatodolumineszenzein Ge-
mischaus60> - und Schraubenversetzungen abgebildetwird. DieseVersetzungenwurdenneben
derCL-UntersuchungmittelsTEM charakterisiert.

Nachder Versetzungserzeugung durchRitzenwurdenEindiffusionsexperimente mit Kupfer
oderSchwefelunterkontrolliertenBedingungenvorgenommen.Im Falle desKupferswurdeeine
50nm-SchichtaufdieGaAs-ProbeaufgedampftundTemperungenin einerverschlossenenQuarz-
ampullebeiverschiedenenTemperaturenuntereinemArsendampfdruckvon1barvorgenommen.
Die Glühzeitenlagenzwischen60min für eineTemperaturvon973K und30min für 1373K. Der
Dampfdruckin dergeschlossenenAmpullewurdein einemZweizonenofenmit einerentsprechen-
denTemperaturderAs-Quellerealisiert.Bei denSchwefeleindiffusionsexperimenten wurdeeine
maximaleKonzentrationvon 5µgcm? 3 in die Ampulle hinzugegeben,um die Bildung von GaS
an der Oberflächezu vermeiden.Um diesegeringenMengenhandhabenzu können,wurdedas
Schwefelin Benzolgelöst.EineausführlicheDarstellungderTechnikderdurchgeführtenDiffusi-
onsexperimenteerfolgtedurchSCHOLZ [219]. Als Probenmaterialwurdefür die Kupferdiffusion
LEC GaAs:Simit einerLadungsträgerdichtevon 2 @ 1017cm? 3 undfür die Schwefeldiffusionun-
dotiertesHB-GaAsA verwendet.

Die in dieserWeisepräpariertenProbenwurdenmit verschiedenenelektronenmikroskopi-
schenTechnikencharakterisiert.Im RasterelektronenmikroskopTESLABS300wurdennachPo-
litur derProbendie CL-SpektrengemessenundCL-Verteilungsbilderaufgenommen.DasMikro-
skop ist mit einemHeliumkühltischundeinemOxford MonoCL-Systemausgestattet.Die Spek-
tren wurdenmit einemauf 77K gekühltenGe-Detektorregistriert und mit der entsprechenden
Empfindlichkeitskurve korrigiert. Um die Zusammensetzungvon Agglomeratenzu untersuchen,
wurdeeineenergiedispersive Röntgenmikroanalyse(EDX) in einemRastertransmissionselektro-
nenmikroskop (STEM) VGHB 501UX mit einerBeschleunigungsspannung von 100kV durch-
geführt.WeiterhinerfolgteeineCharakterisierungderDefektstrukturenim Höchstspannungselek-
tronenmikroskopJEM1000undin einembei400kV arbeitendemTransmissionselektronenmikro-
skop JEM400EX.

DasResultatder CL-Untersuchungenzweierbei verschiedenenTemperaturenkupferdiffun-
diertenGaAs-Probenist in Abb. 6.2 zu sehen.Eine dominierendeLumineszenzbandenachDif-
fusionstemperungbei 943K liegt bei 1,36eV. SiewurdebereitsfrühergefundenunddemCuGa-
Akzeptorzugeordnet[172]. In derbei höherenTemperaturenbehandeltenProbetauchtdie band-
kantennaheLumineszenzbei 1,51eV nicht mehr auf. Das panchromatischeCL-Bild für diese
TemperaturrepräsentiertdemzufolgedirektdieVerteilungvonKupfer. Die Versetzungensindhell
und von einerdunklenBandeumgeben,waseinemBereichmit Kupferanreicherungund einenB

HB horizontalBridgman
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6.1 Experimentezur Wechselwirkung von VersetzungenundFremdatomen

Abb. 6.2: Katodolumineszenzuntersuchungen
an kupferdekorierten Versetzungenin GaAs
[143]. (a) CL-Spektrenbei 77K nachKupfer-
eindiffusionbei zwei verschiedenenTempera-
turen. (b) Dekorierte Versetzungenmit Hell-
kontrast und dunkler Umgebung nach Cu-
Eindiffusion bei 1273K. Panchromatisches
CL-Bild bei10K [143].

(a)

800 850 900 950

Wavelength (nm)

C
L 

in
te

ns
ity

 (
ar

bi
tr

ar
y 

un
its

)

943 K, quenched
1373 K, quenched

1.31.41.5

Energy (eV)

(b)

mit Kupferverarmungentspricht.Die AusdehnungdergesamtenZonemit geänderterKupferkon-
zentrationliegt bei 2 bis 5µm. Eine hoheZahl von Ausscheidungenwird auf denVersetzungen
gefunden(Abb. 6.3). Der DurchmesserdieserAusscheidungenliegt bei 20 – 40nm bei einem
mittlerenAbstandvon 200nm. Einige wenigeAusscheidungenwurdenin der Matrix fern von
Versetzungengefunden.

