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Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurde die Gitterplatzbesetzung und der substitutionelle Anteil von
verschiedenen, in Aluminium-Einkristallen implantierten Elementen, mit Hilfe der
Channeling-Mefimethode untersucht. Die ausgewahlten Fremdatome besitzen in Alu-
minium eine negative Lésungswirme und zeichnen sich in etwa der Halfte aller Falle
durch einen im Vergleich zu Aluminium kleineren Atomradius aus. Fir Systeme
mit positiver Losungswarme wiachst die Volumenfehlanpassungsenergie mit zunehm-
ender Losungswiarme an. Fir Systeme mit negativer Losungswiarme besteht diese
Korrelation nicht. Es wurde der Einflul der Lésungswarme und der Volumenfehlan-
passungsenergie auf die Gitterplatzbesetzung der bei verschiedenen Temperaturen
implantierten Fremdatome untersucht.

Die Ergebnisse zeigen, dafl die Volumenfehlanpassungsenergie als mafgeblicher
Parameter die Gitterplatzbesetzung charakterisiert. Mit zunehmender Volumen-
fehlanpassungsenergie sinkt der substitutionelle Anteil fiir alle Implantationstem-
peraturen. Diese Tendenz zeigt sich besonders deutlich bei tiefen Temperaturen,
bei denen Punktdefekte nicht oder nur teilweise beweglich sind. Fiir mittlere Werte
der Fehlanpassungsenergie besteht die nichtsubstitutionelle Komponente bei tie-
fen Temperaturen sowohl aus Fremdatom-Eigenzwischengitteratom- als auch aus
Fremdatom-Leerstellenkomplexen. Fiir hohe Werte der Fehlanpassungsenergie do-
minieren Fremdatom-Leerstellenkomplexe in der nichtsubstitutionellen Komponente.
Die Bildung der verschiedenen Defektkomplexe erfolgt bereits in der Abkithlphase der
Kaskade. Weiterhin zeigt sich eine Abhangigkeit des substitutionellen Anteils von der
Implantationstemperatur. Generell werden bei Implantations- und Meftemperaturen
unterhalb der Stufe III hohere Werte fiir die substitutionelle Komponente beobachtet
als oberhalb der Stufe III. Diese Regeln konnten nicht nur auf ein Metall-Nichtmetall-
System angewandt werden, sie gelten auch fir in Aluminium implantierte Systeme
mit positiver Losungswarme. Der entscheidende Mechanismus fiir die Gitterplatzbe-
setzung ist jedoch die Wechselwirkung von Fremdatomen mit Punktdefekten in der
Abkiihlphase der Kaskade.



Investigation on the Lattice Site Occupation of Impurities with negative
Heat of Solution after Implantation in Aluminium Single Crystals

Abstract

In this work investigations on the lattice site occupation and on the substitutional
fraction of diverse elements, implanted into aluminium single crystals, were per-
formed using the channeling technique. The selected impurities possess a negative
heat of solution in aluminium and have in about half of all cases a smaller atomic
radius compared to aluminium. For systems with positive heat of solution the size
mismatch energy increases with increasing heat of solution. This correlation does not
exist for systems with negative heat of solution. The influence of the heat of solution
and of the size mismatch energy was investigated on the lattice site occupation of
impurities implanted at different temperatures.

The results reveal the size mismatch energy to be the decisive parameter charac-
terizing the lattice site occupation. With increasing size mismatch energy the substi-
tutional fraction decreases for all implantation temperatures. This tendency is more
clearly seen at low temperatures, where point defects are not or only partially mobile.
For mean values of the size mismatch energy the non-substitutional component at
low temperatures consists of impurity-self interstitial as well as of impurity-vacancy
complexes. For large values of the size mismatch energy the non-substitutional com-
ponent is dominated by impurity-vacancy complexes. The formation of the various
defect complexes already occurs in the cooling phase of the cascade. Moreover a
~ dependence of the substitutional fraction on the implantation temperature is seen.
Larger values of the substitutional component are generally observed at implantation
and analysis temperatures below stage III. These rules are valid also for aluminium
implanted systems with positive heat of solution and could be applied to a metal-non
metal system, too. Nevertheless the governing mechanism for the lattice site occu-
pation is the interaction of impurities with point defects in the cooling phase of the

cascade.
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Kapitel 1

Einleitung

Ionenimplantation und -bestrahlung haben sich als vielseitiges Hilfsmittel zur
Veranderung von Materialeigenschaften in oberflichennahen Bereichen erwiesen. So
konnen mit dieser Technik unter anderem elektrische, chemische und mechanische
Festkorpereigenschaften modifiziert werden (1]. Die Ionenimplantation wird beispiels-
weise zur Dotierung von Halbleiterbauelementen oder auch zur Oberflichenhartung
mittels Stickstoffimplantation bereits in grofem Mafle genutzt. Betrachtet man
kristalline Materialien, so hingen in vielen Fallen die durch lonenimplantation
verinderten Eigenschaften auch davon ab, ob die implantierten Fremdatome auf
substitutionellen Gitterplatzen eingebaut werden oder nicht.

Im Gegensatz zu anderen Dotierungsmethoden erweist sich die Ionenimplantation
als Methode praktisch jedes Element in prinzipiell jeden Festkorper einzubringen.
Weiterhin bietet sich damit die Moglichkeit, die Konzentration und den Tiefenbereich
der implantierten Atome bei praktisch jeder Implantationstemperatur kontrolliert
festzulegen. Dies bedeutet daher auch eine hohe Reproduzierbarkeit der gewiinschten
Ergebnisse.

Die Ionenimplantation eignet sich insbesondere zur Herstellung von Nichtgleich-
gewichtszustanden, d.h. es konnen Systeme gebildet werden, die im Gleichgewichts-
phasendiagramm nicht moglich sind. Fiir zahlreiche Systeme ergibt sich eine hohe
Substitutionalitdt der implantierten Fremdatome auch noch dann, wenn die Grenze
der Gleichgewichtsloslichkeit bereits iiberschritten ist. Die Gleichgewichtsloslichkeit
ist folglich keine notwendige Bedingung fiir das Auftreten von Substitutionalitat.
Eine Frage von grundsatzlicher Bedeutung fir die Eigenschaften eines implantierten
Systems ist die Vorhersage der Gitterpositionen der implantierten Atome. Mogliche
Mechanismen, die die Gitterplatzbesetzung bestimmen, werden in der Arbeit von
Brice [2] in Form von Ersetzungsstofien oder bei Poate et al. [3,4] durch ultraschnell-
es Abschrecken aus einer flissigkeitsidhnlichen, dichten Kaskade vorgeschlagen. Von
Kloska [5] konnte gezeigt werden, daB die spontane Rekombination eines implan-
tierten Fremdatoms mit einer Leerstelle in der Relaxationsphase einer Kaskade der
wesentliche Mechanismus fiir die Besetzung eines substitutionellen Gitterplatzes ist.
Ein weiterer Prozef ist die Wechselwirkung von Fremdatomen mit Punktdefekten
in der Abkiihlphase der Kaskade. Doyama [6] und Dederichs [7] entwickelten Mo-



KAPITEL 1. EINLEITUNG

delle zur Beschreibung der Wechselwirkung von Fremdatomen mit Leerstellen be-
ziehungsweise mit Zwischengitteratomen. Doyama konnte zeigen, daf die Bindungs-
energie zwischen einer Leerstelle und einem substitutionellen Fremdatom proportio-
nal zur Losungswirme des Fremdatoms ist [6]. In weiteren Arbeiten werden Kriterien
zur Vorhersage der Loslichkeit und Parameter zur Gitterplatzbesetzung vorgeschla-
gen. Die Modelle von Hume-Rothery et al. [8], Darken und Gurry [9], Miedema
et al. [11,12,13], Chelikowsky [14] und Alonso und Lopez [15] sind im wesentli-
chen phanomenologischer Natur. Das Modell von Singh und Zunger [16] basiert auf
quantenmechanischen Rechnungen.

Die Verlagerung von Elementen mit positiver Losungswarme, die in V, Fe und
Al implantiert wurden, kann nach [17,18,19] auf die Bildung von Fremdatom-
Leerstellenkomplexen in der Abkiihlphase einer Stoflkaskade zurickgefiihrt wer-
den. Es wurde angenommen, daB die Ldsungswirme, welche nach [6] mit der
Bindungsenergie zwischen Fremdatom und Leerstelle korreliert ist, einen wesent-
lichen EinfluB auf die Gitterplatzbesetzung der implantierten Fremdatome hat.
Fiir Systeme mit positiver Losungswarme wiachst die Volumenfehlanpassungsenergie
mit zunehmender Lésungswiarme an [12]. Es ist daher nicht mdglich, den Einflu§
der Volumenfehlanpassungsenergie auf die substitutionelle Gitterplatzbesetzung ge-
trennt zu untersuchen.

Fir Systeme mit negativer Losungswirme besteht diese Korrelation dagegen
nicht. Solche Systeme sind durch die Existenz zahlreicher intermetallischer Verbin-
dungen charakterisiert. Die implantierten Fremdatome zeichnen sich in vielen Fallen
durch einen im Vergleich zum Wirtsgitteratom kleineren Atomradius aus. Gegen-
stand dieser Arbeit ist die Untersuchung des EinfluBles der negativen Losungswiarme
und der Volumenfehlanpassungsenergie auf die Gitterplatzbesetzung von Fremdato-
men, die bei verschiedenen Temperaturen in Aluminium implantiert wurden.
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Experimentelles

2.1 Probenpraparation

Als Ausgangsmaterial wurden hochreine, in <110>- und <100>-Richtung orien-
tierte Aluminium-Einkristalle in Stabform mit 5 mm Durchmesser verwendet. Die
Kristalle wurden mittels einer Sduresige (verdiinnte Salzsiure) in ca. 5 mm dicke
Scheiben zerschnitten. Hierzu wurde der Kristall so montiert, dal die Kristallachse
etwa 5° gegen die Oberflichennormale verkippt war. Vor jedem Experiment wurde
eine Kristallscheibe elektrochemisch in einer Losung aus Methanol und Salpetersaure
geatzt. In dieser Anordnung stellt ein Aluminiumblech die Kathode, der mit einer
Aluminiumpinzette gehaltene Kristall die Anode dar. Der Strom wurde auf 4 bis 6 A
reguliert. Nach dem Atzen wurde der Kristall zur Passivierung in reinem Methanol
und anschlieBend in wasserfreiem Athanol gereinigt.

2.2 Experimentelle Anordnung

Samtliche Experimente wurden am Kernforschungszentrum Karlsruhe, Institut fir
Nukleare Festkorperphysik (INFP) durchgefithrt. Der fiir die Rutherford Riickstreu-
und Channeling-Messungen erforderliche Beschleuniger, das Strahlrohrsystem und
die Streukammern befinden sich in der Experimentierhalle 434. Die Steuerung der
Messungen und die Datenaufnahme erfolgte durch einen NOVA3-Minirechner [20].
Die Kommunikation zwischen Rechner und Experiment lauft iber ein CAMAC-
Datenerfassungssystem. Die Datenauswertung wurde auf einem separaten Rechner
vorgenommen. Die bereits vorhandenen Mef- und Auswerteroutinen wurden in we-
sentlichen Fallen durch eigene Programme erginzt. So konnen unter anderem winkel-
abhangige Riickstreuspektren inzwischen problemlos vollstandig aufgenommen wer-
den. Dies hat den Vorteil einer genaueren Abschitzung der MeBfehler der aus diesen
Spektren erhaltenen Ergebnisse. Weiterhin wurden Programme zur Auswertung und
Darstellung von normierten, winkelabhingigen Ausbeutekurven und Spektren auf
Bildschirm und Plotter erstellt. Abbildung 2.1 zeigt die Anordnung der Beschleuni-
ger und Mekammern. Fiir die Rutherford Riickstreu- und Channeling-Experimente
stehen zwei Van de Graaf-Beschleuniger mit Maximalenergien von 2.0 und 3.75 MeV



KAPITEL 2. EXPERIMENTELLES

Sk: Streukammer
AM: Analysiermagnet

&

Abbildung 2.1: Anordnung der Beschleuniger, Strahlrohre und Streukammmern.

Kellimatoren

Streuwinkel 0.5mm: Ble/ndendurchmes\ser: 1.0mm

=—1m 3m 1

Einfallender lonenstrahl (2.0 MeV He®}

P=Probe
S=Biende zur Sekundarelektronenunterdriickung
D= Silizium-0Oberflachensperrschichtzahler

Streukammer

Abbildung 2.2: Strahlweg im Strahlrohr und in der Streukammmer.
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zur Verfiigung. Der fiir alle Messungen benutzte 2.0 MeV He® - Strahl ist mit einer
Winkeldivergenz von < 0.01° sehr gut kollimiert und besitzt einen Strahldurchmes-
ser von ~ 1.0 mm. Der Strahlstrom wurde iiblicherweise auf Werte von 10-20 nA
eingestellt.

Die meisten Implantations- und Bestrahlungsexperimente wurden mit Hilfe eines
350 keV Schwerionenbeschleunigers durchgefiihrt, dessen prinzipieller Aufbau bereits
mehrfach beschrieben worden ist [21,22]. Da jedoch die in diesem Ionenbeschleuniger
eingesetzte Ionenquelle keine Sputterionenquelle ist, wurden die Proben im Falle
hochschmelzender Elemente (Rh und Ir) in den USA implantiert!. Die Messungen
selbst erfolgten im INFP (KfK).

2.3 Tieftemperatur- und Dreiachsen-Goniometer

Die Tieftemperatur- (5K, 77K) und anschlieflende Anlaflexperimente wurden in ei-
nem mit zwei Freiheitsgraden ausgestatteten Kryostaten (Streukammer 1) durch-
gefthrt [20,23]. Wie aus Abbildung 2.1 ersichtlich, kann in dieser Kammer in-situ
implantiert, bestrahlt und gemessen werden.

Das Innenteil des Kryostaten besteht aus einem dinnwandigen Edelstahlrohr
(Vorratstank), welches am oberen Ende mit einem drehbaren Edelstahlflansch und
am unteren Ende mit einem Cu-Rechteckblock verbunden ist. Der angedrehte Bund
des Flansches dient zur Fiihrung und zur axialen Abdichtung mittels geschmier-
ter Viton-Dichtungen. Uber einen aufien am Flansch angebrachten Zahnkranz 138t
sich das Innenteil mit Hilfe eines Schrittmotors mit Winkelkodierer um die vertikale
Achse drehen. Durch den Boden des Vorratstanks und in den Cu-Block ist ein Hohl-
raum ausgefrafit, der mit flissigem Helium oder Stickstoff gefiillt werden kann. Der
Aluminium-Einkristall ist zur Messung des Probenstroms isoliert auf einem Proben-
halter montiert, der mit In-Folie iiber Federdruck thermisch an den Cu-Block ange-
koppelt ist. Ein im unteren Teil des Cu-Blocks eingesetztes UHV-Kugellager dient
dabei zur Aufnahme und Drehung des Probenhalters um seine Oberflichennormale.
Die Rotation erfolgt iber ein Schneckengetriebe, welches mit einem Edelstahlrohr
und einer UHV-Durchfihrung ebenfalls mit einem Schrittmotor und Winkelkodie-
rer verbunden ist. Ein fiir alle Experimente erforderlicher innerer Cu-Abschirmtopf
ist am Cu-Block zur thermischen Abschirmung der Probe befestigt und enthalt auf
seiner Innenseite eine isoliert angebrachte Blende.

Um die beim BeschuB der Probe mit hochenergetischen Teilchen entstehenden Se-
kundarelektronen zu unterdriicken, wird die Blende auf ein negatives Potential von

!Die Implantationen wurden freundlicherweise von Herrn Dr. T. Zabel (IBM-Research Center,
Yorktown Heights, N.Y) und Prof. Dr. I. Khubeis (Dept. of Physics, University of Jordan, Amman,
Jordan) durchgefihrt.
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300 V gelegt. Damit wird eine Verfalschung des Probenstroms verhindert. Der Pro-
benstrom selbst wird durch Integration der iiber die Probe abflieBenden Ladung ge-
messen. Die Temperaturmessung erfolgt iiber einen seitlich am Cu-Block angebrach-
ten geeichten Ge-Widerstand. In einem Kontrollexperiment wurde mit einem zweiten
am Ort der Probe montierten Ge-Widerstand wihrend einer Riickstreuanalyse eine
Temperatur von 5.5 K gemessen.

