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Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit wurden Untersuchungen zur Gitterplatzbesetzung von Fremd-
atomen nach Implantation in Beryllium-Einkristalle untersucht. Es wurden verschiedene
Elemente bei 77K und Raumtemperatur in <1120> orientierte Be Einkristalle implan-
tiert. Die Fluenzen lagen hierbei zwischen 1 - 10'at./cm? und 2.5 - 10*at./cm?, die
Energie der Jonen betrug zwischen 100 und 300 keV.

Implantiert wurden die Elemente: Au, Zn, Mn, In, Bi, I, Ca, Xe, Hg, Ga, Sb, Te und Cl.
Die Auswahl der Ionensorten erfolgte hierbei anhand der Werte fiir die Volumenfehl-
anpassungsenergie (AHg;,.) im Wirtsgitter Be. In situ Rutherford Riickstreuspektro-
metrie und die Channeling Methode wurden zur Bestimmung der Gitterplatzbesetzung
der Fremdatome benutzt. Bei 77 K zeigten die meisten Elemente einen deutlich hher-
en substitutionellen Anteil (f,) als bei 293 K. Zusétzlich wurde festgestellt, dafl f; mit
ansteigenden Werten fiir AHg;,. abnimmt. Diese Effekte sind mit dem Einfang von
Leerstellen verbunden.

Bei 77 K sind Leerstellen in Beryllium unbeweglich und kénnen durch Fremdatome nur
innerhalb der Kollisionskaskade eingefangen werden. Bei 293 K sind Leerstellen beweg-
lich und der Einfang von Leerstellen wird somit bei Implantationen und Nachbestrah-
lungen moglich. Aufwérmen der bei 77 K implantierten Proben auf Raumtemperatur
resultierte in der Besetzung von gleichen Gitterplitzen wie die Implantation bei 293
K. Die Veranderungen in der Gitterplatzbesetzung hingt mit dem Einfang von Leer-
stellen durch die implantierten Fremdatome zusammen. Es kommt zur Bildung von
Fremdatom-Leerstellen Komplexen. In dieser Arbeit wird diskutiert, dafl die Volumen-
fehlanpassungsenergie der entscheidende Parameter ist, welcher die unterschiedlichen
Ergebnisse bei allen experimentellen Bedingungen erklart.




Lattice site location of implanted species
in beryllium single crystals

Abstract

In this work experiments were performed to measure the lattice site occupation of
implanted species in beryllium single crystals. Various ions have been implanted into
<1120> Be single crystals at temperatures of 77 K and 293 K with fluences between
1-10"at./cm? and 2.5 - 10'®at./cm? and ion energies between 100 and 300 keV.

Ions with different size mismatch energies, A Hy;,,, were chosen: Cl, Mn, Zn, Au, Ga,
Hg, In, Sb, Bi, Te, I, Ca, and Xe. In situ Rutherford backscattering and channeling with
1.5 MeV He ions was used to determine the lattice location of the implanted species.
At 77 K most of the implanted species show a much higher substitutional fraction, f;,
than at 293 K and f, was found to decrease with increasing AHg;,.. These effects are
attributed to vacancy trapping.

At 77 K vacancies are not mobile in Beryllium and can be trapped by implanted species
only within the collision cascade. At 293 K vacancies are mobile and trapping is effective
also during implantation or postirradiation. Warming 77 K implants to 293 K results
in a similar lattice site occupation as observed for 293 K implants. The change of
the lattice site occupation after warming up is attributed to vacancy trapping of the
implanted species. Formation of impurity-vacancy complexes take place. It is discussed
that AH,,e is the quantitative parameter controlling the different observations at the
various experimental conditions.
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1 Einleitung

Die Ionenimplantation hat im Laufe der letzten Jahrzehnte als Technik zur Modifikation
von Oberflichen und oberflichennaher Bereiche eine weite Verbreitung gefunden. Mit
Hilfe dieses Verfahrens kénnen die physikalischen und chemischen Eigenschaften von
Materialien veréndert und verbessert werden [HIR80]. Die Anwendungsfelder liegen
hierbei z.B. in der Dotierung, Kontaktierung und der Erzeugung isolierender Schichten
und in der Herstellung von mikroelektronischen Bauteilen. Bei der industriellen Hartung
von Oberflichen wird dieses Verfahren benutzt, um zum Beispiel kiinstliche Knie- und
Hiftgelenken eine langere Lebensdauer zu verleihen.

Der grofie Vorteil der Ionenimplantation im Vergleich zu anderen Dotierungsmetho-
den ist die Moglichkeit, jedes Ion in jeden Festkorper zu implantieren, zundchst ohne
Beachtung der Regeln der Metallurgie und ohne Beachtung der Gleichgewichtsphasen-
diagramme. Die so hergestellten Legierungen sind meist in einem metastabilen Zustand.
Fiir das Verstandnis und die Vorhersage von Materialeigenschaften implantierter Sy-
steme ist es von grofler Bedeutung, die Gitterplatzbesetzung der implantierten Atome
zu kennen. Die grundlegenden Prozesse, welche die Fremdatom-Wirtsgitteratom Konfi-
guration bestimmen, kénnen stofikinetischer Natur sein oder durch thermodynamische
Krifte, verursacht durch eine lokale Anderung des chemischen Potentials, entstehen.
Zusitzlich kann die Wechselwirkung der Fremdatome mit Punktdefekten eine wichti-
ge Rolle spielen. Mogliche Mechanismen, welche die Gitterplatzbesetzung beeinflussen,
werden in der Arbeit von Brice [BRI76] in Form von Ersetzungsstofien oder bei Poate et
al. [POATT7],[POA80] durch Abschrecken aus einer fliissigkeitsdhnlichen, dichten Kaska-
de beschrieben. Es gibt einige Modelle zur Vorhersage der Gitterplatzbesetzung: Hume-
Rothery et al. [HUM®69], Darken und Gurry [DAR53|, Miedema et al. [MIE73,80,92],
Chelikowsky [CHE79] und Alonso und Lopez [ALO82] entwickelten phédnomenologische
Modelle, welche eine Einordnung anhand von physikalischen Parametern zulassen. Das
Modell von Singh und Zunger [SIN82] basiert auf quantenmechanischen Rechnungen.
Viele Systeme wurden mit diesen Modellen verglichen, und es wurde teilweise eine gute
Ubereinstimmung gefunden. Systematische Untersuchungen zur Gitterplatzbesetzung

sind bisher fiir die Wirtsgitter Cu ([SOO78]), Fe ((MEY87b],[MEY87c]), V ([AZZ8T7])
und Al ([KLOS8T7]) durchgefiihrt worden. In ((MEY87a]) findet man einen Uberblick tiber
die Ergebnisse in V, Fe und Al In der Arbeit von Vianden und Kaufmann [VIA80] wur-

den verschiedene Beryllium-Implantationsysteme mit dem Miedema Modell verglichen.

Kaufmann et al. [KAU77a],[VIA80] implantierten 25 metallische Elemente in Beryllium
bei Raumtemperatur mit Konzentrationen von ca. 0,1%. Die implantierten Fremdato-
me besetzten hierbei substitutionelle Gitterplatze oder tetraedrische oder oktaedrische
Zwischengitterplatze. Die leichte Masse des Beryllium ist von besonderem Interesse, da
hier Ersetzungsstéfie am Ende der Kaskade zumindest fiir schwere Projektile (Atom-
masse grofler als 53amu) unmoglich sind. Desweiteren sind wegen der kleinen Masse
der Wirtsgitteratome nahezu alle implantierten Fremdatome innerhalb einer Messung
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mit der Rutherford-Riickstreuspektrometrie vom Signal des Be trennbar. In der Dis-
kussion der von Kaufmann et al. durchgefiihrten Experimente in [KAU77a),[KAU77b),
[KAUTT7¢],[VIA80] wurde die Wechselwirkung zwischen Fremdatomen und Leerstellen
nicht beriicksichtigt. Es wurde angenommen, daf§ die Wahrscheinlichkeit einer solchen
Wechselwirkung sehr gering ist, da die Erholungsstufe III in Beryllium erst bei 340K
endet. Daher wurde davon ausgegangen, dal kein Einflul der Leerstellen auf die Git-
terplatzbesetzung vorhanden ist. Unter Benutzung der Miedema Parameter [MIES0]
war es moglich, die unterschiedlichen Gitterplatzbesetzungen in einzelne Regionen auf-
zuteilen und so eine Vorhersage der Gitterplatzbesetzung zu treffen. Dieses Miedema
Schema liefert allerdings kein grundsétzliches Verstandnis der Prozesse, welche zu der
Besetzung eines bestimmten Gitterplatzes fithren.

