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1 EinfGhrung

Gitterbaufehlesindin HalbleitermaterialiemufgrundihresentscheidendeRBinflussesuf die Ei-
genschafteund die Funktionvon Bauelementeron permanentennteresseStérungerim Kri-
stallgitterwerdendurchdie zunehmend#&liniaturisierung ,durchHerstellungultradiinneiSchich-
tenoderBauelementestrukturdm Submikrometerbereicimmerwichtiger Aufgrund derextre-
men Empfindlichleit der Leitfahigkeit auf Verunreinigungeroder strukturelle Defekte wurden
Halbleiterin denfriihstenUntersuchungeals Stoffklassemit nichtreproduzierdren Eigenschaf-
tenangeseherHeutestellensiedie reinsterundwohldefiniertesteMaterialiendar, die iberhaupt
hegestelltwerden.

Kristallbaufehlerkannmanin null- bis dreidimensional®efekteeinteilen.Nulldimensiona-
le Defektesind von atomarerAusdehnungPunktdefektelund ausschlaggebenidir elektrische
und optischeHalbleitereigenschafte Die gezielteDotierungmit Fremdatomererlaubtdie ge-
naueKontrollederelektrischerEigenschaftemie Ladungstragenzentation und Dotierung.Es
ist klar geworden,dassEigendefektewnie Leerstellenund Zwischengitteratomavichtige Materi-
aleigenschaftekontrollieren.Dassind z. B. die Diffusionvon Fremdatomef259] oderdie St6-
chiometrieabweichungon Verbindungshalbleirn [104]. Eigendefekt&kdnneneinenwichtigen
Einflussauf die Konzentratiorvon freien Ladungstrageriaben.So bestimmtder As -Antisite
als EL2-Defektdie semiisolierendertigenschaftervon GaAs-Substratef205]. In n-leitendem
GaAswird eine Kompensatiorder Konzentratiorfreier Elektronenbeobachtetder u.a. auf die
Bildung von Defektkomplexen zwischenDotieratomerund Leerstellereurtickgefthrivird [94].

Versetzungerals linienartige Stérungender Kristallperfektionstehenim unmittelbarenzZu-
sammenhangu den mechanischeiKristalleigenschaftenDarliberhinausst weitgehendakzep-
tiert, dassVersetzungeentscheidendie Ausbeute] eistungsdaternuverlassigkit unddie De-
gradatiorvon Halbleiterbauelementdreeinflussef88,154,155]. In Halbleiternerweisersiesich
als komplizierte,elektrischeaktive Defekte.Der Charakterihrer elektrischeriWirksamleit ist in
Bezugauf die atomareStruktur bis heutewenig verstandenDie Hauptschwierigkit dabeiist,
zwischendenEigenschaftemer ungestorter{regularen)Versetzungslinieind Punktdefektenm
Versetzungskrn bzw im Spannungsfeldu unterscheiderSelbstwennesgelingt, Versetzungen
ohneKontaminationemit Fremdatomerzu charakterisierersind sie niemalsvéllig frei von in-
trinsischerDefektenauf der Versetzungslinigvie Kinken, Springeangelagerté.eerstellerusw

HalbleitermaterialiemverdenentwederlsWaferoderin Formdinneyepitaktische6chichten
eingesetztBeim Wachstumdasweitab vom thermodynamischeleichgevicht erfolgenkann,
spielenProzessaler Versetzungsgeneratiaine wichtige Rolle. Die grundséatzlicherProbleme
von heteroepitaktiscleSchichtersind zum Grof3teilmit der Bildung von Anpassungsrsetzun
gen,die die unterschiedlicheitterkonstanterewischenSubstratund Schichtausgleichenoder
demdreidimensionalerschichtwachstumverbunden[93]. Heterogrenzflachennd die Struktu-
rierung von Bauelementersind Quelle von Gitterdefektenmit komplexen kristallographische,
sawie elektrischerund optischerEigenschaftenGerademit demAufkommenneuerMaterialsy-
stemein der Mikro- und Optoelektronikwie z.B. SiC oderGaN[171,197], gewinnen Strateien
zur Beherrschungon ausgedehntebDefektenin epitaktischerBystemerwiederverstarktan Be-
deutung.

Die Existenzvon Versetzungemrlaubtees,die Diskrepanzwischentheoretische6chubfe-
stigkeit und tatsachlicheNMerformbarleit zu erklaren.Unabh&ngigvoneinandererkanntenTAy-



1 Einfdhrung

LOR, OROWAN und POLANYI im Jahrel934[260,182,193], dassdie Abgleitungvon Kristall-
bereicherdurchdie Bewegungvon Versetzungeeerfolgt. Die Vorstellungerzu denmikroskopi-
schenMechanismerder Versetzungsdynamiwurdenin denfolgendenJahrzehnterstetig wei-
terentwiclelt. Zur Beschreiong der Versetzungslveegung postuliertePEiERLS 1940[187] ein
periodischesPotential.Bei der Verschiebng der Versetzungsliniezon einemMinimum dieses
Potentialsin dasnachsteist eine bestimmtekritische Enegie notwendig.Diese Peierlsbarriere
wird von der Versetzungicht als Ganzesiberwundensondernabschnittsweiseurch Bildung
von Kinken. Der Zusammenhangwischender Kinkenbildungund -benvegungund der Gleitge-
schwindigleit von Versetzungenind die darausresultierendd/erformungsgeschwindigit kann
empirischmit demALEXANDER—HAASEN-Moddl [6] beschriebemverden.Eineanderaviodell-
vorstellungvon SCHOECK [218] beschreibtdie Versetzungsheegung als ein Prozessder von
der (thermischenYJberwindungvon Gleithindernisserwie Agglomerationervon Punktfehlern,
Ausscheidungeretc. dominiert wird. In hochreinenEinkristallen,in denenkeine Fremdatome
oderAusscheidungeim signifikantenKonzentrationemuftreten konnennur Eigenpunktdefekte
wie Leerstellenoder Zwischengitteratomaebenden Versetzungeselbstdie Versetzungsivee-
gungbeeinflussenObwohl ein konstanted/erhéltnisder Aktivierungseneyie derVersetzungsge-
schwindigleit zur Selbstdifusionsenagie fiir verschiedend&ovalenteMaterialiengefundenwur-
de[234], ist dasModell von Alexanderund Haasemichtin derLage,denEinflussvon Punktde-
fektenaufdie plastisch&/erformungzubeschreiberDasSchoeckmodekrlaubteineErweiterung
insofern,als dassPunktdefekteeinbezogemverdenkénnen die als Gleithindernisseron der Ver
setzundghinterhegeschleppwerden.MoTT [169] schlugals erstervor, dassdie durchSchneiden
von VersetzungeentstandeneBpriingesolcheHindernissalarstellerkénnen Er entwiclelte die
Vorstellung,wie sich eine Schraubeversetzungdie Spriungeenthalt,unter Emissionoder Ab-
sorptionvon Leerstellen/Zwischengittatomenbevegenkann(MechanismuslesJog dragging).
SEITz [228] interpretierteMessungenvon GYULAI und HARTLY [64] bzw. STEPANOV [250]
zur elektrischerLeitfahigkeit von plastischdeformiertenNaCl-Kristallenmit der Leerstellenge-
nerationinfolge der Versetzungsheegung. In denvergangenerdahrenwurdein lonenkristallen,
Metallenund Halbleiternmit denverschiedensteexperimentellerMethodendie Erzeugung/on
PunktdefektemurchplastischeéDeformationnachg@iesen.DaneberwurdenModelle zur Punkt-
defektgeneratioaufgestelltmit demprimarenziel, denEinflussder Bildung von Punktdefekten
aufdie Versetzungshreegungquantitatv zu beschreibeifl 3,40,164,167,282,283].

Themader vorliegendenArbeit ist der Einflussvon Versetzungemuf die Punktdefektpopu-
lation in Halbleitereinkristalle. Zum einenwird die Punktdefektgeneratiowahrendder plasti-
schenverformungvon Element-undVerbindungshalbleitaruntersuchtzumanderergehtesum
die Beeinflussungler Verteilungvon Fremdatomerdurch die Anwesenheitvon Versetzungen.
Ein Zusammenhangird hegestelltzwischendemMechanismusler Versetzungsheegungund
derBildung von strukturellenPunktdefektenvie LeerstellenZwischengitteratomennd Antisite-
Defekten.Die AnalyseverschiedeneBereicheder Verformungskurg kannmit dominierenden
Prozessemler Versetzungslyeegung wie Versetzungsschneidedog dragging, Quegleiten und
Kletternin Beziehunggebrachtwerden.Verschiedend@ypenemittierterPunktdefektevurdenin
Abhéngigleit von denDeformationsparametespektroskpischerfasst. Gemessen&pannungs—
Dehnungs-Kirvenwurdenmit empirischerModellenausg&ertet,um die Aktivierungsparameter
derVersetzungslveegungim Zusammenhangit derPunktdefektgeneratiaru bestimmenUnter
Einbeziehungier Ergebnissaler spektroskpischenUntersuchungezum Punktdefektnachweis
kénnendamit theoretischév/orstellungenzur Generatiorvon Punktdefekterverifiziert werden.
DasWisseniberdie plastischeVerformung.dasbeziiglichdermakroslkopischmessbarefsréfien
undbezuglichder Analyseder Substrukturausgedehntddefektewie Versetzungerinenhohen
Standerreichthat, wird damitum Erkenntnissezu denbeteiligtennulldimensionaleBaufehlern
erweitert. Obwohl sie nicht verformungsratenbestimmersind und nur ein Anteil von einigen



Prozentder gesamterVerformungseneie in ihre Bildung umgesetzivird, ist die Existenzvon
Punktdefektemedeutsanfiir mechanischendelektrischeMaterialeigenschaften

Nebender Generatiornvon intrinsischenPunktdefekterbei der Versetzungslyeegungwerden
Prozesseler Aggregationvon Fremdatomemn VersetzungebehandeltDie durchgefuhrtetMo-
dellexperimentezur Diffusionin versetzungsreichevierbindungshalbleita zeigendasssichein
ausgedehntdBereichmit gednderteMaterialeigenschafteam die Versetzungausbildenkann.
DieserBereichstehtzumeinenmit derBildung von Ausscheidungerzumanderemit der Emis-
sion von strukturellenPunktdefekterund derenReaktionerzu Defektkomplexen und Mikrode-
fektenim Zusammenhandrickwirkungerauf die Versetzungsheegungwerdendiskutiert.






2 Grundla gen von Versetzung en in
Halbleitern

2.1 Versetzungstopologie

In Kristallenmit Diamant-oderZinkblendestruktuhaberperfekte gleitfahigeVersetzungerinen
Burgersektorb = a/2(110 (a ist die Gitterkonstante)Die Gleitebenest vom Typ {111}. Die
Lageder Gleitebeneist aufgrundder zweiatomigerBasisjedochnicht eindeutig.Entsprechend
Abb. 2.1kannin einer[110]-Projektionein Schnittentlangl234oder1564ausgefihriverdenum
eine6(’-Versetzungukonstruierenlm ersterfall liegt die Versetzungsliniandendichtbenach-
barten,im zweitenan denweit auseinanderlgencden {111}-EbenenDie DefektewerdenGlide-
bzw Shufle-setVersetzugen genann{85]. Eine lang andauernd&ontroversebestehtiberden
dominierenden/ersetzungstyin der Diamant-oderZinkblendestruktunWahrendin denfriihen
Arbeiten[87,90] davon ausggangenwurde,dassVersetzungeim Shufle setvorliegen,gelangte
manspaterzu der AuffassungdassderGlide setdominiert[45,148]. DasHauptagumentlieferte
die Transmissionselektronerikroskope (TEM) mit dem Resultat,dassgleitfahige Versetzun-
genin Partialversetzungemufgespaltersind. Eine solcheDissoziationist sehrviel schwieriger
im Shufle setmdglich, da sie zu hocheneagetischeninstabilenStapelfehlerroderkomplizierten
Atomverschiebngenfihrt. Diese Atomverschiebingenbeinhaltendie Diffusion einer Leerstel-
lenreihe[9], die mit der hohenBeweglichkeit von Partialversetzungemichtin Ubereinstimmung
zubringenist.

In Deformationsgperimentermit Verbindungshalbleitarwurdenverschieden®ereicheder
Abhangigleit derkritischenSchubspannung. von derTemperatuil registriert. Die Abweichun-
genfir T < 300K vom 1(T)-Verlaufbeihéhererifemperaturemurdedabeimit demGleitenvon
nichtaufgespalteneBchraubeversetzunge in Verbindunggebrach{257,258]. Mit elementaren
Uberleggungen231] kommtmanzu demSchlussgdassdie BewegungdieserundissoziierteivVer
setzungerauf Shufle-Ebenerleichterseinmuss:Die Verschiebing bedarfdesAufbrechensiner
Bindungpro Elementarschrittiir denShufle unddreierBindungenfir denGlide set Detaillierte
theoretisch&kechnungerur Gitterreitung bestatigerdieseVermutung45].

Die Struktureiner6(-Versetzungst in Abb. 2.2 gezeigt.Eine vollstandige60°-Versetzung

Abh 2.1: Konstruktioneiner60°-Versetzungn der
DiamantstrukturEine Versetzungkann durch Ent-
fernenvon Materialentlangl5-56—64ozw. 12—23—
34 und anschlieBendeBusammenfugener Licke
aufgebautwerden.Die Darstellungist entlangder
(110)-Ebene.
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Abh 2.2: Aufspaltungeiner vollstandigen60°-Versetzungn der Diamantstrukturin eine 90°- und eine
30°-PartialversetzungZwischenbeidenliegt ein intrinsischerStapelfehlerDie Darstellungist entlangder
(110)-Ebene.

dissoziiertin eine 9C°- und eine 30°-PartialversetzungDie Bezeichnungichtet sich dabeinach
dem Winkel zwischenVersetzungsliniaind Burgers\ektor. In einemVerbindungshalblesr mit
Zinkblendestruktuentsprichtdie PolaritatderbeidenTeilversetzungederdervollstandigers 0° -
VersetzungEineSchraubeversetzungpaltetin zwei 3(°-Partialversetzungeauf,derenPolaritat
unterschiedlichst,

60°a — 9C°a + 3C°q,
60°B3 — 90°B+30C°B,
0° — 3C°a + 30°B.

NachherkdmmlicheiKorventionbezeichnetlabeia (bzw. B) in einerAB-VerbindungeineVer
setzungnit B-Atomen(bzw A) im Glide-setKerr* [7]. Die Partialversetzungesindvom Shock-
leytyp mit einemBurgers\ektora/6(112). ZwischenbeidenPartialversetzungetiegt einintrinsi-
scherStapelfehle(Abb. 2.2). Die AusdehnunglesStapelfehlersd. h. die Aufspaltungsweitaler
vollstandigerVersetzungmgibt sichim spannungsfreieristall ausder Stapelfehlerengie y und
derAbstolRungskraftier Partialversetzungeifr

dO: V.

Mit denelastischerKonstanterausderlinearenElastizititstheori&anndie Kraft berechnetver-
denunddie Aufspaltungsweitegibt sichzu [9]

Gk 2—v 2v

(G Schubmoduly Poissonknstanteb BetragdesBurgers\ektorsder Partialversetzungerf Winkel zwi-
scherLinienrichtungund Burgers\ektordervollstdndigervVersetzung).

Mit einerwirksamenSchubspannuiigrs emgebensich unterschiedlichéreibendeKréfte auf
beidePartialversetzungerdie durcheinenOrientierungsdktor f erfasstwerden.Unter Einbezie-
hungder unterschiedliche®eweglichkeiten von fihrenderund nachfolgendePartialversetzung
H, und ; folgt fur die Nichtgleichgavichtsaufsaltung [271]

1 1—a) brs] ™t
1+ (f— —

2 1+a/) vy

*Die urspringlicheDefinition ging von Versetzungetim Shufle set(ss)aus,d.h. a entsprichtA(ss). A(ss) sind
aberbis auf eine Atomreihegleichwertigmit B-Versetzungeim Glide set(Abb. 2.1). Dasentsprechendailt fir -

Versetzungen.
Tresolvedshearstress
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Abh 2.3 Relative Aufspaltungsweited/d, als

FunktionderdurchdenStapelfehlererursachten
Rickspannung/b. Fiirdie wirksameSchubspan-
nung wurde 7 = 200MPa gewahlt; der Geome-

Relative dissociation width d/d,
(o))

triefaktorist f = 0,6. Eine weite Aufspaltungder L uJu,=0.9
vollstandigerVersetzundannnurerfolgen,wenn 0 P R S—

die filhrendePartialversetzungviel schnellerals 0 50 100 150 200
die nachfolgendést. Back stress y/b in MPa

mit o = i/ ,. Abb. 2.11zeigtdie Aufspaltungsweiteals Funktionder auf denBetragdesBur-
gersektorsderPartialversetzungenormiertenStapelfehlerengie fiir zweiverschieden8eweg-
lichkeitsverhéltnisseDabeiist ein Faktor f = 0,6 angenommenyie er sich bei Deformationin
[001]-Richtungfur Shockle'schePartialversetzungermibt (Leipneretal. 2000[144]). Eswird
deutlich,dasssichbeihoherauRereSpannundur bestimmteBeweglichkeitswerhéltnise und Sta-
pelfehlerenagien einesehrweite SeparatiormerPartialversetzungermibt. Bei Verformungunter
hohenSpannungekanndie Separatiorsogro3werden,dasspraktischvon derBewegungdekor-
relierter Partialversetzungeigesprochemverdenkann[19]. Damitim Zusammenhangtehteine
AnderungdesDeformationsmechanismudie sichin einerandereriTemperaturabhzngigk der
kritischenFlieRspannungon der TemperatuéuRertEin solcherUbegangwurdefiir verschiede-
ne Halbleitermaterialiemiskutiertund ein Zusammenhanmit demUbeigangvom sproderzum
duktilenVerhalten(brittle—ductiletransitior) postuliert{191].

Urspriinglichging SHOCKLEY in seinerKonstruktionder 60°-Versetzungvon einer Reihe
nicht abgesattigteBindungenim Versetzungslrn aus[231]. Aus experimentellerlntersuchun-
gen — hauptséachlichmittels Elektronenspinresona (ESR) — wurde jedoch geschlossenglass
derenDichte sehrgeringist [8, 268]. In Elementhalbleiterbestehtkein Zweifel, dasseine Re-
konstruktionder BindungendesVersetzungsin eintritt. Eine konsistenteStruktur fir die 30°-
Partialversetzungwvurde ausverschiedenemb-initio-Clusterrechangen abgeleitet{73,97,159]
(Abb. 2.44a,b). Eine stabileRekonstruktionerfolgt mit einerTranslationsperiodentlangderVer-
setzungsliniaron 2b, wobeib derBetragdesBurgerswektorsdervollstéandigervVersetzungst. Eine
BildsimulationdesKernsvon 30°-Partialversetzungetonntezeigen,dassdie Abbildung dieser
Relonstruktionmittels hochauflésendefransmissionselektronenmilskopie (HREM) mdglich
seinsollteunterderBedingungdasslerElektronenstraldenkrechaufderGleitebenesteh{256].
EinedirekteexperimentelleéVerifizierunggelangaberbishernochnicht.

Die treibendeKraft der Relkonstruktionist die hoheEnegie freier BindungenDementggen
wirkt die Enegie der Gitterverzerrungdie fur die 90°-Versetzunchoherist. lhre Kernstruktur
ist demzufolgewenigerrobust als die der 30°-PartialversetzungNebenin Abb. 2.4c gezeigten
Struktur mit der Gitterkonstanterb (single-periodreconstruction- SP) wurde eine alternatve
Relonstruktionsstruiar mit doppelterPeriode(DP) austheoretischerRechnungeri17] abge-
leitet (Abb. 2.4d). Die Enegie beiderKonfigurationenunterscheidesich hchstensim einige
0,1eV/nm.WelcheAnordnungdie niedrigereEnegie hat, h&ngtstarkvon der Umgetung ab, in
die die Versetzungeingebettetst [129].

Im Falle derVerbindungshalbleitast die Frageder Rekonstruktionschwierigerzu beantver-
ten.Hier entstehem®indungerewischengleichartigerAtomen.SolcheBindungergibt esauchbei
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Abh 2.4: Kernstrukturvon Partialversetzungenin Si in der (111)-Gleitebene Unrekonstruierte (a)
und rekonstruierte 30°-Partialversetzungmit einem Rekonstruktionsdefekt(b). Relonstruierte 90°-
Partialversetzungnmit Rekonstruktionin einfacher(c) und doppelterPeriode(d). Helle und dunkleKreise
entspreche®i-Atomenin verschiedenebntemittern.

Antisite Defektendiein GaAseinerelatv niedrigeBildungsenagie haberkdnnen[12,150,175].
Berechnungemit Dichtefunktional-Clusermehoden zeigen,dassdie 90°3-Partialversetzungn
GaAsahnlicheBindungsstrukturemvie der SP-Kernin Si aufweist[240]. Auf der andererSei-
te ist die entsprechendea-Partialversetzungschwéacherekonstruiert.Die Kernstrukturvon 30°-
Partialversetzungein der Zinkblendestruktuwurde ebenélls untersuch{100]. Die mit empiri-
schenPotentialerbzw Dichtefunktionalmethoeh berechneteStrukturen(vgl. Abb. 2.4b) ega-
benkleinereRelonstruktionsengren fur a- alsfir B-Versetzungen.

2.2 Defekte auf der Versetzungslinie

Die RelonstruktiondesVersetzungskrnesimpliziert, dasses auchRelonstruktionsdelde ge-
benkann.Die Rekonstruktionder 30°-Partialversetzungst zweifach entartet.Das bedeutetges
existierenzwei Varianten,die um die Halfte der Translationsperiodeerschobersind. An der
GrenzezwischendiesenAbschnittenentstehein Rekonstruktionsdefakmit einerfreienBindung
(Abb. 2.4b). SolcheRelonstruktionsdefak (RD) wurdenauchAntiphasendefektf84] oderSo-
litonen[74] genanntDer thermischbesonderstabileDefekt Si-R ausESR-Untersuchungeron
plastischdeformiertemSilicium wurde aus ab-initio-Rechnungenvon CsANY! et al. [39] mit
einem Solitonenzustandh Verbindungmit einemfiinffach koordiniertenAtom auf einer 30°-
Partialversetzungdentifiziert. MehrereRD kommenfir die 90°-Partialversetzungn Frage.In der
SP-Struktugibt esein Soliton,wahrendm DP-KernausSymmetriebetrachtungemsgesamtiinf
verschieden@a Fragekommen[29].

IsolierteVersetzungeim Gleichgavicht oderim homogenerspannungsfeldchtensichent-
lang von (110)-Richtungenaus.Das entsprichtden Minima desperiodischerPeierlspotentials,
daseine Versetzungoei der Bewegung Uberwindenmuss.Versetzungenerlasserdie perfekten
Ausrichtungin den(110-Peierlstalerrmit der Bildung von Kinken, die fir dasGleitender Ver
setzungenvon entscheidendeBedeutungsind. Die Ausdehnungvon Kinken ist in kovalenten
MaterialienkaumgroRerals der AtomabstandEine Ubersichtiiberverschieden&inkenstruktu-
renauf 30° und 90°-Partialversetzungenvird von GEORGE [59] gegeben.In Abhéngigleit vom
VorzeicherderKinke, demTyp derRelkonstruktionderVersetzungindderLagederKinkein der
Relonstruktionsstruiir konnenauf jeder Partialversetzungverschieden&inkentypengebildet



2.2 DefekteaufderVersetzungslinie

Abh 2.5 Kinkenpaar(LK und RK) auf der Y\T/‘\T/\f
30°-Partialversetzung. Die Darstellung ist KYYYYYYYYY\T

entlangder(111)-Gleitebene. N e e e e e e N

werden Kinkenkdénnenmit oderohnefreie Bindungenaufgebautverden AusreinenSymmetrie-
Uberlggungerkannmanableitenwanndie StruktureinerlinkenKinke (LK) vondereinerrechten
Kinke (RK) verschiederseinmuss.LK undRK k&nnennur dannsymmetrisctsein,wenna) eine
reine Stuferversetzungrorliegt und die SymmetrigruppedesGittersein Spiggelelemenenthalt
oderb) einereine Schraubeversetzungund eine zweizahligeDrehachseales Gittersin Verset-
zungsrichtungxistiert[29]. Fureinegemischté/ersetzungvie die 30°-Partialversetzungind LK
undRK* immerverschiederfAbb. 2.5).Bei der90°-Partialversetzungvird die Spiggelsymmetrie
durchdie RelonstruktiondesVersetzungsins (SP oder DP) gebrochenEs resultierendaraus
eineVielzahlmaoglicherKinkenstrukturenvier fiir die SP-undachtfiir die DP-Struktur[17].

Die o0.a. Relonstruktionsdefek rufen keine Bewegungder Versetzunghenor. Auf deran-
derenSeitekdnnensie abermit Kinkenwechsalirken. Als Resultatentstehieinegrof3eVielfalt
maglicherKinken—RD-Komplexe, die fir denkompliziertenCharakteiderVersetzungslyeegung
in Halbleiternverantvortlich sind.Generellwird eineKinke mit freienBindungeralsein Komplex
mit einemRelonstruktionsdeld angeseherSogibt esz. B. fir die 30°-Partialversetzunglie bei-
denKomplexe LC undRC, die Uiberdie ReaktionerLK + RD = LC undRK + RD = RC gebildet
werden[29]. Die Bildungs-undMigrationsenagienderverschiedenartigeldinkenkonfiguationen
bestimmerietztendlichdie Translationder Versetzungind damitdie Gleitgeschwindiggit.

LOUCHET und THIBAULT-DESSEAUX [149] habenauf die Méglichkeit der Koexistenzzwi-
schenGlide- und Shufle-setSegmentenauf der Versetzundiingeviesen.DieserUbeigangkann
durch Absorptionoder Emissionvon Leerstellenoder Zwischengitteratomerrfolgen.Der Ein-
baueinerLeerstellen denKerneinerGlide-setVersetzungntsprichieinereinzelnerShufle-set
Stelleundistin Abb 2.6 gezeigtin Verbindungshalblern entsprichidieserSchrittdemWechsel
desCharaktersder Versetzungvon bspw a zu (3 (sieheFuf3noteauf S. 6). Man kann bei die-
semGlide—Shufe-setUbeigangauchvon einemhalbenKletterschrittsprechenEin vollstandiger
Kletterschrittbedarfder Absorptionbzw. Emissionvon Punktdefekterin beidenUntemgittern,um
die urspringlicheversetzungsinfigurationwiederherzustellerj60]. Die Méglichkeit desloka-
len Ubeigangsvom Glide zum Shufle sethat die direkte Versetzungsabbildungittels HREM
bisherwederunterstiitznochausgeschlossgd2,178]. Zumindestwurde ein verschvommener
KontrastdeskKernsvon 30°-Partialversetzungegefundengdermit einerhohenlLeerstellenknzen-
trationinterpretiertwerdenkann[22]. Ein solcherKontrasttrat abernicht bei 90°-Versetzungen
auf. NebenderdirektenEvidenzdesEinbausvon Leerstellerin denVersetzungsirn durchspek-
troslopischeMethoden107,114]folgt die Stabilitaitvon Punktdefektemm Kernauchaustheore-
tischenRechnungenUnter Benutzungvon ab-initio-Methodenund Rechnungemit empirischen
Potentialenwurdedie Bildungsengagie verschiedeneleerstellenartigeDefekteim Versetzungs-
kern berechnetSie ist fur die 30°-Partialversetzungn Si um mehrals 1eV [99] und die 9C°-
Partialversetzungum etwa 2eV [128] geringerals im freien Volumen. Darausemibt sich, dass
die Gleichgevichtslkonzentréion von Leerstellenm KerneinerShocklesschenPartialversetzung
deutlichhéheralsim Volumenist. Ahnliche Aussagersind fir Zwischengitteratomeu treffen.
Jedochscheintdie Punktdefektlknzentation im Versetzungsrn nicht ausreichendym Shufle-

*welcheKinke LK undwelcheRK genanntwird, ist willkurlich



2 Grundlagernvon Versetzungein Halbleitern

Abh 2.6: Ubergangzu einerShufle-sa-Positioneiner30°-Partialversetzungn Si durchEinbaueinerLeer
stelle.Die PositiondesStapelfehler§SF)bleibtunbeeinflussiDie Darstellungst entlangder (110)-Ebene.

| —— Undeformed GaAs
[ --- After 9 % compression

Abh 2.7 Verschielong der Absorptionskan-
te in GaAsnachDeformation[251]. Die ge-

1  strichelteLinie ist die gemessenébsorpti-

onbei 77K in SI-GaAsnach9 % Kompressi-
St Tt \ R — on bei 823K. Die durchgezogenkinie zeigt

115 120 125 130 1.35 140 145 dasanalogeSpektrumder urverformtenRe-

Photon energy (eV) ferenzprobe.

Absorption (arbitrary units)

setSgmentebetrachtlichel.dngezu erzeugenDie Situationmagandersseinbei Punktdefekt-
Ubersattigungderfir Versetzungerdie sichim Spannungsfelbevegen.

2.3 Elektrisc he Eigenschaften von Versetzung en

2.3.1 Flache und tiefe versetzungsk orrelier te Energieniveaus

Da Versetzungemlie TranslationssymmetridesKristalls stéren,sollten mit ihnen Enegienie-
ausin derBandlucle vertundensein.Das Shocklg/scheVersetzungsmodethit der Einfihrung
unabgesattigteBindungenim Versetzungsirn fihrte unmittelbarzur Annahmeeindimensiona-
ler Bandef231]. In der Tat schienerHalleffektmessungeim plastischdeformiertemGermanium
einehoheZahl versetzungsirrelierter Akzeptorernzu ergeben[225]. Spaterstelltensichaberdie
im ZugederVerformunggenerierterPunktdefektels Ursacheder Anderungdergemesseneha-
dungstragemmnzentation heraug8]. Der jetzigeKonsengler starlen RekonstruktiondesVerset-
zungslernes die nur geringenAnderungerin denBindungslangemenorruft, hatKonsequenzen
fur die elektrischeAktivitat der VersetzungenbDie AusbildungeinerkovalentenBindung fuhrt
zur starlen Separatiorvon bindenderund antibindenderZustdndenDasbedeutetdasseswahr
scheinlichnur sehrflacheNiveausn derBandlicle gebenwird [96]. Selbsffiir Kinkenstrukturen
ohnefreie Bindungensollte daszutrefen [73].

Esgibt einigeExperimentedie einenNachweisflacherVersetzungsmeausliefern. In FTIR-
Absorptionsmessungeimn semi-isolierenden{Sl) GaAshabenwir eineVerschiebng derband-
kantennahe\bsorptionnachDeformationgefunden(Abb. 2.7). DieseVerschiebing ist abhan-
gig vom Verformungsgrad251]. Die Spannungsabhangigk der Bandliicle durchdie weitrei-

*FTIR Fourier transformationinfrared
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2.3 ElektrischeEigenschafterron Versetzungen

chenderSpannungsfeldaterVersetzungekanndenEffekt abernicht erklaren,wie von SKow-
RONSKI etal. [241] angenommemvurde.Mit dembekannterSpannungsiefizientender Band-
licke [274] mUssterdie innerenVerspannungerehnmaproRerseinalsdie wirksameSchubspan-
nung.TatsachlichwerdenaberinnereSpannungeim Bereichderau3ererschubspannungemes-
sen[253]. Mit der Annahme dassflacheElektronen-und Lochzusténdém elastischebeforma-
tionsfeldexistieren,lasstsich die gemessen®erschiebing erklaren.Berechnungeider Enegie-
niveausrekonstruierteVersetzungsstrukturezeigenflacheStorstellenbandedie entwederelek-
tronischenZustandenm Deformationspotentiabderdem Stapelfehlezuzuordnersind [8, 147].
EsemabsicheineDistanzder Banderzur Valenz-bzw- Leitungsbandkanteon bis zu 0,100eV.
Die GroRenordnungles berechnetem\bstandsder Versetzungsbandestimmt mit den Experi-
mententberein.Aus Abb. 2.7 ergibt sichin GaAseine Verschieling der Absorptionskanteron
0,120eV. Messungemer Mikrowellenleitfahigleit in Silicium ergebenleereund gefiilite Bander
(0,080eV oberhalbder Valenzbandkantbzw. 0,070eV unterhalbder LeitungsbandkanteR8].
Ahnliche BanderfolgenausMessungerer elektrischerDipolspinresonanin plastischverform-
tenSi[267]. EinenNachweidlacherVersetzungszustandlefernauchPhotolumineszenzmessun
gen,ausdenersichBindungsengjienvon ElektronerundLdchernim Deformationspotentialon
0,150bzw. 0,080eV fur Si ableitenlasserf208].

Die Existenzvon Relonstruktionsdetden undandererZentrenmit freien Bindungenin Ver-
setzungkrn impliziert, dasses eine bestimmteVersetzungsladungebenmuss.DieseLinienla-
dungwird im Halbleiter durch eine Bandwerbieggung abgeschirmtDie Beziehungzwischender
Linienladungg unddemPotentialderabgeschirmteNersetzungp(r) ist gegebendurch[8]

> 2 R2
(p(r):EOE?nR[R 4r +n (?)} 2.1)

(&, & absoluteundrelative DielektrizitatslonstantedesHalbleitersr radialerAbstand)

Die Versetzungst durch den RadiusdesReadzylinderdR charakterisiertder sich fir einenn-
Halbleiterfir T = 0K zuR= ,/q/[er(N, — Na)] ergibt [207]. Dabeiist e die Elementarladungdyl,
die Donator und N5 die Akzeptordichteim Halbleiter Um die Bandwerbiegungim Versetzungs-
kern berechnerzu konnen mussein bestimmterAbschneideradiug.B. r = b, gewahlt werden.
Mit diesemModell der Bandwerbiegung an Versetzungenvurde es grundsatzlichmdglich, den
Kontrastvon Versetzungern der EBIC-Abbildung im Rasterelektronenmikrksp (SEM) und
desse\bhangigleit von TemperatuunddenAnregungsbedingungezuverstehe276,277].Ein
alternatvesModell beruhtaufder Anwendungder Shocklg—Read—Hall-Statidtiauf dasProblem
derLadungstragerreknbinaion anversetzungsgeimdenaen Zentren[111]. Mit beidenModellen
kénnenAngabenzur enegetischerLagevon Versetzungsueausund derenDichte gemachtver
den.

Eine wichtige SchlussfolgerunglesModells der Banderbiggung an Versetzungerist, dass
die PositiondesFerminveausE in Relationzu denBandkanterin deformierterHalbleiternmit
demOrtvariiert. DarausergebersichernsthafteschwierigkeitenbeiderUntersuchunglerEigen-
schafterdeformationsinduziger Defekte.Die EnegieniveausunddamitderLadungszustander
Punktdefektdnangermit derVariationvon Ez vom Abstandzur Versetzungih Dariiberhinausist
die BanderbiggungeineFunktiondereffektivenDotierungN, — Na. Der Kompensationsgréauzw.
die effektive Dotierungandernsich aberbei Verformung,da Punktdefektegeneriertwerden,die
Majoritatsladungstrég einfangen Esist davon auszugehergassversetzungerineentscheiden-
deRolle beidiesePunktdefektgeneratn spielen Mit derinhomogeneiersetzungsarteilungist
damiteineinhomogené/erteilungdererzeugterPunktdefekteverbunden.Damit musseigentlich
die lokalg effektiveDotierungbekanntsein,um (2.1) berechnerzu kénnen.

In PL-Untersuchungénvon versetzungsreiche®ilicium werdencharakteristischeinien bei

*EBIC electon-beamnincudedcurrent
TPL Photolumineszenz
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2 Grundlagernvon Versetzungein Halbleitern

Photonenengien zwischen0,812und 1,000eV gefunden.Die InterpretationdieserLinien D1
bis D4 ist seit mehrals 20 Jahrerkontrovers und Gegenstandumfassendeltntersuchungeres
soll hier keinevollstandigeUbersichtiiberdieseExperimentegegebenwerden Klar scheintdass
die Charakteristikeder D1/D2-Linien sich deutlichvon den D3/D4 unterscheidenDie meisten
Autorenstimmendarin Uberein,dassdie D1- unddie D2-Linie ehervon Punktdefektemerrihrt.
Diesekdnnenu. U. im SpannungsfelderVersetzungderauf denintrinsischerStapelfehlerran-
gereichersein[168]. SAUER et al. [216] stellteneineklare Korrelationzwischendem Auftreten
derD3/D4-Lumineszenmndder AufspaltungsweitelerVersetzungeher Damitim Zusammen-
hangstehtihre Interpretatiorder D4-Linie als ein PaaribegangzwischeneinemDonatorauf der
erstenund einem Akzeptor auf der zweiten Partialversetzungdie zusammereine vollstandige
VersetzungrgebenD3 sollteeinePhononenreplikon D4 sein.Ein anderesModell gehtvon ein-
dimensionaleWannie~Mott-Exzitoneraus die aneine90° -Partialversetzungyetundensindund
derenEnegie vom Spannungsfelder3(°-PartialversetzundgbeidePartialversetzungebildenzu-
sammereinevollstandige60’-Versetzungpeeinflusswvird [208]. Fir die Bindungsengien im
Spannungsfelder Versetzungemvird ein Wert von 0,050bis 0,200eV erhalten,wobeidie Zahl
vom BetragdesBurgersektorsabhangt.

Defekteim Versetzungsirn sind mit tiefen Storstellerin derBandliicle vertunden Die elek-
tronischerNiveauseinerLeerstelleim Kerneiner90°-Partialversetzungn Si wurdevon MARK -
LUND und WANG [160] berechnetSie erhieltenals Resultat,dassder dreifach degenerierteZu-
standeiner Leerstelleim perfektenGitter bei 0,87eV zu drei Niveausim Versetzungsin bei
1,90,1,10,und 0,26eV aufspaltet.Leerstellenund Rekonstruktionsdefkte im Versetzungsn
sind aufgrundder nichtabgesattigte®indungenparamagnetisclund kdnnendahermit ESR-
Spektroskpie untersuchtwerden.Insbesonderén Silicium konntendamit wertwlle Informa-
tionen gesammeliverden,da die Symmetriedes Defektesdirekt zuganglichist. Eine systema-
tische Untersuchungler mittels ESR in deformiertemSi gefundenerDefekte wurde von Ki-
SIELOWSKI [107] durchgefihrtEine grobeEinteilungkannentsprechendemAusheilerhalten
gagebenwerden:Defekte,die unterhalb800K ausheilenwurdenals isolierte Vakanzenkmple-
xe identifiziert, wie sie auchin elektronenbestrat@m Si vorkommen.Die Ausheilungbestimm-
ter Linien im Bereichvon 800 bis 1100K wurdeisoliertenLeerstellenund Leerstellenkmple-
xen auf der VersetzungslinigugeordnetBemerlenswertist, dassalle ESR-aktven Zentren,die
zu Versetzungemgehoren offenbarausschlie3lichden vollstédndigeSchraubeversetzungn bil-
denden3(°-Partialversetzungerzuzuschreibersind. Warum 60°-Versetzungerfund damit 90°-
Partialversetzungenkeine paramagnetischeentrenzeigen,ist nicht ganzklar. Der Nachweis
mittelsESRerforderteinenbestimmterLadungszustanderDefekte, derfiir 60°- und Schrauben-
versetzungeandersseinkann.

Im Gegensatzur ESRspieltderLadungszustandeiderDLTS (deepleveltransientspectos-
copy keine Rolle; eskénnenEinfangzentrerfir Elektronenund Léchernachgaiesenwerden.
In plastischverformtemn-Si werdenmehrerecharakteristisch@eaksgefunden derenldentifi-
zierungaberschwierigist. Eine schwacheDeformationist fur die DLTS optimal, wasabereine
Zuordnungzu denmittels ESRbei hdherenierformungsgradetektierterparamagnetischdbe-
fektenerschwertBei E. — 0,27eV undbei E; — 0,55eV werdenLinien nachgwieseri (B- bzw
D-Linie), die ein exponentiellesFillverhaltenfir Pulslanger< 1-10~" s zeigen[179]. Firr lan-
gerePulsewird die Zeitabhangigkit logarithmischwastypischfir dasCoulombpotentiabus-
gedehnteiDefekteist. Die Interpretationflr dieseLinien ist, dasses sich hierbeium Punktde-
fekte in der Raumladungszoneon Versetzungemandelt.Daswird dadurchunterstrichengass
die Linienform sich mit einemModell anpassefésst,dasdie Verbreiterungm Spannungsfeld
derVersetzunderiicksichtigtFur die D-Linie gibt esHinweise,dassessichhierbeium Zentren
direktim Versetzungsirn handelt AllerdingskonntenCavaLcoLl etal. [33] keineVeranderung

*E¢ Enegie derLeitungsbandkante

12



2.3 ElektrischeEigenschafterron Versetzungen

derPeakamplitudelerD-Linie beiunterschiedlicheWersetzungsdichtefieststellenaberihr Ver
schwinderbei TemperungDahinggenfindensie eineéhnlicheAbhéngigleit von der Langedes
Flllpulsesfur die C-Linie bei Ec — 0,40eV wie obenfir die B- bzw D-Linie anggeben Eswird
angenommerdassdie C-Linie direkt mit Defektenim Versetzungskn zusammenhangassozi-
ierte Leerstellen).

In p-Sigibt esnachVerformungein breitesBandsichtiberlappendektinien. NachTemperung
bleibt eineLinie beiE, + 0,33eV (E, Enegie derValenzbandkante}lie moglicherweiseverset-
zungslorreliertist [105]. In GaAswird nachplastischeiDeformationnebentiefen Akzeptoren,
die von erzeugterPunktdefekterstammengin Einfangzentrunfir Elektronenbei E. — 0,68eV
und einsflr Lécherbei E, + 0,37eV gefundendie eine logarithmischeAbhangigleit von der
LangedesFullpulseshaben Aus diesemVerhaltenund der ProportionalitazwischenKonzentra-
tion derFallenundVersetzungsdichteird auf einenZusammenhanmit denKernenvon a- oder
B-Versetzungegeschlossef278].