Die in Abb. 6.2und6.3gezeigtenErgebnissewurdemit Probenerzielt,dienachderDiffusion
schnellaufRaumtemperaturabgekühltwurden.Die Abkühlratewurdezu350K/s abgeschätzt.Bei
einerwesentlichlangsamerenAbkühlungmit einerRatevon0,1K/s ergabsicheingeändertesBild
der Defektstruktur. Die Versetzungenerscheinenjetzt ausschließlichin einemstarken Dunkel-
kontrastin derKatodolumineszenzabbildung. Ein typischesTEM-Bild einersolchenProbeist in
Abb. 6.4azusehen.Die VersetzungensindvoneinemSchlauchvonkleinenVersetzungsschleifen
umgeben,die sich mit der inside/outside-Kontrastregel als FrankscheStapelfehlerringezumeist
vomZwischengittertypidentifizierenlassen.FernvondenVersetzungenbildendiesekleinenVer-
setzungsringeKolonien.DieseKolonienkonntenin einer1 : 1-Korrelationzu dunklenBereichen
im CL-Bild zugeordnetwerden.Auf denVersetzungenselbstwerdenwiederAusscheidungenge-
funden(Abb. 6.4b).

Die mittelsEDX gemesseneZusammensetzungeinerversetzungsgebundenen Ausscheidung
in einerbei 1373K diffusionsgetempertenund schnellabgekühltenGaAs-Probeist in Abb. 6.5
widergegeben.Die direktbestimmteKonzentrationvonAr, CuundGaentsprichtjedochnichtder
tatsächlichenZusammensetzungder Ausscheidung,da diesenur einenTeil desdurchdenElek-
tronenstrahlsangeregtenVolumenseinnimmt.Um denAnteil ausderMatrix unddemPartikel zu
separieren,wurdendie Konzentrationenderdrei möglichenBestandteileangepasstentsprechend
derBeziehung

cx C Vp

V
cp

x D V E Vp

V
cm

x (6.1)
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6 Aggregationvon FremdatomenanVersetzungen

Abb. 6.3: Bildung von Ausscheidungenauf
frischenVersetzungenin GaAsnachKupfer-
diffusion bei 1373K und schnellerAbküh-
lung.STEM-Hellfeldabbildung[143].

(a) (b)

Abb. 6.4: Defektstrukturenin kupferdiffundiertemGaAs(bei 943K) nachlangsamerAbkühlung[143]. (a)
TEM-Hellfeldaufnahme,(b) STEM-Bild (C Kolonie kleiner Versetzungsringe,p Ausscheidung,F kleine
VersetzungsringenahederVersetzung).

(cx gemesseneKonzentrationdesBestandteilsx G As H CuH Ga;V gesamtesdurchdenElektronenstrahlan-
geregtesVolumen,Vp Volumendesals Kugel angenommenenPartikels, cp

x, cm
x Konzentrationvon x im

Partikel undin derMatrix).

Für die BestimmungdesGesamtvolumensV wurdeeineAufweitungdesStrahldurchmessers
entsprechendeinerz3I 2-Abhängigkeit angenommen.Die Probendicke wurdeausdemElektronen-
energieverlustspektrum amOrt derEDX-Messungbestimmt.Die AnpassungderMesswerteent-
sprechendGl. 6.1zeigendie Linien in Abb. 6.5.Die ZusammensetzungderAusscheidungenauf
denVersetzungenwurdeauf dieseWeisefür mehrereProbenbestimmt.Die Kupferkonzentration
lag für eineReihevon gemessenenPartikeln im Bereichvon 62 – 75at.%,derAs-Anteil betrug
38 – 25at.%.InnerhalbdesMessfehlersvon 5at.%konntekein Ga in denTeilchennachgewie-
senwerden.Legt mandasCu–Ga–As-Phasendiagrammvon SCHMID-FETZER [217] zugrunde,
gibt esnur einestabilearsenreicheVerbindung,dasist Cu3As. Um Sicherheitin der Identifikati-
on zu gewinnen,wurdendie Ausscheidungenmittels HREM und Feinbereichsbeugungstudiert.
AusderAnalysekonnteeineCu5As2-Phaseidentifiziertwerden.DieseVerbindunghateineortho-
rhombischeStrukturundist metastabilunterhalb600K. Die erhalteneZusammensetzungausden
EDX-Messungenstimmtdamit im RahmendesFehlersmit dieserStrukturüberein.Die Zusam-
mensetzungin denlangsamabgekühltenProbenwurdenur qualitativ mittelsEDX untersucht.Es
ergabsichhier ein höhererGa-Anteil von bis zu 35at.%undein entsprechendgeringererAnteil
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6.1 Experimentezur Wechselwirkung von VersetzungenundFremdatomen

Abb. 6.5: Bestimmung der Zusammenset-
zung der Ausscheidungenauf Versetzungen
in kupferdiffundiertemGaAs.Diffusionsglü-
hungbei1373K mit anschließenderschneller
Abkühlung auf Raumtemperatur. Die Sym-
bole zeigendasdirekte Ergebnisder EDX-
Messung.Die Linien sind Fits, mit denen
die tatsächlicheZusammensetzungbestimmt
wurde[143].
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von Arsen.
In den CL-UntersuchungennachSchwefeleindiffusion wurde ebenfalls Anzeichenfür eine