Vor jedem Einkiithlen des Vorratstanks wird zur Kondensation von Restgasen der
AuBlenmantel des Kryostaten mit fliissigem Stickstoff gefiillt. Am Auflenmantel ist
ein weiterer Cu-Abschirmtopf befestigt. Er dient zur thermischen Abschirmung des
Vorratstanks und der Probenkammer.

Die mechanische Reproduzierbarkeit der Rotation um die vertikale Achse betragt
0.02°, die der Rotation um die Oberflichennormale etwa 0.2°, sofern die Bewegung
aus jeweils der gleichen Richtung erfolgt.

Der Nachweis der He-Teilchen, die unter einem Winkel von 165° riickgestreut wer-
den, erfolgt durch einen Siliziumoberflichensperrschichtzdhler. Der von ihm erfafite
Raumwinkel betrigt 4.6 msterad. Die Energieauflosung des gesamten Nachweissy-
stems betragt etwa 20 keV.

Das Vakuum in der Streukammer wird durch eine Turbomolekularpumpe erzeugt.
Der Druck ist bei T = 293 K kleiner als 5-10"* Pa und bei T < 77 K kleiner als
2.107% Pa.

Raumtemperaturexperimente, bei denen eine in-situ Implantation oder Bestrah-
lung nicht erforderlich war, wurden in einem Dreiachsen-Goniometer durchgefiihrt.
Der dritte Freiheitsgrad erlaubt eine zusétzliche Rotation der Probe um eine in
derselben Ebene um 90° zur Oberflichennormalen montierten Achse. Die Strommes-
sung, die Unterdriickung von Sekundarelektronen und der Antrieb iiber Schrittmoto-
ren mit Winkelkodierern erfolgt nach 2hnlichem Prinzip wie bei dem Tieftemperatur-

Goniometer beschrieben.
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Theoretische Grundlagen

BeschieBt man einen Festkorper mit Ionen, so werden diese in einer Reihe von Kol-
lisionen mit den Targetatomen abgebremst. Der Energieverlust der Ionen bestimmt
dabei ihre Reichweite, ihre Verteilung und die Erzeugung von Defekten [24,25,26].
In dieser Arbeit wurde die Ionenimplantation dazu benutzt, um in einer bestimm-
ten Tiefe des Festkorpers eine definierte Konzentration von Fremdatomen einzu-
bauen. Ziel der Bestrahlungsexperimente war es dagegen, im Bereich der implan-
tierten Fremdatome einen dosierten Strahlenschaden zu erzeugen. Hierzu wurde die
Energie der Ionen so hoch gewihlt, dafl sie den implantierten Bereich durchdringen
und erst in einer tieferen Region des Festkorpers zur Ruhe kommen.

Der Abbremsvorgang eines Ions im Festkorper wurde bereits von Lindhard,
Scharff und Schiott (LSS) [27,28] in Form von 2 Prozessen beschrieben: nidmlich
der Wechselwirkung mit gebundenen oder freien Elektronen (elektronischer Energie-
verlust) und der elastischen Streuung an den Atomkernen (nuklearer Energieverlust).
Unter der Annahme, daf} sich beide Prozesse nicht beeinflussen, erhilt man den spe-
zifischen Energieverlust: dE/dz = (dE/dz). + (dE/dz), = S. + S, in Abhéingigkeit
von der Ionenenergie F und der Schichttiefe z.

Wahrend der elektronische Term insbesondere bei hohen Ionengeschwindigkeiten
mafgebliche Beitrage liefert (Rutherford Riickstreuung mit Ionen im MeV-Bereich),
dominiert der nukleare Term in dem bei der Ionenimplantation und -bestrahlung
genutzten Energiebereich mit kleinen Ionengeschwindigkeiten. Der nukleare Ener-
gieverlust S, entsteht durch die Wechselwirkung der Ionen mit den Kernen der
Targetatome. In dem fiir die Ionenimplantation interessanten Energiebereich ist die
Wechselwirkung elastisch und wird als klassisches Zweikdrperproblem behandelt [29].

Die Verteilung der Ionen als Funktion der Tiefe unterliegt statistischen Gesetzen
und ]aft sich naherungsweise durch eine Gauflkurve mit dem Maximum bei R, und
der Streuung AR, beschreiben. Die Berechnung von R, und AR, erfolgte in dieser
Arbeit unter Verwendung eines Computerprogramms nach [30].
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3.1 Defekterzeugung

Die Versetzung eines primar angestoflenen Targetatoms aus der Potentialmulde sei-
nes Gitterplatzes ist dann moéglich, wenn der kinetische Energieiibertrag grofler ist
als die Hohe der Potentialbarriere Ep. Ep wird auch als mittlere Verlagerungsener-
gie bezeichnet. Ein typischer Wert fur Metalle ist Ep = 25 eV [31], fir Aluminium
betrigt er Ep = 18 eV [32]. Wandert das angestoBene Atom von seinem Gitter-
platz auf einen Zwischengitterplatz, so bilden die entstandene Leerstelle und das
Zwischengitteratom einen Frenkel-Defekt; bei Wanderung des Atoms an die Pro-
benoberfliche spricht man von einem Schottky-Defekt. Bei primdren StoBprozessen
ausgeloste Atome konnen ihrerseits weitere Targetatome verlagern, die wiederum
zusatzliche Ereignisse auszulosen vermogen. Dieser dabei entstehende Prozefl wird
als Stofikaskade bezeichnet. Er wird hiufig mit dem Modell der linearen Kaskade be-
schrieben (siehe z.B. Kinchin und Pease [31]). Im modifizierten Kinchin-Pease-Modell
wird jedoch darauf hingewiesen, daf} unter anderem die elektronischen Energieverlu-
ste auch bei kleinen Energien nicht vernachlassigt werden diirfen [33].

3.2 Kaskadenmodelle

Bei der Untersuchung der raumlichen Verteilung einer Kaskade haben sich Compu-
ter Simulationsrechnungen als sehr niitzlich erwiesen. Grundsatzlich kann man zwei

verschiedene Entwicklungen unterscheiden:

1. Fir Projektile mit hoher Geschwindigkeit ist die mittlere freie Weglange zwi-
schen zwei StéBen und damit auch die Entfernung zwischen priméren Ereig-
=nissen grofl. Jedes der bei einem primiren Ereignis hervorgegangenen Atome
kann seinerseits eine unabhingige Subkaskade einleiten. In den Bereichen, in
denen die verlagerten Atome schliefllich zur Ruhe kommen, steigt gleichzeitig
die Wahrscheinlichkeit einer Wechselwirkung untereinander. Eine Anhaufung

der verlagerten Atome am Ende jeder Subkaskade ist die Folge.

2. Fiir eine Projektil-Target-Kombination schwerer Teilchen mit gleichzeitig ge-
ringer Projektilgeschwindigkeit ist die mittlere freie Weglange relativ klein. Die
hohe Dichte der Streuereignisse bewirkt ein [“Jberla.ppen der Subkaskaden, eine
Unterscheidung zwischen ihnen ist praktisch nicht mehr méglich. Die Kolli-
sionskaskade 143t sich in diesem Fall als ein Bereich mit einer groflen Dichte

verlagerter Atome charakterisieren.

Untersuchungen zur Entwicklung einer Kaskade auf der Grundlage molekulardy-
namischer Rechnungen wurden unter anderem von Guinan und Kinney [34] durch-
gefihrt. Danach kann der zeitliche Ablauf in drei Phasen unterteilt werden:
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1. Kollisionsphase

Dauer < 2-107'* s. Die bei einem primaren Ereignis iibertragene Energie
wird iiber sekundire Prozesse solange dissipiert, bis im Bereich von Ep keine
weiteren Atome verlagert werden konnen. Zu diesem Zeitpunkt stellt sich das
Kaskadenzentrum als entleerter Bereich, umgeben von einem Halo von Zwi-

schengitteratomen dar.

2. Relaxationsphase

Dauer etwa 5-1071% 5. Wahrend dieser Zeit befindet sich der Kaskadenbe-
reich im hochangeregtem Zustand; das Gitter weist, bedingt durch eine hohe
Defektkonzentration, eine starke Unordnung auf. Wahrend des Wiederaufbaus
der urspriinglichen Kristallstruktur findet eine spontane Rekombination insta-
biler Defekte und die Bildung von Verzerrungsfeldern statt.

3. Abkuhlphase

Dauer ~ (1 — 10)-107'% 5. In diesem Bereich kommt es, induziert durch grofie
Verzerrungsfelder, zum weiteren Abbau der anfangs erzeugten Defekte. Die
Abkihlphase wird auch als Thermal Spike bezeichnet. Am Ende dieser Phase
ist die Kaskadenregion im thermischen Gleichgewicht mit ihrer Umgebung.

3.3 Rutherford Riickstreuung

Die Rutherford Riickstrenung hat sich als ein bewihrtes Hilfsmittel zur
zerstérungsfreien Analyse " oberflichennaher Festkorperbereiche erwiesen. Eine
ausfithrliche Beschreibung findet man z.B. in [35,36].

Im betrachteten Energiebereich (typisch 2 MeV) beruht die Wechselwirkung zwi-
schen den einfallenden Ionen und Targetatomen im wesentlichen auf der Coulomb-
AbstoBung. Der Riickstreuprozefl kann als elastischer Stofl zwischen zwei Teilchen
angesehen werden, sofern die Projektilenergie eine fiir Kernreaktionen erforderliche
Mindestenergie nicht iiberschreitet. Fiir Het - Ionen liegt diese Schwelle erst ober-
halb des 2 MeV - Bereichs. Der differentielle Wirkungsquerschnitt g% wird im Fall
elastischer Streuung durch die Rutherfordsche Streuformel beschrieben, die im La-

borsystem folgende Form hat:
1/2 2
4 { [1 — (—%21 - sin 9) 2] + 6080}

do (Zl'Zz’ez)z
b - e 73
df) 4-F sin® 4 [1_ (Mx -sin0>2]

M,

(3.1)
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Dabei sind Z; und Z, die Ordnungszahlen von Projektil und Target, M; und M,
die entsprechenden Massen, 6 der Streuwinkel, e die Elementarladung und F die
Energie des Ions vor der Streuung. Die Proportionalitat von é‘% zu Z2 erklart die
hohere Nachweisempfindlichkeit fiir schwere Massen.

Der Energieverlust beim Riuckstofl wird durch den kinematischen Faktor k be-
schrieben, der als das Verhaltnis der Energien des Projektils nach dem Sto8 (E;)
und vor dem Stofl (E,) definiert ist. Unter Anwendung des Energie- und Impulser-
haltungssatzes gilt im Laborsystem

2

(Mz2 — ]\Jl2 . sin? 0) Yz + M - cos ¥

k =
M, + M,

Da k bei festen Werten von E,, M; und 8 nur von der Masse M, des Targetatoms
abhingt, kann in mehrkomponentigen Targets durch die Energiemessung auch eine
Massentrennung erreicht werden. Die Empfindlichkeit der Massentrennung dE;/dM,
ist umso héher, je geringer die Differenz zwischen 8 und 180° ist. Dies impliziert die
Positionierung des Detektors bei grofen Streuwinkeln (Rickstreuung).

3.3.1 Tiefenskalierung

Findet der Riickstreuprozef in einer gewissen Tiefe des Festkorpers statt, so muf
der spezifische Energieverlust dE/dz des Projektils bis zum Riicksto und nach dem
Riuckstol bis zum Austritt aus dem Festkorper mitberiicksichtigt werden. Da in
dieser Arbeit nur oberflachennahe Bereiche untersucht werden, kann fiir die folgenden
Betrachtungen die Methode der Oberflichennaherung benutzt werden. Hierin wird
die Energieabhingigkeit des spezifischen Energieverlustes dE/dz vernachlissigt und
stattdessen ein konstanter Wert genommen. Fiir die Energie eines Teilchens in der

Tiefe z gilt damit

ég
dz

Die Gesamtenergie eines aus der Tiefe z riickgestreuten Teilchens ist beim Verlassen

E(z)=FE,—z-

E,

des Targets gegeben durch

z dF

E =k- E(:E) . E'k‘Ea

" |cosf |
Der spezifische Energieverlust dE /dz wird hierin fiir einfallende Teichen an der Stelle
E, und fir herauslaufende Teilchen angenahert an der Stelle k - E, genommen. Die
Energiedifferenz zwischen direkt an der Oberfliche gestreuten Teilchen (k - E;) und
solchen, die in einer Tiefe z riickgestreut werden, betragt daher
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dE 1 dE

— 2, sp — . 3.
d:cIE°+|c050| d:c!kE° z=[5]-= (3.2)

AE =k-E,—E, = |k-
Die Energiedifferenz AF ist also proportional zur Schichttiefe z. Der Proportiona-
litatsfaktor wird auch Riickstreuenergieverlustparameter [S] genannt. Mit Gleichung
3.2 kann damit die Energieskala in eine Tiefenskala umgerechnet werden.

3.4 Channeling

Die Eindringtiefe eines Ions im Festkorper ist generell nicht nur von seiner
Einschufenergie, sondern auch von der Struktur des Festkorpers selbst abhangig.
Ist der Festkorper kristallin und die Einfallsrichtung der Teilchen gleichzeitig paral-
lel zur einer niedrig indizierten Kristallrichtung, so findet man eine deutlich hohere
Eindringtiefe als bei Beschuf} eines gleichen polykristallinen Targets. Im Falle des
orientierten Einschufles beobachtet man gleichzeitig eine erhebliche Abnahme der
Ruckstreuausbeute. Dieses Phinomen wird als Channeling- Effekt bezeichnet.

Der Gedanke, ein Kristallgitter konne energetische Ionen fiihren, wurde bereits
von Stark [38] vorgebracht, geriet aber wieder in Vergessenheit. Die Entdeckung
des Channeling-Effektes geschah Jahrzehnte spater bei Computersimulationen zur
Bestimmung der Reichweite von Ionen in Festkdrpern [39], und wurde in der Folge-
zeit fir verschiedene Projektil-Target-Kombinationen auch experimentell bestatigt
[40,41,42,43,44]. Grundlagen und Anwendungsmoglichkeiten werden in zahlreichen
Arbeiten beschrieben [26,45,46,47,48,49,50]. ,

Experimentelle Ergebnisse zeigen allerdings, dafl der Channeling-Effekt nicht aus-
schlieflich eine Folge der Transparenz des Kristalls in niedrig indizierten Richtungen
ist. In diesem Fall ware der kritische Winkel ¥., d.h. der maximale Kippwinkel, un-
ter dem die Teilchen gegen eine niedrig indizierte Kristallachse einfallen diirften, um
noch dem Channeling-Effekt zu unterliegen, geometrisch bestimmbar und fur eine
Tiefe von 1 pm kleiner als 0.004°. Eine Energieabhingigkeit wiirde zudem nicht er-
wartet werden. Experimentelle Werte fiir ¥, liegen jedoch, in Abhédngigkeit von der
Kristallstruktur und Projektilenergie, im Bereich von 1° bis etwa 3°. Das Channe-
ling beruht daher tatsachlich auf einem Fiihrungseffekt der Atomketten oder Ebenen.
Unter der Annahme, dafl gechannelte Teilchen unter kleinen Winkeln und Erhaltung
ihrer transversalen Energie E; an den Atomketten des Kristalls gestreut werden,

ergibt sich
U(r)+ E-9¥r)=E,

wobei U(r) das effektive Wechselwirkungspotential der Ionen mit den Kettenatomen,

11
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) /
Bt
@ Disa

)
,

4

Abbildung 3.1: Flugbahn eines in Diamant-<110> channelnden Teilchens [37].
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Abbildung 3.2: Trajektorien von Ionen mit ihren entsprechenden Riickstreuspektren
und winkelabhangigen Ausbeutekurven.

r der senkrechte Abstand zur Atomkette, E die Energie der Ionen und ¥(r) der
momentane Winkel zwischen Kettenrichtung und Bahntangente sind.