Elektrische Widerstandsmessungen von Beryllium nach der Bestrahlung mit Neutronen
und Elektronen zeigten, dafl die letzte Erholungsstufe, bei welcher die Leerstellen be-
weglich werden, zwischen 200 und 340K liegt [SCH69],[NIC68). Bei Raumtemperatur ist
der urspriinglich nach der Bestrahlung vorhandene Widerstand um 95% zuriickgegan-
gen. Aufgrund dieses Riickgangs des Widerstandes kann davon ausgegangen werden,
dafl Leerstellen bei Raumtemperatur eine geniigend hohe Beweglichkeit besitzen, um
zumindest iiber kurze Reichweiten mit den implantierten Fremdatomen wechselzuwir-
ken. Damit sollte die Moglichkeit zur Bildung von Fremdatom-Leerstellen Komplexen
gegeben sein.

In fritheren Arbeiten wurde experimentell festgestellt, dafl die Gitterplatzbesetzung, vor
allem von nichtléslichen Fremdatomen in Metallen, mafigeblich von der Wechselwirkung
mit Punktdefekten beeinfluft wird. Dies wurde zum Beispiel fiir implantierte Atome
in Aluminium [MEY87a],|GER88| beobachtet. Die Bildung von Fremdatom-Leerstellen
Komplexen fand dabei entweder in der Abkiihlphase der Kaskade oder durch den Ein-
fang von Leerstellen bei Erwédrmen iiber die Erholungsstufe ITI (170 bis 200K in Al), bei
welcher die Leerstellen beweglich werden, statt. Desweiteren wurde ein Zusammenhang
zwischen der Volumenfehlanpassungsenergie, A Hy;,., und dem substitutionellen Anteil,
fs, bei tiefen Temperaturen gefunden [GER8S].

Um zu untersuchen, ob es auch im Wirtsgitter des Berylliums mit seinen speziellen Ei-
genschaften zu einer Bildung von Fremdatom-Leerstellen Komplexen kommt, wurden
im Rahmen dieser Arbeit die Gitterplatzbesetzung von Fremdatomen bei verschiedenen
Implantationstemperaturen durch in situ Messungen untersucht. Bei tiefen Tempera-
turen sind Leerstellen unbeweglich, und es kann daher auflerhalb der Stoflkaskade zu
keiner Wechselwirkung mit den implantierten Fremdatomen kommen. Bei Raumtempe-
ratur sind Leerstellen zumindest iiber eine begrenzte Reichweite beweglich und kénnen
so zur Bildung von Komplexen beitragen. Der Einflu} der Leerstellenbeweglichkeit auf
die Gitterplatzbesetzung kann somit durch die Wahl unterschiedlicher Implantations-
temperaturen untersucht werden. Die implantierten Atomsorten wurden so gewahlt, dafl
sie einen groflen Bereich von verschiedenen Volumenfehlanpassungsenergien abdecken.
Damit konnte untersucht werden, ob wie in Al eine Abhéangigkeit der Gitterplatzbeset-



zung von der Volumenfehlanpassungsenergie existiert. In der Literatur wurden bisher
keine Experimente zur Gitterplatzbestimmung bei tiefen Temperaturen in Beryllium
veroffentlicht,.

Im folgenden werden zunachst einige Grundlagen der Ionenimplantation, der Rutherford-
Riickstreuung, des Channeling Effekts sowie der Wechselwirkung von Fremdatomen mit
Punktdefekten vorgestellt. Anschlielend werden kurz die in den Experimenten verwen-
deten Techniken angesprochen. Im vierten Kapitel werden die experimentellen Ergeb-
nisse vorgestellt und diskutiert.
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2 Physikalische Grundlagen

Um die im Rahmen dieser Arbeit benutzten physikalischen Verfahren zu verstehen,
werden im folgenden die Ionenimplantation, die Rutherford-Riickstreuanalyse und die
Channeling-Methode vorgestellt und erklart.

Wird ein Festkorper mit Ionen beschossen, so werden diese in einer Reihe von Kollisio-
nen mit den Atomen des Targets abgebremst. Die Reichweite, ihre Verteilung und die
Erzeugung von Defekten im Targetmaterial werden vom Energieverlust der Ionen be-
stimmt ([CAR68},[SIG72],[DEAT73]). Bei der Ionenimplantation und -bestrahlung steht
der nukleare Energieverlust und damit die Defekterzeugung im Vordergrund; diese De-
fekterzeugung ist bei der Rutherford-Riickstreuanalyse (Rutherford Back Scattering)
unerwiinscht. Der elektronische Energieverlust, welcher bei der Riickstreuanalyse eine
Tiefenauflésung ermoglicht, verringert bei der Ionenimplantation die Reichweite. Die
Channeling Methode nutzt Fihrungseffekte durch niedrig indizierte Kristallrichtungen
oder -ebenen bei der Bewegung von lonen parallel zu diesen. Dies kann zur Bestimmung
der Gitterplatzbesetzung von Fremdatomen genutzt werden. Bei der lonenimplantati-
on sind Channelingeffekte normalerweise unerwiinscht, da sonst die Reichweite und die
Reichweitenverteilung der Ionen und damit deren Konzentration unbestimmt wird.

Beryllium-Kristall

Ionenimplantation |
240 keVv Cl-Ionen ]

Rutherford-Ruckstreuung
1,5 MeV He-Ionen

He

" . L L ) L L .
0 - Tiefe ~> lum

Abb. 1: Darstellung der unterschiedlichen Reichweiten einer TRIM-Simulation von
Cl-Ionen mit 240keV und He-lonen mit 1,5MeV.

In Abb.1 sind Ion-Festkérper Wechselwirkungen am Beispiel eines Beryllium Kristalls
gezeigt. Die Berechnung der dargestellten Reichweiten und Verteilung erfolgte mit dem
Simulationsprogramm TRIM. Simuliert wurden jeweils 50 einfallende Ionen. Es sind
nur die Pfade der Ionen dargestellt und nicht die der verlagerten Wirtsgitteratome.
Fiir die Implantation von Cl mit 240keV erhilt man eine Reichweite von ca. 2650Afiir
die zur Rutherford-Riickstreuanalyse benutzten 1,5MeV He-lonen 5,21um. Es ist zu
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erkennen, dafl die zur Analyse benutzten leichten He-Ionen viel tiefer im Kristall zur
Ruhe kommen als die bei niedrigerer Energie implantierten Cl-Atome. Dies bedeutet,
daff im Implantationsbereich des Cl keine Defekterzeugung durch das He stattfindet.
Damit und mit der wesentlich héheren Reichweite des He kann also der Bereich des
implantierten Cl untersucht werden, ohne dafl eine wesentliche Beeinflussung durch den
Analysestrahl vorhanden ist. Die Reichweiten der von uns im Energiebereich zwischen
100 und 300keV implantierten Ionen lagen im Bereich zwischen 1000 und 3000Aund

liegen somit alle in dem dem durch RBS zugénglichen Bereich.

2.1 JIonenimplantation

Die Ionenimplantation dient dazu, lonen in einer definierten Tiefe und mit einer be-
stimmten Konzentration in einen Festkdrper einzubringen. Hierbei ist der Abbrems-
vorgang der Ionen, der die Reichweite, die Reichweitenverteilung und die Defekterzeu-
gung bestimmt, von entscheidender Bedeutung. Im folgenden werden die Grundlagen
der Wechselwirkungen beschrieben, die den Energiebereich zwischen ca. 100keV und
2MeV, der in dieser Arbeit benutzt wurde, betreffen.