starke Dekorationder am Ritz erzeugtenVersetzungengefunden.DasLumineszenzspektrumin
der Matrix wird durcheineBandebei 1,2eV dominiert,die einemDonator–Schwefel-Komplex
zuzuordnenist [275]. Die Bildung solcherKomplexe alsein möglicherKompensationsmechanis-
musder durchdie Schwefeldotierungerzeugtenfreien Ladungsträgerwurdeausführlichunter-
sucht(Leipneretal. 1999[142]). EskonntedurchelektrischeMessungen,Positronenannihilation
und Sekundärionenmassenspektrometrie gezeigtwerden,dassdieseDefekteSAsVGa-Komplexe
darstellen.Zusätzlichzu der1,2eV-Linie erscheintim VersetzungsbereicheinesehrbreiteBande
bei1eV, derenHerkunftnichtganzklar ist, dieabermit derGetterungvomSchwefelandenVer-
setzungenin direkterBeziehungsteht.Die qualitative EDX-AnalyseanEinzelversetzungenergibt
einenAnstieg derSchwefelkonzentrationim Verhältniszur Galliumkonzentrationum 10%, wäh-
rendderrelativeArsenanteildeutlichabnimmt(Engleretal. 1999[49]). Die BildungeinerGa2S3-
oderGaS-Phasewird vermutet.Die neueLumineszenzbandeim deformiertenBereichführt dazu,
dassdie Versetzungenim CL-Bild hell erscheinen.

Im FolgendensollenexemplarischdieDiffusionseigenschaften vonCuin GaAsdiskutiertwer-
den,um darausdasVerhaltenim Versetzungsbereichableitenzu können.Für die Interpretation
derexperimentellenDatenwerdendie von HALL undRACETTE [69] angegebenenLöslichkeiten
voninterstitiellemundsubstitutionellgelöstemCuherangezogen.DerDiffusionskoeffizientenvon
Kupferzwischengitteratomewird angegeben[69] mit

DiCu
C 0 J 03exp KLE 0 J 35eV

kBT M cm2sN 1 O
Es wird angenommen,dassCu – wie die p-DotierungenBe und Zn in GaAs[263] – übereinen
Kick-out-Mechanismusdiffundiert.Damit kannmandieReaktionunterEinbeziehungderLadun-
genmit

i PCu Q Cu2 NGa D I2PGa D hP (6.2)

erhalten.AusdemVergleichmit Datenzur Diffusionvon Galliumzwischengitteratomenvon GÖ-
SELE etal. [61],

DIGa
C 7exp K E 4 J 0eV

kBT M cm2sN 1 J
stellt manfest,dassKupferwesentlichschnelleralsIGa diffundiert.Mit Gl. 6.2 folgt daraus,dass
die Kupferdiffusion als ein Nichtgleichgewichtsprozess ablaufenmuss.Jedochergibt sich durch
die Anwesenheitder Versetzungenkein Diffusionsprofil,wie esfür eineKick-out-Diffusion ty-
pischist, dadie Nichtgleichgewichtskonzentration derPunktdefekteentscheidenddurchdie Ver-
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6 Aggregationvon FremdatomenanVersetzungen

Abb. 6.6: Klettereffekte an Versetzungen
mit Ausscheidungen[143]. Die GaAs-Probe
wurde nach Cu-Diffusion bei 1373K für
30min mit einer Abkühlrate von 0,4K/s
auf Raumtemperatur abgekühlt. TEM-
Hellfeldaufnahme.

setzungengestörtwird. Gl. 6.2 führt zu einerhohenÜbersättigunganGalliumzwischengitterato-
men,diezu interstitiellenVersetzungsringenentsprechendderReaktion

I2PGa D IAs Q Φ R ∆l J ∆AS D 2hP (6.3)

führt. DasSymbolΦ R ∆l J ∆AS bedeutet,dassein VersetzungsringseineLängeum ∆l bzw. seine
Flächeum ∆A durchdenEinbaueinesPaaresvon Zwischengitteratomenändert.NebendenGa-
ZwischengitteratomensindAs-Interstitials erforderlich.Aus Diffusionsexperimentenmit Schwe-
fel habenwir die Diffusionskonstanteunddie Konzentrationvon Arsenzwischengitteratomenab-
geleitet(Scholzetal. 2000[220]).Esergabsich,dassdieGleichgewichtsdichtevonIAs bei1223K
3 T 1014cmN 3 beträgtunddamit für die Reaktion6.3nicht ausreichendürfte.Demzufolgeist eine
Emissionvon Arsenleerstellenentsprechend

I2PGa Q Φ R ∆l J ∆AS D V PAs D hP (6.4)

wahrscheinlicher. NachAbschrecken könnendie Versetzungsringegleichverteilt in derProbeim
TEM-Bild gefundenwerden.Bei höherenDiffusionstemperaturenvonKupferwird aberaufgrund
derhöherengelöstenCu-Konzentrationim Vergleichzur Dotierungskonzentration die Änderung
derLadungsträgerkonzentration bedeutsam.EsmussdamitderEinflussderPositiondesFermini-
veausaufdieKonzentrationvongeladenenDefektenberücksichtigtwerden.NachTAN etal. [259]
ist die Gleichgewichtsdichteceq

Xζ
einesDefektsX mit derLadungζ gegebenals

ceq
Xζ C cni

K p
ni M ζ

oder ceq
Xζ C cni

K n
ni M N ζ

(6.5)

(cni
GleichgewichtsdichtedesDefektsX beiderintrinsischenLadungsträgerdichteni).