Die Erhaltung der transversalen Energie bei der Bewegung eines gefiihrten Teil-
chens gilt jedoch nur fiir den idealen Kristall (siehe Abb. 3.2a). In diesem Fall ver-
bleiben die Teilchen im Kanal und werden auf oszillierenden Bahnen mit einer im
Vergleich zum Gitter grofen Wellenlange weiter in den Kristall hineingefiihrt. Io-
nen, die beim EinschuB direkt an der Probenoberfliche riickgestreut werden, fithren
zum Auftreten eines Maximums (Oberflichenpeak) im Riickstreuspektrum. Eine auf
der Probenoberfliche befindliche Oxidschicht bewirkt ein zusatzliches Anwachsen
des Oberflichenpeaks. Bei Benutzung eines Kristalls (Abb. 3.2b), welcher keine De-
fekte, jedoch thermische Schwingungen aufweist, nimmt die transversale Energie in
Abhéngigkeit der Eindringtiefe zu und bewirkt schlieBlich den Austritt des Teilchens
aus dem Kanal. Diesen Prozefl bezeichnet man auch als Dechanneling. Im realen Kri-
stall (Abb. 3.2c) verursacht die Wechselwirkung des Teilchens mit Kristalldefekten

13
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wie Versetzungen oder Gitterverzerrungen eine weitere Zunahme des Dechanneling.
In Abb. 3.2d sind die Spektren orientierter Proben fiir die Fille a), b) und c¢) dar-
gestellt. Man nennt sie auch Aligned-Spektren. Als Random-Spektrum bezeichnet
man ein Riuckstreuspektrum bei nicht orientierter Probe. Hierzu wird die justierte
Probe um etwa das 10-fache des kritischen Winkels gegeniiber dem Teilchenstrahl
verkippt und wihrend der Rickstreuanalyse um die Oberflichennormale rotiert. Die
Integration aller Riickstreuereignisse in einem bestimmten Tiefenbereich und Auf-
tragung dieser Zahlrate als Funktion des Kippwinkels (gegen die orientierte Position)
liefert die sogenannte winkelabhangige Ausbeutekurve (Scan). Dividiert man diese
Zihlrate jeweils durch die Zahlrate des Random-Spektrums, so erhalt man eine ent-
sprechende normierte Ausbeutekurve (e). Die winkelabhingige Ausbeutekurve ist im
Idealfall symmetrisch zum Kippwinkel Null. In der Praxis kann es, bedingt durch die
endliche mechanische Auflsung bei der Probenjustierung, zu einer Abweichung von
dieser Symmetrie kommen. Typische Konfigurationen sind in [51] beschrieben. Die
symmetrische winkelabhangige Ausbeutekurve ist durch zwei Parameter charakteri-

siert:

1. die minimale Ausbeute ;. bei orientierter Position

2. die Halbwertsbreite ¥,/, des kritischen Winkels.

Im realen Kristall ist ¥/, auf Grund der thermischen Schwingungen der Gitter-
atome bei tiefen Temperaturen gréBer als bei Raumtemperatur. Typische Werte
fir Aluminium-Einkristalle sind ¥;/; ~ 0.7° bei T = 5§ K und ¥;/; =~ 0.5° bei
Raumtemperatur; die minimale Ausbeute betragt vor einem Implantationsexperi-

ment Ymin ~ 3% — 5%.

3.4.1 Kontinuummodell

Die grundlegende Idee fiir das Verstindnis des Channeling-Effektes wurde von Lind-
hard [52] in Form des Kontinuummodells geliefert. Die Kernaussage seines Modells
ist die Annidherung einer Atomkette durch ein Zylinderpotential, an dem die Streu-
ung eines schnellen Ions in Form von aufeinanderfolgenden KleinwinkelstoBen erfolgt.
Voraussetzung ist dabei, dafl ein kritischer Abstand zur Atomkette nicht unterschrit-
ten wird. Als ein Ergebniss dieses Modells ergibt sich fiir den kritischen Winkel eine
umgekehrte Proportionalitat zur Wurzel der Projektilenergie. Abb. 3.3 zeigt das
Kontinuumpotential fir einen idealen Aluminium-Einkristall in den drei Kristall-
richtungen <110>, <100> und <111>%.

1Die graphische Darstellung der Potentialdaten erfolgte unter Verwendung eines Computerpro-
grammes von Herrn Dipl. Phys. P. Martin.
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Al<110>

Al<100>

Al<111>

Abbildung 3.3: Kontinuumpotential in 3-dimensionaler Darstellung fiir einen idealen
Aluminium-Einkristall in den niedrig indizierten Kristallrichtungen <110>, <100>
und <111>.
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Fir praktische Anwendungen unterliegt das Kontinuummodell, das nur fiir ein
statisches Gitter gilt, jedoch einigen Beschriankungen. So trifft es unter anderem
keine Aussagen beziiglich des Einflusses von thermischen Schwingungen und Kri-
stalldefekten. Diese Effekte sind aber fiir die Zunahme der transversalen Energie E;
und des Dechanneling verantwortlich.

3.4.2 Monte-Carlo Simulation

Eine Computersimulation des Channeling-Effektes durch ein Monte-Carlo Programm
unterliegt nicht den oben angefiihrten Beschrinkungen. Sie erméglicht im Gegenteil
erst die gezielte Untersuchung des Einflusses gitterdynamischer Prozesse oder vor-
handener Fremdatome auf die Teilchenbahnen. In den meisten Fillen basieren solche
Simulationsprogramme auf dem Modell des bindren StoBes, sie sind in [23,53] genauer
beschrieben. Im folgenden soll daher nur der prinzipielle Ablauf erlautert werden.

Der Beschufl des Targets erfolgt unter Vorgabe der Startwerte fiir Energie, Ord-
nungszahl, Masse und EinschuBBwinkel des Projektils. Die Kristallstruktur des Tar-
gets ist im Rechner abgespeichert und in den meisten Anwendungen auf eine Ele-
mentarzelle reduziert. Die Elementarzelle wird entsprechend den Netzebenen der
Kristallstruktur in einzelne Streuebenen unterteilt, welche die niedrig indizierte Kri-
stallrichtung, in der gechannelt werden soll, als Normale besitzen. Fiir jede Streu-
ebene werden nun die Streuwinkel des Ions mit allen umgebenden Wirtsgitter- und
Fremdatomen berechnet. Die Summation der Einzelstreuwinkel ergibt den effektiven
Streuwinkel an dieser Ebene. Mit der geinderten Bahnasymptote gelangt das Teil-
chen in die folgende Streuebene, fiir die sich die Rechnung wiederholt. Parallel dazu
wird die Wahrscheinlichkeit fiir Rickstreuung berechnet. Bei der Simulation von
winkelabhéngigen Ausbeutekurven fir Fremdatome, die in geringer Konzentration
auf bestimmten Zwischengitterplitzen angenommen werden, ist es unter Umstédnden
vorteilhaft, die Summation der Einzelstreubeitriage auf entsprechende Atome benach-
barter Elementarzellen auszudehnen [54].

3.4.3 Anwendungen

Der Einsatz des Channeling-Effektes als Analysemethode ist vielfaltig. Anwendun-
gen zur Untersuchung von Gitterplatzbelegungen, Kristalldefekten, Oberflichen und
epitaktischer Schichten (z.B. Hoch-T, Supraleiter) [55,56,57] geh6ren inzwischen zum
Standart dieser Technik.

In dieser Arbeit wird die Channling-Methode vorwiegend zur Gitterplatzbestim-
mung implantierter Fremdatome in Aluminium benutzt. Man macht sich dabei die
Tatsache zunutze, dafl die Riickstreuausbeute von auf Zwischengitterplitzen befind-
lichen Fremdatomen stark von der Wahl der Channeling-Richtung abhangt. Dagegen
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beeinflussen Fremdatome, die substitutionell auf reguldren Gitterplatzen sitzen, den
TeilchenfluB§ fiir alle Kristallrichtungen in dhnlicher Weise wie die Wirtsgitteratome.
Durch Aufnahme winkelabhingiger Ausbeutekurven fiir verschiedene Kristallrich-
tungen <110>, <100> und <111> laBt sich dabei die Position der Fremdatome
eindeutig bestimmen. Abb. 3.4 zeigt die Abhangigkeit solcher Ausbeutekurven von
einigen Defektkonfigurationen. Fiir eine Einfallsrichtung parallel zu den Atomket-
ten weist die FluBverteilung ein Maximum in der Kanalmitte auf. Daher zeigt die
Rickstreuausbeute von Fremdatomen, die in der Kanalmitte lokalisiert sind, eben-
falls ein Maximum (Abb. 3.4d); mit wachsendem Kippwinkel erfolgt eine Abnahme
des TeilchenfluBes und damit der Riickstreuausbeute. Die Anordnung dieser und
weiterer Gitterdefekte veranschaulicht Abb. 3.5. Die Projektion ihrer Position in
niedrig indizierte Kristallrichtungen und ihre effektiven Ionenflisse, die mit dem
Kontinuummodell berechnet wurden, sind in Abb. 3.6 dargestellt [48].

Die Channeling-Methode ist eine spezielle Anwendung der Riickstreuanalyse.
Fir die Gitterplatzbestimmung erfordert dies daher eine energetische Trennung der
Rickstreusignale von Fremd- und Wirtsgitteratom. Da in dieser Arbeit nur Fremd-
atome implantiert wurden, die eine groflere Masse als das Wirtsgitteratom hatten,
18t sich diese Trennung immer durchfiihren.

Der substitutionelle Anteil f, implantierter Fremdatome wird nun wie folgt be-

rechnet
— Xmin (3.3)

mit

und

i und RY sind die Zahlraten eines im Fremdatomsignal gesetzten Energiefensters
fiir Aligned- (A) und Random-Spektrum (R). Analog bedeuten R% und R} die
Zahlraten des Wirtsgittersignals, welches aus der korrespondierenden Schichttiefe
aufgenommen wird. Gleichung 3.3 ist eine Naherung und nur dann giiltig, wenn der
nichtsubstitutionelle Anteil der Fremdatome Zwischengitterplatze niedriger Symme-
trie einnimmt [47].
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Abbildung 3.4: Typische winkelabhidngige Ausbeutekurven fiir verschiedene Positio-
nen der Fremdatome im Wirtsgitter [49].
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Abbildung 3.5: Einfache Fremdatom-Defekt Konfigurationen in einem fcc-Gitter [48].
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Abbildung 3.6: Projektion der Fremdatompositionen in niedrig indizierte Kristall-
richtungen eines fcc-Gitters [48].

3.5 Fremdatom-Punktdefekt-Wechselwirkungen

Uber das Verhalten von Punktdefekten in Metallen und deren Wechselwirkung mit
Fremdatomen finden sich in der Literatur zahlreiche Arbeiten (siche z.B. [47,48]
und Zitate darin). Mit MeBmethoden wie beispielsweise Channeling, Mo8bauer-
Spektroskopie, gestérte v — v Winkelkorrelation (PAC) oder Positronenvernichtung
konnten viele, insbesondere einfache Defektstrukturen, analysiert werden. Werden
substitutionell eingebaute Fremdatome durch Wechselwirkung mit Punktdefekten
von ihren Gitterplatzen verlagert, so kann dies mit Channeling-Messungen beobach-
tet werden.

Die Aktivierungsenergie von Eigenzwischengitteratomen ist in Metallen im allge-
meinen niedriger als fiir Leerstellen. Daher kann das Verhalten dieser Punktdefekte
durch Vorgabe der MeBtemperatur getrennt untersucht werden. In Aluminium sind
unterhalb der Stufe I (T<15K) [69] keine Punktdefekte beweglich. Im Bereich der
Stufe II (zwischen 45K und 170K) sind Eigenzwischengitteratome beweglich, Leer-
stellen jedoch nicht. In diesem Temperaturbereich ist die Bildung von Zwischengitter-
atomkomplexen méglich. Im Bereich oberhalb der Stufe III (T>170K) werden auch
Leerstellen beweglich. In Abhangigkeit der MeBtemperatur sind bei der Wanderung
von Punktdefekten folgende Reaktionen méglich:
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1. Rekombination von Leerstellen mit Zwischengitteratomen (Defekt- Antidefekt
Reaktion)

2. ZusammenschluBl zu grofleren Defektkomplexen
3. Auflosung an Versetzungen, Korngrenzen oder Oberflichen

4. Einfang durch Fremdatome.

Fremdatome, die sich auf reguldren Gitterplitzen befinden, erzeugen ein im Ver-
gleich zum Wirtsgitteratom unterschiedliches Potential. Je nach Art des Fremdatoms
kann dieses Potential attraktiver oder repulsiver Natur sein. Ist das Fremdatom
kleiner als das Wirtsgitteratom, entsteht eine Kontraktion des Gitters. Dies fithrt
allgemein zu einem bevorzugten Einfang von Eigenzwischengitteratomen. Groflere
Atome bewirken eine Expansion des Gitters und fangen bevorzugt Leerstellen ein.
Die treibende Kraft in diesen Relaxationsprozessen stellt die jeweilige Reduzierung
der Verspannungsenergie des Gitters auf ein Minimum dar.

Die stabile Defektkonfiguration eines Zwischengitteratoms mit einem vergleichs-
weise kleineren Fremdatom ist die Bildung einer gemischten Hantel. Dies wurde
bereits von Dederichs et. al. [7] theoretisch vorhergesagt und in der anschlieBenden
Zeit auch experimentell bestatigt [60]. Fiir Aluminium als Wirtsgitter wurde die Bil-
dung von gemischten Hanteln nach Implantation von beispielsweise Mn, Ag oder Cu
beobachtet [48,61,83]. Fiir diesen Defekttyp ist eine Stabilitat bis etwa 200K (Stufe
ITT) bekannt. Fiir ibergrofe Fremdatome ist diese Defektstruktur instabil. Dennoch
ist auch in diesem Fall der Einfang von Eigenzwischengitteratomen oberhalb der
Stufe I moglich. Aufgrund der Gitterverzerrung durch beide Defekte ergibt sich als
stabile Konfiguration ein nahezu substitutionelles Fremdatom mit einem angelager-
ten Eigenzwischengitteratom. Die Bindungsenergie eines solchen Defekttyps ist sehr
gering (shallow trapping), der Defekttyp ist nur bis etwa 100K [61] stabil.

Die Wechselwirkung von groBeren Fremdatomen mit einer oder mehreren Leer-
stellen resultiert in der Bildung von Fremdatom-Leerstellenkomplexen. Stabile, ein-
fache Defektkonfigurationen ergeben sich bei Assoziation eines Fremdatoms mit zwei,
drei, vier oder sechs Leerstellen. In der Literatur finden sich zahlreiche Beispiele fir
solche Defektarten. Entsprechende Defektkonfigurationen fir Fremdatome, die in
Aluminium implantiert wurden, sind beispielsweise in [19,64] aufgefihrt. Nach [62]
findet ein Ausheilen von Fremdatom-Leerstellenkomplexen im Temperaturbereich
zwischen 300K und 500K statt.

Die Wechselwirkung implantierter Fremdatome mit Punktdefekten bezieht sich
im wesentlichen auf die in der Kollisionskaskade erzeugten Punktdefekte (korrelier-
ter Strahlenschaden). Durch Bestrahlung implantierter Proben werden zusatzliche
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Punktdefekte produziert, die im Hinblick auf die Position der implantierten Fremda-
tome willkiirlich im Gitter verteilt sind (unkorrelierter Strahlenschaden). Eine Wech-
selwirkung dieser zusitzlich erzeugten Defekte mit implantierten Fremdatomen un-
terliegt den Bedingungen fir eine freie Beweglichkeit dieser Defekte. Durch Wahl
der Bestrahlungstemperatur kann daher die Wechselwirkung implantierter Atome
mit diesen Punktdefekten besonders im Hinblick auf die Gitterplatzbesetzung der
Fremdatome gezielt untersucht werden.

3.6 Miedema Modell

Miedema et al. [11,12,13] entwickelten ein halbempirisches Modell, mit dem es
moglich wurde, nicht nur das Vorzeichen, sondern auch die GréBenordnung der Bil-
dungswarme A H; von zahlreichen Verbindungen korrekt vorherzusagen. Unter Ver-
wendung einer modifizierten Austrittsarbeit ¢* und der Elektronendichte nys an der
Grenze der Wigner-Seitz Zelle (im Ortsraum) erhielten sie fiir die Bildungswarme

AH; = —P(A¢")! + Q(Any%) — R

wobei P und Q empirisch zu bestimmende Konstanten sind. Die Konstante R ist
nur dann von Null verschieden, wenn eine der Komponenten ein mehrwertiges Me-
tall mit p-Elektronen ist. Eine Differenz in nt‘/,?g erfordert einen Energieaufwand, um
die Diskontinuitat der Elektronendichte an der Grenze der Wigner-Seitz Zelle aus-
zugleichen. Dies bedeutet einen positiven Beitrag zu A Hy. Eine Differenz in ¢* fiihrt
zu einem Ladungstransfer iiber die Grenze verschiedener atomarer Zellen und liefert
einen negativen Beitrag zu AHj.

