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Abstract

The present work focuses on the distribution of neutral and electrically charged par-
ticles in plasma etch reactors under process conditions.

A detailed knowledge of the particle transport within the microstructures is required.
Up to now, only simulation models can shed light into these structures. Therefore
the purpose of this work is the development of simulation models for an efficient and
exact calculation of particle transport within microstructures.

The first part of this work presents the physical properties, the creation of plasma
species und their transport at very low pressure within etch reactors.

Reactions of particles with surfaces that leads to etching of substrates or deposition
of films, is analysed thereafter and practical application in etch reactors as well as
typical processes are presented.

For the virtual investigation of processes in the reactor, transport simulation meth-
ods for substances and energy as well as the current state of research in plasma
and topography simulations are sketched. Advantages and drawbacks of different
simulation techniques are analysed und special requirements of integrated plasma-
topography simulations identified. The main part of this work is a completely new
approach to model particle transport by analogy with the distribution of radiance in
virtual scenes. A general transport model is developed which describes the distribu-
tion of species in microstructures. By specialisation of the general transport model,
more detailed models for charged and neutral species are deduced thereafter. For ef-
ficient calculation of neutral species transport, the radiosity method is adopted from
the field of computer graphics and a completely new iterative calculation scheme is
developed for the calculation of ion fluxes.

The third part discusses the implementation of models, their integration into a
joined plasma-topography simulation software, and compares results of simulations
with performed experiments. Verification and calibration of simulated models is
argued by etch and deposition experiments done in different etch reactors. The
work closes with a conclusion about the results and refers to future prospects and

challenges of integrated plasma etch simulations.

plasma etch, simulation



Zusammenfassung

Die vorliegende Arbeit befasst sich mit der Ausbreitung von elektrisch neutralen
und geladenen Teilchenspezies in Plasmaétzreaktoren unter Prozessbedingungen.
Bis heute sind nur Simulationen in der Lage, detaillierte Erkenntnisse iiber den Spe-
ziestransport in Mikrostrukturen zu erlangen. Deshalb ist das Ziel dieser Arbeit die
Entwicklung von Simulationsmodellen, mit denen die Ausbreitung der Spezies im
Innern von Mikrostrukturen effizient und genau berechnet werden kann.Im ersten
Teil der Arbeit werden die physikalischen Eigenschaften, die Erzeugung des Plasmas
und der Transport von Spezies bei sehr niedrigem Druck im Reaktor betrachtet. Zur
virtuellen Untersuchung der Vorgéinge im Reaktor werden Mdoglichkeiten der Simu-
lation von Stoff- und Energiefliissen sowie der Stand der Technik auf dem Gebiet der
Plasma- und Topografiesimulation umrissen. Die Vor- und Nachteile verschiedener
Simulationstechniken werden analysiert und die besonderen Anforderungen an eine
integrierte Plasma-Topografiesimulation diskutiert.

Der Hauptteil der Arbeit ist ein vollkommen neuer Ansatz zur Modellierung der
Ausbreitung von Spezies, der seine Analogie in der Ausbreitung von Strahlung in
virtuellen Szenen hat. Darin wird ein allgemeines Transportmodell entwickelt, wel-
ches die Ausbreitung von Reaktanden in Mikrostrukturen und die zeitliche Evolution
von Profilen beschreibt.

Durch Spezialisierungen des Transportmodells werden im Anschluss detaillierte Mo-
delle fiir geladene und ungeladene Reaktanten hergeleitet. Das aus der Computergra-
fik bekannte Radiosity-Verfahren wird fiir die effiziente Berechnung des Transports
von neutralen Reaktanden adaptiert und eine génzlich neue Iterationsmethode zur
Berechnung von Ionenfliissen entwickelt.

Der abschliefende Teil befasst sich mit der Implementierung der Modelle in einer
integrierten Plasma-Topografie-Simulation und vergleicht die Simulationsergebnis-
se mit den durchgefiihrten Experimenten. Die Verifikation und Kalibrierung von
Simulationsmodellen wird mithilfe von Atz- und Depositionsexperimenten an ver-
schiedenen Reaktoren im Anschluss erldutert.

Die Arbeit schliekt mit einem Uberblick der gewonnenen Erkenntnisse und verweist
auf zukiinftige Perspektiven und Herausforderungen fiir eine integrierte Plasmaétz-

simulation.

Plasmadtzen, Simulation
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Zielstellung und Aufbau der Arbeit

Seit der Erfindung der integrierten Schaltung im Jahre 1949 durch Werner Jacobi
und unabhéngig davon durch Jack S. Kilby und Robert N. Noyce [1] durch vollzog
sich eine beispiellose Entwicklung der Halbleitertechnologie, die gepriagt war von
einer exponentiellen Entwicklung der Integrationsdichte und damit einer Miniaturi-
sierung von Bauelementen bis in Grofenordnungen von wenigen Nanometern. Die
Entwicklung der Integrationsdichte wurde bereits von Gordon Moore im Jahre 1965
zutreffend vorhergesagt.

Mit der Entwicklung und Integration mechanischer, optischer und biologischer Sys-
teme wurde diese Entwicklung in der Mikrosystemtechnik fortgefiihrt und bietet das
Potenzial fiir vollig neuartige Anwendungen im Mikro- und Nanometerbereich.

Zur Realisierung kleinster Strukturen auf Halbleitermaterialien spielt die Technolo-
gie der Oberflichenstrukturierung im Plasma eine zentrale Rolle. Die Technologie
des Plasmaétzens und der Deposition von diinnen Schichten im Plasma gestattet
die massenhafte Fertigung von Mikrosystemen und integrierten Schaltungen mit
kleinsten Strukturen. Die Weiterentwicklung der Technologie und der immer schnel-
leren Miniaturisierung erfordern das genaue Verstindnis der Prozesse im Inneren
von Plasmaétzsystemen.

In der vorliegenden Arbeit soll die und Simulation der wesentlichen Prozesse wihrend
des Plasmaitzens im Feinvakuum vorgestellt und eine neue Methode zur Simulation
von Transportprozessen reaktiver Spezies' in Mikrostrukturen entwickelt werden.
In den vergangenen Jahren wurden durch verschiedene Forschergruppen [2-4| grofse
Fortschritte in der Simulation von Plasmaétzprozessen erreicht. Die daraus hervor-
gegangene Software ldsst sich im Wesentlichen in Plasma-, Prozess- und Topogra-

fiesimulatoren klassifizieren. Wegen der Komplexitit der physikalischen Effekte und

IMit Spezies sind die unterschiedlichen Sorten von Atomen, Molekiilen, Tonen und Elektronen

gemeint, die in ihrer Gesamtheit das Plasma bilden.



chemischen Prozesse sind die meisten Ansétze jedoch entweder auf die Simulation
des makroskopischen Plasmas oder der mikroskopischen Topografie der Strukturen
beschrankt.

Im Rahmen des NanoPlasma?-Projektes, in dem diese Arbeit entstanden ist, wurde
durch unsere Forschungsgruppe am Fachgebiet Mikro- und Nanoelektrische Syste-
me unter Leitung von Prof. Ivo W. Rangelow ein integrierter Simulator entwickelt,
der die makroskopische Plasmasimulation mit der mikroskopischen Topografiesimu-
lation verbindet und somit die Ausfithrung virtueller Atzexperimente gestattet. Das
NanoPlasma-Projekt wurde aufgrund der vorangegangenen Forschungsarbeiten der
Arbeitsgruppe um Prof. Rangelow und den daraus entstandenen Diplomarbeiten
und Promotionsschriften [4] von der Européischen Union bewilligt und sehr erfolg-
reich abgeschlossen.

Der besondere Schwerpunkt dieser Arbeit ist die Entwicklung von genauen und
effizienten Verfahren zur Modellierung und der Simulation des Transportes der Re-
aktanden von ihrem Entstehungsort im Plasma zur Oberfliche der Probe und ins-
besondere im Innern der gedtzten Strukturen.

Der erste Teil dieser Dissertation stellt zunéchst die physikalischen und chemischen
Vorgénge und die daraus erwachsenden Probleme der Modellierung dar. In den Kapi-
teln 1 und 2 werden dafiir die Erzeugung sowie die physikalischen Eigenschaften von
Niederdruckplasmen zur Mikrostrukturierung und der Transport von Spezies an der
Randschicht des Plasmas umrissen. Anschliefsend sind in Kapitel 3 die Transportme-
chanismen erldutert, die den Fluss von Reaktanten innerhalb von Mikrostrukturen
bestimmen. Die Reaktion der Spezies aus dem Plasma an und mit den Atomen
der festen Probenoberfliche fithrt schlieRlich zum Atzen oder zur Deposition von
diinnen Schichten. Die stattfindenden Oberflichenreaktionen sind im Kapitel 4 mit
ihren typischen Anwendungen qualitativ dargestellt.

Im zweiten Teil der Dissertation wird zunichst ein allgemeiner Uberblick iiber die
Moglichkeiten der Simulation von Stoff- und Energiefliissen gegeben. In Kapitel 5
werden dariiber hinaus die Resultate anderer Forschergruppen vorgestellt und die
Vor- und Nachteile sowie die algorithmische Umsetzung verschiedener Simulations-

ansatze diskutiert.

2NanoPlasma — "Plasma etching for desired nano-feature shape and nanotexture: An advanced
reactor and simulation software for feedback-loop plasma control", finanziert durch die Européische

Kommission — Sixth framework programme (Projektnr 016424)



Im 6. Kapitel wird die Ahnlichkeit des Transportproblems von Spezies in verdiinnten
Gasen mit dem Beleuchtungsproblem von komplexen Szenen in der Computergra-
fik gezeigt. Aus der Analogie beider Probleme wird ein allgemeines Transportmo-
dell hergeleitet, welches eine grundlegend neue Herangehensweise an die Simulation
von Speziesfliissen in Mikrostrukturen darstellt. In den nachfolgenden Kapiteln 7
und 8 wird das allgemeine Transportmodell fiir den Transport von ungeladenen
Reaktanden und Ionen jeweils spezialisiert. Im 7. Kapitel wird aufserdem die Finite-
Elemente-Methode (FEM) zur effizienten Simulation des Neutralentransportes vor-
gestellt. Weil sich die FEM nicht zur Simulation des Transports von Ionen eignet,
wird im Kapitel 8 die ebenfalls neu entwickelte Methode der iterativen Vorwértsre-
flexion von Ionen vorgestellt.

Der letzte Teil der Arbeit geht auf die praktische Umsetzung der Modelle in Compu-
tersimulationen und die Verifikation durch Experimente von nanostrukturierenden
Atzprozessen ein. Im Kapitel 9 wird die im Rahmen der Forschungsarbeit entwickelte
Simulationssoftware dafiir kurz vorgestellt, und in Kapitel 10 sind die Experimente
und Prozeduren erldutert, die zur Parametrisierung der Simulation und der Verifi-
zierung von Simulationsergebnissen durchgefiihrt wurden.

Ein abschliefendes Kapitel fasst noch einmal kurz die Ergebnisse der Arbeit zusam-
men und liefert einen Ausblick auf die Schwerpunkte der zukiinftigen Weiterentwick-

lung der Simulation von Plasmaé&tzprozessen.






Kapitel 1
Plasma

Als Plasma bezeichnet man ein Gas, das géanzlich oder teilweise aus frei beweglichen
Ladungstriagern, wie Elektronen und Ionen, besteht [5|. Der Begriff wurde von Irvin
Langmuir (1928) eingefiihrt und wird in diesem Sinne auch als vierter Aggregatzu-
stand der Materie bezeichnet [6; 7]. Man schétzt, dass sich circa 99% der sichtbaren

Materie im Universum im Plasmazustand befindet.

1.1 Ubersicht verschiedener Plasmen

Der Plasmazustand wird in vielfiltigen technischen Anwendungen genutzt: In der
Beleuchtungstechnik werden Gasentladungslampen, unter anderem Energiesparlam-
pen, Leuchtstofflampen und Bogenlampen [8] verwendet, die Gase im Plasmazustand
enthalten. Plasmabildschirme dienen zur Bildwiedergabe [9].

In der Oberflichentechnik und Halbleitertechnologie wird Plasma zum Atzen und
zur plasmainduzierten Materialabscheidung (PECVD) [10] verwendet.

In der Beschichtungstechnik werden Funktionsschichten, wie z. B. Verspiegelungen
oder Anti-Haft-Schichten, aufgebracht. In der Werkstofftechnik werden Plasmen
zur Oberflichenmodifizierung (Aufrauen), zur plasmainduzierten Materialabschei-
dung (PECVD und Plasmapolymerisation), zur Oberflichenhirtung, Reinigung oder
Plasmaoxidation eingesetzt.

Zur Materialanalyse wird Plasma zum Aufschliefien von Probenmaterialien (Plasma-
veraschung) und in Messgeriten zum Spurennachweis von Metallen [7]| verwendet.

Beim Lichtbogen-Schweiffen und Plasmaschneiden wird die Leitfdhigkeit des ioni-

5



sierten Gases ausgenutzt [11].
In der Fusionsforschung befindet sich der Brennstoff in einem Fusionsexperiment mit

magnetischem Einschluss ebenfalls im Plasmazustand [12].

1.2 Eigenschaften

Ein Plasma ist im Normalfall ein Gemisch aus neutralen und positiv sowie negativ
geladenen Teilchen. In speziellen Fallen vollstindig ionisierter Plasmen liegen auch
nur geladene Teilchen, Elektronen und Ionen und/oder geladene Molekiile vor.
Charakteristisch fiir Plasmen ist ihr typisches Leuchten, das durch Strahlungsemis-
sion angeregter Gasatome, Ionen oder Molekiile verursacht wird [8].

Ein Plasma wird charakterisiert durch die vorhandenen Spezies (Elektronen, posi-
tive und negative ITonen, neutrale Atome, neutrale und geladene Molekiile), deren
Dichten und Temperaturen (die nicht gleich sein miissen) und rdumliche Struktur,
insbesondere Ladung und Strome bzw. elektrische und magnetische Felder.
Plasmen sind normalerweise quasineutral, ddie Netto-Ladungsdichte ist sehr klein
im Vergleich zur Elektronendichte, bzw. die Differenz aus den Ladungen der negativ
und positiv geladenen Teilchensorten ist naherungsweise Null [6]. Ausnahmen be-
schrénken sich auf Regionen von der Grofe der Debye-Lange und der Randschicht [6]
des Plasmas. Durch das Vorhandensein freier Ladungen lisst es sich jedoch durch
elektrische und magnetische Felder beeinflussen und ist somit leitfahig, jedoch nach
aufen hin neutral [6; 8; 13|.

Das Verhiltnis zwischen Tonenmasse und Elektronenmasse ist grofs, mindestens 1836
(bei einem Wasserstoffplasma). Viele Eigenschaften von Plasmen lassen sich daraus

ableiten.

1.2.1 Temperatur und Dichte

Weil sich die Plasmadichte in technischen Plasmen durch verschiedene Verlustmecha-
nismen, wie Rekombination, Abstrahlung elektromagnetischer Strahlung, Diffusion
von Ladungstriagern aus dem Plasmakorper hin zu Umgebungswidnden und Wandre-
aktionen verringert, ist eine sténdige Zufuhr von Energie aus einer externen Quelle
notig, um das Plasma im Gleichgewichtszustand zu halten [8].

Die Ladungstriger im Plasma sind fast ausschlieklich Elektronen und die positiven
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Abbildung 1.1 Elektronendichte fiir verschiedene Plasmen in Abhdngigkeit von der

Elektronentemperatur in eV. eingezeichnet sind die Debye-Lingen. (Bild entnommen

aus [8])

Ionen des eingeleiteten Gases. Die Energie, die ins Plasma eingeleitet wird, wird als

mechanische Arbeit W = ey Fx mit x = %at2 an den Ladungstrigern verrichtet. Weil

die Beschleunigung a = egF/m eines einfach geladenen Teilchens umgekehrt pro-

portional zu dessen Masse ist, wird die Energie fast ausschlieklich an die Elektronen

tibertragen Gl. (1.1) [8]:

(eoEt)?
2m

W =

(1.1)

Nimmt man eine Maxwell-Boltzmann-Geschwindigkeitsverteilung der Teilchen an, so
erhélt man deren mittlere Geschwindigkeit nach GL. (2.7). Die Stromdichte j = pv/4,
mit p der Dichte der Ladungstriger, ist fiir die Elektronen wegen ihrer viel geringeren
Masse im Vergleich zu den Ionen um etwa drei Grofenordnungen héher als die der

Tonen.



1.2.2 Heille und kalte Plasmen

Plasmen bei einem Gasdruck von weniger als circa 10* Pa (Niederdruckplasmen),
befinden sich nicht mehr im thermodynamischen Gleichgewicht. Ionen und Elektro-
nen besitzen stark unterschiedliche Temperaturen, weil wegen der grofsen mittleren
Weglinge der Energietransfer zwischen Elektronen und Tonen praktisch vernachlés-
sighar ist. [8]. In einem Atzreaktor liegt die mittlere Energie der Elektronen bei
mehr als 2eV, was umgerechnet einer Temperatur von mehr als 20 000K entspricht.
Die Temperatur der Tonen steigt hingegen nur wenig iiber die Gastemperatur (ather-
misches Plasma) mit einer mittleren Energie von nur circa 0,05eV. Man spricht hier
von einem kalten Plasma. Die Plasmadichte eines kalten Plasmas liegt bei etwa
10%...10" cm ™3 [8; 14].

Bei hoheren Driicken erhoht sich die Stofsizahl der Teilchen im Plasma quadratisch
zur Druckidnderung und es kommt zu einem effektiverem Energietransfer von den
Elektronen zu Ionen und neutralen Teilchen. In diesem Falle wird das Plasma "hei-
fier” und man spricht von einem thermischen Plasma. Das Ergebnis ist ein Plasma,
das sich im thermodynamischen Gleichgewicht befindet, in dem also alle Teilchen

annihernd die gleiche Energieverteilung besitzen [13].

1.2.3 Plasmafrequenz

In einem Plasma herrscht im Allgemeinen immer Elektroneutralitit, die Anzahl von
Elektronen und Ionenladungen ist gleich. Ist das Plasma einem elektrischen Feld
ausgesetzt, flielst jedoch wegen der Beweglichkeit der Ladungstrager ein Strom ge-
mifk dem Ohmschen Gesetz. Bei niedrigen Frequenzen verhilt sich das Plasma wie
ein elektrischer Leiter. Bei hoheren Frequenzen bewegen sich die Ionen und Elektro-
nen aufgrund ihrer unterschiedlichen trigen Massen unabhéngig voneinander und
es kommt zu einer Ladungstrennung. Dadurch entstehen im Inneren des Plasmas
starke elektrische Felder und es kommt zu elektrischen Schwingungen. Bei noch ho-
heren Frequenzen koénnen die Ionen den periodischen Richtungséinderungen des Fel-
des nicht mehr folgen und bilden nur noch einen Hintergrund positiver Ladungen,
wiahrend die Elektronen unter dem Einfluss des elektrischen Wechselfeldes schwin-
gen [6; 8§].

Die Plasmafrequenz ergibt sich aus dem zweiten newtonschen Gesetz, wenn man die

Bewegung eines Elektrons im Feld der als ruhend angenommenen Ionen betrachtet.



Aus Symmetriegriinden und zur Vereinfachung wird ein Plasma mit einfach gelade-
nen lonen und die Bewegung der Elektronen in einer Raumdimension angenommen.
Das Feld der Tonen erhilt man aus dem Gaufsschen Gesetz mit der Elektronen-
dichte n, = n;, der Ladungsdichte p = egn. und der eindimensionalen Divergenz

div E = dE/dx = p/€yecqs- Durch Integration erhélt man

€07l
E(z) = o EO:E. (1.2)

Die Bewegungsgleichung der Elektronen lautet demnach

F E 2,
== 0 Glle (1.3)

me me €0€Gase

Gl. (1.3) ist die Gleichung einer harmonischen Schwingung mit der Eigenfrequenz

2
I (1.4)
€0€gTMe

Diese Frequenz wp wird Plasmafrequenz genannt und ist nur von von der Elektro-

nendichte n. abhéngig.

1.2.4 Debyelange

In Gemischen freier Ladungstriger, wie es in Plasmen oder Elektrolyten der Fall
ist, unterliegen die Ladungstriger der elektrostatischen oder Coloumbkraft. Da sich
gleiche Ladungen abstofien und entgegengesetzte anziehen, bildet sich eine gewis-
se Nahordnung aus, in der die positiven Ladungstriger vorzugsweise von negativen
umgeben sind und umgekehrt. Dies fiihrt zu einer Abschirmung von Ladungen, wie
es in Abb. 1.2 durch die Kreise angedeutet ist. Die Elektroneutralitit bleibt dabei
gewahrt. Im Gegensatz zum lonengitter konnen sich die Ladungstréger jedoch nicht
vollkommen regelmifig anordnen, weil die neutralen Gasmolekiile als Dielektrikum
wirken und die elektrostatische Wechselwirkung abschwichen. Die Ladungstriger
unterliegen auflerdem einer starken thermischen Bewegung. Im zeitlichen Mittel be-
finden sich jedoch positive Ionen in einer Wolke aus Elektronen. Diese Modellvor-
stellung findet sich in der Debye-Hiickel-Theorie wieder [15; 16].

Als Debyeldnge A\p (nach Peter Debye) bezeichnet man die charakteristische Lénge,
auf welcher das Potential eines elektrischen Feldes in einem Gemisch von Ladungs-

triagern unterschiedlicher Polaritéit auf das 1/e-fache abfillt. In kalten Plasmen, bei
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Abbildung 1.2 Nahordnung von Ionen und Elektronen im Plasma

denen die Debyeldnge durch die mittlere Energie der Elektronen bestimmt wird, gilt

GQkBTe
Ap = . 1.5
b \/ neel (15)

Die typischen Debyelédngen verschiedener Plasmen sind in Abb. 1.1 gezeigt. Wenn

niherungsweise

man von einem Plasma im engeren Sinne spricht, so ist Debyeldnge klein gegeniiber
den Abmessungen und die Anzahl von Teilchen in einer Kugel mit Radius gleich der

Debyelénge ist grofs, so dass die statistische Betrachtung Giiltigkeit besitzt [13].

1.2.5 Plasmapotential

Um die Energie der Tonen in Prozessplasmen zu ermitteln, ist es notig, das elektrische
Potenzial des Plasmas Vp gegeniiber der im Normalfall geerdeten Reaktorwandung
zu kennen.

Wie stark sich das Plasma auflidt, hingt entscheidend von der Elektronentempe-
ratur und den geometrischen Verhéltnissen, insbesondere von der Fliche der Elek-
troden und Reaktorwandungen ab. Ist die Fliche der aktiven Elektrode klein im
Vergleich zur geerdeten Elektrode, so ist auch das Plasmapotenzial entsprechend
niedrig (10 — 50 V). Wenn die Fliche der aktiven Elektrode jedoch vergleichbar
mit den geerdeten Flichen im Reaktor ist, so kann das Plasmapotenzial bis zur
Amplitude der angelegten RF-Spannung anwachsen [17|. Die direkte Messung des
Plasmapotenzials ist schwierig, kann aber mithilfe einer Langmuirsonde im Plasma

durchgefiihrt werden.
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Fiir Gase, bei denen der negative Ladungsstrom fast ausschlieflich durch Elektronen
verursacht wird, erhélt man eine Schitzung des Plasmapotenzials aus der Messung
der DC-Bias-Spannung Vpe und der Amplitude der angelegten RF-Spannung Vip.
Das Plasmapotenzial ist nach [17] ndherungsweise

Ve = =(|Ver| — |Vbel), (1.6)

DO |

wobei Vir die Amplitude der angelegten RF-Spannung bezeichnet und Vp¢ negativ
ist.

Der schematisierte Verlauf des Plasmapotenzials ist in Abb. 1.3 dargestellt.

Das Plasmapotenzial kann durch verschiedene Parameter beeinflusst werden. Wenn
die Periode der Anregungsfreqenz geringer als die Durchgangszeit der Ionen durch
die Randschicht ist (s. Abschnitt 1.2.7), so konnen genug positive Ionen das Plas-
ma wihrend der negativen Halbwelle verlassen und die DC-Spannung ganz oder
teilweise kompensieren [18]. Nach Gl. (1.6) steigt dadurch das Plasmapotenzial un-
abhéngig vom Verhiltnis der Elektrodenflichen an. Das Plasmapotenzial kann durch
den Kontakt mit einer weiteren Elektrode mit positivem Potenzial beeinflusst wer-
den. Fiir Plasmen, in denen die negativen Ladungstriager vorwiegend Elektronen
sind, folgt das Plasmapotenzial dem positivstem Potential, mit dem das Plasma
in Kontakt kommt [17]. In [19] wurde gezeigt, dass — wenn die Elektronen eine
Maxwell-Boltzmann Verteilung besitzen — Plasma- und Schwebepotenzial (s. Ab-
schnitt 1.2.6) um einen festen Wert 7, /e, differieren. Die eingebrachte Leistung, die
sich auf die Elektronentemperatur auswirkt, hat somit ebenfalls Auswirkung auf die

Potenzialverteilung.

1.2.6 Schwebepotenzial

Bringt man eine isolierte Probe mit dem Plasma in Beriihrung, so ist der Strom
aus Elektronen wegen ihrer weitaus hoheren Beweglichkeit zunéchst grofer als der
Strom der Ionen. Die Probe lddt sich daher gegeniiber dem Plasma negativ auf,
was zu einer Abstofsung weiterer Elektronen fiihrt. Wegen der negativen Aufladung
werden positive lonen aus dem Plasma zur Probe hin beschleunigt. Ein stationérer
Zustand stellt sich ein, wenn Tonenstrom und der Elektronenstrom gleich grofs sind.
Das Potenzial, auf dem sich die Probe dann befindet, heilt Schwebepotenzial (engl.
floating potential) V [8; 18].
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Abbildung 1.3 Raumliche Verteilung des zeitlich gemittelten Potenzials in einem
kapazitiv angeregten Plasma. Die Kathode (links) wird durch einen RF Generator an-
geregt. Fin Kondensator verhindert das Abflieflen eines Gleichstromes. Die geerdeten
Reaktorwdnde sind durch die (gréfiere) rechte Elektrode schematisch dargestellt. Das
negativste Potenzial, bezogen auf die geerdeten Reaktorwdnde, besitzt die Kathode, das
positivste das Plasma. Der grifite Potenzialunterschied bildet sich zwischen Plasma und
Kathode aus, wdhrend der Potentialunterschied zwischen Plasma und Reaktorwdinden
sehr viel geringer ist (nach J.W.Coburn [17]).

1.2.7 Randschicht

Die Randschicht ist ein lokales elektrisches Feld, welches das Plasma von den umge-
benden Reaktorwidnden und Elektroden abgrenzt. Sie sorgt dafiir, dass die Elektro-
nen im Plasma verbleiben. Nur Elektronen, deren kinetische Energie ausreicht, um
den Potentialunterschied der Randschicht zu iiberwinden, konnen das Plasma ver-
lassen. Die positiven Ionen werden durch den Potentialunterschied aus dem Plasma
heraus beschleunigt [6].

Die Erforschung der Randschichtphédnomene ist eines der &ltesten und wichtigsten
Probleme in der Plasmaphysik, weil die Interaktionen von Plasmen und Oberflichen

in vielen Anwendungen eine zentrale Rolle spielen.
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Es wurden viele Modelle zur Charakterisierung entwickelt, die von einfachen ana-
lytischen Néherungen wie dem Langmuir-Child-Gesetz [20] bis hin zu komplexen
kinematischen Simulationen reichen [21].
Ein weit verbreitetes und in vielen Fillen ausreichendes Modell, das die Potenzi-
alverteilung V' (z) in einer ebenen Randschicht in Abhéngigkeit vom Abstand zur
Wandung (siehe [22]|) beschreibt, soll hier kurz vorgestellt werden.
Vereinfachend soll angenommen werden, das die Randschicht keinen zeitlichen Ver-
anderungen unterliegt und kein magnetisches Feld lings der Wandung existiert. Es
kann somit eine eindimensionale, zeitunabhingige Betrachtung der Vorgange durch-
gefiihrt werden.
Fiir die Reaktorwandung oder die Elektrode wird angenommen, dass sie sich auf
einem Wandpotenzial V' (0) = Vjy befindet. Das Plasma sei quasineutral und fiir
einen weit entfernten Punkt im Innern des Plasmas sei das Potenzial V(z > A\p) =
Vp := 0V. Die Dichte der Elektronen und positiven lonen ist in diesem Falle gleich
ne = ny = ng. Zwischen Plasma und Wandung gibt es einen Punkt x=D (bei eindi-
mensionaler Betrachtung), bei dem das Plasma vom quasineutralen Zustand in den
nichtneutralen Zustand iibergeht. Ein schematischer Verlauf des Potentials in der
Randschicht ist in Abb. 1.4 dargestellt.
Weiterhin soll die Temperatur der Ionen vernachléssigbar im Vergleich zur Elektro-
nentemperatur sein und es sollen keine Stofse der Teilchen im der Randschicht statt-
finden, d. h. die Randschicht soll quellen- und senkenfrei sein. Aus dieser Annahme
kann sofort geschlussfolgert werden, dass die Ionendichte der Kontinuitétsgleichung
Gl (1.7) geniigt

ni(z) = nom. (1.7)
Darin sind ug, u(z) die Geschwindigkeit der Ionen bei Eintritt in die Randschicht,
bzw im Abstand x von der Wandung. ng ist die Ionendichte an der Grenze von
Plasma und Randschicht. Weil angenommen wurde, dass die [onen relativ kalt sind
(kaltes Plasma), bilden sie einen nidherungsweise monoenergetischen Strom durch
die Randschicht. Damit die Ionen die Randschicht {iberhaupt durchqueren kénnen,

miissen sie an der Grenze zum Plasma mindestens Schallgeschwindigkeit ¢, besitzen

[keTe
s = . 1.8

(sog. Bohmkriterium)
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Abbildung 1.4 In der Randschicht verliert das Plasma seine Quasineutralitat. Elek-
tronen missen zum Verlassen des Plasmas die Potentialbarriere der Randschicht iber-
winden. Positive Ionen werden beim Durchqueren der Randschicht zur Wand/Elektrode

beschleunigt.

Weil die Randschicht als kollisionsfrei angenommen wird, gilt die Erhaltungsglei-

chung Gl. (1.9) der Energie fiir die Tonen
mru(z)? = mpui — 2e0V (). (1.9)

Aus der Kontinuititsgleichung Gl. (1.7) und der Energieerhaltungsgleichung Gl. (1.9)
folgt die ortsabhingige Tonendichte in der Randschicht zu
n(x) = —1 e (1.10)

qug

Die Ionengeschwindigkeit ergibt sich zu

u(z) = \/ug — M. (1.11)

mr

Nimmt man weiterhin an, dass sich die Elektronen untereinander im thermischen

Gleichgewicht befinden, dann geniigt die Elektronendichte im Plasma der Boltzmann-
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Statistik
_eV(z)
ne =nge *raTe (1.12)

Das Potential muss die Poissongleichung Gl. (1.13) erfiillen.

d*V 1 _eV(@)
=Ly —ng) = - — e (1.13)
dx? €0 €0 1 — 2e0V(@)

mlug

Zur Vereinfachung kann man die Gleichungen durch folgende Transformationen di-

mensionslos machen

eV ()
= — 1.14
n T, (1.14)
xr x
- r__r 1.15
¢ ¥ — (1.15)
eokpTe
M = D00 (1.16)

Cs V k:BTemI
wobei 1 fiir das dimensionslose Potential mit umgekehrten Vorzeichen steht, ( ist der

Abstand von der Elektrode in Vielfachen der Debyeldnge und M ist die Machzahl.
Die Poissongleichung Gl. (1.13) l&sst sich somit schreiben als

5°n 1 _
i \irzae ¢ (L.17)

Der erste Term der rechten Seite entspricht der dimensionslosen Ionendichte und der
zweite Term der Elektronendichte. Als Randbedingungen gelten 1(0) = 7, an der
Elektrode und 7(¢ — oo) = 0 im Plasma. Die Kontinuitétsgleichung Gl. (1.7) und
die Energieerhaltungsgleichung Gl. (1.9) kénnen ebenfalls mit den dimensionslosen

Grofsen umgeschrieben werden zu

o M2+ 2 .
und
Vio — /M2t 2. (1.19)

Damit das Bohm-Kriterium erfiillt ist, muss M > 1 sein. Mithilfe von GI. (1.19) und
GL. (1.18) lassen sich die Tonendichte und -energie in der Randschicht bestimmen,
wenn das dimensionslose Potential 7 bekannt ist. Leider existiert fiir Gl. (1.18) keine

analytische Losung, so dass numerische Losungsverfahren oder Ndherungslosungen
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verwendet werden miissen. Eine analytische Approximation ist das Raumladungsge-
setz (Langmuir-Child-Gesetz), welches das Potential in der Randschicht beschreibt.
Mit den Vereinfachungen in [23] und den Potenzialen 7(0) = n,, und n(d) = 0 ergibt
sich als Losung
o0 :{ BV -0 ¢<d .
0, (>d

und fiir die Dicke der Randschicht

d= % ("—“’)3 VM. (1.21)

1.3 Erzeugung von Plasmen fiir Oberflichenprozes-

se

Die bahnbrechenden Fortschritte in der Strukturierung von Materialien in der Mikro-
elektronik und Mikrosystemtechnik wiren ohne die Technologie des Plasmadtzens
unmoglich gewesen.

Plasmen, wie sie in der Mikrostrukturierung von Halbleitern und zum Bearbeiten
von Oberflichen verwendet werden, sind Niederdruckplasmen, die im Vakuum ei-
nes Atzreaktors erzeugt werden. Ja nach Anwendungszweck existieren verschiedene
Prinzipien zur Erzeugung des Plasmas im Reaktor.

Entscheidend fiir die Durchfithrung von Oberflichenprozessen ist neben den Reak-
tanten, die im Plasma gebildet werden, auch die kinetische Energie der Ionen beim
Auftreffen auf die Substratoberfliche. Ionen erhalten ihre Bewegungsenergie durch
elektrische Felder, die durch Potenzialunterschiede zwischen Plasma und Probe ent-
stehen.

Plasmareaktoren zum Atzen von Materialien bestehen im wesentlichen aus einer Va-
kuumkammer, in die die Prozessgase bei einem sehr niedrigen Druck von wenigen
Millitorr! eingeleitet werden. Durch eine Hochfrequenz- oder elektrodenlose Mikro-
wellenentladung wird das Prozessgas ionisiert und somit ein hochreaktives Plasma
erzeugt. Die Anregung des Plasmas erfolgt in gebréduchlichen Reaktoren entweder

induktiv oder kapazitiv [25].

!Die SI-Einheit fiir den Druck ist Pascal (Pa). In der Mikrosystemtechnik wird der Druck bei
Plasmaprozessen héufig in Millitorr (mTorr) angegeben. Es gilt 1 Pa ~ 7,5 mTorr [24]
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1.3.1 Kapazitive Anregung im Parallelplattenreaktor (CCP)

Ein typischer Parallelplattenreaktor zum reaktiven Ionenétzen besteht aus einer zy-
lindrischen Vakuumkammer, in der sich die zu dtzende Probe auf einer Elektrode
am Boden der Vakuumkammer befindet (Abb. 1.5). Die Probe ist vom Rest der Va-
kuumkammer elektrisch isoliert. Die Kammer selbst hat Massepotenzial [8; 17].
Das Atzgas stromt durch kleine Offnungen im oberen Teil der Reaktorkammer ein
und verlasst die Kammer gemeinsam mit den Reaktionsprodukten unten durch ein
Vakuumpumpsystem. Dabei wird ein Druck von einigen wenigen bis zu einigen hun-
dert Millitorr in der Kammer aufrechterhalten.

Das Plasma wird durch das Anlegen eines starken elektrischen Feldes im Radiofre-
genzbereich (typisch 13.56 MHz) geziindet. Dabei wird eine Leistung von einigen
hundert Watt in das Plasma eingebracht [8; 26]. Die Oszillation des elektrischen
Feldes fithrt zur Ionisierung des Atzgases (vgl. Abschn. 1.2.3). Die beweglicheren
Elektronen folgen dem elektrischen Feld und erreichen die Reaktorwéinde und die
Probenoberfliche, wihrend die Bewegung der schwereren Tonen durch das elektrische
Wechselfeld nahezu unbeeinflusst bleibt. An den geerdeten Reaktorwinden fliefen
die Elektronen ab und werden an der isolierten Probe akkumuliert. Die Probe erhélt
dadurch ein negatives Potenzial von bis zu einigen hundert Volt gegeniiber dem Plas-
ma, welches sich durch den Verlust von Elektronen auf das Plasmapotential aufladt.
Daraus resultiert ein starkes elektrisches Feld zwischen dem Plasma und der Pro-
benoberfliche, was zu einer Beschleunigung der Ionen zur Probenoberfliche fiihrt.
Die Ionen reagieren chemisch mit der Materialoberfliche oder l6sen Oberflichena-
tome durch Transfer ihrer kinetischen Energie aus dem Material heraus (Sputtern,
vgl. Abschn. 4.1) [20]. Weil die Ionen vertikal stark beschleunigt werden, kann beim
reaktiven Ionenéitzen eine sehr hohe Anisotrophie erzielt werden. Prozessparameter
wie Druck und RF-Leistung beeinflussen die Anisotropie mafgeblich [8].

Das reaktive Tonenétzen findet typischerweise bei einem Druck von 5—150 mathrmmT orr
statt und einer RF-Leistung von einigen hundert bis wenigen tausend Watt. Unter
diesen Umstéinden liegt die Plasmadichte in der GroRenordnung von 10%. .. 10 em ™3 [25;
26] und die Energie der auftreffenden Ionen bei 30 — 1000V [20; 25]. Ein weiteres
Verfahren, welches sich in Parallelplattenreaktoren durchfiithren ldsst, ist das Plas-
madtzen (PE), bei dem sich die Proben auf einer geerdeten Elektrode befinden.
Beim Plasmaidtzen erfahren die Ionen deshalb nur eine geringe Beschleunigung zur

Probenoberfliche hin, so dass die Atzreaktion meist isotrop ist [17; 20].
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Abbildung 1.5 Parallelplattenreaktor. Durch kapazitive Anrequng wird das Plasma

zwischen den Elektroden erzeugt. Positive Ionen (hier beispielhaft einfach geladene
Fluorionen) werden durch die Randschicht auf die negativ geladene angeregte Elektro-
de beschleunigt. Die Prozessgase werden oben durch kleine Offnungen eingeleitet und
zusammen mit den Reaktionsprodukten unten durch ein Pumpsystem aus dem Reaktor

entfernt.

Typische RIE-Prozesse

Reaktives Tonendtzen ist das Standardverfahren fiir viele Anwendungen. Bedingt
durch die hohe Energie der auftreffenden Ionen kénnen stark anisotrope Profile ge-
atzt werden.

Anwendung findet dieses Verfahren z.B. beim Atzen von freistehenden Balken [27]
und dem Atzen von Glisern fiir mikrofluidische Anwendungen. Ein typisches Ver-
fahren, bei dem das reaktive Ionenédtzen zur Anwendung kommt, ist der SCREAM-

Prozess?® [27]. Mit dem Verfahren kénnen durch die Kombination iiberwiegend aniso-

2SCREAM - Single—crystal reactive etching and metallization
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troper Trockenétzprozesse (RIE) und isotroper Trockenétzschritte mit nur einer pho-
tolitographischen Maske komplexe dreidimensionale Strukturen mit hohem Aspekt-
verhéltnis erzeugt werden [28]. Abb. 1.6 stellt den Prozessablauf dar, bei dem die

Waferorientierung ohne Bedeutung ist. Nach der Strukturierung einer SiOs-Schicht,

a) b)  sio. \\ c)

L-B 1 /

e) Draufsicht MetaII|S|erung

Ve

Abbildung 1.6 SCREAM Prozess (Technologieablauf) (reproduziert aus [28])

die im PECVD Verfahren aufgebracht wird und als Maskierung fiir den ersten Tro-
ckenétzschritt dient, wird dieser als RIE-Prozess z. B. mit den Gasen Bortrichlorid
und Chlor ausgefiihrt (Abb. 1.6 a)). Die Atztiefen betragen bis zu 4-20 ym bei einem
Aspektverhiltnis von 1:20. Nach einem weiteren CVD-Schritt, der eine Oxidschicht
auf der Struktur aufbringt (Abb.1.6b)) und einem anisotropen RIE-Atzschritt mit
CF, verbleiben nur die passivierten Seitenwinde (Abb.1.6c¢)). Im letzten Schritt
wird der Boden mit SFg isotrop geétzt (Abb. 1.6 d)), bis eine freistehende teilbeweg-
liche Balkenstruktur tibrig bleibt (Ansicht von oben Abb.1.6e)). Durch Sputtern
wird anschlieffend eine Metallisierung aufgebracht, so dass die Struktur als Basis fiir
Sensoren und Aktoren genutzt werden kann (Abb.1.6f)) [28].

1.3.2 Induktiv angeregtes Plasma (ICP)

Der Bedarf an grofsflichigen Plasmaquellen mit hoher Plasmadichte fiir die plas-
maunterstiitzten Produktionsprozesse in der Halbleiterindustrie fiihrte Mitte der

1980iger Jahre zu einem neuerlichen Interesse an induktiv gekoppelten Plasmen
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(ICP). Die Vorteile von induktiv gekoppelten Plasmen sind ihre hohe Uniformitat
iiber Durchmesser von mehr als 20 cm, niedrige und steuerbare Ionenenergien bei
gleichzeitig hohen Plasmadichten sowie eine vernachlidssighbare Kontamination durch
das Absputtern von Reaktorwéinden|29)].

Beim konventionellen RIE sind Ionendichte im Plasma und Ionenenergie gekoppel-
te Parameter und die Ionenenergie héingt von der eingekoppelten Leistung und vom
Druck ab. In induktiv angeregten Plasmen wird hingegen das elektrische Wechselfeld
zur Tonisierung des Gases und zur Aufrechterhaltung der Plasmaentladung durch In-
duktion aus dem Magnetfeld einer Spule erzeugt [30].