Dringen lonen in einen Festkorper ein, so werden sie durch Wechselwirkungen mit den
Atomen des Targets abgebremst. Dieser Vorgang wird durch den spezifischen Ener-
gieverlust dE/dz beschrieben. Er wird im wesenlichen durch zwei Prozesse beschrie-
ben: durch die elastische Streuung an Atomkernen (nuklearer Energieverlust) und die
Wechselwirkung mit gebundenen oder freien Elektronen (elektronischer Energieverlust).
Nimmt man an, dafl diese beiden Prozesse nicht korreliert sind, so gilt:

dE dE dFE
w (@) () 5+ W

Die Wechselwirkung von einfallenden Ionen mit den Atomen des Targets wurde bereits
von Lindhard et. al. ([LIN63],[LIN68]) beschrieben. Bei vorgegebenen Massen und Kern-
ladungszahlen von lon (M, Z;) und Target (M3, Z;) hdngt der Anteil der Einzelprozesse
am gesamten Energieverlust sehr stark von der Energie (bzw. Geschwindigkeit) der Io-
nen ab. Fir hohe Energien wie bei dem in dieser Arbeit verwendeten RBS-Verfahren
mit 1,5MeV He' dominiert der elektronische Anteil. Bei kleineren Energien, welche
fiir lonenimplantationen benutzt werden, spielt auch der nukleare Energieverlust eine

Rolle.

2.1.1 Elektronischer Energieverlust

Der elektronische Energieverlust erreicht bei hohen Energien ein Maximum bei der

Ionengeschwindigkeit (siehe Abb.2):

2
vy = 47 +vg mit voze—:a-c (2)

h
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vo ist hier die Bohr’sche Geschwindigkeit. Fiir v > v; nimmt S, mit 1/E ab. Dieser
Bereich wird Bethe-Bloch Bereich genannt, hier erfolgt der Energieiibertrag auf einzelne
Elektronen. Der elektronische Energieverlust ist hier gegeben durch:

—47rZ12 < 7y € . <ln 2mev? 4. >

: )

Se =

me « V2

Bei RBS und Channeling-Messungen mit 1, 5M eV He' Ionen liegt man in diesem Ener-
giebereich. In [CHUT8| werden die experimentell gefundenen Kurven fiir S, durch ein
Polynom 6.Grades angenéhert.

STOPPING POWER (S) IN T.F. UNITS
>
&
/

[ Sal~1072 541

| 1 1 4 ! S

o 1 2 ) ) 10 20 30
€2 (e IS THE ENERGY IN T.F. UNITS)

Abb. 2: Abhingigkeit des elektronischen, S,, und des nuklearen, S,, Energieverlustes
von der reduzierten Energie €'/ aus [DAV83).

Fiir den bei Ionenimplantationen benutzten Energiebereich kann der Energieverlust
iiber ein Reibungsmodell ndherungsweise als kontinuierlicher Prozef betrachtet werden,
in dem S, proportional zur lonengeschwindigkeit ist. Werden dimensionslose Gréflen fiir
Energie und Reichweite eingefithrt ([LIN68)]), so ergibt sich:

N de a - M2

" €2 mit € 7 7y e2 - (Mi £ M) (4)

Se

2 2
¢ ist die reduzierte Energie und a = 0,8852 - ag - (%8 + Z3)~% der Thomas-Fermi Ab-
schirmparameter, mit ap = 0,053nm dem Bohr’schen Radius. Die reduzierte Reichweite
p ist gegeben durch:

4'7!"(12'N'M1'M2

p==zx ESTAL (N = atomare Dichte) (5)
1 2
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Der Proportionalitatsfaktor k ist gegeben durch ([LIN68]):

2 2,

0.0793 - Z3 - Z3 - (My + M)}
- 3
2

k I I
Z7 - MP - M7

2.1.2 Nuklearer Energieverlust

Der nukleare Energieverlust entsteht durch Wechselwirkung der einfallenden Ionen mit
Kernen der Targetatome. Hierbei handelt es sich um eine elastische Wechselwirkung,
die als klassisches Zweikoérperproblem behandelt werden kann und als priméares Ereignis
bezeichnet wird ([THO69]). Der Energieiibertrag eines Ions auf ein Targetatom betrigt
beim elastischen Stofi:

T = T, - sin® (g) (7)

T, ist dabei die maximal ibertragbare Energie die bei senkrechtem Stof auftritt und
betragt:

4. Ml : M2

(M; + M,)?

Ist die Energie T', welche auf das Targetatom iibertragen wird grofler als die Verlage-
rungsenergie Fp, so kann das Atom seinen Gitterplatz verlassen. Ep ist in Einkristallen
abhéngig von der Kristallrichtung ([KIN83]) und betrigt fiir Metalle zwischen 5 und
80eV ([JUN83],[VAJT7T]). Der Wert fiir Beryllium liegt nach [JUN78] bei 7eV. Ein ver-
lagertes Atom kann durch elastische Stofle weitere Targetatome verlagern (sekundére
Ereignisse) und damit eine Stoflkaskade auslosen. Die gesamte Verlagerungsenergie er-

gibt sich durch Integration und betragt (([THO69}):

(8)

Thn=vF mt y=

E

dFE ! do

S, = (E;>n_—N-E/T~ﬁdT (9)
D

wobei do/dT ist der differentielle Verlagerungsquerschnitt ist.

Zur Berechnung des Querschnitts braucht man ein Potential, wobei sich das Coulomb-
potential zur Beschreibung der nuklearen Wechselwirkung von leichten Ionen mit Tar-

getatomen eignet:
2y Zy - 2 r>
- I 1
V=2 g (E (10)

Damit ergibt sich der differentielle Verlagerungsquerschnitt zu:

do  4-m-a2 M, -2} Z2-E% 1 , e?
= - D t Fp=— 11
dT M, E 72 T TRT o (i
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Der totale Verlagerungsquerschnitt:

4omoag- My 22 23 B (1- 22)

= 12
7P M; - E - Ep 12)
Die bei einem priméren Ereignis {ibertragene mittlere Energie ist ([THO60)):
_ Ep-InZ
T- 2 0k (13)
1- En
v E

Als Beispiel seien hier Mn-lonen erwahnt, welche mit 300keV auf einen Beryllium-
Kristall geschossen werden. Die mittlere tibertragene Energie, T', betrdgt hierbei ca.

118eV.

Die Wechselwirkung schwerer lonen mit Targetatomen 148t sich, statt durch das Cou-
lombpotential, besser durch das Nielsen-Potential beschreiben:

7129 €tia- et

r2

V(r) mit e* = Eulerzahl (14)

Reichweite und Reichweitenstreuung

Die Berechnung der Reichweite R, und der Reichweitenstreuung A R, der implantierten
Ionen erfolgte mit Hilfe der TRIM-Computersimulation, deren Grundlagen in ([BIE80])
beschrieben sind. Dieseés Programm fiihrt eine numerische Simulation durch, bei wel-
cher die oben beschriebenen Gleichungen fiir den nuklearen und den elektronischen
Energieverlust benutzt werden.

2.1.3 Defekterzeugung

Wihrend des Implantationsvorgangs kommt es zur Erzeugung von Defekten im Wirts-
gitter. Der von lonen in Stolprozesse iibertragene Anteil der urspriinglichen Energie
wird hierbei durch den nuklearen Energieverlust beschrieben. Hierbei werden Atome
aus ihrer Gitterposition verlagert und erzeugen Frenkelpaare. Diese bestehen aus einem
Eigenzwischengitteratom und einer Leerstelle. Die Anzahl der erzeugten Frenkelpaare

148t sich durch folgende Gleichung beschreiben ([KIN55]):

N(E)

dE' / do(E',T) (1yar (15)

~ ) Sm(E) dT
do(E',T)/dT ist das Energiespektrum der primér angestoffenen Targetatome, Sio(E')

der totale Energieverlustparameter und v(7T') eine Funktion, welche das Maf} der Schadi-
gung beschreibt. v(1") ist nur vom Material und nicht von der Art der Bestrahlung



2.1 IONENIMPLANTATION ‘ 9

abhéngig. Sie wird tiblicherweise durch das modifizierte Kinchin-Pease Modell ausge-
driickt ([KIN55],[NORT75]):

vEP =0 fir T <Ep
JEKP 1 fir Ep < T < 2,5Ep (16)
JKP 0_82’3_1312(22 fir T >2,5Ep

Hierbei ist En(T) der Anteil der tibertragenen Energie T', welcher in nuklearen Stéfien
deponiert wird.