Im Grenzfall eines stark verdiinnten Systems geht die Bildungswarme A Hy in die
Lésungswiarme A H,, tiber, welche nétig ist, um ein Fremdatom in einer gegebenen
Matrix durch ein Wirtsgitteratom zu ersetzen. Die Losungswarme ist die Summe
eines elektronischen Terms und der Volumenfehlanpassungsenergie A H,;,.. Fiir den
elektronischen Term eines in der Matrix A hoch verdiinnten Elements B gilt nach

[12)
inA V82/3 2, @ 1/3 2
AZ = Po—fe e (~() + H(AnSY) (34
Nys Jav
wobei p* das chemische Potential und Vp das molare Volumen des Elements B ist.
Das Modell von Miedema hat sich als durchaus brauchbar zur Vorhersage von
Lésungswirmen erwiesen. Dennoch ist der physikalische Inhalt dieses Modells frag-
lich. So verweist beispielsweise Pettifor [58] darauf, dafl die Identifizierung des Para-
meters ¢* mit der Austrittsarbeit oder mit dem chemischen Potential von quanten-
mechanischer Seite aus nicht unterstiitzt werden kann.
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Die Volumenfehlanpassungsenergie wird nach [59] abgeschitzt zu

(V1 — Va)?
(37Vw)
mit v = 1 + 4p/3K;. Vi und Vg sind die entsprechenden molaren Volumina von
Fremdatom und Wirtsgitteratom, p ist der Schubmodul des Wirtsgitters und K der

Kompressionsmodul des Fremdatoms.

AH.,',, = 2# (3.5)
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Kapitel 4

Ergebnisse und Diskussion

In dieser Arbeit wird die Gitterplatzbesetzung von verschiedenen, in Aluminum im-
plantierten Fremdatomen, mit Hilfe der Channeling-Methode untersucht. Von grund-
legender Bedeutung sind in diesem Zusammenhang Prozesse, welche die Gitterplatz-
belegung der implantierten Ionen im Wirtsgitter bestimmen. Systematische Unter-
suchungen hierzu wurden bereits fiir eine Reihe von Wirtsgittern wie Cu [10], Be
[63], Fe [64,65], V [66] und Al [19,67] vorgenommen. Einen ausfiihrlichen Uberblick
iber Ergebnisse in V, Fe und Al findet man in [68].

In Aluminium liegen die Erholungsstufen fir Eigenzwischengitteratome im Be-
reich zwischen 15K und 45K (Stufe I), die Wanderung von Leerstellen (Stufe
IIT) erfolgt ab etwa 170K [69]. Um den EinfluB von Fremdatom-Punktdefekt-
Wechselwirkungen auf die Gitterplatzbesetzung implantierter Ionen getrennt unter-
suchen zu konnen, wurden daher Implantationsexperimente bei Temperaturen von
Ty = 5, 77 und 293K durchgefithrt. Die Erzeugung von Punktdefekten durch Nach-
bestrahlung mit leichten Ionen (direkt nach der Implantation oder nach Tempern)
kann zusatzlich EinfluBl auf die Gitterplatzbesetzung nehmen und ist in den Unter-
suchungen mit einbezogen.

Im folgenden werden die Ergebnisse fiir die implantierten Atome Au, Pd, Co,
Cu, Ce, Ba und J vorgestellt. Die in den einzelnen Abbildungen in diesem Kapitel
verwendeten Begriffe haben dabei folgende Bedeutung: ¥,/ ist die Halbwertsbreite
des kritischen Winkels, xmin, die minimale Ausbeute bei orientierter Position, T} die
Implantationstemperatur, Ty die MeBtemperatur, T4 die Anlafitemperatur und Ty,
die Nachbestrahlungstemperatur.

4.1 Gold implantiert in Aluminium

Die Loslichkeitsgrenze von Au in Al betrigt im thermodynamischen Gleichgewicht
etwa 0.2 at% bei 642 °C [70]. Die substitutionelle Komponente von Au ist bei Raum-
temperatur abhangig von der implantierten Au-Konzentration. Ein f,-Wert von 0.68
+0.03 ergibt sich, konzentrationsunabhéangig, im Bereich 0.03 at% bis 0.1 at%. Fiir
hohere Au-Konzentrationen nimmt f, ab und ist bei einer Peakkonzentration von 1
at% schliefllich Null [71]. Den Einflufi der Implantationstemperatur auf die substi-
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tutionelle Komponente zeigt Abb. 4.1. Fiir alle drei Implantationstemperaturen a),
b) und c) in Abb. 4.1 sind die jeweiligen kritischen Winkel von Au und Al prak-
tisch gleich, was auf die Existenz einer ungestorten substitutionellen Komponente
hinweist. Die aus der Implantation bei 5K und 77K resultierende Differenz in f,
kann der Defektkomplexbildung von Gold mit Eigenzwischengitteratomen zugeord-
net werden, welche bei 77K beweglich sind. Diese Wechselwirkung sollte ebenfalls
beim Tempern iiber die Stufe I auftreten und nachgewiesen werden konnen. So wurde
beim Aufwarmen des bei 5K implantierten Systems auf 77K eine Abnahme in f, von
0.93 auf 0.81 beobachtet. Um Informationen iiber die Position der verlagerten Gold-
atome zu erhalten, wurde bei 77K eine winkelabhangige Ausbeutekurve auch in der
Al-<100>-Richtung aufgenommen. In Abb. 4.2 ist der Unterschied dieser Kurve
zur Ausbeutekurve in Al-<110> zu sehen. Die Kurven fir Al und Au liegen in der
<100>-Richtung eng beieinander, was auf einen f,-Wert von 0.94 hinweisen wiirde.
Der flache Boden der Au-Kurve in Al-<110>-Richtung mit einem resultierenden
fo-Wert von 0.78 zeigt jedoch, daB ein Teil der Au-Atome in der Nihe der <110>-
Kanalmitte, d.h. in der Néhe des oktaedrischen Zwischengitterplatzes, lokalisiert ist.
Dies konnte ein Hinweis auf die Bildung gemischter Hanteln sein. Der scheinbar hohe
fo-Wert von Au, das in Al-<100>-Richtung implantiert wurde, resultiert aus der
Tatsache, dafl beim Blick parallel zur <100>-Richtung der oktaedrische Zwischen-
gitterplatz durch die entsprechenden kubisch-flichenzentrierten Al-Atome vallig ab-
geschattet ist. Die Ausbeutekurven fir Gold in Aluminium in Abb. 4.2 wurden mit
Monte-Carlo Simulationsrechnungen verglichen!. Die beste Ubereinstimmung mit
den MeBkurven ergab sich unter der Annahme, da 12% der Goldatome auf okta-
edrischen Platzen und 88% auf substitutionellen Gitterplatzen sitzen. Danach ist der
tatsachliche f,-Wert gleich 0.88. Eine Nachbestrahlung der nicht getemperten Probe
(Au implantiert in Al-<100>-Richtung) bei 77K mit 2 -10'® He*/cm? (300 keV)
beeinfluite die oktaedrische Komponente nicht, da eine Anderung in f, nicht beob-
achtet wurde. Beim Aufwirmen dieser Proben auf Raumtemperatur zeigte sich eine
Abnahme in f, von 0.93 auf 0.78 + 0.03 fiir die <100>-Richtung und von 0.78 auf
0.66 fir die <110>-Richtung. Dies weist auf eine Wechselwirkung von Au-Atomen
mit Leerstellen oder auch auf Prezipitatsbildung von Au-Atomen hin. Abb. 4.3 zeigt
die Riickstreuspektren der mit 0.12 at% Au bei 77K implantierten und anschlieBend
auf 293K aufgewarmten Probe.

In einem weiteren Experiment [72] wurde eine bei 77K mit Au implantierte
Probe nach Tempern auf 293K und 393K anschliefend bei 77K nachbestrahlt. Eine
Anderung in f, im Vergleich zu dem bei Raumtemperatur erhaltenen Wert vor der
Nachbestrahlung konnte im Rahmen der Mefigenauigkeit nicht festgestellt werden.

1Fir die Durchfihrung dieser und weiterer Monte-Carlo Simulationsrechnungen danke ich Herrn
Dr. O. Meyer herglich.
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Abbildung 4.1: Winkelabhangige Ausbeutekurven von Al-Einkristallen, die bei 293K
(a), bei 77K (b) und bei 5K (c) mit Au implantiert wurden.

26



KAPITEL 4. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

0.15 af. % Au 0.12at. % Au
Tp=Ty= 77K Tp= Ty = 7K o5
1.0F

]

]

(]

>

o

~NO0S5F

& \3

= oAl <100 > e Au DAl<'|10> s Au

+1 -1 0

TILT ANGLE (deg)

-1

Abbildung 4.2: Winkelabhingige Ausbeutekurven von Al-<100>- (linke Seite) und
Al-<110>-Einkristallen (rechte Seite) nach Implantation mit Au bei 77K.
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Abbildung 4.3: Riickstreuspektren einer AlAu-Probe nach Implantation bei 77K (%)
und nach Aufwirmen auf 293K (e).
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Auf Grund dieses Ergebnisses konnte man auf eine nur sehr geringe oder fehlende
Wechselwirkung von Au-Atomen mit Zwischengitteratomen schlieen. Dies steht je-
doch im Gegensatz zu den in Abb. 4.1b und 4.1c dargestellten Ergebnissen. Es wird
vermutet, da es zu einer Wechselwirkung der durch die in der Nachbestrahlung er-
zeugten Au-Zwischengitteratomkomplexe mit nach vorhergehendem Tempern noch
vorhandenen Au-Leerstellenkomplexen kommt. D.h., es kdnnte eine Umordnung der
Au-Punktdefektkomplexe stattfinden. Fiir die substitutionelle Komponente wurde
vor der Nachbestrahlung bei Tempern von 293K auf 393K eine Abnahme von f, =
0.66 auf 0.52 beobachtet. Wie bereits oben erwahnt, kann auch hier der Einflufl der
Wechselwirkung von Leerstellen mit Au-Atomen auf die Abnahme in f, nicht ausge-
schlossen werden. Im Zusammenhang mit der Konzentrationsabhiangigkeit von f, bei
Implantationen bei 293K [71] kann jedoch auch eine Prezipitatsbildung in Betracht
kommen. Diese Frage ist zur Zeit noch Gegenstand weiterer Untersuchungen [72].

4.2 Palladium implantiert in Aluminium

Bei Implantation von 0.2 at% Pd bei 293K ergibt sich eine substitutionelle Kom-
ponente von f, = 0.71. In den Riickstreuspektren in Abb. 4.4 ist dies am grofien
Unterschied des Pd-Signals fiir Random und Aligned zu sehen. Nach Implantation
von Pd bei 5K und 77K werden f,-Werte von 0.8710.03 beziehungsweise 0.711+0.02
beobachtet. Die entsprechenden winkelabhingigen Ausbeutekurven sind in Abb. 4.5
dargestellt. Die aus den Direktimplantationen erhaltenen substitutionellen Kompo-
nenten entsprechen im wesentlichen den Ergebnissen fir das AlAu-System [71]. Die
Ergebnisse der Anlaflexperimente zeigen jedoch ein teilweise anderes Verhalten in f,.
So kann wiederum die Abnahme des substitutionellen Anteils von 0.87 auf 0.77 beim
Aufwarmen von 5K auf 77K dem Einflul beweglicher Zwischengitteratome zugeord-
net werden. Beim Aufwéarmen von 77K auf Raumtemperatur ergibt sich jedoch keine
Anderung in f,. Der Einflul beweglicher Leerstellen auf f, ist hier also von unterge-
ordneter Bedeutung. Eine bei 77K durchgefiihrte Nachbestrahlung der von 5K auf
77K angelassenen Probe mit 1 -10'® Het/cm? und der bei 77K implantierten Probe
mit 2 -10'® He* /cm? (300 keV) hatte ebenfalls keinen Einflu auf die substitutionelle
Komponente, die auch beim Tempern auf Raumtemperatur unverandert blieb. Auf-
grund dieser Ergebnisse liegt es nahe, dal im System AIPd die Einfangradien und
Bindungsenergien von Pd mit Zwischengitteratomen und Leerstellen relativ gering

sind.
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Abbildung 4.4: Riickstreuspektren einer AIPd-Probe nach Implantation bei 293K.
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Abbildung 4.5: Winkelabhangige Ausbeutekurven von Al-Einkristallen, die bei 5K
(a), bei 77K (b) und bei 293K (c) mit Pd implantiert wurden.

30



KAPITEL 4. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

Implantiertes | Peakkonz. | Ty = Ty f,
Element [at%] K] (£0.03)
Co 0.06 293 0.21
Al-<110> 0.12 293 0.26
0.21 293 0.33
0.27 293 0.36

Tabelle 4.1: Abhangigkeit der substitutionellen Komponente f, von der
Co-Konzentration nach Implantation bei Raumtemperatur.

4.3 Cobalt implantiert in Aluminium

Die Loslichkeit von Co in Al wird nach [70] mit weniger als 0.01 at% bei 657 °C
angegeben. Fir Implantationen bei Raumtemperatur wird eine Zunahme der sub-
stitutionellen Komponente in Abhangigkeit von der Konzentration des implantier-
ten Co beobachtet (siehe Tabelle 4.1). So ergibt sich beispielsweise fiir eine Peak-
konzentration von 0.21 at% Co ein f,-Wert von 0.33+0.03. Fiir eine etwas hohere
Peakkonzentration von 0.27 at% Co ist die winkelabhingige Ausbeutekurve in Abb.
4.6b zu sehen. Der geringe Unterschied in den kritischen Winkeln deutet auf eine
leicht gestorte substitutionelle Komponente hin. Die Untersuchung der konzentrati-
onsabhingigen substitutionellen Komponente bei Implantation von Co bei Raum-
temperatur wurde in weiteren Experimenten [74] auf hohere Co-Konzentrationen
ausgedehnt. Die bisherigen Ergebnisse zeigen, daB fir eine Co-Konzentration von
~ 0.3 at% ein maximaler f,-Wert von &4 0.39+0.03 erreicht wird. Fiir hohere Co-
Konzentrationen wird eine Abnahme in f, beobachtet. Diese Resultate legen eine
Prezipitatsbildung fiir hohere Co-Konzentrationen nahe.

Nach einer Implantation von 0.16 at% Co bei 77K wird ein f,-Wert von 0.6910.04
beobachtet. Aus der Ubereinstimmung der kritischen Winkel fiir Al und Co in Abb.
4.6a kann auf eine ungestorte substitutionelle Komponente geschlossen werden. In
einem weiteren Experiment wurde ebenfalls eine Probe mit 0.16 at% Co bei 77K
implantiert. Aus experimentellen Griinden konnten jedoch keine Messungen bei 77K
vorgenommen werden. Nach Aufwarmen auf 293K wurde ein f,-Wert von ~ 0.69
beobachtet. Diese Probe wurde anschlieflend bis auf 393K getempert und bei 293K
erneut analysiert. Die substitutionelle Komponente nahm nur geringfiigig auf f, =
0.6440.03 ab. Die entsprechenden winkelabhangigen Ausbeutekurven sind in Abb.
4.7 dargestellt. Aus der Identitdt der kritischen Winkel fiir Al und Co kann auf eine
ungestorte substitutionelle Komponente geschlossen werden.

Nach einer Implantation von 0.7 at% Co bei 5K ergibt sich ein f,-Wert von
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Abbildung 4.6: Winkelabhéngige Ausbeutekurven eines mit Co implantierten
Al-Einkristalls bei 77K (Abb. 4.6a) und bei 293K (Abb. 4.6b).