Bei derUntersuchunglerelektrischerAktivitat von Versetzungeim Halbleiternmussimmer
dieFragegestelltwerdenjnwieweit eineKontaminatiormit Fremdatomeausgeschlossemerden
kann.In der Tat werdendie physikalischerEigenschaftemer Versetzungewon der Dekoration
mit Verunreinigungeim Spannungsfeldderim KernentscheidenbleeinflusstEskonntegezeigt
werdendassunterhochreinerBedingungerverformtesSi keineD-Band-Lumineszenzeigt. Erst
nachabsichtlichei ontaminatiommit geringenMengenvon Ubeilgangsmetallewurdenintensie
D-Bandergefundenwobeiim TEM-Bild keineVeranderungedesVersetzungskntrases auftra-
ten[79]. Darauswvurdegeschlossermassdie D1- bis D4-Linienmit angereicherteRremdatomen
im Verzerrungsfeldler Versetzungeu tun haben.Spaterwurde dasauf die D1/D2-Lumineszenz
eingeschranki80]. Die PL- und DLTS-Spektrervon plastischdeformiertemFZ- und Cz-Sft
sinddeutlichverschiedemnwasmit demGetternvon Sauerstdfan Versetzungemterpretiertwur-
de[52]. Ausfiihrlichwurdeder Einflussvon Ubeilgangsmetallemuf die Rekombinationsakiitat
von Versetzungeim Si untersuchtSofuhrt die Eindiffusionvon Gold in versetzungsreichei@i
zur Bildung von Ausscheidungeauf denVersetzungemit einerumgebendeNerarmungszone
von Ladungstrageriil90].

Die Natur der mittels DLTS gemessenerersetzungakrelierten Defektein Verbindungs-
halbleiternist weitgehendinbekanntZumindesfr InP gibt esaberExperimentedie Unterschie-
dein der Wechselirkung von Fremdatomenvie Eisenund Chrommit a- und B-Versetzungen,
die durchHarteeindriick erzeugtwurden,zur Interpretatiorder DLTS-Signalebenutzerj287].

ZusammerdssenchabenVersetzungerine Vielzahl elektrischerEffekte. Sie veranderreu-
mindestlokal die Ladungstragenzenration, wirkenalsoals eine,strukturelle Dotierung“. Die
geladend/ersetzungst abgeschirmturcheineRaumladungszonsjewirkt als Streuzentrumals
ZentrumstrahlendepdernichtstrahlendeRekombinationundalslinearerLeiter.

Die Identifikationder elektronischerNiveausvon Versetzungszustandé&at damit zu kamp-
fen, dassesim Experimentsehrschwierigist, zwischenintrinsischenVersetzungseigensatten,
die der geradenyekonstruiertenLinie zuzuordnersind, und Zustandervon Punktdefekterund
Komplexenim KernoderSpannungsfeldu unterscheiderDie Existenzvon Rekonstruktionsde-
fektenundKinken, sowie der Einbauvon Leerstellerund Zwischengitteratomeim Versetzungs-
kernmachtdie Einteilungin intrinsischeundextrinsischeVersetzungseigensaiten soviesoobso-
let, wennmanmit extrinsischnicht die BeeinflussunglurchFremdatomeneint. Als Ausweg aus
demDilemmader Uberlagerungler elektrischerEffekte von Versetzungennd Punktdefektern
spektroskpischenUntersuchungehietensichortsauflésendd@echnilenan,bis hin zuratomaren
Auflésung.

*FZ floatzone Cz Czochralski
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2 Grundlagernvon Versetzungein Halbleitern

GaAs CrO,+ HF +H,0 (DSL)
e
E,L———————— |-
Ao hy
- / Abh 2.8 Schema des DSL-Atzens von
v @ GaAs. Die durch Beleuchtender Probeer-
zeugtenLadungstragewerdenin der Raum-
ladungszonander Oberflachegetrennt.

2.3.2 Ortsauflosende Spektr oskopie von Versetzung en

Ein HauptzielortsauflésendetUntersuchungeron Versetzungein Halbleiternist die klare Zu-
ordnungder elektrischen/opthen Aktivitat zu bestimmterVersetzungstypeadersogarDefek-
tenaufderVersetzungslinieEin moglicherZugangzur Charakterisierungon Einzelhersetzungen
ist die Untersuchunglereindimensionaleheitféahigkeit von Versetzungedurchmikroskopische
Kontaktierungder (angeatztenpurchsto3punktgeradenNersetzungean dengegeniberligen-
denOberflachenAls ResultatsolcherExperimentén Germaniumergabensichleitende60°- und
nichtleitendeSchraubeversetzungn [77]. Die Leitfahigkeit der 60°-Versetzungemvurde mit ei-
nemeindimensionaleBandin Verbindunggebrachtdasetwa 0,1eV GberdemValenzbandiegt.

Eine simpleund effektive Methodezum Studiumder Variationder Ladungstragednzertra-
tion an Versetzungeist dasphotochemischdtzen von Verbindungshalbleitar Daschemische
Auflésenvon llI-V-Halbleiternbenétigtfreie Locher die einerseitan n-GaAsals Minoritatsla-
dungstrageeur Verfiigungstehenund andererseitson der Atzlosunggeliefertwerden.Zusatz-
lich kénnensie durchBeleuchterder Probemit geniigendurzwelligemLicht (Photonenengie
hv > Eg, Eg Bandliicle, v Photonenfrequen®rzeugtwerden.Haufig wird fiir GaAsdasDSL-
Atzert mit einerLésungausCrO, + HF + H,O eingesetz[272]. DurchdenKontaktmit der Atz-
|6sungbildet sich an der Oberflacheeine Raumladungszon@anderbiggungVs), die zur Tren-
nungder durchdie Beleuchtungerzeugterlberschussladungstigozw. zur Anreicherungvon
Léchernnaheder Oberflachethrt (Abb. 2.8). An eingavachseneVersetzungeim Si-dotiertem
GaAsemibt sich eine Erhéhungder Konzentratiorfreier Elektronen[184]. Damit sinkt gleich-
zeitig die Locherlonzentratiorund die davon abhangigéitzrateim Versetzungsbereialnd ein
HugelcherentstehtAbb. 2.9azeigtangeétztegingavachsend/ersetzungeim einemsSi-dotierten
GaAs-Wafer Die Abhangigleit der Atzratevon der lokalenLadungstragednzenration spiegelt
sichauchin demOberflachenreliedn denDotierungsinhomogenit#n im Wafer (striationg wi-
der DasOberflachenprofiandemangeéatzteurchstoRpunkeinerVersetzungnderOberflache
(Abb. 2.9b) ist ein direktesMaR der Anderungder lokalen Ladungstragegnzertration im Ver-
setzungsbereictzine Eichungkann z.B. mit Ramanmikrostipie vorgenommenwerden[184].
Dabeiwird die Tatsacheusgenutzidassdie Plasmonenfrequersehrempfindlichvon der Dich-
te freier Elektronenne abhangtFur die in Abb. 2.9b gezeigteProbeemgibt sich ein Anstieg von
Ne = 8,0- 10*" cm~3 fernvon der Versetzunguf10,3- 10" cm3.

Die EBIC-Methodeist inzwischenein wohletabliertesverfahrenzur Abbildung von Halb-
leiterstrukturerund zur Defektcharakterisiergnim Rasterelektronenmikrkep. Fir ein EBIC-
Experimentmussdie Probeeine Barriereenthaltendie die generierterElektronenund Lécher
trennenkann. Eine gangigeAnordnungverwendeteine dinneOberflachenmetallisierunglurch
die eine Schottlydiode erzeugtwird. Der Elektronenstrahtiringt in die Probebis zu einervon
derBeschleunigungsspanng abhangigerTiefe R, einunderzeugtElektronen—Loch-&are.Das
EBIC-Signalist im Wesentlicherdurchden Diffusionsstromder Uberschuss-Minoritéatsladgs-

*DSL diluted Sirtl-like with light
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1 (b)

Abh 2.9: Versetzungsatzan GaAs.(a) Mit einerPhotoatztechnilangeatzteingavachsené&/ersetzungen
in (001)-GaAs:SiDie Streifenstrukturtihrt von Dotierungsinhomogenitateistriationsg her. Auflichtbild
im Nomarski-Interferenztintrast. (b) Oberflachenprofian demangeatzteurchstol3punkeiner Verset-
zungander Oberflachg AufnahmeC. Frigeri, Parma).

tragergegebenEin Kristalldefektmit erhdhtelLadungstragerreimbiration wird alsDunkelstruk-
tur mit lokal erniedrigtenelektronenstrahlindierten StromabgebildetEine phdnomenologische
TheoriedesEBIC-Kontrastsvon Defektenwurdevon DONOLATO entwickelt [44] und von Pa-
SEMANN in einerStérungsrechnuneweiterOrdnungfortgefiihrt[185]. DiesesModell beruhtauf
der Reduktionder totalenLebensdaueder Minoritatsladungstrégy in einembestimmtenvolu-
menbereicldesuntersuchterefekts.Fur Versetzungemvird ein Zylinder mit dem Querschnitt
04 undderMinoritatsladungstigedebersdauer T/ < 1 (1 Ladungstragerlebenader im perfekten
Kristall) angenommerDer Kontrastan Versetzungen,

[
Cepic = —|o 0 (2.2)

(I, Stromim perfekterKristall auRerhallmiesDefekts,| gemessenestromim Defektgebiet),
wird durchdie Defektstark oderLinienrekombinationsgsdwindigkeit bestimmt,

g
_“d
ch—?-

Weiterhinist dasKontrastprofileine Funktionder Defektgeometrievie z.B. Tiefenlage der An-
regungsbedingungedurchdenElektronenstrahlind der Diffusionslangeder Minoritatsladungs-
trager

Ausgehendon denArbeitenvon DONOLATO und PASEMANN werdenzwei Modelle zur In-
terpretatiordesKontrasts/on VersetzungemerwendetDie Untersuchungon cgg, alsFunktion
derTemperatuunddesStrahlstromd, erlaubtAussagerzu denEnegieniveausundzur Konzen-
tration der beteiligtenDefekte. WiLsHAW kommt mit seinemModell der ladungskntrollierten
Relombinationsratéd CCR — charge-contplled recombinatiorrate) zu dem Schluss[277], dass
der Versetzunggintrastproportionalzur Linienladungist. Der experimentelleBefund, dassder
Kontrastvon deformationsinduziten Versetzungern Si mit T steigtund mit |, sinkt, wurde
dahingehendnterpretiert,dassVersetzungemls eindimensional&infangzentreriir Majoritats-
ladungstragewirken. Das heif3t,sie sind in n-Si negativ und in p-Si positv geladenDer resul-
tierendeEffekt auf die Bandwerbiegung an der Versetzungst betrachtlich,selbstfir moderate
LinienladungenUnter der Voraussetzungjassnur ein Typ von Einfangzentrerexistiert, emibt
die Auswertungder Messungerin Si mit dem CCR-Modell tiefe Versetzungsmeausin Uber
einstimmungmit DLTS-Resultaterf179]. Es wurdenaberkeinereproduzierbaretnterschiede
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o

Abh 2.10 Volumenrelombinationsmodll

einer oberflachenparallelen Versetzung.
Im Allgemeinen gibt es einen Zylinder

um die Versetzungmit geéndertertotaler
Lebensdaueder Minoritatsladungstrager’

undeinenzweitenmit gedndertestrahlender
Lebensdauer;. AuRBerhalbdesVersetzungs-
» Tr bereichsbetragt die Gesamtlebensdauear

unddie derstrahlenderRekombinationt;.

o

derRekombinationsaktitéat von 60°- und Schraubeversetzungn gefundenGekrimmteverset-
zungsabschnittkefertendieselbeDichte antiefen Einfangzentrenvie in (110-Richtungverlau-
fende,geradeVersetzungerDarauslasstsich schlussfolgerngassnicht die Kinken die Zentren
sind,die die Versetzungsladungagen.

Nebender Abhangigleit desEBIC-Kontrastswie bei WiLsHAW (Typ 1) findenKITTLER und
SEIFERT einenzweitenKontrasttyp(Typ 2), der eine Abnahmevon ¢ mit der Temperatuund
die Zunahmemit |, zeigt[110]. DieseAutorenverwendenrals Modell die Shocklg—Read—Hall-
RekombinationstheorieEs wird dabeivorausgesetzjassdie Rekombinationan unabhéangigen
Zentrenerfolgt und nicht wie beim Wilshavmodell an wechselirkendenladungskntrollierten
Zentren Die spezielleForm der Abhéangigleit cg = f(T) héngtvonderenegetischer_ageder
unabhéangige®ekombinationszentrem der Bandllicle ab: Das Typ-2-\Verhaltenist mit flachen
Niveausverbunden.Tiefe Zentrenliefern den Typ-1-Kontrastmit einer T¥/2-Abh&ngigleit. Der
Unterschiedder beidenKontrasttyperwird auf eine unterschiedlich&ontaminationmit Frem-
datomenzurlckgefuhrt WahrendTyp-2-\ersetzungerenrelativ ,reinen” Versetzungszustand
charakterisierenyeisendekorierte Versetzungerin Typ-1-Verhaltenauf. Dies konntemit Deko-
rationseperimentergezeigtwerden,wo Kupferin SiGe-Epitaxieschichteaindiffundiert wurde
undsichanAnpassungsrsetzugen anlagertg110].

Der EBIC-Kontrastvon deformationsinduziezh Defektenwurdevon KusANAGI etal. eben-
falls mit dem SRH-Modelt ausgevertet[124,125]. Die Temperaturabhangigh desKontrasts
lieferte die EnegieniveausverschiedeneYersetzungsinfiguratioren Fir undelorierte60°- und
Schraubeversetzunge ergabensich Niveausbei 0,06eV Abstandzu denBandkantenDer Tem-
peraturerlauf desKontrastsvon Stapelfehlerdipolemingegenkonntenur angepassiverdenun-
ter der Annahmevon zusatzlicheniefen NiveausnebenflachenZusténderbei E, + 0,09eV und
E; — 0,09eV. Nebender Abhangigkit von denDeformationsbedinggen wurdencharakteristi-
scheVeranderungedesVersetzungsintrastsnachdem Getternvon Ubeigangsmetallegemes-
senundmit tiefenNiveausn Verbindunggebracht.

Die physikalischéBedeutunglesCCR-unddesSRH-Modellsist nicht ganzklar. Die Annah-
me im letzteren,dassunabhangige&entrenexistieren ohne Uberlappungder Wellenfunktionen
undVerbreiterunglerNiveausn Banderwie sieu. a. ausLeitfahigkeitsmessungeanVersetzun-
genfolgt [126], erscheinunberechtigtDie plausiblererAnnahmerdeserstererModellserlauben
dag@gennichtdie InterpretatiordesTyp-2-Kontrastaun- oderschwachdelorierterVersetzungen.

Nebender EBIC-Abbildung gibt es eine ReiheandererVerfahren,die auf dem Grundprin-
zip derlokalen Anregungmit einemElektronenstrahbderLicht beruhenund die Verteilungdes
entsprechendefignalsaufzeichnenlm Folgendersoll nur auf die KatodolumineszengCL) ein-
gegangerwerden Wie mit EBIC wird beiderCL-Abbildungdie Rekombinationswirksamndit von
DefektenaufgezeichnetDie hoheOrtsaufloésungm SEM erlaubtdasStudiumeinzelnerVerset-
zungenin Probenmit Versetzungsdichtebis zu 108 cm™2. In Abhéangigleit von der Tiefenlage,
der Beschleunigungsspamg im SEM, der Diffusionslangeder Minoritatsladungstrégy haben

*SRH Shocklg—Read—Hall
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2.3 ElektrischeEigenschafterron Versetzungen

wir gemessermjassdie Kontrastevon frischen,durchplastischeDeformationinduziertenvVerset-
zungenim CL- oderEBIC-Bild 0,1 bis 1 um ausgedehnsind (Sdreiber et al. 1993[222]). Die
Donolatotheoriavurdevon PASEMANN, HERGERT undHILDEBRANDT [186,75,82] flr denLu-
mineszenz@ntrasterweitert.Der CL-Kontrastist analogzum EBIC-Kontrast(Gl. 2.2) definiert.
Wahrendder Kontrastim EBIC-Bild von der gesamterLadungstragerlebenader abhéangtgibt
esfur die CL generellzwei Anteile. Die totale Lebensdaueder Minoritatsladungstiger setzt
sich ausder Lebensdaueder strahlenderund der nichtstrahlendemRekombinationzusammen,
1/1 = 1/1,+ 1/ 1. Die Versetzungvird als ein zylindrischerBereichmit gedndertetotalerund
strahlendet.ebensdaueft’ und 1/) beschrieberfAbb. 2.10).BeideBereichewerdeni. a. mit un-
terschiedlicherQuerschnitter{g, und gj) angenommerDer Hintergrundist die experimentelle
Beobachtungron Halokontrastengieim Zusammenhangit defektgebindene Emissionoderder
DekorationdurchFremdatomdozw. Verarmungszonedirekt ausder strahlendedRekombination
resultieren.

Der ersteTeil desCL-Kontrasteg, ist analogdemEBIC-Fall und vom Verhaltnisder ge-
samtenMinoritétsladungstréglebenslauer im perfektenKristall undim Defektgebietr/1/, be-
stimmt. Hinzu kommtein Term,derin Beziehungzum Verhaltnisder strahlenderebensdauern,
T;/1/, steht[186,222]:

/U - /T
CoL = /T|CL /JCL r)dr+ r/r|CL rA,(z)p(r)dr
d

(IOCL CL-Signalim perfektenKristall, o} QuerschnitdesVersetzungszylindensiit gedndertestrahlender
Ladungstragerlebensdaygy, (z) Katodolumineszenzsignéilr einePunktquelleéin derTiefe z, p(r) Dich-
teverteilungder Uberschuss-Minoritatsladungstraghy(z) optischeVerlustfunktion).
DasdetektiertespektraleCL-Signal,

e (hv) = Q(h) /0 * sinado / @

(Q(hv) relative spektraleVerteilungder Rekombinationsstrahlung,8 Winkel, 6. Grenzwinlel der Total-
reflektion,a Absorptionskefiizient,r Ortswektor),

stellt dasintegral der strahlenderiRekombinationsratéberdasProberolumendar[76,82]. Eine
Korrekturerfolgtmit denAbsorptionserlustenderin derTiefe zerzeugteh.umineszenzstrahlung
undder zu berticksichtigendeTotalreflektion.Im Falle der panchromatischebetektionwerden
effektive Wertefiir die Quantenausbeut@ unddenAbsorptionskefizienten a genommenAus-
gehendvon der StérungstheoriersterOrdnungkonnte gezeigtwerden,dassder Kontrastvon
oberflachenparalleleviersetzungenichberechnertésstals[81,82]

M] dr

~ cosB

CoL =ACT+AC, (2.3)

d.h. auseinemProduktder Defektstarken A und A, undtheoretischemrofilfunktionenc* undcy,
die sichausdenkonkretenExperiment-und Materialparameteremgeben Der ersteSummandn
Gl. 2.3beziehtsichaufdie gesamtegerzweiteaufdie strahlendd&kekombinationIn stérungstheo-
retischeNaherungersterOrdnungerhaltmanfir die totaleDefektstark bzw: die Defektstark der

strahlenderirRekombination
o o)
- ( 1) . A=13 ( 1) , (2.4)

mit L als Diffusionslangealer Minoritatsladungstige. DieseNaherungst nur fir schwacheDe-
fekte (A < 1,2 [82]) gultig. Die EinbeziehunghéhererOrdnungen185] fiihrt zu modifizierten
Ausdriclender Defektstarknin Gl. 2.4. Fur verschieden&/ersetzungsinfiguratioenin I1-V-
Halbleiternhabenwir die Defektstarkn ausdengemesseneKontrasterbestimmt.Die experi-
mentellenWerte hangenstark vom Dekorationszustander untersuchterbefekteab und liegen
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2 Grundlagernvon Versetzungein Halbleitern

zwischen0,02und 2,45[82,221,222]. Dabeierfolgtedie BerechnungiachGl. 2.3 unterder An-
nahme,dasssich die strahlende_ebensdaueim Versetzungsbereichicht andert,d.h. A, = 0.
Beim VemgleichverschiedeneMaterialienmussdie unterschiedlich®iffusionslangeler Minori-
tatsladungstragdrericksichtigwerden,und es egibt sich folgendesBild: Fir frisch induzierte
Gleitversetzungein n-GaAslagendie experimentellenWertevon A L? bei 0,04 bis 2,39,wéhrend
eingavachsené/ersetzungemVerte zwischen6,33 und 11,81 hatten.Fur Anpassungsrsetzun
genin GaAg, 5,P, 3/ GaAs-Schichtemar A L2 = 0,85bis 1,94(Hildebrandtetal. 1998[82]). Der
anggebeneBereichstellt keinenMessfehlersonderrdie Variationflr Versetzungem verschie-
denenProbendar Selbstinnerhalbeiner Probewurdenstarle Unterschiedeentlangder Verset-
zungslinieoderfir unterschiedlich&/ersetzungegefundenDiesbelagt denEinflussderDekora-
tion mit PunktdefekternderandereiFaktorenwie inhomogenéd.adungstragednzentationen auf
denDefektlontrast.

Verschiedendutorenfandenin n-GaAseinenetwasstarlerenCL-Kontrastvon a-Versetzun-
genim Vemleich zu B-Versetzunge233,280]. In p-GaAshingegen war die Relkombinations-
aktivitat von B-Versetzungemoherals die der a-VersetzungenDiese Befunde,die wir aberin
eigenenMessungemicht zweifelsfrei reproduziererkonnten,wurden mit den Zustanderdie-
serVersetzungetin der Bandliclke in ZusammenhangebrachtAus DLTS-Messungemn pla-
stischdeformiertemGaAskonnteabgeleitetverden dassa-Versetzungerin Einfangzentrundur
Elektronenund B-Versetzungerin Einfangzentrunfiir Locher darstellenwie bereitsobenim
Absch. 2.3.1 angefiihrt[278]. Diese experimentellenBefundewurdenin Ubereinstimmungge-
sehermit Dichtefunktional-Clusteechnungen die Enegienveausder 90° a-Partialversetzungen
in der oberenHalfte und Enegieniveausder 90°3-Partialversetzungein der unterenHalfte der
Bandliicle erhielten[97]. Fur 30°3-Versetzungehingegenergabemeuereab-initio-Rechnungen
[100] NiveausnahederLeitungsbandkanteyahrenddie Niveausder30° 3-Versetzungenesonant
im Valenzbandiegen.

Die RelombinationsmechamsenanVersetzungein Verbindungshalbleirn sindwegender
VielzahlmoglicherVersetzungsstruktunesicherlichkomplexer alsin Si. Bisherliegennur erste
Ansatzezur Entwicklung einesrekombinationsthetischen Modells fur Verbindungshalbleite
vor [223,233]. Dasfur den EBIC-Kontrastvon Defektenin Si angevandte CCR- bzw. SRH-
Modell kannin ahnlicheWeiseaufdie ausdemExperimenextrahierterDefektstarknangevandt
werden.Damit solltentemperatur und strahlstromabhangigk ontrastmessungeauchfir GaAs
in der Lage sein, versetzungsbezoge Enegienveausund Defektdichtenzu liefern, wie fir Si
demonstriertvurde[124,125].

Die Annahme dasssichdie strahlendd_ebensdaueim Versetzungsbereiaicht andertd. h.
Ar = 0, ist insbhesonderéannfraglich, wenn Hellkontrasteim CL-Bild auftreten.Hellkontraste
werdenauchim EBIC-Bild gefundendie dortausder Anderungdergesamteh ebensdaueresul-
tieren.Sie wurdenmit mit einerversetzungsinduziem Umverteilungder Dotieratomeoderder
Getterungvon Verunreinigungenindderenkinflussauf die gesamtd.ebensdaueder Minoritats-
ladungstragein Verbindunggebrach{109].

Ein deutlicherUnterschiedm VerhalterderstrahlendemndnichtstrahlendeRekombination
ana- undp-Versetzungewurdefir CdTe festgestelltWir konntenzweifelsfreinachweisendass
die defektbezogenkeumineszenzbandeeil,476eV (Y-Lumineszenzimit 60° a-Versetzungens-
soziiertist[83,146]. DieseKorrelationwurdedurchdie CL-Untersuchungondefiniertenfrischen

Gleitversetzungemegestellt,die durchindentierungvon (111)-, (111)- und (110)-orientiertem
CdTe erfolgte (Schreiber et al. 1999[224]). Mit denbekannten110){111}-Gleitsystemerkann
in dengebildetenVersetzungsrosettéam Zusammenhangit der Bestimmungder Polaritatder
{111}-Flachen eine eindeutigeZuordnungzum Versetzungstygerfolgen (Abb. 2.11). Die Ei-
genschafterder Versetzungslumineszengurde in temperaturabhangigeMessungerdes PL-

und CL-Spektrumsstudiert.Es wird vermutet,dassder strahlendeZerfall einesversetzungsge-
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2.3 ElektrischeEigenschafterron Versetzungen

Abh 2.11 Versetzungslumineszenan a-
Versetzungenin CdTe. Die 6C°a- und
[B-Versetzungengehédren zu einer Roset-
te frisch erzeugter Versetzungenan ei-
nem Indentereindruckauf einer (111)Te-
OberflacheCL-Abbildungim SEM, Proben-
temperatur72K, Beschleunigungsspannung

20kV, StrahlstromlnA [83,146].

bundenenExzitons beobachtetvird, wobei eine thermischeAktivierungsengie von 0,011+
0,001eV gemessemwird. Diese kann als Summeder Elektronen-und Lécherbindungsengie
im Spannungsfelder dissoziierter60° -Versetzundnterpretiertwerden[208]. OBERG [176] be-
rechnetedie elektronischeStruktur von Partialversetzungerin CdTe und erhielt fir die 90°a-
Partialversetzungein eindimensionaleBandoberhalbE, + 0,1 eV. DieserWert stehtmit derge-
messeneflbeigangsengjie in rechtguterUbereinstimmung.

Die untersuchtetVersetzungein CdTe wurdendurch Raumtemperaturdeformatiarzeugt.
Ein Einflussder Kontaminationmit Fremdatomerauf die beobachteté/-Lumineszenist somit
nahezuauszuschliessgiiildebrandtetal. 1997[83]). Die Frage ob die Exzitonenanbestimmte
lokalisierteDefekteim Kern (wie RD oder Leerstellen)gelundensind, ist gegenwartignicht zu
beantvorten.Leipneretal. (1997)[146] diskutiertendie Mdglichkeit unterschiedlicheBchneid-
prozessaler Rosettemersetzungein Abb. 2.11mit VersetzungemandererGleitsystemedie ho-
hereSprungdichtemzw. Leerstellendichteim Kernfir a-Versetzungetiefernkdnnten.

Mit EBIC- und CL-Abbildungim SEM erreichtmaneinelokale Aufldsungbisin denSubmi-
krometerbereiclindkanndamitRekombinationsprozessai VersetzungeauordnenDie Auflo-
sungist abernicht atomay d. h. esist keineklare Zuordnungzu bestimmterZentrenim Verset-
zungslernbzw im Spannungsfelder Versetzungnoglich. Damitist die Frage,ob Versetzungs-
zustédndeoder Fremdatomédir die beobachtete®hanomen&erantvortlich sind, meistensicht
eindeutigzu beantvorten. ALEXANDER [4] hat daraufhingaeviesen,dassesauchbei sogfaltig-
sterVersuchsfuhrungehrschwerist, Versetzungenhnejegliche Kontaminatiorzufinden,die die
elektrischeAktivitat dominieren Auf derandererSeitekdnnenversetzungsgeindane Zustande
durch Wasserstdf passiiert werden[37]. In einer Reihe von Experimentenwurde der EBIC-
Kontrastvon Versetzungenachder Eindiffusion von Ubeigangsmetallestudiert. KUSANAGI et
al. [124] stelltenfest, dassGleitversetzungemnd FrankschePartialversetzungeimn Si nur dann
rekombinationsakt bei T > 200K sind, wenn sie Metallatomegegetterthaben.Dem Problem
derLokalisierungder D-Band-LumineszenwandtensichHIGGS et al. [80] zu: Die Intensitétder
D1/D2-LinienwaramhdéchsterzwischerdenGleitlinien, die von D3/D4 aufdiesenCharakteristi-
scheAnderungerergebensich mit demKontaminationsgraddei 4uRersgeringerkKonzentration
von FremdatomegabeskeineD-Band-LumineszenandkeinenEBIC-KontrastMit wachsender
Konzentratiorvon Ubeilgangsmetallegibt esintensie Lumineszenzindstarken EBIC-Kontrast.
Bei starler Kontaminatiorgehtaberdie Versetzungslumineszewrerlorenunddie nichtstrahlende
Rekombinationdominiert, was sich im starlen EBIC-Kontrastaufert.Die Lokalisationder D-
Band-Lumineszenmntersuchtemittels CL auchSEkIGUCHI und SUMINO [229]. Vemleichbar
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2 Grundlagernvon Versetzungein Halbleitern

zu HiGGs et al. stelltensie eine Assoziationder D3/D4-Bandermit regulérenVersetzungslinien
fest,wobeieineBeteiligungvon Fremdatomemicht auszuschlief3eist. Die D1/D2-Lumineszenz
wird mit Produktender Versetzungshveegung oderVersetzungsschneidmesen in Zusammen-
hanggebracht.

Ein interessantefAnsatzzur Erfassungson Versetzungszustandési die kinematischéJnter
suchungerzur Bewegungder Versetzungeim SEM. Esist mdglich,denKontrastder bevegten
Versetzungeru messerj89], wobeibei derin-situ Deformationbei niedrigenTemperaturermlie
Kontaminatiormit Verunreinigungezu vernachlassigeist. Bei der Dynamik der Versetzungen
im SEM spieltdasrekombinationsangegte Versetzungsgleiteainewichtige Rolle [153]. Dabei
wird die Enepie derElektron—Loch-Reémbinatian anlokalisiertenflachenZustanderdirekt flr
eineErniedrigungderKinkenbildungs-oderKinkenmigrationsengie benutzt.

NeueSondentechnién mit verbesserteAuflosung[63] kénntenauchin der Lagesein,Bei-
tragezur Identifikationvon versetzungsgeinderen Zustandereu liefern. Moglich erscheintdie
Anwendungder Rastertunnel-Lumineszerj281], der Einsatzvon optischerNahfeldmikrosk-
pie [261,38] oderdie Katodolumineszenin Verbindungmit derTEM [248] oderderHREM. Di-
rekterZugangzu denBindungenim Versetzungsen erlaubtdie hochauflosendElektronenener
gieverlustspektrosipie (EELS). In Verbindungmit der STEM-Abbildungim Z-Kontrast(high-
angleannular dark field) kanneine Korrelationzwischenden Spektrenund bestimmteratoma-
renAnordnungenim Versetzungsirn heigestelltwerden.BATSON [14] untersuchténpassungs-
versetzungeim verspanntersiGe-Schichtemit einer Sondevon 0,2nm Durchmessebei einer
Enegieauflosungvon 0,2eV. Aus den Enegieverlustspektrerwird auf flache Zustéandein der
Bandlicle nahedesLeitungsbandegeschlussfolgertWeitere Effekte, wie der Einflussauf die
BandstruktuiausdergebrochenesymmetriedurchAnwesenheitlesStapelfehlersindaufgrund
der Relonstruktionsowie Spannungsédkte, konnenim Detail diskutiertwerden.Sowohl die Z-
Kontrast-Abbildungler90°-Partialversetzungilsauchdie EELS ergebendeutlicheHinweiseauf
eineDP-Relonstruktion(Abb. 2.4d, S. 8).
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3 Plastisc he Deformation und
Versetzungsd ynamik

3.1 Versetzungsg eschwindigkeit und Verformungsparameter

Die Verformungskurg von Halbleiternweistmaximalfiinf unterschiedlich®ereicheauf, denen
verschiedenghysikalisché’rozesséerVersetzungsdynamilind-wechselirkung zugrunddie-
gen[234]. Am deutlichsterkbnnendieseBereichemit einemKompressionsgerimentbei kon-
stanteVerformungsratén einer[213-Kristallorientigung sichtbargemachterden.Dabeiwird
ein Gleitsystembevorzugtangergt (EinfachgleitungsieheTah 3.1). Die Orientierungder pri-
marenGleitebeneeigtAbb. 3.1.

Bei niedrigenDeformationstemperatureritt ein deutlicherStreckgrenzenggkt (charakteri-
siertdurcheineobereunduntereFlieRspannungguf,derbeiansteigendefemperatuabgemildert
wird. Die Spannungstberhdhg kannso grof3 sein, dassSprodbruchzur Zerstérungder Probe
fuhrt. Zwischen400 und 900K wurde bisherzumeisteine Vordeformationangevandt, um ei-
ne ausreichend@nzahlvon bewveglichenVersetzungerur Verfligungzu stellen[18] und damit
denStreckgrenzentdkt zu verringern.UnterhalbdiesesTemperaturbereicheglangeineplasti-
scheVerformungnur, wenngleichzeitigein hydrostatischebruck die Rissausbreitungerhinder
te [19]. Die phdnomenologischBeschreilong der Versetzungslyeéegung an der unterenStreck-
grenzealsBildung undMigrationvon Doppelkinlenim Peierlspotentidiefert dasALEXANDER—
HAASEN-Modell [6]. Danachemibt sichdie untereFlie3spannungu

. V)
T, =CeY/@Mexp| —— | 3.1
U undm sind die Aktivierungsengie und der Spannungsgonentausder Geschwindigkit be-
weglicherVersetzungen,
V)
v=Brl"exp <—— (3.2)
kg T
(B undC Konstantenkg Boltzmannlonstanteg Verformungsgeschwindigt).
. _ . [451]
Abh 3.1 Kristallorientierungim Kom-
pressionsgperiment(a) bei Einfachglei- i
tung in [213]-Orientierungund (b) bei (]
Mehrfachgleitungn [110]-Orientierung. P 213]
Die priméren {111}-Gleitebenensind (@)
eingezeichnet. :
‘ [110]
[001]
R RN SO [110]
(b) L=
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3 Plastischédeformationund Versetzungsdynamik

Tab. 3.1: Gleitsystemeund Schmidbktorenmg im fcc-Gitter bei einer[213-KompressionsachsBer erste
Buchstabébei der KennzeichnunglesGleitsystemgyibt die aktivierte Gleitebene* beideBuchstaberie
SchnittliniezweierGleitebenenalsodie Gleitrichtungan. DasHauptgleitsystenist PQ; der Schmidgktor
ist Null fir die GleitebeneQ.

Gleitsystem mg
PQ (111)+[011] 0,467

KQ (111)+[101 0,292
UQ (111)+[110] 0,175
QP (111)+[011] O

QK (111)+[101 0

QU (111)+[110] ©

PK (111)+[11d 0,350
UK (113)+[o11] 0,350
KP (111)+[11d 0,175
UP (111)+[101] 0,175
PU (111)+[101] 0,117
KU (111)+[011] 0,117

* P priméare,K konjugierte,U unerwartete Q Quegleitebene

Die von SUMINO und Y ONENAGA [254] experimentellbestimmtenNerteausGl. 3.2sindin
Tah 3.2 aufgefiihrt.Bei GaAsbestehemroRereUnterschiedewischendenMessungewerschie-
denerGruppendU liegt fur a-Versetzungeawischen0,89 und 1,30eV, fir B zwischenl,24 und
1,57eV undfir Schrauberzwischenl,10 und 1,40eV [5, 163,183,252,254]. Von vielen Auto-
renwerdendie von SUMINO und Y ONENAGA [254] ang@ebenergleichenAktivierungsenegien
fur a- und B-Versetzungern GaAs angezweifeltund die Werte von ALEXANDER und GOTT-
SCHALK [5] mit 1,0 (o) und1,3eV (B) fur amzuwerlassigstegehaltenAuf alle Fallegilt aberfur
undotiertesGaAs:v, > V., wobeioffenbarein Zusammenhangestehtzwischender Stérle der
RelonstruktiondesVersetzungsrns(s. Abschn.2.1)undderVersetzungsgeschwingleit von a-
undp-Versetzungeni, unde. Ab-initio-Clusterrechnugen fiir 90°-Partialversetzungetieferten
eineAktivierungsenayie U von 1,9eV fir Siund0,8 bzw. 1,4eV fur a- bzw. 3-Versetzungein
GaAs[177].

Die Kinkenbildungund-migrationliefert die Interpretatiorderempirischeriktivierungsener
gieU. Die Geschwindigkit einesVersetzungssggnentsderLangeL , ist gegebendurch

v=hplLyJ, wenn Lj<2A,,

v=hpA J, wenn L,>2A, (3-3)

(hp PeriodedesPeierlspotentials] Bildungsratevon Kinkenpaaremuf derlangsamereRartialversetzung).
A bezeichnetie mittlere freie WeglangeeinerKinke, bevor sie mit einerzweitenentggenge-

setztervorzeichensnnihiliert,
v,
A =2/ %,
K J

Fur die Kinkengeschwindighit v, lasstsich mit der Diffusionslonstantender Kinken D, eine
Einsteinbeziehunéprmulieren,

v = bkr:TTSDk. (3.4)

Die Versetzungsgeschwindigt fur langeSegmente(L, > 2A,) ergibt sichdamitin diesemMo-
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Tab. 3.2: ExperimentelbestimmteParameteder Versetzungsgeschwindigh (Gl. 3.2) in undotiertemSi,
GaAsundInP[254]. Die letzte Spaltegibt denTemperaturbereican,in demdie Versetzungsgeschwindig-
keit gemessemwurde(Ty, Schmelztemperatur).

Material Versetzungstyp B(m/sMPa™) m U (eV) T/Tm (K)

Si 60° 1,0-10% 10 220 0,52-0,63
Schraube 3,5-10% 1,0 235

GaAs « 1,9.-10° 1,7 1,30 0,38-0,61
B 5,9-10 16 1,30
Schraube 1,2-10° 1,8 1,40

InP a 40-10 1,4 1,60 0,51-0,78
B 5,0-1C° 1,8 1,70
Schraube 40-10 1,7 1,70

dell[85] zu

mit derBildungsratevon Doppelkinken

bty o %
J‘h%kBTDkexp( o)

undderDiffusionslonstanten
W,
2 m
o= votte -1
(h, PeriodedessekundareReierlspotentialentlangderVersetzungsliniaMy, Hohedessekundareeierls-

potentials— Kinkenmigrationsengjie, v, Debyefrequenz, = U, — T Sfreie Enegie derKinkenbildung,
U, innereEnegie einerDoppelkinke).

Ein Termmit der EntropieS (im Bereich5 — 7kg [60]) wurde dabeiberiicksichtigtim langen-
abhangigerRegime derVersetzungsgeschwindigit (L, < 2A,) andertsichsovohl derVorfaktor
alsauchdie Aktivierungsenegjie,

_ bhéLyvy S Wi+ 2U,
= renee(ig) oo () oo

Die Aktivierungsengie U derVersetzungsgeschwindigt im langenunabhéngém Bereich
(Gl. 3.5)entsprichidamitder SummeausKinkenbildungsundKinkenmigrationsengie. Bei der
BewertungexperimentellerErgebnissemussim Detail Uberpruftwerden,ob die Voraussetzun-
gendesHIRTH-L oTHE-Modells [85] erfilllt sind. Der UbeigangzwischendenbeidenBereichen
(GI. 3.3) liegt fur Si bei einer Versetzungslangeon 0,5um und bei einigen Mikrometern fur
GaAs[60].

Der Spannungsgonentfindet in dem HIRTH-LOTHE-Modell keine theoretischeBegrin-
dung.In der Tat findet man fur Silicium m = 1, wahrendfir Verbindungshalbleitel < m < 2
gemessemwurde(Tah 3.2). SuMINO agumentiertdassdieserh6hereWert mit demPinningvon
Versetzungemn Verunreinigungerzu tun habenkdnnte[254]. Die zweite Moglichkeit ist, dass
die Spannungerhei denendie Geschwindigkitsmessurgn durchgefiihriwurden,zu hochsind
unddamitaulRerhallwesGeltungsbereichder Einsteinrelation(3.4) liegen.

Eine langanhaltend&ontroversebestanddarin, welche Enegie nun gréierist, Wy, oderF, .
Inzwischenist in erstenAnsatzeneine Untersuchungler Kinkendynamikdirekt im Elektronen-
mikroskop mit einer speziellenhochaufldsendeAbbildungsmethodendglich geworden[112].
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3 Plastischédeformationund Versetzungsdynamik

FolgendeWerte wurdenin Si gemessenF, = (0,73+ 0,15) eV (90°-Partialversetzung) F, =
(0,80+0,15) eV (30°-PartialversetzungundW, = (1,24+0,07) eV (fur beidePartialversetzungs-
typen).Auch austheoretischefRechnungefolgt Wy, > F,, wenngleichF, in denbisherigerClu-
stersimulationenvahrscheinlicheherunterschatzund Wy, Uberschatzwird [96]. Mit der Kom-
binationatomistischeRechnungemit mokekulardynamischeBimulationenvon aufgespaltenen
Versetzungem SikommenCAl etal. [32] zudemSchlussdassi, beil,2eV undF, bei0,7eV
liegenmuss.