Ein quantitatives Maf fiir die Defektproduktion ist der Begriff dpa (displacements per
atom). Er gibt an, wie oft ein Targetatom im Mittel wihrend einer Bestrahlung verlagert
wird:

d a = 07 8 ' FD ' ¢

P = Ep N
Mit Ep: Verlagerungsenergie; N: Atomare Dichte; Fp: (Energie in nukleare Stéfe ober-
halb Ep)/(Einheitstiefe); ¢: Fluenz der eingeschossenen Ionen.

(17)

Die Energiedifferenz zwischen der Verlagerungsenergie (fiir Be: 22 7eV [JUNT78]) und der
Energie, die zur Bildung eines Eigenzwischengitteratoms notig ist (= 5eV'), wird nach
Beendigung der Versetzungsphase als thermische Anregung an das Gitter abgegeben
([LEHTT7]). Erhélt das primér angestoflene Atom durch den StoB eine groflere Energie, so
ist es in der Lage weitere Atome zu verlagern. Diese Atome kdnnen ihrerseits wiederum
Atome verlagern, was zu einer Stofkaskade oder einem 'Displacement Spike’ fithrt. Es

kommt zur Bildung von individuellen Subkaskaden ([WAL78]).

Erfolgt die Bestrahlung bei tiefen Temperaturen, so nimmt die Anzahl existierender
Frenkelpaare mit der primér tibertragenen Energie ab. Dies kann aus Messungen des Wi-
derstands wiahrend der Bestrahlung geschlossen werden, unter der Annahme, daf} jedes
Frenkelpaar einen konstanten Beitrag zum spezifischen Widerstand liefert ([AVES2]).
Die Kaskadenregion enthilt nach Beendigung der Stoflkaskade betrachtliche kinetische
Energie, und viele Atome befinden sich in einem instabilen Zustand. Die Defektkon-
zentration wird durch einen thermisch angeregten Relaxationsproze8 ("Thermal Spike’)
verringert([VIN76],|/AVE82]). Geht man nun zu Temperaturen bei denen Punktdefek-
te beweglich werden, so koénnen sich aus Frenkelpaaren Defektkonfigurationen, wie
Eigenzwischengitteratom- und Leerstellencluster, bilden.

2.1.4 Kaskadenmodelle

Bei Neutronen- und lonenbestrahlung (bzw. Implantation) ist der Energielibertrag der
einfallenden Teilchen auf die Targetatome relativ hoch (im keV-Bereich). Dies fiihrt
dazu, daf} viele sekundére Verlagerungen stattfinden, und es kommt zur Bildung von
StoBlkaskaden. In Abb.3 ist eine Simulation von Stoflkaskaden in Beryllium, am Beispiel
Chlor und Bismut zu sehen. Es wurden je drei lonen auf das Target geschossen und die




10 2 PHYSIKALISCHE GRUNDLAGEN

einzelnen Subkaskaden berechnet. Fiir die Implantation von Cl mit 240keV ist zu sehen,
dafl der Abstand zwischen zwei St6fen relativ grof und die Dichte der Kaskaden gering
ist. Im Fall des Bi (300keV) ist der Abstand zwischen zwei Stéen deutlich geringer und
die Kaskadendichte wesentlich hoher als bei Cl. Die Reichweite der Cl-lonen ist, trotz
geringerer Energie, grofier als die des Bi.

Cl mit 240kev ' Bl mit 300keV

0 - Tiefe -> 35004 0 - Tiefe~> 20004

Abb. 3. TRIM-Simulation von Kollisionskaskaden in Be. Links: 240keV Cl-lonen;
rechts: 300keV Bi-Ionen.

Es gibt zwei grundséatzlich verschiedene Entwicklungsmoglichkeiten einer Stoflkaskade:

e Haben die einfallenden Ionen eine hohe Geschwindigkeit oder eine kleine Masse,
so ist ihre mittlere freie Weglange zwischen zwei Stéflen und damit die Entfernung
zwischen zwei priméren St68en grof. Jedes der priméar angestoflenen Atome kann
eine eigene Subkaskade einleiten. In dem Bereich, in welchem die verlagerten Ato-
me zum Stillstand kommen, steigt die Wahrscheinlichkeit einer Wechselwirkung
untereinander. Die Anhdufung verlagerter Atome am Ende jeder Subkaskade ist
die Folge.

e Haben Ion und Target schwere Massen, so ist auch bei einer hohen Geschwindigkei-
ten des einfallenden lons die mittlere freie Weglange relativ klein. Die hohe Dichte
der Streuereignisse bewirkt ein Uberlappen der einzelnen Subkaskaden, zwischen
ihnen kann nicht mehr unterschieden werden. Die Kollisionskaskade kann hier
durch einen Bereich mit einer groflen Dichte an verlagerten Atomen beschrieben
werden.

Ein detaillierteres Bild der Entwicklung von Kollisionskaskaden wurde von Guinan und
Kinney [GUI81] aufgrund von molekulardynamischen Rechnungen eingefiihrt. Hiernach
kann der zeitliche Verlauf in drei Phasen unterteilt werden:

1. Stufe I oder Kollisionsphase (t < 2-107'3s): In dieser Stufe wichst die Anzahl
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der Frenkelpaare aufgrund von priméren und sekundaren Prozessen bis weit iiber
die Defektanzahl, welche in Stufe ITI beobachtet wird, an.

2. Stufe IT (¢ < 0,5 - 107'?s) nennt man die Relaxationsphase, wihrend der viele
benachbarte Frenkelpaare rekombinieren. Am Ende dieser Stufe stimmt die An-

zahl der Frenkelpaare gut mit jener iiberein, welche man aus der modifizierten
Kinchin-Pease Formel (Gleichungl6) erhalt.

3. Stufe III (¢t < 2 107'%s) ist die Abkithlphase, auch Thermal Spike genannt.
Wéhrend dieser Phase kommt es, induziert durch grofie Verspannungsfelder, zum
Abbau weiterer Defekte. Am Ende dieser Phase ist die Kaskadenregion im thermi-
schen Gleichgewicht mit ihrer Umgebung. Aufgrund der erhéhten Beweglichkeit
von Defekten in dieser Phase kann es zur Bildung von Fremdatom-Defekt Kom-
plexen kommen.

2.2 Rutherford-Riickstreuung

Die Rutherford-Riickstreuspektrometrie (RBS) ist eine Analysemethode zur Untersu-
chung oberflichennaher Gebiete in Festkérpern. Heutzutage benutzt man Rutherford
Riickstreuexperimente gezielt zur Bestimmung von Diffusionsprofilen und zur Analyse
der Zusammensetzung diinner Filme. In dieser Arbeit wurde die RBS gekoppelt mit der
Channeling-Methode zur Lokalisierung von Fremdatomen in Be Einkristallen genutzt.
Die Vorteile dieser Methode sind hierbei seine Massentrennung, Tiefenauflésung und die
Moglichkeit zur Bestimmung der atomaren Zusammensetzung. Die Reichweite der von
uns implantierten Tonen (1000-4000A) liegen im Bereich der Abfragetiefe der Methode
(mehrere pm).

2.2.1 Prinzip der Rutherford-Riickstreuspektrometrie

Eine Prinzipskizze der Rutherford-Riickstreuspektrometrie (RBS) ist in Abb.4 gezeigt.
Ein monoenergetischer Ionenstrahl trifft auf den zu untersuchenden Festkérper (Target).
Die Energie der zuriickgestreuten Projektilionen wird mit Hilfe eines Detektors, welcher
einen bestimmten Raumwinkel erfafit, registriert. Eine ausfithrliche Beschreibung dieser

Methode findet man z.B. in [CHU78],[MAY77].