0.5640.02. Abb. 4.8 zeigt die dazugehorigen Riickstreuspektiren. Beim Aufwarmen
auf 77K und 293K wird eine Anderung des Dechanneling im Al-Signal beobach-
tet (s. Abb. 4.8 und Abb. 4.9). Im Bereich des Co-Signals zeigt sich jedoch zuerst
eine leichte Abnahme (von 5K auf 77K) und nach Anlassen auf 293K eine deutli-
che Zunahme. Fiir die substitutionelle Komponente ergibt sich hieraus ein f,-Wert
von 0.63+4:0.03 bei 77K beziehungsweise 0.33+0.03 bei 293K. Die Resultate legen es
nahe, diese Anderungen auf eine Wechselwirkung des Co sowohl mit Zwischengitter-
atomen als auch mit Leerstellen zuriickzufiihren. Im Hinblick auf die Konzentrations-
abhangigkeit von f, bei Raumtemperatur (s. oben) mu8 jedoch in Betracht gezogen
werden, dafl die Abnahme in f, von 77K auf 293K auch durch Prezipitatsbildung
verursacht sein konnte. Abb. 4.10 zeigt die entsprechenden winkelabhangigen Aus-
beutekurven nach Aufwdrmen auf 77K und Raumtemperatur. Die Ergebnisse fir
f, entsprechen im wesentlichen den bei 77K und 293K direkt implantierten Pro-
ben. Der hohe f,-Wert einer mit 0.16 at% Co bei 77K implantierten Probe nach
Aufwarmen auf Raumtemperatur steht jedoch im Gegensatz zu den bisherigen Er-
gebnissen. Eine Prezipitatsbildung bei 293K wird nicht beobachtet (s. oben). Eine
mogliche Erklarung wire, dafl die Bindungsenergie der bei tiefen Temperaturen er-
zeugten Co-Punktdefektkomplexe fiir Systeme mit geringer Co-Konzentration hoch
genug ist, um nach Aufwarmen auf 293K eine Prezipitatsbildung zu verhindern.
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Abbildung 4.7: Winkelabhingige Ausbeutekurven eines mit Co implantierten
Al-Einkristalls nach Analyse bei 293K. Die Probe wurde zuvor bei 77K implantiert

und auf 393K getempert.
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Abbildung 4.8: Riickstreuspektren einer AlCo-Probe nach Implantation mit 0.7 at%

Co bei 5K.
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Abbildung 4.9: Riickstreuspektren einer AlCo-Probe, die bei 5K implantiert und
anschliefend auf 77K (A) und auf 293K (+) aufgewdrmt wurde.
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Abbildung 4.10: Winkelabhingige Ausbeutekurven eines bei 5K mit Co implantierten
Al-Einkristalls nach Aufwérmen auf 77K (rechte Seite) und auf 293K (linke Seite).
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Implantiertes Fluenz Ta | Tir. | TMm fs

System (He*/em?) | [K] | [K] | [K] | (+0.03)

<110> 0 - - 293 0.35

AlCo 0 - - 77 0.30

1.10% - 77 (i 0.24

5.105 - 77 7 0.14

2.10%8 - 77 77 0.10

- 293 - 293 0.33

- 423 - 293 0.35

Tabelle 4.2: f,-Werte von Co in Abhéingigkeit der Bestrahlungsdosis mit He-Ionen
bei 77K und anschlieendem Tempern auf 293K. Die Probe wurde zuvor bei Raum-
temperatur implantiert.

In einem weiteren Experiment wurde eine bei 293K mit 0.27 at% Co implantierte
Probe (s. Abb. 4.6b) einer anschlielenden Nachbestrahlung mit He-Ionen (300 keV)
bei 77K unterzogen. Mit anwachsender He-Fluenz wurde eine Zunahme des Dechan-
neling im Bereich des Al-Signals beobachtet. Parallel dazu erhdhte sich auch das
Co-Signal. Daraus ergab sich eine Abnahme der substitutionellen Komponente von
fs = 0.3040.03 (bei 77K vor Nachbestrahlung) auf f, = 0.101+0.03 nach Bestrah-
lung mit 2. 10'® He*/cm? (s. Tabelle 4.2). Die entsprechenden Riickstreuspektren
sind in Abb. 4.11 dargestellt. Die Verringerung der substitutionellen Komponente in
Abhéangigkeit der zunehmenden Bestrahlungsdosis bei 77K kann auch hier auf eine
Wechselwirkung von Co-Atomen mit den in der Nachbestrahlung erzeugten Zwi-
schengitteratomen und Zwischengitteratomkomplexen zuriickgefihrt werden. Eine
mogliche Defektkonfiguration wire die Bildung gemischter Hanteln. Um weitere In-
formationen iiber die Struktur solcher Defektkomplexe zu erhalten, wurden im An-
schluBl an die Nachbestrahlung winkelabhiangige Ausbeutekurven bei 77K aufgenom-
men. Sie sind in Abb. 4.12 dargestellt. Fir die Co-Ausbeutekurve deutet sich in
der Kanalmitte ein kleiner Peak an. Dies konnte darauf hinweisen, daB ein geringer
Anteil des Co in der Nahe des oktaedrischen Zwischengitterplatzes lokalisiert ist.
Fiir stark verdinnte AlCo-Systeme, welche mit Hilfe der M68bauer-Spektroskopie
unter Verwendung des radioaktiven *”Co untersucht wurden, existieren in der Lite-
ratur zahlreiche Arbeiten. So wurde nach Bestrahlung mit Neutronen [75,76] und
Elektronen [77] bei 4.6K die Bildung von gemischten Hanteln beobachtet. Insbe-
sondere deuten die Ergebnisse in [77] darauf hin, daB die Hantelbildung durch
Co-Atome mit wechselnden flichenzentrierten Al-Atomen erfolgt, wobei solche Co-
Atome die Eckpunkte eines zentrischen Oktaeders innerhalb der Al-Elementarzelle
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Abbildung 4.11: Riickstreuspektren einer AlCo-Probe bei 77K. Die Aligned-Spektren
sind vor Bestrahlung (+) und nach Bestrahlung mit 2-10'® He* /cm? () eingetragen.
Die Probe wurde zuvor bei 293K implantiert.
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Abbildung 4.12: Winkelabhangige Ausbeutekurven von Al und Co nach Bestrahlung
mit 2 - 10'® He*/cm? bei 77K. Die Probe wurde zuvor bei 293K implantiert.

bilden. Nach Aufwarmen der bestrahlten Probe auf 293K (s. Abb. 4.13) erkennt
man nur eine geringe Zunahme des Dechanneling in dem Bereich des Al-Gitters,
welcher dem Tiefenbereich des implantierten Co entspricht (etwa Kanal 270 bis
290). Gleichzeitig ist eine Abnahme im Co-Signal zu sehen, was einer ErhShung
der substitutionellen Komponente auf f, = 0.33 entspricht. Dies ist ein Hinweis dar-
auf, dafl das praktisch unverianderte Dechanneling im implantierten Bereich des Al-
Gitters nicht auf einer hohen Stabilitit der nach Bestrahlung bei 77K erzeugten Co-
Zwischengitteratomkomplexe beruht. Es wird im Gegenteil durch eine Umordnung
der Co-Defektkomplexe aufgrund der Wechselwirkung von Co-Atomen mit Leerstel-
len bewirkt, welche beim Aufwirmen auf Raumtemperatur beweglich werden. Diese
Ergebnisse zeigen, daBl Co- Atome als Haftstellen sowohl fiir Zwischengitteratome und
Zwischengitteratomkomplexe als auch fir Leerstellen und Leerstellenkomplexe wir-
ken. Fir die nach Aufwarmen auf 293K gebildeten Co-Punktdefektkomplexe wird
eine hohe Stabilitat beobachtet. So ergibt sich auch nach Tempern auf 423K keine
Anderung der substitutionellen Komponente (s. Tabelle 4.2). Ein Vergleich der win-
kelabhingigen Ausbeutekurve fiir Co nach Bestrahlung bei 77K (Abb. 4.12) mit der
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Abbildung 4.13: Riickstreuspektren einer AlCo-Probe nach Bestrahlung mit 2.10¢
He*/cm?® bei 77K (e) und nach Aufwiarmen auf 293K (A). Die Probe wurde vor der
Nachbestrahlung bei 293K implantiert.

40



KAPITEL 4. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

1.5
0.27at% Co
Tilt Plane: close to {110}
T,=b23K  T,=293K
= 1
Lid
=
D
~
=
-l
=
= 91 4 Al<105
X =0.13 £,=0.35
0 b— : : . .
-1 0 {

TILT ANGLE (deg)

Abbildung 4.14: Winkelabhingige Ausbeutekurven von Al und Co nach Tempern
auf 423K und anschlieender Analyse bei 293K. Die Probe wurde zuvor mit 2 - 10¢
He*/cm? bei 77K nachbestrahlt.

nach Tempern auf 423K (Abb. 4.14) zeigt, daBl die bei Raumtemperatur bestehen-
den Co-Defektkomplexe von anderer Struktur als nach Bestrahlung bei 77K sind.
Bei Raumtemperatur wird ein Anteil von Co-Atomen in der Nihe des oktaedrischen
Zwischengitterplatzes nicht mehr beobachtet. Der kleinere kritische Winkel von Co
in Abb. 4.14 weist jedoch wie bereits in Abb. 4.6b und Abb. 4.10 auf eine gestort
substitutionelle Position des Co hin.

Eine Mofibauer-Studie zur detaillierteren Untersuchung der Wechselwirkung von
Co mit Defekten wurde von Verbiest und Pattyn [78] durchgefiihrt. Nach Im-
plantation von 2 - 10 57Co*/cm? (80 keV) bei 4.2K erhielten sie eine substi-
tutionelle Komponente von 55%, die Anteile an Co-Zwischengitteratom- und Co-
Leerstellendefektkomplexen betrugen 35% beziehungsweise 10%. Dieser f,-Wert ist
in guter Ubereinstimmung mit dem in einem oben erwihnten Experiment. An die-
ser Stelle sei bemerkt, dal eine Fluenz von 2 - 10'* Co*/cm? sehr gering ist im
Vergleich zu den in diesem Kapitel vorgestellten eigenen Proben. Nach Aufwarmen
auf 293K und auf 330K wurde eine Zunahme der substitutionellen Komponente
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auf 60% und 92% beobachtet. Im Temperaturbereich zwischen 170K und 200K
stieg die Konzentration der Co-Leerstellenkomplexe auf 30%, wahrend sich der An-
teil der Co-Zwischengitteratomkomplexe auf 10% verringerte und beim Tempern
iber Raumtemperatur etwa auf Null ging. Diese Probe wurde anschlielend mit
85 keV Al-Ionen bei 4.2K nachbestrahlt. Mit anwachsender Al-Fluenz kam es zur
Verringerung der substitutionellen Komponente auf einen minimalen Wert von f, =
0.50 bei einer Fluenz von 8 - 10!® Al*/cm?. Parallel dazu stieg der Anteil der Co-
Zwischengitteratomkomplexe auf einen maximalen Wert von = 40%, wahrend sich
der Anteil der Co-Leerstellenkomplexe mit ~ 10% ab einer Fluenz von =~ 6 - 1013
Al* /cm?® nur noch sehr langsam énderte. Erhohung der Bestrahlungsdosis bis zum
maximalen Wert von 1.3-10'® Al*/cm? fihrte zu einer Zunahme des substitutionellen
Anteils auf 60%. Verbiest und Pattyn [78] entwickelten ein Modell, welches diese ex-
perimentellen Ergebnisse erklaren konnte. So werden bei sehr geringen Bestrahlungs-
dosen vorwiegend einzelne Zwischengitteratome und Leerstellen erzeugt. Mit einem
groBeren Einfangradius des Co fiir Zwischengitteratome kommt es zur Bildung von
einfachen Co-Zwischengitteratomkomplexen und zur Abnahme von f,. Mit anwach-
sender Fluenz findet ein Kaskadeniiberlapp statt. Es werden Punktdefektkomplexe
gebildet, wobei der Anteil von ausgedehnten Zwischengitteratomkomplexen domi-
niert und auf Kosten von Co-Zwischengitteratomkomplexen weiterwachst. Gleich-
zeitig bieten sich die in der Kaskade erzeugten Co-Leerstellenkomplexe als Haftstel-
len fiir Zwischengitteratome an, so daBl dieser Defekttyp nur langsam anwachst. Als
Resultat nimmt der substitutionelle Anteil fiir hohere Fluenzen zu.

4.4 Kupfer implantiert in Aluminium

Fir Cu wird nach [70] die Léslichkeitsgrenze im thermodynamischen Gleichgewicht
zwischen 0.04 at% und 0.08 at% bei 250 °C angegeben. In [79] wurde eine feste
Loslichkeit von 1.57 at% Cu fiir ein bei Raumtemperatur implantiertes System ge-
messen. In dieser Arbeit werden AlCu-Systeme mit Peakkonzentrationen zwischen
0.14 at% und 1.22 at% Cu bei verschiedenen Implantationstemperaturen fir die
Kristallrichtungen Al-<100> und Al-<110> vorgestellt [80].

Kupfer in Al-<100>

Die Darstellung der Ergebnisse erfolgt in einer Aufteilung des Experiments nach
3 Abschnitten. Im ersten Teil wurde eine Probe mit 0.26 at% Cu bei 77K im-
plantiert, der substitutionelle Anteil betrug f, = 0.94+0.03. Die dazugehorigen
Riickstreuspektren zeigt Abb. 4.15. Nach Aufwarmen auf Raumtemperatur ist eine
Zunahme im Cu-Signal und ein Anwachsen des Dechanneling im Bereich des Al-
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Abbildung 4.15: Riickstreuspektren einer AlCu-Probe nach Implantation bei 77K
(A) und nach Aufwarmen auf 293K (+).

Signals zu sehen. Daraus ergibt sich eine Verringerung der substitutionellen Kom-
ponente auf f, = 0.80. Wie weiter unten erldutert wird, kann die Anderung der
Riickstreusignale fir Al und Cu bei 293K der Wechselwirkung des Cu mit Leerstel-
len zugeordnet werden, welche bei T > 170K beweglich werden.

Im zweiten Abschnitt des Experiments wurde die Probe auf 460K getempert
und anschliefend bei 77K mit 300 keV He-Ionen nachbestrahlt. Der Ausheilprozef
fiihrte zu einer starken Abnahme des Dechanneling und des Cu-Riickstreusignals.
Die substitutionelle Komponente wuchs dabei von f, = 0.80 auf f, = 0.90. Eine
erste Nachbestrahlung mit 1-10'® He*/cm? (s. Abb. 4.16) bewirkte keine Anderung
des f,-Wertes. Nach Erh6hung der Bestrahlungsdosis auf 3 - 10'® He*/cm? wird eine
Zunahme des Dechanneling im Al-Signal und eine Abnahme des f,-Wertes von 0.90
auf 0.76 beobachtet (Abb. 4.16). Diese Anderung kann auf die Wechselwirkung des
Cu mit Zwischengitteratomen zurickgefilhrt werden, welche wahrend der Nachbe-
strahlung erzeugt werden (s. unten).

Abb. 4.17 zeigt das Resultat des dritten Abschnitts des Experiments nach
Aufwirmen der He-bestrahlten Probe auf Raumtemperatur. Vergleicht man die bei-
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Abbildung 4.16: Rickstreuspektren einer AlCu-Probe, die bei 77K implantiert, bei

463K getempert und anschlieBend bei 77K mit He-Ionen nachbestrahlt wurde. Die

Aligned-Spektren sind nach Bestrahlung mit 1 -10'®(A) und 3 - 10'® He*/cm? (*)
dargestellt.
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Abbildung 4.17: Riickstreuspektren einer AlCu-Probe, die bei 77K implantiert, bei
463K getempert und anschlielend bei 77K mit 3 - 10'® He* /cm? (*) nachbestrahlt
wurde. Das Aligned-Spektrum (+) nach erneutem Aufwarmen auf 293K ist ebenfalls

eingetragen.

den in Al-<100>-Richtung orientierten Spektren, so ist nach Tempern auf 293K
eine Reduzierung des Dechanneling fiir das Al-Signal zu sehen. Aus der Verringe-
rung des Cu-Signals ergibt sich eine Erhéhung der substitutionellen Komponente
von f, = 0.76 auf 0.90. Dieser Prozef} steht genau im Gegensatz zur ersten Phase des
Experimentes. Er kann dadurch erkliart werden, daf8 die beim Aufwarmen beweg-
lich werdenden Leerstellen die wihrend der Nachbestrahlung bei 77K produzierten
Zwischengitteratome und Cu-Zwischengitteratomkomplexe auflosen.

Parallel zu allen Abschnitten des Experimentes wurden winkelabhingige Aus-
beutekurven aufgenommen, um weitere Informationen iber die Struktur der Cu-
Punktdefektkomplexe zu erhalten. Abb. 4.18a zeigt die Ausbeutekurven nach Im-
plantation bei 77K mit einem resultierenden f,-Wert von 0.95. Der kleinere kritische
Winkel fiir Cu weist auf eine gestort substitutionelle Posititon des Cu hin. Eine solche
Position wurde ebenfalls nach einer Raumtemperaturimplantation mit einem f,-Wert
von 0.73 in [81] beobachtet. Die Ausbeutekurven nach Tempern auf Raumtempera-
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Abbildung 4.18: Winkelabhangige Ausbeutekurven eines bei 77K mit Cu implantier-
ten Al-Einkristalls (Abb. 4.18a) und nach Aufwarmen auf 293K (Abb. 4.18b).

tur zeigt Abb. 4.18b. Wiederum besteht eine Differenz in den kritischen Winkeln von
Al und Cu, sie ist jedoch deutlich geringer. Die substitutionelle Komponente ist mit
f» = 0.74 praktisch identisch mit dem in [81] angegebenen Wert.