In ICP-Reaktoren befindet sich eine Spule normalerweise aufserhalb um eine zylindri-
sche Plasmakammer, durch die das Atzgas mithilfe eines leistungsfihigen Vakuum-
pumpsystems hindurchgeleitet wird (Abb. 1.7). Durch Anlegen einer starken Wech-
selspannung im Radiofrequenzbereich (typisch 13,56 MHz) entsteht im Innern der
Plasmakammer ein starkes zeitlich verdnderliches magnetisches Feld. Durch Induk-
tion wird ein elektrisches Feld im Innern der Plasmakammer hervorgerufen, welches

das eingeleitete Gas ionisiert [20]. Im Gegensatz zu Parallelplattenreaktoren sind

Abbildung 1.7 Prinzip eines induktiv angeregten Plasmareaktors
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die elektrischen Feldlinen geschlossen (Abb.1.8), d.h. es entsteht ein elektrisches
Wirbelfeld mit lokalen Wirbeldichte

0B
EF=—— 1.22
rot 5 (1.22)

Die konkrete Berechnung des elektrischen Feldes ist im Allgemeinen nur numerisch

Abbildung 1.8 Plasmaanregung in einem induktiv angeregtem Plasma (ICP). Das
magnetische Wechselfeld der Spule ruft ein elektrisches Wirbelfeld im Plasma hervor.

durch aufwiindige Simulation (vgl. Abschnitt 5.1.2) moglich.

Um die Energie der auf die Probe auftreffenden ITonen zu steuern, wird die Probe auf
einer Elektrode platziert, die mit einer Wechselspannung im Radiofrequenzbereich
betrieben wird. Mit jeder positiven Halbwelle werden Elektronen aus dem Plasma
zur Probe hin beschleunigt, wodurch diese auf ein negatives Potential aufgeladen
wird. Das Potenzial der Probe wird als DC-Bias Vpc bezeichnet. Ionen aus dem
Plasma werden somit durch das elektrische Feld, welches sich aus der Uberlagerung
aus DC-Bias, Amplitude der angelegten RF-Spannung und dem Schwebepotenzial
ergibt, zur Probe hin beschleunigt. Die Energie der Ionen ldsst sich somit unabhén-
gig von der Plasmadichte (Tonenstromdichte) steuern [8; 20).

Die typische Plasmadichte in induktiv angeregten Plasmen liegt bei 101 ... 10" cm 3

und ist damit um circa zwei Grofenordnungen héher als in Parallelplattenreaktoren.
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Die Grenze fiir eine effiziente induktive Plasmaanregung liegt bei etwa 103 cm ™3 [20].
Die Plasmadichte steigt in den meisten Fillen linear mit der eingekoppelten Leistung
bis hin zu Leistungswerten von 2000 W [31; 32|.

Elektronentemperatur

Durch mehrere Gruppen [33; 34] wurden umfangreiche Messungen zur Temperatur
der Elektronen verschiedener Gase im induktiv angeregtem Plasma durchgefiihrt.

In [33] wurde die mittlere kinetische Energie der Elektronen in einem induktiv ange-
regten Cl-Ar-Plasma bei ICP Leistungen von 250 bis 800 W und 18 mTorr Druck im
Bereich von 3 bis 7eV bestimmt. Das entspricht der Temperatur eines idealen Ga-
ses von etwa = 20000 ...50000 K. Die kinetische Gastemperatur des Plasmas blieb
jedoch im Bereich von 300 bis ~ 1000 K fiir hohen Argonanteil und bis ~ 2500 K

fiir hohen Chloranteil am Gasgemisch vergleichsweise niedrig.

DC-Bias

Bedingt durch die Bauweise von ICP Reaktoren und die Trennung von Plasma-
anregung und Probenanregung (Abb.1.7) ldsst sich die DC-Bias-Spannung durch
Variation der Elektrodenanregung weitgehend unabhingig von der ICP Leistung

einstellen.

Typische ICP-Prozesse

Wegen der hohen Plasmadichte und der Méglichkeit, die Energie der Tonen in weiten
Bereichen und unabhéngig von der ins Plasma eingebrachten Energie zu steuern, er-
geben sich vielfiltige Einsatzmoglichkeiten von ICP-Reaktoren. Die meisten Prozesse
finden in ICP-Reaktoren bei Driicken von 1...100mTorr statt. Es konnen jedoch
auch Driicke von bis zu 500 mTorr realisiert werden [25]|. Typische Atzprozesse in
ICP-Reaktoren sind

e anisotropes Atzen von Silizium fiir MEMS Anwendungen mit hohen Atzraten,
e Atzen von SiO, mit hohen Atzraten,
o Atzen von III-V-Halbleitern mit geringer Schidigung der Kristallstruktur [31],

e Sputteritzen von Gold und Platin.
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Dariiber hinaus lassen sich ICP-Reaktoren auch zur plasmaunterstiitzten chemischen
Deposition von diinnen Schichten (PECVD) verwenden. Dabei werden Ionen mit
geringer Energie zur Abscheidung verwendet. Der Druck im Reaktor liegt bei der
Filmdeposition bei 1...10mTorr. Typische Depositionsprozesse in [CP-Reaktoren
sind [25]

e Niedertemperatur Abscheidung fiir die Lift-Off-Technologie,

e Niedertemperatur Abscheidung von hochqualitativem SiO,

e Niedertemperatur Abscheidung von polykristallinem Silizium,

e Abscheidung von CF, Filmen zur Oberflichenpassivierung von Si.

Weil die Temperatur fiir den Ablauf der Oberflichenreaktionen eine wichtige Rolle
spielt, wird die Substratelektrode in solchen Reaktoren mittels Kiihl- oder Heizsys-

temen auf einer definierten Temperatur gehalten [35].
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Kapitel 2

Physikalische Eigenschaften von

(zasen 1m Hochvakuum

Die kinetische Gastheorie ist ein Teilgebiet der statistischen Mechanik und erklirt
die Gasgesetze und die Eigenschaften von Gasen durch Bewegungsvorgénge ihrer
Teilchen. Tm Allgemeinen wird dabei ein ausgedehntes Gas angenommen, in dem
sich eine extrem grofe Anzahl von Teilchen befindet, die miteinander in Wechsel-
wirkung stehen. Erstmals wurde diese Theorie von Daniel Bernoulli 1738 aufgestellt.
Fiir stark verdiinnte Gase bewegen sich jedoch die Teilchen iiber Entfernungen, die
mit denen der Geféafgrofe vergleichbar sind, ohne miteinander wechselzuwirken. Die
dadurch auftretenden Erscheinungen wurden erstmals am Anfang des 20. Jahrhun-
derts durch Wissenschaftler wie Martin Knudsen und Ludwig Boltzmann grundle-
gend untersucht [36].

Im folgenden sollen die wichtigsten physikalischen Eigenschaften von verdiinnten
Gasen kurz vorgestellt werden, weil sie von grundlegender Bedeutung fiir die Aus-
breitung von Reaktanten und Reaktionsprodukten in gedtzten Mikrostrukturen sind.

Die Darstellung dieses Kapitels folgt im Wesentlichen den Ausfiihrungen in [37].

2.1 Teilchenbewegung

Die einzelnen Atome oder Molekiile eines Gases oder Gasgemisches bewegen sich

deterministisch chaotisch! im Volumen, welches vom Gas ausgefiillt wird. Teilchen

Iphysikalischen Gesetzen folgend, aber dhnliche Anfangszustinde fithren nicht zu #hnlichen

Wirkungen, d.h sie sind nicht der starken Kausalitéit unterworfen.

25
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konnen dabei mit anderen Teilchen physikalisch wechselwirken und dabei ihren Im-
puls in Richtung und Betrag &ndern. Die chemische Reaktion von Molekiilen wird

in diesem Zusammenhang nicht betrachtet.

2.2 Geschwindigkeitsverteilung

In einem ruhenden idealen Gas bewegen sich die Molekiile nicht alle mit der gleichen
Geschwindigkeit, sondern unterliegen einer Geschwindigkeitsverteilung. Dabei wird
keine Raumrichtung bevorzugt - es handelt sich also um eine Brownsche Molekular-
bewegung. Die einzelnen Komponenten des Geschwindigkeitsvektors ¢’ sind in einem

idealen Gas unabhéngig voneinander normalverteilt mit den Parametern

| kT
p=00= n‘% (2.1)
g

wobei T" die Temperatur des Gases bezeichnet und m, die Masse der Gasteilchen.

Die Wahrscheinlichkeitsdichte p(v;) fiir jede Komponente i € {z,y, z} ist

plui) = o 127r€_%<¥)2 (2.2)

Die Wahrscheinlichkeitsdichte der Geschwindigkeit ist - wegen der statistischen Un-
abhéngigkeit der Grofsen - das Produkt der Wahrscheinlichkeitsdichten der Kompo-

nenten

m 3 mgltuited)
bl = oo (o) = (5o ) e (23)
Die Wahrscheinlichkeitsdichte ist in Abb. 2.1 fiir verschiedene Gase bei konstanter
Temperatur und in Abb. 2.2 exemplarisch in fiir Stickstoff bei verschiedenen Tem-
peraturen abgebildet.

Die Wahrscheinlichkeit, dass ein Molekiil eine betragsméfig geringere Geschwindig-

keit als v besitzt, ist gegeben durch
P <o) = [ pla) do (24)
= 47r/ rp(r)dr. (2.5)
0

Die Integration erfolgt dabei iiber das Volumen der Kugel B, mit dem Mittelpunkt
im Ursprung und dem Radius v. Weil im Integranden nur der Betrag des Vektors

eine Rolle spielt, kann die Integration iiber das Volumen der Kugel leicht in das
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Geschwindigkeitsverteilung verschiedener Gase bei 0°C
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Abbildung 2.1 Mazwell-Boltzmannsche-Geschwindigkeitsverteilung der Gasmolekii-

le verschiedener Gase bei konstanter Temperatur nach Gl. (2.6).

einfache Integral (2.5) iiber den Radius iiberfiihrt werden.
Die Wahrscheinlichkeitsdichte der betragsmiafigen Geschwindigkeit v ergibt sich
durch Ableiten von P(||0]| < v) nach v zu

Njw

m '1)2
p(v) = 4w <27:ZZT) vl pT (2.6)
Erstmals abgeleitet wurde diese Verteilung 1860 von James Clerk Maxwell und spé-
ter von Ludwig Boltzmann fundamental begriindet, denen sie auch ihren Namen -
Maxwell-Boltzmann-Verteilung - verdankt [38].

Ein wichtiger Kennwert der Maxwell-Boltzmann-Verteilung ist der mittlere Ge-

schwindigkeitsbetrag der Gasmolekiile

8kgT

™m

v = 7UP(U) dv = (2.7)

g

Fiir geringe Driicke und hohe Temperaturen gilt die Maxwell-Boltzmann-Verteilung

in sehr guter Naherung auch fiir reale Gase.
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Abbildung 2.2 Mazwell-Boltzmannsche-Geschwindigkeitsverteilung der Gasmolekii-
le von Fy fiir ausgewdhlte Temperaturen nach Gl. (2.6).

2.3 Kennzahlen von Gasen im Hochvakuum

2.3.1 Mittlere freie Weglinge

Die mittlere freie Wegléinge? \j;rp eines Teilchens ist die durchschnittliche Linge,
die es ohne Wechselwirkung mit anderen Teilchen zuriicklegt. Unter Wechselwirkung
versteht man in diesem Zusammenhang jedwede Anderung der Energie oder des Im-
pulses. Die mittlere freie Weglédnge hiangt dabei entscheidend von der Teilchendichte
n sowie dem Wirkungsquerschnitt o4 ab. Die mittlere freie Weglinge kann abge-
schitzt werden, indem man ein zylindrisches Volumenelement mit der Grundfliche
o4, in welchem sich ein weiteres Teilchen befindet, in Bewegungsrichtung aufge-
spannt wird. Somit ergibt sich fiir ein einfaches Gas unter der Voraussetzung einer
Maxwellschen Geschwindigkeitsverteilung
Ny = BT
V2rd? P

Dabei ist d der Durchmesser des Wirkungsquerschnitts der Molekiile und P der

(2.8)

Druck. In Tabelle 2.1 sind typische Werte fiir die mittleren freien Weglingen von
Gasen bei verschiedenen Driicken bei Normaltemperatur gelistet.

Fiir Bedingungen, wie sie in Plasmareaktoren herrschen, ergeben sich somit mittlere

2MFP - (engl. mean free path) mittlere freie Wegliinge



29

Druckbereich Druck P [Pa] | Teilchendichte n [em™3] | Ayrp
Normaldruck 1.013 x 10° 2.7 x 1019 ~ 70nm
Grobvakuum 3 x 10%...10% | 10'9...10'6 0.1 ...100 pum
Feinvakuum 100 ...0.1 10%6...10% 0.1...100 mm
Hochvakuum (HV) 0.1...107° 10%3...10° 10cm ...1km
Ultrahochvakuum (UHV) | 107 ...107° | 10° ...10% 1km ...10° km
extr. Ultrahochv. (EHV) | <1010 <10% >10°km

Tabelle 2.1  Groflenordnung der mittlere freie Wegldngen fiir verschiedene Driicke bei
Normaltemperatur nach Gl. (2.8). Durchmesser der Wirkungsquerschnitte entnommen

aus [39]

freie Weglidngen von Gasmolekiilen im der Grofenordnung von einigen Zentimetern.
Fiir Gasgemische, welche aus mehreren Arten von Teilchen bestehen oder Gase, die
sich nicht im thermischen Gleichgewicht befinden, kann die Ermittlung der Wir-

kungsquerschnitte [39] und der mittleren freien Wegliange sehr aufwéindig sein.

2.3.2 Knudsen-Zahl

Die Knudsen-Zahl Kn beschreibt das Verhéltnis von mittlerer freier Weglénge der
Gasmolekiile und einer charakteristischen geometrischen Lénge L, wie z.B. den
Durchmesser eines durchstromten Rohres. Benannt wurde die Kenngrofe nach Mar-
tin Knudsen (1871-1949), einem dénischen Physiker. Sie ist ein Maf fiir die Dichte

einer Gasstromung
K AMFP kg1
n = =

L \2ro}PL
Fiir Kn < 1 konnen - wegen der sehr groflen Teilchendichte - die Gesetze der Gas-

(2.9)

dynamik kontinuierlicher Medien zur Untersuchung herangezogen werden. Im Falle
einer grofsen Knudsen-Zahl (Kn > 1) gelten hingegen die kinetischen Gesetze der
Gastheorie stark verdiinnter Medien. Je nach Grofse der Knudsen-Zahl unterscheidet
man die in Abb. 2.3 dargestellten Stromungsregimes.

Fiir typische Strukturen beim Plasmaétzen mit charakteristischen Lingen zwischen
10nm und 1000 gm liegen die Knudsen-Zahlen bei weit iiber einhundert. Zur Mo-
dellierung von Transportphinomenen innerhalb solcher Strukturen miissen deshalb
die Gesetze der kinetischen Gastheorie in stark verdiinnten Medien herangezogen

werden.
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Abbildung 2.3 Stromungsregimes fiir verschiedene Knudsen-Zahlen und Grenzen

der Giiltigkeit von Gasflussmodellen. L ist die charakteristische Grofie von Strukturen

und n/ng die Teilchendichte bezogen auf die Teilchendichte bei Normalbedingungen.

Die Linien der Knudsen-Zahlen gelten fiir Luft. Statistische Abweichungen der Teil-

2.3.3 Diffusion

chenbewegung spielen unterhalb der Linie L/0 = 20 bei der Modellierung eine Rolle.
(reproduziert nach [40])

Diffusion in Gasen und Gasgemischen wird durch die thermische Eigenbewegung

der Molekiile oder Atome und gelegentlichen Stéfen untereinander hervorgerufen.

Es findet im mesoskopischen Bereich ein Stofftransport entlang des Konzentrati-

2]

onsgradienten £* statt. Die Teilchenstromdichte ¢ in Gasen wird durch das erste

ox

Ficksche Gesetz (Gl. (2.10)) beschrieben, wobei der Diffusionskoeffizient D einen

stoffspezifischen - nicht notwendigerweise konstanten - Wert darstellt

on

(2.10)
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Unter Zuhilfenahme der Kontinuitéitsgleichung von der Erhaltung der Masse [6]

(Gl (2.11))
on %

- 2.11
ot Ox (2.11)
und dem Ersten Fickschen Gesetz (Gl. (2.10)) erhilt man die Diffusionsgleichung
(Gl. (2.12))
on 0 on
— =— | D— 2.12
ot Ox ( 8x) (2.12)
bzw. fiir konstante Diffusionskoeffizienten
on 9*n
—=D—. 2.13
ot 0x? (2.13)

Die Diffusionsgleichung (Gl. (2.12)) wird auch 2. Ficksches Gesetz genannt und be-
schreibt im Gegensatz zu (Gl. (2.10)) instationére, d. h. zeitlich und rdumlich ver-
dnderliche, Diffusionsfliisse [41].

Die Diffusionsgesetze gelten unter den Voraussetzungen, dass sich die Gasteilchen im
mikroskopischen Bereich zufillig bewegen und das Gas im mesoskopischen Bereich
als Kontinuum betrachtet werden kann. Anders ausgedriickt, gelten die Diffusions-
gesetze nur, wenn sich innerhalb des betrachteten Volumens in dem Diffusion statt-
findet, geniigend Teilchen vorhanden sind und diese geniigend oft wechselwirken.
Das ist nur bei kleinen Knudsen-Zahlen (Kn < 0.1) der Fall.

2.3.4 Molekulare Stromung

Im Fall kleiner Driicke sind die Stofe von Gasteilchen praktisch zu vernachléssigen
und es stellt sich eine molekulare Strémung ein. Die Voraussetzungen fiir die An-
wendung der Diffusionsgleichungen sind in diesem Falle nicht mehr erfiillt [37]. In
abgegrenzten Volumina bewegen sich die Teilchen praktisch unabhéngig voneinander

und Interaktionen finden fast ausschlieflich mit den Gefalwanden statt.

2.3.5 Reflexion an Oberflachen

Bei der Interaktion von Gasteilchen mit festen Oberflichen dndert sich i.A. der Im-
puls oder die Energie der auftreffenden Teilchen oder beides?.

Eine detailierte Untersuchung des Energie- und Impulstransfers an Oberflichen ist

3Die chemische Reaktion von Gasmolekiilen mit dem Festkdrper soll in diesem Zusammenhang

noch keine Rolle spielen.
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extrem aufwindig und erfordert die genaue Untersuchung der Streufunktionen [40,
Seite 63]. Meist ist es ausreichend, die durchschnittlichen Parameter der Reflekti-
onseigenschaften zu kennen.

Experimentelle Untersuchungen des Wandstofses haben ergeben, dass bei techni-
schen Oberflichen die Emission in guter Nidherung diffus ist [37]. Diffuse Reflexion
tritt auf, wenn die Rauhigkeit einer Oberfliche in der gleichen Gréfienordnung wie
die Wellenldinge der Strahlung liegen. Aufgrund des Welle-Teilchen-Dualismus von
Materie ldsst sich den Atomen oder Molekiilen eines Gases, eine entsprechende Wel-
lenldnge - die de-Broglie-Wellenlénge - zuordnen [42|. Die de-Broglie-Wellenldnge
eines Teilchens (Gl. (2.14)) mit dem Impuls p ergibt sich zu

A= % = %, (2.14)
wobei h das Planksche Wirkungsquantum darstellt. Im Falle grofser Teilchenge-
schwindigkeiten muss der relativistische Impuls in Gl. (2.14) verwendet werden.

Fiir ein Gas der Temperatur 7' sind die Teilchengeschwindigkeiten annihernd
Maxwell-Boltzmann verteilt und es lisst sich eine mittlere thermische de-Broglie-

Wellenldnge angeben
h

A erm — T ——-
h vV 27kaBT

In Tabelle 2.2 sind die thermischen Wellenldngen fiir ausgewéhlte Spezies, wie sie

(2.15)

in Plasmaétzreaktoren vorkommen, aufgefiihrt. Sie liegen nur eine Grofenordnung
unter dem Gitterparameter von Silizium (~543,1 pm). Bereits 1933 wurde eine Ab-
hiangigkeit der Reflexion von Materiestrahlen an Kristalloberflichen von der de-
Broglie-Wellenlinge beobachtet [43].

Eine weitere Theorie, die die diffuse Reflexion neutraler Partikel an Oberflichen

Gas Molekiilmasse [u] | Atherm [Pm]
Argon 39.95 16.13
F 19.00 23.39
Cl 35.45 17.12
CyFg 200.03 7.21
SFg 146.06 8.44
CF, 50.01 14.42

Tabelle 2.2  Thermische Wellenlinge ausgewdahlter Spezies bei 20° C nach GI. (2.15)
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erkliirt, geht von einer dominierenden physikalischen Adsorption* und Desorption
von Gasteilchen an der Oberfliche aus. Physikalische Adsorption und Desorption
streben dabei ein Gleichgewicht an (stationérer Prozess) [44]. Adsorbierte Teilchen
bilden im Gegensatz zu chemischen Reaktionen keine chemischen Bindungen mit
Oberflichenatomen, sondern werden groftenteils durch van-der-Waals-Kréfte an die
Oberfliche gebunden [37].

Wenn Gasteilchen die Oberfliche treffen, so werden diese entweder reflektiert oder
adsorbiert (Abb. 2.4a). Bei der Adsorption geben die Teilchen ihre kinetische Energie
und die Adsorptionsenergie Ej, ab, die in Form von Wirme frei wird (Abb. 2.4c). Bei

A

Y'Y

N

Y Y Y

Y'Y

Ep

Y

Y
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I) Adsorption-Monolayer 1II) Selektivitdt a) Ad- III) Adsorptionsenergie

a) Adsorbens, b) Adsorbat, sorbens, b)  Adsorbat, a) Adsorbens, b) Ad-

c) Gasphase mit Adsorptiv ¢) Gasphase mit ver- sorbat, c¢) Gasphase,
schiedenen  Adsorptiven: d-Abstand, E-Energie,
weifs dargestellte Molekiile Eb-Adsorptionsenergie,
werden  hier  bevorzugt (1) Reflexion, (2) Adsorp-

adsorbiert tion

Abbildung 2.4 Adsorption einer einlagigen Molekilschicht aus der Gasphase. Ver-
einfacht nach [37]

der Desorption verlassen die Teilchen mit dhnlich viel Energie die Oberfliche wieder,
weil diese Reaktionen in der Regel nicht durch Ubergangszustinde gehemmt werden.
Die Aktivierungsenergie F, der Reaktion ist daher gleich der Adsorptionsenergie FEj.

Beim Verlassen der Oberfliche haben die Teilchen allerdings jede Information iiber

4 Adsorption ist die Anlagerung von Teilchen aus Fliissigkeiten oder Gasen an der Oberfliche

von eines Festkorpers
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die urspriingliche Richtung des Impulses verloren. Die Desorption folgt dem Lam-
bertschen Gesetz, d.h. die Strahldichte ist in alle Richtungen gleich [37].
Adsorbierte Teilchen besitzen keinen festen Bindungsort an der Oberfliche und kon-
nen sich nahezu frei bewegen. Dieser Umstand fiihrt zu einer Oberflichendiffusion
von Teilchen entlang ihres Konzentrationsgradienten.

Der Gleichgewichtszustand héngt stark von der Temperatur und dem Partialdruck
des Gases ab. Bei Normaltemperatur und niedrigem Druck bildet sich im Idealfall
eine monomolekulare Schicht aus.

Fiir die Adsorption monomolekularer Schichten ist der Belegungsgrad ©, definiert
als Verhiltnis von der Zahl der adsorbierten Molekiile N und der maximalen Anzahl
von belegbaren Oberflichenplitzen N, (Gl. (2.16))

N

© = :
Nmaat

(2.16)

Mefitechnisch wird der Belegungsgrad im Allgemeinen durch Verwendung von Ad-
sorptionsisothermen ermittelt, bei denen die Temperatur konstant gehalten wird [45;
46|

©=f(p,T) |Tconst - (2.17)

Die einfachste Beschreibung von Adsorptionsisothermen fiir nichtporose Oberflichen

ist die im folgenden Abschnitt vorgestellte Langmuir-Isotherme [47].

2.3.6 Langmuir-Isotherme

Sobald ein Gas in Kontakt mit der Oberfliche eines festen oder fliissigen Korpers
kommt, etabliert sich ein Gleichgewicht zwischen den Teilchen, die sich frei im Gas
bewegen mit denen die an der Oberfliche gebunden sind.

Die Langmuir-Isotherme wurde 1916 von Irving Langmuir [48] entwickelt, um die
Oberflichenbedeckung eines adsorbierten Gases in Abhingigkeit vom Druck des
Gases an der Oberfliche bei konstanter Temperatur zu beschreiben. Neben der
Langmuir-Isotherme gibt es einige weitere Typen von Isothermen (Temkin, Freund-
lich) die sich in den Annahmen iiber die Beschaffenheit der Oberfliche unterscheiden.
Obwohl die Langmuir-Isotherme eine der einfachsten ist, konnen grundlegende Ab-
hiangigkeiten der Oberflichenbedeckung vom Druck des Gases abgeleitet werden.
Die Ableitung der Langmuir-Isotherme in diesem Abschnitt folgt, soweit nicht an-

ders angegeben, den Ausfithrungen in [Masel 49|.
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Die Idee, welche zum Bedeckungsmodell von Langmuir fiihrte, ist die Bedeckung
der Oberfliche durch eine einlagige (monomolekulare) Schicht von Gasmolekiilen
oder -atomen. Weiterhin wird angenommen, dass nur ein Gas adsorbiert wird.” Bei
vorgegebener und konstanter Temperatur wird angenommen, dass ein Teil der Ober-
flaiche mit Gasmolekiilen bedeckt ist und der Rest nicht. Zwischen den Gasteilchen
im freien Gas und denen an der Oberfliche stellt sich ein dynamisches Gleichgewicht
ein, so dass im Mittel pro Zeiteinheit gleich viele Teilchen von der Oberfliche ad-
sorbiert, wie desorbiert werden. Eine mathematische Beschreibung der Adsorption
und Desorption an einer Oberfliche liefert Gl. (2.18). Darin sind die Gasmolekiile
mit (), die freien Oberflichenplitze mit o und die belegten Oberflichenpléitze mit e

bezeichnet

Q+oi>o

o Q + o.

(2.18)
Fiir das Gleichgewicht der Adsorptions- und Desorptionsraten 7.4, 74 gilt dann
Gl. (2.19), wobei ng die Konzentration, d.h Anzahl der Gasmolekiile pro Volumen-
einheit an der Grenzfliche, H, die freien und H, die belegten Pliatze pro Einheits-

fliche an der Oberfliche des Festkorpers darstellen

Tad = Tdes (219)
]{Zl ng HO = kg H..
Nach Umstellung ergibt sich mit K = %
H, k 1
& (2.20)

H. - k:an - KTLQ.
Die Gesamtzahl der Adsorptionsplatze pro Flache ist H = H, + H, und der Bede-
ckungsgrad O

_H._ H, B 1 B 1 B Kng
= = = - = T =
H HO+H. 1—'—%‘ 1+K—nQ KnQ—l—l

Ch (2.21)

Setzt man weiterhin ein ideales Gas voraus und nimmt eine feste Grenzfliche an, so

gilt das allgemeine Gasgesetz (Gl. (2.23)) und es ergibt sich die Konzentration ng

PV = NkgT (2.22)
N P No Py

_ N _No _ To 9.23

" Vo kT ; TN T LT (2.23)

Die Adsorption eines Gasgemisches lisst sich durch adequate Linearkombination der Parameter

ableiten
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Die druckabhéngige Langmuir-Isotherme (Gl. (2.24)) erhélt man durch Einsetzen

von Gl (2.23) in Gl. (2.21) und dem Langmuir-Koeffizienten K = RBLT
T—const.

_ Kppq
o KLPQ—l—l.

Der Verlauf der Langmuir Isotherme fiir verschiedene Werte von K7, ist in Abb. 2.5

90 (2.24)

dargestellt.

Die Langmuir-Isotherme geht von einigen Vereinfachungen aus, die an realen Ober-
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Abbildung 2.5 Verlauf der Langmuir-Isotherme fiir verschiedene K,

flichen nur ndherungsweise zutreffen. Eine der Hauptannahmen ist, dass alle Ad-
sorptionsplitze gleich “aktiv” sind. Fiir ausgedehnte reale Oberflichen trifft dies im
Allgemeinen nicht zu. Ein verbessertes Modell miisste ein spezifisches K fiir die
verschiedenen Zonen beriicksichtigen.

Weiterhin findet der Einflufs von bereits adsorbierten Molekiilen auf die freien Ad-
sorptionsplitze in deren Umgebung keine Beriicksichtigung. Grofe Gasmolekiile, wie
z. B. Fragmente von Kohlenwasserstoffketten, belegen unter Umstéinden mehr als ei-
ne Absorptionsplatz auf der Oberfliche. Ebenso miissen die adsorbierten Molekiile
nicht notwendigerweise den Molekiilen in der Gasphase entsprechen. Beispielsweise
adsorbiert Nickel Wasserstoff als Atom, wihrend der Wasserstoff in der Gasphase

als Molekiil auftritt. Die Annahme, dass die Gasmolekiile in einer Monolage auf der
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Oberfliche adsorbiert werden, ist ebenfalls nur unter bestimmten Umstinden, wie

z.B. im Falle geringen Druckes, zutreffend.
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Kapitel 3

Transportmechanismen der

Reaktanten

In Niederdruckplasmen, wie sie in Atzreaktoren zum Einsatz kommen, werden die
eingeleiteten verdiinnten Gase durch Energieeintrag ionisiert und Gasmolekiile in
Fragmente zerlegt. Im Plasma sind deshalb in der Regel viele verschiedene Spezies
von geladenen und ungeladenen Atomen und Molekiilen vorhanden. Diese lassen

sich nach ihrer Ladung einteilen in
e ungeladenen Atome, Molekiile und Molekiilfragmente,
e cinfach oder mehrfach positiv geladenen Tonen,
e negativ geladene Tonen,
e Elektronen (mit einfacher negativer Elementarladung).

In Plasmen, wie sie fiir die Prozesse der Mikrostrukturtechnik verwendet werden,
dominieren in der Regel die positiven Tonen [8] und enthalten nur, i.d R. vernach-
lassigbar wenige, negative Ionen [50]. Wegen der Quasineutralitéit des Plasmas, ent-
spricht die Anzahl der freien Elektronen in etwa dem der positiven Ladungen der
Ionen.

Die Bewegung der Spezies im Plasma, in der Randschicht und im Innern der gedtzten

Strukturen sind bestimmt durch
e die thermische Bewegung und Stofe der Teilchen mit Impulstransfer,
e clektrische und magnetische Felder im Fall von geladenen Spezies,

39
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e magnethydrodynamisches Verhalten des Plasmas.

Wegen der unterschiedlichen Ladung und Temperatur! der Spezies im Reaktor iiben
die bestimmenden Mechanismen unterschiedlich starken Einfluss auf die verschiede-

nen Arten von Spezies aus.

3.1 Winkel- und Energieverteilungsdichtefunktion

In einem ruhenden idealen Gas bewegen sich die Gasmolekiile ungeordnet mit glei-
cher Wahrscheinlichkeit in alle Raumrichtungen und mit einer Maxwell-Boltzmann-
schen-Geschwindigkeitsverteilung, die von der Temperatur des Gases abhéngig ist
(s. Abschn. 2.2).

In Niederdruckplasmen, wie sie fiir die Mikrostrukturierung von Oberflichen einge-
setzt werden, befinden sich die Spezies jedoch nicht mehr im thermodynamischen
Gleichgewicht und werden auferdem durch elektrische und magnetische Kraftfelder
aus der Ruhelage gebracht.

Eine statistische Beschreibung der Teilchenbewegungen in Plasmen liefern die Winkel-
und Energieverteilungsdichtefunktionen? der jeweiligen Spezies. Die Richtung in der
sich ein Teilchen bewegt, ist eine Zufallsgréfte, deren Wahrscheinlichkeit vom Raum-
winkel & abhéngt. Die Winkelverteilungsdichtefunktion® ADF(#, &) ist die Wahr-
scheinlichkeitsdichte der Zufallsvariable. Aus ihr ldsst sich die Wahrscheinlichkeit

berechnen, dass sie ein Teilchen in einem Raumwinkel €2 bewegt

P(%,Q) = / ADF(Z,&) dw. (3.1)

Die Energieverteilungsdichtefunktion® EDF(7, E) ist die Wahrscheinlichkeitsdichte
der kinetischen Teilchenenergie. Mit ihr lésst sich die Wahrscheinlichkeit, dass die
Energie eines Teilchens zwischen zwei Werten a und b liegt, berechnen. Im allge-
meinen Fall hiingt die Winkelverteilung der Spezies auch von deren Energie ab. Zu
einer vollstindigen Beschreibung aller Teilchen einer Spezies ist somit eine Winkel-

Energie-Verteilungsdichtefunktion AEDF (¥, dJ, E) notwendig. In vielen Fillen ist

'Im Plasma herrscht kein thermisches Gleichgewicht.

2oftmals wird von Winkel- und Energieverteilungsfunktionen gesprochen. Mathematisch handelt
es sich jedoch um die Wahrscheinlichkeitsdichten der jeweiligen Zufallsgréfsen

3aus dem Englischen: ADF angular distribution function

*aus dem Englischen: EDF energy distribution function
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jedoch die Beschriankung auf Teilchen bestimmter Energien (z. B. der mittleren Teil-
chenenergie) ausreichend und sinnvoll.

Durch die Ausnutzung von Symmetrien oder die Projektion auf Schnittflichen kann
die ADF vielfach auf ebene Winkel anstelle von Raumwinkeln vereinfacht werden.
In den nachfolgenden Erlduterungen wird der Ortsparameter ¥ weggelassen, sofern

das betrachtete Raumgebiet aus dem Kontext ersichtlich ist.

3.2 Ungeladene Reaktanten

Der iiberwiegende Teil von Partikeln in einem Plasma zur Mikrostrukturierung be-
steht aus neutralen Gasmolekiilen oder deren Fragmenten. Weil der Tonisierungsgrad
in ICP Plasmen typischerweise nur 1073 ...107% ist, hat die Konzentration dieser
Atome und Molekiile eine grofe Auswirkung auf die lokale Atzrate. Neutrale Re-
aktanten im Plasma entstehen durch Dissoziation und bei hoheren Driicken auch

durch Neutralen- und Ionenrekombination [51; 52].

3.2.1 Winkel- und Energieverteilungsfunktionen

Die Bewegung neutraler Atome und Molekiile wird durch die elektrischen und ma-
gnetischen Felder im Reaktor nicht beeinflusst. Die Geschwindigkeit der Gastromung
im Reaktor, die durch die Einleitung und das Vakuumpumpsystem hervorgerufen
wird, ist gegeniiber den Teilchengeschwindigkeiten (vgl. Abschnitt 2.2) mit wenigen
cm /s vernachléssigbar gering. Auch der duferst schwache Einfluss des Gravitations-
feldes der Erde kann im Allgemeinen vernachléassigt werden.

Die Bewegungsrichtung von neutralen Atomen und Molekiilen im Plasma ist somit
gleich verteilt (isotrop) in allen Raumrichtungen. Die ADF ist unter den angenom-

menen Ndherungen deshalb konstant

ADFneutral (U_j) = i (32)

47

In kalten Plasmen, wie sie in Mikrostrukturierungsprozessen verwendet werden, wird
die eingebrachte Energie fast ausschliefslich auf die Elektronen tibertragen (vgl. Ab-
schn. 1.2.2) und aufgrund einer geringen Stofwahrscheinlichkeit kommt es nur zu
einer geringen Temperaturerhfhung der Ionen und neutralen Spezies. In guter Ni-

herung kann daher die Maxwell-Boltzmannsche Geschwindigkeitsverteilung fiir den
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Betrag der Teilchengeschwindigkeiten angenommen werden. Die Energieverteilungs-
funktion unter der Annahme, dass die Gasteilchen lediglich kinetische Energie be-
sitzen, lasst sich aus der Maxwell-Boltzmann-Geschwindigkeitsverteilung (Gl. (2.6))
ableiten zu Gl. (3.3) [53]

Ekin Ekin

ED neutra Ezn =2 ——==5 € *BT 3.3
F neutral(Ekin) 7T<]€BT)36 (3.3)

Die Energieverteilungsdichtefunktion des idealen Gases ist fiir ausgewihlte Tempe-

raturen in Abb. 3.1 dargestellt. Allerdings gibt es einen kleinen Teil der neutralen

Energieverteilungsdichte des idealen Gases
35 T T T T

EDFneutraI(E)

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Energie [eV]

Abbildung 3.1 Energieverteilungsdichtefunktion EDF peytrai des idealen Gases nach
Gl. (3.3) fir ausgewdhlte Temperaturen.

Teilchen, die aus Ionen durch Elektroneneinfang oder -abgabe entstanden sind. Die-
se konnen durch elektrische und magnetische Felder wihrend ihrer Ionisierung stark

abweichende Energie- und Winkelverteilungsdichtefunktionen besitzen.

3.2.2 Diffuse Reflexion

In Atzreaktoren herrscht mit guter Niherung das Knudsen-Flussregime (vgl. Ab-
schn. 2.3.2), bei dem die mittlere freie Weglinge der Teilchen grof gegeniiber den
charakteristischen Abmessungen der gedtzten Strukturen ist und somit Teilchenkol-

lisionen innerhalb dieser Strukturen nur auferst selten stattfinden.
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Treffen neutrale Teilchen auf feste Oberflichen, so konnen sie physikalisch adsor-
biert werden, chemisch mit Reaktionspartnern auf der Oberfliche reagieren oder —
insbesondere an chemisch inaktiven Oberflichen — reflektiert werden. Schon in den
grundlegenden Arbeiten von Knudsen wurde festgestellt [54], dass die Reflexion von
neutralen Teilchen an chemisch inaktiven Oberflichen mit sehr guter Naherung dem
Lambertschen Kosinus-Gesetz folgt. In [55; 56] wurde diese Hypothese ausfiihrlich
untersucht und sowohl empirisch als auch theoretisch bestétigt (s. Abschn. 2.3.5).
Das Lambertsche Kosinus-Gesetz besagt, dass die Wahrscheinlichkeitsdichte f; der
Richtung der reflektierten Teilchen kosinusverteilt und unabhéngig vom Einfallswin-
kel der Teilchen ist. Die Wahrscheinlichkeit ds, dass ein Teilchen die Oberfliche im
Raumwinkel dw im Winkel 6, zur Normalenrichtung verlésst, ist nach dem Lam-
bertschen Kosinusgesetz [56]
cos 8|

ds = dw. (3.4)

™

Die geometrischen Verhéltnisse sind in Abb. 3.2 skizziert. In [56] wird die diffuse
—_
T\ dw

2

d

Abbildung 3.2 dw ist der Raumwinkel in Lamberts Kosinusgesetz. Die Winkelver-
teilungsfunktion der reflektierten Teilchen ist unabhdngig von der Einstrahlungsrich-

tung

Reflexion aus der fraktalen Mikrostruktur der Oberfliche abgeleitet. Die Annahme
einer diffusen Reflexion von neutralen Teilchen an Oberflichen wird ebenfalls von
Coburn und Winters [44| zur Abschitzung von Flussverteilung innerhalb geétzter
Strukturen vorausgesetzt.

Die diffuse Reflexion von Neutralen an Oberflichen bildet die Grundlage der in

dieser Arbeit abgeleiteten Methode zur Flussverteilung in gedtzten Strukturen.
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3.2.3 Abschattung

Aufgrund der gegeniiber den Dimensionen der Mikrostrukturen grofen Ausdehnun-
gen des Plasmas und des Substrates, ist praktisch die gesamte Hemisphire iiber
einem kleinen Gebiet des Substrates vom Plasma bzw. dessen Randschicht bedeckt.
Die neutralen Atome und Molekiilen erreichen die Oberfliche diffus aus dem Plasma
und besitzen somit eine Lambertsche-Kosinusverteilung an der Oberfliche des Sub-
strates (Abb. 3.3 links). Der gesamte Fluss von Teilchen aus dem Plasma erreicht

somit die Oberfliche. Innerhalb von geédtzten Strukturen ist der Raumwinkel unter

Plasma

Abbildung 3.3 Lambertsche-Kosinusverteilungsfunktion der einfallenden Teilchen
(links) auf der Oberseite des Substrates. Innerhalb der Struktur (rechts) ist der di-
rekte Teilchenfluss aus dem Plasma durch die Seitenwdnde begrenzt. Fin geringerer
Anteil des Teilchenflusses in abgeschatteten Bereichen entsteht durch Reflexion an den

Seitenwdnden. Die Pfeile zeigen die Teilchenflussdichte in der jeweiligen Richtung an.

dem das Plasma erscheint, durch die Seitenwinde der Struktur selbst eingeschriankt.
Der direkte Fluss von Teilchen ist deshalb durch den Raumwinkel den die Plasmao-
berfliche einnimmt, reduziert (Abb. 3.3 rechts).

Fiir spezielle Geometrien, wie z. B. den Mittelpunkt am Boden eines kreisrunden
Loches, lasst sich der Grad der Abschattung sh, d.h. der Anteil des abgeschatteten
Raumwinkels an der gesamten sichtbaren Hemisphére, direkt aus der Raumwinkel-
beziehung (Abb. 3.4) errechnen

fQo dw
dw

ShO,Boden (A) -

o

- %fgod“’ - (3.5)
= L [T sing, dfy de
= 1- -2

4+ A2
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Darin ist A = D/W das so genannte Aspektverhiltnis, welches die Atztiefe D

zur kleinste Breite oder dem kleinsten Durchmesser W ins Verhaltnis setzt. Fiir

Abbildung 3.4 Geometrische Beziehungen an einer rotationssymmetrischen gedtz-

ten Struktur. W ist der kleinste Durchmesser der Struktur, D die Tiefe.

(unendlich) lange Grében erhélt man durch dquivalente Betrachtung den Grad der

Abschattung zu

ShL],Boden(A> - % fQu dw
arctan 4 T .
- % ff artctarfg fO SI '9J- deJ— d(b (36)
2 arctan %

Der Grad der Abschattung fiir die beiden Spezialfille ist in Abb. 3.5 dargestellt.

1

08 L -
06 |

04 r

Grad der Abschattung sh

02r

0 5 10 15 20
Aspektverhaltnis

kreisrundes Loch - symmetrischer langer Graben -

Abbildung 3.5 Abschattung am Mittelpunkt rotationssymmetrischer Locher nach
Gl. (3.5) und an der Symmetrielinie von langen Griben nach GI. (3.6)

Im Allgemeinen existieren jedoch keine geschlossenen Formen und die Abschattung
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muss numerisch bestimmt werden.

Durch Reflexion an anderen Teilen der Oberfliche erreichen den betrachteten Ort
jedoch auch Teilchen aus anderen Raumrichtungen. Der Anteil des indirekten Teil-
chenflusses ist anteilig umso grofer, je kleiner der Raumwinkel ist, den die Plasma-
oberfliche einnimmt.

Die Selbstabschattung von Strukturen und die damit verbundene Reduzierung der
Teilchenflussdichte ist eine wichtige Ursache fiir unterschiedliche Atzraten an ver-

schiedenen Orten der Substratoberflache.