Der Rutherford-Riickstreuspektrometrie liegen vier physikalische Phanomene zugrunde,
die jeweils eine bestimmte Eigenschaft dieser Methode nach sich ziehen:

1. Der Energietransfer vom Projektil (m, Z;) auf den Targetkern (mg, Z3) erfolgt
durch einem elastischen Stoff. Dieser Energielibertrag wird durch den kinemati-
schen Faktors k ausgedriickt und ermoglicht eine Massentrennung.
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2. Die Wahrscheinlichkeit eines Stoflereignisses wird durch den differentiellen Wir-
kungsquerschnitt do/df) bestimmt. Damit kann, besteht das Target aus mehreren
Atomsorten, die quantitative Zusammensetzung bestimmt werden.

3. Wihrend der Bewegung eines lons durch Materie verliert dieses durch die Wechsel-
wirkung mit den Targetatomen Energie. Dieser Energieverlust fithrt, da er von der
gesamten Weglange des Projektils im Target abhéngt, zu einer Tiefenauflésung,.

4. Statistische Schwankungen beim Energieverlust des Projektils (energy straggling)
begrenzen die Massen- und Tiefenauflésung.

Target

Durchgehende lonen Einfallende lonen

AhA

Riickstreu—

winkel Detektor

Abb. 4: Prinzipielle MeBanordnung der Rutherford-Riickstreuspektrometrie [CHU78)

2.2.2 Massentrennung

Trifft ein Projektil der Masse m; mit der Energie Ey auf ein ruhendes Targetatom der
Masse my, so wird es durch einen elastischen Stofl in einem Winkel 6 gestreut und hat
danach die Energie E*. Das Verhéltnis zwischen der Projektilenergie nach dem Stof
(E*) und der davor (Fo) bezeichnet man als kinematischen Faktor k:

Energie nach dem Stof8 £

k (18)

Energie vor dem Sto ~ Ep

Mit Hilfe der Energie- und Impulserhaltung kann ein Ausdruck fir den kinemati-
schen Faktor hergeleitet werden, welcher nur noch von den Massen m;, m; und dem
Riickstreuwinkel § abhéngt. Im Laborsystem ergibt sich dann folgender Ausdruck:

2

my + may

Ist das Targetmaterial aus mehreren Atomsorten (ms,ms) zusammengesetzt, so werden
diese entsprechend der Differenz in den k-Faktoren Ak = k,,, — kp, im Energiespektrum
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um die Energiedifferenz AE = Ak Ey auseinanderliegen. Damit ist eine Massenbestim-
mung der im Target enthaltenen Atome {iber die Energieanalyse der riickgestreuten
Teilchen moglich. Die bestmoégliche Massenauflésung erhdlt man nach Gleichung (19)
bei 0 gleich 180°. Daher ist man, falls eine hohe Massenauflosung benétigt wird, be-
strebt, moglichst grofle Streuwinkel zu benutzen.

2.2.3 Tiefenskalierung und Energieverlust

Aufer der Massentrennung erlaubt die Rutherford-Riickstreuspektrometrie auch eine
Bestimmung der Tiefe, in welcher der Streuprozef stattfand. Auf dem Weg durch das

~__ Tt ™

£ ) KE,
o IkE 6,
K \
e E,

~_ |

Abb. 5: Ein unter dem Winkel §; mit der Energie Fy einfallendes Projektil, das in
einer Tiefe ¢ im Target unter dem Winkel 6 gestreut wird, hat nach dem Verlassen des
Targets die Energie Fj.

Targetmaterial bis in die Tiefe ¢, wo der StreuprozeB stattfindet, und auf dem Rickweg
bis an die Probenoberfliche verliert das Projektil Energie. Fiir diesen Energieverlust
sind Wechselwirkungen mit den gebundenen oder freien Elektronen des Targets sowie
Wechselwirkungen mit den durch Elektronen teilweise abgeschirmten Targetatomkernen
verantwortlich.

Der Energieverlust dE/dz hingt von der verwendeten Ionensorte, der Zusammenset-
zung des Targets und der Energie der Projektilionen ab. Die Energiedifferenz AE zwi-
schen Ionen welche direkt an der Targetoberfliche gestreut werden, und solchen, die in
der Tiefe ¢ gestreut werden, betragt (sieche Abb. 5):

AE =k Ey—FE, =[S]-t (20)
[S] ist hierbei der sogenannte Riickstreuenergieverlustparameter, der sich wie folgt zu-
sammensetzt:
k dE k dE
— o= - 2
5] [cos 0, dz E cosfy dz ko (21)
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6; ist hierbei der Einfallswinkel, §, der Ausfallswinkel des Projektilions beziiglich der
Oberflichennormalen des Targets (siche Abb.5). Der Zusammenhang zwischen diesen
beiden Winkeln und dem Riickstreuwinkel 8 ist wie folgt: § = 180° — (8, + 0,). Bei der
Berechnung von [S] wurde die sogenannte Oberflichennéherung benutzt, bei welcher
die relative Anderung der Ionenenergie entlang ihrer Bahn vernachlissigt wird. Das
heifit entlang der einlaufenden Bahn wird die Energie £y und entlang der auslaufenden
Bahn die Energie k - Ey benutzt. Diese Naherung ist nur bei diinnen Filmen und in
oberflichennahen Bereichen, wie sic bei der lonenimplantation erreicht werden, giiltig.
Der Energieverlust dF/dz ist proportional zur atomaren Dicht N des Targets. Der
Bremsquerschnitt &, welcher durch

1 dE

definiert wird, ist dahingegen ein reiner Materialparameter und unabhéngig von N.
Setzt man dies in Gleichung (21) ein, so ergibt sich:

)= N

e(Eo) +

cos 0, cos 6,

e(k- Eo)| =N - [e] (23)

Durch den kinematischen Faktor k ist der Riickstreuverlustparameter [S] fiir jede Atom-
sorte unterschiedlich. Hat man ein mehrkomponentiges Target mit der Zusammenset-
zung A, B,, dann wird emBr nach der Braggschen Regel berechnet. Der Bremsquer-
schnitt e#mPn in einem solchen Target ist gleich der Summe der einzelnen Bremsquer-
schnitte e und e? der einzelnen Komponenten, gewichtet mit deren Konzentrationen:

Amanm'€A+n'€B. (24)

€
Die energieabhéngigen Bremsquerschnitte werden in der Praxis durch Polynomfits an-

genihert. Diese sind in tabellierter Form z.B. in ([ZIE73],[ZIE77]) zu finden.

2.2.4 Atomare Zusammensetzung

Die Wahrscheinlichkeit, daBl ein vom Target zurlickgestreutes lon in den von einem
Detektor aufgespannten Raumwinkel € fallt, ist durch den Streuquerschnitt o gegeben:

1 [ do
== [ —=df2 5
T QJaan (25)
Der differentielle Wirkungsquerschnitt do/d$) ist die Wahrscheinlichkeit dafiir, daf ein
Ion von einem Targetatom in den Raumwinkel df) gestreut wird. Unter der Annahme,
daf} die fiir die Streuung verantwortliche Wechselwirkung durch das Coulombpotential
bestimmt wird, hat Rutherford do/df) berechnet. Damit ergibt sich im Laborsystem
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die bekannte Rutherfordsche Streuformel:

2
2
o mag,
da_(Zldez)2 4 (\/1 (msmﬂ) +c030>

dQ 4F sinil \/1 B <ﬂlsin9>2

my, 41 : Masse baw. Kernladung des Projektilions

my, Zy : Masse bzw. Kernladung des Targetatoms

e : Elementarladung

E : Energie des Projektilions unmittelbar vor dem Stof}
@ : Riickstrenwinkel

(26)

Fallt der Ionenstrahl senkrecht auf die Probe, und benutzt man die Oberflichennéhe-
rung, so betrigt die Zahl H der innerhalb eines Energiefensters AE detektierten Teil-

chen: AE

H:a(EO)~Q-Q-N~'E- (27)
Hierbei ist ) die auf die Probe geflossene Ladung und N die atomare Dichte des Targets.
AE/[S] entspricht einem Tiefenintervall Az, welches durch die Wahl eines Energiefen-
sters im Riickstreuspektrum gegeben ist. Hat man nun ein zweikomponentiges Target
und wendet Gleichung (27) auf die Komponenten A und B an, so ergibt sich nach einer

Quotientenbildung:
Ny _m _op [S|aP" Hy

Ng n  oa [S)grP~ Hp
Da der vom Detektor erfaBte Raumwinkel im allgemeinen nur einige Millisteradian
betriagt, konnen die Streuquerschnitte naherungsweise durch die differentiellen Wir-
kungsquerschnitte ersetzt werden. Liegen die Massen der beiden Komponenten A und
B nicht allzuweit voneinander, so liegt der Quotient [S]4™5"/[S]a™P" nahe 1. Ist die
Konzentration von B in einem Wirtsgitter A klein, so kann das Target als reines Ele-
ment betrachtet werden und es geniigt [S]4 und [S]4, zu berechnen. Im Fall der in dieser
Arbeit implantierten Fremdatomkonzentrationen (kleiner 0,2%) in Be kann das Target

als reines Element betrachtet werden, damit geniigt es also, [S]B¢ und [S])B%, . 4atom ZU
bestimmen.