In Abb. 4.19a sind die winkelabhingigen Ausbeutekurven nach Bestrahlung mit
3 -10'® Het/cm? dargestellt. Die kritischen Winkel fiir Al und Cu sind fast gleich
groB, f, betragt 0.75. Nach Aufwarmen auf 293K (Abb. 4.19b) wachst f, auf 0.91,
der kritische Winkel fiir Cu ist jedoch erneut kleiner als der von Al

Kupfer in Al-<110>

Die Ergebnisse der Channeling-Experimente in Al-<110>-Richtung stimmen in
wesentlichen Punkten mit den oben angefiihrten Resultaten in Al-<100> iiberein.
In Abb. 4.20 sind die Riickstreuspektren nach Implantation von 0.17 at% Cu bei
77K und nach Aufwarmen auf 293K zu sehen. Analog zu den Ergebnissen fiir die
Al-<100>-Richtung zeigt sich auch hier ein starkes Anwachsen des Dechanneling
und des Cu-Signals. Fiir die substitutionelle Komponente ergaben sich Werte von
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Abbildung 4.19: Winkelabhéngige Ausbeutekurven eines bei 77K mit Cu implantier-
ten Al-Einkristalls, der nach Tempern auf 463K bei 77K mit 3 - 10'®* He* /cm? nach-
bestrahlt (Abb. 4.19a) und anschlieBend auf 293K getempert wurde (Abb. 4.19b).

fo = 0.80 bei 77K und 0.64 nach Aufwarmen auf Raumtemperatur. Beide Werte
sind kleiner als die entsprechenden fir die Al-<100>-Richtung erhaltenen Werte.
Dies ist ein Hinwies darauf, da8 ein kleiner Teil des Cu (weniger als 20%) in Rich-
tung der <100>-Kristallachse verlagert ist. Die Ergebnisse deuten ebenfalls darauf
hin, dafl sowohl wahrend der Implantation in der Kollisionskaskade als auch beim
Ausheilproze dhnliche Cu-Punktdefektkomplexe gebildet werden.

Abb. 4.21a zeigt die winkelabhingigen Ausbeutekurven nach Implantation von
0.21 at% Cu bei 77K und nach Aufwarmen auf 293K (Abb. 4.21b). Die substitutio-
nelle Komponente verringerte sich von f, = 0.80 bei 77K auf 0.67 fir die getemperte
Probe. Fiir die kritischen Winkel von Al und Cu ergeben sich in dieser Kristallrich-
tung fiir beide MeBtemperaturen praktisch gleiche Werte, was darauf hinweist, daB
es sich hier um eine ungestérte substitutionelle Komponente handelt. Die getemperte
Probe wurde anschlieflend bei 77K mit 2-10'® Het /cm? nachbestrahlt und fiir f, eine
Abnahme von 0.67 auf 0.58 beobachtet. Nach erneutem Tempern auf 293K und 413K
erhohte sich f, auf 0.76 beziehungsweise 0.79. In einer zweiten Nachbestrahlung bei
77K mit 1 -10'® Het/cm? sank f, von 0.79 auf 0.55 und erreichte im nachfolgenden
Temperprozef auf 293K einen Wert von f, = 0.78. Aus diesen Experimenten 1aft sich
schluBifolgern, daB ein Tempern auf Raumtemperatur geniigt, um bestrahlungsindu-
zierte Cu-Punktdefektkomplexe aufzulosen. Eine Erh6hung der Ausheiltemperatur
iiber die Stufe III bewirkt keine Verbesserung der substitutionellen Komponente, wie
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Abbildung 4.20: Rickstreuspektren einer AlCu-Probe nach Implantation bei 77K
(A) und nach Aufwarmen auf 293K (+).
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Abbildung 4.21: Winkelabhiangige Ausbeutekurven eines bei 77K mit Cu implantier-
ten Al-Einkristalls (Abb. 4.21a) und nach Aufwarmen auf 293K (Abb. 4.21b).

sie in den Tieftemperaturimplantationen erzielt wird. Die Ergebnisse fiir den letz-
ten Abschnitt dieses Experimentes zeigen die winkelabhingigen Ausbeutekurven in
Abb. 4.22. Zum Vergleich sind die Ausbeutekurven fiir Al und Cu nach Bestrahlung
mit He-Ionen bei 77K im linken Teil (f, = 0.56) und nach Aufwarmen auf 293K im
rechten Teil (f, = 0.78) der Abb. 4.22 dargestellt. Fiir die kritischen Winkel von Al
und Cu ergeben sich im Rahmen der Mefigenauigkeit in beiden Fillen gleiche Werte.

Die Untersuchung des Strahlenschadens bei Beschufi mit schweren Ionen in
Abhangigkeit von der Bestrahlungsdosis und der Ausheiltemperatur wird in der Li-
teratur in zahlreichen Arbeiten dokumentiert (s. [78] und Zitate darin). Verbiest und
Pattyn entwickelten ein mathematisches Modell, welches die Berechnung der Konzen-
tration von sowohl Zwischengitteratomen und Zwischengitteratomdefektkomplexen
als auch Leerstellen und Leerstellendefektkomplexen als Funktion der Bestrahlungs-
dosis bei 4.2K und der Ausheiltemperatur ermoglicht [78]. Als Testfall fir dieses
Modell diente das System AlCo. Zusatzlich wurden die berechneten Anteile von
Co-Atomen, die Zwischengitteratome oder Leerstellen einfangen, mit den mittels
MofBbauer-Spektroskopie erhaltenen Ergebnissen verglichen. Vergleicht man die Er-
gebnisse aus [78] mit den in Abschnitt 4.3 vorgestellten Resultaten, so ist insbe-
sondere bei den Tieftemperaturexperimenten eine gute Ubereinstimmung zu ver-
zeichnen. Da weiterhin die Werte fiir die Losungswarme und der Volumenfehlanpas-
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Abbildung 4.22: Winkelabhingige Ausbeutekurven eines bei 77K mit Cu implantier-
ten Al-Einkristalls, der nach Tempern auf 413K bei 77K mit 1-10'® He*/cm? nach-
bestrahlt (linke Seite) und anschlieend auf 293K getempert wurde (rechte Seite).
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Implantiertes | Peakkonz. | Ty | Ta | Tum f,

Element [at%] K] [K]| [K]| (£0.03)

Cu 0.26 77 - 77 0.94

Al-<100> 0.26 771293 | 293 0.80

Cu 0.14 77 - Tt 0.84

Al-<110> 0.17 77 - 77 0.80

0.17 77 | 293 | 293 0.64

0.21 7 -7 0.82

0.21 77 | 293 | 293 0.69

1.22 5 - 5 0.78

1.22 51 77 77 0.83

1.22 51293 293 0.72

Tabelle 4.3: f,-Werte von Cu nach Implantation und Tempern.

sungsenergie von Cu und Co in Al nicht allzu sehr voneinander abweichen (AH,,; =
-32KJ /mol (Cu) bzw. -68KJ /mol (Co) und AH,;,. = 11KJ/mol (Cu) bzw. 17KJ /mol
(Co)), ist es vertretbar, die Ergebnisse des AlCu-Systems auf der Basis des oben
erwahnten Modells zu interpretieren.

Die aus den implantierten und getemperten Systemen erhaltenen f,-Werte sind
in Tabelle 4.3 zusammengefait. Fiir die bei 5K und 77K in der <110>-Richtung
durchgefiihrten Experimente zeigt sich, dal f, im Konzentrationsbereich zwischen
0.14 at% und 1.22 at% mit einem Wert von f, = 0.81+0.03 praktisch unabhangig
von der Peakkonzentration ist. Aus dem héheren f,-Wert von 0.94 in der <100>-
Richtung 1aBt sich eine Verlagerung von knapp 20% der Cu-Atome entlang der
<100>-Richtung ableiten, da in <100>-Kettenrichtung verlagerte nicht substitu-
tionelle Cu-Atome einen dhnlich hohen Teilchenflul wie regulare Al-Atome erfahren
und sich so ein scheinbar hoher f,-Wert ergibt. Der Anteil der verlagerten Cu-Atome
kann im Prinzip Cu-Zwischengitteratomkomplexen zugeordnet werden, welche sich
bei der Implantation in der Kollisionskaskade bilden. Im System AlCo wurde die-
ser Anteil bei den Tieftemperaturimplantationen zu 35% bestimmt, der Anteil von
Co-Leerstellenkomplexen betrug 10%.

Nach Anlassen des bei 5K implantierten Systems (s. Tabelle 4.3) auf 77K wurde
im Rahmen der MeBgenauigkeit keine Anderung in f, beobachtet, was auf einen
unveranderten Anteil verlagerter Cu-Atome hinweist. Dies kann auf der Basis des
Modells von Verbiest und Pattyn dahingehend verstanden werden, daB fiir hohe
Implantationsdosen (> 10'® Cut/cm?) einzelne Zwischengitteratome und einfachste
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Implantiertes Fluenz Ta | Tir. | Tm fs

System (He*/em?) | [K] | [K] | [K] | (£0.03)

<100> 0 460 - 293 0.89

AlCu 1-10 - 77 7 0.87

3.10® - 77 77 0.76

- 293 - 293 0.90

<110> 0 293 - 293 0.69

AlCu 2-10 - 7 7 0.58

0 413 - 293 0.79

2-10' - 77 77 0.58

3.10% - 77 77 0.56

- 293 - 293 0.78

Tabelle 4.4: f,-Werte von Cu in Abhéingigkeit der Bestrahlungsdosis mit He-Ionen
bei 77K und Tempern vor bzw. nach der Bestrahlung.

Zwischengitteratomkomplexe (z.B. aus 2 Atomen bestehend) nicht mehr vorhanden
sind. Da diese oberhalb der Stufe Ir & 45K beweglich sind, wiirde beim Anlassen
auf 77K eine Anderung in f, erwartet werden. Bei hohen Bestrahlungsdosen bilden
sich dagegen ausgedehnte Versetzungsringe, die jedoch in diesem Temperaturbereich
nicht beweglich sind.

Nach Aufwarmen der Proben auf 293K wurde fiir beide Kristallrichtungen eine
Abnahme in f, um = 14% beobachtet. Dies kann auf das Einfangen beweglicher
Leerstellen durch Cu-Atome zuriickgefiithrt werden. Im AlCo-System wuchs der An-
teil von Co-Leerstellenkomplexen im Temperaturbereich zwischen 170K und 200K
von 10% auf 30%. In Ubereinstimmung mit dem obigen Modell kommt es in die-
sem Temperaturbereich zur Bildung von Leerstellenkomplexen durch Einzel- und
Di-Leerstellen. Dies hat ein starkes Anwachsen des Dechanneling im Al-Gitter zur
Folge (s. Abb. 4.15 und 4.20). Nach Tempern tber die Stufe III (410K bis 460K)
kommt es zur Auflosung groBerer Defektkomplexe [82]. Dies zeigt sich deutlich in
der starken Abnahme des Dechanneling in Abb. 4.16 und kann anndhernd mit dem
Riickstreuspektirum eines nicht implantierten Al-Kristalls verglichen werden. Gleich-
zeitig wird ein Anwachsen der substitutionellen Komponente auf die nach den Tief-
temperaturimplantationen erhaltenen Werte beobachtet. Dies weist ferner auf eine
hohe Stabilitidt der in der Kollisionskaskade gebildeten Cu-Punktdefektkomplexe hin.

Im zweiten Abschnitt der Experimente wurden die getemperten AlCu-
Proben bei 77K mit He-Ionen nachbestrahlt (s. Tabelle 4.4). Da bei 77K
Zwischengitteratome beweglich sind, kann die Abnahme in f, der Bildung von
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Cu-Zwischengitteratomkomplexen zugeordnet werden. Fir stark verdiinnte AlCu-
Systeme wurde in [83] nach He-Bestrahlung die Bildung von gemischten Hanteln
beobachtet, was in einer winkelabhangigen Ausbeutekurve fiir Cu ein Maximum in
der Nihe der Kanalmitte bedeutet (vergl. Abb. 3.4). Fiir die hier vorgestellten Ergeb-
nisse zeigen die entsprechenden winkelabhangigen Ausbeutekurven fiir Cu in Abb.
4.19a und 4.22 kein derartiges Verhalten. In entsprechenden Experimenten in AlAg-
Systemen [84] konnte dies ebenfalls nicht beobachtet werden. Eine Erklirung dafiir
ware die Assoziation von Ag- und Cu-Atomen in implantierten Systemen mit mehr
als einem Al-Zwischengitteratom.

Die Annahme, dafl in zuvor getemperten AlCu-Proben Cu-Atome nach Be-
strahlung mit He-Ionen bei 77K mit Zwischengitteratomen assoziiert sind, wird
durch die Ergebnisse der Temperexperimente unterstiitzt (s. Tabelle 4.4). Die
beim Aufwirmen beobachtete Zunahme in f, kann mit der Auflésung von Cu-
Zwischengitteratomkomplexen durch die Wechselwirkung mit beweglichen Leerstel-
len erklart werden. Analoges gilt fiir Zwischengitteratomkomplexe, welche sich eben-
falls nach Bestrahlung mit He-Ionen bilden und fiir das Dechanneling im Al-Signal
(s. Abb. 4.16) verantwortlich gemacht werden konnen. Die entsprechende Abnahme
des Dechanneling zeigt Abb. 4.17.

Die Wechselwirkung von Cu-Atomen mit Zwischengitteratomen kann nur dann
beobachtet werden, wenn die bei tiefer Temperatur implantierte Probe vor Nach-
bestrahlung bei 77K zuerst auf Raumtemperatur getempert wurde. Dies kann da-
mit begriindet werden, dal die im implantierten Bereich vorhandenen Leerstel-
len- und Zwischengitteratomkomplexe als konkurrierende Haftstellen fir die in ei-
ner direkt anschlielenden Nachbestrahlung erzeugten Zwischengitteratome auftreten
wiirden. Die Auflésung dieser Haftstellen wird durch Tempern auf Raumtemperatur
erreicht. Erst anschlieBend kann nach Bestrahlung bei 77K die Bildung von Cu-
Zwischengitteratom- und Zwischengitteratomkomplexen beobachtet werden. Diese
Defektkomplexe 16sen sich in einem weiteren Temperprozef durch Wechselwirkung
mit Leerstellen auf. Die aus den verschiedenen Abschnitten des Experimentes erhal-
tenen Ergebnisse konnen im Rahmen des Modells von Verbiest und Pattyn 78] gut
beschrieben werden.
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4.5 Cer implantiert in Aluminium

Nach [70] ist die maximale Loslichkeit von Ce in Al kleiner als 0.04 at%. Bei Implan-
tation von 0.02 at% Ce bei 293K wird nur eine geringe substitutionelle Komponente
von f, = 0.1 beobachtet. Nach Implantation von 2 Proben mit 0.07 at% Ce bzw.
0.16 at% Ce bei T7K ergab sich ein f,-Wert von 0.4310.03. In Abb. 4.23 sind die
winkelabhangigen Ausbeutekurven fir die <110>- und <100>-Richtung aufgetra-
gen. Die in den Ce-Kurven erkennbare Struktur deutet darauf hin, dafl sich die
nichtsubstitutionelle Komponente auf Zwischengitterplitzen mit hoherer und nied-
riger Symmetrie befindet. Fir die Ce-Kurven bei 77K zeigt sich ein schwacher Peak
in der <110>- und eine kleine Senke in der <100>-Richtung. Dies kann mit einem
geringen Anteil von Ce-Atomen auf dem oktaedrischen Zwischengitterplatz erklart
werden. Mit Monte-Carlo Simulationsrechnungen wurde dieser Anteil zu etwa 10%
bestimmt, wahrend ca. 40% der Atome auf Zwischengitterplatzen niedriger Symme-
trie lokalisiert sind. Fir die tatsichliche substitutionelle Komponente ergibt sich da-
her ein Wert von f, ~ 0.5. Nach Aufwarmen auf 293K ist keine substitutionelle Kom-
ponente mehr vorhanden. Die Struktur der Ausbeutekurven 1af8t sich hier dadurch
beschreiben, dafl ein grofler Teil der Ce-Atome auf Aluminium-Tetraederplatzen oder
in Tetraederflichen lokalisiert ist. Diese Ergebnisse konnen erklart werden, wenn man
annimmt, daf sich wahrend der Implantation bei 77K Ce-Defektkomplexe mit unter-
schiedlicher Anzahl von Leerstellen bilden, wobei es in einem Fall zur Lokalisierung
von Ce-Atomen auf dem oktaedrischen Zwischengitterplatz kommt. Aufwarmen iiber
die Stufe ITI fithrt zum Abbau dieses Defektkomplexes, die Konzentration der ibrigen
Ce-Leerstellenkomplexe wiachst dagegen weiter an.