Der zweite mogliche Zugangzur phanomenologischeBeschreibing der makroslkopischen
Verformungemibt sich Uber den Schoeckformalismu§218] der thermischaktivierten Verset-
zungsbeegung. Ausgehendion derOrowanbeziehung'Iol = pmbv kanndie (plastischeerfor
mungsrateausgedrickiverdendurch

AG(reﬁ,T)] (3.7)

kg T
(pm Dichte beweglicher Versetzungem)G = f(14,T) Anderungder GibbschenEnegie, die notwendig
ist fir die Versetzungum ein Gleithinderniszu tiberwindeng, = pmbvy /A spannungsunabhangigéor-
faktor, A mittlerer Abstandzwischenden Gleithindernissenr; = s — T;, T; innere Spannungaus der
langreichweitigerelastischeechselirkung zwischendenVersetzungen)
In diesemFall ist die Aktivierungsengjie abhangigvon der Schubspannunddie Anderungder
Enthalpiewird nach

Exl = E9EXP [—

durchdie Spannungerniedrigt. AG, = f(T) ist die Aktivierungenegie der Versetzungsgeschwin-
digkeit ohnedulRereSpannungindentspricht) im ALEXANDER-HAASEN-Modell. Die effektive
Spannung

Tes = Ts— Gp;/2 (3.8)

ergibt sichausderinnerenSpannung; = Gpj/z, die ausderlangreichweitigerelastischewech-
selwirkung zwischerdenVersetzungenesultiert. DasAktivierungswlumenV = bdA (d Ausdeh-
nungder Gleithindernisse)kannim Spannungsrelaxatiopgerimentaus

ding,
V =Kk T (3.9)
0Ts
T

bestimmtwerden,vorausgesetztlie Dichte beweglicher Versetzungem,, bleibt dabeikonstant.
Esist zuberucksichtigendassbei Deformationmit konstanteMerformungsratédynamisché/er-
formung),von der Gesamtdehnung derelastischeAnteil abzuzieherist, um die plastischeDeh-
nungzu erhalten,g, = € — &,,,; EntsprechendemthermodynamischeAnsatzvon SCHOECK
[218] h&angtAG nichtnurvom Aktivierungswlumenundder SpannundpeigegebenenT, sondern
auchvon derTemperaturabhéngigk desSchubmodulsah Kannmandiesevernachlassigeand

lasstmanauf3erdendie Abhangigleit von derEntropieau3erAcht, emibt sichausder Spannungs-
relaxation[181]

T
AG(Ts) = / "V, (3.10)
Ts

WeitereMdglichkeiten desexperimentellenZugangszu AG — die insbesonderaicht die Fliel3-
spannungei 0K, 1, benttigen-werdenvon OMRI etal. [181] diskutiert.

Die empirischeBeschreibngvon ALEXANDER undHAASEN reprasentiertlie experimentel-
len Befundein hochreinerHalbleiternfiir einenweitenBereichder Temperaturemnd Spannun-
genbessermls dasthermodynamisch&lodell von SCHOECK. Die ParametelC und m besitzen
zunachskeinedirektephysikalischeBedeutungZoNGo und FARVACQUE [286] habendenVer
suchunternommengie phanomenologischBeschreining mit demthermodynamischeModell
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3.1 Versetzungsgeschwindligit undVerformungsparameter

zu verknupfen Der ZusammenhangwischenDehnungsrateind plastischelFlie3spannungvird
im ALEXANDER—HAASEN-Maodell nicht iberGl. 3.9, sondermmit
24 me ( dlne )
oints ) ¢
hegestellt.Es erweistsich, dassder Spannungseonentm keine Konstantdst, sonderreum zu-
grundeligendenMultiplikationsmechaismus derVersetzungeim Beziehungsteht.Der Parame-
terC hangtvon 1, anderunterenStreckgrenzah

WenngleichGl. 3.7 zur Beschreibing des Deformationsmechanismusei sehrhoher Span-
nung die adaquatd3eschreibing darstellt,wird oftmalsnur dasALEXANDER—HAASEN-Model
verwendetJedochergibt sichim Arrheniusplotvon Gl. 3.1 einedeutlicheAnderungim Anstieg
bei hohenSpannungebzw. niedrigenTemperatureii258]. In diesemBereichergibt sich m zwi-
schen20 und50. Savohl der Spannungseonentm alsauchdie Aktivierungsengyie U sindtem-
peraturabhangidswurdepostuliert,dassiesemneueRegimederVersetzungsdynamikit einem
Ubeigangvon aufgespaltene@lide-set-zu unaufgespaltene®hufle-setVersetzugenzutun hat.
TheoretischeRechnungerzeigen,dassdie PeierlsspannungréRerim Glide als im Shufle set
ist[211]. Solangeesum aufgespalten¥ersetzungeim Experimenigeht,scheintdiesesErgebnis
irrelevant. JedochkonntenDUESBERY und JOOs [45] mit der Berechnungler gesamterelasti-
schenEnegie fur die Nukleationvon Doppelkinlen zeigen,dassdie Bewegung einer nichtauf-
gespalteneWersetzungm Shufle seteinegeringereAktivierungsengjie bei hohenSpannungen
hat. Unterhalbts ~ 0,01G kehrensich die Verhaltnisseum: DissoziierteVersetzungeim Glide
sethabereinekleinereAktivierungsenajie.

Der direkte experimentelleNachweisder nichtaufgespalteneShufle-setVersetzungn er
weistsichalsschwierig.Die Rechnungemvurdenfiir Si durchgefihrtdemzufolgeversuchtanan
den experimentellenNachweisauchfir diesesMaterial. Allerdings ist es sehrkompliziert, Si
mit Standarderformungsteaniken unterhalbvon 500K zu verformen.Man benétigteinenzu-
satzlichenhydrostatischerbruck zur Vermeidungvon Sprdodbruch.Damit induziert man aber
Phaseniibgénge,wie sie auchvon Indentierungsersichen bekanntsind[101,173]. Wenneine
Vorverformungbei h6herenTemperaturerzur ErzeugungeinerausreichendeRersetzungsdichte
angevandtwird, hat daszur Folge. dassdieseexistierendenversetzungerzwar eine plastische
Deformationbei tiefen Temperatureermoglichen aberkeinesélls einenUbeigangzum Shufle
setzeigen[206].

In eigenerExperimentenvurdedie VersetzungserzeuguigregistrierendemHartemessungen
mit einemNanoindentefLastenum 5mN, Eindringtiefe~10nm bei einerals sphariscranzuset-
zenderindenterspitzenit demRadiusl pm) studiert.Die Trescaspannung: im Deformationsge-
bietlasstsichzu10GPaabschatzerk:ir SikonntenmittelsRamanmikrostipiein derTatverschie-
deneHochdruckphaseantsprechender Literatur[101] nachgaviesenwerden.lm Gegensatzu
Si, wo mittels TEM keine Versetzungemefundenwurden,tretenin GaAsim Bereichder Na-
noindentereindrickea.200nm ausgedehnt¥ersetzungsrosetteauf (Leipneretal. 2001[140]).
DieseVersetzungsbildungtelltdie Ursachedarfiir denin denBelastungskumen gefundenerop-
in-Effekt’ in GaAs.Die Versetzungetassersichmit einerhomogenetVersetzungsnukleaticer-
klaren,da 1 im Bereichder Spannungzur Generatiorkritischer Versetzungsschleifeliregt. Im
Ggyensatzzu wesentlichgroRerenVickerseindriic&n, wo ausgedehnt&tapelfehlerbandeauf-
grund der delorreliertenBewegung von 90°- und 30°-Partialversetzungehvorkommen (Leip-
ner et al. 1990[145]), werdenbei den Nanoindentereindriickenur perfekteVersetzungemit
b = a/2(110 gebildet.Die mittels TEM gefundener2O0nm ausgedehnteMersetzungsrosetten

*bzw in Materialienmit kleiner Peierlsbarriere
TPop-in-Effekt: plotzlicherAnstiey der Eindringtiefedesindentersei einerbestimmterLast
*Bei einerbestimmterSpannungvird d — o, vgl. Abb. 2.3,S.7.
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3 Plastischédeformationund Versetzungsdynamik

reprasentieredenZustandhachfolgenderProzessera) GeneratiorkritischerVersetzungsschlei-
fen wahrenddesPop-in-Effekts, b) weiter lokale plastischeDeformationdurch Koaleszenzind
Ausdehnungler VersetzungsschleifammittelbamachdemAuftretendesPop-in-Effekts, c) Re-
laxationund Stabilisierungder Versetzungsstrukturei EntlastungOb essich bei dengebildeten
Versetzungetatsachlichum Shufle-setVersetzugen handelt,ist nochnicht vollig geklart,nach
demo. a. Modellenaberwahrscheinlich.

Aus der Analyseder unterschiedlichemereichel bis V der Verformungskurg kannman—
insbesonderéberdie BestimmungdesZusammenhangawvischenSpannungind Verformungs-
geschwindigkit bei verschiedeneMemperaturenr- Aussageniber die Beteiligungvon Punkt-
defektentreffen. Besondersnteressansind die Bereicheder dynamischerErholunglil und V.
BereichV ist durch Quegleitenvon Schraubeversetzungemnd Bereichlll bei hdherenTem-
peraturerdurchVersetzungskletterbestimmi[238]. Im Kletterregime kannder Zusammenhang
zwischenVerformungsgeschwindigkeitnd der Spannungam Einsatzpunkton Bereichlll, t,,,,
in folgendeWeisebeschriebemverden[239]:

: D0 n Qsd
= A, —2 — ; A1
€ AkaTTm exp( kT (3.11)
EsbestehtdamiteineBeziehungzum Selbstdifusionsloeffizienten
Q
Dy = Dyexp (-ﬁ) (3.12)

(A Konstanten SpannungseponentD,, Vorfaktor).
Erfolgt dasKletternubereinenLeerstellenmechanismuésstsichGl. 3.11in Elementhalbleitern
eindeutigmit der Selbstdifusionin Zusammenhangringen.In Verbindungshalbleitarkanndie
Bedeutungder Parametemur danngeklartwerden,wenn Typ und Konzentrationder dominie-
rendenPunktdefektebekanntist. Eine alternatve Beschreibing desBereichedll kannmit dem
Jog-dragging-Modell von BARRETT undNix erfolgen,dasebenélls als Aktivierungsengyie die
Selbstdifusionsengagie enthalt[13]. Durchdie gezielteBeeinflussungler Bildung von Spriingen
sollte sich eventuellzwischenbeidenModellenunterscheideitassenz. B. durchWahl einerKri-
stallorientierundgtir Mehrfachgleitungwie [110], wobeiallerdingszu berticksichtigeiist, dassdie
einzelnenBereicheu.U. nicht so deutlich sichtbarwerdenwie bei Einfachgleitung.Eine ande-
re Moglichkeit bestehtdurchdie Beeinflussungler Sprungbildungdurch VerunreinigungenSo
wurdevon FARBER etal. in Abhéngigleit vom Sauerstdfehaltin Silicium eineunterschiedliche
Dichtevon Spriingerentggengesetztexorzeichengiemessefbl]. Wie nochzu diskutierersein
wird in Kap. 5, tritt die Bildung von Leerstellerund ZwischengitteratomedurchdasHinterher
ziehenvon Springemichtnurim Bereichlll auf, wird dortaberratenbestimmend.

BereichV wurdevereinfachtvon EscAlG [50] in folgendenVeisebeschrieben:

€= EyeXp [—%} (3.13)

Die effektive Aktivierungsengie desQuegleitens,Eq = Eg(l— Ts/Tq) ist spannungsabhéangig
(1q = y/3b kritischeSpannungyindenthéltuberdie maximaleQuegleitenegie

24 1/2
go_ GD (l Gb) (3.14)

9~ 1875/ \ " 145y

auRerdentie Stapelfehlerengie y [236]. Die Konstanteg, wird mit 2,6-10'1°s 1 anggeben
[239]. Bei dominierendenmQuegleiten solltendurch VersetzungemeneriertePunktdefektesine
geringereRolle alsim Kletterregime spielen.
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3.2 Deformationseperimente
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Die Verformungsratevar2,5-10~°s1. Strain

3.2 Deformationse xperimente

DasHauptzielderdurchgefuhrteierformungseperimentebestandn derwohldefinierterErzeu-
gungvon Defektendie anschlieRendurchspektroskpischeUntersuchungeaharakterisiervur-
den.Um die Vemleichbarleit mit DeformationsstudieandereiGruppenzu ermdglichenwurden
Spannungs—Dehnungsa#enzur CharakterisierungderdominierendemMechanismemgemessen
und derenempirischeParameteiSpannungseonent,Aktivierungsengie, und Aktivierungs-
lumenbestimmtDie spektroskpischeCharakterisierungrforderteaberEinschrankungefur die
Verformungsbedingunge So kanndie Quantisierungvon leerstellenartigemefektenmit Hilfe
derPositronenannihilationur erfolgen,wennaufgrundder SattigungdesPositroneneirdhgsdie
DefektdichteeinenbestimmtenMaximalert nicht Ubersteigt.Das hat zur Folge, dassi. a. die
in denBereichenlll-V der Deformationskurgn vorliegendenDefektemit dieserTechniknicht
gquantitatv erfasstwerdenkoénnen.

Die Deformationsgperimentewurdenin Kompressiorbei konstanteiVerformungsratewi-
schenl,5-107% und5,5- 10-3s* durchgefiihrtDie Temperatuilag zwischen573 und 1173K.
Die untereTemperatugrenzeist durchdasAuftretenvon Sprodbructbei tieferenTemperaturen
bei denuntersuchterHalbleiterngegeben.Auf eine Vorverformung,die zur Erzeugungbewneg-
licher Versetzungemangavandtwerdenkannund damit die plastischeDeformationvon sproden
Halbleiternbeitiefen Temperaturerrleichtert wurdebewusstverzichtet Esist bekanntdassei-
ne solcheVorverformungnicht nur Auswirkungenauf die Spannungs—Dehnungsie hat[27],
sonderninsbesonderéasPunktdefektspektrurentscheidenderanderi8]. Einige Probenwur-
denmit Lastenzwischen30 und 80 MPa statischverformt(Kriechversuch) DieseProbenwurden
ausschlieRliclspektroskpischcharakterisiert.

Mit der LEC-Technik gezichtetesindotiertesund dotiertesGaAs-Materialwurde von der
FirmaFreibegerCompoundVaterialszur Verfigunggestellt.Die Ausgangsersetzungddhte lag
bei 10* cm~2. Dasuntersuchte&z- und FZ-Siliciummateriaphosphordotierispezifischewider-
standca. 0,7Qcm) stammtevon der Wacler Siltronic AG BurghausenAus (001)- bzw (111)-
orientiertenScheiberwurdenQuaderder Dimension4 x 4 x 12mm? herausgesagbie Seiten-
flachenwurdenmit Borcarbid(1200erKérnung) geschlifen, um eine gleichmaRigeDichte von
Versetzungsquellean der Oberflachezu erzeugerund damit eine mdglichsthomogeneverfor
mungund Defektwerteilungzu erméglichen Als Deformationsachsewurden[213-, [110- und
[00]-Orientierungergenahlt.

Ein wesentlicherTeil der Verformungsersuchewurde mit einer hydraulischerPriifmaschi-
ne der Firma Materials Testing SystemsMinneapolisdurchgefuhrt.Sie erlaubt nebenschnel-

*LEC liquid encapsulate€zodralski
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3 Plastischédeformationund Versetzungsdynamik

Abh 3.3 FlieBspannungals Funktion der
Verformungsratéa) und der Temperatui(b).
Die Experimentewurden mit Te-dotiertem
GaAs (Ladungstragerdicht@,5 - 10'8cm3)
mit einer[110-Kompressionsachstirchge-
B [110]-GaAs, Te-doped, 2+ m=392051  fuhrt. Zum Vemleich sind im linken Bild
O [213]-GaAs, undoped, 2 + m = 3.6 Werte von SIETHOFF und BEHRENSMEI-

T ER [237] fUr undotiertesGaAs, dasin Ein-
1x10 1x10

Lower yield stress (MPa)
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len Wechselnder Dehnungsrat@auchniedrigsteVerformungsratetei henorragendeiStabilitét.
Ein EigenbauoferfHUBNER [91]) fur dieseMaschinegestatteDeformationseperimentebis zu
1300K unterAr-SchutzgasDie BesonderheiderentwickeltenOfenlonstruktionist, dassdie Pro-
bennachderDeformationsehrschnellunterLastabgekihlundentnommerwerdenkdnnen Die
Abkuhlrateliegt bei ca. 100K/min. Diese Tatsachdst sehrwichtig fur die anschlieBend€ha-
rakterisierungler wahrendder DeformationerzeugterDefektstrukturengdie damitzum Grof3teil
eingefrorenwerdenkdnnen.Problematisctkann aberder Anschlussan frilherenspektroskpi-
schenUntersuchungemandererGruppensein, die wesentlichkleinere Abkihlratenhatten.Zum
Vemgleich wurdenVerformungsersuchemit einerInstron-Maschine und einer Ofenkonstrukti-
onvon |. YonenaggSendai)angestelltDiese ApparaturerlaubtedasAbkuhlen der Probenauf
Raumtemperatunnerhalbvon 30min.

Abb. 3.2 zeigttypischeSpannungs—Dehnungs##<en von Te-dotiertemGaAs mit einerLa-
dungstragernzentation von 2,5- 108 cm=3. Die Kompressiorerfolgtein [110]-Richtung.Die
auRerespannungvurdemit dementsprechendeichmidfktorvon mg = 0,408flr dieseProben-
orientierungauf ein HauptgleitsystenumgerechnetDie Verformungsrataler Experimentebei
verschiedeneffemperatureetrug2,5- 10-°s~. Die obereunduntereStreckgrenzést deutlich
bei niedrigerenTemperaturersichtbar Wahrendder Kurververlauf bei 723 und 823K nachder
Streckgrenzeveitgehendnit einemkonstanterVerfestigungsefizienten zu charakterisiererst
unddemEasy-glideBereichentsprichtwird bei 973K oberhalb4 % KompressiordasVerlassen
diesesBereiched festgestelltDasist durcheinenAnstigy (im Verfestigungsbereich derVer
formungskure) und einemAbfall (im Entfestigungsbereichl) desVerfestigungsefizienten

*am Instituteof Materials Reseath Sendai
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3.2 Deformationseperimente

Abh 3.4 FlieBspannungals Funktion der
Verformungsrateind der Temperatuffir un-
dotiertesGaAs.Die Wertein (a) entstammen
Deformationsmessungemit einer [110-
Kompressionsachg$@1]; in (b) ist die Arrhe-
niusabhangigkit der unterenFlieRspannung
sawohl fiir [110-Orientierung(Dehnungsra-
te 8-10~°s71) als auch[213 (Dehnungsra- 2t
te 2,5-107°s™1) gezeigtDie Linien entspre-
chenFitsnachGl. 3.1,wobeieingleicherAn-
stigg in allenKurvengewéahltwurde.

Lower yield stress (MPa)

1078 107 1073
(a) Strain rate (3_1)

[213]

Lower yield stress (MPa)

1.0 1.2 14 1.6 1.8
(b) 11T (103/K)

dtrs/de gelkennzeichnet.

Aus der doppeltlogarithmisan Auftragung der unterenFlieRspannungyegen die Verfor
mungsratgAbb. 3.3a) erhaltmangemanGl. 3.1 (S. 21) denSpannungse@onenterm. Es emibt
sich2+m= 3,9+ 0,5. AusdemArrheniusplotvon Ty (Abb. 3.3b) wird eineAktivierungenegie
vonU = (1,23+ 0,2) eV bestimmt.Die erhaltenenNerteliegennaheder Wertevon undotiertem
GaAs,die von SIETHOFF und BEHRENSMEIER [237] bei Verformungin [213-Richtunggemes-
senwurden.Die geringereAktivierungsengjie in GaAs:Teim Vemleichzu undotiertenMaterial
(U = 1,37eV [237]) kannmit der Dominanzvon a-Versetzungenind derenhdherenGeschwin-
digkeit in n-GaAs[152] im Zusammenhangtehen.

Ergebnisseder Verformungvon undotiertemGaAssind in Abb. 3.4 widergegeben.Aus den
Experimentemit [110]-orientierterProberemibt sich2+m= 3,8+ 0,3,undU = (1,6+0,2) eV.
Bei undotiertenGaAs-Probenin Einfachgleitorientiaung wurde 2+ m= 3,2+ 0,3, undU =
(1,35+ 0,1) eV erhalten.Bemerlenswertist, dasssowvohl der Spannungseonentals auchdie
Aktivierungsengyie bei Mehrfachgleichorietierung etwashéhersind. Der Anstieg im Arrheni-
usplotty, = f(1/T) istaberfur beideFallegleichundbetragty /(2+m) = 0,42eV (Abb. 3.4b).

Die hohererWertefur mundU beider[110-Orientierungkénntendamitim Zusammenhang
stehendassvier Gleitsystemggleichberechtigangergt werden.Damit ist verbunden,dassim
Vemgleich zur Einfachgleitorientierng deutlichmehrVersetzungsschneidmese auftreten.Der
gleicheSchmidfktor fir primareund Quegleitebenehat zur Folge, dassdie Quegleitaktvitat
von Schraubeversetzungerbefdrdertist. HohereWerte des Spannungseonentenkbnnenaus
dervon ZoNGO und FARVACQUE [286] getrofenenAussagdiberdessembhangiglkit vom Ver
setzungsmultiplikatissmechanismus abgeleitetwerden.Bei GaAserfolgt zu Beginn der plasti-
schenVerformungVersetzungsmultiplikatovornehmlichvon Oberflachenquelleaus[3]. Wenn
nundie Dichte von Waldwersetzungenind die Doppelquegleithadigkeit hdherist, werdenauch
effektive Versetzungsquelleimnerhalbder Probenerzeugt.Damit steigtdie Dichte beweglicher

29
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14 phosphordotiertenCz-Si [91]. Die Proben

. . . . wurden bei den angeyebenenTemperaturen
0.01 0.02 0.03 0.04 mit einerVerformungsrateon1-10°s1in
Strain [110-Richtungdeformiert.

Versetzungemind eine hohereAbgleitratewird entsprechender Orowvangleichungerzielt. Bei
gleicherSpannundnei3tdas,dassder Spannungseonenthdherwird.

Die hohereAktivierungsengjie U bei Mehrfachgleitungkdnntemit einemwachsendeiiin-
flussdesJog draggings odereinemstéarlerenQuegleitanteil bereitsan der unterenStreckgrenze
erklarenwerden.Es ist aberzu bertcksichtigendassder EscaigformalismugGl. 3.13, S. 26)
strenggenommenur flir hoheSpannungewilt und demzufolgekeinesélls dominierendm Be-
reichderunterenStreckgrenzeseinkann.Aus Gl. 3.14(S. 26) emibt sichfir GaAs Eg =5,3eV
undty = 41MPa. BEHRENSMEIER [15] erhieltausderAnalysevon Kriechexperimenteran[111]-
orientiertenGaAsE = 5,1eV und 14 = 55MPa.

Bei einer[00]-Kompressionsachsmterscheidesichdie Spannungs—DehnungSirve deut-
lich vondenender[213- und[110-Orientierung Esgibt achtéaquivalenteGleitsystemenit einem
Schmidfaktorvon 0,408. Mit Ausnahmeder niedrigstenverformungsratéabendie Kurveneine
Parabelform die typischfir Verformungmit Mehrfachgleitungist. Die starle Wechselirkung
von VersetzungemnterschiedlicheGleitsystemeverhindertin diesemFall dasAuftreteneines
Easy-glideBereiches

Bei der Deformationvon Si in Einfachgleitorientiemng wurdenahnlicheAktivierungspara-
meterwie ausder Literatur bekanntgemessenkir phosphordotierte§Z-Si wurde bestimmt:
24+ m=23+0,2undU = (2,3+0,3)eV. DieselbeAktivierungsengie wurde von SCHRO-
TER etal. [226] bei einemSpannungseonenta von 2+ m= 2,9 flr undotiertesSi anggeben.
Charakteristiscliiir die Verformungvon Si in einer[11(J-Kompressionsachsst, dassunterhalb
1100K eine deutliche Streckgrenzezu beobachternst, wahrendbei héherenTemperaturerein
parabolischeWerlauf der Deformationskure auftritt (Abb. 3.5). Ein solcherUbeigangzwischen
einemsigmoidalenund parabolischen/erlauf wurde auchbei [001]-orientiertemGaAs festge-
stellt: mit einer Deformationstemperatwon 773K emab sich bei Verformungsratemnterhalb
von 3-10-%s71 ein Streckgrenzentskt, dariibemicht. Eine ausgepragt&treckgrenzevird von
HAASEN [65] Uberdie plastischeZustandsgleichungls Konkurrenzzweier Prozesséeschrie-
ben: die Multiplikation und die Wechsalirkung von Versetzungenwie Abb. 3.5 zeigt, ist der
Multiplikationsprozes offenbar starler von der Temperaturabhangig,als die Wechsablirkung
der Versetzungendie 15 [ pj/z liefert und damit fir den parabolischenVerlauf verantvortlich
ist (oy GesamtersetzungsdichteDie Versetzungsmultiplikatn ist abhéngigvon der Dichte be-
weglicher Versetzungepy,, unddamitvon derthermischaktiviertenVersetzungsgeschwindigkei
(Gl. 3.2,S.21).

Nebender direkten Ermittlung von Aktivierungsparameterder Verformungskurg wurden
Relaxationsgrsuchedurchgefihrt.Abb. 3.6 zeigt Spannungs—Dehnungsa#<¢en von undotier
tem GaAs, dasin verschiedeneRichtungenverformt wurde. DabeierfolgtenWechselder Ver
formungsrateam Verhdltnis1 : 10. Beim Wechselauf die hdhereDehnungsrateritt ein leich-
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3.2 Deformationseperimente

Abh 3.6 Relaxationsersuchein GaAs. (a)
Dehnungsratenwechseksuche 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-
formationstemperatuwar 773K. Die Haupt-
dehnungsraterar7,5-10~%s~* beider[001-
Orientierungund 3,1-10~%s™! fiir die an-
derenbeidenRichtungenDasVerhaltnisder
Dehnungsratehetrugl : 10.(b) Relaxations-
kurve (FlieRspannungegenLogarithmusder
Relaxationszeit) derin [110-Richtungde-
formierten Probe[91]. Die Relaxationwur-
dein (a) mit einemSternmarkiert.Die Linie (g
zeigteinenFit andie experimentellenNerte.
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ter Streckgrenzentgkt auf. Nebenden Ratenwechsebrsuchenwvurden Spannungsrelaxatione
durchgefihrtdie mit einemPfeil in Abb. 3.6a gelkennzeichnesind.

Mit derexponentiellerAbhéngigleit derVerformungsrateonderFlie3spannungn Schoeck-
modellkanneineDehnungsratenempfindlichkei

01
~ dlng,

definiertwerden,mit der das Aktivierungswlumen bestimmtwerdenkann. Da Gl. 3.9 (S. 24)
eine konstanteDichte beweglicher Versetzungeworaussetztwird die Differenzder FlieRspan-
nungsmaximaur Berechnungon | verwendetFirdie Deformationin [213- und[110-Richtung
bei 773K wurdeeineDehnungsratenempfindlikgit von | = (1 + 0,05) MPa bestimmt.Dasent-
sprichteinemAktivierungselumenvonV = (166+ 15)b3. ASTIE et al. [11] fandenfiir undo-
tiertes GaAs ein Aktivierungswlumen von 243 fiir 773K. Das Aktivierungswelumen der in
[001-RichtungdeformiertenGaAs-Probdag beiV = (308+ 35)b3. Aufgrund desparabolischen
Verlaufsder Spannungs—Dehnungsi#t¢e tritt bei dieserOrientierungeinestarlere Verfestigung
auf, die korrigiert werdenmuss[122]. Nebendem Wechselder Verformungsratevurdenauch
Spannungsrelaxatiomgerimente durchgefiihrtBei bestimmtenNertender Scherspannungur-
de die dynamischeVerformunggestopptd. h. fir die Gesamterformungsrateilt £ = 0. Damit
entsprichtlerBetragderplastischerverformungsratéemderelastischeng, = —¢&,,; Die Deh-
nungsratenempfindlichkekannin diesemExperimentausdem Anstieg der wirksamenScher
spannungyegendenLogarithmusder Relaxationszeibestimmtwerden[62]. Eine solcheKurve
zeigtAbb. 3.6b. Dasauf dieseWeisebestimmteAktivierungswlumenbetragt(179+ 2)b? fur die
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3 Plastischédeformationund Versetzungsdynamik
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[110-Deformationsachsé&iir[213- und[001)-Orientierungvurden(173 2)b® und (295+ 10)b®
erhalten.Diese Werte stimmeninnerhalbder Fehlegrenzenmit denenausden Dehnungsraten-
wechselersucheniberein.Der Vergleich mit Messwertervon BoiviN etal. [18] istin Abb. 3.7
gezeigt.Die eigenerWertestimmen— mit Ausnahmedesnicht korrigiertenWertesfiir die [001]-
Achse— rechtgut mit den Literaturwerteniiberein.Das Aktivierungswlumenist sehrklein fir
hohe SpannungerfV ~ 502 fiir s = 100MPa) und steigt mit kleiner werdenderSpannunga-
pide an (V ~ 50 fiir s = 5MPa). Bei Spannungerkleiner als dieseuntereGrenzekann die
Versetzungshvaegungnicht mehrthermischaktiviert erfolgen.

AufgrunddergeringenTemperaturabhangighk derelastischetKonstantewon lll-V-Halblei-
ternkannein Entropietermvernachlassigiverdenunddie Anderungder GibbscherEnegie kann
als Anderungder Enthalpieberechnetverden[180],

oy keT (915
AG =~ AH = o (0—1_)8
Auf dieseWeisehabenwir aus Temperaturwechseadvsucherbei konstanterDehnungsrateron
8,3-10°s! einenWertvon AG = (2,8+0,3) eV fiir eineTemperatuwon 800K bestimm{133].
Dievon AsTIE etal. [11] undBolivIN etal. [18] anggebeneAktivierungsengjie betragtir die-
senBereich2,2eV. Die zweite Mdglichkeit der Bestimmungvon AG liefert GI. 3.10(S. 24), aus
demeinelineareTemperaturabhangk mit derKonstanteruos folgt, AG = askg T. DieseAbhan-
gigkeitistim Vemleichzu denWertenvon BoiviN etal. [18] in Abb. 3.7b mit einemKoefizien-
ten as = 34 dagestellt.Aus Temperaturwechsetvsucherj91] wurdennebendemo. a. Wertvon
2,8eV zwei weitere Aktivierungsenaien berechnetDa fur dieseTemperaturemie Dehnungs
ratenempfindlichéit nicht gemessemurde,wurdenentsprechendaktivierungswelumenausder
Kurvein Abb. 3.7azur Berechnundnerangezogerer ausunsererMesswerterberechnetdem-
peraturloefizient liegt bei as = 38 und kommtdemWertvon ASTIE etal. [11] (as = 40) recht
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3.2 Deformationseperimente

Tab. 3.3: Parameteder Verformungskure an der unterenStreckgrenzén Beziehungzu Selbstdifusions-
datenverschiedenedalbleiter

2+4m U/eV Q. /eV Q /U Dy/m?s?
Si 23 230 35 1,52  4,6-10 3+
InSb  3,1* 0,96* 1,5* 1,56* 1,0-10°%*
InP 2,9* 143* 2,3* 1,61* 1,8-10 %
GaAs 3,2 1,35 2,0* 1,48 25-1075*
GaSb 3,0+ 1,20+ 1,7* 1,42* 21-1075*

* SIETHOFF [235]

nahe.

Bereitsvon OMRI etal. [180] wurdekonstatiertdassbei denmeistenll-V -Verbindungel\G
viel gréRReralsU ist (mit Ausnahmevon GaSb).Sienehmeran,dasseidenRelaxationsgrsuchen
die AnnahmeeinerkonstanterVersetzungsstrukturur ungenigenerfullt ist, bzw. ein Punktde-
fekteinflussvorliegt. Ein solcherPunktdefekteinflussvurde auchvon SIETHOFF [235] ausder
Analyseder Datenander Streckgrenzeém ALEXANDER-HAASEN-Moddl postuliert.Tah zeigt
die im Rahmender eigenenArbeiten geavonnenerParameterzusammemmit Verformungsdaten
andererHalbleiter NebenU und m ausGl. 3.1 auf Seite21 sind die von SIETHOFF ausVer
formungsdatenm Bereichlll gevonnenenGrélRender Selbstdifusion (Gl. 3.12 auf Seite 26)
aufgenommenAus einemkonstantervVerhaltniszwischerderAktivierungsengjie U undderAk-
tivierungsengie der Selbstdifusionin HalbleiternQ,, wurdevon SIETHOFF abgeleitetdassein
elementareDiffusionsschritin der Versetzungsgleitbeegung beteiligtist [234]. Die Q Werte
wurdendabeiausDeformationsmessungem Bereichlll der Spannungs—Dehnung@irve mit
Gl. 3.11 auf Seite26 bestimmtund kdnnensich durchausvon den Ergebnisseraus Selbstdifu-
sionseperimentenunterscheidenDie Dominanzdesgeschwindigkitsbeimmerden Prozesses
der Kinkengeneratiomnd -migrationan der unterenStreckgrenzevird dabeinicht in Fragege-
stellt. Die Analyseder Versetzungsnstriktur mit der BeziehungzwischenRekonstruktionsde-
fekten,im Versetzungskn eingebautereerstellenund der Kinkenbaveglichkeit (Abschn.2.2)
kannHinweisedaraufgebenwie dieseempirischeKorrelationzwischenU und Qg theoretisch
Zubgyrindenist.

Eine mdgliche Variation des ratenbestimmendeNechanismusvurde von SIETHOFF und
BEHRENSMEIER [237] mit einerAnderungdesAnstiegsderKurve s = f(£) im Bereichniedriger
Verformungsratefiir hoheTemperaturegefundenDieseAnderung,die mit einemwachsenden
EinflussdesJog-dragging-Mechanmsmusin Zusammenhangebrachtwurde, konntein deneige-
nen Arbeiten nicht bestéatigtwerden.Allerdings konnenwir einenleichtenAnstiey der Aktivie-
rungsengdgie bei Mehrfachgleitungkonstatierendie ebenélls auf einengrél3erernteil von Jog
dragging oder Quegleiten hindeuten Auch ausden Relaxationsgperimentengibt es Hinweise
aufeineVariationim Verformungsmechanismus.

Bei Verbindungshalbleiterist bei der ZurtckfihrungderausdenDeformationsgperimenten
bestimmtenAktivierungsengyie U auf die Aktivierungsengjie derthermischaktiviertenVerset-
zungsgeschwindiglit nachGl. 3.2 auf Seite21 zu berlcksichtigendassmehrereversetzungsty-
pen(a-, B- und Schraubeversetzungn) generiertwerden.SumiNo [253] und Omri et al. [180]
kommenzu einer Dominanzder Schraubeversetzunge mit épl = 2pmVsh, wobeidie Gesamt-
dichtebeweglicher Versetzungewuler Dichte beweglicher Schrauberentspricht(vs Geschwindig-
keitvon Schraubeversetzunge). Im Gegensatzlazuleiten STEINHARDT undHAASEN [249] aus
einemunterschiedlicheAnsatzderVersetzungsmultiplikatiofolgendeBeziehungab:

. /1
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3 Plastischédeformationund Versetzungsdynamik

(Vs, Vg Geschwindigkit von Schrauben-g-Versetzungen).

Der ersterAnsatzfiihrt aufU = Ug, der zweiteaufU = %(UOr + Ug) mit Us undU, als Aktivie-
rungsenggie der Schraubenund a-VersetzungerAus demVermleich der experimentellenNVerte
(Tah 3.2,3.3)folgt, dassheideModelleim Bereichdesexperimenteller-ehlerdiegen.
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4 Spektr osk opie und Mikrosk opie
verformungsinduzier ter Defekte

Eine Hauptmethodezur Charakterisierungleformationsinduziger Defekte stellte im Rahmen
dieserArbeit die Positronenlebensdasgektroskofe (POLIS)dar Die GrundlagerderPositrone-
nannihilationin Halbleiternsindausfuhrlichin derMonographiezon Krause-RehbgrundLeipner
(1999)[117] dagestellt.Einige wichtige Aspektewerdenim Folgendendaigestellt,insowveit sie
fur die Wechsealirkung von Positronemit Versetzungemnd deformationsinduzigen Punktde-
fektenunddie Ableitungvon Defektdichterwichtig sind.

4.1 Grundla gen des Positr oneneinfangs in Halbleitern

Die Positronenannihilan als spektroskpischeMethodezum Defektnachweisiutzt die Anni-
hilation von implantiertenPositronemit denElektronendesFestkérpersDie Charakteristikaler
resultierende\nnihilationsstrahlng hangervon der RealstruktudesuntersuchteMaterialsab,
waszumempfindlicherNachweisvon Baufehlerngenutztwerdenkann.

Als PositronenquellekénnenB*-Strahlerwie 2°Na dienen.Der Zerfall desradioaktven Na-
Isotopsist entsprechenderReaktior?Na—2? Ne+ B+ + ve + y von derEmissioreinesy-Quants
derEnegie 1,274MeV bealeitet. Die radioaktie Zerfallsreaktionhat zur Folge,dassdie Positro-
neneinebreite Enegieverteilungbesitzenwobei die maximaleEnegie der Positronerauseiner
Natriumquellebei 540keV liegt. NachdemEindringender Positronerin denFestkdrpetherma-
lisierensieinnerhalbwenigerps.DasEindringprofilkanniberein empirischegxtinktionsmodell
beschriebemverden[25],

p/gem 3
(Emax/ MeV) 1743

P=exp(—a,2) mit a,/cm =17 (4.1)

(P ImplantationsprofilnmoderiertePositroneng . Positronenabsorptionekfizient,z Tiefe, Emax maxi-
malePositronenenglie, p Dichte.Emax = 0,54MeV fiir eine??Na-Quelle).

Aus der Verteilungfolgt eine mittlere Eindringtiefevon etwa 40um und eine maximalelnfor-
mationstiefevon etwa 500um. Dasbedeutetdassmit Positronerauseinerradioaktven Quelle
gemitteltelnformationeniiberdasProbernolumenerhaltenwerden.

Die Annihilation desin denFestkdrpeeingebrachteRositrongnit einemEeElektronnacheiner
gewissenPositronenlebensdaueesultiertin derBildung von zwei nahezwkollineareny-Quanten
mit einerEnegie von je 511keV. Die Wahrscheinlich&it der Annihilation in drei y-Quanterist
kleinerals0,03in kristallinenFestkdrpernundkannvernachlassigiverden.

Sobalddie Positronenm Festkorpethermische€enegienerreichthabenkannihre Bewegung
alsDiffusionbeschriebemerden Die DiffusionslonstanteD , liegt beil,5—3cn?s ! [117]. Die
mittlere Diffusionslange

L, = (D+/)‘eff)1/2

istbeschranktiurchA, d.h. die effektive AnnihilationsratederPositronenm Material. A4 ergibt
sichdabeiausdercharakteristischeAnnihilationsratedesdefektfreierMaterialsA, unddurchdie
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4 Spektroskpie undMikroskopie verformungsinduziertdDefekte

GaAs bulk GaAs Vg,
/0000~ 0~ 0)
»@©@@@©@@@@@@

OP={O}=(0}=[0}={0}=0

TAYAYAYACA

/0 0YAYAYAY AN
»@@@@@@@@@@@@

A A A A A
(a) [110] direction [110] direction (b)

[001] direction

Abh 4.1: Aufenthaltswahrscheinlichkit einesPositrons(a) in defektfreiemGaAsund (b) einerGallium-
leerstelle[54,91]. Gezeigtist eine (110)-Ebene(Ga-Atomehell, As-Atomedunkel). Die Berechnunger
folgte entsprechenderMethodeliberlagerteAtompotentialenachPusk A und NIEMINEN [202]. Die (re-
lativen) Werteder Aufenthaltsvahrscheinlichkit sind mit der Skalaauf derrechtenSeitewidergegeben.