3.3 Ionen

Niederdruckplasmen zur Mikrostrukturierung enthalten in der Regel fast ausschlief-
lich einfach positiv geladene Ionen [8].

Eine der wenigen Ausnahmen bildet SFg, in dem negativ geladene Fluorionen (F7)
eine wesentliche Rolle spielen. In Abb. 3.6 sind die Konzentrationen von ionisierten
und neutralen Spezies in einem elektronegativem SFg und in einem elektropositivem
C4Fg Plasma berechnet. Die Berechnung basiert auf dem Volumenreaktionsmodell,

welches im NanoPlasma-Projekt entwickelt und zur Simulation herangezogen wird.

3.3.1 Winkel- und Energieverteilungsfunktionen

Im Innern des Plasmas herrscht in Grofenordnungen oberhalb der Debyelédnge Qua-
sineutralitdt und bei hohen Plasmafrequenzen bleiben die Tonen aufgrund ihrer ge-
geniiber den Elektronen viel héheren Masse unbeeinflusst vom elektrischen Anre-
gungsfeld (vgl. Kap. 1).

Unter den genannten Voraussetzungen besitzen die Ionen im Innern des Plasmas
eine isotrope Winkelverteilungsdichte.

Beim FEintritt von Tonen in die Randschicht des Plasmas kommt es zu einer star-
ken Beschleunigung durch das anliegende elektrische Feld und infolgedessen zu einer
Anisotropie in der Winkelverteilung der Tonen auf der Oberfliche des Substrates.
Unter der Voraussetzung, dass die Anregungsfrequenz der Elektrode sehr viel grofser
als die Plasmafrequenz

Np€o

(3.7)
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Abbildung 3.6  Simulierte Konzentration von lonen und Neutralen in elektronega-

tivem Plasma (SFg) und elektropositivem Plasma (C4Fg)

der Tonen ist, beno6tigen die Ionen viele Zyklen, um die Randschicht zu durchque-
ren [18]. Zur Berechnung der Winkelverteilungsfunktion kann deshalb der zeitliche
Mittelwert des elektrischen Feldes verwendet werden. Weiterhin soll vorausgesetzt
werden, dass die [onen in die Randschicht mit Maxwell-Boltzmannscher Geschwin-
digkeitsverteilung eintreten und keine Stofe von Ionen in der Randschicht stattfin-
den.

Die mittlere Geschwindigkeit, die ein Ton durch die Beschleunigung durch das elek-
trische Feld der Randschicht erhélt, ist

_ [2e0Vpe
Uy = TI (38)

Unter den vereinfachenden Annahmen und bei Energien iiber 5 eV besitzen die Tonen
an der Grenzfliche von Randschicht und Substrat eine anndhernd normal verteilte

Winkelverteilungsdichte mit dem Mittelwert zentriert um die Randschichtnorma-
le [57]

1 o
TADF(@) = ——— ¢ 5, (3.9)
(2m)20
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darin ist 8, die der Winkel von & zum Normalenvektor der Grenzflache. Die Vari-
anz o hiangt von den konkreten Prozessparametern wie Druck und Temperatur des
Plasmas sowie der Teilchenmassen ab und wurde von [Liu 58| experimentell und
simulativ untersucht.

Unter Beriicksichtigung von Stofsen der Tonen in der Randschicht und bei kleine-
ren Anregungsfrequenzen als der Ionenplasmafrequenz (Gl. (3.7)) hingt die ZADF
vom Phasenwinkel der RF-Anregung der Elektrode ab und kann im Allgemeinen
nur experimentell bestimmt werden. Genaue Messungen der ZEDF in Ny-Plasmen
wurden durch F. Becker und I. W. Rangelow unter Verwendung eines Quadrupol—
Massenspektrometers, integriert in der Kathode eines Plasmareaktors, durchgefiihrt [59].
In Randschichten, wie sie typischerweise beim reaktiven Ionenétzen auftreten, bei
hohen Plasmadriicken von wenigen hundert mTorr und grofsen Randschichtpoten-
zialen miissen die Stofe der Tonen mit neutralen Teilchen in der Randschicht be-
riicksichtigt werden. Die ZEDJF besitzt dann eine Reihe von Maxima und die Ionen-
energie wird iiber einen weiten Bereich gestreut. Fiir solche Fille existieren keine
geschlossenen Ausdriicke und die Berechnung der ZEDF muss numerisch oder expe-
rimentell durchgefiihrt werden [18; 59]. Bei Driicken im Bereich um 10 mTorr oder
darunter, wie sie z. B. in ICP-Anlagen beim ionenunterstiitzten Plasmadtzen vor-
kommen, kann die Randschicht hingegen als nahezu stoffrei angesehen werden. Im
Falle hoher Anregungsfrequenzen, bei denen die Ionen viele Zyklen benotigen um
die Randschicht zu durchqueren, entspricht deren Energie beim Austritt aus der
Randschicht & egVpc und die Tonen sind nahezu monoenergetisch [18].

Ist die Anregungsfrequenz hingegen klein oder das Randschichtpotential so grof,
dass Tonen die Randschicht in wenigen Anregungszyklen durchqueren koénnen, bil-
den sich zwei Maxima der Tonenenergiedichtefunktion heraus [18]. In Abb.3.7 ist
die Form der bimodalen Tonenenergieverteilungsdichtefunktion skizziert. In [Benoit-
Cattin 60] wurde eine analytische Losung der ZEDF hergeleitet (Abb. 3.7). Verein-
fachend wurde darin eine stofsfreie Randschicht und ein uniformes Randschichtfeld
angenommen. Anstelle der beiden Maxima treten Singularitdten in der Funktion
auf, weil weiterhin eine monoenergetische Energieverteilung der Ionen beim Eintritt

in die Randschicht angenommen wurde [18; 60].
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Abbildung 3.7 Bimodale ZEDF. Der Abstand der beiden Mazxima hdngt von der

Anregqungsfrequenz der Substratelektrode ab und verschwindet bei hohen Frequenzen.

Gestrichelt ist die anylytische ZEDF nach Benoit-Cattin [60] skizziert.

3.3.2 Abschattung

In Abschn. 3.2.3 wurde bereits auf die Reduzierung des effektiven Flusses durch die
Selbstabschattung innerhalb von gedtzten Strukturen hingewiesen.

Die gleichen geometrischen Gegebenheiten sind fiir die Reduzierung des Ionenflus-
ses im Innern der Strukturen verantwortlich. Aufgrund der starken Anisotropie der
ZADF ist die Abnahme des Teilchenflusses am Boden geétzter Strukturen jedoch

weitaus geringer als die der Neutralteilchen.

Plasma

Abbildung 3.8 Abschattung des Ionenflusses in gedtzten Strukturen. Der Effekt der
Abschattung am Boden ist geringer als bei Neutralen (vgl. Abb. 3.3).
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3.3.3 Reflexion

Die Reflexion von Ionen an Substratoberflichen wurde von Wilson [61] eingehend
untersucht und als Funktion des Einfallswinkels beschrieben. Nach seiner Theorie
lassen sich drei Reflexionsregimes zwischen 0° (senkrecht) und 90° (streifend) unter-
scheiden. Im ersten Bereich zwischen 0° und einem Winkel 8, findet keine Reflexion
statt und alle Tonen werden von der Oberfliche absorbiert. Im mittleren Bereich,
der die Winkel von #; und 6, umfasst, steigt die Reflektivitit linear von 0 auf 1 an.
Fiir Winkel im dritten Bereich von 65 bis 90° werden alle Ionen reflektiert.

Die Winkel fiir ; und 65 sind im allgemeinen nicht bekannt und differieren fiir ver-
schiedene Materialien, lonenmassen und -energien. Sie konnen jedoch experimentell
aus physikalischen Sputterexperimenten ermittelt werden. Fiir Silizium wurden in
[57] ungefihre Winkel von 6; = 60° und 6, = 90° geschétzt.

Eingehende Untersuchungen beim Ionenstrahlitzen von Gold-, Chrom- und Titan-
schichten in Argon/Sauerstoffplasmen zeigen ebenfalls eine deutliche Verringerung
der Atzrate bereits bei Einfallswinkeln von 30° gegeniiber der Oberflichennorma-
len [62], was unter anderem durch eine erhohte Reflexion von Ionen erklért werden
kann.

In [57] wurde dariiber hinaus eine weitestgehend spekulare® Reflexion von Tonen
angenommen, wie sie bei Ionenenergien von wenigen niedrigen Ionenenergien von
weniger als 1 keV plausibel ist. Bei hoheren Energien kénnen die Ionen in das Mate-
rial eindringen und mehrfach zufillig ihre Richtung &ndern, bevor sie das Substrat
wieder verlassen [63|. Die Reflexion unterliegt dann einer breiten Streuung (vgl.
Abschn. 4.1).

Reflexionsgesetz

Fiir die Simulation von ionenunterstiitzten Atzprozessen in der Mikrostrukturtech-
nik sind die Ionenenergien in einem Bereich, in dem die Reflexion bei flachem Ein-
fallswinkel als spekular und unabhingig von der Orientierung der Oberflache be-
trachtet werden kann. Fiir die spezifische Intensitit (vgl. Abschn. 6.1.3) der reflek-
tierten Ionen an einem Punkt der Oberfliche gilt daher [64]

®Bei spekularer Reflexion sind Ein- und Ausfallswinkel zur Oberflichennormalen gleich groR.
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in der L; und L, den Anteil der einfallenden und reflektierten Ionen pro Raum-
winkel und pro Zeiteinheit pro projizierter Fliche senkrecht zum Strahl darstellen.
Die Winkel 6;, 0, sind in Gl. (3.10) die Einstrahlungs- und Reflexionswinkel zur Fla-
chennormalen und ¢;, ¢, die Azimutwinkel der Ein- und Ausfallsrichtung. Fiir sie
gilt

0, = 0

o = ¢t

Der Anteil spekular reflektierter Tonen hiangt wie im vorangegangenen Abschnitt

(3.11)

erldutert, vom Einfallswinkel 6; ab

0: O<02§01

L: 0y <0; <3

3.3.4 Aufladung

Beim Beschuss von Proben mit elektrisch geladenen Teilchen kann es zu einer lo-
kalen Aufladung von Teilen der Probe gegeniiber anderen kommen. Insbesondere
bei SOI® Wafern kommt es zu solchen lokalen Aufladungen, wenn bis zur eingebet-
teten Oxidschicht geéitzt wird (Abb. 3.9). Wenn eine (teilweise) isolierte Probe von
Ionen und Elektronen bombardiert wird, sammeln sich elektrische Ladungen auf der
Probe an, die wegen des hohen Widerstandes der Isolatoren nicht abfliefsen kénnen.
Als Konsequenz entstehen daraus zusétzlich zum Randschichtfeld lokale elektrische
Dipolfelder, die die Flugbahnen der Ionen und Elektronen verdndern [65].

Die Akkumulierung von Ladungen auf der Oberfliche und die dadurch hervorgeru-
fene Ablenkung der Ionen bewirkt eine lokale Anderung der Atzrate und beeinflusst
somit die Form des gedtzten Profiles. Insbesondere fiir den so genannten Notching-
Effekt” der z. B. an der Grenze von Silizium und eingebetteter Oxidschicht auftritt,
wird die Aufladung als Ursache betrachtet [65].

Die unterschiedlichen Geschwindigkeitsverteilungen der massereicheren Ionen und
der leichteren Elektronen und ihre verschiedenen Winkelverteilungsfunktionen ADF

verursachen eine inhomogene Aufladung der Probenoberflache.

6S0I - Silicon on insulator; Silizium auf isolierendem Material
"to notch — (engl.) einkerben
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Abbildung 3.9 Aufladung durch verschiedene Winkelverteilungen von Elektronen
und Ionen. Weil lonen aufgrund ihrer ZADJF den Boden von Strukturen hdaufiger er-
reichen als Elektronen, sammeln sich positive Ladungen im Dielektrikum an. Dement-
sprechend laden FElektronen das obere Dielektrikum negativ auf. Das elektrische Feld
im Innern der Struktur bewirkt eine Ablenkung der Trajektorien. [65]

Die Modellierung und Simulation der elektrischen Aufladung unter Verwendung
von FEM und Monte-Carlo Methoden ist zum Zeitpunkt der Erstellung dieser Ar-
beit noch Forschungsgegenstand einer parallel laufenden Dissertation. Im weiteren
sollen die Aufladungseffekte unberiicksichtigt bleiben, da sie in vielen Fillen in guter

Néaherung vernachlissigt werden konnen.

3.4 Atzrate und Aspektverhiltnis

Das Verhiltnis aus Atztiefe zum kleinsten Durchmesser (engl. critical dimension,
CD) einer Struktur wird als Aspektverhéltnis bezeichnet und ist unabhéingig von

der absoluten Grole einer Struktur.
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Beim Atzen von Strukturen mit verschiedenen Aspektverhiltnissen, ist in der Re-
gel bei schmaleren Griben und Léchern mit kleineren Durchmesser eine geringere
Atzrate als bei breiteren Griaben und Lochern mit groRen Durchmessern zu beob-
achten. Dies wurde in RIE-Prozessen fiir Silizium, Oxide, Polymere, Metalle und
ITI-V-Halbleiter festgestellt [66].

Als Griinde fiir dieses Phinomen wurden in [66] haupséichlich vier Mechanismen

identifiziert:
e Knudsen-Transport von neutralen Reaktanden [44],
e Abschattung von Ionen [67],
e Abschattung von Neutralen [68],
e Aufladung von isolierten Mikrostrukturen.

Wie spiiter im Abschn. 4.3 noch genauer gezeigt wird, hiingt die Atzrate von der
Flussdichte neutraler und ionisierter Spezies, sowie der Bedeckung der Oberfla-
che mit adsorbierten Radikalen ab (Gl. (4.6)). Aus den Betrachtungen in den Ab-
schn. 3.2.3 und 3.3.2 ist unmittelbar einzusehen, dass sich das Verhéltnis der direkten
Teilchenfliisse von Neutralen und Tonen aufgrund ihrer verschiedenen ADF mit dem
Aspektverhéltnis dndert.

Nach diesem Modell gibt es fiir die Atzrate zwei Grenzfille, die sehr gut mit den
beobachteten Ergebnissen von Experimenten iibereinstimmen: Wenn die Oberfliche
vollstdndig mit neutralen Radikalen bedeckt ist (vgl. Absch. 2.3.6), so héingt die
Atzrate ausschlieklich vom Tonenfluss und nicht mehr vom Fluss neutraler Reaktan-
den ab.

Im gegenteiligen Fall, wenn die Oberfliche nahezu génzlich unbedeckt von neutralen
Radikalen ist, wird die Reaktionsrate nur durch den instantanen Zufluss von neu-
tralen Spezies bestimmt.

Die Flussdichte der Ionen am Boden von geétzten Strukturen ist dabei im Wesent-
lichen vom Grad der Abschattung festgelegt. Fiir die Flussdichte des direkten, d. h.
nicht reflektierten Tonenflusses, ergibt sich nach Gl. (3.9) und der Abschattung sh

fiir einen Punkt im Innern der gedtzten Struktur

Blon,shadow = Po /IADf(cU) shcos®, dw. (3.13)
Q
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Darin ist €2 der Raumwinkel, in dem das Plasma nicht abgeschattet ist, und 6, der
Winkel der Flachennormalen zur Einfallsrichtung der Tonen. In Abb. 3.10 ist die Ab-
nahme der Tonenflussdichte fiir verschiedene Varianzen der ZADJF am Boden eines
symmetrischen langen Profiles nach Gl. (3.13) skizziert.

Die Flussdichte von Neutralteilchen wird hingegen im Wesentlichen durch mehr-

1

Pion(A)

Pion 0

0.8

0.6

0.4

0.2

Aspektverhaltnis

Abbildung 3.10 Nach GI. (3.13) approzimierte Abnahme der Flussdichte fiir ver-
schiedene Varianzen der ZADF.

fache diffuse Reflexion an Oberflichen bestimmt (sog. Knudsen-Transportregime,
Coburn und Winters [44]).

Auferdem findet bei manchen Spezies-Material-Systemen, wie z. B. SFg und Silizi-
um, chemisches Atzen der Seitenwiinde statt und verringert durch Verbrauch der
Spezies deren Flussdichte am Boden. Die genaue theoretische Betrachtung dieser
Vorgénge ist jedoch extrem komplex [66] und fiir beliebige Geometrien nur durch
Simulationen zu ermitteln.

Somit ergibt sich ein nichtlinearer Zusammenhang der instantanen Atzrate vom
Aspektverhiltnis und den Oberflicheneigenschaften der Strukturen. Diese Nichtli-
nearitiit ist der wahrscheinliche Grund dafiir, dass kleinere Strukturen beim Atzen
eine geringere Atztiefe erreichen, als gréfere (sog. ARDE®) [66].

Einen alternativen Erkldrungsversuch lieferten Coburn und Winters in [44], wobei

8ARDE - (engl.) aspect ratio dependent etching
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sie vermuteten, dass durch die Entstehung von Reaktionsprodukten ein gradueller
Anstieg des Druckes am Boden von Strukturen entsteht, der den weiteren Trans-
port von Neutralen zur Oberfliche hin unterbindet. Dieser Effekt ist jedoch selbst
bei groken Atzraten um Grofenordnungen geringer, als er zur Erklirung des ARDE

notwendig wére [66].
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Kapitel 4

Oberflachenreaktionen

4.1 Sputtern

Der physikalische Abtrag von Atomen aus der Oberfliche eines Festkorpers oder

einer Fliissigkeit (Target) durch Tonenbeschuss wird Sputtern' genannt.

4.1.1 Mechanismus

Bei diesem Prozess werden Ionen mit kinetischen Energien im Bereich 0.1 ...1000 keV
auf das Target beschleunigt. Beim Zusammenstoft mit Targetatomen kommt es zu
einer Impulsiibertragung vom Ion auf Oberflichenatome. Die Oberflichenatome kon-
nen den gewonnenen Impuls auf weitere angrenzende Atome kaskadenférmig iiber-
tragen. Wenn ein Atom des Targets geniigend Impuls in Richtung der Oberfliche zur
Uberwindung der Bindungsenergie des Targets erhilt, kann es das Target verlassen.
Die Theorie des Sputterns wurde unter anderem von Sigmund detailliert unter-
sucht [69] und Computersimulationen iiber die Wechselwirkung von Ionen und Fest-
korpern von Eckstein durchgefiihrt [70].

In Abb.4.1 ist die Impulsiibertragung fiir das Sputtern zweier Targetatome dar-
gestellt. Das Ion oder neutrale Teilchen kann durch Stéfe mit Oberflichenatomen
ebenfalls die Richtung des Impulses d&ndern und das Target wieder verlassen. In die-

sem Fall spricht man von Riickstreuung oder Reflexion [70].

Die Ausbeute S definiert die Anzahl der gesputterten Targetatome pro Ionen-

lengl. to sputter - herausspritzen

S7
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Abbildung 4.1 Serie von Kollisionen zwischen Ion und Atomen, die zum Sputtern
der Atome 2 und 4 fihren. (Bild entnommen aus [69])

einschlag. Sie hingt wesentlich vom Massenverhéltnis der Tonen und Targetatome,
von der Tonenenergie, der Oberflichenenergie, der Teilchenzahldichte sowie ganz
wesentlich vom Wechselwirkungspotenzial der beteiligten Teilchen ab. Detaillierte
Berechnungen und Erlduterungen zur Abhéingigkeit der Ausbeute von verschiedenen
Parametern finden sich in [8; 69-72].

Typischerweise besitzen die gesputterten Atome sehr geringe Energien, wenn sie
die Oberfliche verlassen, weil die kaskadenférmige Impulsiibertragung die Tonen-
energie auf viele umliegende Atome verteilt und das Bindungspotenzial des Targets
iiberwunden werden muss. In der Gasphase kommt es zu einer weitgehenden Ther-

malisierung der gesputterten Atome durch Stoéfe mit den Gasmolekiilen [8].

4.1.2 Typische Prozesse und Anwendungen

Atome konnen immer dann aus einem Target gesputtert werden, wenn die Energie
der auftreffenden Teilchen mindestens die Bindungsenergie der Oberflichenatome
des Targets erreicht.

In Sputteranlagen wird ausgenutzt, dass sich die aus dem Target heraus gelosten
Atome an anderen Oberflichen wieder anlagern und diinne Schichten bilden. Durch

Einbringen eines Substrats, welches nicht unmittelbar dem Ionenbeschuss ausgesetzt
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ist, konnen Schichten von Metallen, wie z. B. Kupfer, Gold oder Platin, abgeschieden
werden. Die typischen Sputterraten dieser Metalle liegen bei 50 . ..150 nm/min. Ty-
pische Sputterprozesse zur Schichtabscheidung werden zwischen 15 und 100 mTorr 8]
durchgefiihrt.

4.2 Chemisches Atzen

Es war lange bekannt, dass Atome und Radikale chemisch viel reaktiver sind als
die meisten Molekiile. Bis zum Beginn der 1960iger Jahre wurde diese Erkenntnis
jedoch kaum zum Atzen von Festkorpern genutzt. Ab dieser Zeit wurden erstmals
Sauerstoffplasmareaktoren gebaut, die zur Oxidation von kohlenstoffhaltigen Riick-
stdnden dienten [17]. Im Veraschungsprozess (= 100Pa) dient das Plasma dazu,

reaktive Sauerstoffatome zu erzeugen:
Oy+e —2:0+e" (4.1)

Der Atzprozess besteht in einer chemischen Reaktion neutraler Radikale (Spezies
mit ungepaarten Elektronen) mit den organischen Verbindungen (hier: zu fliichtigem
Kohlendioxid) auf dem Substrat. Ein bekannter Prozess in der Si-Technologie ist das
Atzen von SiO, oder SizNy mit CFy, bei dem im ersten Schritt freie Fluor-Radikale
gebildet werden:

CFy+e — CF3+F-+e (4.2)

die ihrerseits mit den Siliziumverbindungen u.a. zu fliichtigem SiF, ragieren [73].
Ahnliche Reaktionen fithren zur Zerlegung von SFg in Molekiilfragmente und freie

Fluor-Radikale die z. B. zum Atzen von Silizium verwendet werden.

4.2.1 Mechanismus

In Plasmen entstehen chemisch hochreaktive neutrale oder ionisierte Spezies aus re-
lativ inerten Molekiilen (wie z. B. SFg), die sonst nur durch thermische Dissoziation
bei sehr hohen Temperaturen gebildet werden kénnen. Durch chemische Reaktion
mit den Atomen oder Molekiilen der Oberfliche des Festkorpers entstehen fliichti-
ge Reaktionsprodukte, die vom Vakuumsystem aus dem Reaktor entfernt werden
konnen [8; 17].
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4.3 Tonenunterstiitztes Atzen

Durch Kombination beider Verfahren, Sputterdtzen und chemischen Plasmaétzen,
entstand das Verfahren des ionenunterstiitzten Plasmaétzens. Man unterscheidet da-
bei zwischen reaktivem Ionenitzen (RIE, vgl. Abschn. 1.3.1), bei dem das Substrat
auf einer angeregten Elektrode platziert wird, und Plasma#tzen, bei dem sich das
Substrat auf einer geerdeten Elektrode befindet.

Seit langem ist bekannt, dass die chemische Reaktion von neutralen Spezies an
Oberflichen schneller verlduft, wenn gleichzeitig ein Fluss von energetischen Ionen
die Oberfliiche trifft [17]. Die Anisotropie der Atzrichtung erschlieRt sich aus der Tat-
sache, das Tonen normalerweise fast senkrecht auf die Substratoberfliche einfallen.
Geneigte oder génzlich abgeschattete Bereiche (siehe auch Abschn. 3.2.3) innerhalb
von gedtzten Strukturen erhalten einen geringeren Ionenfluss. Folglich ist auch die
Atzrate in solchen Bereichen geringer als in exponierten Bereichen. Allerdings zeigt
die Sputterausbeute ein Maximum bei mittleren Winkeln — typisch um 30°von der
Normalen, so dass sich die Sputterrate aus dem Produkt aus Sputterausbeute und
Ionenfluss ergibt. In Abb. 4.2 sind die unterschiedlichen Atzraten fiir Silizium in ei-

nem XeF, Plasma abhingig von der Flussrate dargestellt.

4.3.1 Mechanismus

g Obwohl die Tatsache, dass ein Ionenbeschuss zur Erhohung der Atzrate beitriigt,
seit lingerem bekannt ist, gibt es keine breite Ubereinstimmung, auf welche Weise
der Tonenbeschuss tatsichlich die Oberflichenchemie beeinflusst.

Tonenunterstiitzte Atzprozesse bestehen immer aus den drei Schritten
1. Adsorption der Spezies,
2. Formation von Reaktionsprodukten,
3. Desorption von Reaktionsprodukten.

Der Beschuss durch energetische Tonen kann jeden der drei Schritte beschleunigen,
ist jedoch stark abhingig vom verwendeten chemischen System [17]. Am besten
wurde der Einfluss des Ionenbeschusses fiir das Atzen von Silizium mit Fluor unter-

sucht. Es wird vermutet, dass die Fluoratome eine relativ stabile einlagige Schicht
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Abbildung 4.2 Si-Atzraten in Abhdingigkeit des XeFsy Gasflusses mit und ohne
1keV Ne'-ITonenbeschuss. (Entnommen aus [17])

von fluoridiertem Silizium (SiF,) auf dem Substrat bilden, wenn kein Ionenbeschuss
stattfindet. Diese Schicht verbleibt auch, wenn die Quelle der Fluoratome abgeschal-
tet wird. Um das Atzen zu ermdoglichen, ist die Reaktion dieser fluoridierten Schicht
mit den einfallenden Fluoratomen nétig. Die Reaktionswahrscheinlichkeit dafiir liegt
in der Grofenordnung von 0,001 [74].

Vermutlich fithrt der Beschuss dieser Schicht mit energetischen Tonen dazu, dass
sie in den gasformigen Zustand iibergeht. Der Tonenbeschuss fiihrt somit zu einer
"Sauberung” der Oberfliche, so dass reines Silizium freigelegt wird. Die Reaktions-
wahrscheinlichkeit von Fluor mit reinem Silizium ist weit héher als mit fluoridiertem
Silizium. Die Atzrate wird deshalb durch den Tonenbeschuss deutlich gesteigert, wenn
der Tonenfluss grofs genug ist, um die Bedeckung der Oberfliche mit fluoridiertem
Silizium zu reduzieren.

Ein einfaches Modell zur Berechnung der Atzrate wird in [66] und in [4] im Zu-
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sammenhang mit der Abhingigkeit der Atzrate vom Aspektverhiltnis (vgl. Abschn.
3.4) vorgestellt. Die Atzrate ER ist demnach

Darin ist £ das Volumen pro Energieeintrag, welches bei einer vollsténdig bedeckten
Oberfliche entfernt wiirde, © der Bedeckungsgrad der Oberflache, Fj;, die mittlere
Ionenenergie und ¢; die Ionenflussdichte an der Oberfliche.

Weiterhin wird darin angenommen, dass die Wahrscheinlichkeit, dass ein neutrales
Teilchen von der Oberfliche adsorbiert wird, proportional zum Anteil der unbedeck-
ten Oberfliiche ist. Die Atzrate kann deshalb auch in Abhingigkeit der Flussdichte

¢n von Neutralteilchen geschrieben werden als

wobei V das Volumen, welches durch ein einzelnes reagierendes Neutralteilchen
entfernt wird und Sy die Reaktionswahrscheinlichkeit eines Neutralteilchens an der
unbedeckten Oberfliache ist.

Durch Gleichsetzen von Gl. (4.3) und Gl. (4.4) erhilt man fiir den Bedeckungsgrad

der Oberflache .

- kEgindr *
L+ VoSodn

(4.5)

Durch erneutes Einsetzen in Gl. (4.4) erhiilt man die Abhingigkeit der Atzrate von

den Flussdichten der neutralen und ionisierten Spezies

- kEkindr *
L+ VoSodn

(4.6)

Die Berechnung der Atzrate (Gl. (4.6)) ist von zentraler Bedeutung fiir die Simula-
tion der Atzprofile.

Die Mechanismen, die zum Ubergang der fluoridierten Schicht in den gasférmigen
Zustand fiihren sind nicht mit Sicherheit geklart. Es wird vermutet, dass der Ener-
gieeintrag eines auftreffenden Ions die Formierung von SiF, begiinstigt. Diese Reak-
tion ist auf eine Disproportionierung der ansonsten aus abgeséttigten SiFs-Einheiten
bestehenden Oberflache zuriickzufiihren, weswegen keine weiteres Fluor aus der Gas-
phase benotigt wird.

Fiir andere Systeme aus Atzgasen und Materialien wird ein dhnlicher Wirkmecha-

nismus bei der Beteiligung von energetischen Ionen beim Atzprozess vermutet [17].
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Ionenunterstiitzte Atzprozesse hingen von vielen Prozessparametern ab, die sich
teilweise gegenseitig beeinflussen und sich auf mehrere Zielgrofen, wie z. B. Atzrate
und Oberflichenrauhigkeit, auswirken.

Die Reaktorgeometrie spielt eine sehr wichtige Rolle fiir die Zusammensetzung der
Plasmaspezies und dem Transport der Reaktanten auf die Oberfliche des Substrates.
Schon geringe Unterschiede in Plasmareaktoren konnen signifikante Auswirkungen
auf die Atzresultate haben [17]. Auch das Flichenverhiltnis der Elektroden spielt ei-
ne grofse Rolle bei der Ausbildung des Bias-Potenzials (vgl. Abschn. 1.2.5). Ein wich-
tiger Parameter, der die erzielbare Atzrate beeinflusst, ist die Substrattemperatur.
Temperaturen von iiber 120°C sind zumeist bei ionenunterstiitzten Plasmaétzprozes-
sen nicht erwiinscht, weil ab dieser Temperatur die meisten Photolacke degradieren.
Hohere Substrattemperaturen erfordern temperaturbestéindige Maskierungsmateria-
lien wie z.B. SiO,. Die ioneninduzierten Reaktionen hidngen nur in sehr geringem
Mafke von der Substrattemperatur ab. Die chemischen Reaktionen, als Prozesse vom
Aktivierungstyp hingegen, sind deutlich temperaturabhéngig. Insbesondere zur Stei-
gerung der Anisotropie werden Substrate daher in der Regel gekiihlt [75]. Hohe
Substrattemperaturen werden hingegen z. B. beim Atzen von GaAs-Substraten zur
Steigerung der Atzrate genutzt. [76]

Weitere wichtige Prozessparameter sind der Gasdruck und die RF-Leistung, die bei-
de das Bias-Potential und somit die ionenunterstiitzte Atzrate und die Anisotropie
der Atzung beeinflussen. Je grofer der Gasdruck im Reaktor ist, umso groRer ist die
Bildungsrate der aktiven Spezies und somit auch der Strom dieser Partikel auf die
Substratoberfliche. Die Stromdichte an der Oberfliche steigt proportional zum Qua-
drat des Druckes an. Allerdings nimmt das Bias-Potenzial mit steigendem Druck ab
und das Stofspotenzial der Tonen erhoht sich. Dies fiihrt dazu, dass die Anisotropie
der Atzung abnimmt. Die Erhohung der RF-Leistung fiihrt grundsitzlich zu einer
Steigerung des Bias-Potenzials. Fiir praktische Anwendungen ist die RF Leistung
jedoch begrenzt, weil sowohl die Maske als auch das Substrat selbst durch energie-
reiche Tonenstrahlung beschidigt werden. In ICP-Anlagen ist der Zusammenhang
zwischen kapazitiv an der Elektrode eingekoppelter Leistung und Bias Potenzial na-

hezu linear [8].
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4.3.2 Typische Prozesse

Das ionenunterstiitzte Plasmaétzen wird in vielen verschiedenen Prozessen der Mi-
krostrukturtechnik verwendet. In [17] werden eine Reihe von verwendeten Atzgasen
fiir verschiedene Materialien aufgelistet.

Die wichtigsten Anwendungsgebiete des ionenunterstiitzten Plasmadtzenes sind in
Tabelle 4.1 aufgefiihrt.

Substratmaterial Prozessgase

Silizium CFy, CF4-04, CF4-Hy, CCly, Cly, SFg, ...

Si09, Glas CFy, CF4-04, CF4-H,, CF4-CoHy, CoFg C3Fg, CHF3,
CCly, SFg, ...

SigNy CFy, CF4-04, CoFg CoFg-CoHy, ...

Photoresists, organi- Oy, CFy, CF4-04, CoFg-CF3Cl, CCly, ...
sche Materialien

Aluminium CCly, BCl3, Cly

Al-Legierungen Al:Si, CCly

Al:Cu, Al:Cu:Si

Al,O4 CCl, CCL-0s, BCl;, Cly
GaAs CClQFQ, Clz, CCIQFQ—OQ, CCI4
Cr ClQ—OQ, CCI4—OQ

Tabelle 4.1 Hiufig verwendete Material-Atzgas Systeme beim ionenunterstitzten

Plasmadtzen. (Extrahiert aus [17])

4.4 Plasma-Polymer Deposition

Bei der Atzung von Silizium und seinen Verbindungen mit CF, dissoziiert dieses im
Plasma zu CF5,CF3, F,CF; und F~ [77]. Die negativen Tonen werden vom Poten-
tialunterschied in der Randschicht am Erreichen der Oberfliiche gehindert. CF4 und
CF5 reagieren deutlich langsamer mit Silizium als F. Als Endprodukt der Atzung
mit CF§ und CF3 verbleibt der enthaltene Kohlenstoff verschieden gebunden auf der
Oberfliche. Es entsteht somit eine Konkurrenz aus Fluor-induzierter Atzung und der
Abscheidung eines Fluorocarbon-Films. Durch geeignete Wahl der Prozessparameter

kann man die Oberflachenreaktion zu einer der beiden Seiten hin beeinflussen. Eine
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Erhohung der Wasserstoffkonzentration im Plasma bewirkt z. B. eine Verringerung
der Atzreaktion von Si und eine Steigerung der Deposition. Eine Zugabe von O,
hingegen bewirkt eine Oxidation des entstehenden Kohlenstoffes und verringert so-
mit die Bildung des Fluorocarbon-Filmes [8]. In Abb. 4.3 ist der Verlauf der Grenze
zwischen Atzen und Polymerisation qualitativ dargestellt.

Die exakten Mechanismen, die zur Polymerisierung des Filmes an der Oberfliche
fithren, sind hingegen noch nicht abschlieffend geklért. Umfangreiche Untersuchun-
gen mit weiteren Fluorkohlenstoffen und Fluorkohlenwasserstoffverbindungen wur-
den in [78] durchgefiihrt. Im Gegensatz zu Coburn und Winters [77] wird allerdings
vermutet, dass hauptsichlich CF und CF, fiir die Filmbildung verantwortlich sind
und CF3 nur eine untergeordnete Rolle spielt.

Eine sehr ausfiihrliche Darstellung von Polymerisationsprozessen in Fluorkohlen-
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Fluor/Kohlenstoff Verhaltnis der Spezies im Plasma

Abbildung 4.3 Die Grenze zwischen Atzen und Deposition von Polymerfilmen wird
durch das Fluor/Kohlenstoffverhdltnis der reaktiven Spezies und dem Biaspotential der

Probe bestimmt. (entnommen aus [17])

stoffplasmen findet sich in [79].

Ein Polymerfilm, wie er zur Seitenwandpassivierung beim Atzen von Strukturen mit
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Hilfe des Gaschopping-Verfahrens verwendet wird, ist in Abb. 4.4 gezeigt.

Abbildung 4.4 Deponierter Polymerfilm an der Seitenwand eines zylindrischen Atz-
profiles (Quelle: Prof. I. W. Rangelow)



Kapitel 5
Simulation

Die physikalischen Vorgénge im Inneren eines Plasmareaktors sind aufgrund der viel-
faltigen Einfliisse, die die Eigenschaften des Plasmas und die Reaktionsbedingungen
an der Oberfliche der Probe bestimmen, duferst komplex und bisher noch immer
nicht vollstdndig durch genaue Modelle erklart.

Ein wichtiges Mittel, um Modelle dieser Vorgénge zu verifizieren sowie Vorhersagen
iiber die Auswirkungen von gednderten Prozessbedingungen machen zu kénnen, sind
Computersimulationen.

Computersimulationen werden in nahezu allen Bereichen von Wissenschaft und
Technik angewendet. Sie sind besonders geeignet, um solche Systeme, die analy-
tisch zu komplex oder noch unvollstindig charakterisiert sind, zu untersuchen. Si-
mulationsmodelle sind Abstraktionen der in der Realitit stattfindenden, komplexen
Prozesse. Sie sind immer idealisiert und nur innerhalb ihrer vorgegebener Grenzen
giiltig. Voraussagen von Modellen sind stets kritisch unter diesen Aspekten zu be-
werten und konnen aukerhalb der Modellgrenzen schlichtweg falsch sein [80].

Die Ausfiihrung von Modellen in Computersimulationen gestattet die Durchfithrung
von virtuellen Experimenten. Damit verbunden ist oftmals eine erhebliche Zeit- und
Kostenersparnis im Vergleich zu realen Experimenten. Dariiber hinaus gestatten
Computersimulation auch die Ermittlung von Prozesszustinden und physikalischen
Grofsen, deren Messung in realen Experimenten unméglich oder nur mit sehr groften
Aufwand zu bewerkstelligen ist.

Simulationen liefern im Allgemeinen sehr viele Informationen iiber die simulierten
Prozesse. Das Management dieser Daten beinhaltet das Speichern, Verteilen, Su-

chen, sowie die statistische Vor- und Aufbereitung von Daten und ist ein wichtiger
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Faktor fiir den Erfolg von Simulationssoftware in akademischen und kommerziellen
Anwendungsbereichen.

Durch Anwenden analytischer und statistischer Auswertungsmethoden lassen sich
Computersimulationen fiir die Optimierung von Prozessen einsetzen. In technischen
Prozessen erfolgt diese Optimierung meist indirekt durch wiederholte Interpretation

der Simulationsergebnisse und Reparameterisierung des Modells.

5.1 Uberblick

Die Modellierung von Prozessen in Computersimulationen kann auf vielfiltige Weise
erfolgen. Besonders signifikant ist die Unterscheidung von statischen Modellen, bei
denen die Zeit keine Rolle spielt und dynamischen Modellen, bei denen die zeitliche
Anderung von Prozessgrofen von Interesse ist. In dynamischen Modellen kénnen
sowohl kontinuierliche zeitliche Ablaufe als auch zeitdiskrete Ereignisse abgebildet
werden. Beispiele fiir solche Simulationen finden sich in Tabelle 5.1.

Modelle konnen aufterdem in stochastische und deterministische Modelle unterschie-
den werden. In stochastischen Modellen spielen diskrete oder kontinuierliche Zufalls-
grofen eine entscheidende Rolle. In der Regel werden in stochastischen Modellen die
Kenngrofen von statistisch verteilten Zufallsgrofen durch eine sehr grofte Anzahl
von Zufallsexperimenten ermittelt. Sie sind somit eine Anwendung des Gesetzes der
grofsen Zahlen. Im Gegensatz zu den stochastischen Modellen treffen deterministi-
sche Modelle Vorhersagen auf der Basis von vorgegebenen mathematischen Bezie-
hungen oder algorithmischen Vorschriften zur Verarbeitung der Eingabedaten und

Modellparameter [81].

5.1.1 Simulationsarten
Monte Carlo—Simulation

Zur Simulation stochastischer Modelle wird sehr héufig die Monte Carlo-Methode
verwendet, weil sie intuitiv, einfach zu realisieren und stabil ist.

Sie basiert auf einer grofen Anzahl von Zufallsexperimenten, deren Ausgang zur Be-
rechnung der gesuchten Zufallsgrofe aufgerechnet wird. Angewendet wird damit das
Gesetz der grofsen Zahlen (Gl. (5.1)), welches in seiner einfachsten Form besagt, dass

sich die relative Haufigkeit des Ausgangs eines unabhéngigen Zufallsexperimentes X;
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stochastisch deterministisch
statisch Integration durch Monte | Konzentration von Ionen
Carlo-Methode im Plasma
dynamisch | diskret Warteschlangensimulation| Game of Life

in Industrieprozessen

kontinuierlich | Positionsbestimmung Bauelementesimulation
GPS mittels Differentialglei-
chungen

Tabelle 5.1 Beispiele fir Problemklassen in der Simulation. Simulationen unter-
scheiden sich in der Beriicksichtigung der Zeit (statisch/dynamisch) und der Verwen-
dung von Zufallsgrofien (stochastisch/deterministisch)

fiir sehr viele Experimente der Wahrscheinlichkeit fiir diesen Ausgang annéhert. Fiir
alle positiven Zahlen € gilt daher

n

X, = Z (Xs — BE(Xy)/n),
o =1 (51)
lim P(X,[>¢) = 0.

n— o0

Das Verfahren erhielt seinen Namen wegen dem zufélligen Element und der Néhe
zum Gliicksspiel nach dem Casino im monegassischen Stadtteil Monte Carlo.
Mathematisch gesehen, ist ein stochastisches System ein wahrscheinlichkeitsgewich-
teteter Weg im Phasenraum [80]. Die Methode ist geeignet, den Erwartungswert
einer Zustandsgrofe (A)

(A) =) Pz)A(x) (5:2)

z€Q

oder hochdimensionale Integrale numerisch ndherungsweise zu berechnen.

Iy = /P(x)A(a:)d":L’. (5.3)

e

Darin ist P(z) ein normiertes statistisches Gewicht oder einfacher die Wahrschein-
lichkeit fiir den Zustandes z. (A) ist der Wert der Grofe A im Zustand x. Die
Summation im diskreten oder Integration im kontinuierlichen Fall erfolgt iiber den
Phasen- oder Zustandsraum (2 des Systems [80].

Héaufig ist der Zustandsraum so grof, dass eine vollstindige Summation oder Inte-

gration nicht moglich ist. Statt die gesamte Summation durchzufiihren, wird eine
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Markovkette aus Zustinden xq, x5, x3,... € € so erzeugt, dass deren Héaufigkeit wie
das vorgegebene Gewicht P(x) verteilt ist [82]. Das fiihrt dazu, dass diejenigen Teile
des Zustandsraumes ) mit héherem Gewicht auch hiufiger vertreten sind als je-
ne mit niedrigerem. Dieses Vorgehen wird gewichtete Abtastung (engl. importance
sampling) genannt.