(28)

Die Anzahl der implantierten Fremdatome in einer Probe, welche in oberflichennahe Be-
reiche implantiert wurde, kann nun aus dem Rutherford Riickstreuspektrum bestimmt
werden. Ausgehend von Gleichung (28) und unter Benutzung der weiter oben bespro-
chenen Naherungen, ergibt sich fiir die Anzahl der implantierten Fremdatome /NV;:

A;-ZE-N-AE
Hy, - ZE - [S,]

N; = 1078 (29)

A; : Flache des Fremdatomsignals [counts]
Zy: Kernladung der Wirtsgitteratome
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Z;: Kernladung der Fremdatome

N: Atomare Dichte des Wirtsgitters [Atome/cm?]
8 E: Energieeichung [keV/Kanal]

Hp: Zéhlrate im Wirtsgitter [counts]

[Sn): Energieverlustparameter [keV/A]

In dieser Arbeit wurde die Konzentration der Fremdatome im Peakmaximum nach
Gleichung (28) bestimmt. Zur Eichung der Energieskala bei den RBS-Spektren wurde
eine spezielle Probe verwendet. Sie besteht aus einem Kohlenstoffplattchen, auf das
eine sehr diinne Bismut-Schicht aufgedampft wurde. Aus den bekannten Massen der
beiden Elemente und der Lage der entsprechenden Signale im Spektrum kann eine
Energieeichung festgelegt werden. Mit dieser Eichung kann nach Gleichung (29) die
Anzahl der implantierten Fremdatome bestimmt werden.

2.3 Channeling

Beschiefit man ein einkristallines Target mit hochenergetischen (MeV-Bereich) Ionen
(He') parallel zu einer niedrig indizierten Kristallrichtung, so ist die Eindringtiefe der
Teilchen deutlich erhdht im Vergleich zum Beschuf} einer polykristallinen Probe. Gleich-
zeitig ist bei diesem orientierten Einschufl die Anzahl der zuriickgestreuten Teilchen
stark reduziert. Dieses Phdnomen wird Channeling-Effekt genannt.

Abb. 6: Kiinstlerische Darstellung eines im <110> orientierten Diamantgitter chan-
nelnden Teilchens.

Bereits 1912 wurde von Stark ([STA12]) vorgeschlagen, daf ein Kristallgitter die Tra-
jektorie eines energetischen lons beeinflussen kénnte. Diese Idee geriet aber in Ver-
gessenheit. Um 1959 wurde der Channeling-Effekt zufillig bei Computersimulationen
zur Reichweitenbestimmung von Ionen in Festkérpern ([ROB63]) entdeckt. Dieses wur-
de in der nachfolgenden Zeit fiir verschiedene Projektil-Target Kombinationen expe-
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rimentell bestatigt ([PIE63],[LUT63),[NEL63],[ERG64]) Die Grundlagen und Anwen-
dungsmoglichkeiten des Channeling-Effekts sind in zahlreichen Arbeiten beschrieben
([LIN63],[DEAT73],[MORT73],|GEM74],[FEL82],[SWA83],[DAV83],[MEY87a)).

Wiirde die erhdhte Eindringtiefe nur auf der geometrischen Transparenz eines Kristalls
beruhen, so wire der kritische Winkel ¥., bei dem ein einfallendes Ion gerade noch
dem Channeling unterliegt, in einer Tiefe von 1um kleiner als 0,004°. Experimentell
liegen die Werte fiir kritische Winkel je nach Material des Einkristalls und Energie der
Projektilionen jedoch im Bereich von 1 — 3°. In der Realitdt beruht das Channeling auf
einem Fihrungseffekt durch Atomketten oder Ebenen. Nimmt man an, dafl gechannelte
Teilchen unter kleinen Winkeln und unter Erhaltung der transversalen Energie £, an
den Atomketten eines Kristalls gestreut werden, so ergibt sich:

U(r) + E-¥(r) = EL = konstant (30)

U(r) : Wechselwirkungspotential der Ionen mit den Kettenatomen

r: senkrechter Abstand zur Atomkette

E: Energie der Ionen

U(r): momentaner Winkel zwischen Kettenrichtung und Bahntangente

2.3.1 Klassisches Kontinuummodell

Das Kontinuummodell, welches grundlegend zum Verstindnis des Channeling-Effekts
beitragt, wurde 1965 von Lindhard [LIN65] veroffentlicht. Die wesentliche Idee liegt
darin, die einzelnen Atomketten durch ein Zylinderpotential zu beschreiben. Hierbei
wird die korrelierte Folge von Reflektionen eines schnellen lons an einer Atomkette

LLILLL]
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Abb. 7: Ausschnitt aus der Trajektorie eines gechannelten Teilchens. Die aufeinan-
derfolgenden priméren Stéfe konnen durch das Kontinuummodell beschrieben werden.

(aus {FEL82])

durch einen Potentialschlauch angendhert, solange ein kritischer Abstand p. nicht un-
terschritten wird (siehe Abb.7).
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Das Modells liefert Naherungen fiir den kritischen Winkels ¥, und die minimalen Aus-

beute ymm [FELS2]:
V() = % {m ((Cu “>2+1)r (31)

. . . p2
mit ¥, = ”szj-f— (32)

Xmin(t) = N -d -7+ u? (33)

Hierbei ist u die mittlere transversale thermische Vibrationsamplitude, d der Gitterab-
stand, a die Abschirmlange und C' eine Konstante (C? ¢ 3).

Das Kontinuummodell beinhaltet in dieser Form nicht die Abnahme der ITonenenergie
durch den elektronischen Energieverlust, welcher aus Kleinwinkelst68en mit Elektronen
resultiert. Fine Beschreibung des Channeling-Effekts fir einen Kristall mit Defekten
oder mit eingelagerten Fremdatomen ist auf diese Art ebenfalls unmdglich, so dafi die
Anwendung dieses Modells sehr begrenzt ist.
e eyl e i it e e
a) ideales h
Gitter €CCCE- W W W __E_W W W

~

—O0——€0" "9 "8 ¥ ~_a___9 _ 6

. _ e o —

b) perfektes
Gitter €78 "5 6. 8 "§g & 5 %
e __TTe w6
¢) Verzerrungen -
___.0.-..._‘___5__.._____ —
a 4 o ¢
Randomn L} S
Zéhirate normierte
Zahirate <)
€l —_orientiert o b,
b
0) : L
Energie ¢ Tiefe Kippwinkel o

Abb. 8: Trajektorien von Ionen mit ihren entsprechenden Riickstreuspektren und win-
kelabhangigen Ausbeutekurven

Die transversale Energie ist nur bei der Bewegung eines gefiihrten Teilchens im idea-
len Kristall erhalten (Abb.8a). Hier bleiben die Teilchen, welche nicht an der Ober-

flache zuriickgestreut werden, auf oszillierenden Bahnen mit grofiler Wellenldnge (im
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Vergleich zur Gitterkonstanten) im Kanal. Die an der Oberfliche zuriickgestreuten Teil-
chen fiithren zu einem Oberflichenpeak im RBS-Spektrum (siehe Abb.8d). Zusatzlich
kénnen Oxid- oder amorphe Schichten auf der Probenoberfliche zu einem erhdhten
Oberflachenpeak fithren. In einem perfekten Gitter (Abb.8b) mit thermischen Schwin-
gungen nimmt die transversale Energie mit steigender Eindringtiefe zu und bewirkt
schliefilich die Streuung des Teilchens. Dieser Prozefl wird auch Dechanneling genannt,
Im realen Kristall (Abb.8c) ist das Dechanneling aufgrund von Kristalldefekten wie z.B.
Verspannungen oder Versetzungen hoher. Die RBS-Riickstreuspektren bei Ausrichtung
des Analysestrahl parallel zu einer niedrig indizierten Kristallrichtung (aligned) fiir die
oben diskutierten Falle sind in Abb.8d dargestellt. Um ein Spektrum zu erhalten, wel-
ches dem einer amorphen Probe entspricht (random) wird die Probe einige Grad vom
Kanal verkippt und wihrend der Aufnahme der RBS-Riickstreuspektren rotiert. Es hat
sich gezeigt, dafl auf diese Art reproduzierbare Spektren gewonnen werden.