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

DasthermalisiertdositronkanniibereinendelokalisierterBlochzustandbeschriebemwerden.
Die Annihilationsrate) . ist bestimmtdurchdenUberlappderElektronen-undPositronenwellen-
funktionen[117]

Ay = nr(z)c/n_(r)n+(r)y+dr (4.2)

(ro klassischeElektronenradiuse Lichtgeschwindigkit, y, EnhancemenFaktor, der die Erhthungder
Elektronendichteam Ort desPositrongnfolge der Coulombanziehungeschreibt).

n_(1) =g [W(r) 2 undn, (r) = zi'\‘zol |yt (r)|? sind die Elektronen-und Positronendichten.
Y~ und ¢t bezeichnerdie Elektronen-und Positronenwellenfunkiner; die Zahlunglauft bei
denElektroneniiberdie besetzterZustandeg, < Eg, bei denPositronerbis zur GesamtzahN,,.
Im defektfreienvolumendesHalbleitersbetragidie Positronenlebensdaueasinverseder Anni-
hilationsrated, = A, ca.200ps(GaAs:230ps,Si 219ps).DieserWertkanndurchdie Anwesen-
heitvon Defektenentscheidengierandersein.Die Wechsealirkung von Positronemit Defekten
kannzur starlenLokalisierungder Positronenwellenfunldn fihren.Defekte die Positronerein-
fangenkdnnen,sindinsbesondergeerstellenLeerstellenagglomerateder Komplexe mit Leer
stellenundVersetzunge(Defektemit offenemVolumen).Dasfiir die Positronerattraktive Poten-
tial resultiertausdemfehlenden(positiven) Atomkern, die elektrostatisch&Vechselirkung mit
denElektronender unabgesattigteBindungender Nachbaratomend der verénderterPositron—
Elektron-Korrelationsengye. Die Bindungsengjie an dieseEinfangzentrenst so grofl3 (~1eV),
dassdie Positronemur mit geringerWahrscheinlich&it thermischentweicherkénnenund bis
zur Annihilation geundensind. Uber diesenPositroneneiring erhohtsich A4 und die Diffusi-
onslange. | wird kleiner Gleichzeitigsteigtdie Positronenlebensdauproportionalzumoffenen
VolumendesDefektsaufgrundderlokal geringererElektronendichteAbb. 4.1 zeigtberechnete
Aufenthaltsvahrscheinlibkeiten von Positronerin defektfreiemGaAsundin einerGalliumleer
stelle.Im ungestorterKristall hat dasPositroneine maximaleAufenthaltsvahrscheintthket im
Zwischengitterbereichn derLeerstellehingegenist esstarklokalisiert.
DerUbegangdesPositronsyromdelokalisierterin einenlokalisiertenZustandcam Defektwird
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4.1 GrundlagerdesPositroneneird@ngsin Halbleitern
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Abh 4.2: SchemadesPositronenpotentialgon Defektenin Halbleiternunter BeriicksichtigungdesLa-
dungszustandsachPusk A etal. [200]. DaslangreichweitigegCoulombpotentiamussbei Anndherungan
denDefektbeieinerbestimmtermbschirmlangebgeschnittemverden,um die DelokalisierunglerLadung
zu bericksichtigen(a) neutraleleerstelle (b) negativ geladend eerstelle(c) ionisierterAkzeptor

alsPositroneneir@ngoderTrappingbezeichnetDie Einfangratén einenDefektd ist proportional
zu seinerKonzentration,

K = u[d]. (4.3)

Der Trappingloefiizient u wird durch zwei Prozessebestimmt[23]: durch die Diffusion zum
Defekt (i) unddurchdenUbegangin dengelundenerzustand(py),

1 1 1
S== 4 (4.4)
H o Hg My

Fur Leerstellenund kleine Leerstellenagglomeratist der Positroneneirging tibegangslimitiert
und uy, kannvernachlassigiverden.u, ist charakteristiscliir dasMaterialund denspezifischen
Defekt. Bei ausgedehntebefektenwie Leerstellenclusteoder Ausscheidungerst der Positro-
neneinfng durchdie Diffusion bestimmt.Fir kugelférmigeEinfangzentrermit dem Radiusr 4
gilt

Hy = 4TD_ 1. (4.5)

Bedeutsanfur Halbleiterist, dassDefekteeine elektrischeLadungtragenkdnnen.Der Aus-
gangszustandesungelundenenPositrondgst nicht mehrals ebeneéWelle sondernals Coulomb-
welle zu betrachtenDaslangreichweitigegCoulombpotentiainduziertgelhundeneRydbegzustén-
deflr Positronenlm Resultatwird der Trappingloefiizient von derLadungder Leerstelleabhan-
gig: K+ < o < My, Im Falle der positi geladenerLeerstelleentstehteine Potentialbarriere
und der EinfangthermalisierteiPositronerwird vernachlassigbdklein. Die flachenRydbegzu-
standedernegativenLeerstellerbeférderrdenUbegangin dentiefengetundenerzustandgdadie
EnegieabgabelesPositrondibermehrereEinzelphononenpres® ablauferkann.Die geladenen
Defektewerdenals UberlagerunglesKastenpotentialsnit einemCoulombauslaufeangesehen
(Abb. 4.2).Der Defekthatdurchdie Delokalisierungder LadungeinenbestimmterAbschirmradi-
us,dermit einerPotentialerschiebing derGréRenordnun@,leV verbundenist. Die Berechnung
denPositroneneirngsmit FermisGoldenerRegel fiihrt zu einerT—%/2-Abhangigleit desdirek-
ten Ubegangsin den tiefen gelundenenZustandsder negativ geladeneri_eerstelle.Weiterhin
kénnendie flachenRydbegzustandels Vorstufefir denUbeigangin dentiefen Zustanddienen.
Darausfolgt ein zusatzlicheexponentiellerAnstieg von 1, mit sinkenderTemperatuf200].

Ein negativ geladenedon* besitztin Halbleiternausschlie3licHlache Enegiezustanddir
Positronen(Abb. 4.2c), wobeidie Bindungsengie zwischen0,01bis 0,1eV liegt. DasVerhalt-
nis der Entweichrated zur Einfangrateky in den Rydbegzustandenst nachMANNINEN und

*AkzeptorenohneoffenesVolumenwie p-DotanteroderAntisite Defekte
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4 Spektroskpie undMikroskopie verformungsinduziertdDefekte

NIEMINEN [158] im thermodynamische@leichgevicht

5 1 (mkgT\¥? E,

—=— expl ——= 4.6

Kn cA( 2712 ) PU T (46
(cy KonzentratiorionisierterAkzeptorenm, effektive MassedesPositronsE, Bindungsenegie desPo-
sitrons).

Negative lonenkénnenaufgrunddergeringerBindungsendaie Positronemur beitiefenTem-
peraturerbinden;bei héherenTemperaturemlominiertdasEntweichen SolcheDefektewerden
flachePositronerdllen genanntim Tieftemperaturbereictst der Trappingloefizient derflachen
Fallenin der GroRenordnungvie fir negatve Leerstellenwie von SAARINEN et al. [215] und
Leipneretal. (1997)[134] experimentellbestimmiwurde.

DerPositroneneirdngin geladen®efektekannzu einemkomplexenVerhalterder Annhilati-
onsparametefihren.In Halbleiternist deshalbimmer eine Positronenmessurals Funktionder
Temperatunotwendigum dasDefektspektrumeindeutigzu charakterisiererDer Trappingloef-
fizientist nicht von vorhereinbekannt.Uber Vemgleichsmessungemiisserdie Defektlonzentra-
tionen bestimmtwerdenund mit der ausdem PositronengperimentbestimmtenEinfangratein
Beziehunggesetztwerden,um pu tberGl. 4.3 bestimmereu kbnnen.Fir negativ geladend.eer
stellenwurdein den meistenHalbleiternbei Raumtemperatuein Wert von (1+0,5- 10%) st
gefundenEine Kompilationvon experimentellerDatenzur BestimmunglesTrappingloefizien-
tenist von Krause-RehbgrundLeipner(1997)[116] vorgenommerworden.

Die Einfangraten Leerstellenagglomerati&kanngenerelivon beidenProzessem Gl. 4.4 be-
stimmtsein.Der Positronendffisionsloeffizient hatdurchdie Dominanzder Streuunganlongitu-
dinal-akustischerPhononereine Temperaturabhangigk der Form D, 0 T~%2, d.h. je nach
Temperatukanneine Ubeigangs-oder Diffusionslimitierungvorliegen. Bei tiefen Temperaturen
kénnenPositronensehrweit diffundieren.Die Einfangsratewird damit ibegangslimitiertund

kanngeschriebenverdenals
KT
l‘l = V+ O'+ = m O'+

+

(v, thermischeGeschwindigkit der Positronen).
Der Einfangquerschnitfiir Positronerkannmit

0, = m(r§+1/k, )&,

angenahertverden[262], wobei &, = 2m/AS ;P |M;;,|20(g — & — &) die eigentlicheUber
gangsratausFermisGoldenemRegelist [174]. Die thermischéVellenldangedesPositrondst

1/k, =h/\/3D kg T

(P PositronenbesetzungaWrscheinlichkit des Ausgangszustanded);;; Matrixelement,das den Aus-
gangszustanthit dem EndzustandlesElektronensystemsnd dem ZustanddeseingefingenerPositrons
verbindet,, &;, & Enegie desElektronensystemisn Ausgangsund Endzustandsowie desPositronsm
eingefingenerzZustand).

Mit diesemAnsatzerhaltenTRUMPY und BENTZON [262]
P = Ho(1+0,T), (4.7)

wobeid, einevom RadiusdesL eerstellenagglomeratg abhangigdonstantaind i, temperatur-
unabhangigdst. Mit steigendeffemperatuwird der Einfangentsprechenl. 4.7immerweniger
Ubegangslimitiert.Der Einfangist schliel3lichdavon abhangig.ob dasPositronden Defekt er
reicht.DieserFall derDiffusionslimitierungwar bereitsmit GI. 4.5beschriebemvorden.Entspre-
chendderProportionalitazu D, zeigtu beihéhererTemperaturerinenT ~/2-Abfall [203].
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4.2 Positronenlebensdaspektroskopie

Fur Cluster die nur einekleine Zahl von Leerstellenumfassenjst der Trappingloefizient
proportionalzur Zahli,

Hy, =ity
Dabeiist , derTrappingloefizient einerEinfachleerstelleDieseNaherunggilt fir i <5[174].

4.2 Positr onenlebensdauer spektr osk opie

Zur qualitiatven Interpretationvon Positronenannihilati@mesurgen wird ein Trappingmodell
benutzt,dasphanomenologiscden zeitlichenUbeigang zwischenverschiedeneRositronenzu-
standerbeschreibtDie generalisierté-orm auf der GrundlagederWaitesche heoriediffusions-
begrenzterReaktionerstammtvon Frankund Se@er [53]. Es geltenfolgendeVoraussetzungen:
(a) Zum Zeitpunktt = 0 befindensichalle Positronenm defektfreienvVolumen,d. h. esfindetkein
Einfangwahrendder Thermalisierungstatt.(b) Es gibt keineWechsekirkung der Positronerun-
tereinander(c) Die Einfangratdst proportionalzur Defektdichteentsprechenél. 4.3, wobeidie
DefektehomogeniberdasKristallvolumenverteilt sind. Der SatzlinearerDifferentialgleichun-
gen,derdie Annihilation als die Anderungder Positronendichtam defektfreienvolumenundim
Defekti beschreibtkannin Matrizenformals

N = AN (4.8)
geschriebemverden[117]. Esgilt
N, —(Ap+3ik) O o ... O
N, Ky -A, 0 ... 0
N=| N [, A= Ky 0 —A, ... O (4.9)

(N; ZahlderPositronerim Zustandj, A; Annihilationsratenk; Einfangraterin die Defekte k Zahl unab-
hangigettiefer Positronendlllen, j = 0...k, i = 1...k; j = 0 beschreibtlefektfreiesvolumen).
Die Anfangsbedingungesind N, (t = 0) = 1 undN;(t = 0) = 0. Fir dasZerfallsspektrum

N(t) =5 N; (1)
]
erhaltmanals LosungdesDifferentialgleichungs/dems4.9

N(t) = Z | exp(=Ajt). (4.10)
]

DasPositronenlebensdergpektirum alsexperimentellzugéanglicheGroReist die Wahrscheinlich-
keit fir die Annihilation undemgibt sichals AbleitungdesZerfallsspektrums,

dN

Fur k DefektebestehtdasLebensdauerspektruausk + 1 Komponentenlm Lebensdauerspek-
trum sindunmittelbardie defektspezifischebebensdauern = 1/A; enthaltendie numerischaus
dengemesseneBipektrerbestimmiwverdenkénnen Der SchwerpunktesLebensdauerspektrums
wird mittlere Positronenlebensdaueigenannt,
© dN
tadt
=20 % _ 5|
T= /dedt = zljrj.
o dt
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4 Spektroskpie undMikroskopie verformungsinduziertdDefekte

Sie stellt eine wichtige MessgroRedar, da sie aus dem experimentellenLebensdauerspektrum
ohneweitereKenntnisder einzelnenLebensdauedmponente bestimmtwerdenkann.Die Zer
fallskonstanten\; (bzw. Lebensdauerm;) unddie Intensitater; folgenausderL6sungdesDif-
ferentialgleichunggstems. Es gilt Yli=1. Die Positronenlebensdauretr, hangemur von den
Defekttypenab, wahrenddie Intensitatenl; von den Defektkonzentratione bestimmtwerden.
Wenneine unabhéngigdestimmungder Lebensdauedmponente und Intensitdtemumerisch
moglichist, lassersichunabhangigénformationernzu Defekttypund Konzentratiorgewvinnen.

Ein einfacherrall stelltdie DominanzeineseinzigenTypsvon Positronerdllendar, d.h. k= 1.
Damitwird dasZerfallsspektrunzweikomponentig,

N(t) = loexp(—Agt) + I &xp(=;t)
mit
1 1 1 1 1

= = = l,=1—1 =
0 1> 1 .
Ap—Aq+K

1 1 _1_ 411
TR T Atk AT T A (4.11)

T, wird als reduzierteVolumenlebensdaudyezeichnetDiese Gleichungernwerdenzur experi-

mentellerBestimmunglerdefektspezifischebhebensdauer, = 1/A, undderEinfangratex (und

damitderDefektdichteliberGl. 4.3) benutzt.Sinddie Positronenlebensdauim defektfreienvo-

lument, = 1/A, und 7, bekanntkannk ameinfachsterausder mittlerenPositronenlebensdaue
bestimmtwerden, _

11—-1,

T, Ty —-T

(4.12)

Der Positroneneir@ngwird wesentlichkomplizierter wennDefekteeinbezogemwerden,aus
denendasPositronentweicherkann(flachePositronerdllen). Dasflhrt zu zusétzlicheriTermen
in der Matrix A (Gl. 4.9). Keine analytischerLésungensind bekanntfiir die Anwesenheitvon
mehralseinerflachenFalle [117]. Bei derAnwesenheitron zweitiefenundeinerflachenPositro-
nentlle eibt sich

—Ag— Ky — Ky — Kz 0 0 O

A K, 0—A; 0 O
K, 0 -A, O

K3 0 0 A

Esemibt sicheinvierkomponentigeSpektrumdesserLdsungvon Krause-Rehberetal. (1994)
[118] anggebenwurde.UnterbestimmterBedingungervereinfichtsich dasProblem Wenndie

Entweichrated bei genligenchohenTemperaturerwesentlichgréRerals die Annihilationsrate
derflachenFalle A, ist, erhaltmanein Trappingmodelimit zwei tiefen Positronerdllen; dasPo-

sitronenlebensdaugkirum wird dreikomponentigEsist dannméglich,die Einfangraterausden

Intensitaterund Annihilationsraterentsprechend

K = :—§[|3<A2—A3)+<A0—A2>1, (4.13)
|
Ky = i[lz()\s_)\z)"‘()\o_)‘z)] (4.14)

zu berechnenf91]. Wennmandiesebei h6herenTemperaturetestimmterEinfangraterauf den
Tieftemperaturbereickxtrapoliert, wo zusatzlichdie flache Falle wirksam wird, kann die Ein-
fangratdn die flacheFalle entsprechend

i = KT~ D) +Kg(T3—T) = AT+1

(4.15)
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Abh 4.3 Empfindlichkeitsbereich 10°
der Positronenlebensdauerspek-
troskopie [116]. Die mittlere L
Positronenlebensdauer wurde s e Ak S
als Funktion der Leerstellenkn- T
zentratiormit denexperimentellen
Wertendes Trappingloeffizienten
fur neutrale und negative Leer
stellenermittelt. Die Lebensdauer
ist in normalisierter Form zwi-
schen der Volumenlebensdauer
T, und der defektbezogenerro-
sitronenlebensdauer, gegeben.
Im oberen Teil ist die entspre-
chendeEinfangratek damgestellt.
Die Empfindlichlkeitsgrenzender T,
Positronenlebensdauerspektrosk

pie sind als horizontale Linien
eingezeichnet. Vacancy concentration

Average positron lifetime

berechnetverden.Dabeiwird vorausgesetztjassdie Positronenlebensdeanin derflachenFalle
derdesungestorteiVolumensentspricht,r, ~ 1.

SelbsteinedreikomponentigeZerlegungist nichtimmerverlasslichméglich. Damitbleibt als
einzigerAusweg dasStudiumder mittleren Positronenlebensdau®ie Temperaturabhéngigh
von T kanndabeiwertwlle Hinweiseaufkonkurrierendd’rozesseéesEinfangsin tiefe undflache
Positronerdllenliefern.

Ein analytische$roblembestehtywennin einemexperimentellermehrlomponentigerspek-
trum zwei Positronenlebensdatemporenten zu dicht beieinandetiegen. Dasflihrt dazu,dass
diesenicht mehr getrenntwerdenkénnenund eine Mischkomponenteauftritt. Eine Anpassung
desSpektrumanit denbeidenKomponenterbesitztdie gleicheVarianzwie eine Anpassungnit
derMischkomponenteSomiEesk | etal. [243] habemmit Monte-Carlo-Simulatiogezeigt dassei-
ne sichereTrennungzweierLebensdauedmponergn mindestens80ps Differenzerfordert,wo-
bei die Komponentanit derkirzerenPositronenlebensdaumindestengl0% Intensitatbesitzen
muss.

DerEmpfindlichleitsbereictderPositronenlebensdasgektroskopie kannausdenbekannten
Wertenfur denTrappingloefizientenfir Leerstelleranggeberwerden.Die mittlere Lebensdau-
erwurdein Abb. 4.3 als Funktionder Leerstellenknzentréon fur verschiedend.adungenbe-
rechnetDaneberwurdedie EinfangrateentsprechendemTrappingmodelhmit einerDefektsorte
(Gl. 4.12) berechnetFolgendein Halbleiternexperimentellermittelte Werte fiir den Trapping-
koeffizienten einer Einfachleerstellén verschiedenehadungszustdndewurdendafir genom-
men[116]: 4, =2-10°s %y, =1.10°s %,y , =0,5-10"s L. Furpositive Leerstellerist
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T T T T T T T
o As-grown Cz Si ]
o Plastically deformed Si |
I 5 |
5
10° ¢ 3 E
r a
09 [J;= 320 ps
® I °
S10't §
§ | - -
8 [J,= 520 ps
LB
1o : [J=218 ps
E :
@ 1 Abhb4.4 GemessenePositronenlebensdauerspek-
tren von Cz-Sivor und nachplastischerDeforma-
e tion (3% Kompressiorbei 1048K). Die durchZer-
0 1 2 3 4
_ legungder SpektrergevonnenerLebensdaueidm-
Time (ns) ponentersindals Geradereingezeichnetl 17].

py+ < 0,1-10"s7! und3-10*3s~* wurdewillkiirlich fur die Darstellungin Abb. 4.3 gewahlt.
Die untereEmpfindlichleitsschwellewurde ausder Annahmeberechnetdassl ps Abweichung
vonderVolumenlebensdaugy, bereitsmessbaist. Firdie obereGrenzewurdeeineAbweichung
von 2 psvon derdefektbezogeneRositronenlebensdaug, angesetzt-tr denEmpfindlichleits-
bereichwurdeein Verhaltnisvon 1,/ 1, = 1,24 angesetztwie flr die Einfachleerstellén Si gilt.
Die obereEmpfindlichleitsgrenzeist durch vollstandigenPositroneneirdng gegeben,d. h. alle
Positronerwerdenauf ihrem Diffusionsweg in Defekteeingefingen.In diesemFall kann eine
KonzentratiorausLebensdauermessungeitht mehrbestimmtwerden.An der unterenGrenze
ist die Konzentratiorso gering,dassdasPositronkeinenDefekt mehrauf seinemDiffusionswe
erreicherkann.Mit einererhéhtenTrappingkoefizientenfir negative Leerstellerbeitiefen Tem-
peraturen(108s~1 bei 20K [215]) kann die untereEmpfindlichleitsschwelleabernachunten

verschobenverden[58].

Ein typischesBeispiel fur Positronenlebensdargekren, wie sie in deformiertemMaterial
und urverformtenReferenzprobegemessemnvurden,zeigt Abb. 4.4. Die Kurve der verformten
Probeliegt signifikantiberderderurverformten.Durchdie ZerlegungdesSpektrumskdnnendie
Lebensdauedmponenta bestimmtwerden.Die unverformte Probezeigt nur die Positronenle-
bensdauedesdefektfreienvVolumens,r,, = 218ps. Drei Positronenlebensdauewerdenin dem
deformierterti erhaltenln Abb. 4.4sindnur die beidenmit Defektenin derProbeim Zusammen-
hangstehendemebensdauerm, = 1,, und 1, = 1, gezeigt;die reduziertevVolumenlebensdauer
T, ist weggelassenDie Abweichungerbei langerenZeitenkommenvon Annihilationenin der
Positronenquelleind vom Untegrund. DieseBeitragewerdeniblicherweisevor der Anpassung
eliminiert. Die Gausskurgnformdeslinken Teils spiggelt die Auflosungsfunktiorder Spektrome-
teranordnungvider.

Im Positronenlebensdaggpeimentwird die Zeit zwischerderEmissionl,27MeV-y-Quants
alsIndikatorsder EntstehunglesPositronsund der Aussendungler 511keV-Annihilationsstrah
lunggemesserBeiderkonventionellelPOLIS-Methodeavird eineSandwichanordnunderradio-
aktiven Quelleund zweieridentischelProberbenutzt Als y-DetektorerdienenPlastszintillatoren
kurzerAbklingzeit, die anPhotwervielfachergeloppeltsind.Zur UnterscheidungwischenrStart-
und StopsignalwerdenschnelleConstant-Faction-Diskriminataren eingesetztDie Zeitdifferenz
wird in einemZeit—Impulshdhen-Brverter in einenzeitproportionalerspannungspulgevandelt

undin einemVielkanalanalysatogespeichert.
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4.3 Wechsaklirkung von Positronemmit Versetzungen

Die verwendeterPositronenquelleausNaCl warenvon einer2 um dicken Aluminiumfolie
umschlossemus MessungemnProbenfrei von Positronerdllenkdnnendie Lebensdaueranteile
ausderQuellebestimmtwerden Fiir ein gesamteSpektrumwurdenzwischenl,5- 1P bis6- 10°
koinzidenterEreignisseregistriert. Zur Bestimmungder mittleren Positronenlebensdaugeniigt
die kleinereZahl; fur eine hinreichendsichereZerlegungin mehrals zwei Komponentemmiis-
senmehrEreignisseaegistriertwerden Zur SpektrenanpassungurdedasProgrammLIFESPEC-
FIT [198] bzw. MELT [232] verwendetBeim erstererProgrammmussdie ZahlderKomponenten
vorgegebenwerden,daszweite ermittelt eine kontinuierlichelntensitats—Positramlebensdaler-
Funktionl (1), ausderdie Zahl derLebensdauedmponente ermitteltwerdenkann.Die Positro-
nenlebensdauerspedn wurdenals Funktion der Temperatuim Bereichvon 12 bis 600K mit
einemHeliumkryostaterder Firma Cryogenicanmit geschlossenemdihlkreislaufgemessen.

4.3 Wechselwirkung von Positr onen mit Versetzung en

In der Behandlungvon Versetzungemls Positroneneird@ngzatren gibt esmehrereAnséatze Der
einfachsteAnsatzist die Behandlungder Versetzungals Defekt mit offenemVolumen,ahnlich
einerReihevon LeerstellenDamit wird die Einfangrateproportionalzu der Versetzungsdichte
K = l'py. Dasbedeutegleichzeitig. dassin ibegangsbgrenzte Einfangangenommewird, der
unabhéangigron der Temperatuiist. BRANDT und PAULIN [24] habendariberhinausgehd den
Charaktervon VersetzungealsausgedehntBefektebertcksichtigund dendiffusionslimitierten
Einfang berechnetDie Versetzungwird dabeials Zylinder vom Radiusr, angesehen,nd der
diffusionslimitierteTrappingloefizient ist

4mD,

= gt (4.16)

Hai
SMEDSKJAER et al. [242] habenals erstedasthermischinduzierteEntweichernvon Positro-
nenvon derVersetzungn die DiskussiongebrachtDie regulareVersetzungslinievird alsflache
Positronerdlle angeseherausder Entweichermdéglich ist, wahrendbestimmteDefekteauf der
Versetzundiefe FallendarstellenAbb. 4.5). Theoretischd&rechnungenzeigen,dassdie Ausdeh-
nungdesPositronenpotentialsntlangder Versetzungeine DelokalisierungdesPositronsentlang
derVersetzungslinidewirkt [86]. Vemleichbarzu denflachenRydbegzusténdetbei negativ ge-
ladenerDefektenin Halbleiterngibt esauchhier ein QuasilontinuumflacherBindungszustande.
DietiefenPositronerdllenaufderVersetzundgcénnenLeerstellenleerstellenkttenoderauch
Sprungesein.Die EinbeziehunglerdetailliertenVersetzungsstruktAufspaltung Relaxationjn
die Berechnungler Positronenlebensdauemrgabbei Al und Cu fiir regulareStuferversetzungen
eine Positronenlebensdaunahert, [67]. Ahnliche Rechnungemurdenvon KAMIMURA et al.
fur Fe angestellf102]. Sie erhieltensowohl fur die ungestortéVersetzungslinieinenWert na-
he der VolumenlebensdaueBemerlenswerterweisgabenauch Spriingein ihren Rechnungen
keine héherePositronenlebensdar Eine mit der Versetzungassoziiertd_eerstellebesitzteine
Positronenlebensdayelie kiirzeralsdie von Vakanzenm Volumenist. Als Resultathrer mole-
kulardynamische®imulationererhieltenHAKKINEN etal. [67] einePositronenbindungsemie
E,, vonkleiner0,080eV flr die regulareVersetzungilsFolgedesgeringeroffenenVolumensDie
Lebensdauerrechnungevurdendurchdie experimentellerErgebnisseén Metallenbestétigt Die
Rechnungrgabca.225psfir einegetundend_eerstelleodereinenVersetzungssprurig Al [67],
wasgut dengemesseneWertenvon 215— 240psin Abhéangigleit von denDeformationsbedin-
gungenentspricht[78]. Fur Versetzungeiin Halbleiternliegen bishernoch keine Rechnungen

*Der Trappingloefizient ' ist hier auf eine Dichte bezogerund nicht wie in GI. 4.3 (S. 37) auf eine Konzen-
tration. Fur Volumendichterist p’ /emPs™! =p/s71- N1, wobeiN,, die Zahl der Atome pro Volumeneinheitst. Bei
Liniendichtengilt 1/ /cnPs= =p /s~ NZ2/5,
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Abh 4.5 SchemadesPositronenpotentialg, einer
Versetzungals kombinierte Positronendlle [188].
Die regulére Versetzungsliniehat nur eine gerin-

V+
y ge Positronenbindungserge, wahrendgehundene
x Leerstelleralstiefe Fallenwirken.

vor. NachdenAusfuhrungerin Abschn.2.2 solltenaberahnlicheErgebnissewie fir Metalle zu
ernartensein.

Ein VersuchwvurdeunternommengineAbhangiglkeit zwischerderPositronenlebensdauend
dem Betragdes Burgersektors herzusteller[230]. Fur eine Reihevon Materialienwurde die
Positronenlebensdaueachverschiedenelorbehandlungewir plastisché/erformung Bestrah-
lungoderTemperungiemesserbie Materialbehandlung/arvorgenommenvordenmit demZiel,
verschieden&/ersetzungsstruktunewie GleitversetzungenprismatischeRinge, oder Franksche
Partialversetzungeru erzeugenln der Tatwurdeein linearerAnstieg der Positronenlebensdaue
mit demBetragdesBurgersektorsabgeleitetAllerdingserscheindie durchgefihrténalyseder
Lebensdauerspektremveifelhaft,daerzeugtédPunktdefektaingentgendberticksichtigivurden.

Der Trappingloefizient fir Versetzungenvurdein plastischdeformiertenSi und Ge durch
Kombinationvon TEM und POLIS bestimmt[114]. Sie lag bei y = 1-10*®s~ (Si) und 4,8-
10'%s~1 (Ge).Dasentsprichtu’ = 0,7cn? s~ und4cnm?s—1, wenndie Versetzungsdichte (ibli-
chenEinheitenvon cm~2 anggeberwird. KAWASUSO etal. [103] bestimmteru = 5,3- 10°s71
in plastischdeformiertersSi. DieseWerteliegensignifikantiiberdemTrappingloefizienteneiner
neutralenLeerstellein Halbleitern(Absch.4.2). Aus der Existenzsowohl einesflachenalsauch
tiefen Potentialsan der Versetzundcanndie Schlussfolgerungezogenverden,dassdie flachen
NiveauseinenPrecuisur-Zustandfiir den Einfangin die tiefe Falle bilden. Eine vergleichbare
Argumentatiorbildet die Grundlageder Beschreilong desPositroneneirdngsin einenegativ ge-
ladeneLeerstelle.Der Trappingloefizient vergrof3ertsich bei V~, weil Positronenzunéchstn
denrdumlichausgedehnteRydbegzustandemgehundenwerden Der Einfachheithalberwird die
dichteSerievon Rydbegniveausdurchein einzigesersetz{200]. AusdiesenflachenNiveaukann
dasPositronmit einerEntweichrated in dendelokalisierterzustanddesdefektfreienVolumens
zuriicklehrenodereskannweiterin demtiefen Niveaulokalisiertwerdenmit der Ubeigangsrate
3. Das Modell desPositroneneirdngsin Versetzungerzeigt Abb. 4.6. Die Berechnungn der
thermodynamischeBeschreinngvon MANNINEN undNIEMINEN [158] emgabfiir Versetzungen

& mksT _.( |E, E,

K_st = 2012 erf ( E) exp (—g) . (4.17)
DieseGleichungunterscheidesich von Gl. 4.6 (S. 38) in der unterschiedlichelGeometrieund
demUrsprungdesflachenZustandskg; ist die Einfangratein die regulareVersetzungslinieUm

dasTermscheman Abb. 4.6 behandelrzu kbnnen,werdenfolgendeVoraussetzungegemacht:
Die direkte Einfangin die versetzungsgeindene Leerstelleist zu vernachlassigerd. h. k; < A,

undA, < . Damitkanndie Nettoeinfingrateanggebenwerdenals

KD
K= 545
Mit Gl. 4.17folgt daraudir denTrappingloefizienten
9
!

W= :
9 M KgT | c1 E, _E
KePat oz et (V kel )P Tl
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Positron source

Thermalization

Abh 4.6 Schemades Positroneneirgngsin ( Defect-free bulk
Versetzunge(lLeipneretal. 1999[132]). Ei- Ky Trapping and
ne tiefe Positronendlle (an die Versetzung Detrapping
gelundeneLeerstelle)ist mit einemflachen Ky Vacancy
Precursor-Zustandverknipft (regulére Ver- (Dislocation-bound Vacanc@
setzung).Nebenden Versetzungsneausist 4, ¢ 7 Ay Annihilation

nocheineunabhangigéiefe Falle (Leerstelle) (

angenommenie Positronereinfangerkann. Annihilation radiation )

Zur Berechnungler Temperaturabhéngigk mussbericksichtigiverden dassderEinfangin die
flachenausgedehnteviersetzungszustane diffusionslimitierterProzessst. Mit derTempera-
turabhangig&it D, [ T2 folgt He = uOT—l/Z. DerFaktor i, ist eineFunktiondesDefektradius
undderDichteentsprechenl. 4.16.Esemibt sich

1
!
72 moke T E E

e () ()
unterBeriicksichtigung/on pg; = K/ oy

Die Temperaturabhangigk derPositroneneirdngraten Versetzungemwurdevon K AWA Su-
so etal. [103] im Detail in plastischdeformiertenSi untersuchtWenngleicheine sehrkompli-
Zierte Zerlegungsprozedudes Positronenlebensdaspetrums vorgenommenwurde, folgt der
experimentellgefundeneVerlauf einer versetzungsitrelierten Einfangratemit T dem Modell
der Versetzungals kombinierteflacheund tiefe Falle. Der Temperaturgrlauf liel3 sich entspre-
chendGl. 4.18anpassenyobeiimplizit vorausgesetavurde,dassdie Einfangratein dasflachen
Niveauund die Ubeigangsraten die versetzungsgeindene Leerstelleetwa gleich sind. Gena-
hertergabsich damitim Temperaturbereichberhalb100K ein T~ -Verlauf, wie er bereitsvon
KRAUSE-REHBERG et al. [114] gefundenwordenwar. Fur negatv geladend_eerstellenwurde
experimentellim Tieftemperaturbereichine T~/2-Abh&ngigleit gemessenpberhalb100K ein
T—L2-Verlauf[127]. Der Fit der T-Abh&ngigleit der Einfangratein die Versetzungetieferte die
Positronenbindungsemie, E, ~ 0,011eV. Die Vermutungwurde geadul3ertdassdieseEnegie
mit demDeformationspotentiaderVersetzungm Zusammenhangteht[103].

ZusatzlicheKomplikationeremgebersich,wenndie Versetzungeim Halbleitergeladersind.
Eine positive Ladungder Versetzungsollte PositronemabstofRerund kein Positroneneirgéng zu
beobachtersein.Daswurdein der Tat auchin p-dotiertemSi bestéatigtf114]. Bei der Beschrei-
bungnegativ geladeneNersetzungemisstesich eine VariationderflachenVersetzungszusténde
aufgrundder Ausbildungvon Rydbegniveauseinstellen.Da dieseaberin dertheoretischerBe-
schreilungalsein Niveauangen&henverden solltesichin dergrundsatzliche®eschreibng des
Einfangsvon Positronerin Versetzunge(Abb. 4.6) nichtséndern.

Ublicherweisesind in plastischdeformiertenProbennebenden Versetzungemoch weitere
Positronerdllenvorhandenin Abb. 4.6 wurdenocheineLeerstellein dasEinfangschemaufge-
nommenDie entsprechen@l. 4.8 auf Seite39 fir dasSchemavon Abb. 4.6 angepassteRaten-
gleichungenauten

(4.18)

u

N, = —(Ay+ K+ Kg+ Ky)N, + ONg,
Ngt = —(Ap+ K+ Ks+ Ky )Ny + ONgg,
Ne = —AN+ KN, +INg,

Ny = —AyNy + Ky Ny
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Die Bedeutunglerindizesj in derZahIderPositronen\lj, derEinfangrateKj undderAnnihilati-

onsrateA; ist b defektfreiesVolumen,t tiefe versetzungsgeincere Positronerdlle, st flaches
VersetzungskeauundV Leerstelleunabhéangigon derVersetzungDie Positronenlebensdearn

emgebensichausderLésungdiesesSystemgGl. 4.10,S. 39) mit k = 3 als[132]

2 2 1 1
T,= —, T, = —, T,=—, T,=— (4.19)
0 /\O—I—:0 1 /\0—:0 2 At 3 )\V
unddie Intensitaterals
o = 1-(;+1,+13),
L Ag+0+3 —/\; n Kst Ki(Ast+ 0+ 8 —N\) + KD Ky
! =0 A+ 0+8 =N (A=A)Agq+0+9 =NA)) Ay —A]’
L - Ki(Ast+ O+ 8 — A) + K
2 A=) (A —=Ny) ’
L = Ky(Ast+0+38 —Ay)
3 (A—=N) (A —Ny)

Die Abklrzungersind

No = Ap+Kst+Ki+Ky+Ag+0+ 3,
Z, = \/()\b—i—Kst—i—Kt—i—KV—)\st—5—19)2+45K5t

und 1 1

5No=Z0), Np=3(A+3). (4.20)
Es egibt sich also ein vierkomponentigedositronenlebensdaggektrum, mit demdasexperi-
mentelleSpektrumangepasstverdenmuss,um die UbeigangsratermusAbb. 4.6 bestimmerzu
konnen DieseZerlegungist ohnezusatzlicheAnnahmerausdenMessdatemicht moglich. Ahn-
liche Vereinfachungenwie in einemSystenmmit einerunabhangigeflachenPositronerdille (4.14)
emgebensichaber wennbeihohenTemperaturemlie Entweichrated hochwird.

N =

4.4 Positr onenannihilationsmessung en an
deformationsinduzier ten Defekten

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

Die typischeTemperaturabhangigk dermittlerenPositronenlebensdaui@ plastischdeformier
tem GaAs zeigt Abb. 4.7. Ein deutlicherAnstieg von T ist im Vemgleich zur Referenzprober
kennbar Mit sinkenderMesstemperatusinkt die LebensdauemDiesesVerhaltenkannmit dem
AnsteigenderDichte von Defektenmit offenemVolumenundflachenPositronerdllen als Resul-
tat der Deformationerklart werden.Fir detailliertereAussagerist eine Zerlegungder Spektren
erforderlich.Eswurdeein Trappingmodelmit zwei tiefen Positronerdllen (d, undd,) einerfla-
chen(d;) und angevandt(sieheAbschn.4.2). Eine verlasslicheZerlegungwar i. a. nur oberhalb
Raumtemperatuméglich® und egabzwei Lebensdauerrgie mit demPositroneneirdngin De-
fekte im Zusammenhangteheh. Wir erhieltenfiir die Probenvon Abb. 4.7 14, = 255ps und

*d. h. in einemBereich,wo derEinflussderflachenFalle zu vernachléssigeist
TEsemibt sichin derdreikomponentigerAnalyseeineweitereLebensdauer,, die abernicht mit demCharakter
derDefektezu tun hatundhier nicht weiterdiskutiertwerdensoll.
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T4, = 460ps. Flr eine Vielzahl von MessungerlagendiesePositronenlebensdamesawohl in
n-dotiertemals auchSI-GaAsnachDeformationmit Verformungsrated < 10-%s~* generellbei
T4, = (2604 5) psund Ty, = (477+ 20) ps. Bei hbhererKompressionsrategrgabsichin undotier
tem GaAsfir die d,-Komponentesin wesentlichhtheretWert von 509+ 5ps, wahrendder Wert
fur d; sichkaumverandertKeineweiteresystematischénderungder Lebensdauerwertait den
DeformationsparametefDeformationsachsetemperatyrVerformungsgradyvar erkennbar

VemgleichbareMessungenwvurdenin plastischdeformiertemSilicium angestellt{91, 114].
Bei kleinen Deformationsrateigabensich hier auseinerdreikomponentigerZerlegung 1, =
(2854 20) ps und 74, = (4854 20) ps. Hohe Deformationsrateif> 5- 10 °s ! liefertenwie bei
GaAs einen htherenWert fur d,, 14, = (600+ 50)ps Die anggebenenFehler betrefen die
Schwankungsbreitén mehrerergemesseneRrobenlm Allgemeinenist festzustellendassauch
die MessunganeinerProbeeinenhohererFehlerderd,-Komponentdiefert, dadie dazugehdrige
Intensitatgeringerist.

Fur die Interpretationder erhaltenerPositronenlebensdaweerte mussmaneinenVermleich
mit andererExperimenterundtheoretischefechnungemnstellenZunéchsist zu konstatieren,
dassin GaAs: e bereitsim undeformierterZustandeineleerstellenkrreliere Positronenlebens-
dauergemessenwird. Das Problemder Leerstellenin dotiertemGaAs wurde ausfihrlichvon
GEBAUER [54] untersuchtim Gegensatzzu GaAs ohnePositronerdllen, daseine Positronen-
lebensdauevon ca. 1, = 231ps bei Raumtemperatuaufweist[117], tritt in GaAs:Te eine de-
fektspezifisché?ositronenlebensdaueon 254+ 6ps auf. Die GrolRedieserLebensdauedeutet
in der Korrelationmit theoretischerRechnungeril17,204] auf dasVorhandenseiwon Mono-
vakanzerhin. DieselLeerstellenkonntendurchMessungder Dopplenerbreiterungder 511keV-
Annihilationslinie und der darausabgeleitetedimpulsdichteerteilung der annihilierendertlek-
tronenalsV 5, Te,-Komplexe identifiziertwerden[57].
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In schwach deformiertenGaAs-Prober(ProbeB, Abb. 4.7) ist kein Anstieg der Einfangra-
te desDefektesd; zu konstatierend. h. er ist dort nicht deformationsarreliert und entspricht
demLeerstellenkmplex, derim Ausgangsmateriajefundenwurde.Bei héherenverformungs-
gradensteigtdie Einfangratein denDefektd,. Ein Leerstellensignakatin undotiertemGaAsim
unverformtenZustandnicht auf. Darausist abzuleitendasssovohl in undotiertemals auchTe-
dotiertemGaAs eine Monovakanzbei Deformationsgraden- 1% gebildetwird. Dastrifft auch
auf deformiertesSi zu, wenngleichdie Lebensdaueder d;-Komponenteetwas hoherliegt als
im allgemeinenfur die Einfachleerstellén diesemMaterial anggebenwird (1, = 266ps bis
275ps; die Positronenlebensdauan defektfreienVolumenbetréagt216ps [117]). Auch in ei-
nigen undotiertenGaAs-Proberlag nach Deformationdie Positronenlebensdauetwas hoher
T4, = (3014 16) ps. DieserWert liegt zwischendemeinerMonovakanzund demeiner Doppel-
leerstelle[55, 201]. Es wurde beobachtetdassbei einer Temperungvon 30min bei 725K diese
Komponentarerschvand,bzw sichin eineklirzereLebensdaueron 260psumwandelte(Hubner
etal. 1996[72]). Abb. 4.8 zeigt die darausresultierendeéAnderungder mittleren Positronenle-
bensdaueDurch Verminderungozw. Wegfall desEinfangsin d; steigtderrelatve Einfangvon
Positronerin d,, worausein Anstieg in T resultiert. Hervorzuheberist, dassdie Temperaturbei
derdie Nachtemperungrfolgte,unterhalbderVerformungstemperatwon 1073K lag. DasAus-
heileneinermit demEL6-Defektin Verbindunggebrachtem\bsorptionsbandbei0,99eV wurde
im selbenTemperaturbereictvie dasVerschwinderder Positronenlebensdaukei 300ps beob-
achtef{131]. FurdenEL6-Defektwurdeu.a. ein Doppelleerstellenchakter diskutiert[209]. Mit
dieserinterpretatiorist zu schlussfolgerndassdie Positronenlebensdaukei 300ps eineMisch-
komponentesinerim Spektrumnicht aufzulésendertinfach-und Doppehakanzdarstellt.Eine
solcheMischkomponentevurde auchin plastischdeformierteminP in Korrelationmit Photolu-
mineszenzmessungéentifiziert(Leipneretal. 1995[137]).