Der Erwartungswert ergibt sich dann, geméf dem Gesetz der Grofen Zahlen (Gl. (5.1),

aus dem arithmetischen Mittelwert der Grofe A in diesen Zustanden

N

()~ DA, (5.4)
i=1

Die Genauigkeit der Nidherung ist ausschlieflich vom Umfang der Stichprobe und
nicht von der Anzahl der Parameter abhéingig. Daraus ergibt sich im Allgemeinen
ein grofer Rechenaufwand, um ausreichend viele Terme zu berechnen. Die Monte
Carlo-Methode ist somit gut geeignet, analytisch schwer l6sbare Probleme zu be-
rechnen. Allerdings bestehen auch gravierende Nachteile, die gegen den Einsatz der
Monte Carlo-Methode sprechen. Zum einen ist es je nach physikalischem System
sehr schwierig, die Markovkette so zu generieren, dass die Verteilung der Zusténde
der tatsdchlichen Wahrscheinlichkeit entspricht und dass der gesamte Zustandsraum
abgedeckt wird. Der Algorithmus zur Generierung der Zustinde x; muss daher er-
godisch! sein [80].
Ein weiterer Nachteil der Methode ist die hiaufige Berechnung von Funktionswer-
ten A(z;), die unter Umsténden sehr zeitaufwiindig sein kann. Gleichzeitig bietet
sich darin ein grofes Potenzial, die Berechnung durch Parallelisierung wesentlich zu
beschleunigen.

Ein konkrete Anwendung der Methode fiir die Berechnung des Teilchenflusses
in gedtzten Strukturen ist die Simulation von Teilchenbahnen durch Monte Carlo—
Raytracing. Als Zustdnde z; werden die Orts- und Impulsvektoren der Teilchen
im Plasma gewéhlt. Die Verteilung dieser Vektoren ist durch die Konzentration der
Teilchen im Plasma sowie deren Winkel- und Energieverteilungsfunktionen gegeben.

Die Funktion A entspricht der Flussdichte von Teilchen an der Grenzfliche von

'Ein System heifit ergodisch in Bezug auf eine Eigenschaft, wenn das Scharmittel (der Mit-
telwert aus vielen Elementen zu einem Zeitpunkt) gleich dem Zeitmittel (dem Mittelwert eines
Elementes iiber einen langen Zeitraum) ist. Beispielsweise ist der Mittelwert der Augenzahl von
1000 gleichzeitig geworfenen Wiirfeln annihernd gleich dem Mittelwert von 1000 nacheinander

ausgefithrten Wiirfen mit einem Wiirfel.
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Probe und Gasphase. Sie wird berechnet, indem der Weg von Teilchen entlang ihrer
Bewegungsrichtung verfolgt wird. Dabei kann es beim Auftreffen an Oberflichen zu

einer oder mehrfacher Reflexion kommen.

Finite Elemente-Methode

Ein weiteres Verfahren zur ndherungsweise numerischen Berechnung von Zustands-
grofen eines Systems ist die Finite Elemente-Methode (FEM). Sie dient insbesondere
zur Approximation von elliptischen Differentialgleichungen und Integralgleichungen
mit Randbedingungen [41]. Viele komplexe dynamische Systeme in den Ingenieur-
und Naturwissenschaften lassen sich so modellieren. Beispiele sind das Fliefsverhalten
von Fluiden, die Verformung von Materialien und die Warmeleitung in Festkorpern.
In der Finiten Elemente Methode wird das Losungsgebiet der gesuchten Differenti-
algleichung zunichst in eine beliebig groke Anzahl von Elementen endlicher (finiter)
Grofe aufgeteilt. Auf den Elementen werden sogenannte Basisfunktionen definiert.
Die Besonderheit dieser Basisfunktionen besteht darin, dass sie lokalen Support ha-
ben, d.h. nur auf dem eigentlichen und wenigen anderen umliegenden Elementen
verschieden von Null sind. In der Regel werden als Basisfunktionen Polynome nied-
rigen Grades gewihlt oder ihre Struktur wird bereits durch die physikalischen Pro-
blemstellung impliziert. Die gesuchte Losung der Differentialgleichung wird durch
eine Linearkombination der Basisfunktionen approximiert [64].

In Abb. 5.1 ist die Finite Elemente-Methode schematisch fiir die Approximation einer
eindimensionalen Funktion durch lineare Basisfunktionen mit lokalem Support dar-
gestellt. Durch Linearkombination der einzelnen Basisfunktionen in einem Element
erhélt man fiir jedes Element eine Elementmatrix. Die Elementmatrizen der einzel-
nen Elemente werden zu einer sogenannten Steifigkeitsmatrix zusammengefasst und
entsprechend ihrem Support iiber benachbarte Elemente iiberlappend aufaddiert.
Die Steifigkeitsmatrix spiegelt die Beziehung der Elemente untereinander wider.
Die einzelnen Basisfunktionen werden mit Testfunktionen, die ebenfalls lokalen Sup-
port, besitzen, multipliziert und mit den Randbedingungen in die Differentialglei-
chung als Losungsansatz eingesetzt. Die Differentialgleichungen werden in der Regel
numerisch integriert. Die Tatsache, dass die Basisfunktionen nur lokalen Support
besitzen, fiihrt dazu, dass statt der Integration eine Summation iiber die einzelnen
Elemente durchgefiihrt werden kann. Aus der numerischen Integration und den Ele-

menten der Steifigkeitsmatrix ergeben sich die Koeffizienten fiir ein grofes lineares
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Abbildung 5.1 Finite Elemente-Approximation einer unbekannten Funktion durch
lineare Basisfunktionen mit lokalem Support. Die unbekannten Knotenwerte B; werden
als Losung eines linearen Gleichungssystems berechnet, dessen Koeffizienten sich durch

gewichtete numerische Integration der unbekannten Funktion B(xz) ermitteln lassen.
(Bild nach Cohen [64])
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Gleichungssystem, dessen Losung die gesuchten Linearkoeffizienten sind.

Die Finite Elemente-Methode hat gegeniiber anderen Simulationsverfahren eine Rei-
he von Vorziigen, aber auch einige Nachteile. Prinzipiell lisst sich die Methode auf
nahezu alle Systeme anwenden, die sich durch partielle Differentialgleichungen mo-
dellieren lassen. Die Exaktheit der Losung ist nur bestimmt durch die Anzahl der
Elemente, in die das Losungsgebiet unterteilt wird, sowie dem Funktionsraum der
gewihlten Basisfunktionen. Man kann zeigen, dass die Finite Elemente-Methode die
optimale Losung innerhalb des durch die Basisfunktionen aufgespannten Funktions-
raumes liefert [64].

Nachteilig ist der hohe Berechnungsaufwand, der sich insbesondere bei der Losung

sehr grofser Systeme ergibt. Die Methode ist jedoch gut parallelisierbar.

5.1.2 Plasma- und Atzsimulatoren

Die Simulation von Plasmadtzprozessen ist wegen der Vielzahl an Parametern &u-
fserst komplex und aufwéndig. Insbesondere die Verbindung von makroskopischen
Plasmasimulationen und Atzimulationen der Topografie in mikroskopischen GroRen-
ordnungen ist in der Praxis schwierig zu realisieren [2]. Die meisten Simulatoren sind

daher auf die eine oder andere Simulation ausgerichtet.

Makroskopische Plasmasimulationen

Makroskopische — d.h. in der Grofenordnung der Reaktorgeometrie angesiedelte —
Plasmamodelle sind ein wichtiger Bestandteil einer integrierten Plasmaprozesssimu-
lation. Sie berechnen den Fluss aller Reaktanten, welche die Probenoberfliche aus
dem Plasma erreichen. Diese Fliisse lassen sich nachfolgend in Oberflichenmodellen
im mikroskopischen Bereich in der Topologiesimulation zur Berechnung lokaler Atz-
raten verwenden.

Um die Fliisse der Reaktanten an der Oberfliche zu berechnen, miissen makroskopi-
sche Plasmamodelle die elektromagnetischen Vorginge, den Energietransport durch
Elektronen und die Ionisationsvorgéinge im Plasma zusammenhéngend modellieren.
In den letzten Jahren wurden fiir diese Herausforderung einige Softwarepakete ent-
wickelt und erfolgreich fiir die Simulation von Plasmareaktoren eingesetzt [83-85].
In diesen Simulatoren werden die partiellen Differentialgleichungen, die sich aus den

Erhaltungsgleichungen der Masse, des Impulses und der Energie ergeben, numerisch
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fiir Elektronen, positive und negative Ionen sowie neutrale Reaktanten geldst. Au-
flerdem sind darin die Maxwellgleichungen zur Berechnung des elektrischen Feldes
und die Poissongleichung zur Ermittlung des elektrostatischen Potenzials enthalten.
Als hervorragendes Beispiel einer makroskopischen Plasmasimulation ist das Hybrid
Plasma Equipment Model (HPEM) zu nennen, das an der Universitéit von Illinois
entwickelt wurde [3]. Mit diesem Simulator lassen sich komplexe Reaktorgeometri-
en, Plasmaquellen und verschiedene Material-Gas-Systeme simulieren. Das HPEM
besteht aus drei wesentlichen Modulen: dem elektromagnetischen Modul (EMM),
dem Elektronen-Energie-Modul (EEM) und einem Gaskinetik-Chemie Modul (GK-
CM). Die induktiv eingekoppelten elektromagnetischen Felder werden durch das

SCHEMATIC OF THE HYBRID PLASMA EQUIPMENT MODEL
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Abbildung 5.2 Schema des HPEM - Hybrid Plasma Equipment Model Simulators
(entnommen aus INTRODUCTION TO THE HYBRID PLASMA EQUIPMENT MO-
DEL, M. J. Kushner, University of Illinois)

EMM berechnet und im EEM verwendet, um die Elektronentemperatur und die
Elektronenreaktionskoeffizienten ortsabhéngig zu ermitteln. Aus diesen Ergebnissen
wird im GKCM die Dichte der Reaktanten sowie das Plasmapotenzial berechnet.
Die Dichten, Tonisierungsgrad und Potenziale des GKCM dienen in einem iterativen
Verfahren dem EMM und EEM zur schrittweisen Konvergenz hin zu einer stabilen

Losung.
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Randschichtsimulationen

Die Randschicht (engl. sheath) formiert sich zwischen dem Plasma und den umge-
benden Oberflichen. Innerhalb dieser Schicht bildet sich ein starkes elektrisches Feld
aus, welches die beweglicheren Elektronen daran hindert, das Plasma zu verlassen
und positive Ionen aus dem Plasma heraus beschleunigt. Auf ihrem Weg durch die
Randschicht erfahren die Tonen, abhéngig von ihrer mittleren freien Wegldnge und
der Dicke der Randschicht, Stofe mit anderen Gasteilchen. Die Randschicht hat so-
mit einen grofen Einfluss auf die Winkel- und Energieverteilung der Ionen.

Ein Randschichtmodell, welches in vielen Plasmaétzsimulatoren implementiert wur-
de, ist das Godyak-Sternberg-Modell [86]. Das relativ grofe Netz, welches bei der
Simulation der elektrischen Felder im Plasma verwendet wird, kann die Randschicht
nur unzuldnglich abbilden. Auferdem basieren die Plasmasimulationen zumeist auf
den Gleichungen der Fluiddynamik, was einen direkten Zugriff auf die Winkel-
und Energieverteilungsfunktionen der Tonen vehindert. Aus diesem Grund basie-
ren die meisten Simulationen der Randschicht auf der Monte Carlo-Methode, um
die Winkel- und Energieverteilung der Ionen an der Probenoberfliche zu ermitteln.
Eine Implementation dieser Methode findet sich im Softwarepaket IONTRANS-The
Ton ED&AD-Simulator, welches im SPEEDIE? Profilsimulator [87] integriert wur-
de.

Ein weiterer Simulator, der die Randschichtsimulation mithilfe der Monte Carlo—
Methode implementiert, ist PCMCM? (88|, welches wie HPEM an der University
of Tllinois entwickelt wurde. Es verwendet die Ausgaben der HPEM Module und
simuliert Pseudo-Partikel aller Reaktanten, um die Energie- und Winkelverteilungs-

funktionen an der Probenoberfliche zu bestimmen.

Oberflachenreaktionen

Die Evolution geitzter Strukturen ist durch die lokale Atzrate festgelegt. Um sie
zu bestimmen, miissen alle mafsgeblichen physikalischen Details im Oberflichenre-
aktionsmodell beriicksichtigt werden. Besonders der Transport von Neutralen und
Ionen innerhalb von Strukturen, inklusive der Reflexion, Sputtern und Redeposition
von Material, diffuse Reemmision von Neutralen, Oberflichendiffusion spielen eine

wichtige Rolle bei der realistischen Modellierung [2; 89].

2SPEEDIE - Stanford Profile Emulator for etching and deposition in IC engineering
3PCMCM - Plasma Chemistry Monte Carlo-Model
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Die am meisten genutzte Simulationstechnik ist die Monte Carlo-Simulation, um
die lokale Flussdichte und die Verteilung von Neutralen und Ionen in Strukturen
zu simulieren. Sie kann mit der Simulation der Randschicht gekoppelt sein. Diese

Technik wird beispielsweise in SPEEDIE umgesetzt.

5.1.3 Kritik/Unzuldnglichkeiten

Die Entwicklung von Plasmasimulationen und Oberflichenmodellen hat in den letz-
ten Jahren grofte Fortschritte zu verzeichnen. Allerdings ist eine vollsténdige Integra-
tion von makroskopischen Plasmamodellen und mikroskopischen Oberflichenmodel-
len immer noch nicht zufriedenstellend realisiert. Besonders der Ubergang von FEM
und semi-analytischen Losungen in Plasmamodellen zur Monte Carlo-Methode in
Topografiesimulationen reduziert die erreichbare Genauigkeit und die Geschwindig-
keit von Simulationen. Die erreichbare Genauigkeit der Plasmasimulation werden
durch das statistische Rauschen, welches aus der Monte Carlo-Methode resultiert,

nicht optimal genutzt.

5.2 Topografische Oberflichenmodelle

Das Atzen und Deponieren von Materialien im Plasma findet stets an der Grenzfl-
che von ionisiertem Gas und der Probe statt. Wahrend des Prozessablaufes unterliegt
die Probenoberfliche dynamischen Verdnderungen und lokalen rdumlichen Verschie-
bungen, die durch die lokalen Atz- und Depositionsraten hervorgerufen werden. Die
Topografie des betrachteten Probengebietes ist demzufolge stéindigen Verdnderun-
gen unterlegen.

Die geometrische Modellierung solcher beweglicher Grenzfldchen ist seit langem Ge-
genstand der Forschung. Wiederum gab die Entwicklung und Verbreitung von leis-
tungsfihigen Grafikprozessoren in Computern der Modellierung und Darstellung von
dreidimensionalen Oberflichen einen gewaltigen Vorschub [90)].

Die numerischen Methoden und Algorithmen, die die Bewegung der Oberfliche er-
mitteln, spielen eine ganz entscheidende Rolle bei der Wahl geeigneter Topographie-
modelle, weil von ihnen die Genauigkeit, Stabilitdt und Effizienz eines Simulators
abhéngen [90]. Fiir die Topographiesimulation in Plasmaétz- und Depositionsprozes-
sen existieren im Wesentlichen zwei Arten von topographischen Oberflichenmodellen

- die Volumenzellalgorithmen und die Flichennetzalgorithmen [90; 91].
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Dariiber hinaus wurden sogenannte netzfreie Algorithmen entwickelt, die jedoch

noch Gegenstand aktueller Forschung sind [92].

5.2.1 Level-Set-Methode

Die Level-Set- oder Niveaumengen-Methode ist ein numerisches Verfahren, um Kur-
ven oder Oberflichen von Objekten und deren Bewegungen zu approximieren. Das
Verfahren wurde seit den 1980iger Jahren vor allem von den amerikanischen Mathe-
matikern Stanley Osher und James Sethian [93] entwickelt und wird auf verschiede-
nen Anwendungsgebieten zur Simulation eingesetzt.

Bei der Level-Set-Methode muss die Topologie, wie z. B. die Anzahl nicht zusam-
menhéngender Gebiete, a priori nicht bekannt sein, und sie kann sich wihrend der
Berechnung dndern. Dies erlaubt die einfache Verfolgung der Rander beweglicher
Objekte.

In der Level-Set-Methode wird im dreidimensionalen Raum ein zweidimensionaler
Rand I' (eine Kurve) als Nullstellenmenge (Niveaumenge) einer dreidimensionalen
Hilfsfunktion ¢(Z) beschrieben®.

I'(7) = {Zlo(z) = 0} (5.5)

Die Hilfsfunktion wird auf dem ganzen betrachteten Gebiet definiert, und zwar mit
positiven Werten auf der einen und negativen Werten auf der anderen Seite von I'.
Bei einem zeitlich verédnderlichen Rand kann analog eine zeitabhingige Hilfsfunktion
¢(, t) definiert werden. Bewegt sich solch ein Rand entlang seiner Normalenrichtung
mit einer Geschwindigkeit ¢(Z, ) in Richtung positiver ¢(Z,t), kann man diese Be-
wegung mittels einer so genannten Hamilton-Jacobi-Gleichung fiir die Hilfsfunktion
darstellen
09

= =i |Vl (5.6)

Diese partielle Differentialgleichung kann mit Hilfe von numerischen Niherungsme-
thoden (z.B. Finiten Differenzen) auf einem numerischen Gitter berechnet werden.
Um die Kurve I' zu verschiedenen Zeitpunkten der Bewegung darzustellen, muss

nun die Nullstellenmenge der Funktion ¢ verfolgt werden [93; 94].

4Das Verfahren ist auch auf mehr oder weniger als drei Dimensionen anwendbar



78

5.2.2 Volumenzell-Methode

Bei den Volumenzellmethoden [95; 96] wird das gesamte Raumgebiet der untersuch-
ten Probe durch ein Gitter in kleine quaderférmige Volumenelemente (Voxel) zerlegt.
Jedem Element im Gitter werden die Materialeigenschaften zugewiesen, sowie der
Anteil des geitzten Materials in diesem Volumenelement. Die Atzung erfolgt durch
das sukzessive Entfernen von Volumenelementen, abhéingig von der ermittelten lo-
kalen Atzrate und der Anzahl der exponierten Quaderflichen.

Mit Volumenzell-Methoden konnen beliebige geometrische Strukturen, wie z. B. mit
Lochern oder unzusammenhéngende Volumina, modelliert werden.

Ein wesentlicher Vorteil dieser Vorgehensweise ist, dass kein Selbstiiberschneidung
oder Schleifenbildung der Oberfliche auftreten kann.

Allerdings bedingt die Zerlegung in kleine Volumenelemente einen sehr hohen Spei-
cherplatzbedarf. Dieser kann durch die Verwendung effizienter Datenstrukturen in
der Simulation stark verringert werden. Ublicherweise werden Oct-Trees oder Quad-
Trees® eingesetzt, um Suchen und Modifikationen der Voxeldaten effizient zu ermog-
lichen. In Abb. 5.3 ist die Aufteilung eines zweidimensionalen Gebietes dargestellt.
Die Unterteilung in kleinere Elemente erfolgt hierarchisch, solange ein Teilgebiet
verschiedene Materialeigenschaften enthélt oder ein Grenzwert fiir die Kantenldnge
der Elemente erreicht ist.

Der Volumenzell-Methode ist eine Ungenauigkeit der Darstellung inhérent, die
durch die minimale Kantenlinge der Voxel gegeben ist. Aufserdem werden durch
die Verwendung von Quadern, bestimmte Atzrichtungen bevorzugt [90].

Die Volumenzell-Methode ist deshalb fiir die Topographiesimulation von Atz- und

Depositionsprozessen nur bedingt geeignet.

5.2.3 Flachennetze

Im Gegensatz zur Volumenzell-Methode wird bei den Flidchennetzen nur die Grenz-
fliche zwischen Festkorper und Gasphase modelliert. Punkte auf der Oberfliche
werden dabei durch Kanten verbunden, aus denen wiederum zusammenhingende
Flachenelemente entstehen. Die Lage der Punkte, sowie die Form und Grofe der
Flachenelemente sind abhédngig vom gewéhlten Teilungsverfahren und miissen nicht

notwendigerweise gleich sein. Ublich sind Aufteilungen in Dreiecke, Rechtecke oder

°Béume, deren Elemente entweder 8(4) oder gar keine Elemente enthalten
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Abbildung 5.3 Hierarchische Aufteilung eines zweidimensionalen Raumgebietes in
rechteckige Flachenelemente. Fine Aufteilung eines Fldchengebietes findet nur statt,
solange ein Teil der Grenzfliche im Gebiet enthalten ist und eine minimale Grifle
nicht unterschritten wird. Die Daten konnen sehr effizient in Quad-Trees oder k-d-

Baumen [97] gespeichert und verarbeitet werden.

gemischte Teilungen wie in Abb.5.4. Es existieren verschiedene Algorithmen, bei
denen entweder die Punkte oder die Flidchen entlang eines Vektors entsprechend der
lokalen Atzrate bewegt werden. Im Allgemeinen liefern Simulationen, die auf Fli-
chennetzen basieren, sehr exakte Ergebnisse. Es ist jedoch notwendig, wahrend der
Topologiesimulation das Netz stdndig zu verwalten, weil topologische Instabilititen,
wie Selbstiiberschneidungen und Partitionierung auftreten kénnen. Diese Effekte
miissen lokalisiert und durch das Netzmanagement korrigiert werden, um die Effi-
zienz und Korrektheit des Simulators zu erhalten. In Abb. 5.5 ist die Konfiguration
eines Fliachennetzes vor und nach einem Atzschritt dargestellt. Im umrandeten Be-
reich kommt es zu einer Selbstiiberschneidung von Flichen, die korrigiert werden
muss.

Die Generierung hochqualitativer Netze ist entscheidend fiir die Effizienz und Ge-
nauigkeit der darauf angewandten Simulationsalgorithmen. Sowohl die Anzahl von
Punkten als auch deren Verteilung innerhalb des Simulationsgebietes beeinflussen
beide Faktoren.
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Abbildung 5.4 Flichennetz mit gemischten Elementen (Drei- und Vierecke)

Delaunay-Triangulation

Zur effizienten Erzeugung von Dreiecksnetzen wird in verschiedensten Bereichen der
Simulation und Visualisierung von Oberflichen die Delaunay-Triangulation ange-
wendet.

In einer Delaunay-Triangulation wird erreicht, dass die Dreiecke des Netzes moglichst
grofe Innenwinkel aufweisen. Der kleinste Innenwinkel im gesamten Netz wird ma-
ximiert. Diese Eigenschaft wird durch die Erfiillung der Umkreisbedingung erreicht,
in welcher kein anderer Eckpunkt im Umkreis eines Dreieckselementes vorhanden
sein darf. Dadurch werden annihernd gleichseitige Dreiecke im Netz erzeugt, was
vorteilhaft zur Maximierung der Genauigkeit fiir zahlreiche Algorithmen ist.

Die Delaunay-Triangulation ist nicht eindeutig und es kénnen weitere Bedingungen
an die Grofe und Form der erzeugten Elemente gestellt werden, die eine weitere
Steigerung der Genauigkeit oder Reduzierung des Berechnungsaufwandes bewirken.
Im Abb. 5.6 ist die Zerlegung eines Gebietes mittels Delaunay Triangulation und die
Umkreise der Dreiecke dargestellt. Im dreidimensionalen Raum wird statt der Um-
kreisbedingung die analoge Umkugelbedingung verwendet, welche dann aus jeweils
vier Punkten einen Tetraeder erzeugt.

Es gibt mehrere Ansétze zur Konstruktion von Delaunay-Triangulationen [97-100].

Der beste erreichte Ansatz erreicht eine Laufzeitkomplexitiit® von O(nlogn) [97].

6Die O-Notation oder Landausymbole werden in der Informatik bei der Analyse von Algorith-

men verwendet und geben ein Maf fiir die Anzahl der Elementarschritte in Abh#ngigkeit von der
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Abbildung 5.5 Flachennetz einer langen parallelen Grabenstruktur und zweidimen-
stonale Projektion der Schnittfliche. Die eingezeichneten Vektoren beschreiben das Vor-
anschreiten der Atzfront in der Zeit At. Durch die Verschiebung der Knoten 1, 2 und
3 tritt im umrandeten Bereich Selbstiiberschneidung auf und das Netz muss korrigiert

werden.

Stringalgorithmus

Ein Spezialfall der Flachennetze ist die Reduktion der Oberfliche auf nur eine Di-
mension [101].

Fiir viele gedtzte Strukturen ist es ausreichend, Profilquerschnitte zu simulieren.
Dies trifft insbesondere immer dann zu, wenn es sich im rotationssymmetrische Lo-
cher oder lange gerade Griben handelt. In diesen, sehr hiufig auftretenden Féllen,

reicht es aus, die Oberfliche in der Schnittebene durch eine gekriimmte linienférmige

Grofe der Eingangsvariablen an.
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Abbildung 5.6 Delaunay-Triangulation mit zugehorigen Umkreisen. Innerhalb eines
Umkreises diirfen sich keine weiteren Eckpunkte von Dreiecken befinden (Umbkreisbe-

dingung).

Grenze (engl. String) zwischen Material und Gasphase zu modellieren. Aus Symme-
triegriinden liegt die Atzrichtung in diesen Fillen immer in der Schnittebene. Die
Verschiebung der Oberfliche kann somit auf zwei Dimensionen reduziert werden,
allerdings muss der Einfluss der Tiefendimension in der Berechnung der Atzrate be-
riicksichtigt werden.

Im Stringalgorithmus wird die Oberfliche durch Knoten diskretisiert, zwischen de-
nen durch gerade Linien interpoliert wird (Abb.5.7). Die Orientierung der Linien
wird dabei so gewéhlt, dass ihr Normalenvektor in Richtung der Gasphase zeigt.
Eine Glittung der interpolierten Oberfliche in der Darstellung kann durch die Ver-
wendung von B-Splines erreicht werden. Jeder Knoten ¢ mit dem Ortsvektor p;
erhélt einen normierten Bewegungsvektor J;, der in die entgegengesetzte Richtung
der Winkelhalbierenden der beiden Normalenvektoren 77;_, 7; der angrenzenden Li-

nienelemente zeigt [95]
- i1 + 1
g = - Lt Pl (5.7)
|71 + 7]
Wihrend der Simulation werden die Knoten entlang ihres zugewiesenen Bewegungs-

vektors o; um den Betrag, der sich aus der lokalen Atzrate ER(p;) und der Simula-
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Abbildung 5.7 Approzimation der Probenoberfliche durch linear interpolierten Li-

nienzug und Voranschreiten der Atzfront in einem Simulationsschritt

tionsschrittweite At ergibt, verschoben

Dilt+ar = Pije + ER(p;) - d: (5.8)

Nach dem Verschieben der Knoten im String kann es passieren, dass sich Teile der
Oberfliche iiberschneiden und eine Korrektur des Strings notwendig wird. Die Bil-
dung einer solchen Schleife ist in Abb. 5.8 dargestellt. Normalerweise wird der, durch
die Uberschneidung abgetrennte Teil der Probe aus der Simulation entfernt.

In einer der ersten Beschreibungen des Stringalgorithmus in Atzsimulationen durch
Jewett [101] wurde ein sehr simpler Algorithmus zum Auffinden der Schleifen vorge-
stellt, der auch in den meisten anderen Implementierungen [4] eingesetzt wird. Dabei
werden die einzelnen Abschnitte des Strings nacheinander auf einen Schnittpunkt
mit (fast) allen nachfolgenden Abschnitten getestet. Offensichtlich ist die Komple-
xitdt dieses Algorithmus O(n?). Je kleiner die Strukturen, die durch den String
abgebildet werden, sind, um so dichter miissen die Knoten auf dem String verteilt
sein. Bei einer Stringlénge von 1000 Knoten miissen also nahezu 500 000 Schnitt-

punkttests durchgefiihrt werden.
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Abbildung 5.8 Selbstiberschneidung des Strings nach Atzschritt

Verbesserung des Stringalgorithmus

Weil die quadratische Erh6hung des Rechenaufwandes fiir die Abbildung sehr de-
tailreicher Strukturen, die viele Knoten erfordern, nicht hinnehmbar ist, wurde im
Rahmen dieser Arbeit ein neues Verfahren entwickelt, welches eine entscheidende
Verringerung des Berechnungsaufwandes mit sich bringt.

Der String, welcher die Oberfliche reprisentiert, kann als Abfolge von zusammen-
hingenden Streckenabschnitten aufgefasst werden. Die einzelnen Strecken werden
entsprechend ihrer Abfolge im String nummeriert.

Im ersten Schritt des Verfahrens werden die echten Schnittpunkte der Strecken mit-
hilfe des Sweep-Algorithmus [97] ermittelt. Dafiir werden zunéchst die Anfangs- und
Endpunkte der Streckenabschnitte nach ihren z-Koordinaten sortiert und in aufstei-
gender Reihenfolge in eine Ereignisstruktur eingefiigt. Die imaginire Sweep-Linie
tiberstreicht von links nach rechts parallel zur y-Achse das Gebiet (siche Abb.5.9)
des Strings und fiihrt an den Ereignispunkten Operationen aus. Wird ein Anfangs-
punkt einer Strecke erreicht, so wird diese in eine, nach der Reihenfolge der Strecken
in y-Richtung sortierten, Statusstruktur eingefiigt. Beim Einfiigen wird ein Schnitt-
punkttest mit den dariiber und darunterliegenden Strecken durchgefiihrt und — wenn
vorhanden — in die Ereignisstruktur eingefiigt. Auf diese Weise konnen alle k echten

Schnittpunkte von n Strecken in der Zeit O((n + k) logn) gefunden werden (Beweis



85

in [97]). Sowie ein echter Schnittpunkt aufgefunden wurde, werden die beteiligten
Indizes der Strecken paarweise notiert. Aus Abb. 5.9 ist leicht zu erkennen, dass die
Selbstiiberlappungen des Strings durch Entfernen der an den Schnittpunkten er-
mittelten Bereiche, beseitigt werden kénnen. Die entsprechenden Abschnitte werden
aus dem String geloscht und am Schnittpunkt wird ein neuer Knoten in den String
eingefiigt.

In Topografiesimulationen ist die Anzahl k& der Schnittpunkte im Normalfall klein.

rt

Sweep Linie

| N2t
(3:14) 412) (21:29) (93:38) (1930

Abbildung 5.9 Sweepverfahren zum Entfernen von Schleifen bei der Profilevoluti-
on. Mithilfe des Sweep-Algorithmus [97] werden die Schnittpunkte der Stringabschnitte
ermittelt und die Schleifenabschnitte notiert. Im Anschluss werden die Abschnitte aus

dem String geldschit.

Fiir eine Oberfliche mit 1000 Knoten und nur wenigen Schleifen sind mit dem ver-
besserten Verfahren somit nur Schnittpunkttests in der Gréfsenordnung von ~ 20 000
(anstelle der erwidhnten ~ 500 000!) nétig.

Durch die gefundene Verbesserung des Stringalgorithmus mithilfe des Sweep-Verfah-
rens reduziert sich der Aufwand des Stringmanagements besonders bei vielen Kno-
ten im String erheblich: Laufzeitmessungen von typischen Simulationen mit ~1000
Knoten ergaben eine bis zu 20 mal schnellere Berechnung der Oberflichengeometrie
im Vergleich mit der in [101] postulierten Methode. Umgekehrt kénnen bei gleicher
Laufzeit von Simulationen mit dem Sweep-Verfahren Oberflichen mit mehr Knoten,

d.h. mit hoherer Genauigkeit, simuliert werden. Innerhalb des Managementschrit-
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tes ist es aufserdem notwendig, neue Knoten in Segmenten einzufiigen, deren Linge
zu grof im Vergleich zur erforderlichen Genauigkeit geworden ist oder Knoten, die
zu dicht beieinander liegen, aus Effizienzgriinden zu entfernen. Die Punkte miissen
dabei keineswegs dquidistant sein. Eine weitere Verbesserung des Stringalgorithmus
wurde in dieser Arbeit dadurch erreicht, dass die Richtungsdnderung des Linienzu-
ges (Kriimmung) an den benachbarten Eckpunkten als Maf fiir das Einfiigen neuer
Punkte dient. Dadurch wird eine adaptive Verteilung der Knoten erreicht. Berei-
che, in denen sich kleine Substrukturen ausbilden, sind dadurch durch entsprechend
viele Knoten approximiert, wihrend weitestgehend ebene Bereiche mit nur wenigen
Knoten ausreichend genau modelliert sind (Abb.5.10).

Besondere Sorgfalt erfordert die Implementierung des Netzmanagementes, weil sich

Abbildung 5.10 Adaptive Verteilung der Stringknoten. Die Dichte der eingefiigten

Knoten orientiert sich an der Krimmung der approzimierten Oberfliche

beim Durchlaufen des Strings in einer bestimmten Reihenfolge, z. B. von Anfang
zum Ende oder von links nach rechts, bevorzugte Atzrichtungen und Asymmetrien

einstellen.

5.2.4 Netzfreie Methoden

Wihrend die Volumenzellalgorithmen und die Flichennetze auf einer Aufteilung des
betrachteten Gebietes in ein Gitter oder Netz basieren, verwenden netzfreie Metho-
den direkt die gegebene Geometrie der simulierten Strukturen fiir die Berechnung.

Ein Beispiel ist die gegléittete Teilchen-Hydrodynamik, die eingesetzt wird, um Hy-
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drodynamische Gleichungen zu 16sen [102|. Darin werden eine grofe Zahl von Par-
tikeln simuliert, die jedoch durch eine Glattungsfunktion iiber ein lokales Raumge-
biet "verwaschen” werden. Die Berechnung der partiellen Differentialgleichungen fiir
dieses Modell wird dann auf ein System gewohnlicher Differentialgleichungen abge-
bildet. Durch Superposition der Partikel, ldsst sich eine Nadherungslosung fiir das
gesamte untersuchte Gebiet konstruieren.

Die netzfreien Methoden beinhalten sowohl Elemente der Monte Carlo-Simulation,
indem man eine grofe Anzahl zufillig verteilter Partikel simuliert, als auch Eigen-
schaften der Finiten Elemente Methode, bei der lokale L.osungen des Problems durch
Superposition zu einer globalen Lésung zusammengefiigt werden.

Die netzfreien Methoden sind noch nicht mathematisch ausreichend fundiert, um fiir
allgemeine Feldsimulationen korrekte und physikalisch nachvollziehbare Ergebnisse

zu liefern.
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Kapitel 6

Entwicklung des allgemeinen

Teilchentransportmodells

Ausgehend von den Betrachtungen iiber die Eigenschaften von Plasmen und den
Transport von Teilchen in verdiinnten Gasen soll in diesem Kapitel als Schwerpunkt
dieser Arbeit ein neues Modell des Transports von Plasmaspezies in Mikrostruktu-
ren entwickelt werden. Die vorgestellte Modellierung unterscheidet sich grundsétzlich
von der hydrodynamischen Betrachtung [37|, die nur fiir dichte Gase in ausgedehn-
ten Volumina gilt, und der Molekiildynamik, die die Ausbreitung und Interaktion
von Einzelmolekiilen modelliert [103].

Basierend auf der dhnlichen Problemstellung bei der Simulation der Lichtausbrei-
tung in computergenerierten Szenen wird ein neuartiges mathematisches Modell
entwickelt, welches die Ausbreitung von Teilchen in Mikrostrukturen unter den Be-
dingungen, wie sie in einem Plasmareaktor herrschen, beschreibt.

Durch die Entwicklung des allgemeinen Transportmodells im Rahmen dieser Arbeit
wurde erstmalig eine analytisch-numerische Betrachtung des Teilchentransportes fiir
die Entwicklung einer effizienten und exakten Simulation ermdglicht. Es stellt die
Grundlage fiir die in den weiteren Kapiteln spezialisierten Modelle fiir den Transport
sowohl von elektisch neutralen als auch geladenen Plasmaspezies dar.

Zunichst sollen die wichtigsten physikalischen Grofen der Transporttheorie einge-
fithrt und ihre Bedeutung erldutert werden. Mit ihrer Hilfe wird das allgemeine

Transportmodell entwickelt.

89
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6.1 Analogie zur Optik

Die rdumliche und zeitliche Ausbreitung der Radikale, Tonen und Elektronen wird
durch die Bewegung der Teilchen selbst, von den elektrischen und magnetischen Fel-
dern, sowie der Geometrie innerhalb der geétzten Strukturen bestimmt. Die Partikel
bilden Fliisse innerhalb und auferhalb der gedtzten Strukturen. Deshalb heifit das
Teilgebiet der Physik, welches sich mit dem Fliefen von “Stoffen” befasst, Trans-
porttheorie. Der betrachtete Stoff kann dabei sowohl Materie, Energie, Ladung oder
sogar Licht sein.

Das Fachgebiet, welches am meisten von der Entwicklung der Transporttheorie pro-
fitierte und gleichzeitig die Methoden zur effektiven Berechnung von Transportphé-
nomenen hervorbrachte, ist iiberraschenderweise die Computergraphik [104]. Fiir die
realistische Darstellung der Beleuchtung von Szenen wurden seit der Einfiihrung von
grafikfahigen Computern verschiedene Verfahren entwickelt, die die Ausbreitung von
Licht und dessen optische Wechselwirkung mit Oberflichen effizient modellieren.
Fiir die Eigenschaften und Besonderheiten der Lichtausbreitung werden innerhalb

der physikalisch basierten Computergrafik folgende Annahmen getroffen
1. Licht bereitet sich geradlinig aus.

2. Die Ausbreitung erfolgt mit Lichtgeschwindigkeit und somit in kleinem Maf-

stab praktisch verzogerungsfrei.
3. Lichtquanten interagieren nicht miteinander.

4. Licht kann sowohl als Fluss von Partikeln (Lichtquanten) als auch als Welle

angesehen werden (Teilchen-Welle-Dualismus).

Im folgenden soll dargelegt werden, welche Gemeinsamkeiten und Unterschiede es
bei der Berechnung der Verteilung von Reaktanten in gedtzten Strukturen und der
Modellierung von globalen Beleuchtungsmodellen gibt und wie die Methoden der

Computergrafik effizient zur Berechnung verwendet werden konnen.

6.1.1 Problemstellung in der Computergrafik

Seit der Einfiihrung grafikfihiger Computer war die realistische Darstellung von

Szenen die treibenden Kraft zur Entwicklung immer leistungsfahigerer Algorithmen
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und Grafikhardware. Das Ziel einer photorealistischen computergenerierten Szene-
rie erforderte die Entwicklung globaler Beleuchtungsmodelle, die nicht nur die lo-
kale Strahlungsintensitét, sondern auch den Austausch von Licht zwischen Flachen
beschreiben. Ein erster Ansatz eines globalen Beleuchtungsmodells war das Ray-
Tracing-Verfahren, bei dem Strahlen durch die Szene geschickt werden und an den
getroffenen Flichen Effekten wie Reflexion, Brechung und Absorption unterliegen.
Das Ray-Tracing-Verfahren ist jedoch nicht fiir die Darstellung diffuser Reflexionen
praktikabel [64].

Die ersten physikalisch basierten globalen Modelle, die auch diffuse Lichtreflexio-
nen umfassten, wurden aus dem Bereich des Wiarmetransportes durch Strahlung
entlehnt. Die ersten Methoden dafiir wurden bereits in den 1950er Jahren entwi-
ckelt [105].

6.1.2 Rechtfertigung der Analogie

Um die Methoden der Computergrafik auf den Transport von Reaktanten zu iiber-
tragen, miissen die Annahmen aus Abschnitt 6.1 iiber die Lichtausbreitung auch
fiir den Stofftransport in geitzten Strukturen withrend des gesamten Atzprozesses

gelten.

Geradlinige Teilchenausbreitung

Ungeladene Teilchen in Gasen bewegen sich solange gleichformig geradlinig, bis sie
mit anderen Teilchen oder festen oder fliissigen Oberflichen wechselwirken oder eine
duBere Kraft auf sie einwirkt.! Geladene Teilchen erfahren durch die Anwesenheit
eines elektrischen oder magnetischen Feldes eine Beschleunigung. Die Annahme der
geradlinigen Bewegung von geladenen Teilchen gilt also nur fiir Strukturen, in denen

elektrische und magnetische Felder vernachldssigbar sind.

Verzogerungsfreier Austausch von Teilchen zwischen Flidchen

Die mittlere Geschwindigkeit von Gasteilchen héngt von deren Temperatur ab (vgl.
Abschn. 2.2). Bei den iiblichen Prozesstemperaturen liegt die mittlere Geschwin-
digkeiten (GL. (2.7)) von Gasmolekiilen in der Grofenordnung von einigen hundert

Metern pro Sekunde. Die Gasmolekiile durchqueren somit die Strukturen in wenigen

!Die Wirkung des Gravitationsfeldes kann hierbei vernachlissigt werden.
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Nanosekunden. Verglichen mit den Prozesszeiten im Bereich von einigen Sekunden
erfolgt der Austausch von Gasmolekiilen zwischen beteiligten Flichen somit prak-

tisch ohne Verzogerung.

Wechselwirkungsfreie Teilchenausbreitung

In Abschnitt 1.1 wurde bereits die typische Plasmadichte in Atzprozessen genannt.
Unter diesen Bedingungen liegt die mittlere freie Weglinge der Teilchen, wie sie
in Abschnitt 2.3.1 definiert wurde, in der Gréfenordnung von einigen Zentimetern
bis zu mehreren Metern. Verglichen mit den geétzten Strukturen, die eine Grofe
von 0.001...100 pm besitzen, sind Stofe zwischen Teilchen untereinander in den

Strukturen dufserst unwahrscheinlich und kénnen deshalb vernachléssigt werden.

Teilchen-Welle-Dualitdt von Gasmolekiilen

Eine Aussage der Quantenmechanik ist, dass sich jedes Objekt der Quantenwelt
sowohl als Teilchen als auch als Welle begreifen lisst.

Die klassische geometrische Optik, die bereits im 17. Jahrhundert durch Newton
entwickelt wurde, basierte bereits auf der Annahme, dass Licht aus Teilchen bestehe.
Weil die hier vorgestellten Methoden auf dieser klassischen geometrischen Optik
basieren, ist der Wellencharakter der beteiligten Teilchen in diesem Zusammenhang
deshalb ohne Bedeutung.

6.1.3 Aquivalenz der physikalischen Gréfen

Wihrend sich die Computergrafik und die Theorie des Warmestrahlungsaustausches
mit dem "Transport” von Strahlung auseinander setzt, werden beim Atzen masse-
behaftete Materieteilchen innerhalb der Strukturen transportiert. Damit verbunden
sind Unterschiede in der Notation der jeweiligen physikalischen Gréfen. Nachfol-
gend sollen die notwendigen physikalischen Grofsen und ihre jeweilige Entsprechung

eingefiihrt werden.