Um eine winkelabhéngige Ausbeutekurve zu erhalten, werden bei verschieden Kippwin-
keln zum orientierten Einfall RBS-Spektren aufgenommen. Innerhalb dieser Spektren
werden iiber einen bestimmten Tiefenbereich (Energiebereich) Fenster gesetzt und iiber
diese integriert. Die Werte dieser integrierten Zahlraten werden anschliefend mit dem
Spektrum, welches unter Rotation und Verkippung der Probe aufgenommen wurde, nor-
miert. Die Auftragung dieser normierten Werte iiber dem Kippwinkel (zur orientierten
Einfallsrichtung) liefert eine winkelabhingige Ausbeutekurve (Abb.8e). Im Idealfall ist

X
1

n

5 ®

o
o
T

CLOSE ENCOUNTER PROBABLITY
=4 [=]
B 12}

o
N

ANGLE RELATIVE TO <0O0I> DIRECTION (DEG)

Abb. 9: Normierte winkelabhéngige Ausbeutekurve (aus [FEL82])

diese Kurve symmetrisch zum Kippwinkel Null und hat fiir grélere Kippwinkel durch
die Normierung den Wert 1 (siehe Abb.9). In der Praxis kann es aufgrund von plana-
ren Channelingeffekten zu Abweichungen von dieser Symmetrie kommen. Dies ist in
[RUAB8T] beschrieben. Fiir die winkelabhéngige Ausbeutekurve gibt es zwei charakteri-
stische Parameter:

e die minimale Ausbeute ymin bel Ausrichtung parallel zum Kanal

e die Halbwertsbreite W,/,, welche durch den Winkel gegeben ist, an welchem die
Zahlrate (1 — xmin)/2 betragt
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Diese Parameter sind in realen Kristallen temperaturabhéngig. Mit steigender Tempe-
ratur nimmt die Halbwertsbreite aufgrund von thermischen Schwingungen der Gitte-
ratome ab. Die minimale Ausbeute steigt bei Erhéhung der Temperatur. Verzerrungen
im Gitter aufgrund von Defekten haben einen noch grofieren Einflufl auf diese beiden
Parameter.

2.3.2 Monte-Carlo Simulation

Um die beim Kontinuummodell auftretenden Einschrankungen zu umgehen, kann man
den Channeling-Effekt durch Berechnungen nach der Monte-Carlo Methode simulieren.
Damit ist eine Untersuchung der Temperaturabhéngigkeit und des Einflusses von Frem-
datomen auf die Teilchenbahnen moglich. Solche Simulationen beruhen auf dem bindren
Stofmodell und sind in [KAU83], [BART71] genauer beschrieben. Solche Simulationen
werden aufgrund ihres hohen Rechenaufwandes mit Computern durchgefiihrt.

2.3.3 Anwendungen des Channeling-Effekts

Es gibt zahlreiche praktische Anwendungen des Channeling Effekts wie zum Beispiel
die Untersuchung von Gitterfehlern, von Oberflichen und epitaktischen Schichten oder
die Gitterplatzbestimmung von Fremdatomen.
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Abb. 10: Schematische Darstellung der FluBverteilung fiir einen Einfallswinkel # 0
(aus [FEL82])

Im Rahmen dieser Arbeit wurde die Channelingmethode zur Gitterplatzbestimmung
von Fremdatomen in Beryllium genutzt. In diesem Zusammenhang wird ausgenutzt,
dafBl die Riickstreuausbeute von Fremdatomen auf Zwischengitterpldtzen stark von der
Wahl der Kristallrichtung abhangt. In hep-Einkristallen 148t sich durch winkelabhéngige
Ausbeutekurven iiber die < 1120 > Achse der Gitterplatz eindeutig bestimmen. Liegt
die Einfallsrichtung parallel oder nahezu parallel zu einer Kristallrichtung, so weist die
Flufiverteilung ein Maximum in der Kanalmitte auf (siche Abb.10). Aus diesem Grund
zeigt die Riickstreuausbeute von Fremdatomen, die sich in der Mitte eines Kanals befin-
den, ebenfalls ein Maximum. Fremdatome auf substitutionellen Gitterpldtzen zeigen in
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allen Kristallrichtungen die gleichen winkelabhangigen Ausbeutekurven wie die Wirts-
gitteratome. Die unterschiedlichen Zwischengitterplatze, welche in Beryllium moglich
sind, und deren Auswirkung auf die Ausbeutekurven werden im folgenden Abschnitt
besprochen.

Will man den Gitterplatz eines implantierten Fremdatoms in einem Wirtsgitter bestim-
men, so erfordert dies eine energetische Trennung der beiden Massen. Das bedeutet, daf
die implantierte Ionensorte schwerer sein muf} als die Wirtsatome. Da Berylliumatome
sehr leicht sind, kann innerhalb der RBS-Spektren nahezu jedes Fremdatomsignal von
dem des Wirtsgitters getrennt werden. Durch setzen von Energiefenster in den Spek-
tren und die daraus resultierende winkelabhingige Ausbeutekurve ist es moglich, die
Gitterplatzbesetzung der meisten Fremdatomsorten zu bestimmen.

Um eine Aussage iiber den Prozentsatz der Fremdatome auf reguldren Gitterplatzen zu
treffen, wird der substitutionelle Anteil, f,, eingefiihrt. Hierzu werden im Bereich des
Fremdatomsignals (¢) und in der korrespondierenden Tiefe des Wirtsgittersignals (h)
Energiefenster gesetzt. Aus der Integration iiber diese Energiefenster, in den Spektren
fiir Ausrichtung des Analysestrahls parallel zu einer niedrig indizierten Kristallrichtung
(aligned A) und bei nichtorientiertem Einfall (random, R), errechnet man das Verhélt-
nis dieser beiden Werte (xmin). Es ergeben sich so die minimalen Ausbeuten fiir das
Fremdatom- und Wirtsgittersignal zu:

no_ RY i _ Ry
Xmin_R};% ) Xmin_Ri2

(34)

dabei sind R% und R} die Aligned und Random-Zahlraten im Energiefenster des Wirts-
gitters, R, und R, die des Fremdatoms. Der substitutionelle Anteil ist definiert durch:

1-— Xi -
s — min 35
Diese Gleichung ist eine Naherung und gilt nur, falls gleichzeitig die Halbwerstbreiten
(¥4/2) nahe beieinander liegen. Die Naherung wird ungenau fiir hohe ymi, Werte des
Wirtsgitters.

2.4 Die hcp-Struktur des Berylliums

In diesem Abschnitt wird die hcp-Struktur und die darin moglichen regularen Zwi-
schengitterplitze vorgestellt. Im Hinblick auf die experimentellen Ergebnisse der win-
kelabhéngigen Ausbeutekurven werden anhand von Projektionen der reguldren Zwi-
schengitterplitze auf die <1120>-Achse und den dazugehdrigen Ebenen die Auswir-
kungen auf deren Aussehen erklart.