Esist zu konstatierendassdie hier gefundenerkinfachleerstellethermischwesentlichsta-
biler sindalsdie nachTieftemperaturelektrondestrahlung gefundenendlie bereitsunterhalbvon
Raumtemperatwaiusheiler{117,194]. Eine Stabilisierungder LeerstellerdurchKomplexbildung
mit wahrenddesDeformationsgperimentedeihdhererifemperatureeindiffundiertenVerunrei-
nigungenwird ausgeschlosse@ur VermeidungdesdirektenKontaktsder Probenmit denkera-
mischenDruckstempelmwurdenUnterleggscheiberaushochreinenQuarzverwendetVergleichs-
messungem@n im DeformationsofergetemperterProbenohne Deformationbrachtenkeinensi-
gnifikantenAnstieg derPositronenlebensdau®ie Schlussfolgerungst, dassdie Leerstellenvon
denerzeugterVersetzungemstabilisiertwerden,dases sich alsoentsprechendbb. 4.6 um ver
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Y Ot A 6

Abh 4.10: Strukturunrelaxierteteerstellenclustevg, V4, V1, undV,, in GaAs(Staabetal. 1999[246]).
Helle KugelnstellenAs-LeerstellendunkleGa-Leerstellemar.

setzungsgemdeneDefektehandelt.Es besteheineKorrelationzur Versetzungsdichtén undo-
tierten Probenmit einer geringenVersetzungsdichté< 5- 10’ cm~2) fehlt die d,-Komponente.
Die thermischeStabilitatder bei DeformationerzeugterDefektewurdein Ausheilexperimenten
untersuchtFir Si beginnt die Ausheilungdes Defektesd; bei 950K. Eine breite Ausheilstufe
der mittleren Positronenlebensdausetztfir GaAsbei 823K ein und sie endetbei ca. 1023K.
In schwachedeformiertenProbenwird bei dieserTemperatudie Positronenlebensdauien de-
fektfreienVolument, erreicht,obwohl die Dichte von Versetzungewberhalbl(® cm~2 lag. Bei
héherenVerformungsgradebleibt die mittlere Positronenlebensdauauchbei 1023K deutlich
ubert, (Abb. 4.9). Die Positroneneir@ngraen bei RaumtemperatuvurdenauseinemTrapping-
modell unter Zugrundelgung einesPositroneneirg@ngsin zwei tiefe Positronerdllen d;, undd,
errechnetObwohl die Versetzungsdichteichim Verlaufder Temperundgkaumandert gibt esbei
1000K kaumnochEinfangin d,. Die Einfangraterals Funktionder Temperatuzeigen dassbei-
de Defektartenunabhangigron der DeformationnahezuparallelausheilenZwei Mdglichkeiten
kénnendaflrrin Betrachtkommen:1.) Die Ausheilungwird Giberdie Mobilisierungeinerbestimm-
ten Defektartrealisiert,die mit denDefektend, undd, reagiert,oder2.) beideDefektartensind
miteinandegeloppelt.DieseKopplungkannzum Beispielin einerAssoziatiomrmit Versetzungen
bestehenm ZugederTemperungvird tberdie AusheilungderDefekted; undd, die Assoziation
aufgehobemndesbleibt nur nochdie reguléreVersetzung.

Die langerel ebensdauer, ist sehrviel gro3eralsdie von DoppelleerstellerDie GroRedie-
serPositronenlebensdaudeutetdaraufhin, dassderPositroneneirdngin grofRereleerstellenag-
gregatedie Ursachediir dieseKomponentest. Aus einfachenUberlegungernzur Elektronendichte
im Festkorpehat SEEGER abgeleitetdassfir Defektein MetallenoderHalbleiterneine Positro-
nenlebensdaudrei 500ps die maximal moglicheist [227]. BisherigetheoretischeRechnungen
erfolgtenhdchstendiir Aggregate ausacht Leerstellen.Simulationenausden achtzigerJahren
gabereinePositronenlebensdautir V4 von ca.400ps[199]. NeuereDichtefunktionalmethden
ermoglichenes, die Zahl der Atome in einer Superzelleso hoch zu wahlen,dassauchgrof3ere
Leerstellenclustegerechnetverdenkénnen.Fir kovalenteMaterialiengibt esim Gegensatzu
MetallenHinweise,dasseerstellenclustevon bestimmteiGrof3ebesonderstabil seinsollen,da
eineminimale Zahl unabgesattigteBindungenangestrebwird. Dasflhrte CHADI und CHANG
zu demSchlussdassesgewissemagischeZahlen(i = 6, 10, 14) fur die Grol3evon Leerstellen-
aggregatenin Si gibt [34]. Esist nunvon Interessepb in einemVerbindungshalbleiteiihnliche
Regelngelten.Die ExistenzunabgesattigdBindungerverschiedeneftomsortensolltehiereinen
groRRerEinflussaufdie Rekonstruktionund RelaxatiorhabenWir studierterdie Bildungsenegie
vonverschiedeneheerstellenagglomeratém Si undGaAsundberechnetedie dazugehérig@o-
sitronenlebensdaudeine selbstlonsistentelight-bindingMethodeaufder Grundlageder Dichte-
funktionaltheoriavurdeunterBericksichtigunglesLadungstransfengerwendetDie Grundlagen
derangevandtenMethodewurdevon ELSTNER etal. [48] dagestellt.Die Implementierungund
die Asnwendungaufkomplexe Systemen Verbindungshalblairn beschreibetdAuck etal. [70].
Fur die Berechnungler Leerstellenclustein Si und GaAswurde eine Superzellevon 512 Ato-
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menverwendetum Defekt—Defekt-Véchsealirkungen zu vermeiden[247,245]. Eswurdennur
ladungsneutral8uperzellerverwendetdassheil3tim Falle von GaAsmit einergleichenZzahlvon
Ga-undAs-Atomen.Die Bildungsenggie neutraler_eerstellenagglomerat®oni Leerstellerer
gibt sichfir Si und GaAs(mit einergleichenZahlvon Ga-undAs-Leerstellerin der Superzelle)
Zu[284]

0 = Ex— i),
QiGaAs — CgtaAs_ ulgaaAS(nGa_i_ nAS)

(Eqi, ES¥S Gesamtengyie der Superzellefiir Si bzw. GaAsmit nS' bzw. n®® und S Si- bzw. Ga-und
As-Atomen; 15, uS4S chemische$otentialvon Si bzw. einesGa—As-Raresdasausder SCC-DFTB-
Rechnung fir Si- und GaAs-\blumenmateria]70] folgt).

Die BerechnunglerPositronenlebensdawundfir verschiedenéeerstellenclustevurdemit
der MethodelberlagerteiAtompotentialegf202] entsprechendsl. 4.2 auf Seite 36 durchgefiihrt
[246]. Dabeiwurdensowohl die unrelaxiertemAtompositionenals auchdie mit der SCC-DFTB-
Rechnungerhaltenerbenutzt.

Bei der Auswahl der Vielzahl méglicherKonfigurationenvon Leerstellenaggoatenwurden
solcheausgahlt, die eine moglichstgeschlossen8trukturaufweisen Dabeiwurde angenom-
men,dassggeradalieseAggregateeineminimaleEnegie aufweisenDer erstSchrittbestandana-
log zumVorgehenvon CHADI und CHANG [34] in der Konstruktionvon hexagonalerRingstruk-
turen.Die Strukturvon Vg und darausabgeleiteteanderergeschlossendfonfigurationerist in
Abb. 4.10gezeigt.Um die Enegie verschiedeneClusterzu vergleichen,wurde der Enegiege-
winn beim Anfligenvon Leerstelleran einestabileClusterlonfigurationberechnetkr Si wurde
eineMonovakanzhinzugefugtbei GaAsausGrundender Ladungneutralitdein Leerstellenpaar
VoV as- Der Enegiegewvinn ist gleich der negativen Dissoziationsengre entsprechender Re-
aktionV; — V;_; +V fur SiundV; = V,_, + V3V, fur GaAs.DasErgebnisfir GaAszeigt
Abb. 4.11.Als stabilsteStrukturerweistsichnachdieserRechnungn Hinblick auf die Dissozia-

*SCC-DFTBself-consistentharge density-functionabasedtight binding
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tion ein ClusterV,,. Aus derLiteratursindbisherkeineRechnungezu Leerstellenagglomerate
in GaAsbekannt.Die besonderetabilitatvon V., lasstsich ausder Relaxationder Bindungen
versteher{Staabetal. 1999[245]). EntscheidendeRinflusshatdie Ausbildungvon stabilisieren-
denAs—As-und Ga—Ga-Dimerbindungemomit die Zahl nichtabgesattigteBindungenreduziert
wird und die Gesamtengjie sich erniedrigt.Die Bildung von BindungengleichartigerAtome ist
vergleichbarmit der RekonstruktiondesVersetzungsien von a- und 3-Versetzungerglie auch
mit einem Enegiegewninn einhegeht (Abschn.2.1). Eine generelleEigenschaftder relaxierten
Leerstellenclustein GaAsist die sp?-HybridisierungderdreifachkoordiniertenGa-Atomedurch
Leerungder unabgesattigeBindungen.Im Gegensatzdazuweisenalle dreifach koordinierten
As-Atome eine p3-Hybridisierungdurch Filllen der unabgeséttigteBindungenauf. Diese An-
derungin der Hybridisierungemibt eineweitereReduktionder Gesamtengiie. Die Ausbildung
von DimerbindungemleichartigerAtomeist bereitsbei V, , moglich. Bei dieserStrukturist aber
die sp-Hybridisierungvon Ga-Atomemicht méglich,sodassim Resultatv , , wenigerstabilals
V,, ist. Die Rechnungemurdenbis zu einer ClustegréBevon i = 18 durchgefuhrt Allerdings
ist bei dieserGrof3edie Defekt—Defekt-Véchsalirkung nicht mehrvernachlassigbaso dassdie
Zuverlassigkit sinkt.

Nebender SimulationdreidimensionaleClusterwurdenauchLeerstellenkttender Langei
berechnetEsemibt sichauchfir langereKettenkein Enegiegevinn durchAnflgenneuerLeer
stellen.Die Konsequenist, dassdie Ausgangs&nfigurationsichumordnerwird, um einendrei-
dimensionalerClustergeringererEnegie zu bilden,wenndie Leerstellensich entlangder Kette
bevegenkdnnen.

Die Abhangiglkeit derDissoziationsengie alsFunktionderZahlderLeerstellerim Agglome-
ratwurdeauchfir SiberechnefAbb. 4.12).Die Ergebnissaindin Ubereinstimmungpnit friineren
Resultaterauf der GrundlagedersimplenAbzahlungvon nichtabgesattigteBindungen34]. Die
stabilstenAggregatesind Vg, Vo undV,,. Alle Atomein der Umgelung von Vg sind vierfach
koordiniert,wahrendbeiV,, vier AtomeundbeiV, achtAtomein dreifacherKoordinationauf-
treten.Der Enegieanstig durchdie Bildung der Dreifachloordinationwird kompensierdurch
neueBindungengdie nahezuwlie idealeBindungslangaufweisenAbb. 4.13).

Die berechnetdositronenlebensdauir den betrachteterdreidimensionaleh.eerstellenag-
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Abh 4.13: Leerstellencluste¥ ;, in Si. (a) UnrelaxierteKonfiguration.Die entferntenAtome und Bin-
dungensind schwarz gezeichnet(b) RelaxierteKonfiguration.Die Leerstellensind als weiReKreiseein-
gezeichnetDie achtdreifachkoordiniertenAtome und die sechsneuenBindungensind schwarz [247].

gregatensteigtmonotonmit der Zahl der Leerstellenpro Cluster Bei ca. 450ps wird ein Satti-
gungswererreicht(Abb. 4.11,4.12).Bei GaAshatdie besonderstabileKonfigurationV , eine
Positronenlebensdaueon 440ps. Sie stellt damiteinenmoglichenKandidaterfir die beobach-
tete Lebensdauedmponentet,, in plastischdeformiertemGaAs dat Dabeiist zu berticksich-
tigen, dassder experimentelleWert einengrofRenstatistischeri-ehlerhat* und die theoretischen
Rechnungebenélls Unsicherheiteraufweisen.Im Falle von Si wurdenfir die stabilstenClu-
sterVg, V;, undV,, Positronenlebensdam von 375,420 und 435ps errechnetDamit konnte
die experimentellePositronenlebensdatkommnent fir d, in Si mit dem Auftretenvon V,,
erklartwerden.Mit denbishererzieltenResultaterder theoretischerRechnungerist allerdings
auchnicht auszuschlieRemassein groReresAgglomeratfiir die Lebensdaueverantvortlich ist.
NacheinerempirischerRegel, die fur stabileLeerstellenclustein Si entsprechend= 4j + 2 mit
j =1,2,3... aufzustellerist, missteein ClusterV,, stabil sein.Nimmt mandieselbeRegel flr
GaAsmit j = 2,4,6... emgibt sichV,,. Dabeiist fraglich, ob einesolcheExtrapolationiberhaupt
zuldssigst, dadie Rekonstruktionder Bindungenmit zunehmende€lustegrolReimmerkomple-
xer werdenkonnen.Auf alle Falle kbnnenRechnungerzur StabilitatsolcherAgglomeratenicht
mehrmit einerSuperzelleson 512 Atomendurchgefuhriverden.

Die hohePositronenlebensdausrn 600ps (509ps),diein Si (GaAs)nachplastischeDefor-
mationmit hoherVerformungsratggefundenwurden,lassensich entsprechender Rechnungen
nichtmit einerbestimmterClustegréf3ein Zusammenhanringen.Méglicherweisdst dieseho-
heLebensdaueaufdie Annihilation andeninnerenOberflachemyréRereiAgglomeratezuriickzu-
fuhren.Esist denkbaydassdie Grof3eder Leerstellenclustesusreichtpm Positroniumzu bilden.
Positronium(Ps) stellt einengelundenenZustandzwischeneinemPositronund einemElektron
dar, deran Oberflachenin Molekulkristallenund porésemMaterial auftritt. Es gibt zwei Modi-
fikationen:bei parallelemSpin spricht manvon Ortho-Ps,bei antiparallelemSpin von Para-Ps.
Die Lebensdauerim Vakuumbetragenli42ns (Ortho-Ps)und 124ps (Para-Ps)Im Festkorper
zerstrahlOrtho-PshauptséachlicllurchWechselirkung mit Kristallelektronenlm magnetischen
FeldkannmandenAnteil von Ortho-undPara-Ps/erandernAus derMessungler Annihilations-
parametein Abhangigleit vom duRererMagnetfeldkannauf die Anwesenheivvon Positronium
geschlossemwerden[117]. Bei Positronenlebensdameessingen von plastischdeformiertemsSi

*Esseiaufdie Arbeit von SoMIESKI etal. [243] verwiesendie die Schwierigleit dergenauerBestimmundanger
Lebensdauedmponenternm Zusammenhanmit der Quell- undUnteigrundlorrekturhernorhoben.
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im Magnetfeld ergabensichaberkeineAnderungerin derLebensdauedmponenter,, sodass
einePs-Bildungausgeschlossenird. DiesesResultatstehtim Gegensatzu POGREBYAK [192],
der die Existenzvon Positroniumauseindimensionaleinkelkorrelationsnessuagen in proto-
nenbestrahltehlalbleiternableitete die Leerstellenclustemit demRadiusvon etwa 0,1nm ent-
hielten.

In dendurchgefihrterRechnungemblieb die Positronenlebensdautiir die Leerstellenktten
immeraufdemselbemMiveau,unabhangigon derLénge.Die defektbezogenkebensdausdst die
einerDoppelleerstelleDamitist klar, dasdie experimenteligefundend.ebensdauer, nicht mit
linearenAnordnungervon Leerstellerim Zusammenhangteherkann.Auf derandererSeitewar
in einigenverformtenProbeneineMischkomponentewischeneinerMonovakanzunddemeiner
Doppelleerstellgefundernworden Esistim Lichte derErgebnisselerBerechnungederLebens-
dauergut moglich, dassderim Lebensdauerspektrunmicht aufzulésendéoppehakanzenantei
vonsolcherKettenherruhrt.Die im ExperimengefundenaeringeStabilitédtbei Temperungrach
der Deformationist in Ubereinstimmungnit denRechnungemzur geringererenegetischerSta-
bilitat derKettenim Vergleichzu dendreidimensionalelustern(Abb. 4.11).

KeineverninftigeZerlegungderPositronenlebensdargpeklren ist unterhalbeinerMesstem-
peraturvon 200K méglich(Abb. 4.7).Der starle Abfall derfir GaAsgezeigtemittlerenPositro-
nenlebensdaudtann auf die Anwesenheitflacher Positronerdllen zuriickgefihrtwerden.Die
durchgezogenehinien in Abb. 4.7 stellenFits der mittleren Positronenlebensdaudar. Dabei
werdendie Einfangraterin die dominierenderzwei tiefen Positronerdllen auseinerdreikompo-
nentigenAnpassungberhalbRaumtemperatupestimmt.Die ExtrapolationdieserWertein den
Tieftemperaturbereicbrlaubtdie Bestimmungder Einfangratein die flacheFalle (Gl. 4.15 auf
Seite40) undeineAnpassungler Temperaturabhangigk von t unterBerticksichtigungler Ent-
weichrate(Gl. 4.6 auf Seite38). Als flachePositronerdllen kommennegative lonenoderVerset-
zungenin Frage.Die nggativen lonenkdénnenakzeptorartigd-remdatomeZwischengitteratome
oderAntisitessein.SolcheDefektesindin geringerDichte bereitsim undeformierterGaAsvor-
handenwie dasleichte Absinken der mittleren Positronenlebensdauim Tieftemperaturbereich
bei ProbeA in Abb. 4.7 zeigt. In demverwendetenLEC-geziichtetecaAskommenals flache
Positronerdllen Borverunreinigungeim Frage Die GesamtdichtelerBorkontaminatiorkannbei
etwa 10t cm~2 liegen, wobei ein Teil auf Arsenplétzereingebautwvird und damit als Akzeptor
wirkt [1].

EinesignifikanteEindiffusion von Akzeptonerunreinigmgen wahrenddesDeformationser
suchskannausgeschlossemerden:die Einfangrateund damitdie KonzentratiorderflachenFal-
lennimmtmit derDeformationsrateglsomit kiirzereVerweilzeitbeiderDeformationstemperatur
Zu.

In elektronenbestrdtlen GaAswurdenebenélls flachePositronerdllen gefunder194]. Die-
sekonntenmit erzeugterAntisitesGa, in Verbindunggebrachtverden.NachRechnungewer
schiedeneAutoren liegen die Umladungsnieaus(2 — / — /0) in der unterenHalfte der Band-
lucke [117]. Damit sollte dieserDefektin Sl- und n-leitendemGaAs negativ geladensein.Das
Positronenpotentiahat damit eine Struktur wie in Abb. 4.2 auf Seite 37 gezeigt.Die Anpas-
sungdesAbfalls von T bei tiefen Temperatureminter Verwendungvon Gl. 4.6 liefert als Anpas-
sparametedie Positronenbindungsergie. Fir eine Vielzahl verformter GaAs-Prober(sovohl
undotiertals auchn-leitende)wurde E,, zu 0,040+ 0,005eV bestimmt.Flr die in elektronen-
bestrahltemGaAs auftretenderfallen wurden Bindungsengjien zwischen0,038 und 0,045eV
anggeben[36]. Wenngleichdie Ubereinstimmungler Werte von deformierterzum bestrahlten
GaAs keine sichereldentifikation darstellt,so kann sie doch ein Hinweis sein, dasses sich in
beidenFallenum Ga, -Antisiteshandelt.

*die Experimentevurdenvon|. Billard (Strasbouy) durchgefuhrt
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4.4.2 Bestimm ung von Defektdic hten aus
Positr onenlebensdauermessung en

DasResultateiner POLIS-Messungn deformiertemSI-GaAszeigt Abb. 4.14. Nebender mitt-
leren Positronenlebensdawuist der Verlauf der Komponenterr,; und 1,4, und der zugehdrigen
Einfangraterk; undkg, mit derTemperatuaufgetragenUnterhalb110K ist keineBestimmung
von Einfangratermoglich,dadurchdasWirksamwerdemlerflachenPositronerdlle d; Positronen
nur noch aus Defektzustandemnnihilieren(kompletterEinfang). In diesemTemperaturbereich
liegt 74, zwischen240 und 247ps. Da die Positronenlebensdauir flachenPositronerdllen bei
T3~ T, erwartetwird, stelltdiesetWerteineMischkomponenteust,; undt,; dar Unterhalbvon
200K bedingtderwachsendé&influssderflachenFallen,dasseinedreikomponentigeZerlegung
instabilwird, worausein deutlicherAnstieg derEinfangraterresultiert.Bei héhererfemperaturen
ist zu berticksichtigendassderEinfangin die Leerstellenagglomerath einendiffusionslimitier
tenProzesglarstellt,derentsprechesl. 4.5 auf Seite37 auf eine Temperaturabhangigk fihrt.
Diese Temperaturabhéngigk entsprecheng@inemT ~Y/2-Gesetzwird in der Einfangratex,, in
Abb. 4.14sichtbarMit derDiffusionslonstantervonD, = 1,3cn?s~! beiRaumtemperatyf13]
und der ausdentheoretischeiRechnungangenommeneGroReder Leerstellenclustekannaus
K4, €ine Defektdichteberechnetverden.Im folgendenwird nicht die Zahl der Clustey sondern
immerdie Gesamtzahflerin denClusternagglomeriertereerstelleranggeben Dabeiwird ein
V;,-AgglomeratvorausgesetziWie im vorhegehendenmbschnittausgefihriwurde, sind aber
auchgrofRerestabileAggregatedenkbar Damit stellt die anggebeneZahl derLeerstellerin Clu-
sterneineuntereGrenzedar.

Bei der Diskussiondes Temperaturerlaufsvon k, ist entscheidenddassessich um Leer
stellenhandelt,die an Versetzungemgehundensind. Damit mussdasin Abschn.4.3 diskutierte
Modell derkombiniertenPositronerdlle angevandtwerden.In der Tat lasstsich die Einfangrate
beihdhererTemperaturemit einerT ~1-Abh&ngigleit anpasseriJm die Dichte derversetzungs-
gehundenerVakanzerangeberzu konnenwird vereinfichendangenommerdassfur T > 350K
die Entweichrateausdem Precuisor-Niveauhochist und nur nochdirekter Einfangin dastiefe
Leerstellennieaustattfindet(Abb. 4.6 auf Seite45). Damit kannder Einfangwie in eineisolierte
Leerstellebehandeltverden.Der Trappingloefizientenwird dannmit demselbenVert wie fur
negativ geladend eerstellerin diesemTemperaturbereicfl - 10'°s~1) approximiert.
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Im Bereichoberhallbca.200K dominiertderBeitragdesTemperaturgrlaufsderEinfangraten
Kq41 Und Ky, denVerlaufvon T undein leichtesAbsinkenwird mit steigendeffemperatusichtbar
(Abb. 4.14).AusderAnpassungler Temperaturabhangigk dermittlerenPositronenlebensdaue
fir T < 200K, wo der Einflussder flachenFallendominantwird, kannnebender Positronenbin-
dungsengie andie flachenPositronerdllen auchdie EinfangrateausGl. 4.6 (S. 38) gevonnen
werden st der Trappingloefizient bekanntkdnnenDefektkonzentrationemir diesenDefektaus
Positronenlebensdaueessingen abgeleitetwerden.Der Fit desT-Verlaufsvon 1 erlaubtzwar
einerechtgenaueBestimmungder Bindungsenayie E,, reagiertaberunempfindlichauf Ande-
rungender DichteflacherFallen.Die so abgeleiteterDefektdichtersind somitmit einemgrofRen
FehlerbehaftetGenaueist einvon HUBNER [91] vorgeschlagenegerfahren dasdenvollstandi-
genPositroneneirdngim Tieftemperaturbereickhur BestimmunglerrelatvenEinfangratemutzt.
In diesemFall gilt fiir dasVerhaltnisder gemessenemtensitéten ;, /1, = K;/Ky,. K; ist dabei
die SummederEinfangratenn die flachenFallend, undin die Vakanzerd,. Wird die Einfangrate
in die Leerstellenclusteauf den TemperaturbereicbesvollstandigenEinfangsextrapoliertund
flhrt mandie Einfangrateder Mischkomponenteaus 1, und 74, auf die einzelnenBestandteile

zurickmit

K= K 4,21
= g K (4.21)

(tm ist die gemessenkiirzerePositronenlebensdaurrischen240und 247ps),

kann ein Wert flir die Einfangratein die flachenFallen k,; abgeleitetwerden.Fur die Probe
von Abb. 4.14 erhaltmanbei 15K Kk ; = (10+ 2) ns . Mit einem Trappingloefiizientenvon

U =(2,6+0,3)-10's71, derausderKorrelationvon ESR-mit POLIS-Messungefiir Ga, abge-
leitet wurde[134] ergibt sich eineDichtevon (54 1- 10'°) cm~3. Dabeiwird vorausgesetztjass
in demdeformiertenGaAs ausschlief3licidie Ga, -Antisitesals flache Fallen wirksam werden.
Die Begrundungfur dieseHerangehensweidiegt in derbestimmterPositronenbindungsergie,

die dervon elektronenbestratdm Materialentspricht Bei Dominanzvon versetzungsikrelierten

flachenFallen ergabsich ein deutlichgeanderteiVert fir E,. Dies wird im néchsterAbschnitt
diskutiert.

Die Abhangigleit der Dichte generiertePunktdefekteszom VerformungsgradeigtAbb. 4.15
fur eineGaAs-ProbeDie anggebeneZahl derLeerstellerist die Gesamtzahdierin denClustern
agglomerierterLeerstellenBei der Berechnungler Defektdichteentsprechenésl. 4.5 auf Sei-
te 37 wurdeeinestabilerLeerstellenclusteY ;, zugrundgelegt und der entsprechendBRadiusr
abgeschatztNebendiesenLeerstellerist die Dichte von Ga, -AntisitesaufgetragenEs kannab-
geleitetwerdendassfir Verformungsgrade: 15% ein linearerZusammenhangwischenPunkt-
defektdichteund VerformungsgradestehtBei starlerer Verformungerfolgt kompletterEinfang
von Positronerin Defekteund eineBestimmungvon Defektdichterist mittels POLIS nicht mehr
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maglich.Aus ESR-oderAbsorptionsmessungést aberbekanntdasssichein Sattigungswertler
Defektlonzentrationeminstellt[120,251].

Die DichtederDefekted; (MonovakanzeraufVersetzungen), (Leerstellenclustey,,) und
d; (Ga,-Antisiteg wurdefir die plastischeDeformationvon GaAsin [001]-, [110- und [213-
Richtungbestimmt(Abb. 4.16). Diese Orientierungerentsprecherinerunterschiedlichezahl
aquivalenterGleitsystemeein dominantesSystentir [213 (mg = 0,467),vier undachtSysteme
fir [110 und [00]] (jeweils mit einemSchmidaktor von mg = 0,408). Mit einerhtherenZahl
gleichwertigerGleitsystemewird die Wahrscheinlich&it von Versetzungsschneidgesse ho-
her Esist klar zu erkennen,dassdie Dichte erzeugteiPunktdefektamit der Zahl der betatigten
Gleitsystemekorreliert:.

Die bereitsin Abb. 4.16 sichwiderspigelndeAbhangigleit der Punktdefektdichtenwon der
Verformungsratést in Abb. 4.17flr die Zahl derLeerstellenin Clusternnocheinmaldagestellt.
Dabeisinddie Ergebnissdur eine[110- und [213-Kristallorientieung gegeniibegestellt. Wah-
rend bei der Mehrfachgleitorientiung die Leerstellenknzentrattn nahezukonstantbleibt, ist
eindeutlichesAbsinkenderZahl generierteteerstellerbei niedrigenDeformationsratefiir eine
Einfachgleitorientiermg zu erkennen.

*die Abweichungbei der Ga,-Dichte von dieserRegel bei 7,5 - 10-5s~1 kénntemit einergroRerenUnsicher
heit bei der Bestimmungder Einfangratefir diesenDefekt zusammenhéangelie gezeigtenFehlerballen sind rein
statistischd-ehlerohnedie AnnahmerdesAnpassungsmodeltai berticksichtigen.
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Tragtmandie Leerstellendichtggegen die Deformationstemperatwauf, emibt sich bei einer
bestimmterTemperatuein Maximum (Abb. 4.18).Die gezeigteAbhéngiglkit deutetdaraufhin,
dassfiir die gebildetenUberschlussleerstelledie in den Clusternagglomerierengine Balance
zwischereinemBildungs-undeinemVernichtungsprozedsestehtDer letzterekanndabeikaum
in einerthermischerAusheilungder Leerstellenagggate bestehenDie thermischeAusheilung
setzterstbei h6herenTemperaturerin, wie in den Tempera&perimenternachder Deformation
(Abb. 4.7 auf Seite47) gezeigtwurde.Man kannannehmendassbeideProzessenit der Verset-
zungsdynamikvahrendder Verformungim ZusammenhangtehenAls ein effektiver Generati-
onsmechanismugon PunktdefekterkommtdasJog dragging in Frage.Damit wareder Anstieg
aufderTieftemperaturseitmit der Aktivierungsengjie von SpriingeraufderVersetzungslinieu
korrelieren Die Versetzungsdichteleibt allerdingsnicht konstantsonderrsteigtmit wachsender
VerformungstemperatwVie bereitsim Zusammenhanmit Abb. 3.5 auf Seite30 diskutiertwor-
denwar, steigtmit h6herwerdendeffemperatuderEinflussderWechselirkung derbeveglichen
Versetzungemit denWaldwersetzungerDieserProzessatiberdie Begrenzungler Beweglich-
keit derVersetzungenffensichtlichauchEinflussaufdie Zahl dergeneriertePunktdefektegdenn
einkleinererLaufweg der SpriingehateinegeringereZahlvon emittiertenPunktdefekterzur Fol-
ge. Eine alternatve Vorstellunggehtdavon aus,dassdie generierteri_eerstellenan Senlen wie
denVersetzungeannihilieren[166]. Aus ModellrechnungeminterAnnahmethermischgenerier
ter SpriingeerhaltenDETEMPLE etal. [43] damit,dassdie Leerstellenknzentréion bis zu einem
gewissenMaximum nacheinemArrheniusgesetansteigum dannwiederzu fallen.

Prinzipiell wurdenfir plastischverformte Si-ProbendhnlicheAbhangigleiten der Leerstel-
lendichtevom Verformungsgradindvon derVerformungsratgefunderwerden.Im untersuchten
Bereichbestehtabeifuir Einfachgleitorientiarng ein ZusammenhangwischerDefektdichteund
VerformungsratentsprechenfV ] O €" mit n = 0,7 [91]. Bei GaAsemabsichein mittlerer Ex-
ponentbei Einfachgleitungvon n = 0,5. Im direktenVergleichzwischenGaAsund Si stellt man
fest, dassdie Einfangraterfir die Leerstellenclustein Si generellgeringersind [139]. Bei ei-
nemahnlichenTrappingloefizientenbedeutetlaseinegeringerkKonzentratiordieserDefektebei
vergleichbarerDeformationsbedingunge

4.4.3 Positr onenmessung en an Versetzung en

Die Versetzungsdichtest entsprechender Orovanbeziehungroportionalzur Verformungsra-
te. Bei hoherenVerformungsratersolite also mit wachsendenp, der Einflussauf die Positro-
nenlebensdauesteigen.Das gilt umsomehr als bei Mehrfachgleitoriengrung die Dichte der
erzeugterPunktdefektentsprechendbb. 4.17 konstantbleibt. Es wurde die Positronenlebens-
daueran GaAs-Probergemessendie mit verschiedeneiVerformungsratemeformiertwurden.
Das Resultatzeigt Abb. 4.19. Wenn man ausder Anpassungdes Temperaturgrlaufs der mitt-
leren Positronenlebensdaueach dem Trappingmodellmit einer flachenund zwei tiefen Po-
sitronenéllen die Bindungsengie desPositronan die flacheFalle ableitet,unterscheidetlieser
Wert sich deutlich fiir hohe und niedrige DeformationsratenUnterhalb1- 10~*s~ emibt sich
E, = (0,038+0,013) eV, dariibe0,0124+ 0,07eV. Der ersteWert entsprichdembereitsobenan-
gegebenemindistdemGa, -AntisitezuzuordnenDerwahrscheinlichst&andidatfur denzweiten
Wertist die regulareVersetzungslinieDie Anpassungeagierticht sensitv auf die von MANNI-
NEN undNIEMINEN [158] abgeleitetetnterschiedeler GeometriaderFalle: Sowvohl Gl. 4.6 auf
Seite38 alsauchGl. 4.17auf Seite44 liefern etwa dieselbeBindungsengjie.

Bei Vemgleichmit Literaturdaterstelltmanfest,dassegative lonenalsflachePositronerdllen
in HalbleiternBindungsenajien zwischen),040und0,100eV liefern[56,213,214]. Die Ursache
istin demCouloumbfeldzu suchend. h. die Bindungsengie ist nur wenigvon der Art deslons
abhangigFur den niedrigstenRydbegzustandeineseinfach negativ geladenerions wurde die
Enegie zu 0,082eV abgeschat4B6].
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Die UrsachedesflachenPotentialsder Versetzungetiegt nichtim Ladungszustandgondern
in der geringenGroRedesoffenenVolumens. Bei den Punktdefekterwird ein solchenEffekt
bishernur fur dasA-Zentrumin Si angenommenBei diesemDefekt, der einenKomplex aus
Sauerstdf und einer Leerstelledarstelltund ein kleinesoffenesVolumenbesitzt[117], wird in
elektronenbestrahlte Si:B eine Positronenbindungeergie von 0,018eV bestimmt[195]. Fur
Versetzungeimn SihaberK AwAsuso etal. [L03] einenWertvon 0,011eV ausderAnpassungles
temperaturabhangigdtositroneneirdngsabgeleitetDementsprichtrechtgut die hiergefundene
Positronenbindungsemjie fiir regulareVersetzungsliniein GaAs.

Um die Resultate die in den GaAs-Proberunmittelbarnach Deformationgevonnenwur-
den,weiterzu untermauernyvurdentemperaturabhéngigeositronenlebensdamee surgen nach
verschiedeneAusheilschritterunternommerfHubneretal. 1997[71]). In Probendiein [110-
Richtungbei 673bzw. 873K zu 10% deformiertwurden,emibt sichzunéchsein Temperaturgr
lauf, der sich mit einerflachenPositronerdlle mit einerBindungsengyie von 0,038+ 0,013eV
anpassefiisst NacheinerthermischemBehandlundei 1030K istdie mittlereLebensdaueterbei
873K verformtenProbenahezubeim Wert der Volumenlebensdauey,. Die 673K-Probejedoch
zeigt nocheinendeutlichenPositroneneiréing. Eine Zerlegung ergibt, dassdie kiirzereKompo-
nentebei 1, = 255ps nachTemperungrerschwundeiist und ausschlieBlictdie denLeerstellen-
clusternzuzuordnend@ositronenlebensdauvon 490ps zu detektiererist. Der Abfall dest(T)-
VerlaufsdieserProbeim Tieftemperaturbereiclésstsichmit demEinfangin eineflacheFalle mit
derBindungsengjie von 0,028+ 0,008eV anpasserDieseZahlist nicht soniedrigwie nachden
obenbeschriebenekrgebnisserfir Versetzungerzu erwartenist. Sie liegt zwischendemWert
fir denGa,-Antisite und demfir VersetzungerDassbeideflachenFallen zu demgefundenen
Temperaturerlaufbeitragenist enerunwahrscheinlichgadie Ga,-Antisitesin der873K-Probe
nachTemperungoei 1030K ausgeheiltvaren.Die bei der h6herenTemperatuwverformte Pro-
be besitzteine Versetzungsdichtbei 2- 10° cm™2, die anderebei 1- 10° cm~2, wie durch TEM-
Messungemestimmtwurde.lm Zusammenhanmit derhéhererDichtean Leerstellenclusterim
derdeformierter673K-Probewird klar, warumbhier ein Effekt zu messerwar. Die Leerstellenag-
glomeratewarennochnicht komplettausgeheilund stellenein konkurrierendeginfangzentrum
zur regularenVersetzungslinielar, die als flachePositronerdlle eine defektspezifisch@ositro-
nenlebensdaueraheder Volumenlebensdauératund bei tieferenMesstemperaturetien Abfall
in T bewirkt. Der hhereWert der Positronenbindungsergie konntemit denVeranderungeder

Versetzungsstrukturei der Temperungu tun habenDie 873K-Probeweistebenélls Versetzun-
genmit genugendebDichte auf. Nach Temperungsind alle konkurrierenderi_eerstellendefekte

*einezusatzlichenggative Ladungkannaberebenélls einenBeitragliefern
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(sawvohl LeerstellenclusteslsauchLeerstellerauf denVersetzungergbernahezwerschwunden,
sodassnur nochregularenVersetzungefibrig sind und die mittlere Positronenlebensdausich
T, annahert.

Bei der Bestimmungder Konzentratiorversetzungsgeinderer Leerstellenwurde vereinf-
chendein Trappingloefiizient von 1- 10'°s~ wie fiir isolierte LeerstellerangenommerDaser-
gibt typischerweisd _eerstellendichtevon 2. 10t cm—3. Die Gesamtersetzungsdichti einer
mit 5-10-° s~ bei 773K bis zu 10% verformtenProbeliegt bei 6- 10° cm~2. Wennangenommen
wird, dassalle Leerstellenauf den Versetzungslinietiegen, wareihr Abstand0,3nm, was of-
fensichtlichzu geringist. Man kannnundiskutierendassder Trappingloefizient aufgrundeines
groRererkEinfangquerschnitthoherseinmuissteln der Tatist Gl. 4.16 auf Seite43 anzusetzen,
die aberals unbekanntegsrolReden Defektradiusr; enthalt,desserphysikalischeBedeutungoei
einerVersetzungn Halbleiternbishernichtklar ist. In Fragekommtam ehesterdie Ausdehnung
desDeformationspotentialder Versetzungdasauchfur flache Elektronenzustandeerantvort-
lich ist [8]. Die zweite Mdglichkeit ist, dassdie Leerstellennicht alle auf denVersetzungslinie
eingebausind,sonderraufgrundderelastischemVechsealirkung sichim SpannungsfelderVer
setzungansammelfi8s].

In Abb. 4.7 auf Seite47 war die klirzerePositronenlebensdakempanerte 1, in derzu nur
0,5% deformiertenGaAs:Te-Probenicht dem Einfang von versetzungsgeinderen Leerstellen,
sonderrLeerstellen—Dotierungkomplexen zugeordnetvorden.DieseFeststellundasstsichmit
der Ermittlung der Versetzungsdichtantermauerngie bei 6- 10’ cm~2 lag. Tragt mandie Ein-
fangratedes Defektsd, gegen die Versetzungsdichtéir eine Reihe von GaAs:Te-Probenmit
unterschiedlichebeformationsgradauf, emgibt sich folgendesBild (Abb. 4.20): Erst ab einer
bestimmtenVersetzungsdichtsteigt der Einfang deutlichund ist in dem Te-dotiertenMaterial
versetzungsgeimdeen LeerstellenzuzuordnenBei geringerenvVersetzungsdichtewerdenals
Defektd, ausschlieBliclV 5 Te,,-Komplexe nachgaviesen.

Es bleibt die Fragezu diskutieren,ob die Leerstellenclusted, in @hnlicherWeisean Ver-
setzungemgetundensind, wie die Leerstellend,. Aus demPositronengperimentist dieseFrage
nicht schliissigzu beantvorten.Esbleibt aberdie TatsachedassbeideDefekteparallelim selben
TemperaturbereichusheilenDie BewegungundRelaxationderVersetzungsstruktim Zugeder
thermischerNachbehandlungachder plastischerDeformationkannfir diesenProzessverant-
wortlich sein. In jungstentheoretischerntersuchungehabenMyEgRs und FOLLSTADT [170]
die Wechsealvirkung zwischenvoidsundVersetzungenntersuchtSiekamenaufgrundderelasti-
schenWechselirkung unterEinbeziehungon EffektenderOberflachenspannunmdeinemGas
in derKavitat zu einereffektiven Kraft zwischenSchraubeversetzungn undVoids, die abeinem
kritischenAbstandmit 1/r3 abfallt. Bei Stuferversetzungegibt esunterschiedlichébhangiglei-
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tenfur die Gleit- undKletterrichtungenAls Fazitkdnnensiedie in He-implantierterHalbleitern
gefundeneéAssoziationzwischenvoids und Versetzungetheoretisctbegriinden Wenngleichdie
nachDeformationvorliegendenLeerstellenagglomeratéel kleiner als die Voidstrukturennach
lonenimplantatiorsind, so sollte abertrotzdemeineelastischaVechsalirkung bestehendie zu-
mindesteineAnsammlungder Leerstellenclustenaheder Versetzungvahrscheinlichmacht.

4.4.4 Deformationse xperimente bei Raumtemperatur

Die ausden Deformationsgperimentenmittels POLIS-MessungemabgeleiteteDichte erzeugter
Leerstellerals Funktionder Temperatui(Abb. 4.18) eréfnet die Frage,ob bei Raumtemperatur
oderdarunteriberhaupPunktdefektem Zugeder Deformationgeneriertwerden.Diesist umso
interessanterlsbeiniedrigenTemperatureein WechseldesCharakterslerVersetzungedisku-
tiert wird, der deutlichenEinflussauf die Parameteder Verformungskure hat[258]. In diesem
BereichsollenvornehmlichnichtaufgespaltenShufle-setVersetzugengenerieriverdenBei un-
serenNanoindentierungs@erimentn konnteder ss-Charakteder Versetzungeawar nochnicht
nachgaiesenwerden,aberkeinezumindestvurdekeine Aufspaltungder Versetzungeim Parti-
alversetzungegefunder140].

HUBNER [91] konntezeigen.dassn Kupfer oderAluminiumprobendie bei 77K biszu5%
deformiertwurden,bereitseine effektive Generationvon Leerstellenclustererfolgt. Die Proben
wurdenim Stickstofbad deformiertundanschlieRendhneZwischenerwarmundie Positronen-
lebensdauegemesserin der Zerlegungergabensichfur deformierteKupfer 1, = (170+5) ps
und 1y, = (500+ 100) ps* Zum Vemleich: die Volumenlebensdaudiir diesesMaterial liegt bei
110ps.Bereitszwischer200und270K wurdebeieinerthermischemMachbehandlundasAushei-
len der Leerstellenclustedmpmerte festgestelltwahrenddie d,-Komponenteechtstabil bleibt
undwie in denverformtenHalbleiternLeerstellerauf Versetzungeraugeordnetverdenkann.