4.6 Barium implantiert in Aluminium

Nach Implantation von Ba bei 5K, 77K und 293K wird keine substitutionelle Kom-
ponente beobachtet. In allen Fallen weisen die winkelabhingigen Ausbeutekurven je-
doch auf die Existenz verschiedener Defektstrukturen hin. In Abb. 4.24 sind die win-
kelabhangigen Ausbeutekurven nach Implantation von 0.12 at% Ba und 0.23 at% Ba
bei 293K fiir die Al-<110>- beziehungsweise Al-<100>-Richtung dargestellt. Die Ba-
Ausbeutekurve fir die Al-<110>-Richtung zeigt einen Peak um die Kanalmitte, was
auf einen Anteil von Ba-Atomen in der Nihe des oktaedrischen Zwischengitterplatzes
hinweist. In der Ba-Ausbeutekurve fiir die Al-<100>-Richtung ist ein breiter Peak
um die Kanalmitte zu sehen. Zusammen mit der hohen Intensitat fir groflere Kipp-
winkel kann in diesem Fall auf die Lokalisierung von Ba-Atomen innerhalb von Al-
Tetraedern geschlossen werden. Eine solche Defektstruktur liefert Beitrage fiir die Ba-
Ausbeutekurve in Al-<110>-Richtung fiir alle Kippwinkel. Die Ba-Ausbeutekurven
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Abbildung 4.23: Winkelabhingige Ausbeutekurven von Al-<110> (oben) und
Al-<100>-Einkristallen (unten) nach Implantation mit Ce bei 77K.
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Abbildung 4.24: Winkelabhangige Ausbeutekurven von Al-<110> (linke Seite) und
Al-<100>-Einkristallen (rechte Seite) nach Implantation mit Ba bei 293K. Die
Monte-Carlo Simulationskurven sind ebenfalls eingetragen.

wurden mit Monte-Carlo Simulationsrechnungen verglichen. Dabei wurde angenom-
men, dafl 80% der Ba-Atome an einem Tri-Leerstellen-Zwischengitterplatz auf Al-
Tetraederflichen und 20% in Ba-Hexa-Leerstellenkomplexen lokalisiert sind, jedoch
keine substitutionelle Komponente vorhanden ist.
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4.7 Jod implantiert in Aluminium

Allen bisher in dieser Arbeit vorgestellten Al-Fremdatom-Systemen ist der metalli-
sche Charakter des implantierten Fremdatoms gemeinsam. Wie in der zusammen-
fassenden Diskussion in Kapitel 5 gezeigt werden wird, zeichnet sich die Volumen-
Fehlanpassungsenergie als mafigeblicher Parameter zur Charakterisierung der sub-
stitutionellen Komponente implantierter Fremdatome in den einzelnen Al-Metall-
Systemen aus. Das System AlJ dient als Testfall dazu, inwieweit ein Metall-
Nichtmetall-System den fiir Metall-Metall-Systemen aufgestellten Regeln folgt.

Fir das System AlJ ist ein Phasendiagramm bisher nicht bekannt. Eine Aussage
iber eine maximale feste Loslichkeit kann daher nicht getroffen werden. Fir AlJ-
Proben, die bei Raumtemperatur implantiert wurden, zeigen die winkelabhingigen
Ausbeutekurven von Jod nicht nur eine starke Richtungsabhangigkeit von der ver-
wendeten Kristallrichtung sondern auch von der Kippebene durch den Kanal [85].
Dies bedeutet, da8 ein betrachtlicher Anteil von Jod-Atomen bei Raumtemperatur
auf Zwischengitterplitzen lokalisiert ist. Um Informationen iiber die Struktur solcher
Jod-Defektkonfigurationen und ihre Abhéangigkeit von der Implantationstemperatur
zu erhalten, wurden daher Al-Einkristalle in <110>- und <100>-Richtung auch bei
5K und 77K mit Jod implantiert.

Jod in Al-<110>

Nach Implantation von 0.37 at% J bei 5K ergab sich eine substitutionelle Kompo-
nente von f, = 0.251+0.03, die nach Anlassen auf 77K auf etwa 0.0840.02 absank. Ein
ahnlich geringer f,-Wert von 0.1040.03 wurde ebenfalls nach Implantation von 0.11
at% J bzw. 0.18 at% J bei 77K erhalten. Nach Aufwirmen der bei 5K implantierten
Probe auf 293K (s. Abb. 4.25) erkennt man im Bereich des Al-Signals ein Anwachsen
des Dechanneling. Fiir das Jodsignal wird eine signifikante Zunahme in orientierter
Position gegeniiber der Random-Position beobachtet. In kubisch-flichenzentrierten
Kristallen wie Al befindet sich bei Blickrichtung parallel zur <110>-Achse der okta-
edrische Zwischengitterplatz genau im Zentrum des <110>-Kanals. Daher ist diese
FluBiberhéhung in Al-<110>-Richtung bei 293K ist ein deutlicher Hinweis auf die
Lokalisierung eines groflen Anteils von Jodatomen auf oder zumindest in unmit-
telbarer Nahe von oktaedrischen Zwischengitterplatzen. In Abb. 4.26 sind die win-
kelabhéngigen Ausbeutekurven der bei 5K implantierten Probe fiir die Implantati-
onstemperatur und die AnlaBtemperaturen bei 77K und 293K dargestellt. Aus der
Form der Ausbeutekurve fiir Jod bei 5K 1a8t sich keine definierte einfache Jod-
Punktdefektstruktur ableiten. Viel wahrscheinlicher ist es dagegen, daBl wahrend der
Implantation bei 5K in der Kollisionskaskade verschiedene Jod-Punktdefektkomplexe
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Abbildung 4.25: Riickstreuspektren einer AlJ-Probe nach Implantation von 0.37
at% J bei 5K (e) und nach Aufwérmen auf 293K (+).
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Abbildung 4.26: Winkelabhangige Ausbeutekurven eines bei 5K mit 0.37 at% J im-
plantierten Al-<110>-Einkristalls (o). Die Ausbeutekurven fir J nach Aufwarmen
auf 77K (¥) und und 293K (A) sind ebenfalls eingezeichnet.
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gebildet werden. Die Struktur der Jod-Ausbeutekurve bei 5K konnte daher durch die
Uberlagerung mehrerer Jod-Defektkomplexe bewirkt werden. Nach Anlassen auf 77K
zeigt die Ausbeutekurve fir Jod einen breiten, flachen Peak fir kleine Kippwinkel
um die Kanalmitte. Dies konnte ein Hinweis darauf sein, daf} ein Teil der Jodatome
durch Relaxation von Jod-Punktdefektkomplexen in die Nahe des oktaedrischen Zwi-
schengitterplatzes wandert. Da jedoch die Jod-Ausbeutekurve fiir groflere Kippwin-
kel weitere Strukturen zeigt, kann auch in diesem Fall die Ausbeutekurve nur durch
I"Jberlagerung verschiedener Jod-Defektkomplexe erklart werden. Nach Aufwarmen
auf 293K ist die Jod-Ausbeutekurve durch ein groes Maximum in der Kanalmitte
gekennzeichnet. Da weitere Strukturen in der Ausbeutekurve nicht zu sehen sind,
kann die Form der Ausbeutekurve durch einen groflen Anteil von Jodatomen am
oktaedrischen Zwischengitterplatz erklart werden.

Wie bereits oben erwahnt, zeigen die winkelabhdngigen Ausbeutekurven im Falle
des AlJ-Systems auch innerhalb einer Kristallrichtung eine von der Kippebene durch
den Kanal abhingige unterschiedliche Struktur. Fir fcc-Kristalle weist der Kanal
beim Blick in die <110>-Richtung die Form einer Raute auf. Wenn die Kippebenen
beispielsweise parallel zur niedrig indizierten {100}- oder {110}-Kristallebene sind,
bedeutet dies fiir die Fluiverteilung der im Kanal channelnden Teilchen bei gleichen
Kippwinkeln einen hoheren bzw. geringeren Wert. Falls sich Fremdatome (in diesem
Fall Jod) auf dem oktaedrischen Zwischengitterplatz befinden, wird durch Wahl einer
solchen Kippebene eine Abhingigkeit in der Breite der Ausbeutekurve erwartet. Dies
ist in Abb. 4.27 verifiziert. In [85] wird auf solche Effekte ndher eingegangen.

Die winkelabhéngigen Jod-Ausbeutekurven der bei 77K implantierten Proben zei-
gen bei gleicher Wahl der Kippebenen (s. oben) sowohl qualitativ als auch quantitativ
dieselben Strukturen wie die von 5K auf 77K getemperte Probe. Dies gilt insbeson-
dere auch beim Vergleich der Jod-Ausbeutekurven dieser Proben nach Aufwarmen
auf 293K mit den Kurven der von 5K auf 293K getemperten Probe. Weiterhin stim-
men diese Ergebnisse mit denen iiberein, die nach Implantation bei Raumtemperatur
direkt erhalten werden. Auf eine Darstellung dieser Resultate wird daher verzichtet.
Fir die bisher erwahnten Ergebnisse 1afit dies den Schlufl zu, dafl die Struktur der
Jod-Ausbeutekurven bei einer definierten Anlasstemperatur vermutlich unabhingig

von der Implantationstemperatur ist.

Jod in Al-<100>

Die Implantation von 0.44 at% J bei 5K resultierte in einem f,-Wert von
0.344+0.03. Dieser Wert nahm nach Anlassen auf 77K nur geringfigig auf f, =
0.2510.04 ab. Nach Aufwarmen auf 293K wird eine deutliche Zunahme des Dechan-
neling im Bereich des Al-Signals beobachtet. Das Jodsignal bleibt dagegen nahezu
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Abbildung 4.27: Winkelabhingige Ausbeutekurven eines bei 5K mit 0.37 at% J
implantierten Al-<110>-Einkristalls nach Aufwarmen auf 293K. Eingetragen
sind die Jod-Ausbeutekurven fiir Kippebenen parallel zur {100}- (A) und

{110}-Kristallebene (+).
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Abbildung 4.28: Riickstreuspektren einer AlJ-Probe nach Implantation von 0.44
at% J bei 5K (o) und nach Aufwarmen auf 293K (*).

konstant. Fir die scheinbare substitutionelle Komponente ergibt sich hieraus ein f,-
Wert von = 0.27. Die entsprechenden Riickstreuspektren zeigt Abb. 4.28. Parallel
dazu wurden bei 5K, 77K und 293K winkelabhangige Ausbeutekurven aufgenommen.
Abb. 4.29 zeigt die Ausbeutekurven nach Implantation bei 5K und nach Aufwarmen
auf 293K. Aus der Struktur der Jodausbeutekurve bei 5K kann ebenfalls wie in Abb.
4.26 nicht auf einfache Jod-Punktdefektkomplexe geschlossen werden. Auf die Ein-
tragung der Jodausbeutekurve nach Tempern auf 77K wurde verzichtet, da sie sich
nicht wesentlich von der Kurve bei 5K unterscheidet. Nach Aufwarmen auf 293K ist
ein Anwachsen des normierten winkelabhangigen Ausbeutesignals fir Jod mit einer
Senke um die Kanalmitte erkennbar. Die Form der Jodausbeutekurve bei Raum-
temperatur ist wie fir die Al-<110>-Richtung von der Wahl der Kippebene durch
den Kanal abhéingig. Fiir eine Kippebene parallel zur {110}-Kristallebene weist die
Jodausbeutekurve ein ausgepriagtes Minimum auf. Abb. 4.30 zeigt die Abhangigkeit
der Ausbeutekurven fiir die {100}- und {110}-Ebene.

Ein Vergleich der Ergebnisse nach Implantation von Jod bei 5K und 77K fiir die
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Abbildung 4.29: Winkelabhangige Ausbeutekurven eines bei 5K mit 0.44 at% J im-
plantierten Al-<100>-Einkristalls und nach Aufwarmen auf 293K.
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Abbildung 4.30: Winkelabhingige Ausbeutekurven eines bei 5K mit 0.44 at% J
implantierten Al-<100>-Einkristalls nach Aufwarmen auf 293K. Eingetragen
sind die Jod-Ausbeutekurven fiir Kippebenen parallel zur {100}- (A) und

{110}-Kristallebene (+).
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Al-<110>- und Al-<100>-Richtung 1at nun folgenden Schlufl zu. Nach Implanta-
tion bei tiefen Temperaturen werden in der Kollisionskaskade offensichtlich mehrere
voneinander verschiedene Jod-Defektkomplexe gebildet. Dies wird durch die Struk-
tur der Jodausbeutekurven bei 5K unterstiitzt. Die Kurven konnen nicht durch die
Existenz einzelner Jod-Punktdefektkomplexe sondern eher durch die Uberlagerung
verschiedener Defektkonfigurationen erkliart werden. Die Defektkomplexe selbst sind
relativ stabil. So wird nach Anlassen der bei 5K implantierten Proben auf 77K nur
eine geringe Abnahme der substitutionellen Komponente beobachtet. Da bei 77K
Zwischengitteratome beweglich sind, 1aft die geringe Abnahme in f, bei 77K darauf
schlieflen, daB die bei 5K gebildeten Jod-Punktdefekikomplexe nur zu einem kleinen
Teil aus einfachen Jod-Zwischengitteratomkomplexen bestehen. Dagegen kann die
Existenz von Versetzungsringen nicht ausgeschlossen werden.

Nach Aufwarmen auf Raumtemperatur zeigt sich fiir die in Al-<110>-Richtung
implantierten Proben eine deutliche Veranderung im Bereich des Jodsignals. Eine
substitutionelle Komponente ist nicht mehr vorhanden. Dagegen wird fiir die Jod-
ausbeutekurven eine starke Erhéhung um die Al-<110>-Kanalmitte beobachtet.
Diese signifikanten Anderungen in den Defektstrukturen lassen sich eindeutig auf
den Einflufl beweglicher Leerstellen zuriickfiihren. Das ausgeprigte Maximum der
Jodausbeutekurve bei 293K fiir die Al-<110>-Richtung legt die Lokalisierung ei-
nes groflen Anteils von Jodatomen am oktaedrischen Zwischengitterplatz nahe. Falls
alle Jodatome bei 293K eine exakte oktaedrische Position einnehmen wiirden, waren
die winkelabhangigen Ausbeutekurven fir Al und Jod in der Al-<100>-Richtung
praktisch identisch, da in dieser Kristallrichtung die Oktaederposition durch die
flichenzentrierten Al-Atome abgeschattet und daher nicht sichtbar ist. Die Ergeb-
nisse der Jodausbeutekurven bei 293K fiir die Al-<100>-Richtung konnen diese An-
nahme allerdings nur zum Teil unterstiitzen. Aufgrund der in Abhangigkeit der Kipp-
ebene sichtbaren unterschiedlich stark ausgepragten Minima der Jodausbeutekur-
ven kann nur ein kleinerer Anteil von Jodatomen der Oktaederposition zugeordnet
werden. Diese Deutung wird weiterhin dadurch bekraftigt, dal die Ausbeutekur-
ven fiir groflere Kippwinkel (speziell fiir die {100}-Kippebene) eine hohe normierte
Riickstreuausbeute aufweisen. Dies deutet auf einen Anteil von Jodatomen auf Zwi-
schengitterplitzen niedriger Symmetrie hin.