Bei derbei 1373K diffundiertenGaAs-Probeist die Kupferkonzentrationin derProbehöherals
dasDotierungsniveau.Darausfolgt, dassdie Probep-leitendwird, wie sich auchdurchHallef-
fektmessungenbestätigenlässt.Gehtmanvon positiv geladenenGa-Zwischengitteratomenaus
(ζ C D 2), steigtnachGl. 6.5 mit wachsenderLöcherdichtep ihre Gleichgewichtskonzentration.
Darausfolgt, dassdie Übersättigungsinkt, und manfindet keineVersetzungsringeentsprechend
Gl. 6.4 mehr. Die hoheCu-Übersättigungwird durchdie Ausscheidungsbildung an der Verset-
zungabgebaut.WährenddesAbschreckvorgangs,dermehrereSekundendauert,kanndasKupfer
einigeMikrometerdiffundierenunddamitdie Versetzungenerreichen.

Die Kupfermigrationzu Senkenwird durcheinenlangsamenAbkühlprozessbefördert.Dabei
kommteszueinerAusdiffusiondesKupfersunterBildung von Leerstellen,

Cu2 NGa Q V3NGa D Cusink D 5hP O (6.6)
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6.2 Diffusionim Versetzungsbereich

Die sogebildetenLeerstellensindalsMonovakanzennicht thermischstabil.Im verwendetenSi-
dotiertenGaAskönnensiemit denSiliciumdonatorenKomplexebilden[56],

SiPGa D V3 NGa Q R SiGaVGaS�N D eN O (6.7)

Im CL-SpektrumdieserProbenkonntein der Tat eine diesemKomplex zugeordneteLinie bei
1,27eV gefundenwerden(Leipneret al. 1996[141]). Die Migration der Kupferatomewährend
der langsamenAbkühlungzu denVersetzungenführt überdenKick-out-Prozesszu einerÜber-
sättigungvon IGa in Versetzungsnähe.EntsprechendGl. 6.4bildet sichein Schlauchvon kleinen
interstitiellenVersetzungsringen.Ein Teil der gebildetenArsenleerstellenwird mit Galliumzwi-
schengitteratomenreagierenund GaAs-Antisitesbilden, ein andererTeil von der ausgedehnten
Versetzungabsorbiertwerden.

Ein ähnlicherMechanismusder Übersättigungvon IGa kannum bereitsexistierendekleine
Versetzungsschleifenin derMatrix passieren.NeueinterstitielleVersetzungsringewerdenin der
Nachbarschaftgebildet,undübereinenSelbstorganisationsprozessentstehendiebeobachtetenKo-
lonienvonVersetzungsringen.Die ausgeprägteAtmosphärevonkleineninterstitiellenRingenum
die langgestreckten,frischenVersetzungenist aufgrundder strahlungslosenRekombinationan
diesenDefektendafürverantwortlich, dassein starker Dunkelkontrastim Katodolumineszenzbild
auftritt.

Mit der ausEDX und TEM abgeleitetenZusammensetzungder Ausscheidungenergibt sich
eineReaktionentsprechend

5i PCu D 2GaGa D 2AsAs Q R Cu5As2 S p D 2I2PGa D hP O
WennmaneinemöglicheVolumenänderungaußerAcht lässt,werdeninfolge desWachstumsder
AusscheidungGa-Zwischengitteratomeemittiert.In Proben,die von hohenDiffusionstemperatu-
ren langsamabgekühltwurden,kannmanVersetzungskletternin der Näheder Ausscheidungen
beobachten(Abb. 6.6),dasaufdieseIGa zurückgeführtwerdenkann.

WennkeineSenkenwie DonatorenoderVersetzungenfür dieLeerstellenbeiderAusdiffusion
desKupfers(Gl. 6.6) währenddeslangsamenAbkühlenszur Verfügungstehen,werdenstabile
Leerstellenclustergebildet.DieseBildung derLeerstellenclusterkannmanzusätzlichbefördern,
wennnachderDiffusionsglühungbei hohenTemperaturenundanschließenderschnellerAbküh-
lung einethermischeNachbehandlungbis zu 800K erfolgt. In derAbbildung im STEM zeigtes
sich,dassdieseVoids immermit Kupferausscheidungenassoziiertsind(Abb. 6.7). Im Zugevon
Ausdiffusionsexperimenten konntemittels Positronenlebensdauermessungen auchein deutlicher
Anstieg einerdefektbezogenenLebensdauerkomponente auf480psin solchenProbenfestgestellt
werden[189].

6.2 Diffusion im Versetzungsbereic h

Um die Bildung einer ausgedehntenDefektzonean Versetzungenverstehenzu können,muss
die Migration der Fremdatomeals ein Diffusionsprozessbeschriebenwerden,der von einerzu-
sätzlichenDriftbewegungbefördertwird, die ausderelastischenWechselwirkung resultiert.Die
Diffusions–Drift-GleichunganeinergeradenVersetzungergibt sichnachBULLOUGH undNEW-
MAN [30,31] zu

∂cX R r J t S
∂ t C 1

r
∂F U
∂ r

E K
r

cX R r J t S O (6.8)

Entlang der Versetzungwird eine homogeneAusscheidungsbildung in einemZylinderbereich
angenommen.Die WachstumsratedieserAusscheidungenwird als proportionalder Dichte des
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6 Aggregationvon FremdatomenanVersetzungen

Abb. 6.7: Aggregat einer Cu-reichen
Ausscheidungund eines Voids in GaAs.
STEM-Hellfeldbild(AufnahmeJ.Neumann-
Zdralek).