Ein Kompressionsgerimentist fur Halbleiter unterhalbca. 0,4T,, aufgrunddes Ubegang
vom duktilenzumsprédernverhaltemnur sehrschwermmdéglich. SolcheExperimentegelingennur,
wenn die Rissausbildunglurch eine zusatzlichehydrostatischeDruckkomponenteunterdriickt
werdenkann. Da eine entsprechendd@usristungnicht zur Verflgungstand,bot sich als Aus-
weg die UntersuchungleroberflachennaheBchadigundeim RitzenoderSchleifenvon Wafern
an.

Die Tieferverteilungvon Versetzungergie beim SchleifeneinesGaAs-Wafersgenerierer-
den,zeigt Abb. 4.21. Angevandtwurde dabeiein technologiscmeuartige€Einzelschleiferfah-

*Der grol3eFehlervon 1, rihrtvon dergeringenintensitatdieserKomponentéer
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500 nm

Abbh 4.21: Durch Schleifen induzierte Versetzungenin einem (001)-GaAs-Wafer Die TEM-
Querschnittsaufnahnmeeigt die Ausbreitungvon Versetzungein die Tiefe. Deutlich sind zwei Bereiche
unterschiedlichebichte zu erkennen.

rert, dasOberflachenrauhigditen mit nur etwa 50nm Tiefe erzeugt{21]. Die Versetzungemei-
chenbis in eine Tiefe von ca. 600nm, wobei deutlich zwei Bereichemit unterschiedlichebe-
fektdichtezu identifizierensind. Im Bereichnaheder (001)-Waferoberflacheis zu einer Tiefe
von etwa 150nm kénnenkeine einzelnenVersetzungemehr aufgeléstwerden. Trotz der star
ken Schadigungst dasGaAsdort immer nochkristallin. Wedermit hochauflésendeFEM oder
Messungemmittels Rutherfordriickstreugnkonnte eine Amorphisierunggefundernwerden.Der
darunterligendeBereichzeigt Versetzungsschleifedie meistin (110-Richtungenausgerichtet
sind.lhre Dichteim Schichtbereictzwischen150und 600nm liegt bei 1,4- 101°cm—2, wobeidie
Verteilunglateralsehrinhomogerseinkann.

Die Ursachefir die Auspragungzweier Bereichemit unterschiedlichemefektdichtenzeigt
Abb. 4.22.Hier wird die Versetzungsrosettgezeigt,die sichin der NaheeinesVickersindenter
eindrucksausbildetZur thermischerstimulierungder Versetzungslygegungim Restspannungs-
feld deserzeugterkEindruckswurde nachder Indentierungeine zusatzlichewarmebehandlung
bei 623K vorgenommenEineausgepragtBildung von langgestreckteNersetzungsschleifeauf
{111}(110)-Gleitsystemenvird deutlich.Bei RaumtemperatushnethermischeNachbehandlung
liegt die maximaleAusdehnungder Versetzungsschleifefiir dieselndenterlastei etwa 1 pm.
Wie eine Analyse des Burgerswektors durch Kippexperimentezeigt, weisendie Schleifenlan-
ge Schraubenggnenteauf, die von 60°-Abschnittenhinterhegezogenwerden.Naheder (001)-
OberflachdindetmannebendenGleitsystememnit Burgersektoren die geneigtzur Waferober
flachesind, auch Burgerswektorenin der (001)-Ebene.Damit gibt esin Oberflachennéhaicht
nur die grof3te Versetzungsdichtesondernauch eine sehrhohe Wahrscheinlich&it fur Verset-
zungsschneidprozes Diese Schneidprozesssolltenin eine hohenDichte von Punktdefekten
resultierenAbb. 4.23zeigtVersetzungsstrukten aneinergestorterGaAs-Oberflachén Detail.
Bei dieserAbbildung wurdendirekt die Defektstrukturemachdem SageneinesWafersunter
sucht.Prinzipiell egebensich &hnlicheVersetzungsinfiguratimen wie nachdemSchleifen,die
Schadigungstiefest aberhther EinzelneVersetzungemvurdenbis zu einerTiefe von 18um ge-
funden,die mittlere Reichweiteliegt bei 10pm. Die BestimmungdesTiefenbereichsst schwie-
rig, dadie Oberflachedurch Ausbrichesehruneberist. Die starle Strukturierungder Oberflache
gehteinhermit einerinhomogenerVersetzungsarteilung Die mittlere Versetzungsdichtiéegt
bei (9+ 8) - 108cm~2. Aufgrund der Inhomogenitatvechselnsich Bereichemit groRerHaufig-
keit von SchneidprozessdanggestreckteBchraubeversetzunge (Abb. 4.23b) mit deneneiner
ungestortereWersetzungsausbreitg (Abb. 4.23a) ah

Alle Versetzungsstrukten, die bei der mechanischerschadigungder Oberflachegebildet
wurden,sind vollstandigeGleitversetzungenDas heil3t, sie sind aufgespalterund sollten damit
im Glide setvorliegen.Im Gegensatzzu Versetzungemn grol3erenvickerseindriic&n, die eine

*Die Praparatiorwurdevon Freibeger CompoundMaterialsdurchgefiihrt
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Abh 4.22: Versetzungsstuktwan einemindentereindruclauf (001)-GaAs.Der Eindruckwurde mit einer
Vickersgyramidebei Raumtemperatumit einerLastvon 50mN erzeugtAnschlieRenderfolgteeinether
mischeBehandlungbei 623K fiir 15min. TEM-Aufnahmeeiner (110)-orientiertenQuerschnittsfoliem
Hellfeld.

delorrelierte Bewegung von Partialversetzungervorweisenkénnen[145], wurde bei den Ver
setzungemachmechanischeBchadigundkeine weite AufspaltunggefundenDie Ursachdiegt
wahrscheinlicidarin, dassdie Spannunguicht hochgenugist, um zu einergrofRenAufspaltungs-
weitezufuhren(vgl. Abb. 2.3 auf Seite7).

Um nahereAussagereu deninfolge der mechanischeschadigungerzeugterDefektenmit
offenemVolumenmachenzu kénnen,wurdenPositronenannihilathsmessingen durchgefiihrt.
DasProblemder Untersuchungnit konventionellerPositronenlebensdargpekroskope besteht
darin, dassnur ein kleiner Teil derimplantiertenPositronenin einerdinnen,oberflachennahen
Schichtannihiliert. PositronerauseinemB*-Emitter zeigeneinebreiteEnegieverteilungundda-
mit einebreiteVerteilungder Eindringtiefen.Um Aussagerzu defektreicherSchichtergevinnen
zu kénnen,mussdasEindringprofil der Positronen(Gl. 4.1 auf Seite 35) mit dem Defektprofil
gefaltetwerden.Dasletztereist abernicht bekanntund eskénnennur Naherungememachiver
den.Krause-Rehberet al. (1996)[119] benutztereineneinfachenAnsatzmit einerkonstanten
Defektdichteinnerhalbder Stérschicht.Durch Messungder mittleren Positronenlebensdauin
Verbindungmit einemschrittweisemAbatzender Oberflachevurde eine maximaleDefekttiefe
von 10um bestimmt.Fir die verwendeterProbenstimmtedieserWert rechtgut mit der mittels
TEM gemesseneAusdehnungon Versetzungsschleifdnis zu 6 + 3um Tiefe Uberein.In einem
erweiterterAnsatzwurde dasDefektprofil mit Hilfe einesStrahlsmonoenagetischerPositronen
gemesseifi20]. Aus demS-Parametet, der als Funktionder Positronenengie gemessemurde,

*Linienformparameteder511keV-Annihilationslinie, derein charakteristischelal fur die Annihilation mit Va-
lenzelektronerdarstellt.Im Gegensatalazucharakterisierder W-ParameterinenAnteil der Annihilation mit Core-
Elektronenund ist damitempfindlichauf die chemischdJmgehlung desAnnihilationsorts.Bei Anwesenheivon De-
fektenmit offenemVolumensteigtSundW sinkt.
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Abh 4.23 Von einer gesagtenGaAs-
Oberflache ausgehendeVersetzungen.
(@  Versetzungshalbschleifen, (b)
Schneidprozesse&on Schraubeverset-
zungen. TEM-Querschnittsaufnahmen
mit  (110)-Probenorientierung. Die
urspriingliche Oberflache des (001)-
Wafersist an der linken unterenKante
zu sehenDer oszillierendeKontrastauf
derrechterSeitein Bild gehértzueinem
Riss.

() W W

kanneineEinfangratebestimmiwerdenals Funktionder Tiefe entsprechend

- 152-S

T, §—S2)
(S(2) S-Parametefiir die Tiefez, S, S-Parametefir defektfreies/olumen,S, charakteristische®-Parameter
bei Positroneneirdngin denDefektd).
Dabeiwird ein einzigerDefekttypd vorausgesetzMit der so ausgerechneteBinfangratekann
einedefektspezifisch@ositronenlebensdauunterBenutzungvon Gl. 4.12 auf Seite40 angee-
benwerden.Zur Bestimmungder mittlerenPositronenlebensdauwurdeder relevante Tiefenbe-
reichin zehnSchichterunterteiltunddie Zahl derin jedemAbschnittannihilierenderPositronen
entsprechendl. 4.1 auf Seite35 berechnetAls Resultatergibt sich ausder Uberfaltungder ge-
messenemittleren Positronenlebensdaumit demImplantationsprofieine mittlere Positronen-
lebensdaueiiir jedenSchichtbereichDarauskonnteschlielicht, = (333 3) ps als Mittelwert
verschiedeneProben20] ermitteltwerden.DieseZahl stellt eineuntereGrenzedar, danicht be-
kanntist, wie hochder Anteil derin DefekteneingefingenerPositronenst und damit S, nicht
bekanntist. Eswird angenommengassder gemessen®&laximalwert Syax desS-Parametersia-
he der Oberflachedem vollstandigenEinfang in PositronenS; entspricht.Bei urvollstandigem
Einfangverschiebsichdie k (z)-Kurve nachuntenund damitsteigtdie mittlere Positronenlebens-
dauerundderbestimmter-Wert.

Bei korventionellenPositronenstrahlsysteenist esnicht méglichdie Positronenlebensdaue
zu messengda keine Korrelationzwischeneinem Start- und StopsignalwegendeslangenLauf-
wegs der PositronermehrbestehtBei Messungmit einemgepulsterPositronenstralfannaber
ein Startsignalelektronischerzeugtwerden.Das Resultateiner Messung mit so einemSystem

*durchgefuhrvon F. Bornerin der Arbeitsgruppevon W. TriftshduserMunchen
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im Enepiebereichzwischen3 und 20keV zeigt Abb. 4.24. Die letztereEnegie entsprichtda-
beieinermittlerenPositronenimplantatiatiefe von etwa 1 um. Fur Positronenengren unterhalb
8keV egabeineZerlegungdesSpektrumaufgrunddesPositroneneirdngsander Oberflacheei-
ne zuwerlassigenWerte. Bei hoherenEnegien wurde 1, = (4054 14) ps erhalten,was mit der
AbschatzunglerunterenGrenzeausderkorventionellenLebensdauermessufigereinstimmt.

Die Positronenlebensdauwurdeebenélls nachthermischeBehandlungler Probenbei 600
und 800K fiir 10min gemesserDabeiergabsich ein signifikanthohererwWert von 1, = (430+
8) ps DasErgebniseinesisochronerHeizexperimentsmit demgemessenes-Parameteund der
korventionellbestimmtemmittleren Positronenlebensdaueeigt Abb. 4.25.Dabeiwurdefestge-
stellt, dassder gemessen®daximalwert des S-Parametersis zu einer Temperaturvon 650K
ansteigt,um dannabzusinkn. Eine Vemleichstemperun@n einempoliertenWafer onne Ober
flachenschadigungonntekeine Anderungdes S-Parametersn diesemTemperaturbereicfest-
stellen.Die auf korventionelleWeisegemessenmittlere Positronenlebensdaueeigt denselben
Temperaturerlauf. Tragt mandie zueinandegehéreden S und W-Parametereiner Messungn
einemS-W-Diagrammauf, kannmaninformationeniberdenAnnihationsorigevinnen.Bei Nor-
mierungderParameteaufdie WertedesdefektfreieriolumensS, undW, erhaltmanbeigleicher
Defektartmit variierenderKonzentration(\W /W, S/S,)-Paare,die auf einer Geradeliegen und
durchdenPunkt(1,1) fur verschwindend&onzentratiorverlaufen.Legt manbei der Anderung
der gemessenemaximalenLinienformparametewahrendder Temperungeine blof3e Variation
der Dichte zugrunde sollten alle Werte auf einer Geradeniegen. Abb. 4.25b widersprichtdie-
serVermutungFir Temperaturen- 400K bildendie (Wmax/W,, Snax/S,)-PaareeineneueLinie.
Damit kannder Schlussgezogenverden,dassim Verlaufder thermischerBehandlungein neu-
er Defekttyp gebildetwird. Dies stehtin Ubereinstimmungnit denLebensdauermessungam
gepulsterPositronenstrahlystem.

Die in ZugederthermischerBehandlungauftretenderPositronenlebensdauekannmanim
Zusammenhanmit dentheoretischefiRechnungeriAbb. 4.11 auf Seite50) diskutieren.Der di-
rekt nachdemSagergefundenaiNert von 405ps passtgut zu einemLeerstellenagggat Vg oder
V. DieseClustersind aberwenigerstabil als V,,. Im Verlauf der Temperungsollte also eine
Defektreaktioreintretenjn deremResultatv;, gebildetwerden.Die nach800K-Temperungex-
perimenteligefundendositronenlebensdauvon 430ps stimmtsehrgut mit demtheoretischbe-
rechnetenWertfiir V,, bereinlm Lichte der Resultateder Kompressionsgerimenteerscheint
aberaucheine anderelnterpretationmdglich. Die Positronenlebensdameessingen an denme-
chanischgestortenOberflachenschichtekonntennur mit einer zweikomponentigerZerlegung
ausgevertetwerden.Damit kdnntendie 405ps eine nicht aufgeldsteMischkomponenteausBei-
tragenvon Doppelleerstelletrzw. kurzenLeerstellenkttenunddemV ,,-ClusterdarstellenEine
Komponenteron 300ps war in plastischverformtenGaAs gefunderwordenund mit Divakan-
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Abh 4.25:IsochroneAusheilungderdurchSagenvon GaAs-WaferninduzierterDefekte[20]. (a) Messung
desmaximalenS-ParametersSyax einerPositronenstrahlmessumgjt variablerEnegie und der mittleren
Positronenlebensdauals Funktionder Ausheiltemperatugb) S(W)-AnalysedesAusheilexperimentsDie

ausderPositronenstrahimessubgstimmterMaximalwertederS undwW-Parametesindfiir jedenTemper

schritt (10min) gegeneinandeaufgetragenDie Linienformparametesind auf ihre Werteim defektfreien
Volumennormiert.Die beidenLinien mit verschiedenemnstieg charakterisieremwei DefekteA undB.

Abh 4.26: Versetzungsausbreiturmeim in-situ-Heizenbei 623K im Hochstspannungselektronenmak
skop.QuerschnittsprobeinesGaAs-WafersnachdemSchleifen Die Aufnahmeerfolgtenach5 min Heizen
beiderang@ebenermemperatur

zenoderkurzenKettenin Zusammenhangebrachtworden.Auch dieseKomponentehattenur
beschrankteéhermischeStabilitatund war nachTemperungoei 725K nicht mehrnachzuweisen.
Die alternatve Reaktionwarealsoein Ausheilender Defektemit Divakanzenlebensdauend die
stabilenV,, bleibentibrig.

DasAusheilender DoppelleerstellemderLeerstellenkttenkanndurchWechselirkung mit
denVersetzungegeschehendie im Zuge der thermischerNachbehandlungpeveglich werden.
Abb. 4.26 zeigt die Veranderungler Versetzungsstruktuei einerin-sit-Warmebehandhg im
Transmissionselektronerikroskop Untersuchtwurde eine QuerschnittsprobauseinemGaAs-
WafernachdemSéagenDer AusgangszustanehtsprichtAbb. 4.21.Die genvahlteHeiztemperatur
im Elektronenmikrostip lag im Maximum der Kurve von Abb. 4.25a. Es wird ausgehendon
derdefektreicherSchichtnahederOberflacheeineweitereAusbreitungvon Versetzungsschleifen
und eine starle Umordnungder Versetzungsstruktugefunden Wegen der spezifischerSituati-
on der abgedinntemEM-Probemit lokal unterschiedlichefspannungsrhéltnisse erfolgt die
Versetzungsausbreitysehrinhomogenim Lichte dieseVersetzungsgleitprogsebei Nachtem-
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perungerscheintine Annihilation derdoppehakanzenaigen Defektemit denVersetzungenls
wahrscheinlichwéhrenddie gro3erenClusteroffenbarstabil bleibenkdnnenoder neu gebildet
werden.

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

Zum spektroskpische NachweisverformungsinduzierteDefektewurdennebenPOLIS-Mes-
sungenUntersuchungemittels FTIR-Spektroskpie angestelltVerwendewurdedabeiein Fou-
rierspektrometeBruker IFF 66v. Die Messungererfolgtenim naheninfrarot bei 4 bzw. 77K.

NebenderAbsorptionsbandbei1l,18eV, die demEL2-Defektzuzuordnerist, tratin diesemBe-
reich eine zweite Bandebei 0,99eV auf (Abb. 4.27).Es zeigt sich, dasssich zwar die 1,18eV-,

abemichtdie 0,99eV-Absorptionsbandsignifikantandertwenndie Probemit weilemLicht vor

der Messungbeleuchtetwurde. Heizexperimentem Anschlussan die Deformationzeigen,dass
der zugrundeligendeDefekt (im Folgendenmit H1 bezeichnetpereitsunterhalbder Deforma-
tionstemperatuausheilt. Damit kannerklart werden,dassdie Bandenicht in allen deformierten
Probenauftrat,sondermurin solchendie einekurzeZeit deformiertwurden.

Das ErgebnisdesisochronalerHeizexperiments(10min in 25K-Schrittenin geschlossener
Ampulle unterAr-Schutzgas}eigt Abb. 4.28.Eswird deutlich,dassder Defekt oberhalb625K
ausheilt.Als ein MaR der relativen Anderungder DefektdichteAc,/c, kannmandie Anderung
desPeakintgralsAA/A nehmenwennein IntracenterUbeigangvorausgesetawvird [66]. Damit
kanneineAusheilrateentsprechend

_ Acy/cy  AA/A
ottt

Aa

berechnetverden Auf derandererBeiteerhaltmanfur eineReaktionskinetilersterOrdnungdie

Beziehungs, = —Aacy mit
_Yep(S _H
o= e (2 ) oo (i)

(H BildungsenthalpielesDefekts,J durchschnittlichezahl deratomarerSpriingebei der Reaktion).
Mit derAbschatzunglerEntropiedesProzessesu S= 6k [162] kanndie Enthalpieunddie
Sprungzahbusder Anpassungndie Messwerteermitteltwerden.Es emgibt sich mit Abb. 4.28b
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Abh 4.28: Ausheilwerhaltender 0,99eV-Absorptionsbandga) IsochroneAusheilkune. Die thermische
Behandlungerfolgtein 25K-Schrittenfir 10min. Die durchgezogenkinie dientzur Veranschaulichung.
(b) Arrheniusplotder Ausheilratemit Anpassungsgerad&31].

H = (2,3+0,2) eV sowie J = 22+ 2. DieseWertestimmenrechtgut mit demnachElektronenbe-
strahlungin GaAsgefundenerEL6-Defektiberein,dasein Einfangzentrunfur Elektronendar
stellt[162]. Die Zahlder Spriingebeider Defektreaktiorist von der GroRenordnungyie manbei
einerkurzreichweitigerDefektpaaiRelombinationerwartensollte. Die thermischeAktivierungs-
enegie desEL6-Defekteswurde ausDLTS-Messungemit E; — 0,35eV bestimmt.Dieserbe-
strahlungsinduziestDefektheilt zwischern700und750K ausundeswurdenH = 2,7eVundJ=1
ermittelt. Ebenglls nachElektronenbestrahlungurdemittels Infrarotspektrostipie eineDefekt-
linie bei0,98eV gefunderf156,157]. Eine Ausheilungdesmit P1bezeichnete®efektsoberhalb
600K wird anggebenund ausdemanggebenerArrheniusplotlassensichH = (2,3+0,2) eV
undJ = 10ableiteri.

Die raumlicheVerteilungder Absorptionim naheninfrarotbereichder deformiertenGaAs-
Probenwurdemittels IR-Mikroskopie studiert.Nebender allgemeinerzunahmeder Absorption
im benutztenWellenlangenbereickion 0,8 bis 1,8um ist eine starle inhomogenéverteilungzu
konstatierendie mit héheremDeformationsgradbnimmt.Die lokal starler absorbierendeBe-
reiche(dunkle Bereichein Abb. 4.29) wurdenspektroskpiert und zeigtenSpektrendie denen
einer Probemit héheremDeformationsgradntsprechenDie Probenwurdenvor der Untersu-
chungpoliert, d. h. die Dunkelkontrasteresultieremicht ausOberflachenstrukturemei hoherer
VergroRerungvird erkennbardassBereichestarler AbsorptioneineStreifenstruktuzeigen Die-
se Streifenverlaufenin (110-Richtungund lassendamit eine Korrelationmit der Positionvon
Versetzungsgleitbandeals naheliggenderscheinenDarausfolgt, dassdie IR-aktiven Defektein
unmittelbareBeziehungzu denVersetzungebzw ihrer Bewegungstehen.

Zu der erhdhtenAbsorption,die zu dem Dunkelkontrastfiihrt, tragendrei Effekte bei. Zu-
nachstflihrt die Existenzvon flachenStoérstellenbanderim Deformationspotentiatu einerVer
schielngderAbsorptionskanteon 0,120eV (Abb. 2.7 auf Seite10). DenzweitenBeitragliefert
derEL2-Peakbeil,18eV, unddendritten,kleinenAnteil derH1-Peak.

LE BERRE etal. [127] berichteniberdie Zunahmederbandkantennahekbsorptiondurchdie
AnwesenheieinesPunktdefektsn gevachsenentGaAs (RC-Defekt).Bei demRC-Defektkann
eineKorrelationzu der Anordnungvon eingavachsenerversetzungyezeigtwerden[26]. Durch
denVemleichmit Positronenannihila@nsmesurgen wurdeein Zusammenhangwischendiesem
Defekt und As-Leerstellerhegestellt[127]. Der NachweisdiesesDefektsin den Absorptions-

*Die in denArbeitenvon MANASREH und FISCHER [156,157] anggebenenWertevon H = 0,78eV undJ =
1,8- 1P beruhenauf einem offensichtlichenAuswertefehlerindem die Temperaturin °C zugrundegelegt wurde.
Obwohl eineAusheilungbei 400°C anggeberwird, erstreckisichdergezeigteArrheniusplotvon 463— 362K.
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@ (b)

Abh 4.29: IR-Mikroskopievon deformiertemGaAs[251]. Die abgebildetéProbewurdezu 9% bei 823K
untereinerLastvon 15 = 80MPa statischverformt. Dunkle BereichecharakterisieregeringeTransmissi-
on. Der Wellenlangenbereicler eingesetzteiKameralag bei 0,8 bis 1,8um. (a) Geringeund (b) hdhere
VergréRerung.

messungeudesplastischdeformiertenGaAsist sicherlichkaummaoglich,dadesserDefektbande
bei 1,49eV liegt und damitvon denflachenVersetzungsbandefiberdeckiwird. Auf derande-
renSeitefandenWosiNskI undFIGIELSKI [279] nebenversetzungsinduziem DLTS-Peakslen
EL6-Peakin plastischdeformiertemGaAs.Auch fir EL6 wurdeeineldentifikationmit V ,; offe-
riert[123]. Jedochmit denResultaterer Tieftemperaturelektrondestrahlung [194] erscheintm
gawvachseneGaAsdie StabilitatisolierterArservakanzerfraglich. GEBAUER konntein GaAs:Si
einenKomplex V, Sis, identifizieren[54]. Fur das plastischverformte GaAs kommt eine In-
terpretationmit isolierten ArsenleerstelleroderV ,.~Fremdatom-kmplexen mit den Ergebnis-
senunsererPositronenmessungericht in Frage.Die parallel an denselberProbenwie fir die
AbsorptionsmessungeatturchgefiihrterPOLIS-Messungerrbrachtereinen Abfall der Positro-
nenlebensdauem selbenTemperaturbereictvie dasAusheilender 0,99eV-Absorptionsbande.
Die Ursacheist dasVerschwindereinerV ,-artigenPositronenlebensdaugr diesemTempera-
turbereich.Nachunsererlntersuchungeerscheintdeshalbeine ZuordnungdesH1-Defektszu
Doppelleersteller bzw. Leerstellenktten,die nachAbb. 4.11aufSeite50 einePositronenlebens-
dauerwie Doppelleerstellemufweisen- als wahrscheinlichNimmt mandie o0.a. vergleichbaren
Enthalpien kénntedieserDefekt mit EL6 identischsein.Dabeiist einzuschranén, dasseigene
DLTS-UntersuchungemumVorkommenund AusheiherhaltendesEL6-Defektsin plastischver-
formtenGaAsnichtangestellivurden.

AusdenPositronenlebensdaueesurgen wareinmonovakanzenartigeSignalextrahiertwor-
den,dassaufgrundseinerhohenthermischerStabilitdtmit Leerstellenm Versetzungsn oder
im Spannungsfeldon Versetzungeassoziiertvordenwar. Wichtige Aussagerzu versetzungsge-
bundenerLeerstellenstammerausUntersuchungermon deformiertemSilicium mittels Elektro-
nenspinresonanim ESR-Spektrunwird eine Reihevon Signalengefundengdie mit Versetzun-
genzusammenhéangemie DefekteSi-Y und Si-K1/K2 habenmit dem Einbauvon Leerstellen
auf der 3¢°-Partialversetzungzu tun [107]. Sie charakterisierewerschiedenéoglichkeitendes
Einbausauf der Versetzungn Bezugauf die relative Positionzur Rekonstruktionsstrukir. Si-Y
stellteinedreifachkoordiniertel eerstelleV 5, dar DieserDefektbesitzteinehoheBeweglichkeit
auf der Versetzungslinieso dassim Kern Kettenvon Leerstellenmit orthorhombischeSym-
metrie gebildetwerdenkonnen.Si-K1 ist eine Leerstellemit Vierfachloordination,V ... Dabei
bestehtimdglicherweisesin Zusammenhangit Fremdatomenvie Kohlenstof oder Sauerstdf
K2 ist ein AnregungszustandesSi-K1-Defekts. Eswurdegefundendasshis zu 40% der Platze
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Abh 4.30: Transientendékteim Absorptionsspektrunion deformiertemGaAs.FTIR-Spektrervon undo-
tiertemGaAsnachDeformationa) unmittelbarnachAbkuihlenauf 20K, b) nachl1h, ¢) nach3h, d) nach
12h Verweilzeitbei dieserTemperatuund €) nachZwischenerwarmunguf 130K und erneuterAbkih-
lung auf 20K [91]. Spektrumf) wurdean einerundeformierterReferenzprobgemesserDeformationin
[001-Richtungbei 873K mit einerRatevon 1,6- 10~*s~ zu12%.

330F
Abh 4.31 Mittlere Positronen-
lebensdauevon deformiertem
undotiertenGaAsals Funktion
der Probentemperatuf136].
Die Messungvon T erfolgte
beim Abkuhlen (Kreise)sowie
wahrenddesAufheizengVier-
ecke).EinezweiteMessunger-
folgte nach schneller Abkih-
lung auf 15K wéhrend des
Wiederaufheizens(Dreiecle).
Die Messungerfolgte an der L L L L
selbendeformiertenProbewie 50 100 150 200
in Abb. 4.30. Sample temperature (K)

3201
310

300

Average positron lifetime (ps)

im Kernvon 30°-Versetzungemit Y-Defektenund 5% mit K1 besetztseinkdnnen.Bei gerin-
gerenDichtensinkt die Beweglichkeit der Schraubeversetzungn rapide[8]. Warumausschliel3-
lich Schraubeversetzugen bzw. 30°-Partialversetzungemit Leerstellerassoziiersind,ist nicht
ganzklar. KislELowsK! siehteinenZusammenhangum SpannungsfelfiLl07]. Moglicherweise
liegt esaberauchan einerhtherenDichte von Schraubeversetzunge in denuntersuchterPro-
ben.Aus ESR-Messungerst nichtszu versetzungsgeinden Leerstellenin GaAsbekannt.Das
Hauptproblemnin Verbindungshalbleita ist dasVorkommenvon Kernenmit einemKernspinun-
gleichNull. Damitgibt estiberdie Ligandenhyperfeinwechselwirkg breiteunaufgeldsté.inien,
die eineBestimmungvon Defektstrukturererschweren.

Der K1-Defekt zeigt eine Bistabilitat. Unter Elektroneneirdng wird Si-K2 gebildetentspre-
chendeinermdglichenReaktione™ +V ,. = V,.+ RD [107]. Eine solcheBistabilitatfir verset-
zungsgebndeneDefektekannauchausunsererMessungeriir GaAsangenommemverden.Im
Bereichdesnaheninfrarots zeigenAbsorptionsmessungegin Transienteverhalten.Diese Ver-
anderungerratennur in Probenauf, die unterhoherLast nachder Verformungbei T < 900K
und hohenVerformungsrateauf Raumtemperatuabgekuhliwurden.Abb. 4.30zeigtbreite Ab-
sorptionsbanderwie sie unmittelbarnachAbkuhlenauf die Messtemperatwon 20K und nach
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o

verschiedeneNerweilzeitenaufgenommemwurden.Nach Erhéhungder Temperaturauf 130K
underneuteAbkihlungaufdie Messtemperatuvird dasSpektrunreproduziertdasunmittelbar
nachdem erstenAbkuhlen aufgenommermwordenwar. Die Veranderungeim Spektrumlassen
sich nicht ausschlieRlicmit denbekannterBandenfiir EL2 unddemo.a. H1-Defektin Zusam-
menhangoringen.Ein Belichtungsdgkt trat ausschlieRlictitir die 1,18eV-Bandeauf und steht
damitausschlie3licimit der MetastabilitdtdesEL2-Defektsim Zusammenhanddurch mehrma-
lige Messungiesselbeispektrumsvurdeauchein EinflussdesMesslichtsausgeschlossen.

In den Proben,die das Transienteverhaltenim FTIR-Spektrumzeigten,wurde ein deutli-
cherSprungin der mittlerenPositronenlebensdauum 100K gemesseAbb. 4.31).Der Sprung
wurde nur wahrendwéahrenddes langsamerAufheizvorgangsnach dem vorherigenAbkthlen
auf 15K gemesserhei MessungenwahrenddesAbkihlenstrat er nicht auf. Der Effekt ist wie-
derholbarund kann also nicht mit einemAusheihorgangin Zusammenhangebrachtwerden.
Ebentlls scheidenrAnderungerdesLadungszustandsus,dasolcheProzessavesentlichgeringe-
re Zeitkonstanterhaben Bei Lagerungder Probebei tiefen Temperaturermvurdeein Anstieg der
Positronenlebensdauam 5 bis 10ps festgestellt Diese Erholungerfolgteim Zeitraumvon ca.
20h.

Esist bekanntdassdasDX-Zentrumeine gro3eStokes\erschieling bei thermischaktivier-
tem Elektroneneirdng aufweist.Der Ubeigangist mit einemoffenenVolumenin einemZustand
vertundenderim zweitenverschwindetDiesenWechsebestehtn einermetastabileiVerriickung
einesDonatoratomsind kannmit Positronenlebensdameesurgen verifiziert werden[115]. Ein
bestimmtesSpannungsfelist notwendig,um dasDX-Verhaltenhenorzurufen.Diese Spannung
kann entwederin Mischkristallendurch Atome mit einemgroéRerenAtomdurchmessehenor-
gerufenwerdenoderdurchuf3ererhydrostatischemruck. ISTRATOV und VYVENKO [95] ha-
bendurchDLTS- undelektrischeMessungermn CdSfestgestelltdassdie notwendigeSpannung
zur ErzeugungeinesDX-Zentrumsauchvon einerSchraubeversetzundnerriihrerkann.Ein ver
setzungsgemdens DX-Zentrumwird damit postuliert. Dasin unserenMessungergefundene
Verhaltenin deformiertenGaAs-Proberkannbishernicht als sichereldentifikationeinessolchen
Defektsin GaAsgelten.Sicherist aber dassder Effekt nur dannauftritt, wenneinehoheRest-
spannungn dennachder VerformungschnellabgekthlterProbenvorliegt. Kein Einflusseiner
Beleuchtungpei tiefen Temperaturerkonnte nachgaiesenwerden.Mit welchenDefektendie
deutlicheAnderungderPositronenlebensdacizu tun hat,kannnur spekuliertwerden Esist frag-
lich, ob eineeinfachel eerstellerals konkurrierende&infangzentrunzu denbeitiefen Tempera-
turendominierendefflachenPositronerdllenausreichtum dendeutlichenAnstieg um5 bis 10ps
henorzurufen.Von REDDY et al. [210] wurdeim Zusammenhangit der Analysevon DLTS-
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Spektrerdiskutiert,dassdasEL6-ZentrumDX-Eigenschafterzeigensollte.

Im nahennfrarotwird dasSpektrumvonundotiertentzaAsdurchdie 1,18eV-Absorptiondes
EL2-Defektsdominiert.NachBeleuchterbeitiefen TemperaturetésstsichdieseBandebleichen.
NachplastischeDeformationsteigtdie Absorptionin diesermBereich wobeieineklareBandemit
zunehmendenbeformationsgradmmer wenigerausgepragist. Dennochbleibt ein deutlicher
Belichtungsdtkt erkennbarn(Abb. 4.32).Der beobachtet@uwachsder bleichbarerKomponente
desSpektrumswird mit einerZunahmeder EL2-Konzentratiorinterpretiert.Nach dem Martin-
kriterium [161] ergibt sich die Dichte desbleichbarenEL2 zu Ng,,p, = (0,77- 10*%cm3)Aa
mit Aa = a(1,18eV) — a(0,75eV). Dabeistellena(1,18eV) und a(0,75eV) die Absorptions-
koefiizientendesDifferenzspektrumsor und nachdemBleichenbei 1,18 und 0,75eV dar Die
Belichtungwurdeso langedurchgefiihrtpis keine Anderungim Spektrummehrauftrat.Danach
emibt sicheineDichtevon bleichbarenEL2 im Ausgangsmaterialon 1,6- 10¢cm=3. Die Dich-
te wachstnichtlinearmit dem Deformationsgradind erreicht7,6 - 10°cm~2 bei einem Defor
mationsgrad/on 9% (Abb. 4.33).Oberhalbvon 7% ist eine Sattigungder Konzentratiorzu be-
obachtenFur niedrigeDeformationsgradstimmendie Resultatemit Literaturegebnisseniber
ein[241]. Aus denobendagestelltenrPOLIS-Egebnissemigabsichein linearerZusammenhang
zwischenPunktdefektdichteind Verformungsgradbis zu einemVerformungsgradon ca. 15%.

KRUGER und ALEXANDER [121] fandeneine Sattigungbei 6- 106 cm~2 fiir 11% Deforma-
tion fur die nichtbleichbard&Komponenteron EL2. Der Unterschiedzu denhier gezeigterFTIR-
Ergebnisserkannzur Ursachehabendasszum Nachweisdie ESRgenommerwurde. Wahrend
IR-AbsorptionungeladeneEgL2 detektiert kannESRnur geladendL2-ZentrendetektierenDie
Grundlageder Bleichbarleit liefert dasDABRoOwsSK I-SCHEFFLER-Modell [41]. Ein metastabiler
Zustandmit einerV g | -Konfigurationwird durcheineninternenElektronentbgangdesAs,-
Antisitesrealisiert VorhandenénnereSpannungekdnnenabereinenUbeigangin die metastabile
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4 Spektroskpie undMikroskopie verformungsinduziertdDefekte

Abh 4.35: Versetzungein plastischdeformiertenSi. StatischeDeformationin [213-Richtungbei 663K
mit einerLastvon s = 200MPa, Verformungsgra® %. Die Probenorientierunder TEM-Folie ist (213),
(9920 39,,0)-VWeak-bearmAufnahme.

Konfigurationverhindern.In gevachsenemindotiertemGaAsgelangder Nachweisder metasta-
bilen Leerstelledes EL2-Zentrumsmittels Positronenannihilatio [113]. Der Grundzustandst

aufgrundder positiven LadungabstoRendir PositronenEine Detektionvon metastabilerEL2-

Defektenmittels POLIS war in denplastischdeformiertenGaAs-Probemicht erfolgreich.Wahr

scheinlichist die Konzentratiorim Vemleich zu denkonkurrierenderiPositronerdllen zu gering,
um einenmessbareositroneneir@nghenorzurufen.

Die Konzentratiorvon positv geladenefEL2-DefekterwurdemittelseigenelESR-Messungen
untersuchtDie Ergebnisseindkompatibelmit denFTIR-DatenundentsprechefriiherenErgeb-
nissen269]. Ein wesentliche&iel unserelESR-Studierwar der Nachweisund die Bestimmung
derDefektlonzentratiordesmittels POLIS gefundeneria, -Antisites Die Messungererfolgten
mit einemmodifiziertenX-Band-SpektrometeBruker ER-200D SRC* Im BereichderdrittenLi-
nie desAs( -Signalstritt ein Quadrupletmit einersehrkurzenSpin—GitterRelaxationszeiauf.
Es kannbei sehrhoherMikrowellenleistungund tiefen Temperaturevom EL2-Signalgetrennt
werden[120]. Ein solchesSpektrumist in Abb. 4.34 gezeigt.Eine eingehendé\nalysedeszu-
grundeligenderDefektsmit trigonalerSymmetrievurdevon KRUGER [120] vorgenommerund
mit demGad, -Antisite identifiziert. Ein &hnlichesSpektrumwurdevon CHRISTOFFEL etal. [35]
in plastischverformtemGaAsgefunderund ArsenzwischengitteratomerugeordnetAusgehend
von einemvergleichbarerSpektrumin GaPkonntenK RUGER Und ALEXANDER [121] jedochdie
Zuordnungzu As ausschliel3en.

Um den Vemleich zu den POLIS-Messungetherzustellenwurde die absoluteSpindichte
und damit die Defektdichtedurch Vergleich der ESR-Intensitémit einer Referenzprobermit-
telt. Damit egab sich eine Dichte der Ga,-Antisitesin der in Abb. 4.34 gezeigtenProbevon
(84 1) - 10*cm3. Die ausdenESR-MessungegenvonneneDichte diesesAntisite Defektslésst
sich mit der Einfangratein die flachenFallenin Beziehungsetzendie ausder Anpassungles
Temperaturerlaufsder mittleren PositronenlebensdauederausGl. 4.21 auf Seite55 an den-
selbenProbenbestimmtwurde. Es ergabensich die gleichenrelativen Anderungerder Positro-
neneinangrateund der ausder ESRbestimmterKonzentratior{Ga, | mit der Variationder De-

*Die Messungererfolgtenvon C. G. Hiibnerin derArbeitsgruppeson E. Weber Berkeley
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4.6 Elektronenmikrosépie von Versetzungen

Abh 4.36 TEM von Versetzungetn
undotiertemGaAs nach 1% Defor-
mation bei 823K in [213-Richtung.
(213)-Folienorientierungdie Markie-
rungentsprichtl pm.

formationstemperatuder Verformungsrateind der Orientierungder Deformationsachséamit
ist essehrwahrscheinlichdassderselbeDefekt mit POLIS und ESR gemessenvurde. Mit der
unabhangigeBestimmungvon [Ga, ] kannder Trappingloefizient fir die flachePositronerdlle
anggebenwerden.Tragt mandie Einfangrategegen dieseKonzentratiorauf, emgibt sich ndhe-
rungsweiseeine Gerade Der Anstieg dieserGeraderist der Trappingloefizient (vgl. Gl. 4.3 auf
Seite37),dersichzu (2,6 +0,3) - 10'%s™! egibt [134]. Bei deno.a. DichtendesGa,, wurdedie-
serWert benutzt,um ausdenEinfangratereu denDichtenzu gelangenDer hier bestimmteéNert
desEingfangloefizientenliegt nahebeidemvon SAARINEN etal. [215] in elektronenbestratem
GaAsbestimmtenVertvon 5-10t6s71,

4.6 Elektr onenmikr oskopie von Versetzung en

Um die Morphologieder durchplastischeDeformationerzeugterVersetzungeru charakterisie-
ren, wurdenkorventionelletransmissionselektrenmikoskopsche Untersuchungemngestellt.
Durchstrahlbard-olien wurdenin Orientierungder Hauptgleitebeneurchibliche Schneid-und
Polierprozesseind anschlielendechemischePraparationbzw lonenstrahlabdinmg mit Ar-
lonen hegestellt.In einigenFallenwurdendie Probender spektroskpische& Untersuchungen
genutztdiealsScheibersenkrechzur DeformationsachsausderMitte desdeformierterBarrens
herausgeschnittamurden.Die TEM-ExperimentavurdenamHoéchstspannungsdteonermikro-
skop JEM 1000 durchgefuhrtdasmit einerBeschleunigungsspamg von 1MV arbeitet.Eine
BestimmungderBurgerswektorenderVersetzungerrfolgteentsprechender Ausléschungsigel
g-b = 0(g Beugungsegktor)[47]. Um die Linienrichtungzu bestimmenwurdenKippexperimen-
te mit groRenWinkeln durchgefuhrtVersetzungsdichtemurdendurchMessunglerGesamtlange
in einembestimmtenvolumenerhalten.Dabeiwurde die lokale Probendick durch Auszéhlung
derExtinktionssteiferunterZweistrahlbedingungbgeleitet.