Partikeldichte n / Konzentration

Sehr anschaulich ist die Vorstellung von Partikeln, die in einem gegebenem Volumen
umbherfliefsen. Partikel sind leicht zu zéhlen und ihre Bewegung im Raum kann nach-

vollzogen werden. Die Gesamtzahl N(z) von Partikeln, bezogen auf ein Volumen V',
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ist die Partikeldichte n. Fiir einen Ort z ist sie definiert als
dN(x)

Wihrend in der klassischen Newtonschen Strahlenoptik von Partikeln oder Korpus-

(6.1)

keln (kleinen Korperchen) ausgegangen wird, so spricht man in der Plasmachemie

von der volumenbezogenen Teilchenzahl oder einfacher Konzentration.

Teilchenflussdichte ¢

Man betrachtet nun einen Strom von Partikeln, die sich alle mit der gleichen Ge-
schwindigkeit ¢ in die gleiche Richtung bewegen. Wie grofs ist nun die Anzahl von
Partikeln, die in einer Zeit dt eine infinitesimal kleine Fliche dA mit dem Winkel 6|
zur Fliachennormalen durchqueren? Offensichtlich konnen nur Partikel, die sich zum
Zeitpunkt ¢ = 0 im Volumen mit der Grundfliche dAcos#; und der Lénge v - dt
befunden haben, die Fliche in der Zeit dt durchdringen (Abb.6.1. Die Gesamtzahl

der Teilchen, die eine Fliache dA durchqueren, ist darum gegeben durch

N(Z) = p(@)dV

= n(@)(vdt cosl,) dA. (62

Die Anzahl der Partikel ist somit proportional zur durchdrungenen Fléche und zur
Zeit.
Der Grenzwert, der Teilchenzahl fiir ¢ — 0 und A — 0 heifst Teilchenflussdichte und

ist definiert als

L dN(@)  do
@) = cosf| dAdt  cosf, dA’ (6.3)
Die Grofke
D(A) = /gb(f) cosf dA (6.4)
A

heifst Teilchenfluss durch die Fliche A. Im Allgemeinen bewegen sich die Teilchen
nicht alle in gleicher Richtung. Die Teilchenflussdichte ist daher von zwei Verédnder-
lichen — dem Ort # und der Richtung & — abhéingig. Die Grofe ¢(Z, ) sei deshalb
die Teilchenflussdichte in eine bestimmten Raumrichtung . Der Vektor & bezeich-
net darin einen Raumvektor, dessen Grofe durch den Betrag w gegeben ist. Bezieht
man nun die Teilchenflussdichte auf die Grofse des Raumwinkels, so erhdlt man nach
Gl. (6.4)

@(A)://gb(df;)@ cos@ldwdA://L(:?,cU)cosﬁl dw dA (6.5)

A Qx A Qx
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vdt
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Abbildung 6.1 Anzahl der Teilchen, die eine Fldiche dA in v dt durchdringen.

Der Term L(Z,d) heifit spezifische Intensitét oder Strahldichte?. In G1. (6.5) wird im
inneren Integral iiber den Raumwinkel Qg der die gesamte Kugel um ¥ bezeichnet,
integriert,.

Spezifische Intensitit L

Die spezifische Intensitit L(Z,d) ist die Emissionsleistung® pro Zeiteinheit per pro-
jizierter Fliache senkrecht zum Strahl und per Raumwinkel in Richtung des Strahls.

Die geometrischen Beziehungen sind in Abb. 6.2 definiert. Mit ihrer Kenntnis lassen

A

7

L(Z,&

Abbildung 6.2 Die spezifische Intensitdt ist die Emissionsleistung per projizierter

Fldche senkrecht zum Strahl per Einheitsraumwinkel in Richtung des Strahls

sich alle iibrigen Grofen berechnen. So ist beispielsweise der differentielle Fluss in

’Das Formelzeichen L fiir die spezifische Intensitit oder Strahldichte entpricht in der Pho-
tometrie der Leuchtdichte (engl. luminance) und wird deshalb ebenfalls in der Transporttheorie

verwendet,.
3In der Radiometrie betrachtet man die Energie der abgegebenen Strahlung. Daher hat die

spezifische Intensitiit die Einheit (W - m™2 . sr~1). Fiir die Teilchenzahl als betrachtete Grofe

ergibt sich die Einheit (s=-m=2.sr~1)
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einem infinitesimal kleinem Strahlkegel mit der Schnittfliche dA und differentiellem
Streuwinkel dw
dd = L(Z,d) cos O dw dA. (6.6)

Die spezifische Intensitit entlang eines Strahls ist konstant, solange Effekte wie
Absorption und Streuung vernachlissigbar sind. Den Beweis dafiir liefern Abb. 6.3
und folgende Argumentation.

Der totale Flufs, welcher die erste Fliache in Richtung der zweiten verldsst, muss
gleich dem Fluf sein, der die zweite Fldche erreicht (Abb.6.3).

L1 dw1 dAl = L2 dCUQ dA2 (67)

Es gilt allerdings dw; = dAy/r* und dwy = dA;/r?* und somit
dA; dAs

r2

Ep = dw1 dAl = dWQ dAQ = (68)

Die Grofe T3, wird Durchsatz (engl. throughput) des Strahlbiindels genannt. Aus
ihr folgt die Schlussfolgerung L; = Ly Gl. (6.8).

/\ A
- Y

/\dAl “d\
Ly (w)\/ o U

/\ dAz/\
U o ULz

Abbildung 6.3 Gleichheit der Fliisse von emittierter und empfangender Fldache

Bestrahlungsstiarke und spezifische Ausstrahlung

Um die Grofe des einfallenden (engl. incident?) Flusses auf eine Oberfliiche zu cha-

rakterisieren, wird im folgenden die Bestrahlungsstirke F eingefiihrt. Sie ist definiert

4einfallende und emittierte Groken werden mit den englischen Indizes i (incident) und o (out-

going) bezeichnet.
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als
dd;

Die spezifische Ausstrahlung B entspricht dem auf die Flache bezogenen Teilchen-

E(Z) /Q Li(%,&) cos 0 dw (6.9)

fluss, welcher eine Oberfliche verlisst und ist analog zur Bestrahlungsstéirke definiert

als
do,

dA
Bestrahlungsstirke und spezifische Ausstrahlung sind physikalische Intensitéten, d.h

B(%) = / Lo(Z,d) cosf) dw. (6.10)
0

sie beschreiben die Energie oder Teilchenzahl pro Zeit und pro Fliche.

6.2 Das globalen Transportmodell
(Rendering-Gleichung)

Globale Transportmodelle beriicksichtigen den Austausch von Materie oder Energie
jedes einzelnen Punktes mit allen anderen Punkten der untersuchten Struktur.

Von besonderer Bedeutung sind dabei die geometrischen Beziehungen zwischen den
Punkten der Oberfliche, sowie deren Emissions,- Reflexions- und Absorptionseigen-

schaften.

6.2.1 Sichtbarkeit von Strahlungsquellen

Der einfallende Fluss an einem Punkt der Oberfliche setzt sich aus dem von einer
Quelle direkt ausgesendeten und dem an anderen Oberflichen reflektierten Fluss
zusammen. Teile von ausgedehnten Quellen oder Oberflichen kénnen jedoch durch
andere Teile verdeckt werden. Dies fiithrt zu einer Abschattung von einfallender
Strahlung. Geht man davon aus, dass sich Strahlung bzw. Teilchen einer Spezies
geradlinig ausbreiten und nicht miteinander interagieren, kann die Berechnung der
Sichtbarkeit von Oberflichen als rein geometrisches Problem aufgefasst werden.

Die Sichtbarkeit zwischen zwei Punkten der Oberfliche kann als zweiwertige Funkti-
on V(z, z') aufgefasst werden, die den Wert “1” hat, wenn der Transport von Teilchen
oder Strahlung auf direktem - in der Regel geradlinigem - Weg erfolgen kann und

“0” wenn andere Teile der Oberfliche zwischen den beiden Punkten liegen.

V(x,x’) _ V(x’,x) _ { 1 : wenn x sichtbar von x (6.11)

0 : sonst.
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6.2.2 Bidirektionale Reflexionsfunktion

Fiir globale Beleuchtungsmodelle spielt die Reflexion von Strahlung an Oberflichen,
neben anderen wellenoptischen Phianomenen wie Brechung, Streuung und Beugung,
die zentrale Rolle.

Zur Charakterisierung der Reflexion an Oberflichen betrachtet man die einfallende
Strahlung entlang eines schmalen Strahlbiindels aus der Raumrichtung wj. Der Anteil
reflektierter Strahlungsleistung in eine Richtung W, ist proportional zum Anteil der

ankommenden Strahlungsleistung aus Richtung wj
dL,(w,) o< dE(w;). (6.12)

Gl. (6.12) sagt nichts anderes aus, als dass eine Verstirkung der einfallenden Strah-
lungsenergie pro Flicheneinheit eine ebenso grofe Verstirkung der reflektierten
Strahlungsenergie bewirkt. Der Proportionalititsfaktor ist die so genannte Bidirek-
tionale Reflexionsfunktion (BDRF) [106]. Sie ist definiert als

L, (&)
Li (cU,) COS QZ dwi )

f(& = w,) = (6.13)

Die BDRF ist eine Verteilungsfunktion, d.h sie ist immer positiv und kann jeden
beliebigen Wert zwischen null und unendlich annehmen. Sie hat mehrere interessante

Eigenschaften:

1. Wenn die BDRF auf realen physikalischen GesetzméRigkeiten basiert,” so ist

sie symmetrisch im Bezug auf die Vertauschung von &; und &,
f(@i = &) = f(do = @) (6.14)

Diese Gesetzmifigkeit ist auch unter dem Namen Helmholtz-Prinzip der Ge-

genseitigkeit [106] bekannt.

2. Die BDRF ist im Allgemeinen anisotrop, d.h. wenn die reflektierende Fléche
um ihre Oberflichennormale gedreht wird, so &ndert sich das Verhéltnis von
einfallender zu reflektierter Strahlung. Beispiele dafiir sind z. B. Kleidung, Haa-
re oder gebiirstetes Aluminium. Die meisten Materialien reflektieren allerdings

unabhéngig von ihrer Orientierung und es gilt

Fr((0i, ¢ + &) = (0o, 00 + @) = [r((6:, 0i) = (0o, b5))- (6.15)

5In virtuellen Realititen, wie z. B. Computerspielen, sind auch unsymmetrische BDRF denkbar.
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Damit hat die BDRF fiir solche Materialien nur drei Freiheitsgrade anstatt

vier.

Die Verwendung der bidirektionale Reflexionsfunktion (BDRF) hat jedoch den Nach-
teil, dass sie unter Umstdnden unendlich werden kann. Oftmals ist es intuitiver, mit
der sogenannten bikonischen Reflektivitdt oder einfach Reflektivitit zu arbeiten.
Die Reflektivitit ist das Verhiltnis von einfallendem zu reflektierten Fluss an einer
Oberfliche. Weil der reflektierte Fluss stets kleiner oder gleich dem einfallenden sein

muss, liegt der Wert der Reflektivitit stets zwischen 0 und 1.

dd, fQ Ly(&,) cos O,dw,

= ° 6.16
d®; fﬂz L;(&;) cos 0;dw; (6.16)
fﬂo le fo(&i = o) Li(&;) cos 0;dw; cos 0,dw, 617

Als Integrationsgrenzen der einfallenden und reflektierten Strahldichte konnen ein
einzelner infinitesimaler Raumwinkel, ein endlicher Raumwinkel oder die gesamte
Hemisphére eingesetzt werden. Aus der Kombination dieser drei Grenzen ergeben
sich insgesamt neun verschiedene Md&glichkeiten von bikonischen Reflektionsfunktio-
nen.

Die Reflektion an Oberflichen verhélt sich linear. Der absolute Anteil reflektierter
Strahlung in eine bestimmte Richtung ergibt sich aus dem Integral der einfallenden
Strahlung iiber die gesamte Hemisphére 5. Diese Beziehung heiflt Reflexions-
funktion (GL (6.18)).

Lo(&,) = Jr(Bi, Do) Li (&) cos 0; dw;. (6.18)
Quk

Um die globale Verteilung des Strahlungsflusses zu modellieren, ist es zunéchst not-
wendig, die an einem Punkt der Oberfliche reflektierte Strahlung zur einfallenden
Strahlung der anderen Oberflichen in Beziehung zu setzen. Auferdem muss die
Sichtbarkeit V(x,2") in einer globalen Beschreibung beriicksichtigt werden. Ausge-
hend von der Tatsache, dass die spezifische Intensitit entlang eines Strahls konstant
ist, kann die einfallende spezifische Intensitdt am Punkt 2’ der Oberfliche ausgehend
vom Punkt z ausgedriickt werden als

Li(2',&)) = Lo(x,d,)V (z,2). (6.19)

7
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Der Vektor &J; ist der Einheitsrichtungsvektor von 2’ nach x und &, der Vektor in

entgegengesetzter Richtung.
x—a

& = —, (6.20)

T e—a|

Ausgehend von der Reflexionsfunktion (GL. (6.18)) soll nun das Integral iiber die
sichtbare Halbkugel durch ein Integral iiber die gesamte reflektierende Oberfliche
ersetzt werden. Durch Projektion des Raumwinkels auf die Oberfliche der Einheits-

halbkugel ergibt sich
cos0,dA

/|2'

(2

e (6.21)

Eingesetzt in die Reflexionsfunktion (Gl. (6.18)) ergibt sich die folgende Integral-
funktion iiber die Oberfléache

L&) = /S (@) L, 6) G, )V (z, 2')dA. (6.22)

Weil diese Gleichung nur noch die ausgehenden spezifischen Intensititen und Rich-
tungen an jedem Punkt der Oberfliche enthélt, kann man den Index, aufer fiir f,,
weglassen.

Im Term G(x,2') sind die geometrischen Relationen, d.h. die Gréfen die nur von
der Lage der Punkte auf den beteiligten Oberflichen abhéingen, zusammengefasst.

/ /
cos 0] cos 0,
/|2 )

G(z,2') =G, z) = (6.23)

|lr —x

Die Gleichung (Gl. (6.22)) wurde in der Computergrafik das erste Mal 1986 von
Kajiya [107] eingefiihrt, der sie treffend Renderinggleichung nannte. Kajiya fiihr-
te auferdem die Zweipunkt-Transportintensitit [(z — ') ein. Die Zweipunkt-
Transportintensitit beschreibt den Flufs d®, der durch den Strahl zwischen den

Oberflichen an den beiden Punkten z und 2’ ausgetauscht wird:
d® = I(x — 2')dAdA" = L(x,J)G(x, 2" )dAdA’. (6.24)

Um die vollstdndige Renderinggleichung zu erhalten, muss zusétzlich die von der
Oberflache selbst emittierte Strahldichte in die Gleichung eingehen. Die finale Ren-

deringgleichung lautet unter Beriicksichtigung der Eigenemission

L(z',d") = Le(2', &) + /5 fr(x)L(z, &)G(x, 2" )V (z,2")dA. (6.25)



100

L. ist darin die spezifische Intensitéit der Eigenemission [64]. Integriert wird iiber
alle Oberflichen der betrachteten Doméne S.

Die Renderinggleichung ist ein zentraler Bestandteil der heutigen Computergrafik
und fand Einzug in viele Wissenschaftsgebiete, in denen der Austausch von Materie-
und Energietransporten in komplex strukturierten Umgebungen berechnet werden
muss. Sie ist die allgemeinste Form eines globalen Transportmodells unter der An-
nahme intransparenter reflektierender Oberflichen und der wechselwirkungsfreien

geradlinigen Ausbreitung der betrachteten Materie oder Strahlung.

6.3 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde gezeigt, dass die Bewegung von Teilchen einer Plasmaspe-
zies unter den Bedingungen, wie sie in Plasmareaktoren herrschen, mit der Ausbrei-
tung von Strahlung in einer durch Oberflichen begrenzten Umgebung vergleichbar
ist.

Die Aquivalenz der physikalischen Grofen, die den Austausch von Teilchen und Ener-
gie zwischen Oberflichen beschreiben, wurde dargestellt und die Renderinggleichung
(Gl. (6.25)) als allgemeines Modell sowohl fiir den Austausch von Strahlung als auch
den Transport von Speziesteilchen in Mikrostrukturen hergeleitet.

Die Renderinggleichung modelliert die spezifische Intensitét einer Spezies in Abhén-
gigkeit ihrer Wechselwirkung mit der Oberfliche und der Geometrie des betrachteten
Gebietes.



Kapitel 7

Transportsimulation ungeladener

Reaktanten

Im Abschnitt 6.1.2 wurde bereits festgestellt, dass sich Gasmolekiile und Atome
unter den Bedingungen, wie sie in Plasmareaktoren vorherrschen, praktisch verzo-
gerungsfrei im Reaktor ausbreiten.

Die Untersuchungen von Engstrom [108] zeigen auferdem, dass sich eine Bedeckung
der Oberfliche mit Gasmolekiilen — in diesem Falle von Fluor auf Silizium — inner-
halb von Sekunden soweit einstellt, dass danach bei konstanten Prozessbedingungen
praktisch keine Anderung der Bedeckung mehr zu beobachten ist.

Typische Prozesszeiten hingegen liegen in der Grofenordnung von 10 Sekunden bis
hin zu mehreren Minuten. Weil neutrale Molekiile und Atome auch nicht durch die
elektrischen und magnetischen Felder im Innern des Reaktors beeinflusst werden,
konnen die Transportprozesse von neutralen Teilchen in den gedtzten Strukturen als

quasistationir aufgefasst werden.

7.1 Globales Transportmodell bei diffuser Reflexion

Im Abschnitt 3.2.2 wurde bereits gezeigt, dass der direkte Fluss von Spezies aus dem
Plasma zur Oberfliche in Strukturen mit groken Aspektverhiltnissen die Atzraten
am Boden und an abgeschatteten Stellen der Oberfliche nicht hinreichend erklé-
ren kann. Mafigeblich verantwortlich sind Reflexion und Desorption von neutralen
Reaktanten an der Oberfliche [44]. Erstmalig wurden solche reflektiven Transport-

mechanismen durch Coburn und Winters [44| genauer untersucht. Dabei wurde eine

101
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diffuse Desorption der Teilchen auf der Oberfliche vorausgesetzt.

7.1.1 Lambertsche Diffuse Reflexion

Fiir die Reflexion von Radikalen an Oberflichen soll nur die diffuse oder Lambert-
sche Reflexion betrachtet werden. Thr liegt die Annahme zugrunde, das Spezies an
der Oberfliche mit gleicher Wahrscheinlichkeit und unabhéngig von ihrer Einfalls-
richtung in jede beliebige Richtung reflektiert werden. Die bidirektionale Reflexions-
funktion f,, ist daher konstant'. Die Plausibilitit dieser Niiherung wurde bereits
im Abschnitt 3.2.2 begriindet.

Fiir die diffus reflektierte spezifische Intensitéit L, 4 erhédlt man durch Einsetzen in
die Reflexionsfunktion (GIl. (6.18))

L07d(f) = 0 fr,dLi (f, cU,) COS 0@ dwi (71)
HE
= fra / Li(Z, ;) cos b; dw; (7.2)
Qur
= JraB(D). (7.3)

Eingesetzt in Gl (6.17) ergibt sich fiir die (bihemisphérische) Reflektivitét

D, Jo. Lo a(@, ) cos b, dw,
2 = 2m) = = = 7.4
pal2m = 2m) P; fQHK L;(%,&;) cos 0; dw; (74)
_ L, q(%) fQHK_’COS 0, dw, 75)
E(Z)
7TLO d(f)
= 7.6
) (7.6)
- 7Tf7",d- (77)

Weil die bidirektionale Reflexionsfunktion konstant ist, ist auch die Reflektivitéit
konstant und unabhéngig vom Einfallswinkel. Durch Umstellen von Gl. (7.7) ergibt
sich fiir die bidirektionale Reflexionsfunktion f, 4 = 2.
Weil die ausgesendete spezifische Intensitét L, 4 konstant und unabhéngig vom Aus-
fallswinkel ist, erhélt man durch Einsetzen in Gl. (6.10) und anschliefendes Integrie-
ren

B(Z) = 7Ly (7). (7.8)

!'Der Index d kennzeichnet, dass es sich um die diffuse Reflexion handelt.
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Fiir diffus reflektierende Oberflichen ist die Reflektivitdt somit gegeben durch

(7.9)

7.1.2 Radiositygleichung

Unter der Priamisse, dass alle Oberflichen einer Umgebung Lambertsche Strahler
sind, vereinfacht sich die Renderinggleichung (Gl. (6.25)) dramatisch. Zum einen
kann die konstante bidirektionale Reflexionsfunktion vor das Integral gezogen wer-
den und zum anderen konnen die reflektierten Strahldichten durch die spezifische
Ausstrahlung ausgedriickt werden. Die bidirektionale Reflexionsfunktion wird wei-

terhin durch die anschaulichere Reflektivitit p ersetzt:

Jaa. (7.10)

B(@) = E(@) + pa(d) / B(#)

S m

Diese Integralgleichung (GI. (7.10)) heifst Radiositygleichung. Sie beschreibt voll-
standig die Ausbreitung von Energie- oder Teilchenfliissen in einer durchweg diffus
reflektierenden Umgebung.

Fiir das Innere von geéitzten Strukturen ldsst sich Gl. (7.10) fiir eine elektrisch neu-
trale reaktive Spezies 16sen und man erhilt die lokale spezifische Ausstrahlung die-
ser Spezies an jedem Punkt an der Oberfliche der Struktur im stationiren Fall.
Die spezifische Ausstrahlung ist dabei identisch mit der emittierten Flussdichte
(vgl. GL. (6.10)).

Die festen Grenzflichen zwischen Probe, Reaktorkammer und Gasphase bilden bei
der Berechnung den diffus reflektierenden Teil der Doméne S und die Oberfliche
des Plasmas als priméire Quelle der Spezies wird als vollstindig absorbierend an-
genommen. Fiir die Berechnung einer lokalen Atzrate mithilfe eines Oberfliichen-
reaktionsmodells, wie es im Kap. 4 vorgestellt wurde, ist die Kenntnis der lokalen
Flussdichte? essentiell.

Neben der Ermittlung der lokalen Atzrate muss ein Oberflichenreaktionsmodell auch
die in GL (7.10) noch unbekannte Reflektivitét p4(Z) der Oberfliche korrekt vorher-
sagen. Problematisch ist die gegenseitige Abhéngigkeit der Berechnung der lokalen
Flufsdichte und der Reflektivitit der Oberfliche. Eine pragmatische Losung fiir diese

2Zur spiteren Berechnung der Atzrate wird die einfallende Flussdichte benétigt, die allerdings
leicht aus der emittierten Flussdichte mithilfe der Reflektivitit und bei bekannter Eigenemission

berechnet werden kann.
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Abhéngigkeit wird im Abschnitt 7.5 vorgestellt.
Die Radiositygleichung ist eine Integralgleichung vom Typ eines Fredholmintegrals
und fiir allgemeine Umgebungen existiert keine bekannte Losung in geschlosse-

ner Form. Es ist daher notwendig, numerische Methoden zur Losung heranzuzie-
hen [109].

7.2 Finite Elemente-Methode zur Berechnung der

Emission

Wie bereits in Abschn. 5.1.1 beschrieben, eignet sich die Finite Elemente-Methode
zur numerischen Approximation von partiellen Differential- und Integralgleichun-
gen. Im folgenden soll die Berechnung der spezifischen Ausstrahlung B, die durch
die Radiositygleichung (Gl. (7.10)) modelliert wurde, mit der Finiten Elemente Me-
thode durchgefiihrt werden. Diese Methode wurde fiir die Berechnung des Flusses
von Neutralen in gedtzten Strukturen erstmals im Rahmen dieser Forschungsarbeit

angewendet und in [110] veroffentlicht.

7.2.1 Diskretisierung der Oberfliche

Die Aufteilung der Oberfliche in Elemente stellt ein zentrales und zugleich schwie-
riges Problem bei der Durchfiihrung der Finiten Elemente Methode dar, weil die
Grofse und Form der einzelnen Elemente mafgeblich fiir die erzielbare Genauigkeit
und den dafiir notwendigen Rechenaufwand ist.

Fiir die Betrachtung von speziellen Geometrien, wie den Querschnitt langer gerader
Griben und rotationssymmetrischen Lochern, kann das Modell der zweidimensiona-
len Oberfliche durch Ausnutzung der Regelméfigkeit in einer Dimension, so verein-
facht werden, dafs sich das zweidimensionale Problem der Flussberechnung an der
Oberfliche auf ein eindimensionales reduziert [111].

Insbesondere fiir lange parallele Griben vereinfacht sich die Berechnung erheblich.
Die Oberfliche kann dann im Querschnitt betrachtet werden. Die Diskretisierung
einer solchen Oberfliche kann durch die Aufteilung in schmale Rechtecke durchge-
fithrt werden, wobei die Dimension langs des Grabens aus der Berechnung eliminiert
werden kann (Abb.5.5).

Eine Aufteilung der Oberfliche in rechteckige Elemente ist fiir solche Umgebungen
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leicht zu bewerkstelligen. Aus dem dreidimensionalen Problem der Flussberechnung
wird in diesem Sonderfall ein zweidimensionales Problem, welches nur die Schnitt-
flache senkrecht zum Graben betrachtet. Die eigentliche Oberfliche wird auf einen
(eindimensionalen) Linienzug reduziert. Abb.5.5 zeigt die Schnittlinie eines solchen
Grabens.

Fiir die Diskretisierung einer solchen Schnittlinie eignet sich eine Approximation
durch einen zusammenhingenden Polygonzug. Die Oberfliche wird damit durch
Anwendung des verbesserten Stringalgorithmus (vgl. Abschn. 5.2.3) approximiert.
Im allgemeinen zweidimensionalen Fall werden Flachennetze, wie sie in Abschnitt
5.2.3 vorgestellt wurden, z.B. durch Anwendung der Delaunay-Triangulation er-

zeugt.

7.2.2 Approximation durch konstante Basisfunktionen

Die Idee der Finiten Elemente-Methode basiert auf der Approximation der unbe-
kannten Funktion der spezifischen Ausstrahlung durch eine Linearkombination, ein-

facher Basisfunktionen mit lokalem Support.
B(z) ~ B(x) = Y _ B;Ni(x). (7.11)
i=1

Unter lokalem Support einer Funktion versteht man die Eigenschaft, dass sie nur in
einem lokalen Gebiet des Definitionsbereiches verschieden von null ist.

Als Basisfunktionen werden iiblicherweise Polynome niederen Grades gewéhlt. Fiir
die Berechnung der spezifischen Ausstrahlung ist im Allgemeinen ein Ansatz mit
konstanten Basisfunktionen ausreichend. Die konstante Basisfunktion mit lokalem

Support auf einem Element ist definiert als

0 falls x aufterhalb des Elementes i

Ni(z) = { (7.12)

1 falls x innerhalb des Elementes i.

Ziel ist die Berechnung der Koeffizienten B; dahingehend, dass die Approximati-
on der Funktion B(z) durch B(z) optimal wird. Der tatsichliche Fehler e(z) =
B(x)— B(z) kann allerdings nicht berechnet werden, weil die gesuchte Funktion B(z)
unbekannt ist. Statt des Fehlers kann jedoch das Residuum der Ndherungslosung mi-
nimiert werden. Ersetzt man in der originalen Radiositygleichung (Gl. (7.10)) beide
Vorkommen von B(z) durch die Ndherung, so erhélt man fiir das Residuum

(@) = B@) - Blo) + plo) [ oy AT

S m

dA. (7.13)
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Im Allgemeinen ist es nicht moglich, das Residuum iiberall auf null zu reduzie-
ren, weil die gewdhlten Basisfunktionen einem endlichdimensionalen Funktionsraum
angehoren. Es ist daher notig, eine Fehlermetrik einzufiihren, die r(z) minimert.
Wihrend allerdings die Basisfunktionen einen endlichdimensionalen Funktionsraum
bilden, ist das Residuum nicht endlichdimensional. Zur Berechnung werden deshalb
in der Finiten Elemente-Methode entsprechende Gewichtungsfunktionen W; einge-
fithrt, die ebenfalls wie die gew#ihlten Basisfunktionen einen lokalen Support haben.

Die Norm des Residuums kann somit als endliche Summe ausgedriickt werden

r(x)| = Z| <r(x), Wi(z) > | = Z/S'r(x)Wi(x)dx (7.14)

Durch geeignete Wahl der Koeffizienten der spezifischen Ausstrahlung B; kann man
nun erreichen, dass jeder der ¢ Summanden Null wird. Das Resultat dieser Berech-
nungen ist ein lineares Gleichungssystem, dessen Losung die gesuchten Werte B; der
spezifischen Ausstrahlung ist.

Die einfachste Fehlermetrik ist die Verwendung von Delta-Funktionen
Wi(x) = 0(x — ;). (7.15)

Unter dieser Fehlermetrik stimmt die approximierte Funktion mit der gesuchten
Funktion genau an den Stellen iiberein, an dem sich die Knoten befinden. An den
iibrigen Stellen kann der Fehler jedoch sehr viel grofer sein. Dieser Ansatz soll
deshalb nicht weiter verfolgt werden.

Eine alternative Methode, um ein lineares Gleichungssystem zur Minimierung des
Residuums abzuleiten, ist die Verwendung gewichteter Integrale, wie sie erstmals
von Galerkin beschrieben wurde. Eine ausfiihrliche Darstellung findet sich in [112].
In der Methode nach Galerkin werden die Gewichtsfunktionen so gewihlt, dass sie,
wie die Basisfunktionen, iiber lokalen Support iiber ihre jeweiligen Elemente verfiigen
und an anderen Stellen der Oberfliche Null sind. In diesem Fall wird der gewichtete
Durchschnitt des Residuums iiber die Elemente minimiert. Die Losung des Problems

ist gefunden, wenn fiir jede Gewichtungsfunktion W;(z) gilt
< W), r(z) > = / Wi(2)r(z) dA = 0, Vi. (7.16)
s

In der Methode von Galerkin sind die Gewichtsfunktionen identisch mit den ge-
wihlten Basisfunktionen W;(z) = N;(x). Eingesetzt in Gl. (7.16) und mit Gl. (7.13)
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erhélt man
0= /5 N;(z)B(x)dA—
/5 N;(z)E(z)dA — /5 Ni(z)p(z) /5 B(x)

Das Einsetzen von B(z) und Gruppieren der Terme fiihrt schlieflich zu GI. (7.18),

G(z, 2" )V (x,2")

™

dA'dA. (7.17)

in der die unbekannten Koeffizienten B; isoliert wurden:

éBj {/SNi(x)Nj(x)dA_/SNi(x)p(x)/SN],@/)G(J%x')V(Jf,w’)dA,dA}

™

—/E(x)Ni(x),dA:O (7.18)
s

Die Terme in Gl (7.18) bilden ein lineares Gleichungssystem, welches zur Berech-
nung der Koeffizienten B; verwendet wird. In Matrixform ldsst sich GI. (7.18) no-

tieren als

KB = E, (7.19)

wobei die Elemente in K die Form

K, = /S Ni(2) N, (2)d A — /S Ni(a)p(x) /S N (o) G

haben und die Elemente in E definiert sind als

WV, ')

™

dA'dA.  (7.20)

E, = / E(z)Ni(z)dA. (7.21)

Die Methode von Galerkin zur Berechnung der Koeffizienten der spezifischen Aus-
strahlung wurde fiir den zweidimensionalen Fall, d.h. fiir den Schnitt eines langen
Grabenprofiles in [113] detailiert beschrieben.

Unter den Annahmen, dass die spezifische Ausstrahlung auf einem hinreichend klei-
nem Element konstant ist und dass die Reflektivitit auf dem gesamten Element
ebenfalls konstant ist, kann man die in Gl (7.12) definierte konstante Basisfunk-
tion fiir die Berechnung der spezifischen Ausstrahlung verwenden. Der Ansatz mit
konstanten Basisfunktionen bildet unter den getroffenen Annahmen den intuitiven
physikalischen Ansatz.

Die Eigenschaft, dass diese Basisfunktionen nur diskrete Werte von 0 und 1 anneh-

men und sich nicht {iberlappen, fiihrt zu einer Vereinfachung des Integrals

S

0 sonst
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Fiir die rechte Seite des Gleichungssystems ldsst sich das Integral ebenballs leicht
berechnen, da der Integrand fiir alle, aufser dem Element in der jeweiligen Zeile,

verschwindet

/ E(2)N;(z) dA = E,A, (7.23)

E; ist dabei der mittlere Emissionswert des betrachteten Elements.

Weil die Basisfunktionen nur fiir jeweils ein Element den konstanten Wert 1 besitzen,
kann man die Basisfunktionen ganz aus Gl. (7.20) eliminieren und statt iiber die
gesamte Oberfliche nur {iber das jeweilige Element integrieren. Dadurch reduziert
sich GL (7.20) zu

j=1 Ai J Aj g

Nach dem Verschieben des Emissionsterms auf die rechte Seite und Division durch

— BiA; = 0. (7.24)

A; erhilt man
j=1

Der Term F;; wird Formfaktor genannt. Er beschreibt genau den Anteil an Energie

oder Partikeln, die Element ¢ verlassen und direkt Element j erreichen:
1 G 1% !
P, = _/ / (@ 2V @ 2) 4, (7.26)
Ai J 4, A; n

Das lineare Gleichungssystem zur Berechnung der spezifischen Ausstrahlungen hat

schlielich folgende Form

11— ,01F1,1 e —P1F1,n B,y E,y
—P2-F2,1 . —P2.F2,n B-z _ E-z . (7.27)
_pnFn,l o 1= pnFn,n Bn En

Im Gegensatz zu vielen anderen Problemstellungen, bei denen die Finite Elemente-
Methode zum Einsatz kommt, ist das lineare Gleichungssystem in Gl. (7.27) im
Allgemeinen stark besetzt.

Zur Ermittlung der Koeffizienten B; verbleiben noch zwei weitere offene Probleme:
1. Die Berechnung der Formfaktoren Fj;,

2. Die effiziente Losung des grofen linearen Gleichungssystems Gl. (7.27).
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7.3 Formfaktoren

Der Formfaktor Gl. (7.26) charakterisiert die geometrische Relation zweier Elemente
der Oberfliche. Er hingt sowohl von der Form, Lage und Entfernung der Flichen
zueinander ab, nicht jedoch von deren physikalischen Eigenschaften, wie z. B. Re-
flektivitat oder Emissionscharakteristik. Abhéngig von der Wahl der Basisfunktionen
hat der Formfaktor eine mehr oder weniger anschauliche physikalische Bedeutung.
Im Allgemeinen ist eine geschlossene analytische Losung des Vierfachintegrals iiber
jeweils zwei Koordinaten der beteiligten Flichen nicht moglich. Bereits fiir Spezial-
fille wie der Formfaktor zwischen parallelen oder senkrecht aufeinander stehenden
Rechtecken sind analytische Losungen extrem kompliziert [114].

Schon seit 1760 wurde von Lambert versucht, eine allgemeine Losung zur Berech-
nung des Formfaktors zu gewinnen. Er schreibt dazu in [115] frei tibersetzt: ,,Obwohl
diese Aufgabe einfach erscheint, ist die Losung erheblich verzwickter als man anneh-
men konnte. Es ist sehr einfach, die Differentialgleichung vierten Grades niederzu-
schreiben, die man dann vierfach integrieren miisste; aber die hochgradig mihsame
Berechnung wiirde selbst den Geduldigsten anwidern und ihn zum Aufgeben bewegen.
Die einzige Vereinfachung, die ich finden konnte, war, die Gleichung in eine zweiter
Ordnung umzuwandeln®

Fiir die numerische Berechnung des Formfaktors existieren zahlreiche Verfahren, die
zu Niherungslosungen fiihren [64]. Ein Vergleich hinsichtlich der Effizienz des hier
vorgestellten Halbkugel-Sampling-Algorithmus (vgl. Abschn. 7.3.1) mit anderen iib-
lichen numerischen Verfahren wird in [116| durchgefiihrt. Darin wurde festgestellt,
dass der Halbkugel-Sampling-Algorithmus signifikant schneller als andere Losungs-
verfahren konvergiert.

Fiir die numerische Berechnung ist es zunachst zweckméfig, den geometrischen Kern
Gl. (6.23) in Gl. (7.26) einzusetzen und das innere Integral durch das Integral iiber

den Raumwinkel zu ersetzen:
1 cos 6; cos 0;

Das innere Integral kann durch Gl. (7.29) in ein Integral {iber die sichtbare Hemi-

sphire Qg eines Punktes auf A; transformiert werden:

G
dw]‘ = CO:2 ]dAj. (729)
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Die zu Gl. (7.26) dquivalente Darstellung des Formfaktors lautet

1 0;
Fi; = _/ / o V(%',%') dw; dA;. (7.30)
A; A JQrk

7

Das innere Integral kann man als den Formfaktor einer Flidche A; zu einer infinitesi-
mal kleinen Fliche dA; auffassen. Diese Grofe Fyq4, A; wird differentieller Formfak-
tor genannt. Eine Naherung fiir den Formfaktor erhilt man, wenn man annimmt,
dass der Formfaktor in einem kleinen Gebiet um einen Punkt auf A; konstant ist.
Diese Annahme gilt inbesondere, wenn der quadrierte Abstand der Flichen r? grof
im Vergleich zur Fliache A; ist. Wahlt man nun geniigend Sampling-Punkte auf A;,
die zudem noch gleichverteilt sind, so erhélt man die Ndherung des Formfaktors als
den mittleren Wert der differentiellen Formfaktoren. Ndherungsweise gilt fiir £ gleich

verteilte Samplingpunkte auf A;

k
1 1
E:—// G, dwdA; ~ — / G dw. 7.31
=a ) 2 f, O (7.31)

Darin sind in G, die geometrischen Relationen und der sog. Sichtbarkeitsterm ent-
halten (Gl. (7.32)). Es bleibt jedoch immer noch das Problem, das innere Integral

tatsachlich zu berechnen.

7.3.1 Halbkugel-Sampling-Algorithmus

Die Berechnung des Integrals iiber die gesamte Hemisphire Qy liefert eine Ge-
samtlosung iiber alle Elemente, die zum Wert des Formfaktors einer infinitesimalen
Flache dA; beitragen. Der geometrische Kern in Gl. (7.31) hat die Form
0;
Giw = o Vij- (7.32)

™
Die Berechnung des Sichtbarkeitstermes V;;, welcher angibt, ob ein Punkt der Flache

A; von dA; aus sichtbar ist (1) oder nicht (0), ist der bei weitem aufwéindigste Teil
der gesamten Berechnung. Es existieren verschiedene Methoden der Sichtbarkeits-
berechnung in komplexen Umgebungen, auf die spiter ndher eingegangen werden

soll.

Nusselt-Analogon

Eine interessante geometrische Interpretation des differentiellen Formfaktors ist die

radiale Projektion der sichtbaren Flichen auf die Oberfliche einer imaginiren Ein-



111

heitshalbkugel um die Fliche A;. Dabei wird ausgenutzt, dass Flichen, welche unter
dem gleichen Raumwinkel erscheinen, auch den gleichen Formfaktor (Abb.7.1) ha-

ben. Die Projektion auf der Einheitshalbkugel wird weiter senkrecht auf die Grund-

Abbildung 7.1 Flichen mit gleichem Formfaktor beziiglich der Fliche A;

fliche der Einheitshalbkugel projiziert (Abb. 7.2). Der Anteil der projizierten an der
Gesamtfliche des Einheitskreises ist der gesuchte Formfaktor. Diese geometrische
Betrachtungsweise des Formfaktors ist als das Nusselt-Analogon bekannt [117].

Die Begriindung fiir diese Interpretation folgt aus der Definition des Raumwinkels
als die Flache auf der Einheitskugel, die durch den Winkel eingenommen wird, unter
dem das Element erscheint. Diese erste Projektion bildet den Term cos 6, /r* ab. Die
zweite Projektion steht fiir den Term cos #; und das 7 im Nenner ist gleich der Fla-
che des Einheitskreises mit dem Radius » = 1. In den frithen Jahren der Kalkulation
von Strahlungsaustausch zwischen Flichen wurden die Formfaktoren teilweise durch
photografische Verfahren ermittelt. Dazu wurde eine Fischaugenlinse — ein extremes
Weitwinkelobjektiv mit 180° Offnungswinkel — verwendet. Die Fliche der Abbildung
wurde dann manuell vermessen [118]. Neben dem Halbkugel-Sampling Algorithmus
existieren zahlreiche weitere Projektionsmethoden, wie z.B. auf Halbwiirfel oder
unendlich ausgedehnte Ebenen, die teilweise die Vorteile moderner Grafikhardware
ausnutzen konnen [64|. Ebenfalls zur Verbesserung des Simulationsaufwandes tra-
gen hierarchische Berechnung von Formfaktoren {iber Gruppen von Elementen bei.

Diese Verfahren liefern jedoch allesamt nur Ndherungslosungen.
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Normalenvektor 4

Abbildung 7.2 Nusselt Analogon. Der Formfaktor der grauen Fldiche zum Fldichen-
stiick dA; entsteht durch Projektion auf die Finheitshalbkugel und senkrecht nach unten

auf den Einheitskreis.

7.4 Sichtbarkeit

Das letzte Problem, welches zur Berechnung der Formfaktoren verbleibt, ist die
Ermittlung der Sichtbarkeitsrelation zwischen den einzelnen Flichen. Ein naiver
Algorithmus wére, die Flichen paarweise daraufhin zu untersuchen, ob eine der
anderen Fldachen die Sichtbarkeit einschrinkt. Ein solcher Algorithmus hétte die
Komplexititsklasse O(n?) und wiire bereits fiir sehr wenige Elemente unpraktikabel.
Besonders im Bereich der Computergrafik und Computerspiele wurden zahlreiche
Verfahren entwickelt, welche die Anzahl der Schnittpunkttests von Verbindungslinie

und Fliachen erheblich reduzieren.

7.4.1 Binire Halbraumzerlegung (BSP)

Eine wesentliche Reduzierung der Schnittpunkttests ergibt sich, wenn man beriick-
sichtigt, dass Flachen, die sich hinter einer anderen Fliche befinden, diese nicht
verdecken konnen.

Fiir die Berechnung von Pixelbildern wurde bereits frith der z-Puffer-Algorithmus
von Wolfgang Strafer [119] und Edwin Catmull [120] wahrscheinlich unabhéngig
voneinander entwickelt, der eine Tiefensortierung der zu zeichnenden Flichen vom
Standort des Betrachters durchfiihrt. Der z-Puffer-Algorithmus ist ein Bildraumal-
gorithmus und deshalb nur bedingt fiir den Einsatz in der Simulation geeignet.