FremdatomsX (cX) amAbschneideradiusrd derVersetzungangesetzt.Die Übergangsgeschwin-
digkeit desEinbausist

K C prrd mit pr C Deff
X α 2

r V r2
d (6.9)

mit derDiffusionskonstantenDeff
X , derReaktionsratepr undderdimensionslosenKonstantenαr.

Diesekannzwischen∞ und 0 variieren,entsprechenddemschnellstmöglichenEinbauin Aus-
scheidungenundderBildung einerAtmosphäreum die VersetzungohneAusscheidungsbildung.
Weiterhinist

F U C Deff
X K r

∂cX R r0 J t S
∂ r D cX R r J t S

kBT
∂ϕ
∂ r M J

wobeiϕ C Ael V r dasradialeelastischeWechselwirkungspotential zwischenFremdatomundVer-
setzungist. DerParameterAel ergibt sichausdemAtomradiusderGitteratomera undra R 1 D ∆ra S
alsRadiusderFremdatomezu

Ael C 4
3

Gb∆rar
3
a
1 D ν
1 E ν

O
Essollenzwei Randbedingungengelten.

1. Esgibt keinenFlussim Abstandr C Rd C R πρd S 1I 2. Für diesenäußerenAbschneideradius
Rd gilt

F U C 0 und cX R Rd J t S C c0

mit c0 alsdie Ausgangskonzentration desFremdatomsX.

2. Für t C 0 beträgtdie Dichteüberallc0. Für jedeandereZeit mussderzeitlicheAnstieg der
ZahlderFremdatomeim Kernvon derKonzentrationim Kernbereichr W rd undaußerhalb
abhängen.Darauslässtsichableiten[30]

cX R rd J t S C c0 exp RXE prt S D 2
rd

exp RXE prt SZY t

0

exp R prt S F U R rd J t S dt O
Wennmandie Ausscheidungsbildungvernachlässigenkann,folgt mit t [ ∞ für die Dichte

derFremdatomeaneinerVersetzung

cX C c0 exp K E Aelsinθ
rkT M J (6.10)

mit θ alsdemPolarwinkel um die Versetzungin derEbenesenkrechtzur Versetzungslinie.
Die Kupferanreicherungan einer60\ -Versetzungin GaAswurdeentsprechendGl. 6.10 be-

rechnet.Abb. 6.8zeigtdie berechnetemaximaleDichtesenkrechtzur Gleitebenemit θ C 1. Die
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6.2 Diffusionim Versetzungsbereich

Abb. 6.8: Cottrellatmosphäre einer 60] -
Versetzung in GaAs. Berechnung der
Gesamtdichtevon gelöstem Cu an einer
60] -Versetzungin GaAs für verschiedene
Temperaturen und Ausgangskonzentratio-
nen. a) T G 1373K, c0 G 7 ^ 1019cm_ 3, b)
T G 973K, c0 G 5 ^ 1016cm_ 3, c) T G 300K,
c0 G 1 ^ 1016cm_ 3 [143].

für die RechnungverwendetenelastischenKonstantenstammenvon DUNSTAN [46]. Die Atom-
radienwurdenals kovalenteRadiennachK ITTEL [108] angenommen.EntsprechenddenDiffu-
sionstemperaturenergebensichverschiedeneLöslichkeitenunddamitAusgangskonzentrationen
c0. Es ist zu erkennen,dassdie Wechselwirkung schwächerbei höherenTemperaturenist. Bei
Abkühlungsteigtder EinflussdesSpannungsfeldesder Versetzung.Gl. 6.10beschreibtnur den
Gleichgewichtsfall einerCottrellatmosphäre,diehöchstenseinigehundertNanometerausgedehnt
ist. Es wird damit klar, dassdies nicht die ausgedehntenDefektwolken erklärenkann,die bei
Kupfereindiffusiongefundenwurden.

Es wurdenComputersimulationenderAnreicherungvon Fremdatomenan Versetzungenun-
ter EinbeziehungderAusscheidungsbildungmit denobenbeschriebenenModellendurchgeführt.
Zur Berechnungder partiellenDifferentialgleichungen wurdedasZOMBIE-Paket [98] genutzt.
DasErgebniseinersolchenRechnungzeigt Abb. 6.9. Die gezeigteSimulationwurdemit dem
von HALL und RACETTE [69] angegebeneneffektiven Diffusionskoeffizientenfür Cu in GaAs
durchgeführt.Die gewählteVersetzungsdichtewar 1 ` 104 cma 2, der innereAbschneideradiuslag
bei 1nm.Gezeigtist dasErgebnisfür verschiedeneÜbergangsraten(Gl. 6.9).Bei αr b 0 werden
keineCu-Atomein eineAusscheidungeingebaut,undmanfindeteineCottrellatmosphärewie in
Abb. 6.8.WenngleichdieÜbergangsratefür dentatsächlichenFall nichtbekanntist, sowird doch
ausAbb. 6.9 deutlich,dasseineAusscheidungsbildungentlangder Versetzungeineausgedehn-
te Verarmungszoneliefert, die mehrereMikrometerausgedehntist. Wie starkdie Verarmungist,
wird im wesentlichenvon derÜbergangsratederCu-Atomein die Ausscheidungbestimmt.Dar-
anschließtsichein Anreicherungsbereichan,dervon seinerAusdehnungpraktischdemFall der
Cottrellatmosphäreentspricht.