Bei Deformationvon Si in Einfachgleitorientiarng sind die meistenVersetzungesehrge-
radlinig undin (110-RichtungenausgerichtefAbb. 4.35). Daspassierumsopronouncierterje
tiefer die Temperatuiist und umsohdherdie Last. Eine Verformungvon Si bei verhaltnismafig
tiefen Temperaturererfordertjedocheine Vordeformationum geniigendewnegliche Versetzun-
genzur Verfigungzu stellen.Diese Vorverformungwar bei der Probein Abb. 4.35bei 1073K
untereinerLastvon 12MPadurchgefiuhrivorden,wobeiderVerformungsgradinter1 % lag. Die
Versetzungem solchendeformierterProbersindausfihrlichvon der AlexanderGruppein Koln

*am Max-Planck-Institufiir MikrostrukturphysikHalle
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4 Spektroskpie undMikroskopie verformungsinduziertdDefekte

(b)

Abh 4.37: TEM-Aufnahmenvon Versetzungernn deformiertem[213-orientiertenGaAs:Te bei unter
schiedlichemDeformationsgrad138]. (a) 0,7% Deformationbei 823K, (b) 0,5% Deformation bei
923K, (c) 2,9% Deformationbei 823K. Die Deformationsratdei allen Probenwar 5- 10~°s~1. (213)-
FolienorientierungDie Markierungerentspreched pum, der Beugungsektorist vom Typ 220.

(b)

Abh 4.38: Versetzungsstruktun plastischdeformiertemGaAs (a) unmittelbarnachder Verformungin
[213-Richtungund (b) nachzusétzlicheiTemperundoei 1048K. Die statischeDeformationbis zu 0,9%

war bei 923K mit einerLastvon 1s = 8MPa. TEM-HellfeldaufnahmenDie Markierungenentsprechen
1um[139].
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4.6 Elektronenmikrosépie von Versetzungen

Abh 4.39 TEM von Versetzungsdipoleim pla-
stisch deformiertem GaAs [131]. (a) Multi-
polanordnung,(b) Abschnirungprismatischer
VersetzungsringeDie Deformationerfolgte in
[213-Richtung, TEM-Aufnahme entlang der
priméarenGleitebene Die VergrolRerungist fur
beideAufnahmendieselbe.

(b) / \

untersuchtvorden(zur UbersichtsieheALEXANDER [2]). DieseMethodederVerformungerzeugt
regularehexagonaleVersetzungsinfigurationen von weit aufgepaltene8 (- und Schraubever-
setzungsggmentendie hauptsachliclin derpriméarenGleitebendiegen.Versetzungem anderen
Gleitsystemersindwenigergeradlinig.Die Gesamtersetzungsdichtiagin dergezeigterProben
bei4- 10° cm~2, wobeider Anteil an Schraubeversetzunge bei 15% lag.

In GaAsgelingtesnicht,sowohlausgerichtet¥ersetzungsknfigurationen wie in Sidurchein
Kompressionseerimentzu erzeugenDabeispieltnicht nur ein niedrigeresPeierlspotentiatine
Rolle, sondernauchder Beitrag von VersetzungemnterschiedlichePolaritdt mit unterschied-
lichen Geschwindigkiten. Die (213)-Orientierungder abgebildeterGaAs-Proben Abb. 4.36
machtdeutlich,dassinhdhereAnteil von Stogleitprozesseaufdensekundaresleitebenerak-
tiviertwurde,derzu Schneidprozesseanit denVersetzungedesprimarenGleitsystemsgihrt. Der
Anteil von Stogleitprozessemuf sekundareileitebenersteigtmit wachsende¥erformungsra-
te. Trotzdemsind die Gleitprozesseém primarenGleitsystemaberdominant.Die Analyseder
Burgers\ektorenergibt, dassetwa 80% der Versetzungemen primérenBurgers\ektor a/2[011]
besitzenDasist auchausdemdeutlichhéherenSchmidbktor desSystemsPQ im Vemleich zu
denanderen(Tah 3.1 auf Seite22) zu erwarten.Die meistenVersetzungersind vereinzeltbei
diesemDeformationsgradaberwie Abb. 4.36zeigt, kbnnenProzesseler sublorngrenzenangien
Anordnungvon Versetzungebereitsim Easy-GlideBereichbeginnen.

Die Veranderungler Versetzungsstuktumit demVerformungsgraaeigt Abb. 4.37.Um ei-
ne Beziehungzu den Positronengperimenterherzustellenywurdenexakt dieselberProben wie
bei den POLIS-Messungefiir die TEM-Abbildung genommenDie in Abb. 4.37b und ¢ ge-
zeigtenVersetzungsstruktunegehoérenzu den ProbenB und C von Abb. 4.7 auf Seite47. Die
Probevon Abb. 4.37a zeigteein Lebensdauerspektrumwasidentischmit demAusgangsmateri-
al (ProbeA in 4.7) war. Zun&chstsind beim niedrigenVerformungsgraeinzelneVersetzungen
auszumachebb. 4.37a), mit beginnendefTendenzzur Dipolbildung (Abb. 4.37b). Der Anteil
von Schraubeversetzungn lag bei ca. 10%. Die UntersuchunglesAufspaltungserhaltes mit-
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4 Spektroskpie undMikroskopie verformungsinduziertdDefekte

Abh 4.40 HREM-AufnahmeeinesVersetzungs-
dipols in plastisch deformiertem Si. A1-A2
und B1-B2 bezeichnerdie Positionender bei-
den Stuferversetzungenmit ihren a/6(211)-
PartialversetzungenDie Aufspaltungsweiteder
Stuferversetzungerbetragt6 nm (AufnahmeP.
Werner Halle).

tels Weak-bearrMikroskopie ergab eine Dissoziationin ShocklgsschePartialversetzungenywo-
bei die Separationsweite: 5nm betrug.Die Versetzungsdichtsteigtvon 3- 10" und 6- 10" auf
22-10"cm~2 (Abb. 4.37a, b und ¢). Mit wachsendenDeformationsgradverdenStuferverset-
zungsdipoleKnéauelvon Versetzungenind Einzehersetzungendie in Dipole abkniclen, domi-
nant.Estretenkleine Versetzungsringauf, die einenDurchmessevon bis zu 100nm haben.
Abb. 4.38zeigtVeranderungerdie in deformiertemGaAsnachzusatzlichethermischeBe-
handlungauftreten Der Ausgangszustander bei 923K deformiertenProbezeigtein irregulares
Netzwerkmit EinzehersetzungenDipolen und kleinenVersetzungsringerkine genaueréAna-
lyse dieserRinge zeigt, dasses sich zum Grof3teil um prismatischeVersetzungsringéandelt,
aberaucheinige FrankscheStapelfehlerringauftreten.Nach Temperungoei 1048K unter Ar-
Schutzgadiir 30min ist die Versetzungsdichteum ZustanchachderVerformungkaumverandert
undbetréagt7- 10’ cm~3. Man findetnunverstarkiprismatisché/ersetzungsringelie ausderEin-
schnirungron Stuferversetzungsdigen entstandersind. ZusatzlichtreteneinigewenigeFrank-
scheVersetzungsringeom Leerstellentypauf mit einer Dichte < 10" cm™2 auf. Das Auftreten
dieserRingekannmit demAusheilenderdreidimensionaleheerstellagglomerate Verbindung
stehendasin diesemTemperaturbereichuftritt (Abb. 4.9 auf Seite48). Die Leerstellencluster
sind aufgrundihrer Kleinheitim TEM nicht sichtbar In einigenFallengelanges,wenigeVoids
von 50nm bis 100nm bis Durchmessein plastischdeformiertemSi abzubildenund durchihren
Fresnellbntrasi212] zuidentifizieren Die Dichtediesergro3en_eerstellenaggoateist aberviel
zugering,umin derPositronenannihilatroeinenmerklichenkffekt zu erzielen.
Stuferversetzungsdige bildendascharakteristisch&lementderVersetzungsstuktin GaAs
beihdhererverformungsgrademieseDipole kbnnensichzumultipolartigenGebildenanordnen,
wie Abb. 4.39demonstriertDie BildungderDipoleist iberzweiMechanismerenkbarDererste
ist die paralleleAusrichtungvon StuferversetzungeminterschiedlichenBurgersektorsaufgrund
derelastischetWechselirkung. Der dominanteProzessn denuntersuchteleformiertenGaAs-
Probenist aberdie Bildung von Dipolen durchdasGleitenvon Schraubeversetzungn Dieser
Mechanismusetztdie Existenzvon Spriingenbzw Superspriingemit einerH('jhehj > b vor-
aus.DieseSpringssindnichtgleitfahigundkdénnenderBewegungderSchraubeversetzungicht
folgen.Fir die ExistenzgepinnterSpringeauf Schraubeversetzugengibt esfolgendeMaoglich-
keiten:SolcheSpringaverderzumeinenbeimDoppelquegleitenderSchraubeversetzungege-
bildet,wennz.B. ein Gleithindernisiberwundenwerdenmuss Der andererall ist die Entstehung
nichtgleitfahigerSpriingebeim Schneidenvon VersetzungenAls Resultatdes Weggleitensder
SchraubeinterZuriickbleiberdesSprungswird einlangerStufendipolausgezogerUberschreitet

76
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Abh 4.41: TEM von Versetzungsstrukturein GaAs,das4% deformiertwurde bei 773K (a) in [110-
Richtung,(b) in [001]-Orientierung TEM-HellfeldaufnahmenDie Markierungerentsprechet um.

die HohedesSprungsinegewissekritischeDistanz die von derelastischeiWechsalirkung der
Stuferversetzungemestimmtist, kdnnensich beide Stuferversetzungemaneinandeworbeibeve-
genundder Dipol driftet auseinandef92]. Im Zusammenhangit denStuferversetzungsdigen
werdenoft Versetzungsringbzw KettensolcherRinge gefunden(Abb. 4.39b). Diese Defekte
stellenprismatisch&/ersetzungsringdar, d. h. derBurgerswektorliegt nichtin derRingebeneSie
entstehermusdenDipolen durchAbschnirungsreaktnen der Stuferversetzungemit entggen-
gesetztenvorzeicherdesBurgersektors.DasVorkommenvon Stuferversetzungsdigien unddie
Generatiornvon ganzernReihenvon Versetzungsschleifemar auchin plastischdeformiertemnP
vonLUYSBERG etal. [151] gefundenworden.Die HREM-AufnahmeeinesVersetzungsdipolda
plastischdeformiertemSi zeigt Abb. 4.40.Die beidenStuferversetzungesind in Shocklgsche
Partialversetzungemaufgespaltemind habeneine Aufspaltungsweiteron 6 nm. Der Abstandzwi-
schendenbeidenStufenbetréagtca. 14nm. An denPartialversetzungelst ein verschvammener
Kontrastzu erkennen,wie er schonvon BOURRET et al. berichtetwurde und der entwedemit
demSpannungsfeldderdemEinbauvon Punktdefekterzusammenhandp?2].

Bei Deformationin Vielfachgleitorientierng beobachtetnan haufig dasAuftretenvon Di-
polreihensenkrechizu denSchraubeversetzugen (Abb. 4.41).Der Anteil der Schraubeverset-
zungenbei einerVerformungsrateon 1- 10-*s™1 liegt bei 25% undist damithéherals bei Ein-
fachgleitorientierug. Bei einerVerformungsrateron 1-10~3s~1 war der Anteil etwa 10% und
lag damitim Bereich,derflr Einfachgleitorientierng gefundenvordenwar. Sehrlanggestreckte
Schraubeversetzunge, von denenStuferversetzungsdige an Ausbauchungeausgezogewer-
den,sind in Abb. 4.41a sichtbar Diese Tatsachewurde auchbei der Verformungvon Si kon-
statiert[106]. Es kommt bedingtdurchdie Schneidprozessen Versetzungegleichberechtiger
Gleitsystemezur Bildung von Versetzungsknotemnd -kn&uel(Abb. 4.41b). Versetzungsreaktio-
nenfihrenzum Auftretenvon LomerCottrell-\ersetzunge.
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5 Diskussion von Modellen der
Punktdef ektg eneration

5.1 Elementarmec hanismen

Die herausragendgigenschafin dendeformiertenHalbleitermaterialienst dasAuftreteneiner
hohenKonzentrationvon Leerstellendie stabilisiertwerdendurchdie Anlagerungan Versetzun-
genbzw durchdie Bildung von AgglomerationenBemerlenswerist aulRerdemgassbei densta-
bilen Leerstellenclusterrm Rahmerder Empfindlichleit derverwendeterPositronenannihilatio
kein Wachstumsprozester Clusterbei variiertenDeformationsbedingwen beobachtetverden
kann.Damit ergibt sichdie FragenachderHerkunftderLeerstellen.

Eserscheinmaoglicherweisaaheligend,von einerEmissionvon Punktdefektelin Folgedes
einfachenKletternsvon Stufewversetzungemauszugeherllerdings sollte dieserProzessrstbei
héherenTemperaturerund Spannungewonstattengehen.So habenWEerRTMAN und WEERT-
MAN [270] die Anderungder Gleichgevichtskonzentation von Punktdefekterin der Naheklet-
terndeVersetzungefir dasHochtemperaturkriecharon Metallenberechnetin Halbleiternwird
i. a.die Entfestigungsstuféll der Spannungs—Dehnungsike mit Kletternvon Versetzungeim
Zusammenhangebracht{Gl. 3.11 auf Seite26). Bei moderatenTemperaturetkannam Beginn
derplastischen/erformungein Kletterbeitragausgeschlossemerden.CuiTiINO und ORTIz [40]
habendaraufhingeviesen,dassdie Emissionund die Absorptionvon Leerstellenkeine gleich-
wahrscheinlicheVorgangesind. Eine auf der Versetzungeingebautéd.eerstellekanndurchPipe
Diffusion urverziiglichzu einemSprungtransportieriverden.Damit wird der Sprunglediglich
verschobemnddie Linienenegie @ndertsichnicht. Die gesamtdEnegiebilanzist aberposity, da
die Bildungsenggie der Leerstellegevonnenwird. Auf derandererSeitewird die Emissionvon
Leerstellendamitunwahrscheinlichwennnicht der Enegiegeninn durchden Abbauvon Span-
nungengroferist alsdie Bildungsenggie desPunktdefektsWeiterhinist beim Einbauvon Punkt-
defektenim Versetzungsirn zu beriicksichtigendassin der Wechsealirkung mit Kinken und
Relonstruktionsdefdkn enegetischglinstigeKonfigurationenentsteherkdnnen(Abschn.2.2).
Die regulareVersetzunglinidast somitehereine Senle als eine Quellevon Leerstellenunterden
hier betrachtetemelativ niedrigenTemperaturenind Spannungefil64].

MoTT [169] war dererste derein Modell fir einegleitendeSchraubeversetzungnit Sprin-
genentwiclelte. Die spatergheoretischdeschreinng stammtvon BARRETT und Nix [13]. Fir
Schraubeversetzunge kommenVersetzungsschneidzes® und Quegleiten als grundlggende
Mechanismenzur Entstehungon Spriingenn Frage BeideProzesssindfiir eineReihevon Ma-
terialieneingehendstudiertworden[10,16,165,265,266,285]. EinfuhrendeDarstellungerfindet
manbei HULL, BACON [92] und AMELINCKX [9]. DasDoppelquegleitenvon Schraubeverset-
zungenerzeugtkurze Abschnitteauf der Quegleitebenedie in der Gleitrichtungder Schraube
nichtfolgenkénnen Beim Schneidewvon VersetzungewerdenVerschiebingenderVersetzungs-
linien erzeugt,die den Betragenund Richtungender Burgersektors entsprechenNach dieser
Regel entstehtuf der Versetzungnit demBurgers\ektorb, in Abb. 5.1 ein Sprung,aufderVer
setzungmit b, nicht. Je nachOrientierungder Burgersektorenkénnendie Verschiebngenin
der Gleitebendiegen oderauchnicht und demzufolgeKinken oder Spriingedarstellen Es lasst
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/,Jb2

Abh 5.1: Schneidervon StuferversetzungenachHuLL und BACON [92]. Die Burgerswektorenb, undb,
stehersenkrechtwfeinandemMachder Abwartshevegungder Versetzungnit b, entstehtauf deranderen
Versetzungein Sprung,der als Verschielingin Richtungb, aufgesstwerdenkann.Umgelkehrterzeugt
die Versetzungnit b, aucheine entsprechend¥erschieling, die aberparallelzu der erstenVersetzung
verlauftundfolglich keinenSprungproduziert.

Jogs

N S Abh 5.2 Entstehenvon Stuferversetzungs-
CreW  dipolen durch Jog dragging. Bei elementa-

B rer SprunghdheverdenLeerstellenoder Zwi-
; schengitteratomemittiert. Bei teilweiserAnni-
' &~ b hilation von Dipolsegmenterentstehemrisma-
tischeVersetzungsringe. 31].

sich leicht Uberlgyen, dassdie Springebzw. Kinken, die auf dieseWeiseauf reinenStuferver
setzungerentstehenimmer der Bewegung der Versetzungolgen kdnnen,also gleitfahig sind.
Dagaegyen werdenbeim Aufeinandertréen von Schraubeversetzunge Segmentein Stufenori-
entierungerzeugt,die zwar entlangder Schraubdeicht verschiebbasind, abersich nicht mehr
konserativ mit demGleitenderVersetzundevegenkdénnen.JenachSprunghdhgroduziertdie
gleitendeSchraubeversetzungverschiedend&esultate Bei elementareHohe werdenPunktde-
fekte emittiert. Bei einem Supersprung entsteherkeine Leerstellenoder Zwischengitteratome
mehr sonderrein Stuferversetzungsdipowvird aufgezogerfAbb. 5.2). EineteilweiseAnnihilati-
on desDipols liefert prismatischeversetzungsringend fihrt zur Emissionvon Punktdefekten.
Bei sehrhohenSpringenwird die anziehendaVechselirkung der beidenStuferversetzungen
schwach,undsie kdnnensich unabhéngigzoneinandebenegen.Der Supersprungtellt dannei-
ne einarmigeFrank—Read-Quelldar Ein &hnlichesBild emibt sichbeim Doppelquegleitender
Schraubeversetzung.

Aus derGeometriedesSchneidprozessédsstsich bestimmenwieviel Punktdefekteyebildet
werden. AMELINCKX [9] berechnedie ZahlderPunktdefektgro Langeneinheitls

1 &,-uxé,

N, — - S1°77682
Id Q& uxé,|

by-ux b, (5.1)

(© Atomvolumen,u Bewegungsrichtungler Versetzungnit demBurgers\ektorb; unddemLinienvektor
&,. b, und&, Burgers\ektorundLinienrichtungder zweitenVersetzung).

*Diese Spruingehabenin Verbindungshalbleiterentsprechenéhrem unterschiedlichetvorzeicheneine a- und
B-Polaritat.
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5.1 Elementarmechanismen

Abh 5.3 Struktur einesaufgespalteneiver-
setzungssprungauf einer Schraubeverset-
zung mit Burgerswektor DB [135]. Die
Sprungebenést untereinemspitzenWinkel c ~ B
zur GleitebeneDasThompsontetraedeeigt
dieentsprechende@leitebenerundBurgers-

Shockley Frank

. . B ..y — — ——— ——
vektoren.Der SchnittentlangXY im rechten D ,.ﬁ-’ Xm v
Teil illustriert die AufspaltungdesSprungsn . -
. . .-t —/—
eine Shocklg/scheund FrankschePartialver- X~ AD BA

setzungnit denBurgersektoren3D undBp.

Der ersteFaktor bestimmtdasVorzeichender zweite iberdasVolumenb, - u x b, die Zahl der
Defekte.DieseFormelgilt ganzallgemeinfur Stufen-,Schraubenund gemischte/ersetzungen.
Bei positvem VorzeichenwerdenZwischengitteratomemittiert, bei negatvem Leerstellen.

In Materialienmit kubischflachenzentrierterGitter sinddie Vorgangeder Sprungbildungind
Punktdefektemissioimsofernkomplizierter dadie AufspaltungderVersetzungem Partialverset-
zungerberlcksichtigiverdenmuss.Die gangigeVorstellungist, dasssichdie Versetzungebeim
SchneiderzunéachsunterWirkung der elastischenvVerzerrungsfeldeeinschnirenks folgt dann
die Aufspaltungder Versetzungn der SprungebeneDie Art der beteiligtenPartialversetzungen
istabhangigrom CharaktederVersetzungindderOrientierungdesSprungg85]. In Abb. 5.3ist
ein Beispielfur die Struktureinesaufgespaltene8prungsauf einerSchraubeversetzungvider
gagebenDasAbknickenderdissoziierterVersetzungein die Sprungebenpassierentlangvon
Stairrod-Versetzungn vom Typ a/6(110. Die AufspaltungdesSprungserfolgtin der Sprung-
ebendn eineShocklgscheund eineFrankschePartialversetzungDie Franksché/ersetzungnit
einemBurgers\ektorvom Typ a/3(111) ist einereineStufeundist die punktdefektproduerende
Versetzunt Beim Abbauder HalbebeneentlangXY werdenZwischengitteratomemittiert,im
entggengesetzteRall LeerstellenIn einereindruckswllen molekulardynamische8imulation
konntenZHou etal. [285] die Emissionvon LeerstellerundkurzenLeerstellenkttenansolchen
aufgespalteneWersetzungsspringém Kupferdemonstrieren.

Die Kletterbavegungder FrankscherPartialversetzundmpliziert in der Diamant-oderZink-
blendestruktyrdassfir die WiederherstellungineraquialentenVersetzungspositioommer die
EmissionoderAbsorptionvon PunktdefektedeiderUntegitter erforderlichist. Dasbedeutefiir
GaAs,dassentwederimmer Vg, undV ¢ oderlg, undl, erzeugtwerderi. DasJog dragging
sollte alsoin GaAsbei Springemit dementsprechendeYiorzeichemachGl. 5.1in eineKette
von Doppelleerstellerresultieren.Zieht man die Resultatevon Abb. 4.11 auf Seite50 in Be-
tracht, so emgibt sich, dassdieseKettenwenigerstabil als dreidimensionale€Clustersind. Es ist
alsowahrscheinlichdasssichein GroR3teilderemittiertenVakanzerunmittelbarandergleitenden
SchraubeversetzunglurchatomarePlatzwechsegéntlangder Kette so langeumordnenpis eine
stabileClusterlonfigurationerreichtist. Nebenderim Abschn.4.4.1gegebenerBegrindungder
Ladungsneutralitdftir die Wahl von Leerstellenagggatenmit gleicherZahl Vg, undV ,, liefert
alsoauchdie Herkunft der LeerstellenrausdemJog dragging eine Begrindungftr dieseHeran-
gehensweisdm ErgebnisdesGleitensvon sprungbehafteteBchraubeversetzunge bilden sich
alsovornehmlichstabile Leerstellenagglomerat®ie Existenzvon Doppelleerstelleroder kur-
zen Leerstellenkttenist nicht auszuschlie3erkEine kleine Aktivierung reicht aberaus,um sie
entwederauf der Versetzungeinzubaueroderin einenstabilenLeerstellenclustezu tberfihren.
AnalogeAussagemeltenauchfir Si, wobeidie Grol3eder stabilenLeerstellenclustezineandere

*In Abb. 5.3ist fur alle Burgers\ektorendie Thompsonnotatioevéhit worden.Es gilt AB = a/2(110), Aa =
a/3(111), Ba = a/6(112, aB = a/6(110.

Die Absorptionvon Punktdefektererforderteine Ubersattigundm Kristall und soll hierim Zusammenhangit
derplastischerDeformationnicht betrachtetverden.
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5 Diskussiorvon Modellender Punktdefektgeneratio

ist.

Die Emissiornvon ZwischengitteratomeberdenAbbauderHalbebenealer Frankscherrarti-
alversetzungst ebensavahrscheinlictwie die Leerstellenbildunggin Paarvon Spriingemnit ent-
gagengesetzterdorzeichenwie von WIDER etal. [273] beschrieberkannentwededurchGleit-
bevegungentlangderVersetzungnnihilierenoderfiihrt zur simultanerEmissiorvon Leerstellen
und ZwischengitteratomerAuch bei deninterstitials gilt, dasssiein beidenUntegitternerzeugt
werden.Die hohe Beweglichkeit der Eigenzwischengitteratomi@ Halbleiternfuhrt dazu,dass
Sekundarreaktioneauftreterkonnen NebenderRekombinationderFrenlelpaard 5, + Vg, — 0
undl o +V 5, — OkOnnenAntisite Defekteentsprechent); ,+V 5 — Gay  undly 4+ Vg, — ASg,
gebildetwerden.Die Positronen-und ESR-Messungekonntenden ersteren FTIR-Absorption
und ESRdenzweitenDefekttypnachweisenEine weitereMdoglichkeit fir Reaktionerder Zwi-
schengitteratomstellt die Bildung von stabilenClusternvon Interstitials bzw. die Zusammenla-
gerungzu Frankscherstapelfehlerringemom Zwischengittertyplar SolcheRingewarenin eini-
genTEM-Aufnahmengefunderworden.Durchdie méglichenSekundarreaktionest die ausden
spektroskpischenUntersuchungehestimmtd_eerstellendichtaichtidentischmit derurspring-
lichenZahl dergebildeterivakanzenAus denparallelenVerlaufderbestimmterieerstellenund
Antisite Konzentrationer{Abb. 4.15 auf Seite55 und Abb. 4.16 auf Seite56) kannaberdavon
ausggangerwerden,dasssich ein stationareZustandzwischendengenannterReaktionerein-
stellt.

5.2 Punktdef ektbilanz in deformier ten Materialien

Wennmanvon einemGenerationsmechanismusn LeerstelleniberdasJog dragging ausgeht,
kannmaneineRatengleichundir die KonzentratiordersoerzeugterUberschussdefekaufstel-
len. Die Anderungder Uberschussleerstefikonzrtration ergibt sichentsprechend

¢y =, — & (5.2)
auseinemBildungs-und einemVernichtungsternt'n{, undcf. Essoll angenommemverden,dass
die Bildung entlangvon Spriingeran Schraubeversetzungn erfolgt. Die thermischeKonzentra-

tion von Springerj85]
Gb?

ST Ik T
diebeiderHochtemperaturdeformatiovon Metallenin die Betrachtunginbezogemverdenmuss
[166], soll hier vernachlassigiverden.Als ein empirischemAnsatzfiur die Generatiordurch Jog
dragging und die Annihilation von Leerstellenan Versetzungemvahrendder plastischerDefor
mation(Leipneretal. 1994[139]) emibt sich

. AV,
Cy = Efp"—fpdchv-

Der Faktor & im Bildungstermc‘:, bericksichtigtdassnur Springeauf Schraubeversetzungen
— und hier auchnur diejenigenmit dem entsprechendeXorzeichennachGl. 5.1 — Leerstellen
erzeugené im Annihilationstermcd ist die Effektivitat der Versetzungemls Leerstellensere
Die Versetzungsgeschwimglieit wird mit Gl. 3.2 auf Seite21 angesetztDarausfolgt fur den

stationarerfall B &, c U
Tg m—
= —exp| — 5.3

&= o p( kT ) 5.3)
mit derDiffusionslonstanta derLeerstellen

E
o, =Dbep (i 7)
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5.2 Punktdefektbilanm deformiertenMaterialien

(DS Vorfaktor, E,,, Migrationsenegie).
Aus Gl. 5.3 emgibt sich, dassdie erzeugtd_eerstellenknzentrabn nicht von der Dichte der Ver
setzungerabhangtTrotz der Unsicherheiterder numerischerFaktorenkannmanableiten,dass
die DiffusionslonstantelerLeerstellereinenentscheidendeBinflusshat.Mit denvon SIETHOFF
durchDeformationbestimmterGrof3en(Tah 3.3 auf Seite33) ist derenDiffusivitat in demunter
suchtenTemperaturbereicim Sihdheralsin GaAs.Die experimentellgefundengyeringereDichte
von agglomerierterLeerstellerkdnntealsomit einerhéherenRickdifusionsvahrschailichkeit
derLeerstellerzu denVersetzungeau tun haben.

EinenahnlichenAnsatzwie Gl. 5.2 hattenbereitsfriiher MECKING und ESTRIN [164] vor-
gestellt.Sie fihrendenGenerationsterrals ein Enegieanteily ander plastischerverformungs-
enegie ein, derin die Bildung von Leerstellergesteckivird,

o, = X8 (5.4)

E,

Die Leerstellenbildungsemie E, = BGb? ist sicherlichvon derselberGréRenordnungvie die
thermische_eerstellenengie. Damitist der Gro3enéktor 3 = 6 fir GaAs.Die Annihilation der
Leerstellergeschiehtiberdie Diffusionzu Senlkenmit demAbstand undesemibt sich

& = %Ac. (5.5)

Nimmt manausschlieRliciersetzungealsLeerstellenserdnan,folgt 1% = 1/p,. Furdenstatio-

narenFall ist zunachst .
Ac X T I2

Cy B G Dsd
unter Einfihrungdes Selbstdifusionsloefiizienten (Gl. 3.12 auf Seite26) D, = ch3DV. Aus
Gl. 3.8auf Seite24 ergibt sich,dassdie Versetzungsdicht@ahrendder DeformationeinenMaxi-
malertvon (Ts/G)? nicht iiberschreiteikann.Damitkannmanschreiben

~2

fe _Xeb"G (5.6)

Cv B Dsd Ts
Die Temperaturabhangigk dieserUberschussleerstelleonzentation emibt sich hier im We-
sentlicherausdemTemperaturerlaufdesSelbstdifusionsloeffizienten Siewurdemit denDaten
ausTah 3.3exemplarischfur GaAsundInP berechneundistin Abb. 5.4 flr eineSpannungon
10MPaundeineDeformationsrateon 1- 10-° s~ dagestellt. Fiir beidelll-V-Halbleiteremibt
sich ein identischeVerlauf, wenndie Deformationstemperatwauf die Schmelztemperaturor
miertwird. Da esnurum die AbschéatzunglesprinzipiellenVerlaufsgeht,wurdederunbekannte
Faktor x nichtbericksichtigt.

Der damit phanomenologischegriindbareAnstieg der Leerstellenknzentation mit sinken-
der Deformationstemperatuwurde auch experimentellgefunden Allerdings wird beim Unter
schreiteneiner bestimmtenTemperaturein Absinken beobachte{Abb. 4.18 auf Seite 58). Die
0.a. BeziehungereschreibemffenbardiesenBereichnicht mehrrichtig. Man kannfir Gl. 5.3
annehmendassder Faktor & als der Anteil der Springe die Leerstellenproduzierensich mit
derTemperatudéndert.So kdnnteauseinerkleinerenGleitgeschwindigkit der Schraubeverset-
zungbeiniedrigenTemperatureeinegréRereBeweglichkeit der Spriingeentlangder Versetzung
resultierenund damiteinegrélReréWahrscheinlich&it der Annihilation von Spriingermit unter
schiedlichenVorzeichen.

*Nebenden Diffusionsdatervon Tah 3.3 wurdeverwendetfiir GaAs: G = 4,85-101%Pa, b = 4-10"1m, T, =
1511K, fur InP: G = 3,6- 101%Pa,b = 4,15- 10~ 19m, T, = 1331K.
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In (Ac/c,)

1 Abh 5.4 BerechneteJberschussleerstellen-
konzentrationin GaAs und InP in Abhan-
gigkeitvonderDeformationstemperatumach
oa o5 oe o1 T Gl. 5.6 bei einer Verformungsratevon 1 -
10-°s~! undeinerSpannungon 10MPamit
SelbstdifusionsdatermusTah 3.3

o N B~ O ©
T

LA

Gl. 5.6 gibt eine Proportionalitatzwischengenerierter_eerstellenknzentrabn und Verfor
mungsratean, die mit der OrowanbeziehungwuchausGl. 5.3 folgt. Beide Gleichungerzeigen
keineexplizite Abhangigleit von derVersetzungsdichtén dervon MECKING uUnd ESTRIN [164]
abgeleiteterBeziehungwird von einemstationarerZustandausggangenderim Realfll nicht
erflllt ist. Die Versetzungsdichtsteigtmit der Verformungsrateynd mankanndemzufolgesine
Proportionalitavon Ac 0 €=M erwarten.In Gl. 5.3kanndie Senlenefektivitit & eineFunktion
derVerformungsratdzw. VersetzungsdichteeinunddamitAbweichungervom linearenZusam-
menhandewirken. Generellist zu bemerlen, dassGl. 5.5 von einerAnnihilationsreaktiorerster
OrdnungausgehtEin allgemeinerAnsatzmiisstdauten

¢& =KAC®

(K Reaktionsknstantes Reaktionsordnung),
worausebenélls Abweichungervon derdirektenProportionalitéfolgenwuirden.

In denexperimentellerErgebnissenvarfur niedrigeVerformungsratem derlog—log-Darstel-
lung der Defektdichtegegendie Rateein Anstieg zwischen0,2und0,7 gefunderworden,dermit
dentheoretischerAnsatzenzu vergleichenwére. Bei hoherenRatenergab sich ein geringerer
Anstigg. SchlieBlichwurde bei Mehrfachgleitorientieung eine Konstanzder Leerstellenzahinit
Variation der Deformationsrateggefunden(Abb. 4.17 auf Seite 56). Das deutetauf eine Veran-
derungim Deformationsmechanismdsn. Gl. 5.3 gehtvon einer KonstanzdesFaktors ds aus,
die abernicht gegebenist. In den TEM-Aufnahmenwar gefundenworden,dassder Anteil von
Schraubeversetzunge bei Mehrfachgleitunghdherist bei geringerenvVerformungsraterals bei
hdherenBei der Einfachgleitorientierng blieb der Anteil von Stéigleitprozesseauf sekundéaren
GleitebenemichtkonstantDamitvariiertauchderAnteil leerstellenproduziender Versetzungen
Os.

Aus der Bildungsrateder Leerstellen(Gl. 5.4) im Modell von MECKING und ESTRIN [164]
gewinnt mandurchintegration

_X
Cy = E, /rs(s)ds.

Daswiirdebedeutengdassnurim Falle desstationarerKriechenswenn 1s konstantist, sicheine
lineareAbhéangigleit der Defektdichtevom Verformungsgraegibt. TatsdchlichwurdedieseAb-
hangigleit aberauchbei dynamischeNVerformung,zumindestur kleine Verformungsgradenit
denPOLIS-EgebnissemgefundenDie Resultateder Absorptions-und ESR-Messungemreigten
sigmoidaleVerlaufe.

Setztmandie Verformungsarbeials Integral der Spannungs—Dehnungsiie in Beziehung
zur Dichte der gebildeterPunktdefektekannmandenAnteil x ausrechnergerin eineLeerstel-
lenproduktiorresultiert Esemibt sichflir GaAs,dasin [213]-Richtungdeformiertwurde ein Wert
vonca.7 % [91]. EineKorrelationzwischerDeformationsarbeitnd Punktdefektknzentation ist
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5.2 Punktdefektbilanm deformiertenMaterialien

abernur dannsinnvoll, wennder Mechanismusler Versetzungshleegung sichwahrendder Ver
formungnicht &ndert.Bei Verformungin [110-Richtungergibt sich, dassder Anteil der Arbeit,
derzur Punktdefektprodulktin aufgevendetwird, mit wachsenderverformungsgradndert.Das
bedeutetaber dassdasModell von MECKING und ESTRIN [164] nur eingeschrankt&ultigkeit
bei derdynamischerverformunghat.

Ein mikroslopischerZugangzur Ableitung der Punktdefektbilanbei der plastischernv/erfor
mungwurdevon MoTT, BARRETT, Nix und PopPov et al. [169,13,196] geliefert. Der Hinter-
grundihrer theoretischemetrachtungeiist die Zahl der Punktdefektedie pro Langeneinheitles
Gleitwegesder Schraubeversetzungerzeugtwerden,wenngleichfiir denEinzelsprungzumeist
einfachereAnnahmenals Gl. 5.1 gemachtwurden.BARRETT und Nix stelleneine Berechnung
der Zahl der Leerstellenan, die eine Versetzungauf einembestimmterGleitweg erzeugt.Damit
emgibt sichmit demAnteil derbe/veglichenVersetzungep}n, die Punktdefektaerzeugen,

Alpl,
= €
liotb?ms

(Al Gleitweg derVersetzungerdie Leerstellerproduzierenl,,; gesamteGesamtgleitwg beweglicherVer-
setzungen).
Bei konstanteDichte p}n = Opy folgt ein linearerZusammenhangwischenLeerstellendichte
und DeformationsgradGehtmanvon einerLeerstellendichteron 2- 10t cm—2 bei 10% Verfor-
mungaus,kannmandie mittlere SprungdichtenachGl. 5.7 abschatzerks egibt sich bei einen
angenommeneXxerhéaltnisvon pg'n/pm = 0,01 ein Sprungabstangon einigenMikrometern,der
ausreichtum diesel eerstellendichteu produzieren.

Der Ansatzvon MOTT [169] oder PopPov et al. [196] betrachtedie Generatiorvon Sprin-
genals Resultatder Schneidprozessmit Waldwersetzungein Konkurrenzzur Annihilation von
SprungerdurchBewegungentlangder VersetzungslinieDamit erhaltM oTT fur die auf die Ab-
gleitungim Gleitsystem(as) bezogen&onzentratiorgebildeter_eerstellen

odc, b
a4V

(5.7)

(p; Waldversetzungsdichte).

Der Ansatzvon Popov etal. istkomplizierter daerdie BewegungderSpriungeufderVerset-
zungdetaillierterbetrachtetDasVerhaltnisderGleitgeschwindigkit derSchraubeversetzungur
GeschwindigleitderSprUngeaufderVersetzungyj entscheidetpb Punktdefektejenerieriverden
odernicht. Firv < vib/A; werdenkeinePunktdefekteemittiert(A; mittlerer Abstandder Spriinge
auf derVersetzung)lm umgelehrtenFall erfolgt Punktdefektgeneratn in der Zeitt = )\j /vj be-
vor die Springeannihilierenkdnnen.Die Versetzundegt in dieserZeit denGleitweg Al zurtck.
Esemibt sichaufder Schraubeversetzungine Sprungdichteson

—p
q_gN

(pg Dichte sprungbildendeYaldversetzungen).

DieseSprungzahist mit derZahl derLeerstelleroderZwischengitteratomeu multiplizieren,die
pro Sprunggeneriertwerdenwobeiaberein einfachererAnsatzals Gl. 5.1 verwendetwurde.Es
emgibt sichdamiteineKonzentratiordergebildeter_eerstellernderZwischengitteratomedie auf
eineEinheitsabgleitundpezogerwird,

17} 1.
9¢ _ 5 ]!b(V/Vj)l/z,

das
UnterEinbeziehungler Orovanbeziehungiibt sich
P 2
oo, _1(pibss)” (5.8)
das 2\ pmV, ' '
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Eine analogeBeziehunggilt fir ZwischengitteratomeUnter Annahmeeiner von der Verfor
mungsratainabhangigemichte pfj, sollte alsodie Konzentratiorder pro Abgleitunggebildeten
LeerstelleroderZwischengitteratomproportionalderWurzelderplastischerbehnungsratsein.
DieseVoraussetzungird schwerlicherfiillt sein,dadie Zusammenlagerungsreaktidar Springe
zuSuperspringevonderVersetzungsgeschwindtigit abhangtDieseSuperspriingerhéheraber
die Dichtevon WaldwersetzungergasiealsFrank—Read-Quellein sekundareleitebeneraktiv
sind.Die Temperaturabhangigk der Geschwindigkit der Spriingeaufder Schraubeversetzung
Y bestimmtdie Temperaturabhangigh der Leerstellenknzentrabn in Gl. 5.8. Wird eine Arr-
heniusabhangight &hnlichwie fur die Ausbreitungsgeschwiigkeit von Kinken angenommen,
folgt eineTemperaturabhangk wie in Gl. 5.6, d.h. die Dichte sinkt mit steigendeffemperatur
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6 Aggregation von Fremdatomen an
Versetzung en

Versetzungesind keine einfachenLinien, die durchdenKristall gespanntverden,sondernste-
henin engerBeziehungzu der Punktdefektpopulatin Die elektrischeund optischeWirksam-
keit von Versetzungein Halbleiternwird zu einemGrof3teilvon intrinsischerund extrinsischen
Punktdefekterbestimmt,die entwedelim Kernoderin derUmgelung der Versetzungemangela-
gertsind. Die Wechselirkung zwischenVersetzungennd Fremdatomespielteinewesentliche
Rolle bei der Getterungvon VerunreinigungemvahrendderthermischerMaterialbehandlungso
wurde als Modellfall ausfiihrlichdie Golddiffusion in versetzungsreicher8i untersuch{190].
Als ResultatkkonntenAusscheidungeauf Versetzungenachgaiesenwerden.Die darausresul-
tierendeGoldumverteilungan Versetzungeffiihrt berdie Beeinflussungler Konzentrationvon
Zwischengitteratomenu einerbeachtlicherStimulationder interstitiell-substutiondlen Diffu-
sionnahederVersetzungerEswird deutlich,dassdasAggregationserhaltenvon Fremdatomen
einenbedeutsamekinflussauf die strukturellenPunktdefektenat und umgelehrt beeinflussen
vorhandeneéntrinsischePunktdefektewiederumdie Diffusion von FremdatomenWahrendder
Einflussvon Versetzungetin Elementhalbleiterrin einemAbbauvon Nichtgleichgavichtskon-
zentrationerwahrenddes Diffusionsprozessesesteht,ist esist nun interessantdie Rolle von
Versetzungein einemVerbindungshalbleitewie GaAsin der komplexen Wechselirkung zwi-
schenFremdatomenindintrinsischerPunktdefekterzu studieren.