Ein anderes Verfahren, welches im Objektraum der Elemente angewendet wird, ist
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die binére Zerlegung des Raumgebietes in Halbraume [121]. Die Halbraume werden
durch Halbebenen geteilt, in denen die Elemente eingebettet sind. Dabei wird ein
bindrer Baum als Datenstruktur aufgebaut, in den sukzessive alle Elemente so ein-
sortiert werden, dass sich Elemente, die vor einem anderen Element liegen, im linken
Teilbaum, und Elemente, die hinter einem anderen Element liegen, im rechten Teil-
baum befinden. Falls einzufiigende Elemente von Halbebenen geschnitten werden,
so miissen diese gegebenenfalls mehrmals zerteilt und die Teilstiicken einzeln einge-
fiigt werden. In Abb. 7.3 ist die Konstruktion einer bindren Halbraumzerlegung im
Zweidimensionalen dargestellt.

Die Zerlegung des Objektraumes in Halbrdume ist nicht eindeutig und der so kon-

<— dahinter davor —>

Abbildung 7.3 Konstruktion eines Bindrbaums durch Halbraumzerlegung; die Aus-
gabereihenfolge (s. Text) fir die Position P lautet P - C2 - B - Cl -F - A - E
-D

struierte bindre Baum ist in der Regel nicht balanciert, weil nur eine Halbordnung
statt einer strikten Ordnungsrelation auf dem Baum vorgegeben ist. Schlimmsten-
falls degeneriert der Bindrbaum zu einer linearen Liste und die Einfiigeoperationen
besitzen die Zeitkomplexitit O(n?). Im Durchschnitt besitzen die Einfiigeoperatio-
nen im Baum jedoch nur eine Laufzeitkomplexitit von O(nlogn). Nach der Kon-
struktion konnen fiir jede Position P innerhalb der Geometrie mit einem Durchlauf
des Baumes die Elemente geméaf ihrer Verdeckungsreihenfolge ausgegeben werden.
Fiir den originalen Verwendungszweck - dem Zeichnen von Polygonen - sollen Po-
lygone vom fernsten bis zum néchstliegendsten geliefert werden. Nédhere Polygone

tiberdecken weiter entfernte. Fiir den Halbkugel-Sampling-Algorithmus (7.3.1) ist
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es jedoch zweckméfiger, die Elemente in umgekehrter Richtung auszugeben. Dafiir
wird zunéchst die Position innerhalb des Baumes ermittelt, die P nach dem Ein-
fiigen erhalten wiirde. Danach wird der Baum wie folgt durchlaufen, wobei mit P
begonnen wird: Wenn sich P rechts vom aktuellem Knoten befindet, wird zunéchst
der rechte Teilbaum, danach der Knoten und dann der linke Teilbaum ausgeben.
Falls P links vom aktuellen Knoten liegt, wird zuerst der linke Teilbaum, dann der
aktuelle Knoten und danach der rechte Teilbaum ausgeben. Ein Beispiel fiir die Aus-

gabereihenfolge ist in Abb. 7.3 angegeben.

7.4.2 Clipping

Die Elemente konnen in der ermittelten Reihenfolge, wie im Abschn. 7.3.1 erlautert,
auf die Einheitshalbkugel projiziert werden. Die spéter projizierten Elemente wer-
den durch die bereits auf der Hemisphére vorhandenen beschnitten (engl. clipping).

Es ist zweckmaifig, die Projektion der beschnittenen Elemente auf der Hemisphére

Abbildung 7.4 Weiter entfernt gelegene Elemente (B) werden durch bereits auf die
Halbkugel projizierte Elemente (A) abgeschnitten.

in einer effizienten Datenstruktur zu hinterlegen, die das Auffinden von projizierten

Elementen in einem Bereich sowie das Einfiigen von neuen Elementen effizient unter-
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stiitzt. Eine einfache und optimale Variante zur Speicherung solcher Punktmengen
bieten die Bereichshiaume (engl. range tree) [121]. Zweidimensionale Bereichsbdume
mit insgesamt n Punkten konnen in der Zeit O(nlogn) aufgebaut werden und un-
terstiitzen orthogonale Suchanfragen in Zeit O((logn)?+a), wobei a die Anzahl der
in der Anfrage enthaltenen Punkte darstellt [97]. Damit ist es sehr effizient, die sich
iiberlappenden Elemente festzustellen.

Wenn es sich bei den Elementen um Polygone handelt, wie dies allgemein iiblich
ist, kann der in [97] vorgestellte Algorithmus zur Berechnung des Durchschnitts
zweier Polygone in leicht abgewandelter Form verwendet werden. Die Laufzeit des
optimalen Algorithmus betriagt fiir den Durchschnitt zweier Polygone P und @ mit
insgesamt n Eckpunkten O(nlogn).

Um das vorgestellte Verfahren zum Beschneiden von Polygonen auf der Einheitshalb-
kugel durchfiithren zu kénnen, ist es sinnvoll, die projizierten Polygone in sphérische

Koordinaten (¢, 0,7 = 1) zu transformieren.

7.4.3 Sichtbarkeitspolynom in 2D

Fiir den Spezialfall sehr langer paralleler Strukturen, kann das Problem der dreidi-
mensionalen Sichtbarkeitsberechnung von Flichen auf die senkrechte Schnittfliche
der Struktur reduziert werden. In dieser zweidimensionalen Betrachtung werden die
Oberflichenelemente auf miteinander verbundene Linienstiicke reduziert. Man er-
hélt somit einen offenen Polygonzug, der sich teilweise selbst verdeckt. Fiir jedes
Element des Polygonzuges muss die Sichtbarkeit zu allen anderen Linienelementen
der Oberflache ermittelt werden.

Ein einfaches und zugleich laufzeitoptimales Verfahren bildet die Ermittlung des
Sichtbarkeitspolynoms fiir einen Punkt im Inneren eines Polygons [97|. Das Sichtbar-
keitspolynom fiir einen Punkt p im Inneren eines Polygons besteht aus den Kanten-
stiicken, die von p aus direkt sichtbar sind, sowie Hilfskanten, die die Kantenstiicke
des Ursprungspolygons miteinander verbinden. Abb. 7.5 zeigt die Konstruktion des
Sichtbarkeitspolygons.

Um das Verfahren anwenden zu kdnnen, muss der offene Polygonzug der Oberfli-
che zunéchst durch Hilfskanten (gestrichelt in Abb.7.5) geschlossen werden. Diese
erhalten Markierungen und werden nach der Berechnung der Sichtbarkeit wieder
entfernt.

Ausgehend von p wird ein Strahl im Uhrzeigersinn iiber alle Eckpunkte des Polygons
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rotiert. Die besuchten Kanten des Polygons werden in einer linearen Liste notiert.
Wihrend des Polygonumlaufes kann der Strahl durch eine Wendung des Polygonzu-
ges nach aufen in Bereiche wandern, die durch das bereits iiberstrichene Teilpolygon
verdeckt werden. Diese Abschnitte des Polygons werden nicht in die Sichbarkeitsliste
aufgenommen. Eine Wende nach innen kann dazu fiihren, dass bereits besuchte Teile
des Polygons durch neu aufgesuchte Abschnitte verdeckt werden. Diese Verdeckung
wird aus der Liste der besuchten Teilstiicke entfernt [97; 122; 123].

Die Bestimmung des Sichtbarkeitspolynoms eines Punktes p in einem einfachen Po-
lynom mit n Kanten ldsst sich in der Zeit ©(n) bestimmen. Ein formaler Korrekt-
heitsbeweis dafiir wird in [122| gefiihrt.

Der Gesamtaufwand fiir die Sichtbarkeitsberechnung aller n Elemente der Oberfla-

Abbildung 7.5 Sichtbarkeitspolygon eines Punktes p im Polygon P. Die gefundenen
sichtbaren Teile sind fett dargestellt. Die Hilfskanten sind gestrichelt.

che liegt also im zweidimensionalen Fall bei O(n?).

Eine Abschitzung fiir die mittlere Laufzeit des gesamten Verfahrens zur Berechnung
der Formfaktoren ist nur schwer durchfiihrbar, weil insbesondere die Berechnung der
Sichtbarkeit stark von der Anordnung der Flachenelemente im Raum abhéngt. Vie-
le algorithmische Verbesserungen, die zu einer weiteren Beschleunigung der hier ge-
nannten Verfahren beitragen, wurden in den vergangenen Jahren entwickelt [64; 124].
Mit dem Entwicklung extrem leistungsfihiger Grafikhardware ist es aufferdem mog-
lich geworden, die hier entwickelte Methode zur Berechnung der Radiositygleichung

zum Transport von Neutralen in weiten Teilen parallel auf spezialisierten Grafikpro-
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zessoren durchzufiihren [125].

7.5 Reflektivitat der Oberflache

Im Gegensatz zur Berechnung der spezifischen Ausstrahlung in der Computergrafik
sind die Reflektivititen der Elemente nicht unmittelbar bekannt, sondern hingen
selbst vom Fluss ® der Reaktanten ab. Das Gleichungssystem GL. (7.27) wére somit

nichtlinear und hatte die Form
A(p(B)) = E. (7.33)

Die Reflektivitit p an der Oberfliche einer gedtzten Struktur wird ganz entscheidend
von der Oberflichenreaktion der Reaktanten bestimmt. Dabei spielen sowohl der
Flufs und die Energieverteilung von Reaktanten, deren Oberflichenbedeckung, als
auch die Prozessparameter wie Temperatur und Druck eine entscheidende Rolle
(vgl. Kap. 4). Die Reflektivitit der Atzoberfliiche bei diffuser Reflexion ist genau
der Anteil an Reaktanten, welcher nicht an der Oberflichenreaktion beteiligt ist.
Mithilfe des Verbrauchskoeffizienten S erhélt man so die Reflektivitit

Der quasistationédre Zustand, fiir den die Simulation durchgefiihrt wird, stellt sich
ein, wenn die Verbrauchskoeffizienten ein Gleichgewicht mit der Verteilung der Re-
aktanten in den Strukturen erreichen. Fiir den quasistationédren Zustand gilt p(B))—

const.

7.5.1 Iterative Approximation

Die Ermittlung der der gesuchten Verbrauchskoeffizienten ist ein nichtlineares Op-
timierungsproblem. Bei der Anwendung entsprechender Optimierungmethoden ist
allerdings zu beachten, dass die Funktion S(z, B, ...) meist nicht in expliziter Form
vorliegt, sondern durch Computermodelle berechnet oder mithilfe empirische Daten
interpoliert wird.

Die praktikabelste Methode ist die iterative Berechnung der Verteilung der Reaktan-

ten und deren Reaktion an der Oberfliche, ausgehend von einer Ndherungslésung.
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Die Oberflachenreaktion liefert pro Iterationsschritt eine neue Schitzung der Re-
flektivitit der Oberfliche, welche wiederum zur Neuberechnung der Flussverteilung
genutzt wird. Das Verfahren endet, wenn die Differenz zweier aufeinanderfolgender
Néaherungslosungen einen absoluten Wert e unterschreitet.

Die Konvergenzgeschwindigkeit dieser Methode hingt vom Berechnungsmodell fiir
die Verbrauchskoeffizienten ab. Fiir physikalisch basierte Modelle konvergiert das
Verfahren immer zu einer korrekten Losung, da die Gesamtmenge der Reaktanten
in einem Simulationsschritt konstant ist (Erhaltungsgrofe).

Weil sich die Verhiltnisse der Reaktanden und die Geometrie in aufeinander fol-
genden Atzschritten nur wenig verindern, kann die gefundene Niherungslosung der
Reflektivititen als Anfangsniherung fiir den jeweils nachfolgenden Atzschritt die-
nen. Solange sich die Prozessparameter nicht dndern, sind somit im Normalfall keine

weiteren Iterationen zwischen Simulationsschritten notwendig.

7.6 Losung des LGS

In Abschnitt 7.2 wurde gezeigt, wie sich (Gl. (7.10)) mithilfe der Finiten Elemente-
Methode néherungsweise durch ein Lineares Gleichungssystem (Gl. (7.27)) approxi-
mieren ldsst. Die Genauigkeit der Approximation hingt stark von der Anzahl der
Elemente und der Wahl der Basisfunktionen auf diesen Elementen ab. In praktischen
Anwendungsfillen besteht das lineare Gleichungssystem aus wenigen hundert bis zu
mehreren zehntausend Gleichungen.

Je nach Geometrie der gedtzten Strukturen ist das Gleichungssystem mehr oder we-
niger stark besetzt. Es existieren eine Reihe von Losungsverfahren fiir solche grofen
linearen Gleichungssysteme. Deren Effizienz hingt im wesentlichen davon ab, wie
stark oder schwach die Systemmatrix besetzt und wie grofs das Gleichungssystem
ist.

Die beste bekannte untere Schranke O(n*3)

fiir die Losung linearer Gleichungs-
systeme wurde 1990 von Coppersmith und Winograd gefunden [126]. Ein Losungs-
algorithmus, der diese Schranke erreicht, ist jedoch bisher nicht praktikabel.

Man unterscheidet beim Losen linearer Gleichungssysteme im Allgemeinen direkte

und iterative Methoden.
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7.6.1 Direkte Verfahren

Beispiele fiir direkte Verfahren sind das Einsetzungsverfahren, das Gleichsetzungs-
verfahren und das Additionsverfahren fiir einfache Gleichungssysteme, sowie das auf
dem Additionsverfahren basierende Gauftsche Eliminationsverfahren, das ein Glei-
chungssystem auf Stufenform bringt. Jedes dieser Verfahren basiert auf der dqui-
valenten Umformung der Gleichungen, so dass die Unbekannten nacheinander und
direkt berechnet werden kénnen.

Eine Variante des Gauf-Verfahrens ist die Cholesky-Zerlegung, die nur fiir sym-
metrische, positiv definite Matrizen funktioniert. Doppelt so viel Aufwand wie das
Gaufs-Verfahren braucht die QR-Zerlegung, die dafiir stabiler ist. Alle bekannten
direkten Verfahren bendtigen mindestens O(n3) Losungsschritte und sind deshalb
bei mehr als 10 000 Gleichungen nicht mehr effizient anwendbar.

Ein weiteres direktes Verfahren ist die Verwendung der Cramerschen Regel. Darin
werden Determinanten verwendet, um Formeln fiir die Losung eines quadratischen
linearen Gleichungssystems zu erzeugen, wenn dieses eindeutig losbar ist. Fiir die
numerische Berechnung ist sie auf Grund des hohen Rechenaufwands jedoch nicht

geeignet.

7.6.2 Tterative Naherungslosungen

Ausgehend von einer Niherungslésung niahern sich iterative Losungsverfahrenim im
Gegensatz zu direkten der gesuchten Losung schrittweise an, bis eine ausreichen-
de Genauigkeit erreicht wurde. Die verschiedenen Verfahren unterscheiden sich da-
bei hinsichtlich ihrer Konvergenzgeschwindigkeit. Fiir ein zu losendes lineares Glei-
chungssystem

KB=F (7.35)

fiir den unbekannten Vektor B und die anfingliche Niherungslosung B, ist der
Fehler ¢(® = B — B Weil jedoch die tatsiichliche Losung B unbekannt ist,
kann auch der Fehler nicht direkt ermittelt werden. Stattdessen wird das Residuum
r® = K BO) — E zur Abschitzung der erreichten Genauigkeit verwendet. In jeder
weiteren Iteration k wird, basierend auf dem ermittelten Residuum r*~ des vor-
angegangenen Schrittes, eine genauere Niherung B*) ermittelt.

Fiir das Problem der diffusen Verteilung von Neutralen ist es zweckméfig, als An-

fangsniherung B(®Y) = E zu wihlen, weil Quellflichen normalerweise keine Reflekti-
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vitat besitzen.

Jacobi-Iteration

Das einfachste Iterationsschema ist die Jacobi-Iteration, bei dem jedes Element Bi(k)

so geindert wird, dass Gleichung i mit der aktuellen Niherung B® gelost wird.

Eine einzelne Gleichung i des Gleichungssystems Gl. (7.35) hat die Form

> K;B;=E,. (7.36)

Bringt man alle Terme aufer dem Hauptdiagonalelement auf die rechte Seite, erhilt
man
K = E;— Y KB (7.37)
J#
Eine neue Schitzung fiir B; erhilt man, indem man durch das Hauptdiagonalelement
dividiert. Unter Verwendung des berechneten Residuumsvektors lisst sich die neue

Néherung leicht berechnen:

(k) (k)

k+1 k) T
—F — ng "= B 4 T (7.38)
V=

Wenn der Residuumsvektor bekannt ist, so kann die Operation in linearer Zeit O(n)
durchgefiihrt werden. Obwohl das Verfahren im Falle der Finiten Elemente-Methode
zur Flussberechnung konvergiert, existieren effizientere Methoden als das Jacobi-
Verfahren.

Gauss-Seidel-Verfahren

Besser geeignet zur Losung der Flussberechnung ist das Gauss-Seidel-Verfahren,
welches zunéchst von Gauss entwickelt, spater jedoch zuerst von Seidel veroffentlicht
wurde. Es handelt sich um eine leichte Abwandlung des Jacobi-Verfahrens, bei dem
die bereits aktualisierten Werte der Ndherungslosung mit in die iibrigen einfliefen.
Gl. (7.38) wird im Gauss-Seidel-Verfahren modifiziert nach

(k+1) — B(k+1) - B(‘k)
B"Y = g, — ZKU -y Kij——. (7.39)

Berechnet man das Residuum nach jedem Schritt

= FE — ZK B (7.40)
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so kann die neue Ndherung leicht berechnet werden zu

o

K

B¥ = p®) 4 (7.41)

Fiir eine einzelne Gleichung sind die Kosten fiir die Berechnung des Residuums so-
mit O(n) und die Aktualisierung von B; erfolgt in konstanter Zeit O(1). Insgesamt
kann ein Iterationsschritt somit in O(n?) abgearbeitet werden.

Es existieren zahlreiche weitere Verbesserungen der iterativen Losungsverfahren, wie
z.B. das weniger bekannte Southwell-Tterationsverfahren [127]. Modernere Verfah-
ren sind vorkonditionierte Krylow-Unterraum-Verfahren [128], die insbesondere fiir
grofse diinn besetzte Matrizen sehr schnell sind. Diese spielen ihre Vorteile jedoch

erst fiir sehr grofse lineare Gleichungssysteme aus.
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Kapitel 8

Transportsimulation von Ionen

Der Transport von positiv geladenen Ionen innerhalb von gedtzten Mikrostruktu-
ren lésst sich wie der von neutralen Spezies auf das in Kap. 6 vorgestellte globale
Transportmodell abbilden. Weil Ionen in der Randschicht jedoch stark beschleunigt
werden, unterscheiden sich die ZEDF und die ZADF grundsétzlich von denen der
neutralen Teilchen.

In Abschn. 3.3.1 wurde gezeigt, dass Ionen an der Grenzschicht von Substrat und
Randschicht eine bimodale ZEDF besitzen, die fiir hohe Anregungsfrequenzen oder
grofse Randschichtdicken in eine unimodale {ibergeht. Detaillierte Messungen der
ZADF und ZEDF wurden durch vorangegangene Experimente unserer Arbeits-
gruppe [129] sowie durch theoretische Modelle und Monte Carlo-Simulationen veri-
fiziert [130]. Vereinfachend soll deshalb in diesem Kapitel die Betrachtung des Io-
nentransportes fiir monoenergetische Tonen durchgefiihrt werden. Fiir die bimodale
ZEDF miissen die hier vorgestellten Berechnungen deshalb jeweils doppelt durch-
gefiihrt werden, um eine gute Nidherung zu erreichen.

Um die Analogie zum Warme- oder Lichtstrahlungstransport zu rechtfertigen, muss
vorausgesetzt werden, dass sich Tonen geradlinig in der Struktur bewegen. Die Struk-
tur muss daher frei von elektrischen und magnetischen Feldern sein. Insbesondere
Aufladungseffekte der Maske oder von Dielektrika miissen fiir eine korrekte Berech-

nung mit der entwickelten Methode vernachléssigbar sein.

123
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8.1 Globales Strahlungsmodell bei spekularer Re-

flexion

In Gl (6.25) wurde die allgemeine Transportgleichung als Aquivalent der Rende-
ringgleichung in der Computergrafik aufgestellt. Durch das Einsetzen der diffusen
oder lambertschen bidirektionalen Reflexionsfunktion Gl. (7.3) erhélt man den Spe-
zialfall fiir diffus reflektierende Oberfldchen - die Radiositygleichung (Gl. (7.10)).

Die Reflexion von Ionen an Oberflichen ist jedoch im Gegensatz zu der der neu-
tralen Teilchen nicht diffus, sondern spekular und héngt dariiber hinaus noch vom
Einfallswinkel der Tonen zur Oberflichennormalen ab. Ein vereinfachtes Reflektions-
gesetz der Ionen wurde bereits in Gl. (3.11) aufgestellt. Die bidirektionale Reflexi-
onsfunktion der spekularen Reflexion lisst sich unter Verwendung der Deltafunktion

darstellen als
d(cosb; — cosb,)

cos 6,

fr,m = S<6i)

wobei die 6-Funktion die drei Eigenschaften

(i — (¢r £ m)), (8.1)

1. 6(x) =0 wenn z # 0,
2. [7 6(x) de = 1,

3. [ 8z —y)f(x)dz = f(y)

besitzt. Eingesetzt in die Reflexionsfunktion Gl. (6.18) ergibt sich der Zusammen-

hang zwischen einfallender und reflektierter spezifischer Intensitit zu [64]

Lo(br 60) = Jo, SO =05220(6: — (6 £ 7))
= S(0,) Li(0,, ¢, £ 7).

Eingesetzt in die allgemeine Transportgleichung (Renderinggleichung Gl. (6.25) er-
hilt man

L(x' &) = Le(2', &) + /SS(GT) L(z,d) G(z,2") V(x,2") dA. (8.3)

Im Gegensatz zur Radiosity-Gleichung Gl. (7.10) kann GI. (8.3) nicht auf die Be-
rechnung einer reellen Funktion auf der Oberfliche vereinfacht werden, weil die spe-
zifische Intensitit an jedem Punkt der Oberfliche eine Funktion des Einfallswinkels

ist, die zudem noch zahlreiche Unstetigkeiten, z. B. durch Schattenwurf, enthalten
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kann.
Die Approximation durch die Finite Elemente-Methode, wie sie fiir den Transport
von Neutralen bei diffuser Reflexion in Kap. 7 vorgestellt wurde, ist fiir die Berech-

nung des Tonentransportes damit ungeeignet.

8.2 Monte Carlo-Simulation

Die am héufigsten angewendete Methode zur Simulation der spezifischen Intensitét
von lonen an der Oberfliche gedtzter Strukturen ist die Monte Carlo-Simulation,
die bereits in Abschn. 5.1.1 vorgestellt wurde.

Notwendig fiir die Anwendung der Monte Carlo-Simulation ist die Aufteilung der
Oberflache in diskrete Bereiche. In der Monte Carlo-Simulation wird eine grofe An-
zahl virtueller Teilchen! an der Grenzschicht von Substrat und Randschicht erzeugt.
Fiir die Simulation kleiner Strukturen kann der Ort der Ionen als gleichverteilt auf
der Grenzfliche von Substrat und Randschicht angenommen werden. Die Winkel-
und Energieverteilungen der simulierten Tonen entsprechen bei ihrer Erzeugung der
ZADF und ZEDF. Fiir jedes simulierte Teilchen wird die Flugbahn bis zur Ab-
sorption berechnet. Dabei konnen mehrere Reflexionen bzw. ein Ladungstransfer
auftreten. Bei der Verwendung dieser Methode kénnen auch elektrische und magne-
tische Felder beriicksichtigt werden, die zu einer gekriimmten ITonenbahn fiihren.
Die simpelste Form der Simulation erfasst die relative Haufigkeit der Teilchenabsorp-
tion fiir jeden Bereich. Nach dem Gesetz der Grofen Zahlen Gl. (5.1) néhert sich
die relative Haufigkeit dem Tonenfluss in diesem Bereich, bezogen auf den gesamten
Ionenfluss an der Oberfliche, an. Unter der Voraussetzung, dass die Bereiche, in die
die Oberfliche unterteilt wurde, klein sind, so ist die einstrahlende spezifische Inten-
sitdt von Ionen ndherungsweise konstant beziiglich des Ortes auf dem betrachteten
Bereich. Durch Diskretisierung des Winkels ldsst sich die relative Haufigkeit einer
Ionenabsorption fiir einen Bereich in Abhéngigkeit des Auftreffwinkels bestimmen.
Diese Form der Simulation ist relativ einfach zu implementieren und kann wegen
der Ergodizidt des Prozesses einfach parallelisiert werden.

Ein gravierender Nachteil ist allerdings die grofe Anzahl von simulierten Teilchen
(10%...107), die notwendig ist, um das Gesetz der Grofen Zahlen niherungsweise zu

erfiillen. Insbesondere Bereiche mit sehr geringen relativen H&aufigkeiten erfordern

I'Ein simuliertes Teilchen kann mehreren Ionen entsprechen.
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die Simulation sehr vieler Teilchen.

Der Fehler der relativen Haufigkeiten, der sich fiir jeden Bereich ergibt, ist wegen
der Zufilligkeit der Teilchengenerierung ebenfalls eine Zufallsgrofse.

Nicht zuletzt erfordert die Erzeugung von (Pseudo-)Zufallszahlen, wie sie in Com-
putersimulationen verwendet werden, grofe Sorgfalt bei der Implementierung, um

systematische Fehler zu unterbinden.

8.2.1 Raytracing

Das Raytracingverfahren? wurde im Zuge der photorealistischen Darstellung und
der Berechnung von Verdeckungen in Szenen erstmals 1968 von Arthur Appel, Ro-
bert Goldstein und Roger Nagel veroffentlicht [131]. Der Algorithmus wurde zur
Berechnung von Rasterbildern entwickelt. Das Grundprinzip ist die Verfolgung ei-
nes Strahls vom Augenpunkt des Betrachters durch die einzelnen Gitterpunkte des
Rasters. Beim Auftreffen des Strahls auf Oberflichen wird der reflektierte Strahl
weiterverfolgt. Das Verfahren bricht nach einer endlichen Zahl von Reflexionen oder
dem Erreichen einer Strahlungsquelle ab. Bei jeder Reflexion werden die Reflexions-
eigenschaften des Materials zur Ermittlung der spezifischen Strahlintensitit bertick-
sichtigt.

Das Verfahren wurde seitdem stark verbessert und um zusitzliche Eigenschaften,
wie Strahlteilung durch Lichtbrechung, Absorption durch Nebel etc., erweitert. Es
eignet sich insbesondere fiir spekulare Reflexionen aber nicht fiir diffus reflektierende
oder streuende Objekte.

Fiir die Simulation des Tonenflusses an der Oberfliche gedtzter Strukturen kann ein
modifiziertes Raytracingverfahren realisiert werden.

Fiir einen Bereich der Oberfliche wird, wie im Monte Carlo-Verfahren, angenommen,
dass der Fluf beziiglich des Ortes konstant sei. Um die winkelabhéngige spezifische
Intensitit zu ermitteln, wird die Oberfliche der Einheitshalbkugel iiber dem Element
gerastert und Strahlen vom Mittelpunkt durch die Rasterpunkte berechnet. Trifft der
Strahl eine Oberfliche, so wird fiir die Reflexion geméf Gl. (8.2) die Einfallsinten-
sitdt und der Einfallswinkel des Strahls entsprechend riickwérts der Ionenflugbahn
berechnet. Die Strahlverfolgung wird abgebrochen, wenn keine Reflexion mdglich ist

oder die Quelle der Tonen — die Grenzfliche zur Randschicht — erreicht wurde. In

Zengl.: Strahlverfolgung
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diesem Fall ist die spezifische Intensitéit in Richtung des errechneten Strahls
L(z,d) = ZADF(J) ¢(x). (8.4)

Vorteilhaft am Raytracing-Verfahren ist — im Rahmen der Oberflichendiskretisie-
rung und der Rasterung der Einstrahlungshemisphéren — die genaue Berechnung der
spezifischen Intensitit in jeder Richtung. Das Verfahren lésst sich aufserdem leicht
parallelisieren, weil die Berechnung fiir jeden Oberflichenpunkt unabhéng vonein-
ander erfolgen kann.

Nachteilig ist jedoch der extrem hohe Rechenaufwand zu sehen, der sich aus der
Tatsache ergibt, dass fiir jeden Bereich der Oberfliche ein komplettes Raster auf
der Einheitshemisphére berechnet werden muss. Den bei weitem grofsten Aufwand
beim Raytracingverfahren nimmt die Berechnung der Schnittpunkte von Strahlen

und Oberflachen in Anspruch.

8.3 Iterative Vorwartsreflexion

Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine grundlegend neue Methode zur Approximation
der sperzifischen Intensitdt der Toneneinstrahlung an der Oberfliche geédtzter Struk-
turen entwickelt.

Ausgehend von der Tatsache, dass lonen wegen ihrer geringen Reflexionswahrschein-
lichkeit bei steilen Einfallswinkeln (Gl. (3.11)), nur wenige Male reflektiert werden,
berechnet die Methode iterativ die spezifische Intensitét fiir diskrete Orte der Ober-
fliche. Anstelle diskreter Orts- und Impulsvektoren, wie sie in der Monte Carlo-
Methode generiert werden, wird jedoch die gesamte Funktion der spezifischen In-
tensitit L(x,d) durch stiickweise Polynome iiber den Raumwinkel approximiert.
Durch Anwendung arithmetischer Operationen auf die Polynome wird die Reflexion

an Oberflachen berechnet.

8.3.1 Stiickweise Polynome

Die Approximation von beliebigen stetig differenzierbaren Funktionen kann mithilfe

von Polynomen durchgefiihrt werden. Ein reelles Polynom mit zwei Unbekannten x
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\\ Li(wl,u'),-) = IADf(G)’Z) (p(wo)

/

/ - —
/// Lo(ml,wo) = S(al) L’i(mlawi)

L; ($2a ‘Ijo) = Lo(wly (250)

Abbildung 8.1 Verlauf eines Strahls beim Raytracingverfahren. Ausgehend von der
Oberflache werden Strahlen durch die gerasterte Oberfliche der Einheitskugel berechnet

und Reflexionen bis zur Quelle des Strahls zuriickverfolgt.

und y besitzt die Form

m n

p(z,y) = Z pij 'y’ (8.5)

i=0 j=0
Eine beliebige reelle Funktion f(z,y) kann durch eine geeignete Wahl der Koeffizi-
enten p; ; in einem Interval durch ein Polynom angenihert werden.
Polynome der reellen Zahlen bilden einen Ring. Das heift insbesondere, dass die
Addition und Multiplikation von Polynomen wiederum ein Polynom liefert [132].
Die Integration und Differentiation von Polynomen liefern ebenfalls Polynome. Mit
diesen Voraussetzungen ldsst sich eine Intervallarithmetik aufstellen, die Polynom-

funktionen als Ergebnis arithmetischer Operationen von Polynomen in einem Inter-
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vall berechnet.

Im folgenden sollen die Operationen aus Griinden der Ubersichtlichkeit nur fiir eindi-
mensionale Polynome aufgezeigt werden. Die Verallgemeinerung auf zwei und mehr
Dimensionen ist ausfiihrlich in [Amann & Escher 132; 133| dargestellt.

Fiir ein Interval I = (u,v) und € I, in dem die Polynome p(z) = Y p; ' und
i=0

q(z) = > ¢; 2° definiert sind, gilt

i=0
max(m,n) A o
(p+q)(zx) = plz) +q(z) = 20 (pi + q;) ' (Addition)
m+n i )
(p-q)(z) = p(x) q(z) = > (Z pkql-k) x (Multiplikation)
i=0 \k=0
plar) = Y pi(ax)’ (Stauchung, Spiegelung)
i=0
plr+a) = pi(zr+a) => (Z (kki)ak"pk) x'  (Verschiebung)
i=0 i=0 \k=i
g_i =p'(2) = ; ip; ! (Ableitung)
[ p(z) de = P(x) =5 i%pi 4 (Integration).
i=0

(8.6)

Taylor-Polynome

Eine einfache Methode zur Approximation einer Funktion in einer Umgebung eines
Punktes a sind die Taylor-Polynome? [132]. Eine Funktion f in einer Verinderlichen
x lésst sich durch das n-te Taylorpolynom 7;, und ein Restglied R,, approximieren

als
f(z) = To(z) + Ry(x). (8.7)

Darin ist 7,,(z) das n-te Taylorpolynom an der Stelle a mit

n k) (g
To(x) =) Al >(x —a)" (8.8)

und dem Restglied

Ro(z) = / @O s gy, (8.9)

3benannt nach Brook Taylor (1685-1731)
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So lisst sich beispielsweise die Kosinusfunktion an der Stelle 0 als Taylorpolynom
vom Grad 4 darstellen als

1 1
oS T A Ty cos = ﬂxd‘ — 5902 +1 (8.10)

T4 cos (x)—cos
cosx

Fiir das Interval —% <= z < T liegt die relative Abweichung dieser

1 4
Approximation unter 0.05%. Die Approximation von Taylorpolynomen lasst sich fiir

mehrdimensionale Funktionen erweitern [133].

8.3.2 Polynomapproximation mit minimalem Fehler

Die Taylorpolynome approximieren eine Funktion f und deren Ableitungen an der
Entwicklungsstelle und in seiner Umgebung. Um den quadratischen Approximati-

onsfehler in einem Intervall / zu minimieren, muss das Integral

[ bte) = 5@ @ (5.11)
T
minimal sein.
Das Optimierungsproblem kann entweder analytisch oder numerisch gelost werden
und liefert die Koeffizienten des Polynoms p(z).
Fiir die Approximation der Kosinusfunktion durch ein Polynom vierten Grades ist
das Minimum des Integrals (Gl. (8.11)) im Interval I = (=5, %) 4,28 - 107 und fiir
das Taylorpolynom vierten Grades (GI. (8.10)) 9,74 -107°.
Die optimale Approximation der Kosinusfunktion durch ein Polynom vierten Grades

im Intervall I lautet

COS T A Peos = 0.03721 2 — 0.4964 2 + 1. (8.12)

8.3.3 Approximation der ADF durch stiickweise Polynome

Die Gausssche Glockenkurve der Normalverteilung N (p = 0, o) ldsst sich durch drei

Polynome vierten Grades nach Gl. (8.13) optimal approximieren.

0.00185 0.00185 0.22803 0.66811 0.72125
DS gt — DO 4 D222 DOy 4 B —bo<z < —0
0'05’5992334 . 0.1;9§30x2 + 0.395795 —o<z<o
PN (p=0,0) =
’ 0.00185 .4 , 0.00185 0.22803 .2 |, 0.66811 0.72125
e 3+ e i +o < x<bo
0 sonst

(8.13)
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Die Polynomapproximation der Gaussschen Glockenkurve wird im zweidimensio-
nalen Fall zur Beschreibung der ZADF an der Grenzfliche der Plasmarandschicht
und der Substratoberfliche verwendet. Fiir eine dreidimensionale Betrachtung der
IZADF (Gl (3.9)) lassen sich die Koeffizienten zur Minimierung des quadratischen
Fehlers in analoger Weise berechnen.

Zur Berechnung des reflektierten Ionenflusses werden in der entwickelten Methode
der iterativen Vorwértsreflexion auch die spezifischen Intensititen und die Reflexi-

onsfunktion (GI. (3.12)) durch Polynome in Intervallen approximiert.

8.3.4 Geometrie und Sichtbarkeit

Zur Berechnung der spezifischen Intensitit an einem Punkt der Oberfliche wird die-
se durch stiickweise Polynomfunktionen auf der Einheitshalbkugel (Abb.8.1) darge-
stellt. Die Intervallgrenzen® sind durch die Unstetigkeiten bestimmt, die sich durch
die Aufteilung der Oberfliche in kleine Elemente und deren Projektion auf die Ein-

heitshalbkugel mit Beriicksichtigung von Verdeckungen (siehe auch Abb.7.4) ergibt.

8.3.5 Vorwartsreflexion an Oberflachenelementen

Zur Berechnung der einfallenden spezifischen Intensitéit der Ionen an einem Punkt
der Oberfliche wird iiber alle anderen Elemente der Oberfliche iteriert. Fiir je-
des der Elemente wird die Projektion der sichtbaren Fliche auf die Oberfliche der
Einheitshalbkugel ermittelt. Weil sich die geometrischen Gegebenheiten in einem
Simulationsschritt nicht dndern, kann die aufwindige Sichtbarkeitsberechnung (vgl.
Abschn. 7.4) fiir den Transport von neutralen Reaktanden und Ionen gemeinsam
durchgefiihrt werden.

Die Aufteilung der Oberfliche in Elemente sowie die teilweisen Verdeckungen von
Elementen fiihrt zu Unstetigkeiten in der Funktion der spezifischen Intensitét (Schat-
tenwurf) und bedingt die Stiickelung der Polynome. Weil die spezifische Intensitét
entlang eines Strahls konstant bleibt (vgl. Abschn. 6.1.3) entspricht die einfallende
spezifische Intensitdt im Interval der ausgehenden spezifischen Intensitét des proji-
zierten Elements.

Durch Anwenden der Gleichung GI. (8.2) auf die projizierten Polynome und die

Intervallgrenzen erhilt man die reflektierte Spezifische Intensitit der Tonen wieder-

4Im dreidimensionalen Fall sind die Intervalle auf der Einheitshalbkugel Oberflichengebiete.
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Abbildung 8.2 Vorwdrtsreflexion von Ionen am Oberflichenelement Es. Die abge-
gebene spezifische Intensitit L, ist gleich der eingestrahlten spezifischen Intensitdt
auf Eo senkrecht zum Strahl. Die Lage der beiden Fldchen reduziert die einfallende
spezifische Intensitit L; o um den Faktor cos o. Der Raumwinkel, unter dem E; Ionen
nach Eo sendet, ist durch die Griofie und Lage beider Fldchen bestimmt. Die reflektierte
spezifische Intensitdt wird durch GI. (8.2) berechnet. Aus den Intensitdtsverteilungsdia-
grammen wird deutlich, dass nur ein sehr geringer Teil von Ionen tatsdchlich an Eo

reflektiert wird.

um als stiickweise Polynomapproximation (Abb.8.2). Aus Gl. (8.6) folgt, dass bei
jeder Multiplikation der Grad des Polynoms steigt. Zuséatzlich steigt die Zerstiicke-
lung der Intervalle bei jeder Addition oder Multiplikation an. Aus diesem Grund
ist die inkrementelle Vorwértsiteration mit stiickweisen Polynomen nur fiir wenige

[terationen geeignet.

8.3.6 Iteration

Die Berechnung der spezifischen Intensitit der Tonen an der Oberfliche erfolgt ite-
rativ.

Im ersten Iterationszyklus wird zunéchst fiir jedes Oberflichenelement der direkt
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aus der Randschicht auftreffende Ionenstrom mit der ZADF (Gl. (3.9)) und der
reflektierte Anteil als stiickweise Polynomfunktion berechnet.
In den folgenden Tterationen wird die jeweils aus der vorherigen Iteration entstande-
nene reflektierte Anteil der spezifischen Intensitét fiir jedes Element ermittelt und
der einfallenden spezifischen Intensitdtsfunktion hinzuaddiert.
In jedem Iterationsschritt wird somit eine weitere Reflexion der approximierten spe-

zifischen lonenintensitiat ermittelt.

8.3.7 Komplexitat und Genauigkeit

Die Zeitkomplexitit des in dieser Arbeit entwickelten Verfahrens der iterativen Vor-
wartsreflexion hingt ganz wesentlich von den verwendeten Unteralgorithmen zur
Implementierung der Sichtbarkeitsberechnung und der Speicherung stiickweiser Po-
lygone ab.

Die Berechnung der Sichtbarkeit und die Projektion auf die Einheitshalbkugel wurde
bereits in Kap. 7 umfangreich dargelegt. Weil die Geometrie der Strukturen fiir den
Transport von neutralen Spezies und Ionen iibereinstimmt, kann der Simulations-
aufwand auf die einmalige Berechnung der gegenseitigen Verdeckung von Elementen
begrenzt werden.

Die Operationen, welche auf stiickweise definierten Polynomen durchgefiihrt werden,

umfassen
e Funktionswertberechnung,
e Teilung des Definitionsbereiches,
e Operationen mit Erhohung des Grades des Polynoms.

Zum Speichern der Polynome werden zweckmifig sequentielle Datenstrukturen ver-
wendet, die ein effizientes Iterieren und Vergrofern unterstiitzen. Die Polynome wer-
den darin durch ihre Koeffizienten dargestellt.

Die Funktionswertberechnung von stiickweisen Polynomen erfordert das schnelle
Auffinden des Intervalls und dessen Polynomkoeffizienten. Im zweidimensionalen
Fall konnen Polynomstiicke in den Bléttern eines balancierten bindren Suchbaumes
gespeichert werden, dessen Knoten die Intervalle tragen. Der Aufwand zum Auf-
bauen des bindren Suchbaumes betrigt dann bei n Intervallen O(nlogn) und das

Auffinden der Polynomkoeffizienten benétigt nur O(2logn) Vergleiche.
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Die numerische Genauigkeit der iterativen Vorwirtsreflexion hingt im wesentli-
chen von den folgenden Faktoren ab:

e Grofke der Oberflichenelemente,

e Approximationsfehler durch Polynominterpolation,

e Anzahl von Vorwértsiterationen.

Zum Erreichen der bestmoglichen numerischen Genauigkeit bei akzeptablen Simu-
lationslaufzeiten miissen die Grofe der Oberflichenelemente, der Grad der Polyno-
mapproximation sowie die Anzahl von Iterationen gegeneinander abgewogen werden

und hingen von den simulierenden Strukturen ab.



Kapitel 9
Software

Um Computersimulationen von Plasmaétzprozessen, wie sie in den vorangegangenen
Kapiteln vorgestellt wurden, effizient durchfiihren zu koénnen, ist die Implementie-
rung der vorgestellten Modelle in Software notwendig.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde, basierend auf den Vorarbeiten von [Volland 4],
eine komplett iiberarbeitetete und in allen Teilen verbesserte und erweiterte Simula-
tionssoftware zum Plasmaétzen von Grabenstrukturen erstellt. Das Ziel war es, eine
integrierte Simulation der makroskopischen Prozesse zur Erzeugung des Plasmas
und der mikroskopischen Effekte, die die Atzung von Mikro- und Nanostrukturen
beeinflussen, zu entwickeln.