VergleichbareRechnungenwurdenzu denDiffusionsexperimentenmit Schwefelan Verset-
zungenin GaAsdurchgeführt.Schwefelist ein Donatorin GaAsunddiffundiertüberdenKick-
out-Mechanismusin derWechselwirkung mit demArsenuntergitter [264]. UnterNutzungderge-
messenenDiffusionsparameter[220] kannmandasVerhaltenan Versetzungensimulieren.Wie
beimKupferergibt sichebenfallseinemehrereMikrometerausgedehnteVerarmungszone,dieden
Anreicherungsbereichumrandet,wennmandie Bildung von Ausscheidungenauf derVersetzung
annimmt.

Die gezeigtenModellexperimentemit Kupfer und Schwefelan Versetzungenin GaAs de-
monstrieren,dassdie Agglomerationvon Fremdatomenauf der Versetzungzu einemkomple-
xenVerhaltenin derBeziehungzu strukturellenPunktdefektenführt. Im Gegensatzzu Si kommt
esnicht nur zum Abbauvon Nichtgleichgewichtskonzentrationen von Punktdefektenan Verset-
zungen,sonderneswird dasNichtgleichgewicht auf beideUntergitter verteilt. Es wird deutlich,
dassdasTemperaturregime desDiffusionsexperimentseineeminentwichtigeRolle spielt.Diese
Modellexperimentelassensich auf die Getterungvon Fremdatomenin gewachsenenKristallen
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6 Aggregationvon FremdatomenanVersetzungen
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Abb. 6.9: SimulationderNichtgleichgewichts-
atmosphärean Versetzungenbei Ausschei-
dungsbildung[130]. Die Simulationwurdefür
eineKupferdiffusionbei 1373K für 4h durch-
geführt. Die gewählte Versetzungsdichtebe-
trug 1 ^ 104cm_ 2. Die radiale Änderung der
Konzentrationist für verschiedeneKonstanten
αr gezeigt.

übertragen.Bei Dotierungvon GaAswerdenausgedehnteDefektzonenum eingewachseneVer-
setzungengefunden,derenCharaktervon der Art desFremdatomsabhängt[244]. Die Analyse
dieserDefektzonenerfordertdie UntersuchungdesdominierendenDiffusionsmechanismusund
Experimentezur Ausscheidungsbildung auf denVersetzungen,um darausunterBeachtungdes
Ladungsträgergleichgewichts und desFerminiveau-Effekts Rückschlüsseauf die Defektreaktio-
nenim Versetzungsbereichziehenzukönnen.
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7 Zusammenfassung

Die breit akzeptierteGrundvorstellungderVersetzungsbewegungim BereichderunterenStreck-
grenzevon Halbleiternist dasvon ALEXANDER und HAASEN [6] ausgehendeModell der ther-
mischaktiviertenNukleationundMigration von Doppelkinken im Peierlspotential.Dabeiist die
Aktivierungsenergie derFließspannungmit derderGleitgeschwindigkeit identisch.Die Rollevon
Punktdefektenist klar umrissenin denErholungsprozessen,die in denEntfestigungsbereichender
Spannungs–Dehnungs-Kurve ablaufenundmit demKletternoderQuergleitenvon Versetzungen
in Zusammenhanggebrachtwerden.Jedochgibt esschonseitlängeremeindeutigeexperimentelle
Befunde,dassPunktdefektebereitsbeisehrkleinenSpannungenbzw. niedrigenTemperaturenbei
der plastischenDeformationentstehen.Versetzungensind keineeinfachenstrukturellenDefek-
te,sondernstehenin einerengenWechselbeziehungzur Punktdefektpopulation desKristalls.Die
elektrischeundoptischeWirksamkeit vonVersetzungenin Halbleiternwird damitin großemMaße
von intrinsischenundextrinsischenPunktbaufehlernin derUmgebungoderim Kernbeeinflusst.

FolgendeProblemewurdenim RahmendieserArbeit untersucht:c Wie kannmandiePunktdefektgeneration quantifizierenundmit denParameternderVerfor-
mungskurve bzw. derVersetzungsbewegungin Zusammenhangbringen,c wie lässtsichdieBildungvon Punktdefektenverstehenim Zusammenhangmit einerdomi-
nierendenGleitbewegungderVersetzungen,die verformungsratenbestimmendist,c welcheArten von Punktdefektenwerdenim ZugederVersetzungsbewegunggeneriertund
hatdiesePunktdefektbildungRückwirkungenaufdieStrukturderVersetzungen,c in welcherBeziehungstehtdie Entstehungeiner ausgedehntenAtmosphärevon intrinsi-
schenundextrinsischenPunktdefektenum die Versetzungzu denEigenschaftenderbetei-
ligten Defekte,c wasfür Wechselwirkungengibt eszwischenintrinsischenundextrinsischenPunktdefekten
im Versetzungsbereich.