6.1 Experimente zur Wechselwirkung von Versetzung en und
Fremdatomen

In DeformationseperimentenwvurdenVersetzungein GaAserzeugtum denMechanismusler
Anlagerungvon eindiffundiertenFremdatomeran ihnenstudierenzu kénnen. Hierbeiwurdeei-
nerseitddasauf demKationenuntegitter eingebaut&upfer, andererseitdasauf Anionenplatzen
eingebaut&chwefelfiir Modellexperimentegenutzt Frische undelorierteVersetzungehabenn
GaAseinenverschwindendleinen Dunkelkontrastim Katodolumineszenzbil§Abschn.2.3.2).
Um wohldefinierteEinzehersetzungemntersucherzu kénnen,ist ein Kompressionsgeriment
wenigergeeignet Eine glinstigeKonfigurationkann durch Ritzexperimentemit einer Diamant-
spitzein bestimmtenkristallographiscén Richtungenerzielt werden.Die auf diese Weise er
zeugteVersetzungsdichtevar geringgenug,um sie mittels Katodolumineszenabzubildenund
spektroskpischzu untersuchenDie Bewegungder Versetzungusihren Quellenam Ritz bis zu
einerDistanzvon etwa 150um wurdedurcheinekurzeWarmebehandlunderProbebei 623K fir
10minthermischaktiviert. Die StrukturdersichausdemRitz entwickelndenVersetzungsschleifen
wurdemittels TEM untersuch{Supowiecetal. 1989[255]) undist schematiscin Abb. 6.1daige-
stellt. Es entwickeln sich langgestrecktéiexagonaleVersetzungemparallelzur (001)-Oberfléache
auf (111)- und (111)-GleitebenenSchnellea-Versetzungebhevegensichvom Ritz fort undzie-
henlangeSchraubenggnentehintersichher. EineVersetzungsgeneratigassierauchauf (111)-
und (111)-Ebenen Allerdings bewvegen sich die Versetzungetier ausschlieRlichn eine Gleit-
richtung geneigtzur Oberflacheund sind damit fir eine CL-Inspektionwenigergeeignet.Die
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Scratch
[110]
5';{:@0] a
(001) :::': S Abh 6.1: Versetzungsschleiferan einem
Ritz auf einer (001)-Oberflachevon GaAs.
a Mit der Orientierungdes Ritzes in [110]-
S Richtungwerdenausgedehnt&chleifenmit
a U fihrenden 60°a-Versetzungenund langen
7 Schraubenggmenten auf der (111)- und
(111)-Ebenegebildet. Nur eine Gleitebene
YPE] ist der Ubersichthalberin dem Schemzein-
(111)As gezeichnefLeipneretal. 1999[143]).

sohegestellteKonfigurationvon Versetzungebedeutetdassin der Katodolumineszengin Ge-
mischaus60°- und Schraubeversetzunge abgebildetwird. DieseVersetzungemvurdenneben
derCL-Untersuchungnittels TEM charakterisiert.

Nachder Versetzungserzeuggiurch Ritzen wurden Eindiffusionseperimené mit Kupfer
oderSchwefelunterkontrolliertenBedingungervorgenommenlm Falle desKupferswurdeeine
50nm-Schichiaufdie GaAs-Probeaufgedampfund Temperungein einerverschlosseneQuarz-
ampullebeiverschiedenefemperaturemntereinemArsendampfdruckon 1 barvorgenommen.
Die Gluihzeitenagenzwischen6Omin fir eineTemperaturon 973K und30min fir 1373K. Der
Dampfdruckin dergeschlosseneimpulle wurdein einemZweizonenofemnit einerentsprechen-
denTemperatuder As-Quellerealisiert.Bei denSchwefeleindiusionsexpemenen wurdeeine
maximaleKonzentratiorvon 5pgcm=2 in die Ampulle hinzuggeben,um die Bildung von GaS
an der Oberflachezu vermeidenUm diesegeringenMengenhandhaberzu konnen,wurde das
Schwefelin Benzolgeldst.EineausfiuhrlicheDarstellungder Technikderdurchgefihrteiffusi-
onseperimenteerfolgtedurchScHoLz [219]. Als Probenmaterialvurdefiir die Kupferdifusion
LEC GaAs:Simit einerLadungstragerdichteon 2- 101" cm~3 undfiir die Schwefeldifusion un-
dotiertesHB-GaAs' verwendet.

Die in dieserWeise praparierterProbenwurden mit verschiedenemlektronenmikrospi-
schenTechnilen charakterisiertim RasterelektronenmikroskdfESLA BS300wurdennachPo-
litur der Probendie CL-Spektrergemessennd CL-VerteilungsbildeaufgenommenDasMikro-
skop ist mit einemHeliumkuhltischund einemOxford MonoCL-SystemausgestatteDie Spek-
tren wurdenmit einemauf 77K gekihltenGe-Detektomregistriert und mit der entsprechenden
Empfindlichleitskune korrigiert. Um die Zusammensetzungpn Agglomeraterzu untersuchen,
wurdeeineenegiedispersie Rontgenmikroanalys@EDX) in einemRastertransmissionseted
nenmikroskbp (STEM) VGHB 501UX mit einer Beschleunigungsspamg von 100kV durch-
gefuhrt.WeiterhinerfolgteeineCharakterisierunder Defektstrukturerim Hochstspannungselek
tronenmikroskp JEM1000undin einembei400kV arbeitendenTransmissionselektronenmik
skop JEM400EX.

Das Resultatder CL-Untersuchungeaweier bei verschiedeneifemperaturerkupferdifun-
diertenGaAs-Proberist in Abb. 6.2 zu sehen Eine dominierendd.umineszenzbandeachDif-
fusionstemperungei 943K liegt bei 1,36eV. Sie wurdebereitsfriihergefundernunddemCug,-
Akzeptorzugeordnefl72]. In derbeih6herenTemperaturetvehandeltefProbetauchtdie band-
kantennahd.umineszenzei 1,51eV nicht mehr auf. Das panchromatisch€L-Bild fir diese
Temperatureprasentieriemzufolgedirektdie Verteilungvon Kupfer Die Versetzungesindhell
und von einerdunklenBandeumgebenwas einemBereichmit Kupferanreicherungnd einen

*HB horizontalBridgman
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6.1 Experimenteur Wechsealirkung von Versetzungennd Fremdatomen

Energy (eV)

1.5 1.4 1.3
—
L — 943 K, quenched
—- 1373 K, quenched -

Abh 6.2 Katodolumineszenzuntersuchuamg
an kupferdelorierten Versetzungenn GaAs
[143]. (a) CL-Spektrerbei 77K nachKupfer-
eindiffusion bei zwei verschiedeneifempera-
turen. (b) Dekorierte Versetzungemit Hell-
kontrast und dunkler Umgehlung nach Cu-
Eindiffusion bei 1273K. Panchromatisches
CL-Bild bei10K [143].

CL intensity (arbitrary units)

P H R S ST S
800 850 900 950
(a) Wavelength (nm)

(b)

mit KupfenerarmungentsprichtDie AusdehnunglergesamterZonemit gednderteKupferkon-
zentrationliegt bei 2 bis 5 pm. Eine hoheZahl von Ausscheidungemird auf denVersetzungen
gefunden(Abb. 6.3). Der DurchmessedieserAusscheidungetiegt bei 20 — 40nm bei einem
mittleren Abstandvon 200nm. Einige wenige Ausscheidungemvurdenin der Matrix fern von
Versetzungegefunden.

Die in Abb. 6.2und6.3gezeigterErgebnissevurdemit Probenrerzielt,die nachderDiffusion
schnellaufRaumtemperatwabgekihlivurden Die Abkihlratewurdezu 350K/s abgeschatzBei
einerwesentlichangsamereAbkuhlungmit einerRatevon 0,1K/s ergabsicheingeanderteBild
der Defektstruktur Die Versetzungererscheinerjetzt ausschlief3lictin einemstarlen Dunkel-
kontrastin der Katodolumineszenzahliiung. Ein typischesTEM-Bild einersolchenProbeist in
Abb. 6.4azusehenDie Versetzungesindvon einemSchlauchvonkleinenVersetzungsschleifen
umgebendie sich mit der inside/outsidekontrastregel als FrankscheStapelfehlerringgumeist
vom ZwischengittertypdentifizierenlassenFernvon denVersetzungebildendiesekleinenVer
setzungsring&olonien.DieseKolonienkonntenin einerl : 1-Korrelationzu dunklenBereichen
im CL-Bild zugeordnetwerden Auf denVersetzungeselbstwerdenwiederAusscheidungege-
funden(Abb. 6.4b).

Die mittelsEDX gemessengusammensetzunginerversetzungsgeinderen Ausscheidung
in einerbei 1373K diffusionsgetemperteand schnellabgekihltenGaAs-Probest in Abb. 6.5
widemgegebenDie direkt bestimmteKonzentratiorvon Ar, Cuund Gaentsprichfedochnichtder
tatsachlicherzusammensetzungder Ausscheidungda diesenur einenTeil desdurchdenElek-
tronenstrahl@ngergtenVolumenseinnimmt.Um denAnteil ausder Matrix unddemPartikel zu
separierenwurdendie Konzentrationemer drei moéglichenBestandteileangepasstntsprechend
derBeziehung
\Y _Vpc,T

Vp
Cx = —C}

(6.1)
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6 Aggregationvon Fremdatomeian Versetzungen

Abh 6.3 Bildung von Ausscheidungerauf
frischenVersetzungeim GaAsnachKupfer
diffusion bei 1373K und schneller Abkiih-
lung. STEM-Hellfeldabbildund143].

ve g

" ()

@

Abh 6.4: Defektstrukturenn kupferdifundiertemGaAs(bei 943K) nachlangsameAbkihlung[143]. (a)
TEM-Hellfeldaufnahme(b) STEM-BIld (C Kolonie kleiner Versetzungsringgy Ausscheidung{ kleine
VersetzungsringeahederVersetzung).

(cx gemessenBonzentratiordesBestandteilsc = As, Cu, Ga;V gesamteslurchdenElektronenstrahhin-
gergytesVolumen,V,, Volumendesals Kugel angenommeneRartikels, ¢, ci' Konzentratiorvon x im
Partikel undin derMatrix).

Fir die BestimmungdesGesamtelumensV wurdeeine Aufweitung desStrahldurchmessers
entsprechendinerz’/2-Abhéngigleit angenommerDie Probendick wurdeausdemElektronen-
enepgieverlustspekirm am Ort der EDX-Messungoestimmt.Die Anpassungler Messwerteent-
sprechendsl. 6.1 zeigendie Linien in Abb. 6.5. Die Zusammensetzunger Ausscheidungeauf
denVersetzungemwurdeauf dieseWeisefir mehrereProbenbestimmt.Die Kupferkonzentration
lag flr eine Reihevon gemesseneRartikeln im Bereichvon 62 — 75at.%, der As-Anteil betrug
38 — 25at.%. InnerhalbdesMessfehlersron 5at.% konntekein Gain denTeilchennachg®ie-
senwerden.Legt man dasCu—Ga—As-Phasendiagrammn SCHMID-FETZER [217] zugrunde,
gibt esnur einestabilearsenreich&/erbindung dasist Cu;As. Um Sicherheitin der Identifikati-
on zu gewinnen,wurdendie Ausscheidungemittels HREM und Feinbereichsbeugurgudiert.
AusderAnalysekonnteeineCusAs,-Phasedentifiziertwerden DieseVerbindunghateineortho-
rhombischeStrukturundist metastabilinterhalb600K. Die erhalteneZusammensetzurausden
EDX-Messungerstimmtdamitim RahmendesFehlersmit dieserStrukturiberein.Die Zusam-
mensetzungn denlangsamabgekihlterProbenwurdenur qualitatv mittelsEDX untersuchtEs
ergabsich hier ein hbhererGa-Anteil von bis zu 35at.% und ein entsprechenderingererAnteil
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50 |-

45

Abh 6.5 Bestimmung der Zusammenset- ¢ 40
zung der Ausscheidungemuf Versetzungen g 15:
in kupferdiffundiertemGaAs. Diffusionsgli- 2
hungbei1373K mit anschlieRendeschneller 10
Abkuhlung auf RaumtemperatuDie Sym- 5 N
bole zeigendas direkte Ergebnisder EDX-
Messung.Die Linien sind Fits, mit denen Of
die tatsachlichezusammensetzungestimmt - 0
wurde[143]. Position (nm)

T \U T

von Arsen.

In den CL-Untersuchungemach Schwefeleindiusion wurde ebenélls Anzeichenfir eine
starle Dekorationder am Ritz erzeugterVersetzungeigefunden Das Lumineszenzspektrurim
der Matrix wird durcheine Bandebei 1,2eV dominiert,die einemDonato+~Schwefel-Komplex
zuzuordnerst [275]. Die Bildung solcherKomplexe als ein méglicherKompensationsmechanis-
mus der durchdie Schwefeldotierungrzeugterfreien Ladungstragewurde ausfihrlichunter
sucht(Leipneretal. 1999[142]). EskonntedurchelektrischeMessungenPositronenannihilatio
und Sekundéarionenmasseegpometrie gezeigtwerden,dassdieseDefekte S, V 5 -Komplexe
darstellenZuséatzlichzu der1,2eV-Linie erscheinim VersetzungsbereiatinesehrbreiteBande
beileV, derenHerkunftnichtganzklar ist, die abermit der Getterungrom SchwefelandenVer-
setzungelin direkterBeziehungsteht.Die qualitatve EDX-AnalyseanEinzehersetzungeegibt
einenAnstigg der Schwefellonzentratiorim Verhaltniszur Galliumkonzentratiorum 10%, wéh-
rendderrelative Arsenanteideutlichabnimmt(Engleretal. 1999[49]). Die BildungeinerGa,S;-
oderGaSPhasewird vermutet.Die neueLumineszenzbanden deformierterBereichfuhrt dazu,
dasdie Versetzungeim CL-Bild hell erscheinen.

Im Folgendersollenexemplarischlie Diffusionseigenschaftevon Cuin GaAsdiskutiertwer-
den,um darausdasVerhaltenim Versetzungsbereicableitenzu kbnnen.Fir die Interpretation
derexperimentellerDatenwerdendie von HALL und RACETTE [69] anggebenerLdslichkeiten
voninterstitiellemundsubstitutionelljeldstenCuherangezogemer Diffusionsloeffizientenvon
Kupferzwischengitteratomeird anggeben69] mit

0,35eV
D,_ = 0,03exp (— ’kBTe ) cmfs L.

Eswird angenommergassCu — wie die p-DotierungerBe und Zn in GaAs[263] — Ubereinen
Kick-outMechanismusliffundiert. Damit kannmandie ReaktionunterEinbeziehunglerLadun-
genmit

if, 2 Cu,+14+ht (6.2)

erhalten Aus demVemgleichmit Datenzur Diffusionvon Galliumzwischengitteratomeron G-

SELE etal. [61],
D, =7exp (— 4;(2_?\/) cm?s?,

IGa

stellt manfest,dassKupferwesentlichschnellerals |, diffundiert. Mit GI. 6.2folgt darausgdass
die Kupferdifusion als ein Nichtgleichgavichtsprazes ablaufenmuss.Jedochemibt sich durch
die Anwesenheider Versetzungetkein Diffusionsprofil,wie esfir eine Kick-outDiffusion ty-
pischist, dadie Nichtgleichgavichtslonzentration der Punktdefekteentscheidendurchdie Ver-
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6 Aggregationvon Fremdatomeian Versetzungen

Abh 6.6. Kletterefekte an Versetzungen
mit Ausscheidungefil43]. Die GaAs-Probe
wurde nach Cu-Diffusion bei 1373K fir
30min mit einer Abkuhlrate von 0,4K/s
auf Raumtemperatur abgekihlt. TEM-
Hellfeldaufnahme.

setzungemestortwird. Gl. 6.2 fiihrt zu einerhohenUbersattigungin Galliumzwischengitterato
men,die zu interstitiellenVersetzungsringeentsprechender Reaktion
125 41, = D(AlLAA) 4-2ht (6.3)

a

flhrt. Das Symbol ®(Al, AA) bedeutetdassein VersetzungsringeineLangeum Al bzw seine
Flacheum AA durchdenEinbaueinesPaaresvon Zwischengitteratomeéndert.NebendenGa-
Zwischengitteratomesind As-Interstitials erforderlich.Aus Diffusionseperimentermit Schwe-
fel habenwir die Diffusionslonstanteund die Konzentratiornvon Arsenzwischengitteratomeab-
geleitet(Sdolzetal. 2000[220]). Esemgabsich,dasgdie Gleichgevichtsdichtevon| , bei1223K
3. 10" cm3 betragtund damitfiir die Reaktion6.3 nicht ausreichemiirfte. Demzufolgeist eine
Emissionvon Arsenleerstelleentsprechend

125 2 O(Al,AA) + Vi +ht (6.4)

wahrscheinlichemMNachAbschreckn kénnendie Versetzungsringgleichwerteilt in der Probeim
TEM-Bild gefunderwerden Bei héhererDiffusionstemperaturevon Kupferwird aberaufgrund
der hoherengeléstenCu-Konzentratiorim Vergleich zur Dotierungsknzentratn die Anderung
derLadungstragednzertration bedeutsamEs mussdamitder Einflussder PositiondesFermini-
veausaufdie Konzentratiorvon geladenemefektenberiicksichtigiverdenNachTAN etal. [259]
ist die Gleichgavichtsdichtecifg einesDefektsX mit derLadung{ gegebenals

q P\° q ny) ¢
Cxl = Cn (ﬁ) oder sz =Cn (E) (6.5)
(cn, GleichgavichtsdichtedesDefektsX beiderintrinsischerLadungstragerdichte,).
Bei derbei 1373K diffundiertenGaAs-Probast die Kupferkonzentratiorin der Probehdherals
dasDotierungsnieau. Darausfolgt, dassdie Probep-leitendwird, wie sich auchdurchHallef-
fektmessungeibestétigeridsst. Geht man von positiv geladenerGa-Zwischengitteratomeaus
(¢ = +2), steigtnachGl. 6.5 mit wachsendektdcherdichtep ihre Gleichgavichtskonzentréion.
Darausfolgt, dassdie Ubersattigungsinkt, und manfindet keine Versetzungsringentsprechend
Gl. 6.4 meht Die hoheCu-Uberséattigungvird durchdie Ausscheidungsbildgnan der Verset-
zungabgebautWahrenddesAbschreckergangs,dermehrereSekundemauert kanndasKupfer
einigeMikrometerdiffundierenunddamitdie Versetzungeerreichen.

Die Kupfermigrationzu Senlenwird durcheinenlangsamem\bkihlprozesdeférdert.Dabei
kommteszu einerAusdiffusion desKupfersunterBildung von Leerstellen,

CU&, = V&, + Cuyp, +5ht. (6.6)
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6.2 Diffusionim Versetzungsbereich

Die sogebildetenLeerstellersind als Monovakanzemicht thermischstabil. Im verwendetersi-
dotiertenGaAskonnensie mit denSiliciumdonatorerKomplexe bilden[56],

Siga+VE, 2 (SigVed) +E (6.7)

Im CL-SpektrumdieserProbenkonntein der Tat eine diesemKomplex zugeordnetd.inie bei
1,27eV gefundenwerden(Leipneret al. 1996[141]). Die Migration der Kupferatomewéhrend
derlangsamerAbkiihlung zu denVersetzungeiiihrt tiber den Kick-outProzesszu einer Uber
sattigungvon | 5, in Versetzungsnah&ntsprechendsl. 6.4 bildet sichein Schlauchvon kleinen
interstitiellenVersetzungsringerkin Teil der gebildetenArsenleerstellerwird mit Galliumzwi-
schengitteratomeneagierenund Ga, -Antisitesbilden, ein andererTeil von der ausgedehnten
Versetzun@gbsorbiertverden.

Ein &hnlicherMechanismusier Ubersattigungvon |5, kannum bereitsexistierendekleine
Versetzungsschleifein der Matrix passierenNeueinterstitielle Versetzungsringeverdenin der
NachbarschafjebildetundiibereinenSelbstoganisationsmzessentsteheulie beobachteteKo-
lonienvon Versetzungsringemie ausgepragtdtmospharevon kleineninterstitiellenRingenum
die langgestreckterfrischenVersetzungerist aufgrundder strahlungsloseiiRekombinationan
diesenDefektendafiirverantvortlich, dassein starler Dunkelkontrastim Katodolumineszenzial
auftritt.

Mit derausEDX und TEM abgeleiteterzusammensetzunger Ausscheidungeemibt sich
eineReaktionentsprechend

5if,+2Gay, + 2As,, 2 (CuAS,)p + 2135 + ht.

WennmaneinemaoglicheVolumenanderungulRerAcht lasst,werdeninfolge desWachstumsler
Ausscheidungsa-Zwischengitteratomemittiert. In Probendie von hohenDiffusionstemperatu-
ren langsamabgekihltwurden,kann manVersetzungskletterim der Naheder Ausscheidungen
beobachteifAbb. 6.6), dasauf diesel ;, zurlickgefuhriverdenkann.

WennkeineSenlenwie DonatoreroderVersetzungefiir die Leerstellerbeider Ausdiffusion
desKupfers(Gl. 6.6) wahrenddeslangsamembkihlenszur Verfligungstehenwerdenstabile
Leerstellenclustegebildet.DieseBildung der Leerstellenclustekannmanzusatzlichbeférdern,
wennnachder Diffusionsglihundei hohenTemperaturemnd anschlieBendeschnellerAbkih-
lung einethermischeNachbehandlunbis zu 800K erfolgt. In der Abbildungim STEM zeigtes
sich, dassdieseVoidsimmer mit Kupferausscheidungerssoziiersind (Abb. 6.7). Im Zugevon
Ausdiffusionseperimenta konntemittels Positronenlebensdarmessungen auchein deutlicher
Anstigg einerdefektbezogenehebensdauedmponete auf 480psin solchenProberfestgestellt
werden[189].

6.2 Diffusion im Versetzungsbereic h

Um die Bildung einer ausgedehnteefektzonean Versetzungerverstehenzu kénnen,muss
die Migration der Fremdatomaals ein Diffusionsprozesbeschriebenverden,der von einer zu-
satzlichenDriftbewegung beférdertwird, die ausder elastischetWechselirkung resultiert.Die

Diffusions—Drift-Gleichun@n einergeraderVersetzungmibt sichnachBuLLOUGH und NEW-

MAN [30,31] zu

dcy (r,t 10F" K

Entlang der Versetzungwird eine homogeneAusscheidungsbildig in einem Zylinderbereich
angenommenDie WachstumsratelieserAusscheidungenvird als proportionalder Dichte des
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6 Aggregationvon Fremdatomeian Versetzungen

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

Fremdatom (c,) am Abschneideradius, derVersetzungangesetztDie Ubeigangsgeschwin-
digkeit desEinbausist
K=pry mit DY a?/r3 (6.9)

mit derDiffusionslonstanterDi“, derReaktionsratepr und der dimensionsloseKonstanteru,.
Diesekann zwischenco und O variieren,entsprechendem schnellstmoglichereinbauin Aus-
scheidungemind der Bildung einerAtmosphareum die VersetzunghneAusscheidungsbildgn

Weiterhinist 20, (1o t) (1) 06
I eff Cx o, G\t 09
F=Dx (r o kT 0r>
wobei¢ = A, /r dasradialeelastischéNVechselirkungspotentinzwischenFremdatonund Ver-

setzungst. Der ParameteA, ergibt sichausdemAtomradiusder Gitteratomer, undra(14- Arg)
alsRadiusderFremdatomeu

314V

4
AE| - éGmraram

Essollenzwei Randbedingungegelten.

1. Esgibt keinenFlussim Abstandr = R, = (11p,)*/2. Fiir dieseréduRRererAbschneideradius

Ry gilt
F'=0 und c,(Ryt)=c,

mit ¢, alsdie Ausgangsknzentratio desFremdatomsx.

2. Furt = 0 betragtdie Dichte tiberallc,. FirjedeandereZeit mussder zeitliche Anstieg der
ZahlderFremdatomém Kernvon derKonzentrationm Kernbereichr <rj undauf3erhalb
abhangenDaraudasstsichableiten[30]

2
Cx (N> ) = Coexp(—prt) + — exp prt) / exp(prt)F'(rg, tat.

Wennmandie Ausscheidungsbildungernachléassigekann,folgt mit t — oo fur die Dichte
derFremdatomeneinerVersetzung

in@
Cyx = Cpexp (—%) , (6.10)

mit 8 alsdemPolarwinlel um die Versetzungn derEbenesenkrechizur Versetzungslinie.
Die Kupferanreicherungn einer 60°-Versetzungn GaAswurde entsprechenel. 6.10 be-
rechnetAbb. 6.8 zeigtdie berechnetenaximaleDichte senkrechizur Gleitebenemit 8 = 1. Die
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6.2 Diffusionim Versetzungsbereich

(a)

/

Abh 6.8 Cottrellatmosphére einer 60°-
Versetzung in  GaAs. Berechnung der
Gesamtdichtevon geléstem Cu an einer
60°-Versetzungin GaAs fiir verschiedene 10"+ ®
Temperaturen und Ausgangsknzentratio- (©
nen.a) T = 1373K, ¢, = 7-10%cm3, b) L — . . . . .
T =973K, ¢y =5-10%cm3,¢) T = 300K, 0 100 200 300
Co = 1-10%cm=3[143]. Radius (nm)

Density (cm™)

fur die RechnungverwendeterelastischerKonstanterstammen/on DUNSTAN [46]. Die Atom-
radienwurdenals kovalenteRadiennachKI1TTEL [108] angenommenrEntsprechenden Diffu-
sionstemperatureargebensich verschiedend.dslichkeiten und damit Ausgangs&nzentratioen
Co- Esist zu erkennen,dassdie Wechsealirkung schwéacheibei héherenTemperaturerist. Bei
Abkuhlungsteigtder Einflussdes Spannungsfeldeder VersetzungGl. 6.10 beschreibnur den
Gleichgavichtsfall einerCottrellatmospharejie hdchstenginigehundertNanometeausgedehnt
ist. Es wird damit klar, dassdies nicht die ausgedehnte®efektwolken erklarenkann, die bei
Kupfereindifusion gefundenwurden.

EswurdenComputersimulationeder Anreicherungvon Fremdatomemn Versetzungemin-
ter Einbeziehungler Ausscheidungsbildungit denobenbeschriebeneModellendurchgefiihrt.
Zur Berechnungler partiellenDifferentialgleichungn wurde dasZOMBIE-Paket [98] genutzt.
Das Ergebniseiner solchenRechnungzeigt Abb. 6.9. Die gezeigteSimulationwurde mit dem
von HALL und RACETTE [69] anggebenereffektiven Diffusionsloefizientenfir Cu in GaAs
durchgefiihrtDie gewéhlte Versetzungsdichtear 1- 10*cm~2, derinnereAbschneideradiutag
bei 1 nm. Gezeigtist dasErgebnisfiir verschieden&beigangsraterGl. 6.9). Bei a, = 0 werden
keine Cu-Atomein eine Ausscheidungingebautund manfindeteine Cottrellatmosphareie in
Abb. 6.8.Wenngleichdie Ubeigangsratdiir dentatséchlicherrall nicht bekannist, sowird doch
ausAbb. 6.9 deutlich,dasseine Ausscheidungsbildungntlangder Versetzungine ausgedehn-
te Verarmungszonkefert, die mehrereMikrometerausgedehnist. Wie starkdie Verarmungst,
wird im wesentlichervon der Ubeigangsrataler Cu-Atomein die Ausscheidundpestimmt.Dar-
anschlief3tsich ein Anreicherungsbereican, dervon seinerAusdehnungraktischdemFall der
Cottrellatmospharentspricht.

VemgleichbareRechnungemvurdenzu den Diffusionseperimentenmit Schwefelan Verset-
zungenin GaAsdurchgefuhrtSchwefelist ein Donatorin GaAsund diffundiert iberdenKick-
out-Mechanismus derWechselirkung mit demArsenuntagitter [264]. Unter Nutzungderge-
messeneiffusionsparametd220] kann man dasVerhaltenan Versetzungesimulieren.Wie
beimKupferemibt sichebenélls einemehrereMikrometerausgedehntéerarmungszonelie den

Anreicherungsbereicamrandetwennmandie Bildung von Ausscheidungeauf der Versetzung
annimmt.

Die gezeigtenModellexperimentemit Kupfer und Schwefelan Versetzungern GaAs de-
monstrierendassdie Agglomerationvon Fremdatomerauf der Versetzungzu einemkomple-
xenVerhaltenin der Beziehungzu strukturellenPunktdefekteritihrt. Im Gegensatzu Si kommt
esnicht nur zum Abbauvon Nichtgleichg&ichtskonzertrationen von Punktdefekteran Verset-
zungensonderneswird dasNichtgleichgavicht auf beideUntemgitter verteilt. Es wird deutlich,
dassdasTemperaturrgime desDiffusionseperimentseineeminentwichtige Rolle spielt. Diese
Modellexperimentelassensich auf die Getterungvon Fremdatomerin gewvachsenerKristallen
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Abh 6.9 Simulationder Nichtgleichgevichts-
atmosphéarean Versetzungenbei Ausschei-
dungsbildund130]. Die Simulationwurdefur
eineKupferdiffusionbei 1373K fur 4h durch-
gefuihrt. Die gewéhlte Versetzungsdichtée-

0.25 , R
L trug 1-10°cm~2. Die radiale Anderung der
0 1 2 3 4 Konzentratiorist fur verschieden&onstanten
Distance (um) a, gezeigt.

UbertragenBei Dotierungvon GaAswerdenausgedehnt®efektzonerum eingavachsené/er-

setzungergefundenderenCharaktervon der Art desFremdatomsabhangi244]. Die Analyse
dieserDefektzonererfordertdie UntersuchunglesdominierenderDiffusionsmechanismusnd
Experimentezur Ausscheidungsbildunauf den Versetzungenym darausunter Beachtungdes
Ladungstragedeichgewichts und desFerminiveau-Efekts Rickschliissauf die Defektreaktio-
nenim Versetzungsbereictiehenzu kdénnen.
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7 Zusammenfassung

Die breit akzeptierteGrundwrstellungder Versetzungslvaegungim Bereichder unterenStreck-
grenzevon Halbleiternist dasvon ALEXANDER und HAASEN [6] ausgehend®odell derther
mischaktiviertenNukleationund Migration von Doppelkinlenim PeierlspotentialDabeiist die
Aktivierungsengjie derFlieRspannungit derderGleitgeschwindiggit identisch.Die Rolle von
Punktdefektelist klar umrisserin denErholungsprozessedie in denEntfestigungsbereiemder
Spannungs—Dehnungs#e ablaufenund mit demKlettern oderQuegleitenvon Versetzungen
in Zusammenhangebrachtverden.Jedoclgibt esschonseitlangereneindeutigesxperimentelle
Befunde dassPunktdefektdereitsbei sehrkleinenSpannungebzw. niedrigenTemperaturebei
der plastischerDeformationentstehenVersetzungemsind keine einfachenstrukturellenDefek-
te, sonderrstehenn einerengenWechselbeziehungur PunktdefektpopulatiodesKristalls. Die
elektrischaundoptischewirksamleit von Versetzungeim Halbleiternwird damitin groRenMalie
von intrinsischernund extrinsischerPunktbaufehlerin derUmgelungoderim Kernbeeinflusst.
FolgendeProblemenurdenim RahmerdieserArbeit untersucht:

> Wie kannmandie Punktdefektgeneratioquantifiziererundmit denParametermerVerfor
mungskure bzw. derVersetzungslyeegungin Zusammenhangringen,

> wie lasstsichdie Bildung von Punktdefektewersteheinm Zusammenhanmit einerdomi-
nierenderGleitbevegungderVersetzungerdie verformungsratenbestimmeisd,

> welcheArten von Punktdefektenwerdenim Zugeder Versetzungsheegung generiertund
hatdiesePunktdefektbildundrickwirkungerauf die StrukturderVersetzungen,

> in welcherBeziehungstehtdie Entstehungeiner ausgedehnteAtmospharevon intrinsi-
schenund extrinsischernPunktdefekterum die Versetzungu denEigenschaftemnler betei-
ligten Defekte,

> wasfur Wechsealirkungengibt eszwischenintrinsischerund extrinsischenPunktdefekten
im Versetzungsbereich.

EswurdenzunachshochreineEinkristallevon Element-und Verbindungshalbleitaruntersucht,
in denenkeine Verunreinigungerin signifikantenKonzentrationerauftreten.Damit kbnnennur
Eigenpunktdefektevie LeerstelleroderZwischengitteratomaebendenVersetzungeselbstdie
VersetzungshleegungbeeinflussenDurch Messungvon Parameterrder Verformungskurg wur-
dedie DominanzherkdmmlicheModelle derVersetzungsheegungbestéatigt Abweichungerer
gabersichbeiplastischeDeformationin Mehrfachgleitorientiarng, die auf derWechsealirkung
von VersetzungennterschiedlicheGleitsystemaind einerdaraugesultierendefunktdefektbil-
dungbasiert.Die Emissionvon Punktdefekterwurdebereitsbei geringsterDeformationsgraden
festgestelltd. h. in einemBereich,wo nochkeinemakroslopischeAbgleitungmessbawar. Die
Defektdichtevurdemit verschiedenespektroskpisch@ Methodergemessenwobeidie Positro-
nenannihilatiorals spezifische¥erfahrenzur NachweideerstellenartigeDefektedie wichtigste
Rolle spielte.In diesemZusammenhanmussteri-ragerder Sensitvitat derPositronenlebensdau
erspektrostipie aufverschiedendeformationsinduziée Defekte,Problemeder Auswerteverfah-
renundderNachweisempfindlichait zur Bestimmungron Defektdichterunddie Korrelierbarleit
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7 Zusammerdssung

Screw
dislocation T Abh 7.1 Schemader Produktionvon Leer

- T . stellenagglomeratean Spriingen245]. Die

- S hle < Jog (X C'>88 Umordnung der emittierten Leerstellenzu

@’878 88 Vacancy fo_rmation stabilen Clustern geschiehtunmittelbar am
and clustering SprungohneLeerstellendifusion.

mit andererspektroskpischenMethodengeklartwerden.NebenLeerstellenund Leerstellenag-
glomeraterkonntenausder Auswertungvon Positronenlebensdatmessungen sovohl Aussagen
zuregularenVersetzungealsauchzu Versetzungemit Leerstellerim Versetzungérn abgeleitet
werden.

Die Versetzungtellteinekomplexe Positronerdille dar, die einenzweistufigerPositronenein-
fanghenorruft. Die regulédreVersetzungsliniést eineflacheFalle, in derdie spezifischd?ositro-
nenlebensdauerahedemWert desdefektfreienVolumendiegt. Fir die Positronenbindungsen
giewurdeein Wertumdie 0,01eV abgeleitetein Wert, derdeutlichkleineralsfir negatve lonen
in Halbleiternist, die ebenélls alsflacheFallenwirken.DiesedlacheVersetzungsmeauwirkt als
Precussor fir denEinfangin eineversetzungsgeincenetiefe Falle, die einerassoziierterieer
stellezuzuordnerist. DieserDefektbesitzteinePositronenlebensdauwie flir eineMonovakanz,
zeichnetsichabergegenlberderisoliertenLeerstelledurchseinehohethermischeStabilitataus.
Leerstellerim Kernvon VersetzungewarenbereitsfriherdurchElektronenspinresamzin Sili-
ciumidentifiziertworden.Esist davon auszugeherjassieselberDefektehier gefundenwurden,
wenngleichPositronenlebensdameessmgen nichtin der Lagesind, die spezifischeKoordinati-
on derLeerstellerzu sondierenwie die ESReskann.Eine zukunftigeEntwicklungsmaoglichéit
bestandeielleichtim Einsatzder DopplerKoinzidenzspetkoskope, bei dermanim Zusammen-
hangmit theoretischeriRechnungerzur Impulsdichteerteilurg der Elektronenempfindlicheln-
formationenzur chemischerymgelung desAnnihilationsortsgewinnt. Fur eine Versetzungn
GaAsbedeutetias,dassmanaufgrundder unterschiedlicheZahl nachsteiGallium- und Arsen-
atomeim Prinzip feststellenkann, auf welcherPositionin der Rekonstruktionsstrukir sich die
Leerstellebefindet.

Die dominanteEigenheitder gemesseneRositronenlebensdagpektren bestehtdarin, dass
manpraktischimmereinesehrlangeLebensdauedmponentanisst,die nur mit derExistenzvon
Leerstellenagglomeratém Verbindunggebrachiverdenkann.Um die experimentellerErgebnis-
seinterpretiererzu kdnnenwurdentheoretischdkechnungemit Dichtefunktionalmethden zur
StrukturangestelltDieseRechnungefandenEingangin die Bestimmungder Positronenlebens-
dauervon LeerstellenagglomerateBs konnteabgeleitetverden,dassesfir Si bestimmtemagi-
scheZahlenfir besonderstabileKonfigurationergibt. Fir GaAswurdenerstmalsRechnungen
zur Stabilitatvon LeerstellenclusterangestelltWahrendr Si eineempirischeRegel einestabile
ClustegroBevon4j+2emibt (j = 1,2,3...), erhaltmanfir GaAseinenClustervonV ,, mit mi-
nimalerEnegie. Der VergleichderexperimentellbestimmterPositronenlebensdatkommnente
derClustermit dentheoretiscrermitteltenWertenergibt einebefriedigenddJbereinstimmundiir
V,, in GaAsundV,, in Si. Allerdingsist nicht vollig auszuschlieRemjassauchClustegroRen
umV,, stabilsindunddamitdie experimentelld_ebensdaudrefern. Die Superzellrechnungesr-
laubtenAussagerbis zu Aggregatenvon 18 LeerstellenWesentlichgrof3ereAgglomerateverden
offenbarbeihdhererVerformungsgradegebildet,daPositronenlebensdaumeum 5000der600ps
auftratendiederAnnihilationanderinnerenOberflachalieserClusterzuzuordnersind.Voids mit
etwa 50nm Durchmessewurdensporadischm Transmissionselektronerkroskopgefunden.

AufgrundderWirksamieit alsflachePositronerdlle konnteim deformierterGaAsderGa, .-
Antisitegefunderundin der Korrelationmit ESR-Messungeitentifiziert werden.Untersuchun-
gendesAsg -Antisiteswurdenmit Infrarot-Absorptionsmessgen durchgefuhrt.

Die DichtedergenerierterPunktdefekterwurdefir eineReihevon verschiedene®eforma-
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tionsparametergemesserym InformationeniiberdenMechanismushrer Entstehungu gewin-
nen.SowurdederVerformungsgradjie Verformungsratajie Temperatuunddie Kompressions-
achsevariiert. Nebenden spektroskpisch@ Messungerwurde die Versetzungsstruktumittels
Transmissionselektronerkroskope studiert.Als ErgebnisdieserUntersuchungenargabsichein
konsistentesild Uber den Entstehungsmechanismusls dominierendeieerstellenund Zwi-
schengitteratombildenderProzessvurde dasHinterherziehervon SpriingenJog dragging) an
Schraubeversetzungeidentifiziert.Die Springeentsteheim WesentlicheralsFolgedesSchnei-
densvon Schraubeversetzungenm Zusammenhangit dentheoretischefRechnungererwies
sich, dassnicht langeKettenvon Leerstellenemittiert werden . KirzereKettenoderDivakanzen
sindthermischinstabilundkdénnenleicht ausheilenDie Bildung von stabilenLeerstellenclustern
stellt einenPrimarmechanismusar, der selbstbei Raumtemperatuwnmittelbaram Sprungohne
die Diffusionvon Leerstellerablauft(Abb. 7.1).Bei der Deformationstemperat@rweistsichdie
BildungundAnnihilationvonsolcherlLeerstellenclusteralsein Prozessm dynamischei®leich-
gewicht. In bisherigerModellenzur plastischerDeformationvon Metallenwurdeausschlief3lich
von der Bildung von Monovakanzerausggangen.Der Einbauvon Leerstellenin Agglomerate
stelltaberoffenbargenauso einenEnegiegewinn dar, wie die Inkorporationin denVersetzungs-
kern. Die Unterschieden der Zahl der generierterLeerstellenbei Variation der Deformations-
bedingungenassensich zurtckfuhrenauf eine Verschiebng desdynamischerGleichgevichts
zwischenBildung und Annihilation, auf die Anderungdes Anteils von Schraubeversetzunge
oderaufdie Beeinflussungler Dichte von leerstellenproduerenden SpriingenNebender Gene-
rationvon Leerstelledauft analogaucheine Produktionvon ZwischengitteratomeiberdasJog
dragging. Dieselnterstitial-Prozessavurdenindirekt UberAntisite Defektenachgwiesen,die in
Sekundarreaktionegebildetwerden.

Die Mdglichkeit der Untersuchungler Diffusion von Fremdatomeiin ihrer Wechseakirkung
mit Versetzungemnd intrinsischenPunktdefekterwurdefur denFall von Kupferund Schwefel
in GaAsdemonstriertDer Mechanismusger einheitlich alle beobachteteiffusionsphanome-
nein versetzungsreiche@aAserklarenkann,ist der Kick-outMechanismusinterNichtgleich-
gawichtsbedingungerDie Wechsealirkung zwischenFremdatomerstrukturellenPunktdefekten
und Liniendefektenfihrt zu komplexen Reaktionengie starkvom Temperaturrgime abhangen.
Aufgrund der Bildung von Punktdefektkmplexen, Mikrodefektenund Ausscheidungeim Zu-
sammenspiemit der hohenDiffusivitét von extrinsischenZwischengitteratomeéndernsich die
elektrischerkEigenschafteiin der Umgelung der Versetzungis zu Entfernungen/on mehreren
Mikrometern.Die Punktdefekthillaeum die Versetzungst nicht durcheine Cottrelwolke zu be-
schreibensonderrstellt eineNichtgleichg&ichtsatmospére dar, die mit der Ausscheidungshbil-
dungzusammenhangt.
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