Die in dieser Arbeit entwickelte integrierte Gesamtsimulation von Plasmaétzpro-
zessen dient der Verifikation von Prozessmodellen und Atzmechanismen, sowie der
Atzprozessentwicklung und -optimierung. Die Software ist dariiber hinaus ein niitzli-
ches Hilfsmittel in der Lehre. Dementsprechend erstreckt sich die Bandbreite poten-
tieller Nutzer von Wissenschaftlern der Grundlagen- und angewandten Forschung,

Prozessingenieuren, Equipmentausriistern bis hin zu Studenten.

9.1 Integrierte Atzsimulation

Die Integration von makroskopischen Plasmamodellen, die die Erscheinungen im
Plasma in der Gréfenordnung des Reaktors beschreiben und der Oberflichenpro-
zesse die in mikroskopischer Gréfenordnung die Oberflichenprozesse modellieren,
war das primére Ziel bei der Neuentwicklung der Simulationssoftware. Ein Binde-
glied zwischen beiden Modellklassen bildet das Randschichtmodell.

135
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Eingabeparameter der integrierten Simulation sind

e Prozessparameter, wie sie an realen Atzreaktoren in Form eines Atzrezeptes

verwendet werden,

e Reaktorparameter, die die Geometrie und physikalisch /chemischen Eigenschaf-

ten der Plasmakammer beschreiben,

e Modellparameter, die z. B. die numerische Genauigkeit und die verwendeten

Losungsverfahren festlegen.

In Abb.9.1 ist das Zusammenwirken der Modelle, die jeweiligen Eingabeparamter

und -daten, sowie deren Datenabingigkeiten dargestellt. In der Abfolge der Simu-
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Abbildung 9.1 Modularer Aufbau einer integrierten Plasmadtzsimulation mit Pa-

rametern und Datenabhdngigkeiten. (entnommen aus [4]).

lationsmodelle von der Plasmasimulation bis zu den Oberflichenreaktionen bilden
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die jeweiligen Ausgaben die Eingabedaten fiir die nachfolgenden Simulationsmodule.
Zusitzlich gibt es Feedbacks!' die auf das Verhalten der vorangegangenen Modelle
auswirken. Diese Grofsen sind physikalische Grofen, die den Zustand der aktuellen
Simulation beschreiben. Zusétzliche Eingaben in jedem Simulationsmodul legen die
spezifischen Simulationsparameter fest, wie sie durch das aktuelle Atzrezept und die

experimentellen Bedingungen gegeben sind.

9.2 Softwarearchitektur

Wegen der unterschiedlichen Anforderungen der jeweiligen Nutzer von Simulations-
software ist eine flexible Einsetzbarkeit unumgéinglich.

Die Simulationssoftware, wie sie im Rahmen dieser Arbeit entwickelt wurde, besteht
deshalb aus verschiedenen Modulen und Komponenten, die durch dokumentierte
Schnittstellen (API?) miteinander zusammenarbeiten.

Wie in Abb. 9.2 dargestellt, ist die Simulationsbibliothek ,,SimLib“das zentrale Modul
zur Erzeugung und Durchfiihrung von Simulationen, mit dessen API verschiedens-
te Anwendungen erzeugt werden konnen. Dariiber hinaus enthélt diese Bibliothek
die Implementierung von fest integrierten Modellen, wie z. B. der Randschichtsimu-
lation, der elektrostatischen Aufladung und der in den vorangegangenen Kapiteln
vorgestellten Transportmechanismen fiir neutrale und ionisierte Reaktanten. Die
Simulationsbibliothek enthélt jedoch keine direkten Funktionen zum Speichern und
Laden der Simulationsdaten in Dateien oder Datenbanken. Stattdessen werden Stre-
ams bereitgestellt, {iber die die Simulationsdaten ausgetauscht werden kénnen. Stre-
ams sind eine Fin- und Ausgabetechnik, die eine standardisierte, erweiterbare und
abstrakte Schnittstelle zwischen Programmen und Dateien oder Gerédten implemen-
tieren [134]. Applikationen konnen iiber diesen Mechanismus flexibel die Verwaltung,

Speicherung und den Zugriff auf Simulationsdaten implementieren.

9.2.1 APIs

Die Simulationssoftware wurde unter objektorientierten Gesichtspunkten entworfen
und in der Programmiersprache C+-+ implementiert. Die SimLib-Bibliothek, die

in dieser Arbeit entwickelt wurde, ist als dynamisch ladbare Programmbibliothek

'Riickwirkungen auf vorhergehende Modelle, die eine Anderung der Eingaben nach sich ziehen.
2API - Anwendungsprogrammierschnittstelle (engl. application programming interface)
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Abbildung 9.2 Softwarearchitektur der implementierten Simulationssoftware

(DLL) zusammen mit den Schnittstellenspezifikationen und einer vollstindigen Do-
kumentation der APT fiir jeden Nutzer der Software frei zuginglich und gestattet
deshalb die Integration der Simulationsbibliothek in benutzerspezifische Anwendun-

gen.

9.3 Plug-In-Konzept

Aufgrund der uniiberschaubaren Palette an Atzgasen und Materialien, die zum io-
nenunterstiitzten Atzen in Plasmen verfiighar sind [17] und sich stiindig erweiternder
Erkenntnisse in der Modellierung solcher Prozesse, ist ein flexibles und erweiterbares
Softwarekonzept vorteilhaft.

Um diesen Umstiinden Rechnung zu tragen, wurde ein Plug-In System? in die Simu-
lationsbibliothek ,,SimEtch“ implementiert, welches Nutzern gestattet, eigene Imple-
mentierungen von Plasma- und Oberflichenreaktionsmodellen hinzuzufiigen. Auch
der Austausch oder die Erweiterung der bereits bestehenden Modelle ist ohne Neu-
iibersetzung der Software problemlos moglich.

Die Integration eines vom Benutzer der Software erstellten Modelles ist in Abb.9.3

3Plug-In (engl. einstecken) ist ein Softwarekonzept, bei dem selbst erstellte oder von Drittan-

bietern veroffentlichte Programmteile in die Software integriert werden.
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schematisch dargestellt. Basierend auf der Plug-In Schnittstelle der API wird ein
neues Modell zunéichst mithilfe einer Programmiersprache (z.B C++) implemen-
tiert und zu einer dynamisch ladbaren Bibliothek iibersetzt. Zusitzlich wird eine
Konfigurationsdatei, welche z. B. Informationen iiber das Modell, die Art, Anzahl
und vorgegebene Werte der Modellparameter und weitere relevante Informationen
enthélt, in Form einer strukturierten Textdatei (vgl. Abschn. 9.3.1) erstellt. Die
beiden Dateien werden zur Laufzeit der Simulation verwendet, um die Modellimple-
mentierung zu laden und auszufiihren. Das Plug-In- Konzept bietet eine Reihe von

.

SurfGen.h

Schnittstelle

Plasma-/
Oberflachen-
modell
) ——
) SimLib
Bibliothek
Dynamische
Integration
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Definition
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/
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Abbildung 9.3 Plug-In-Konzept zur Integration von Benutzermodellen. Basierend
auf der gemeinsamen Schnittstelle kénnen beliebige Plasma- und Oberflichenreaktions-
modelle zur Laufzeit integriert werden.

Vorteilen:

e neue Gas/Material-Systeme konnen von Nutzern entwickelt und gegebenenfalls

veroffentlicht werden,
e Weitergabe von Modellen ohne Veroffentlichung des Quelltextes ist mdglich,

e Reparametrisierung und Anpassung von Modellen in strukturiertem Text.

Es obliegt allerdings dem Anwender, nur Plug-Ins aus vertrauenswiirdigen Quellen
zu verwenden, weil die Ausfiihrung von unbekanntem Programmfragmenten unter

Umstanden ein Sicherheitsrisiko bedeutet.
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9.3.1 XML

Externe und interne Modelle der Simulationsbibliothek SimLib, sowie Simulations-
parameter, Prozessrezepte, Reaktorabmessungen und alle Daten, die die simulierte
Probe definieren, werden im XML-Format* gespeichert, ausgetauscht und verwal-
tet.

XML ist ein Standard des W3C-Konsortiums [135] zur Auszeichnung von Doku-
menten. Darin wird eine einfache Syntax verwendet, um Dokumente mit lesbaren
Markierungen — sogenannte Tags — zu strukturieren [136]. Damit wird ein Standard-
format definiert, welches flexibel genug ist, um auf spezifische Problemdoménen, wie
der Prisentation auf Webseiten oder dem Datenaustausch zwischen Anwendungen,
angepasst zu werden.

In Quelltext 9.1 ist die Auszeichnung eines Dokumentes mit einem Prozessrezept

beispielhaft gelistet.

<Recipe>
<Loop iterations="6">
<Sequence>
<ProcessStep apc="0" dcbias="5." dome_temp="293.15"
duration="30." power="1000."
pressure="3.333" table_temp="293.15"
timestep="1.">
<GasFeed flow="60." name="C4F8" temp="293.15"/>
</ProcessStep>
<ProcessStep apc="0" dcbias="35." dome_temp="293.15"
duration="60." power="1000."
pressure="3.333" table_temp="293.15"
timestep="1.">
<GasFeed flow="50." name="SF6" temp="293.15"/>
</ProcessStep>
</Sequence>
</Loop>
</Recipe>

Quelltext 9.1 Prozessrezept in XML

Durch die Verwendung von XML zum Speichern der Konfiguration und der Simulati-
onsdaten ist der Datenaustausch mit anderen Softwarepaketen leicht zu realisieren.

Mithilfe von Formatierungsvorschriften, so genannten Stylesheets, konnen XMIL-

XML (engl. extensible markup language) erweiterbare Auszeichnungssprache
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Dokumente nahezu beliebig in andere Formate, die nicht zwangslaufig XML oder
menschenlesbar sein miissen, transformiert werden [137]. Eine standardisierte Spra-
che fiir Stylesheets ist XSLT®. Stylesheets fiir die Transformation von Simulations-
ausgaben in Tabellendateien, SQLS und TCL” Skript Anweisungen sind Bestandteil
des entwickelten Softwarepaketes. In Abb. 9.5 ist die Transformation von Ausgabe-
daten der Simulation in Tabellendokumente fiir die Nachbearbeitung und Visuali-

sierung Bestandteil des dargestellten Datenflusses.

9.4 Interaktive Simulation

Fiir die interaktive Verwendung der Simulationsbibliothek im kommerziellen und
universitdren Umfeld wurde die Microsoft Windows basierte Applikation ,WinSi-
mkEtch,, mit graphischer Benutzeroberfliche entwickelt.

Die WinSimEtch-Anwendung verwendet die SimLib-Simulationsbibliothek und ge-

inSimEtch C++ Development System
Action View Recipe Simulator Reactor Electric quantities About
WinSimEteh -The Plasma Eteh Profile Simulation | New Window rJ— e Nodes: 148
Dept. of Micro- and Nano-electronic Systems [ artibge Zoom  20¢ . il START Cycle; O
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© menau, ¥ [ paintMask  Sealer 1.00pm it e Currentilode: O
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QErrors | 1 Vvs?ning's.’—® Infos \ “AADebuy | Options Clear List-
e Position (2.736pm, -6.754um )
& Concentration of SF4+ = 6.27995e+016 per m® Herizon -18.9616° - Pressure 26664
AR 0.7431 Normal 96.2898°
Temperature 40.0 °C Material Si
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fce F- 0.0000 % | iaaes e —
- Process Conrol F2 99.7984.., Profile = [—[;
Delete SF3 99.7954... 0 :l
Time 130 s 150 Steps SF3+  99.3443..
TS SH4 99.7954... 2um
— LC Bias 12 ¥ SFA+  99.3443... %
O i P SFS 99.7954... =
Pr 20 v APC T
easLre mTorr [V S 4y
Save Power 600w S5 99.7984.. N
CEe- [l nla aN:""
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Abbildung 9.4 Graphische Oberfliche der WinSimFEtch Anwendung

SXSLT (engl. extensible style sheet language for transformation) Erweiterbare Stylesheet Spra-
che fiir Transformationen

6SQL (engl. standard query language) Anfragesprache fiir relationale Datenbanksysteme
"TCL (engl. tool command language) Skriptsprache mit erweiterbarer Funktionalitét
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stattet es, interaktiv Simulationen zu erstellen, abzuarbeiten und die Ergebnisse zu
visualisieren. Alle Funktionen der Simulationsbibliothek sind iiber Dialogfelder und
graphische Steuerelemente zugreifbar. In Abb. 9.4 ist die graphische Oberfliche der
WinSimEtch-Anwendung wéhrend einer Simulation abgebildet.

Wihrend einer Simulation kénnen die simulierten physikalischen Grofen an der Atz-
oberfliche und die Eigenschaften des Plasmas untersucht werden. Insbesondere diese
,Echtzeitmessungen von Grofen, die in realen Experimenten nicht oder nur schwer
zugénglich sind, sind einer der wichtigsten Vorteile von Simulationen gegeniiber Ex-
perimenten.

Die WinSimEtch-Anwendung realisiert aufterdem die Verwaltung von Simulations-
daten in Dateien. Vollstindige Simulationen, sowie einzelne Atzrezepte, initiale Kon-
figurationen von Proben, Parametrisierungen von Plasma- und Oberflichenmodellen
konnen im XML-Format gespeichert und geladen werden. Die separate Speicherung
einzelner Simulationsteile gestattet deren Wiederverwendung in anderen Simulatio-
nen und die Weitergabe an andere Nutzer.

Das Laden und die Konfiguration von Modellen, die als Plug-Ins vorliegen (vgl. Ab-
schn. 9.3), wird durch Dialogfelder ermdglicht.

9.5 Skriptsimulation

Neben den vielen Vorteilen, die eine interaktive Simulation hat, bestehen auch eine

Reihe von Nachteilen.

e Simulationen miissen durch Benutzereingriff erstellt, geladen, ausgefiihrt und

die Resultate gespeichert werden.

e Simulationsreihen und Prozeduren miissen durch den Benutzer exakt doku-

mentiert werden, um nachvollziehbar zu sein.

e Anderungen an Modellen oder Simulationsprozeduren erfordern manuelle Ree-

valuation von Simulationen

Vielfach benétigen einzelne Simulationen sehr viel Zeit oder es miissen sehr viele Si-
mulationen mit unterschiedlichen Konfigurationen durchgefiihrt werden. Wahrend

im ersten Fall die Interaktivitit wihrend der Simulation nicht bendtigt wird, wéire
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es im zweiten Fall sehr aufwéindig, viele Simulationen einzeln und interaktiv durch-
zufiihren.

Um diese Nachteile zu beseitigen, wurde im Rahmen dieser Arbeit eine Program-
miersprache fiir die Simulation mit der SimLib-Bibliothek entwickelt, die auf der in
Forschung und Industrie weit verbreiteten Tool Command Language (TCL) basiert.
Mithilfe eines TCL-Interpreters, der zusitzliche Befehle zur Definition, Ausfiihrung
und Analyse von Simulationen enthélt, konnen nahezu beliebig komplexe Program-
me fiir die Simulation von Plasmaétzprozessen abgearbeitet werden. In Quelltext
9.2 ist der Ausschnitt eines Skriptes zur Simulation eines Atzrezeptes gelistet. Darin
wird ein Atzrezept mit verschiedenen Atz- und Depositionszeiten wiederholt ausge-
fithrt und bei jedem Wechsel des Prozessgases eine graphische Auswertung generiert.
# loop over time parameters

foreach etchtime { 5 20 } {

foreach depotime { 10 15 20 } {

set simul_no O

set outputfile "${title}_${etchtime}_${depotime}_${maskwdl}"

# define sample description to load

set mask "../mask/${maskwd}.xml"

set tSample [load sample $mask]

set tRecipe [GC_recipe $etchtime $depotime]

set tReactor [ReactorIlmenau]

# execute simulation
puts "starting,simulation_ ${titlel}"
run -reactor $tReactor -recipe $tRecipe \
-sample $tSample -ongasphase { plotProfile } \

-onupdate {puts -nonewline "."}

Quelltext 9.2 Skriptausschnitt zur Simulation dber Parameterbereiche der

Depositions- und Atzzeit

Die Ergebnisse solcher Skriptsimulationen kénnen in Dateien oder relationalen Da-
tenbanken gespeichert oder direkt im Skript oder durch andere wissenschaftliche
Softwarepakete ausgewertet werden. In Abb.9.5 ist die Verkettung von Simulati-
onsinterpreter mit verschiedenen Softwarepaketen schematisch dargestellt. Der In-

terpreter liefert die Ergebnisse der Simulationen in Form von XML-Daten, die in
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Dateien zwischengespeichert oder direkt an einen XSLT-Interpreter weitergeleitet
werden. Dieser fiihrt die Transformation der Daten mit Hilfe eines Stylesheets in ein
geeignetes Datenformat des jeweiligen Softwarepaketes durch (vgl. Abschn. 9.3.1).
Beispiele fiir solche Stylesheets wurden im Rahmen dieser Arbeit erstellt und sind
im Softwarepaket enthalten. Die Steuerung von Software zur Visualisierung oder
Aufbereitung von Daten kann ebenfalls durch das Simulationsskript erfolgen.

Das Erstellen von Skripten fiir umfangreiche Simulationen erscheint auf den ersten

Post-
Processor
(GnuPlot,
Spread-
sheet)

WSEScript
interpreter

Abbildung 9.5 Verkettung von Simulationssoftware und Softwarepaketen zur Da-
tenauswertung iber XML. Die Simulationen werden durch ein Skript definiert und
abgearbeitet. Die Ergebnisse daraus liegen im XML Format vor. Nach anwenden der
Transformation, wie sie 1m XSLT Stylesheet festgelegt wurde, dienen die Daten als
Eingaben fir die Software zur Auswertung. Die Steuerung der Software zur Auswer-
tung erfolgt durch Anweisungen, die vom Skript bei der Ausfihrung der Simulationen

generiert werden.

Blick arbeitsintensiv und erfordert in gewissem Umfang Programmierkenntnisse des

Anwenders. Dem gegeniiber stehen die vielen Vorteile dieser Methode der Simulation

e umfangreiche Simulationen kénnen ohne Benutzereingriff vollautomatisch durch-

gefiihrt werden.

e Das Skript ist gleichzeitig vollstindige Dokumentation der durchgefiihrten Si-
mulationen, weil es alle relevanten Parameter definiert. Zusétzlich kann Doku-

mentation z. B. in Form von Parametertabellen automatisch erzeugt werden.
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e Simulationen sind jederzeit und vollautomatisch durch Ausfiihrung des Skrip-

tes wiederholbar.

e Bibliotheken stellen auf effektive Weise reparametrisierbare Modelle und Si-

mulationsprozeduren zur Verfiigung.

e Die Kopplung und Steuerung nachfolgender Softwareapplikationen ist inner-

halb des Skriptes realisierbar.

9.5.1 Datenbanken

Die Verwaltung grofer Datenmengen in Einzeldateien erfordert viel Sorgfalt des
Nutzers bei der Verwaltung von Dateien und ist fehleranfillig in Bezug auf das Wie-
derfinden von Informationen sowie unbeabsichtigtes Andern oder Loschen. Auch der
Zugriff mehrerer Nutzer auf gleiche Simulationsdateien und der Schutz vor unberech-
tigtem Zugriff ist ohne geeignete Schutzmafnahmen problematisch.

Diese Nachteile konnen durch die Speicherung der Simulationsdaten in (relationa-
len) Datenbanken aufgehoben werden.

Das Speichern von Daten hat viele Vorteile gegeniiber lokalen oder auf Netzwerkser-
vern befindlichen Dateien. Datenbanken besitzen eine explizite Struktur der gespei-
cherten Daten und gestatten deshalb Operationen wie Suchen, Filtern, Sortieren und
Reorganisation. Transaktionen auf Datenbanken gestatten den gleichzeitigen Zugriff
vieler Benutzer, ohne die Datenintegritit zu verletzen. Durch die Bereitstellung von
Programmierschnittstellen (API) konnen Datenbanken in beliebige Anwendungen
eingebunden werden.

Eine relationale Datenbank ist durch ein so genanntes Schema definiert, welches
Tabellen und ihre Beziehungen untereinander sowie Beschrinkungen von Werte-
bereichen und Datentypen formal beschreibt. Daten werden in den Tabellenzeilen
gespeichert, die auch Records genannt werden. Die Administration, das Manage-
ment, das Laden und Speichern von Daten wird im Allgemeinen mit Hilfe der SQL
Sprache durchgefiihrt.

Weil die im XML-Format vorliegenden Daten der Simulationsbibliothek hierarchisch
in Form von Elementen mit Attributen, die wiederum Elemente enthalten konnen,
organisiert sind, ist eine eineindeutige Abbildung auf die tabellarische Struktur der
Datenbank notwendig [138]. Zur Anbindung einer relationalen Datenbank mit SQL,

wurden in dieser Arbeit die folgenden Komponenten entwickelt
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e Das Datenbankschema zur Festlegung der Struktur der Datenbank in SQL,

e cin Stylesheet in XSLT zur Transformation von XML-Ausgabedaten in SQL

Kommandos,

e ein exemplarisches Stylesheet zur Transformation der Datenbankausgaben in
XML.

In Abb.9.6 ist die Anbindung einer relationalen Datenbank an die Simulationsbi-
bliothek schematisch dargestellt. Der Skriptinterpreter wurde um die entsprechenden

Funktionen zum Laden und Speichern der Simulationsdaten erweitert.

SQL
Schema-

DB
Experimente
&
Simulationen

Simulations-
daten
XML

XSLT

Interpreter

Simulations-
daten
XML

Abbildung 9.6 Datenfluss der Speicherung und Eztraktion von Simulationsdaten in
einer relationalen Datenbank. Die Transformation der Simulationsdaten in SQL und
die Rickgewinnung und Reformatierung der Daten wird durch Befehle im Skriptinter-
preter ausgefiihrt. Die Datenbank kann sich auf einem entfernt gelegenen Rechner im

Netzwerk befinden und durch andere Nutzer gleichzeitig verwendet werden.



Kapitel 10
Experiment und Simulation

Die Korrektheit und die Grenzen der Anwendbarkeit der entwickelten Verfahren
zum Transport von neutralen und geladenen Teilchen innerhalb geédtzter Strukturen
ldsst sich nur durch einen Vergleich realer Experimente und Simulationen iiberprii-
fen. Allerdings ist die Verteilung der Fliisse von neutralen und ionisierten Spezies an
der Oberfliche im Inneren von geédtzten Strukturen nicht direkt messbar. Aus der
Messung von Atztiefen' und der Form des Querschnitts geiitzter Profile lassen sich
jedoch indirekt Riickschliisse auf die Richtigkeit der entwickelten Modelle ziehen.
Es wurde im Rahmen dieser Arbeit zwei groke Serien von Atz- und Depositionsex-
perimenten an einer [CP-ASE Anlage der Firma STS am Zentrum fiir Mikro- und
Nanotechnologien (ZMN) der TU Ilmenau sowie an einem Prototyp einer neuen ICP
Anlage der Firma Oxford Instruments Plasma Technologies (OIPT) in Yatton (GB),
durchgefiihrt.

10.1 Atzexperimente und -simulationen

Die entwickelten Transportmodelle fiir neutrale Spezies und Ionen wurden zunéchst
durch umfangreiche Experimente zum Atzen langer gerader Griben in Silizium in
einem SFg-Plasma verifiziert und deren Parameter an die jeweiligen Atzreaktoren

angepasst.

IDie geiitzte Tiefe eines Profiles ergibt sich aus dem Produkt der mittleren Atzrate und der

-dauer.

147
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10.1.1 Oberflachenmodelle

Fiir die Topografiesimulation von gedtzten Strukturen sind neben den in dieser
Arbeit primér entwickelten Transportmodellen fiir neutrale und ionisierte Spezies
Oberflichenreaktionsmodelle nétig, die die lokalen Atzraten aus den berechneten
Flussdichten und den physikalischen Zustandsgréften, wie z. B. Druck und Tempe-
ratur an der Substratoberfliche, berechnen.

Zum Atzen wurden Oberflichenreaktionsmodelle fiir das ionenunterstiitzte Atzen
von Silizium und von Photolack in einem SFg-Plasma im Rahmen des NanoPlasma-

Projektes entwickelt.

Tonenunterstiitztes Atzen von Silizium im SFs Plasma

Unabhiingig voneinander wurden zwei Modelle zum Atzen von Silizium entwickelt.
Das erste hier vorgestellte wurde durch die Projektgruppe am IMEL Demokritos,
Athen? entwickelt.

Das Modell entspricht dem von Langmuir aufgestellten Reaktionstyp (vgl. Abschn.
2.3.6) und beriicksichtigt die Bedeckung O der Oberfliche mit Fluor. Im Modell
lautet die Gleichgewichtsbedingung fiir einen Ort an der Oberfliche

Sp(l—Op)®p — 280y, =0, (10.1)

wobei @ und ®,,, die Fliisse von Fluor-Radikalen und positiv geladenen Ionen be-
zeichnen. Sr bezeichnet in diesem Modell die Haftwahrscheinlichkeit von Fluor auf
unbedecktem Silizium und g ist der energieabhéngige Koeffizient des ionenunter-
stiitzten Atzanteils. Die Atzrate ist proportional der Summe aus chemischer und

ionenunterstiitzter Atzrate auf der Fluorbedeckten Substratoberfliche

k
ER= "0, 1 P00, (10.2)
Psi Psi
B = broVE — VEn, E > Ey, (10.3)
E 0 . E < Ey,. '

Darin ist F die mittlere kinetische Energie der Tonen und Ej;, der Schwellenwert ab

dem ein ionenunterstiitztes Atzen stattfindet.

2IMEL Demokritos, Athen - Institute of Microelectronics, National Center for Scientific Rese-
arch (NCSR) ,,Demokritos®, Athen, Griechenland
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Der effektive Haftwahrscheinlichkeit von Fluor auf (bedecktem) Silizium wird durch
das Modell berechnet zu
SEJJ = SF(l — HF) + 4k. (10.4)

Die Werte der Parameter und eine kurze Erlduterung ihrer Bedeutung sind in

Tabelle 10.1 zusammengefasst. Die Koeffizienten des Modells wurden durch die Pro-

Symbol Bedeutung Wert
Sk Haftwahrscheinlichkeit von Fluor auf unbedeck- 0,2
tem Silizium
k Chemischer Atzratenkoeffizient 0,1
bro ionenunterstiitzter Atzratenkoeffizient 7 (eV_%)
Ey, Schwellwert der Energie fiir ionenunterstiitztes 4eV
Atzen
0si atomare Dichte von Silizium 5 x 102 cm™3

Tabelle 10.1 Koeffizienten und ihre Bedeutung im Atzmodell

jektgruppe am IMEL Demokritos Institut, so berechnet, dass sie mit den experi-
mentell ermittelten Werten der Atzrate im verwendeten ICP-Reaktor (ALCATEL
MET ICP-Reaktor der Demokritos Plasma Gruppe) bestmoglich iibereinstimmen.
Insbesondere wurden dabei die Fluorkonzentration im Plasma mithilfe kalibrierter
Actinometrie, die Ionenflussdichte mit einer Ionenflussprobe von Scientific Instru-
ments und die Si-Atzrate durch ein Profilometer gemessen. Die Messungen wurden
bei verschiedenen Driicken (3-11Pa), ICP-Leistungen (700-1800 W) und DC-Bias
(0-100V) durchgefiihrt [139].

Zum Vergleich wurde ein weiteres Modell — im folgenden Ilmenauer Modell genannt
—im Rahmen dieser Arbeit entwickelt, welches auf den von Flamm in [74] getroffenen
Uberlegungen basiert. Ausgehend von der Annahme, dass Fluor der dominierende
chemische Reaktionspartner und in Verbindung mit dem Ionenbombardement auch
hauptsiichlich am ionenunterstiitzten Atzvorgang beteiligt ist, erhiilt man fiir die

Massenbilanz

(I)F,imp - (]- - SF)(I)F,imp + Pchem(I)F,imp + ERionenh%b- (105)

St
Darin wird der Fluss von einwirkendem reaktiven Fluor aufgeteilt in nicht reagie-

rende Anteile, rein chemisch reaktives Fluor und den Anteil von Fluor, der bei der
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ionenunterstiitzten Atzung verbraucht wird.

Durch Umstellen von Gl. (10.5) erhélt man fiir die effektive Haftwahrscheinlichkeit?

1 i
E Ry n 2250, (10.6)

SF = Pchem +
(I)F,z‘mp mg;

Die chemische Atzrate ergibt sich direkt aus der Menge einstromenden Fluors und

der chemischen Reaktionswahrscheinlichkeit zu

mg;
Pchemq) Jimp- 10.7
a psi famp ( )

ERchem -

Der Koeffizient a definiert die mittlere Anzahl von Fluoratomen, die im Reaktions-
produkt SiF, an ein Siliziumatom gebunden werden, bevor es die Oberfliche verlésst.
Eingesetzt in Gl. (10.6) erhélt man

(10.8)

bE ionen
SF = Pchem (1 L) .

a a'ERchem

Darin sind a und b Verbrauchsfaktoren, die experimentell zu ¢ = 4 und b = 2,5
ermittelt wurden [4]. Die ionenunterstiitzte Atzrate ist aufgrund der Uberlegungen

in Abschn. 4.3 proportional zum Grad der Bedeckung der Oberfliche mit Fluor ©
ERionenh - @kioncl)ion' (109)

Nimmt man weiterhin eine Langmuir-Adsorption der Oberfliche mit Fluor an (vgl.
Abschn. 2.3.6), so ist die effektive Haftwahrscheinlichkeit

Sp = S%(1-0). (10.10)
Die Bedeckung der Oberfliche abhingig vom Fluor- und Tonenfluss erhélt man durch
Einsetzen von Gl. (10.10) in Gl. (10.5) zu

@ _ (S% - Pchem)(DF
bkion&q)ion + S%(PF .

mgsq

(10.11)

SY ist darin die Haftwahrscheinlichkeit von Fluor auf unbedecktem Silizium und hat
nach [140] einen Wert von 0,2.
Somit hingen sowohl die effektive Haftwahrscheinlichkeit Sr als auch der Bede-

ckungsgrad © vom Fluor- und Ionenfluss ab.

3Sr ist der Anteil des Fluors, der an der Oberfliiche als Bedeckung anhaftend verbleibt oder

chemisch reagiert.
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Da der absolute Flufs von Fluor und Ionen auf der Oberfliche nur schwer messbar
und in der Simulation durch Naherungen und Annahmen in Plasma- und Transport-
modellen fehlerbehaftet® ist, kann das vorgestellte Modell die absoluten Atzraten nur
unzureichend genau berechnen. Um die absoluten Werte der Fliisse aus der Rech-
nung zu eliminieren, wurde das Modell in [4; 141] modifiziert. Anstelle der absoluten
Fliisse und Bedeckungen werden diese normalisiert, d. h. auf den Fluss und die Be-
deckung der nicht abgeschatteten Oberfliche unter Standardbedingungen bezogen.
Eine ausfiihrliche Herleitung des Modells findet sich in [4]. Die Haftwahrscheinlich-
keit von Fluor auf unbedecktem Silizium verbleibt im Modell als freier Parameter
und wurde zu P, = 0,1 ermittelt, was sehr gut mit den gemessenen Standar-
détzraten und den Ergebnissen in [142] iibereinstimmt. In Abb.10.1 wurden die
Simulationen beider Modelle mit einem durchgefiihrten Atzexperiment mit gleichen

Parametern durchgefiihrt.

Atzung von Si durch SFs Plasma (60s/60, DC-Bias=70 V, p=25 mTorr, P=1000 W, f(SFs)=50 sccm)

TU limenau Modell = = —.
IMEL Demokritos =.=.-

simulierte Oberflachenreaktionsmodelle:

Abbildung 10.1  Uberlagerung von Simulationen mit dem Atzmodell von IMEL De-
mokritos und dem TU Ilmenau Modell. Beide Modelle stimmen in den erreichten Atz-
raten sowohl vertikal als auch lateral im wesentlichen mit dem Fxperiment tiberein. We-
gen der Beriicksichtigung der tatsachlichen Fluor- und Ionenflisse bei der Bedeckung
der Oberfliche bildet das Ilmenauer Modell die Form des Querschnittes realistischer

wm Vergleich zum Modell der Demokritos-Gruppe ab.

4Der Fehler bezieht sich auf den Absolutwert der Konzentrationen und Fliisse, nicht jedoch auf

das Verhiltnis der Spezies.
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Empirisches Atzmodell

Beim Atzen von Strukturen findet neben dem Atzen des eigentlichen Substratmate-
rials auch eine Atzung des Maskenmaterials statt. Das Verhiltnis der Atzraten von
Masken- und Substratmaterial wird als Selektivitit bezeichnet.
Zur Untersuchung von Transporteffekten in geditzten Strukturen ist es von Bedeu-
tung, die Atzrate — und damit den Verbrauch an reaktiven Spezies — sowie die
effektive Haftwahrscheinlichkeit des Maskenmaterials zu kennen.
Fiir den als Maskenmaterial verwendeten Photolack wurde ein einfaches temperatu-
rabhiingiges lineares Modell der Atzrate entwickelt:

ER= ) k(T (10.12)

i€Spezies

Die temperaturabhingigen Koeffizienten k(7') wurden durch Atzexperimente ermit-
telt und sind tabellarisch im Modell enthalten. Wegen der viel geringeren Atzrate
von Maskenmaterial gegeniiber Silizium ist die Haftwahrscheinlichkeit gering und

wird vereinfacht als konstant angenommen.

10.1.2 Prozessparameter

Zur Ermittlung der freien Modellparameter und der Bestimmung von Korrekturfak-
toren zur Simulation der korrekten Atztiefen und Profilformen wurden Experimente
durchgefiihrt, die zunichst den rein chemisch wirksamen Anteil der Plasmaspezies
am Atzprozess untersuchen sollten. Der Einfluss von Ionen wurde minimiert, indem
der RF-Generator, der im Wesentlichen zur Ausbildung des Potentialunterschieds
von Plasma und Probe dient, ausgeschaltet wurde. Fiir verschiedene Gasfliisse und
Driicke wurden zahlreiche Experimente mit den in Tabelle 10.2 aufgefiihrten Pro-
zessparametern durchgefiihrt. In einer zweiten Gruppe von Experimenten wurde die
Leistung des RF-Generators so eingestellt, dass sich ein DC-Biaswert von bis zu
80V einstellte. Unter diesen Bedingungen wurden unter Beibehaltung der iibrigen
Prozessparameter Experimente durchgefiihrt, die den Einfluss der beschleunigten

Ionen auf die lokalen Atzraten wiederspiegeln.

10.1.3 Atzraten

Nach Durchfiihrung der Experimente an den Atzreaktoren von Oxford Instruments

und am ZMN Ilmenau wurden die Proben gespalten und im Rasterelektronenmi-
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Prozessparameter OIPT TU Ilmenau
ICP-Leistung 1000 W 600 W

SFg Gasfluss 25, 50 scem 45, 90 sccm

Ar Gasfluss 1.25, 2.5sccm -

Druck 8...25mTorr 20,40 mTorr
Temperatur 20°C 12...40°C
RF-Leistung 0...35W 1A

Atzdauer 60 90, 150, 180, 540
DC-Bias 0...80V

Tabelle 10.2 Parameter der Atzezperimente an der ICP-Anlage bei Ozford Instru-
ments und der ICP-Atzanlage in Ilmenau. Das Argon wurde in geringen Mengen zu-
gesetzt, um die Plasmadiagnostik bei den Atzexperimenten durchfiihren zu kénnen.
Ausgewdihlte Kombinationen der angegebenen Atzparameter wurden in Experimenten

durchgefiihrt.

kroskop vermessen. Die mittleren Atzraten wurden durch Messung der erzielten
Atztiefen fiir verschiedene Maskenbreiten und an verschiedenen Positionen auf der
Probe mithilfe der Atzdauer errechnet.

Durch Vergleich verschiedener Experimente, bei denen jeweils ein Prozessparameter
verdndert wurde, wurde die Abhingigkeit der Atzraten von den einzelnen Prozess-
parametern untersucht.

In Abb.10.2 ist die Abhiingigkeit der erzielten Atzrate unter den in der Tabelle 10.2
gelisteten Atzparameter fiir beide Reaktoren und abhingig von der Maskentffnung
dargestellt.” In beiden Serien von Experimenten zeigt sich, dass die Atzrate, wie
im Kapitel 1 dargelegt wurde, stark vom Gasdruck im Reaktor abhéngt. Die unter-
schiedlichen Atzraten der Experimente sind auf die Unterschiede der beiden Reak-
toren und die abweichenden Parameter der Atzexperimente zuriickzufiihren.

Ein weiterer Parameter, der sich ganz entscheidend auf die Reaktion der Plas-
maspezies mit der Probenoberfliche auswirkt, ist die Temperatur. Der Einfluss der
Temperatur auf die Atzrate ist jedoch wesentlich weniger stark ausgeprigt, als es
eine Anderung des Druckes bewirkt. Mit der Anregung der Probenelektrode durch
eine RF-Quelle wird eine negative Aufladung der Probe und die Ausbildung eines

elektrischen Feldes zwischen Plasma und Probe hervorgerufen (vgl. Abschn. 1.2).

®Nicht alle Parameterkombinationen aus Tabelle 10.2 wurden experimentell durchgefiihrt.



154

10 T T T T 10 T T T T
%
8 r o B ‘ 1 8 I i
£ ke
e 6F % g 6 .
3 X
X
S ar 7 4F 5 - 1
2 e e #* - oo
*,
2+ E 2 X E
OIPT 10 mTorr + TU llmenau 20 mTorr +
0 OIPIT 25 mITorr X 0 TIU Ilmeqau 40 rpTorr X
0 5 10 15 20 25 0 5 10 15 20 25
Maskenweite [um] Maskenweite [um]

Abbildung 10.2 Druckabhingigkeit der Atzrate bei abgeschalteter Elektrodenanre-
gung (RF-Leistung = 0 W). Gedtzt wurden lange gerade Graiben verschiedener Breite
unter jeweils gleichen Bedingungen je Reaktor. Verdndert wurde der Gasdruck im Re-
aktor. Durch photometrische Messung der Atztiefen am REM wurden die mittleren
Atzraten an verschiedenen Punkten der Probe gemessen. Die Linien zeigen die ermit-
telte interpolierte mittlere Atzrate. Aufgrund der Unterschiede der verwendeten Reak-
toren und Atzrezepte (insbesondere ICP-Leistung 1000/600 W) weichen die Atzraten

voneinander ab.

Durch die Beschleunigung der Ionen im elektrischen Feld steigt der ionenunterstiitz-
te Anteil an der Atzrate. In Abb. 10.4 sind die berechneten Atzraten fiir eine nicht
angeregte und eine mit 35 W angeregte Probe in Abhéingigkeit von der Maskenbreite
dargestellt. Die durchgefiihrten Experimente dienten zunichst der Anpassung der
Oberflichenmodelle zur Erzielung der experimentell bestimmten Atzraten. Zu die-
sem Zweck wurden Skalierungsfaktoren fiir die berechneten Flussdichten fiir Fluor
und Tonen in den Oberflichenmodellen eingefiihrt. In Abb. 10.1 ist der Querschnitt

eines gedtzten Profiles und die korrespondierenden Simulationen dargestellt.

10.1.4 Reaktionskoeffizienten

Die Oberflichenmodelle zum Atzen von Silizium und Maskenmaterial berechnen
einen effektiven Verbrauchskoeffizienten, der dem Anteil des an der Oberfliche ver-
bleibenden Flusses von Reaktanden entspricht. Der Verbrauchskoeffizient ist im All-

gemeinen nicht konstant und hingt von der chemischen Reaktionswahrscheinlichkeit,
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Abbildung 10.3  Temperaturabhingigkeit der Atzrate bei abgeschalteter Elektroden-
anrequng (RF-Power = 0 W). Die Atzbedingungen entsprechen denen in Abb. 10.2 Ver-
andert wurde die Temperatur der Probe durch die Aufheizung oder Kiihlung der Sub-
stratelektrode.

Die Atzrate hingt im Vergleich zu Abb. 10.2 in weitaus geringerem Mafe von der Tem-
peratur ab und wird durch andere Einflisse, wie z. B. den Zustand der Atzkammer

tiberlagert.

der Oberflichenbedeckung und anderen Faktoren ab (s. Abschn. 10.1.1).

Eine Verinderung der Verbrauchskoeffizienten hat Einfluss auf die lokalen Atzra-
ten innerhalb einer Struktur, da die Reflektivitit an der Oberfliche und somit der
Transport innerhalb einer Struktur mafsgeblich davon abhidngen.

Zur Bestimmung der Reaktionskoeffizienten wurden Simulationen mit verschiede-
nen Verbrauchskoeffizienten fiir Fluor und Ionen durchgefiihrt und mit Angaben
aus der Literatur [17; 51; 142] verglichen. In Abb. 10.5 ist der Einfluss verschiedener
Verbrauchskoeffizienten von Fluor auf Silizium und dem Maskenmaterial verglichen

worden.

10.2 Vergleich von Simulation und Experiment

Zur Bewertung und dem Vergleich mit Experimenten wurde das Verhéltnis aus
mittlerer Unterdtzung und Tiefe des gedtzten Profiles als Maf fiir die Anisotro-

pie verwendet. In Abb.10.8 ist der Vergleich des Verhéltnisses fiir Simulationen
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Abbildung 10.4 Verinderung der Atzrate bei ab- und eingeschalteter Elektroden-
anrequng (RF-Power = 0/35 W). Die Atzbedingungen entsprechen denen in Abb. 10.2.
Durch Anregung der Probenelektrode bildet sich eine DC-Bias-Spannung von -85V aus.
Die gesteigerte Atzrate ist auf den ionenunterstiitzten Anteil der Atzrate zuriickzufiih-

ren.

und Experimenten abhéngig von der Maskenbreite und bei verschiedenen DC-Bias
Werten dargestellt. Die experimentellen Daten zeigen — wie erwartet — eine gro-
fsere Unterdtzung bei kleinen DC-Bias-Werten. Dieser Trend wird auch durch die
Simulationen korrekt reproduziert. Fiir die Experimente mit -70V DC-Bias sind
die simulierten Profile in sehr guter Ubereinstimmung mit den Experimenten. Fiir
die Experimente mit -40 V DC-Bias liefern die Simulationen einen etwas groferen
Wert der Unterdtzung fiir die kleinen Strukturen. Das Verhiltnis aus Unterédtzung
und Atztiefe vergroRert sich von kleinen Maskenbreiten (hohes Aspektverhiltnis)
hin zu groferen Strukturen und erreicht einen nahezu konstanten Wert fiir grofe-
re Maskeno6ffnungen mit geringem Aspektverhéltnis. In kleinen Strukturen spielen
Transporteffekte, wie die Abschattung des Flusses von Reaktanden und der steilere
Einfallswinkel von Ionen auf die Bodenfliche des Profils, eine weit grofere Rolle als
fiir grokere Strukturen mit geringem Aspektverhéltnis (vgl. Abschn. 3.4). Bei abge-
schalteter Anregung der Probe (=~ 0V DC-Bias) liefert die Simulation bei kleinen
Strukturen etwas zu grofse Werte fiir die Unterétzung und bei grofen Strukturen zu
kleine Werte. Fiir diesen speziellen Fall, in dem die mittlere Ionenenergie unter den

Schwellwert Ey, fillt, hingt die Atzrate nur vom Einfluss der neutralen Spezies ab.
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Abbildung 10.5 Simulierte Auswirkung der effektiven Verbrauchskoeffizienten von
Fluor auf Silizium und Maskenmaterial auf die Profilform. (verdffentlicht MNE

2008 [110])

Das Floatingpotential der Probe wird im verwendeten Modell vernachlissigt [143].