EswurdenzunächsthochreineEinkristallevon Element-undVerbindungshalbleitern untersucht,
in denenkeineVerunreinigungenin signifikantenKonzentrationenauftreten.Damit könnennur
Eigenpunktdefektewie LeerstellenoderZwischengitteratomenebendenVersetzungenselbstdie
Versetzungsbewegungbeeinflussen.DurchMessungvon ParameternderVerformungskurve wur-
dedie DominanzherkömmlicherModellederVersetzungsbewegungbestätigt.Abweichungener-
gabensichbeiplastischerDeformationin Mehrfachgleitorientierung, dieaufderWechselwirkung
von VersetzungenunterschiedlicherGleitsystemeundeinerdarausresultierendenPunktdefektbil-
dungbasiert.Die Emissionvon Punktdefektenwurdebereitsbei geringstenDeformationsgraden
festgestellt,d. h. in einemBereich,wo nochkeinemakroskopischeAbgleitungmessbarwar. Die
Defektdichtewurdemit verschiedenenspektroskopischen Methodengemessen,wobeidiePositro-
nenannihilationalsspezifischesVerfahrenzur NachweisleerstellenartigerDefektedie wichtigste
Rollespielte.In diesemZusammenhangmusstenFragenderSensitivität derPositronenlebensdau-
erspektroskopieaufverschiedenedeformationsinduzierte Defekte,ProblemederAuswerteverfah-
renundderNachweisempfindlichkeit zurBestimmungvonDefektdichtenunddieKorrelierbarkeit
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7 Zusammenfassung
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Abb. 7.1: Schemader Produktionvon Leer-
stellenagglomeratenan Sprüngen[245]. Die
Umordnung der emittierten Leerstellenzu
stabilen Clustern geschiehtunmittelbar am
SprungohneLeerstellendiffusion.

mit anderenspektroskopischenMethodengeklärtwerden.NebenLeerstellenund Leerstellenag-
glomeratenkonntenausderAuswertungvon Positronenlebensdauermessungen sowohl Aussagen
zuregulärenVersetzungenalsauchzuVersetzungenmit Leerstellenim Versetzungkernabgeleitet
werden.

Die VersetzungstellteinekomplexePositronenfalledar, dieeinenzweistufigenPositronenein-
fanghervorruft. Die reguläreVersetzungslinieist eineflacheFalle, in derdie spezifischePositro-
nenlebensdauernahedemWertdesdefektfreienVolumensliegt. Für die Positronenbindungsener-
giewurdeeinWertumdie0,01eV abgeleitet,einWert,derdeutlichkleineralsfür negative Ionen
in Halbleiternist, dieebenfallsalsflacheFallenwirken.DiesesflacheVersetzungsniveauwirkt als
Precursor für denEinfangin eineversetzungsgebundenetiefe Falle, die einerassoziiertenLeer-
stellezuzuordnenist. DieserDefektbesitzteinePositronenlebensdauer wie für eineMonovakanz,
zeichnetsichabergegenüberder isoliertenLeerstelledurchseinehohethermischeStabilitätaus.
Leerstellenim Kernvon VersetzungenwarenbereitsfrüherdurchElektronenspinresonanzin Sili-
ciumidentifiziertworden.Esist davonauszugehen,dassdieselbenDefektehiergefundenwurden,
wenngleichPositronenlebensdauermessungen nicht in derLagesind,die spezifischeKoordinati-
on derLeerstellenzu sondieren,wie die ESReskann.EinezukünftigeEntwicklungsmöglichkeit
beständevielleicht im EinsatzderDoppler-Koinzidenzspektroskopie, bei dermanim Zusammen-
hangmit theoretischenRechnungenzur Impulsdichteverteilung der ElektronenempfindlicheIn-
formationenzur chemischenUmgebung desAnnihilationsortsgewinnt. Für eine Versetzungin
GaAsbedeutetdas,dassmanaufgrundderunterschiedlichenZahl nächsterGallium- undArsen-
atomeim Prinzip feststellenkann,auf welcherPositionin der Rekonstruktionsstruktur sich die
Leerstellebefindet.