Die Resultate der winkelabhingigen Ausbeutekurven bei Raumtemperatur las-
sen sich sowohl fiir die getemperten als auch fiir die direkt bei 293K implantierten
Proben am ehesten dadurch beschreiben, daB ein gewisser Anteil von Jodatomen
auf einem gestort oktaedrischen Zwischengitterplatz lokalisiert ist. Die Ergebnisse
fir die Al-<100>-Richtung belegen auflerdem, dafl solche Jodatome in Richtung des
<100>-Kanals verlagert sein miissen. Die Struktur der winkelabhiangigen Jodaus-
beutekurven bei Raumtemperatur wurde mit Ergebnissen von Monte-Carlo Simula-
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Abbildung 4.31: Winkelabhingige Ausbeutekurven nach Implantation von 0.23 at% J
bei 293K in Al-<100>-Richtung [85]. Dargestellt sind sie kippwinkelabhingigen Jo-
dausbeutekurven parallel zur {110}- (linke Seite) und {100}-Kristallebene (rechte
Seite). Die entsprechenden Monte-Carlo Simulationskurven sind ebenfalls eingetra-

gen.

tionsrechnungen verglichen. Die beste Ubereinstimmung mit den MeBkurven ergab
sich unter der Annahme, da8 sich 30% der Jodatome in der Nahe des oktaedrischen
und 70% auf zufallsverteilten Zwischengitterplatzen befinden. Fiir diesen Fit wurde
dabei eine mittlere Auslenkung der in der Nahe des oktaedrischen Platzes lokali-
sierten Jodatome um etwa 0.03 nm in Richtung der <100>-Kristallachse zugrunde
gelegt. In den Abbildungen 4.31 [85] und 4.32 sind die Resultate der Monte-Carlo
Rechnungen im Vergleich mit den Jodausbeutekurven bei Raumtemperatur fir beide
Kristallrichtungen dargestellt.

Die bei Raumtemperatur vorhandenen Jod-Punktdefektstrukturen werden durch
die in der Nahe des oktaedrischen Zwischengitterplatzes lokalisierten Jodatome
mafigeblich charakterisiert. Ein Vergleich dieser Defektstruktur mit einfachen Defekt-
konfigurationen 1afit den Schlu zu, daB es sich hier um eine Jod-Hexa-Leerstellen
Defektstruktur handelt (s. Abb. 3.5 und Abb. 3.6). Eine Assoziation des Jod bei
293K mit vier oder weniger Leerstellen ist unwahrscheinlich. Eine Defektstruktur
mit 4 Leerstellen wiirde zu einer UberhGhung der Jodausbeutekurve in Al-<100>-

66



KAPITEL 4. ERGEBNISSE UND DISKUSSION

1.5
0.1at%)
Tilt Ptane:{mo}
=l
)
= A
[
=
;g
=
2 51
O Al<110>
W1/2=0.63° TM:77K
Xmin:0'11 AJ
Ty=293K
0 - . . . —M.C.—S!rn.
-1 0 {

TILT ANGLE (deg)

Abbildung 4.32: Winkelabhingige Ausbeutekurve einer auf 293K getemperten Probe
nach Implantation von 0.11 at% J in Al-<110>-Richtung bei 77K. Dargestellt ist
die Jodausbeutekurve mit einem Kippwinkel parallel zur {100}-Kristallebene. Die
Monte-Carlo Simulationskurve fiir Jod bei 293K (A) ist ebenfalls eingetragen.

Richtung fiihren. Dies wird jedoch nicht beobachtet. Es bleibt die Frage, inwieweit die
Annahme einer Jod-Hexa-Leerstellen Konfiguration gerechtfertigt ist. Da aufgrund
der Ergebnisse solche Jodatome eine gestort oktaedrische Position einnehmen, kann
auch eine Assoziation des Jod mit 5 Leerstellen nicht ausgeschlossen werden.
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Kapitel 5

Zusammenfassende Diskussion

Die experimentell erhaltenen f,-Werte sind in Tabelle 5.1 zusammengestellt.
Samtliche f,-Werte beziehen sich auf Ergebnisse fir die Al-<110>-Richtung, da in
dieser Kristallrichtung Fremdatome, welche sich auf Zwischengitterplatzen héherer
Symmetrie befinden, nicht durch regulire Gitteratome abgeschattet werden. Ein
Vergleich der beobachteten Trends von f, in Bezug auf AH,;,. und AH,, zeigt eine
Abhangigkeit der substitutionellen Komponente von der Volumenfehlanpassungs-
energie, jedoch nicht von der Grofle der negativen Losungswarme. Eine graphische
Darstellung der f,-Werte als Funktion der Volumenfehlanpassungsenergie (berech-
net nach Gleichung 3.5) ist in Abb. 5.1 gegeben. In dieser Abbildung sind nur die
fo-Werte nach Implantation bei 5K und 77K eingetragen, da sie einen deutlicheren
Hinweis auf die in der Kaskade ablaufenden Prozesse geben. Die Ergebnisse der Im-
plantationen von Ir und Rh [86] sowie von Fe, Ni, Y, Te, La und Sr wurden in
Kapitel 4 nicht explizit angefiihrt. Die daraus erhaltenen f,-Werte sind jedoch in
Tabelle 5.1 und Abb. 5.1 miteinbezogen. Die Resultate unterstiitzen die in diesem
Kapitel gezogenen Schliisse. Zusatzlich sind die Ergebnisse der Systeme mit positiver
Lésungswarme in Aluminium [67] eingetragen.

Die Diskussion der Gitterplatzbesetzung legt eine Aufteilung der in Abb. 5.1
dargestellten f,-Werte in drei Bereiche nahe. Fiir die Systeme AlAu, AIPd und
AlCu mit geringen AH,;,.-Werten bis etwa 10kJ/mol werden sehr hohe f,-Werte bei
5K beobachtet, und zwar unabhingig von ihren Werten der Losungswarme (vergl.
Tabelle 5.1). Die Bildung von gemischten Hanteln nach Bestrahlung der Systeme
AlAu und AIPd wurde nicht beobachtet, kann aber fiir das System AlAu (Kapitel
4.1) nicht vollig ausgeschlossen werden. Die hohen f,-Werte bei 5K weisen darauf
hin, dal die Wahrscheinlichkeit einer Fremdatom-Punktdefekt-Wechselwirkung in
der Abkiihlphase der Kaskade sehr gering ist. Fir die Systeme AlAu und AIPd ist
die Bildung von ibersittigten Lésungen méglich.

Fiir Systeme mit AH,;,.-Werten zwischen 10 und 100kJ/mol werden bei tie-
fen Temperaturen nur noch mittlere f,-Werte beobachtet, die mit anwachsenden
AH,;,.-Werten verstairkt abnehmen. In einem Mofbauer-Experiment am System
AlCo wurde bei 5K ein f,-Wert von 0.56 erhalten, der in sehr guter Ubereinstimmung
mit dem in der vorliegenden Arbeit ermittelten Wert ist (s. Kapitel 4.3). Die Er-
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Implantiertes | AHgjze AH, fs fe fe AV
Element [KJ/mol] | [KI/mol] | (5K) | (T7K) | (293K) | [%]
Au 0.2 -92 0.93 0.78 0.68 3
Pd 1.3 -186 0.87 0.71 0.7 -10

Ir 2.5 -120 - - 0.47 -13

Rh 3.8 -126 - - 0.57 -16
Cu 11 -32 0.78 0.82 0.73 -28

Fe 11 -41 - 0.70 0.77 -28

Ni 16 -81 - 0.62 0.43 -34

Co 17 -68 0.56 0.65 0.3 -34

Ce 77 -44 - 0.45 -0.04 104

Y 88 -180 - 0.51 0.36 100

Te 100 -79 - 0.47 0.0 123

La 118 -160 0.44 0.18 -0.17 129

Sr 233 -103 - 0.1 0.05 230

Ba 318 -107 0.0 0.0 -0.17 285

J 107 -194 0.3 0.1 -0.3 160

Tabelle 5.1: Ubersicht der f,-Werte fiir verschiedene Elemente nach Implanta-
tion in Aluminium bei 5K, 77K und 293K. Die zur Berechnung von AH,;,. und
AH,, erforderlichen Daten wurden aus [12] entnommen. Zusatzlich ist der relative
Groflenunterschied AV der molaren Atomvolumina beziiglich Aluminium eingetra-

gen [12].
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Abbildung 5.1: Abhéngigkeit der substitutionellen Komponente f, von der Volumen-
fehlanpassungsenergie A H,;,. fiir verschiedene in Al-<110> implantierte Elemente.
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gebnisse des Mofibauer-Experimentes zeigten weiterhin, dafl die nicht substitutio-
nelle Komponente bei 5K sowohl aus Co-Eigenzwischengitteratom- als auch aus Co-
Leerstellenkomplexen besteht. Dies 148t den Schluf auf eine Wechselwirkung des Co
mit beiden Punktdefektarten in der Abkihlphase der Kaskade zu. Diese Wechsel-
wirkungen fithren zu einer Verlagerung der Fremdatome von ihren substitutionellen
Gitterpldtzen und sind daher fiir die Abnahme von f, verantwortlich. Keines der
Systeme mit AH,;,.-Werten grofler als 80kJ /mol wies nach Implantation bei Raum-
temperatur hohere f,-Werte auf. Weiterhin wurde fiir die Systeme AlCe, AlTe und
AlLa nach Aufwarmen auf 293K eine Abnahme der substitutionellen Komponente
auf praktisch Null beobachtet. Dies zeigt, daBl die Wechselwirkung von Fremdatomen
mit Leerstellen fiir Systeme mit anwachsenden A H,;,.-Werten ebenfalls an Bedeu-
tung gewinnt.

Fir Systeme mit AH,;,.-Werten von mehr als 100kJ/mol ist f, nahezu Null
und zwar unabhidngig von der Substrattemperatur wahrend der Implantation.
Die nichtsubstitutionelle Komponente wird nicht durch Prezipitatsbildung, sondern
durch die Bildung verschiedener Fremdatom-Leerstellenkomplexe verursacht, wobei
die Fremdatome auf Zwischengitterplatze héherer und niedrigerer Symmetrie re-
laxieren. Dies bedeutet, dal die Wahrscheinlichkeit von Fremdatom-Punktdefekt-
Wechselwirkungen in der Abkiihlphase der Kaskade nahe bei 1 liegt.

Betrachtet man die Daten in Abb. 5.1 im Hinblick auf das Vorzeichen ihrer
Losungswarme, so fallt auf, dafl die Punkte mit positiver Losungswarme iberwiegend
am oberen Rand der Punktemenge liegen. Dies 138t sich folgendermaflen verstehen:
Fremdatome mit positiver Losungswarme in Al sind im allgemeinen mit einem im
Vergleich zu Al grofleren Atomradius ausgezeichnet. Solche Atome wechselwirken in
der Abkihlphase der Kaskade hauptsachlich mit Leerstellen, um Gitterverspannung-
en abzubauen. Der Einflufl von Zwischengitteratomen auf substitutionell sitzende
Fremdatome ist in diesem Fall gering [67]. Die Wahrscheinlichkeit einer Wechsel-
wirkung von Fremdatomen mit Leerstellen nimmt mit wachsender Volumenfehlan-
passungsenergie zu. Dies resultiert in einer Abnahme von f, mit steigenden A H,;,.-
Werten.

Fremdatome mit negativer Losungswarme koénnen im Vergleich zu Al sowohl
groflere als auch kleinere Atomradien aufweisen. Im Falle ubergrofler Fremd-
atome dominiert ebenfalls die Wechselwirkung dieser Fremdatome mit Leerstel-
len. Dies fithrt zu f,-Werten, die nicht mehr vom Vorzeichen der Losungswarme
abhangen. Etwa die Halfte der in dieser Arbeit untersuchten Systeme mit nega-
tiver Losungswarme zeichnen sich im Vergleich zu Al durch kleinere Fremdatome
aus. Die entsprechenden Mefpunkte liegen tiefer als Mefipunkte von Systemen mit
positiver Lésungswiarme bei vergleichbarer Volumenfehlanpassungsenergie. Dies 1aft
sich darauf zurtickfiihren, daf§ fiir solche Systeme mit negativer Losungswarme die

71



KAPITEL 5. ZUSAMMENFASSENDE DISKUSSION

kleineren Fremdatome zusétzlich mit Zwischengitteratomen in der Abkihlphase
der Kaskade wechselwirken. Dies wurde z.B. bei AlCo mit Hilfe von Mé&Bbauer-
Experimenten bestatigt (s. oben und Kapitel 4.3). So werden zusétzlich Fremdatome
an Al-Zwischengitteratomkomplexe angelagert, was mit einer verstarkten Abnahme

von f, verbunden ist.

Betrachtet man die f,-Werte in Tabelle 5.1, so lassen sich zwei Grundtendenzen
feststellen. Mit zunehmender AH,;,., nimmt f, fir alle bei 5K implantierten Sy-
steme ab. Dies gilt eingeschrankt auch fiir eine Implantationstemperatur bei 77K.
Bei Raumtemperatur ist dieser Trend nicht mehr so deutlich zu erkennen. Vergleicht
man aber die f,-Werte der drei Bereiche untereinander, so ist diese Tendenz auch hier
gegeben. Betrachtet man die Elemente einzeln, zeigt sich fiir die meisten Elemente
eine Abnahme in f, mit wachsender Implantationstemperatur. Weiterhin sieht man,
dafl diese Abnahme in f, ebenfalls von der Gr68e der Volumenfehlanpassungsenergie
abhidngt. Die bisherigen Ergebnisse beziehen sich auf Systeme mit ausschliefilich me-
tallischem Charakter. Es zeigt sich jedoch, daf die aus diesen Ergebnissen abgeleite-
ten Regeln auch auf das Metall-Nichtmetall- System AlJ ubertragen werden kénnen.
Wie aus Abb. 5.1 zu sehen ist, unterliegen Systeme mit positiver Losungswirme
praktisch denselben Regeln. Dies 1afit den SchluB zu, dafl die Korrelation von f,
mit AH,;,. bei 5K und 77K zumindest fir Systeme mit Aluminium als Matrix un-
abhingig vom Vorzeichen der Losungswirme ist. Abb. 5.1 bietet sich offensichtlich
als universelle Beschreibung der substitutionellen Komponente fir implantierte Sy-
steme auf Aluminiumbasis an. Es mufl dennoch ausdriicklich betont werden, daf}
der entscheidende Proze fiir die Gitterplatzbesetzung implantierter Fremdatome
die Fremdatom-Punktdefekt-Wechselwirkung in der Abkihlphase der Kaskade ist.

Die experimentell gewonnenen f,-Werte wurden mit den Vorhersagen von empi-
rischen Modellen [9,10,14,15,16] verglichen. Diese Modelle sind in [19] ausfiihrlicher
erldutert, so dafl an dieser Stelle nicht ndher darauf eingegangen wird. Es zeigt
sich, da die Gitterplatzbesetzung im Rahmen dieser Modelle nur zufriedenstellend
beschrieben wird. Praktisch keine Gultigkeit besitzt die Ersetzungsstofitheorie von
Brice 2], da in dieser Theorie von einer ungestérten Umgebung wahrend des Er-
setzungssiofles ausgegangen und die Punktdefektbeweglichkeit in der Kaskade nicht
berticksichtigt wird. Im Modell der Schnellabschreckung aus der Kaskade wird als
Resultat ein hoher Anteil substitutioneller Fremdatome erwartet. Ware dieser Me-
chanismus allein wirksam, wiirde f, fiir die meisten Elemente ~ 1 sein.

Schadigungsprofil im Aluminiumgitter nach JTonenmplantation

Aus der Literatur ist bekannt, daBl das Schadigungsprofil bei einigen Metallen, wie
beispielsweise Cu, nach Implantation viel tiefer in den Festkorper hineinreicht, als es
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der Eindringtiefe der implantierten Ionen entspricht [87]. Betrachtet man die in dieser
Arbeit nach Implantation erhaltenen Riickstreuspektren, so ist dieser Trend auch hier
zu erkennen. In [87] wurde vermutet, dafl dies auf die Wirkung von fokussierenden
StoBfolgen bei Bildung von Kaskaden zuriickzufiihren ist, in deren Verlauf Zwischen-
gitteratome weiter in das Material eindringen kdnnen. In einer anderen Erklirung
wird davon ausgegangen, daB Atome am Ende einer Kaskade aus dieser heraus und
ebenfalls tiefer in den Festkorper hineinwandern konnen [88]. Andererseits ist der
Anteil solcher Atome jedoch begrenzt und damit das tiefe Schidigungsprofil auch
nicht zufriedenstellend erklarbar. In einer kiirzlich erschienenen Arbeit [89] wird
vorgeschlagen, da§ die am Ende einer Kaskade vorherrschende grofiere Atomdichte
am Rand der Kaskade die Bildung von Schockwellen initiiert. Diese konnten Verset-
zungsringe erzeugen, welche tief in den Festkorper hineinreichen. Die Bildung solcher
Versetzungsringe und ihre Reichweite im Material ist jedoch von der Struktur des
Festkorpers abhangig. Es wird vermutet, daBl die Peierls-Kraft, eine der Bewegung
von Versetzungsringen entgegengerichtete Widerstandskraft, die Reichweite von Ver-

setzungsringen mafigeblich beeinflufit [89].
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