In Verbindung mit den Atzexperimenten wurden Konzentrationen von Plasmaspe-

zies gemessen und die Resultate mit den Ergebnissen der Simulation des Plasmamo-
delles verglichen (Abb. 10.6). Mithilfe der optischen Emissionsspektrographie (OES)

wurde die Konzentration der geladenen und neutralen Spezies gemessen und die

relativen Konzentrationen beziiglich des eingeleiteten Argons berechnet. Die Mess-

werte wurden mit den Ausgaben der Plasmasimulation verglichen und entsprechen-

de Anpassungen der Parameter vorgenommen.’ Durch die gemeinsame Integration

der Plasma-, Transport- und Oberflichenreaktionsmodelle wurde eine gute Korre-

lation der plasmadiagnostischen Messungen und der simulierten Atzrate gefunden

(Abb.10.7).

6Die Plasmamodelle wurden durch die Gruppe am IMEL Demokritos erstellt und verifiziert.

Die OES Messungen dienten zur Kontrolle.
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Abbildung 10.6 Konzentrationen der Plasmaspezies, gewonnen mithilfe der opti-
schen Emisionsspektrographie, und zugehdrige gemessene mittlere Atzraten. Die Kon-
zentrationen von Fluor und der Atzprodukte SiFy zeigen eine deutliche Korrelation mit

der mittleren Atzrate.

10.3 Deposition

Zum Atzen von Strukturen mit hohen Aspektverhiltnissen mit dem Gas-Chopping-
Verfahren [144] ist die Passivierung der Seitenwéinde unumgénglich. Deshalb wurde
fiir die Simulation ein kompletter Satz von Plasma- und Oberflichenreaktionsmo-
dellen zur Deposition von Polymeren im C,Fg-Plasma in den Simulator integriert
und verifiziert. Zur Verifikation von Transportprozessen in gedtzten Strukturen eig-
nen sich Depositionsexperimente auferdem, weil sich die Geometrie der Strukturen
— aufser bei sehr kleinen Strukturen oder sehr langen Depositionsdauern — wihrend
des Prozesses nur wenig dndert.

Im Rahmen der Entwicklung der Modelle und der Simulationssoftware wurden Depo-
sitionsexperimente am ICP-Reaktor von Oxford Instruments durchgefiihrt. Zur De-
position von Polymerfilmen wurden unstrukturierte sowie mit Griben unterschied-
licher Breite und Atztiefe vorstrukturierte Proben verwendet.

Zur Auswertung der Experimente wurden die Dicke der deponierten Polymerschicht
mit einem Ellipsometer und Querschnitte der Proben im REM vermessen. In Abb. 10.9
ist der Querschnitt einer Deposition von Polymer in einem Grabenprofil und die zu-

gehorige Simulation mit gleichen Parametereinstellungen dargestellt.
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Abbildung 10.7 Vergleich der Atztiefen von Experimenten und Simulationen mit
kalibrierten Flussraten und Verbrauchskoeffizienten. Die simulierten Atzraten stimmen
fiir verschiedene Atzparameter sowohl fiir das chemisch dominierte (RF-Power = 0 W)

als auch fiir das ionenunterstiitzte Atzen gut mit den Ezperimenten tiberein.

10.3.1 Prozessparameter

Die Deposition von Polymerfilmen auf Siliziumoberflichen wurde im C4Fg Plasma
durchgefiihrt. Die verwendeten Depositionsparameter sind in Tabelle 10.3 gelistet.
Als vorstrukturierte Proben wurden Graben zwischen 2 pm und 25 pm mit 20 — 30 pm
Tiefe verwendet. Die Griaben wurden durch einen Gas-Chopping-Prozess erzeugt, bei
dem feine horizontale Rillen an den nahezu senkrechten Seitenwinden der Griaben
zuriickbleiben [144].

10.3.2 Oberflachenreaktionsmodell

Ahnliche Experimente, die bereits 2003 unter vergleichbaren Bedingungen und vor
der Entwicklung der Oberflichenreaktionsmodelle durchgefiihrt wurden, haben ge-
zeigt, dass die Deposition von Polymeren hauptsdchlich vom Fluss der neutralen
Monomer-Spezies abhéngt [145]. Als Ergebnis der neutralen Transportmodelle in

mikroskopischen Gréfsenordnungen ist die Dicke des deponierten Polymerfilmes am
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Abbildung 10.8 Das Verhdaltnis der Unterdtzung zur Tiefe als Maf$ fiir die Anisotro-

pie des Profiles. Dargestellt sind die Messungen der Experimente und die Auswertung

der Profilsimulationen aus Abb. 10.7. Die Simulationsergebnisse stimmen zufriedenstel-

lend mit den Atzezperimenten iberein. Abweichungen ergeben sich aus den getroffenen

Vereinfachungen der Oberflichenreaktionsmodelle (z. B. des Bedeckungsgrades) und im

Plasmamodell.

Prozessparameter Wertebereich
ICP-Leistung 1000 W

C4Fg Gasfluss 50 sccm

Ar Gasfluss 2,5 scem
Druck 25...50 mTorr
Temperatur 20°C
RF-Leistung 0, 5, 10, I8 W
DC-Bias 5...20V

Zeit 240, 360, 480s

Tabelle 10.3 Parameter der Depositionsexperimente an der ICP-Anlage bei Oxford

Instruments. Das Argon wurde in geringen Mengen zugesetzt um die Plasmadiagnostik

bei den Atzexperimenten durchfihren zu kénnen.
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Abbildung 10.9 Deposition von Polymer in vorstrukturiertem Graben (links) und
zugehorige Simulation (rechts). Der Grauwert des simulierten Profiles reprasentiert
die Dicke des deponierten Polymerfilmes. Rechtes und linkes Teilbild sind im gleichen
Mapstab dargestellt. (OIPT Prototyp ICP-Anlage, 1000 W ICP-Leistung, 25mTorr,
50scem C4Fg, 0 W RF-Leistung, 240s Depositionszeit).

grofsten auf der Oberseite der Probe und nimmt mit grofser werdendem Aspekt-
verhéltnis an den Seitenwinden der Strukturen ab. Wegen der Orientierung der
Bodenfliche eines Profiles ist die Polymerdicke im Allgemeinen grofer als die der
Seitenwinde, bei denen die Monomerpartikel in steilerem Winkel auf die Oberfliche
auftreffen.

Zur Auswertung der Depositionsexperimente wurde die Dicke der deponierten Poly-
merschicht am Boden, in der Mitte der Seitenwand und an der Oberseite der Probe
in der Néhe der Struktur gemessen.

In Abb.10.11 ist das Depositionsverhéltnis von Boden und Oberseite fiir eine ei-
ne Reihe von Experimenten dargestellt, die im Jahre 2003 durchgefiihrt wurden.
Simulationen mit Oberflichenreaktionsmodellen, die nur den Monomerfluss zur Be-

rechnung der Depositionsrate beriicksichtigen, liefern Ergebnisse in guter Uberein-
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Abbildung 10.10 Langzeitdeposition von Polymer in Graben. Erwartungsgemdf ist
die Polymerdicke auf der Oberseite der Probe am grifiten und sinkt an den Seiten-
wanden mit wachsendem Aspektverhdltnis ab. Wegen der waagerechten Orientierung
der Bodenfliche ist dort eine stirkere Deposition gegeben als an den unteren Seiten-
wdnden. Der Vergleich von Experiment (links) und Simulation (rechts) zeigt eine gute
Ubereinstimmung der beobachteten Depositionsdicken mit den Vorhersagen des De-
positionsmodells im Simulator. Deponiert wurde fir 3600s mit 600 W 1CP-Leistung,
20mTorr 85scem C4Fg, 0 W RF-Leistung. (Experiment durchgefihrt von Dr. B. E.
Volland, Univ. Kassel, 2003)

stimmung mit den Experimenten. Neuere Experimente, die am Prototyp-Reaktor
von OIPT durchgefiihrt wurden, zeigten jedoch unerwartete Ergebnisse, bei de-
nen eine grofere Dicke der Polymerschicht am Boden von Strukturen mit geringem
Aspektverhiltnis im Vergleich zur Oberseite sowie eine ansteigende Dicke der Poly-
merschicht vom oberen zum unteren Rand der Seitenwénde beobachtet wurde. Wie
in Abb.10.11 abgebildet, war die Dicke der Polymerschicht am Boden von Grében
mit sehr geringem Aspektverhiltnis sogar grofer als auf der flachen Oberseite der
Probe. Ein Querschnitt eines solchen Experiments ist in Abb. 10.12 dargestellt. Die

Oberflichenreaktionsmodelle, welche nur den Monomerfluss beriicksichtigen, konnen
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Abbildung 10.11  Verhdltnis der Depositionsraten von Boden und der Oberseite in
Abhdangigkeit vom Aspektverhdltnis der Strukturen

diese Beobachtungen nicht erkléren. Die Simulation der Polymerdeposition wurde
mit den exakt gleichen Parametern sowie einem empirischen Oberflichenreaktions-
modell durchgefiihrt. Die Depositionsraten in Abhédngigkeit vom berechneten Fluss
der Monomere CF, und Ionen CF;F wurde durch Messung der Depositionsrate an
unstrukturierten Proben berechnet.

Zur Validierung der Plasma- und Transportmodelle wurden zusitzlich wahrend
der Experimente plasmadiagnostische Untersuchungen mit der OES durchgefiihrt.
Die OES zeigte einen betrichtlichen Anteil von Fluorradikalen im C4Fg Plasma
(Abb. 10.13). Fluor kann sowohl Silizium als auch einen bereits deponierten Poly-
merfilm dtzen.

Als Hypothese wurde der Effekt der groferen Ablagerung von Polymer am Boden
und tieferen Seitenwinden im Vergleich mit der Oberseite der Probe auf die Ver-
teilung und das Atzen durch Fluor angenommen. Die Hypothese basiert auf den
Beobachtungen von Motomura [146], nach dem das Atzen von Silizium in C5Fg-
Plasmen bei etwa 50 V DC-Spannung und fiir C,Fg-Plasmen bei geringeren Werten
beginnt.
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Abbildung 10.12  Querschnitt eines Profiles (links) und vergréferte Details (rechts)
mit unerwarteter Verteilung der Polymerdicke. Das deponierte Polymer am Boden ist
dicker als auf der Oberseite der Probe. Die Polymerdicke an den Seitenwdanden steigt

zum Boden hin an.
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Abbildung 10.13 Resultate der Plasmadiagostik fiir Depositionsexperiemente im
OIPT Reaktor. Der hohe Anteil an Fluor legt eine gleichzeitige Atzung der deponierten
Schicht nahe.

10.3.3 Erweitertes Depositionsmodell

Zur Verifizierung der Hypothese der simultanen Deposition und der Ionen unter-

stittzten Atzung durch Fluor wurde das existierende Oberflichenreaktionsmodell zu
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einem kombinierten Atz- und Depositionsmodell erweitert. Vereinfachend wurde die
Deposition des Polymerfilmes durch die Monomerspezies C4F;, CoF4, CoF3, CF3,
CF, C und die Atzung des deponierten Filmes durch Fluor als unabhiingig vonein-
ander angenommen. Weil im Allgemeinen nicht bekannt ist, wieviel jede der Spezies
zur Deposition des Polymerfilmes beitriagt, werden die Fliisse der einzelnen Spezies
gewichtet und zu einem Ratenkoeffizienten Cyionomer Summiert. Die Gewichtung der
Spezies entspricht dabei ihrem Kohlenstoffanteil.

Obwohl die typische Flussdichte der Tonen um nahezu drei Gréfenordnungen kleiner
als die der Monomere und des Fluors ist, tragen die Ionen zur anisotropen Depo-
sition oder Atzung entscheidend bei. In [147; 148] zeigten Messungen in CF4 und
CHF3-Plasmen einen signifikanten Beitrag der Ionen mit geringer Energie an der
Deposition. Aus diesem Grund wurde der Einflufs der positiv geladenen Tonenspezi-
es CoFf, C3FF, CFT, CF;, CF; und CF7 ebenfalls durch Aufsummierung zu einem
Atzratenkoeffizienten Ci,, beriicksichtigt. Die Gewichtung der Flussdichten nach ih-
rem Kohlenstoffanteil hat keinen signifikanten Einfluss und wurde deshalb fiir Tonen
nicht durchgefiihrt. Unter diesen Annahmen wurde ein lineares Modell fiir die De-

positionsrate DR aufgestellt
DR = CF(I)F + C(Monomer(IDMonomer + C’Ion(I)Ion- (1013)

Darin sind die Koeffizienten

¢Monomer = 4®C’4F7 + 2®C’2F4 + 2¢02F3 + (PC'F3 + ¢C’F + ¢C’

(10.14)

Um den Einfluss der Tonen auf die Depositionsrate zu untersuchen, wurde ein noch
einfacheres Modell aufgestellt, bei dem der Tonenflufs génzlich vernachlassigt wurde.
Die mittlere Depositionsrate wurde mithilfe eines REM vermessen. Fiir jedes Depo-
sitionsexperiment wurden die deponierten Filmdicken fiir Grdben von 2, 5, 10 und
20 pm Breite auf der Oberseite, an den Seitenwidnden und in der Mitte des Bodens
ermittelt. Die Flussdichte der einzelnen Spezies ist nicht iiberall gleich und héangt
wesentlich von der Form des Profiles sowie der physikalischen und chemischen Eigen-
schaften der Oberfliche ab. Wie in [4] nahegelegt wurde, wird fiir die Bewegung der
ungeladenen Spezies in den Strukturen eine isotrope Winkelverteilung und diffuse
Desorption an der Oberfliche angenommen. Die Messung der Flussdichten innerhalb
der Strukturen ist nicht durchfiihrbar. Aus diesem Grund wurden eine Reihe von

Simulationen durchgefiihrt, die mit dem vorgestellten Transportmodell [110] eine
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Schétzung der Flussdichten lieferten.

Ein Verbrauchskoeffizient fiir jede Spezies auf jedem der beteiligten Materialien de-
finiert die Reaktionswahrscheinlichkeit an der Oberfliche.

Da die Flussdichten von der korrekten Wahl der Verbrauchskoeffizienten abhéngen,
wurde eine Reihe von Simulationen durchgefiihrt, in denen die Verbrauchskoeffizi-
enten von Fluor und Monomeren jeweils im Bereich von 0 bis 1 variiert wurden.
Die ermittelten Flussdichten wurden ausgewertet und in Ubereinstimmung mit den
durchgefiihrten Experimenten fiir die Oberseite, die Seitenwinde und den Boden des
Profiles berechnet.

Unter Verwendung der Methode der kleinsten Quadrate wurden mit Hilfe der gemes-
senen Depositionsraten und der simulierten Flussdichten aus Gl. (10.13) die wahr-
scheinlichsten Koeffizienten C’F, C’Monomer und C’Ion ermittelt. Das Residuum der ge-

schitzten Depositionsrate fiir eine durchgefithrte Messung ¢ ist damit gegeben durch
T<Z> = DRZ - (OF(I)F + CA(Monomer(IDMonomer + CA(Ionq)lon) (1015)

Durch Variation der Verbrauchskoeffizienten von Fluor und Monomeren, die sich auf
die simulierten Flussdichten auswirkt, konnte die quadrierte Summe der Residuuen

Zi r(7)? minimiert werden.

Einschriankungen

Die Schiitzung der Verbrauchskoeffizienten und der Atzratenkoeffizienten enthalten
eine Reihe von Annahmen und Vereinfachungen: Das Modell mittelt die Effekte und
Anteile der verschiedenen Monomere in einem Monomerdepositionskoeffizienten und
einer Monomerflussdichte. Auf &hnliche Weise sind die Anteile der verschiedenen To-
nenspezies zusammengefasst. Die Bedeckung der Oberfliche durch Fluor wird in
diesem Modell nicht beriicksichtigt.

Zweitens ist der Messfehler der am REM ermittelten Depositionsraten relativ grof,
weil die Dicke des Polymerfilmes entlang der Seitenwand und der Bodenflache va-
ritert. Durch die geriffelte Struktur der Seitenwinde ist eine exakte Bestimmung
der Polymerdicke schwierig, weil sich die Struktur normalerweise bei lingerer De-
position gliattet. Die feinen Rillen der Seitenwinde sind nicht in der Simulation
beriicksichtigt. Die Limitierung der Messungen auf drei pro geédtztem Profil (Ober-
seite, Seitenwand, Boden) gibt den Verlauf der Polymerdicke im Profilquerschnitt

nur sehr ungenau wieder.
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Wegen der langen Depositionsdauer dndert sich die Querschnittsform der Profile und
somit ist der Fluss der Spezies zeitlich nicht konstant. Die simulierten Flussdichten
wurden jedoch aus der Simulation kurzer Depositionsdauern entnommen, bei denen

die anfingliche Profilform weitestgehend erhalten bleibt.

Vergleich von Simulation und Experimenten

Der objektive Vergleich der simulierten und experimentell hergestellten Polymer-
schicht ist wegen der kontinuierlichen Ausdehnung iiber die gesamte Struktur schwie-
rig.
In Abb. 10.14 ist die gemessene Polymerdicke fiir verschieden breite Graben und die
zugehorigen Simulationsergebnisse mit und ohne Beriicksichtigung der Tonen an ver-
schiedenen Stellen des Querschnitts dargestellt. Die Resultate in Abb. 10.14 (oben)
zeigen, dass die Depositionsraten am Boden, die an der Oberseite in keinem Fall
iiberschreiten. Die Polymerdicke der Seitenwéinde wird durch dieses Modell nicht
korrekt vorhergesagt. Bei Einbeziehung der Ionen Abb. 10.14 (unten) stimmen simu-
lierte und gemessene Depositionsraten wesentlich besser miteinander iiberein.
Abgesehen vom systematischen Fehler der Polymerdicke an der Oberseite, der wahr-
scheinlich von den beschriebenen Vereinfachungen herriihrt, und der Abweichung der
Polymerdicke am Boden kleiner Strukturen, wird die Polymerdeposition in guter
Ubereinstimmung mit den Experimenten durch das einfache Modell reproduziert.
Fiir eine Maskenbreite von 20 ym und einem geringen Aspektverhéltnis konnte eine
hohere Depositionsrate am Boden im Vergleich zur Oberseite durch die Simulation
reproduziert werden (Abb.10.15). Die berechneten Ratenkoeffizienten legen nahe,
dass Fluor wegen des negativen Ratenkoeffizienten Cp fiir die Atzung des Polymer-
films verantwortlich ist und Monomere sowie Ionen die Deposition hervorrufen. Diese
Vermutung wird fiir Tonen durch die Ergebnisse in Abb. 10.14 untermauert.
Die simulierte Dicke des Polymerfilmes in der Mitte der Seitenwinde stimmt eben-
falls gut mit den gemessenen Werten iiberein. Die Detailauschnitte in Abb. 10.15
zeigen jedoch, dass die Dicke des Polymerfilmes von der Oberseite der Griben zum
Boden hin anwichst. Diese Beobachtung konnte durch das vereinfachte Depositions-
modell nicht reproduziert werden.

Der Effekt der inversen Verteilung der Polymerdicke erzeugt am Boden von geétz-
ten Strukturen eine dickere Passivierungsschicht als an der Oberseite der Probe. Um

das Polymer vom Boden der Struktur in Vorbereitung eines weiteren Atzschrittes
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Abbildung 10.14  Vergleich der Polymerdicke an der Oberseite, dem Boden und in

der Mitte der Seitenwand fir Experiment und Simulation mit optimierten Verbrauchs-

und Ratenkoeffizienten Cg, Chionomer und Cion
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zu befreien, ist deshalb eine lingeres ionenunterstiitztes Atzen notwendig. Der Ef-
fekt konnte in solchen Gas-Chopping-Prozessen zu einem frithen Atzstopp in solchen

Strukturen fiithren.
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10.4 Gas-Chopping

In den vorangegangenen beiden Abschnitten wurden die Modelle zur Simulation des
Atzens von Silizium in einem SFg-Plasma und die Deposition von Polymerfilmen
auf den Oberflichen geétzter Strukturen in einem C,Fg-Plasma vorgestellt und ve-
rifiziert.

Durch alternierende Depositions- und Atzschritte lidsst sich die Atzung von Struk-
turen mit sehr grofen Aspektverhéltnissen (>20) erreichen. Dieses Verfahren wird
Gas-Chopping genannt [144; 149-151|. Der Gas-Chopping Prozess besteht aus auf-

einander folgenden Zyklen von jeweils drei Phasen [149]:

1. Deposition eines Polymerfilms, der als Passivierungsschicht dient. Die gesamte
Fliche, welche vom Polymer bedeckt wird, wird nur mit sehr geringer Atzrate

geatzt.

2. Entfernung des Polymerfilmes am Boden der Strukturen, hauptséichlich durch

Tonenbombardement.

3. Atzen der freigelegten Siliziumoberfliche durch chemisches oder ionenunter-

stiitztes Atzen von Silizium.

Je nach Anzahl, Dauer und Zeitverhiltnis von Depositions- und Atzschritt konnen
Strukturen mit grofsen Aspektverhiltnis gedtzt werden. Die Zyklen spiegeln sich in
mehr oder minder groften horizontalen Rillen an den Seitenwénden der Profile wie-
der. In Abb. 10.16 sind die Rillen der Seitenwéinde wegen der hohen Depositions- und
Atzdauern sehr stark ausgeprigt. Durch Reduzierung der Depositions- und Atzzeiten
pro Zyklus bei einer gleichzeitigen Erhohung der Zyklenanzahl kann die Rauhigkeit
der Seitenwinde durch die Rillen verrringert werden.

In Abb.10.16 sind die Simulationsergebnisse sowie die experimentellen Ergebnis-
se eines Gas-Chopping Experimentes fiir verschiedene Maskenbreiten dargestellt. In
diesem Experiment wurden im OIPT-Plasmareaktor fiinf Gas-Chopping-Zyklen, mit
einem Zeitverhiltnis von 30:60s fiir Deposition und Atzung durchgefiihrt. Deponiert
wurde mit 1000 W ICP-Leistung bei 25 mTorr Druck, 60 scem C,Fg Zufluss und ab-
geschalteter RF-Anregung der Probe. Die Atzung erfolgte bei gleicher Leistung und
Druck mit 50 scem SFg und -35V DC-Bias-Spannung. Bei beiden Schritten wurden
im Experiment jeweils 2,5 sccm Argon zur Plasmadiagnose mit OES hinzugegeben.

Die Beigabe von Argon konnte durch die Beschrinkungen der Plasmamodelle in der
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a) 5 um b) 10 pm ¢) 20 pm

Abbildung 10.16 Gas-Chopping Experiment und zugehérige Simulationen bei Mas-
kenbreiten von 5, 10 und 20, um. Durchgefiihrt wurden finf Gas-Chopping-Zyklen mit
einem Zeitverhdltnis von 30:60s (Deposition:Atzen). Die Simulation unterschitzt die
erreichte Tiefe fir kleinere Strukturen a) und tberschatzt sie fir grofie ¢). Die Form

der Rillen an den Seitenwanden wird durch die Simulation sehr gut vorhergesagt.

Simulation nicht beriicksichtigt werden.

Die Ergebnisse der Simulation reproduzieren die experimentellen Ergebnisse mit sehr
guter Niherung. Allerdings wird die erreichte Atztiefe fiir kleine Strukturen unter-
schétzt (Abb.10.16a) und fiir grofe Strukturen leicht iiberschétzt (Abb.10.16c¢).
Die Form und Grofe der horizontalen Rillen wird hingegen sehr gut durch die Si-
mulation wiedergegeben.

Um die Abhingigkeit der erreichbaren mittleren Atzrate mithilfe des Gas-Chop-
ping Verfahrens vom Zeitverhiltnis der Depositions- und Atzschritte zu untersuchen,
wurde eine Simulationsstudie angefertigt. Eine Auswahl der simulierten Profile dieser
Studie sind in Abb. 10.17 dargestellt.

Die mittlere Atzrate hingt im wesentlichen von drei folgenden Faktoren ab:
1. Depositionsrate und -dauer des Passivierungsschrittes,
2. Atzrate des Polymerfilmes am Boden der Struktur,
3. vertikale Atzrate von Silizium wihrend des Atzschrittes.

Die Dicke der deponierten Polymerschicht sollte fiir eine Maximierung der mittleren
Atzrate so gering wie moglich sein, jedoch so dick, daf die Seitenwinde wihrend

des Atzschrittes vollstindig bedeckt bleiben. Die Simulation bietet eine effektive
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Abbildung 10.17  Simulationsstudie Zeitverhiltns von Depositions- und Atzzeit. Die
Atztiefe hingt im Wesentlichen von der Dauer des Atzschrittes ab. Profilform und
Griofe der Seitenwandrillen sind abhdingig von Zeitverhilinis Deposition:Atzung und

Aspektverhaltnis im jeweiligen Zyklus.

Mbglichkeit, verschiedene Dauern und Zeitverhiltnisse von Depositions- und Atz-
schritten schnell zu untersuchen.

In Abb.10.17 wurden die Profile fiir verschiedene Zeitverhiltnisse von Deposition
und Atzung simuliert. Das verwendeten Rezept entspricht, abgesehen von den Pro-
zesszeiten, dem in Abb. 10.16. Simuliert wurden 30 Gas-Chopping-Zyklen und die
initiale Maskendffnung betrug fiir diese Simulationen nur 100 nm. Horizontal sind
jeweils Profile mit 3, 6 und 9s Atzdauer dargestellt. Die Depositionszeiten betragen
jeweils vertikal 5, 10 und 20s.

Erwartungsgemif steigt die erreichbare Atztiefe mit wachsender Atzdauer an. Gleich-
zeitig tritt dabei eine Verbreiterung des Profiles zur Unterseite hin ein, was durch

die Unterdtzung durch Fluor zu erkliren ist.
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An der Ausprigung der Rillen an den Seitenwinden ist deutlich zu erkennen, dass
zu Beginn des Gas-Chopping-Prozesses eine deutlich gréfere Atzrate vorliegt als
in spateren Zyklen, in denen das Aspektverhéltnis am Boden deutlich ansteigt. Die
verringerte Atzrate fiihrt zu deutlich glatteren Seitenwinden mit steigendem Aspekt-
verhéltnis.

Die Simulationsstudie wurde mithilfe der in dieser Arbeit entwickelten Simulations-
software durchgefiihrt. Sie zeigt beispielhaft die Vorteile einer ganzheitlichen Plas-
madtzsimulation gegeniiber herkémmlichen experimentellen Methoden der Prozess-
optimierung.

Die Definition der simulierten Prozesse in einem Simulationsskript erlaubt jederzeit
die Wiederholung der virtuellen Experimente in kurzer Zeit mit gleichen oder ver-
anderten Prozessparametern. Nach Bewertung und Vorauswahl simulierter Prozesse

kann die Anzahl der notwendigen physischen Experimente deutlich reduziert werden.

10.4.1 Einfluss von elektrischer Aufladung

Beim Atzen von SOI-Wafern” tritt der in Abschn. 3.3.4 beschriebene Aufladungs-
effekt ein. Um die entwickelten Atz- und Depositionsmodelle unter dem Einfluss

8 wurden Experimente simuliert, die

der elektrostatischen Aufladung zu verifizieren,
in der bereits beschriebenen Atzanlage von Oxford Instruments Plasma Technolo-
gy durchgefiihrt wurden. In diesen Experimenten wurde 10 pgm breite Linien auf
SOI-Wafern mit 20 um dicker Siliziumoberfliche geétzt bis die unterliegende SiOq
Schicht erreicht wurde. Das Gas-Chopping-Rezept bestand aus 17 Zyklen von De-

position mit C4,Fg und Atzung mit SFg und den Parametern
e 450scem C4Fg 4s, -5V DC-Bias, 24 mTorr, 3750 W ICP-Leistung,
e 800sccm SFg 7s, -50V DC-Bias, 71 mTorr, 4000 W ICP-Leistung.

Zunichst wurden Simulationen der Experimente ohne Beriicksichtigung des Aufla-
dungseffektes durchgefiihrt. In Abb.10.18 ist der dabei entstandene nahezu senk-

"SOI-Wafer (engl: Silicon on insulator), sind Siliziumwafer mit einer eingebetteten SiO-Schicht,
die eine vergleichsweise diinne Siliziumschicht auf der Oberfliche gegeniiber dem restlichen Sub-

stratmaterial elektrisch isoliert.
8Die Entwicklung von Modellen und Simulation der elektrostatischen Aufladung von Proben ist

Gegenstand einer parallel zu dieser Arbeit angefertigten Dissertation von V.Ishchuk.
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rechte Graben abgebildet. Beim Erreichen der SiO,-Schicht trat ein Atzstopp ein.
In weiteren Vergleichssimulationen wurde die Aufladung des Maskenmaterials, und
der darunterliegenden SiO-Schicht beriicksichtigt. Aufgrund der anfanglichen Auf-
ladung der Maskenrédnder durch Elektronen konnte die in den Experimenten beob-
achtete Verbreiterung des Grabens simuliert und durch die Ablenkung einfallender
positiv geladener Tonen erkliart werden.

Beim Erreichen der Oxidschicht beginnt diese, sich durch den Einfall positiv gela-

ohne Aufladung ----------
mit Aufladung ——

-10 Si 1

pm

-15 +

SiO,

_25 1 1 1 1 1
-15 -10 -5 0 5 10 15

pm

Abbildung 10.18 Vergleich von Gas-Chopping Simulationen mit und ohne Aufla-
dungssimulation auf SOI-Wafern. Abgebildet ist das nahezu senkrechte Profil, welches
sich ohne Beriicksichtigung der lokalen elektrostatischen Aufladungen ergibt und das
nach unten hin verbreiterte Profil mit Aufladung. Deutlich zu erkennen sind die mit a)
markierten Beschadigungen der Seitenwandpassivierung durch abgelenkte Tonen und b)

die Verbreiterung der Basis (Notching, Simulation von V. Ishchuk).

dener Ionen, aufzuladen und bildet ein ausgeprigtes positives Potential in der Mitte
der Bodenflache aus (Abb.10.19). Daraufhin kommt es zu einer starken seitlichen
Ablenkung der Tonen und einer Beschidigung der unteren Seitenwandpassivierung.
Durch chemisches und ionenunterstiitztes Atzen kommt es zur Bildung von seitli-
chen Einkerbungen (engl. notch), diese sind in Abb. 10.18 durch b) markiert.

In Abb. 10.19 sind die Profilquerschnitte der Gas-Chopping-Simulation und des kor-
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Abbildung 10.19 Vergleich von Simulation mit Potentiallinien und experimentell
ermittelten Atzprofil. Am Boden der isolierenden SiOo-Schicht bildet sich ein positives
Potential aus, welches fiir eine Ablenkung der positiven lonen zu den Seitenwdnden

hin verantwortlich ist (Simulation V. Ishchuk).

respondierenden Experimentes gemeinsam mit den Potentiallinen der lokalen Auf-
ladung dargestellt. Darin ist die Ausbildung eines positiven Potential am Boden der
Struktur zu erkennen, welches eine Ablenkung der Ionen zu den Seitenwinden hin
bewirkt. Der Vergleich der experimentell ermittelten und mit der elektrostatischen

Aufladung simulierten Profile zeigen eine sehr gute Ubereinstimmung (Abb. 10.19).

10.5 Zusammenfassung

In diesem Kapitel wurde die Validierung der entwickelten Transportmodelle und
deren Simulation durch Vergleich mit den Ergebnissen realer Atzsimulationen erliu-
tert.

Zunichst wurden zwei phinomenologische Oberflichenreaktionsmodelle zur ionen-
unterstiitzten Atzung von Silizium im SFg-Plasma sowie ein empirisches Atzmodell
fiir Photolacke als Maskenmaterial vorgestellt.

Die Anpassung der Reaktionskoeffizienten wurde mithilfe der experimentell ermit-
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telten Atzraten und Profilformen vorgenommen.

In einer Reihe von Atzexperimenten in zwei verschiedenen Plasmaitzreaktoren und
den dazu dquivalenten Simulationen wurde die Giiltigkeit der Modelle bei verschiede-
nen Parametern wie Prozessdruck, Substrattemperatur und Anregungsleistung der
Substratelektrode verifiziert.

Im Anschluss wurde die Deposition von diinnen Polymerfilmen auf die Siliziumober-
flache gedtzter Strukturen in einem C,Fg-Plasma untersucht und unter Verwendung
eines einfachen Depositionsmodells konnten die Ergebnisse fritherer Experimente
korrekt simuliert werden. Ein neues erweitertes Modell wurde vorgestellt, um uner-
wartete Depositionsraten in aktuell durchgefiihrten Experimenten zu erkléren.

Die Anwendung von kombinierter Atzung und Deposition im Gas-Chopping-Verfahren
demonstriert die praktische Anwendbarkeit der entwickelten Transport- und Ober-
flachenreaktionsmodelle. Im Vergleich von Experimenten und Simulationen wurde
eine gute Ubereinstimmung der ermittelten Profilformen gefunden. Abschliekend
wurde gezeigt, wie die Beriicksichtigung von lokalen elektrostatischen Aufladungen

zur Verbesserung der simulierten Profilform beitragen konnen.
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Kapitel 11
Zusammenfassung und Ausblick

Abschliefsend sollen noch einmal die wichtigsten Ergebnisse der Arbeit, ein Ausblick
auf den weiteren Forschungsbedarf sowie das Potential fiir Weiterentwicklungen ge-
geben werden.

Im ersten Teil der Dissertation wurden zunéchst die physikalischen Grundlagen sowie
die technische Realisierung des Plasmaditzens in Vakuum-Atzreaktoren beschrieben.
Die speziellen Eigenschaften von ionisierten Gasen im Hochvakuum wurden erldutert
und die darauf basierenden Verfahren zur mikrotechnischen Plasmastrukturierung
vorgestellt. Der Schwerpunkt dieser Arbeit liegt dabei auf dem Transport von ge-
ladenen und ungeladenen Reaktanden bei sehr niedrigen Driicken innerhalb von
Mikrostrukturen und deren Interaktion mit der Probenoberfliche.

Im zentralen Teil der Arbeit wurde zunéchst ein allgemeines Transportmodell fiir
Teilchen unter Vakuumbedingungen, in Analogie zu den Strahlungstransportmo-
dellen, wie sie in der Computergrafik Verwendung finden, aufgestellt. Das Modell
wurde anschliefsend auf die beiden Spezialfille des Transports von Neutralen und
Ionen konkretisiert und neue Methoden der effizienten Berechnung entwickelt. Tech-
niken aus der Computergrafik wurden adaptiert, um die geometrischen Formfakto-
ren, die Sichtbarkeitsbedingungen und die Reflektionseigenschaften der Oberflichen
zu ermitteln. Der Transport von neutralen Reaktanden wurde mithilfe der Finiten-
Elemente-Methode fiir nahezu beliebige Strukturen approximiert. Die Ergebnisse
dieser Entwicklung wurden auf der Konferenz Micro- & Nanoengineering Confe-
rence (MNE) 2007 vorgestellt und im Anschlufs ver6ffentlicht [110].

Fiir die Berechnung der Ionentransports innerhalb von Mikrostrukturen wurde ei-

ne ginzlich neuartige Methode entwickelt, die auf der stiickweisen Approximation
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der Flussdichte durch Polynome basiert und die gemeinsamen geometrischen Infor-
mationen mit dem Neutralentransport kombiniert. Durch iterative Berechnung der
Teilchenreflexionen kann damit die richtungsabhéngige Flussdichte auf der gesamten
Oberfliache effizient und genau ermittelt werden.

Im abschlieftenden Teil dieser Dissertation wurde die technische Realisierung der
Modelle, die innerhalb der entwickelten Simulationsumgebung implementiert wur-
de, diskutiert. Der Entwurf und die Implementierung der Software wurden auf die
Gesamtsimulation des Plasmadtzprozesses ausgerichtet. Die Integration von ma-
kroskopischen Plasma- und mikroskopischen Topografiesimulationen erlauben die
Durchfiihrung virtueller Atzexperimente am Simulator. Die Integration von Plasma-
und Topografiesimulation in der Simulationssoftware wurde auf der MNE-Konferenz
2008 prisentiert und veroffentlicht [143]. Durch eine strikte Modularisierung und die
Bereitstellung von offenen Anwendungsschnittstellen konnen neue und modifizierte
Modellimplementierungen einfach integriert werden.

Die Verifizierung und Parameterisierung der simulierten Modelle wurde durch ei-
ne Reihe von Experimenten durchgefiihrt, die im abschlieftenden Teil der Arbeit
vorgestellt wurden. Aus den Ergebnissen der Experimente und dem Vergleich mit
zugehorigen Simulationen wurden wichtige Erkenntnisse zur weiteren Verbesserung
der Simulationsmodelle gewonnen.

Die in dieser Arbeit von mir vorgestellten Modelle und Simulationen wurden 2009
auf Einladung von Oxford Instruments Plasma Technology auf Workshops am La-
wrence Berkeley National Laboratory (USA) und der Technischen Universitit Eind-
hoven (Niederlande), prisentiert.

Im Verlauf der Entwicklung dieser Arbeit offenbarten sich mehrere wichtige Pro-
blemstellungen, deren Klarung in den néchsten Jahren entscheidend fiir die weitere
Entwicklung im Bereich der Simulation von Plasmastrukturierungsprozessen in der
Mikro- und Nanosystemtechnik sein wird.

Die grofste Herausforderung einer integrierten Simulation besteht in der Identifizie-
rung und korrekten Modellierung der Vielzahl von Prozess-, Modell- und Simula-
tionsparametern iiber alle Grofenskalen der Simulation. Weil viele der Parameter
in nichtlinearer Beziehung zueinander stehen und auferdem innerhalb des Reaktors
zeit- und ortsabhéngig sind, ist eine Messung und Modellierung dufserst anspruchs-
voll.

Die Verbesserung der Plasma-, Randschicht- und Oberflichenreaktionsmodelle so-
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wie die Integration weiterer Phinomene, wie z. B. die lokale elektrische Aufladung,
Oberflichenrauhigkeit und die Teilchendiffusion an der Probenoberfliche, sind wich-
tige Schritte zu einer exakteren Simulation von Atzprozessen. Mit dem Ubergang
von Mikro- auf Nanostrukturen gewinnen diese Phinomene zunehmend grofere Be-
deutung.
Die gegenwértige Beschrinkung der Simulationssoftware auf lange parallele Graben-
strukturen ist fiir die Entwicklung von Modellen und Algorithmen hilfreich, weil die
zweidimensionale Betrachtung einer Schnittfliche die Berechnung wesentlich ver-
einfacht. Fiir praktische Anwendungsfille ist die Beschrinkung auf Griaben jedoch
inaddquat, weil Probleme, die eine Simulation wirtschaftlich rechtfertigen, groften-
teils an komplizierten dreidimensionalen Strukturen auftreten. Die Erweiterung der
Simulationssoftware auf dreidimensionale Strukturen ist daher notwendig.
Der Ubergang von zwei auf drei Dimensionen ist allerdings mit einem erheblich
groferem Rechenaufwand der Simulation verbunden. Wéhrend sich die physikali-
schen Modelle des Plasmas, des Teilchentransportes und der Reaktion mit Oberfla-
chen kaum #ndern, ist der geometrische Berechnungsaufwand in drei Dimensionen
ungleich hoher. Eine effiziente Implementierung der Simulationssoftware, die Ver-
wendung von spezialisierten Hardwareressourcen — z. B. 3D-Grafikhardware — und
eine Beschleunigung durch Parallelisierung sollten zur weiteren Verbesserung der
Simulationen beitragen.

Basierend auf den Erkenntnissen und technischen Entwicklungen der letzten Jahre
wird die Modellierung und computergestiitzte Simulation von physikalisch-technischen

Prozessen immer grofere Bedeutung erlangen.
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10.

Thesen

. Niederdruckplasmen sind zum Atzen und der Oberflichenbehandlung kleinster

Strukturen geeignet. Die kapazitive oder induktive Erzeugung hat entscheiden-

den Einfluss auf die physikalischen Eigenschaften des Plasmas.

. Die Verteilung und Bewegung von neutralen und geladenen Plasmaspezies wird

durch Adsorption, Desorption, Reflexion und physikalisch-chemische Reaktio-

nen an Oberflichen bestimmdt.

Die relevanten Reaktionen der Plasmaspezies mit den Oberflichen sind das
Sputtern, chemisches Atzen, ionenunterstiitztes Atzen und die Plasma-Polymer-
Deposition.

Durch Computersimulation kann die rdumliche Verteilung der Spezies und die

Evolution der Mikrostrukturen wihrend des Prozesses vorhergesagt werden.

Fiir die Simulation der Mikrostrukturierung werden effiziente Verfahren aus
der Computergrafik adaptiert und mit Hilfe der Finiten Elemente Methode

berechnet.

Fiir die exakte Vorhersage der Form von Mikrostrukturen sind die geometri-
schen Formfaktoren der Oberflichen zueinander zu berechnen. Die effiziente
Approximation der Formfaktoren ist mit dem entwickelten Verfahren durch-
fiihrbar.

Der Transport ungeladener Spezies des Plasmas innerhalb von Mikrostruktu-
ren ist durch Lambertsche-Reflexion an Oberflichen dominiert.

Die Verteilung von ITonen wird durch direkten Ionenfluss aus dem Plasma und
spiegelnde Reflexion an Oberflichen bestimmt. Ein globales Strahlungsmodell
und die effiziente iterative Berechnung wurden in der Arbeit entwickelt.

Die Simulation verschiedener Plasma-Material-Systeme wurde mit dem inte-
grierten Plugin-Konzept der entwickelten Simulationssoftware realisiert. Die
Software ermoglicht sowohl die graphisch-interaktive als auch eine skriptba-
sierte Simulation von Prozessen.

Die Verifikation der entwickelten Modelle und die Validierung der Simula-
tionssoftware erfolgt durch Vergleich von Simulationen mit realen Atz- und

Depositionsexperimenten in drei Plasmareaktoren.