Die dominanteEigenheitder gemessenenPositronenlebensdauerspektren bestehtdarin,dass
manpraktischimmereinesehrlangeLebensdauerkomponentemisst,dienurmit derExistenzvon
Leerstellenagglomeratenin Verbindunggebrachtwerdenkann.Um dieexperimentellenErgebnis-
seinterpretierenzu können,wurdentheoretischeRechnungenmit Dichtefunktionalmethoden zur
Strukturangestellt.DieseRechnungenfandenEingangin die BestimmungderPositronenlebens-
dauervon Leerstellenagglomeraten. Eskonnteabgeleitetwerden,dassesfür Si bestimmtemagi-
scheZahlenfür besondersstabileKonfigurationengibt. Für GaAswurdenerstmalsRechnungen
zurStabilitätvonLeerstellenclusternangestellt.Währendfür Si eineempirischeRegeleinestabile
Clustergrößevon 4 j � 2 ergibt ( j � 1 � 2 � 3 ����� ), erhältmanfür GaAseinenClustervonV12 mit mi-
nimalerEnergie.Der VergleichderexperimentellbestimmtenPositronenlebensdauerkomponente
derClustermit dentheoretischermitteltenWertenergibt einebefriedigendeÜbereinstimmungfür
V12 in GaAsund V14 in Si. Allerdings ist nicht völlig auszuschließen,dassauchClustergrößen
umV20 stabilsindunddamitdieexperimentelleLebensdauerliefern.Die Superzellrechnungener-
laubtenAussagenbiszuAggregatenvon18Leerstellen.WesentlichgrößereAgglomeratewerden
offenbarbeihöherenVerformungsgradengebildet,daPositronenlebensdauern um500oder600ps
auftraten,diederAnnihilationanderinnerenOberflächedieserClusterzuzuordnensind.Voidsmit
etwa50nm Durchmesserwurdensporadischim Transmissionselektronenmikroskopgefunden.

AufgrundderWirksamkeit alsflachePositronenfalle konnteim deformiertenGaAsderGa�As-
Antisitegefundenundin derKorrelationmit ESR-Messungenidentifiziertwerden.Untersuchun-
gendesAsGa-Antisiteswurdenmit Infrarot-Absorptionsmessungen durchgeführt.

Die DichtedergeneriertenPunktdefektenwurdefür eineReihevon verschiedenenDeforma-
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tionsparameterngemessen,um InformationenüberdenMechanismusihrer Entstehungzu gewin-
nen.SowurdederVerformungsgrad,dieVerformungsrate,dieTemperaturunddieKompressions-
achsevariiert. Nebendenspektroskopischen Messungenwurdedie Versetzungsstrukturmittels
Transmissionselektronenmikroskopie studiert.Als ErgebnisdieserUntersuchungenergabsichein
konsistentesBild über den Entstehungsmechanismus.Als dominierenderLeerstellenund Zwi-
schengitteratomebildenderProzesswurdedasHinterherziehenvon Sprüngen(Jog dragging) an
Schraubenversetzungen identifiziert.DieSprüngeentstehenim WesentlichenalsFolgedesSchnei-
densvon Schraubenversetzungen. Im Zusammenhangmit dentheoretischenRechnungenerwies
sich,dassnicht langeKettenvon Leerstellenemittiert werden.KürzereKettenoderDivakanzen
sindthermischinstabilundkönnenleicht ausheilen.Die Bildung von stabilenLeerstellenclustern
stellt einenPrimärmechanismusdar, derselbstbei RaumtemperaturunmittelbaramSprungohne
dieDiffusionvon Leerstellenabläuft(Abb. 7.1).Bei derDeformationstemperaturerweistsichdie
BildungundAnnihilationvonsolchenLeerstellenclusternalseinProzessim dynamischenGleich-
gewicht. In bisherigenModellenzur plastischenDeformationvon Metallenwurdeausschließlich
von der Bildung von Monovakanzenausgegangen.Der Einbauvon Leerstellenin Agglomerate
stellt aberoffenbargenausoeinenEnergiegewinn dar, wie die Inkorporationin denVersetzungs-
kern. Die Unterschiedein der Zahl der generiertenLeerstellenbei Variationder Deformations-
bedingungenlassensich zurückführenauf eineVerschiebung desdynamischenGleichgewichts
zwischenBildung und Annihilation, auf die ÄnderungdesAnteils von Schraubenversetzungen
oderauf die BeeinflussungderDichtevon leerstellenproduzierenden Sprüngen.NebenderGene-
rationvon Leerstellenläuft analogaucheineProduktionvon ZwischengitteratomenüberdasJog
dragging. DieseInterstitial-Prozessewurdenindirekt überAntisite-Defektenachgewiesen,die in
Sekundärreaktionengebildetwerden.

Die Möglichkeit derUntersuchungderDiffusionvon Fremdatomenin ihrer Wechselwirkung
mit Versetzungenund intrinsischenPunktdefektenwurdefür denFall von Kupferund Schwefel
in GaAsdemonstriert.Der Mechanismus,der einheitlichalle beobachtetenDiffusionsphänome-
ne in versetzungsreichemGaAserklärenkann,ist derKick-out-MechanismusunterNichtgleich-
gewichtsbedingungen.Die Wechselwirkung zwischenFremdatomen,strukturellenPunktdefekten
undLiniendefektenführt zu komplexen Reaktionen,die starkvom Temperaturregime abhängen.
Aufgrund der Bildung von Punktdefektkomplexen, Mikrodefektenund Ausscheidungenim Zu-
sammenspielmit derhohenDiffusivität von extrinsischenZwischengitteratomenändernsichdie
elektrischenEigenschaftenin der Umgebung der Versetzungbis zu Entfernungenvon mehreren
Mikrometern.Die Punktdefekthülleum die Versetzungist nicht durcheineCottrellwolke zu be-
schreiben,sondernstellt eineNichtgleichgewichtsatmosphäre dar, die mit derAusscheidungsbil-
dungzusammenhängt.
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