Im Wirtsgitter des Berylliums gibt es zwei bevorzugte Zwischengitterpositionen. Eine
dreidimensionale Darstellung dieser Positionen ist in Abb.11 ersichtlich.
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Abb. 11: Oktaedrischer und tetraedrischer Zwischengitterplatz in der hcp-Struktur.
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Abb. 12: Projektion des ideal tetraedrischen, x, und des ideal oktaedrischen Zwischen-
gitterplatzes, o, eines hcp Gitters auf die <1120> Achse und Ebenen.
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Die Atome des Berylliums befinden sich in Abb.11 jeweils an den Eckpunkten des Sechs-
ecks und eines in der Mitte davon. Drei Atome befinden sich an den Ecken des Dreiecks
in der Mitte des sechskantigen Korpers. Die Schichtfolge der hexagonal dichtest ge-
packten (hep) Kristallstruktur des Berylliums ist ABAB, wobei die Schicht B auf den
Liicken von A sitzt. Die Gitterkonstanten betragen: a=2,27A; ¢=3,59A. Die Koordina-
tionszahl von hcp Gittern ist 12. Innerhalb dieser Struktur gibt es den oktaedrischen
Zwischengitterplatz (Abb.11 links) der sich in der Mitte von 6 Wirtsgitteratompositio-
nen befindet und den tetraedrischen, welcher von 4 solchen Positionen umgeben ist.

Eine Projektion des oktaedrischen und des tetraedrischen Zwischengitterplatzes auf
die <1120> Achse und die dazugehorigen Ebenen ist in Abb.12 gezeigt. Die <1120>
Richtung entspricht der a-Achse in hcp Kristallen. Der ideal tetraedrische Zwischengit-
terplatz wird durch x-, der ideal oktaedrische durch o-Symbole dargestellt. Die Atome
des Wirtsgitters sind als e dargestellt, die Ebenen als Linien.

In dieser Arbeit wurden die winkelabhingigen Ausbeutekurven (Scan) durch verkip-
pen zum <1120> Kanal gemessen. Das Aussehen dieser Kurven hingt stark von der
Wahl der Richtung ab, in welcher die Messung aufgenommen wird. Wahlt man einen
giinstigen Kippwinkel (meistens 20° zur (1010)-Ebene), so kann eine eindeutige Un-
terscheidung zwischen den beiden bevorzugten Zwischengitterpldtzen erreicht werden.
Fremdatome, welche sich auf einem oktaedrischen Zwischengitterplatz befinden, liegen
in der Mitte des <1120> Kanals und erzeugen in der winkelabhsingigen Ausbeutekur-
ve, da hier der Fluf stark {iberhht ist, eine deutliche Uberhéhung (Peak). Sitzen die
Fremdatome hingegen auf tetraedrischen Zwischengitterpldtzen, so erwartet man eine
Doppelpeakstruktur, deren Hohe nicht so ausgepragt ist wie im oktaedrischen Fall, da
die Flufiiberhéhung mit steigendem Kippwinkel zum Kanal abnimmt. Sitzen Fremdato-
me auf regularen Gitterplatzen (substitutionell), so ist der Verlauf der winkelabhangigen
Ausbeutekurve identisch mit der des Wirtsgitters.

2.5 Fremdatom-Punktdefekt-Wechselwirkungen

Das Verhalten von Punktdefekten in Metallen und deren Wechselwirkungen mit Frem-
datomen ist in der Literatur beschrieben (siehe z.B. [FEL82], [SWAS83] und darin ent-
haltene Zitate). Defektstrukturen kénnen mit unterschiedlichen Mefimethoden, wie bei-
spielsweise Channeling, Mofbauerspektroskopie, gestorte y—+ Winkelkorrelation (PAC)
oder Positronenvernichtung analysiert werden. Die Wechselwirkung von Fremdatomen
mit Punktdefekten kann durch Channelinguntersuchungen beobachtet werden. In Be-
ryllium hat diese Methode aufgrund der geringen Masse des Wirtsgitters den Vorteil,
daB nahezu alle Atomsorten in den Messungen vom Signal des Be getrennt werden
kénnen.

In Metallen ist die Aktivierungsenergie von Leerstellen hoher als die von Eigenzwischen-
gitteratomen. Dies hat zur Folge, dafl das Verhalten dieser unterschiedlichen Punktde-
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fekte durch die Vorgabe der Temperatur getrennt untersucht werden kann.

In Abb.13 ist die Erholungskurve des elektrischen Widerstands (A) fiir Neutronenbe-
strahltes Beryllium dargestellt (siehe [SCH67], [NIC68], [SCH69]). Um die einzelnen
Ausheilstufen deutlicher darzustellen ist die Ableitung der Widerstandskurve fiir zwei
unterschiedliche Neutronenfluenzen gezeigt. Die Maxima dieser Kurven entsprechen den
einzelnen Ausheilstufen. Unterhalb von ca. 20K findet keine Erholung statt. Die Erho-
lungsstufe I zwischen 20 und 40K entspricht der Rekombination sehr eng benachbarter
Frenkelpaare. Die Stufen bei 65K, 90K und 130K entsprechen der Stufe IL. In die-
sem Bereich werden die Eigenzwischengitteratome beweglich. In der letzten Stufe II1
zwischen 200K und 340K werden Leerstellen beweglich. Bei Raumtemperatur hat die
Beweglichkeit der Leerstellen nur eine begrenzte Reichweite, aber der anfiangliche elek-
trische Widerstand hat sich schon zu ca. 95% erholt. Analoge Ergebnisse ergaben sich
nach der Bestrahlung mit Elektronen [NIC68].
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Abb. 13: Isochrone Ausheilkurve des elektrischen Widerstands von Beryllium nach der

Bestrahlung mit zwei unterschiedlichen Neutronendosen bei 4,2K (aus [SCH69]).

Werden Fremdatome in kleinen Konzentrationen implantiert, so sind verschiedene Wech-
selwirkungen mit den Atomen und den Defekten des Wirtsgitters moglich. Je nach
Temperatur sind durch die Beweglichkeit von Punktdefekten verschiedene Wechselwir-
kungen moéglich:

e Rekombination von Zwischengitteratomen mit Leerstellen (Defekt- Antidefekt Re-
aktion). Dies ist schon innerhalb der Erhohlungstufe I moglich.

e Auflésung von Defekten an Versetzungen, Korngrenzen oder Oberflichen.

e Einfang von Defekten, insbesondere von Leerstellen, durch Fremdatome. Es kommt
zur Bildung von Komplexen von Fremdatomen mit Punktdefekten. Der Einfang
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von Leerstellen ist erst ab Stufe ITI moglich.

Sitzt ein Fremdatom auf einem reguldren Gitterplatz, so erzeugt es ein Verspannungs-
feld. Dieses kann von attraktiver oder repulsiver Natur sein, abhidngig von der Art
der Fremdatome. Benétigen die Fremdatome ein kleineres Volumen als die Atome dss
Wirtsgitters, so entsteht eine Gitterkontraktion. Im allgemeinen fithrt dies zu einem
bevorzugten Einfang von Eigenzwischengitteratomen. Fremdatome mit einem grofien
Volumen auf substitutionellen Platzen bewirken eine Expansion des Gitters, was zu
einem bevorzugten Finfang von Leerstellen fithrt. Auch die chemischen Eigenschaften
der implantierten Fremdatome kdénnen fiir die Art der Wechselwirkung von Bedeutung
sein. Es kann zur Bildung chemischer Verbindungen oder zum Ausscheiden in der Form
von Clustern kommen. Die treibende Kraft fiir solche Prozesse ist die Minimierung der
Verspannungsenergie innerhalb des Kristallgitters.

In vielen Metallen kommt es bei tiefen Temperaturen zur Bildung von gemischten Han-
teln mit kleinen Fremdatomen und Eigenzwischengitteratomen ([DED78], [EHRT78]).
Dieser Defekttyp ist allerdings nur bis zur Stufe III stabil. Fiir grole Fremdatome ist
diese Defektstruktur auch bei tiefen Temperaturen instabil, sie bilden mit einer oder
mehreren Leerstellen sogenannte Fremdatom-Leerstellenkomplexe. Stabile Konfigura-
tionen ergeben sich bei Assoziation eines Fremdatoms mit zwei, vier oder sechs Leer-
stellen. Ein Ausheilen solcher Komplexe findet nach [PLE84] erst zwischen 300 und
500K statt.

Die Wechselwirkung zwischen implantierten Fremdatomen und Punktdefekten bezieht
sich im wesentlichen auf die in der Kollisionskaskade erzeugten Punktdefekte ( korrelier-
ter Strahlenschaden). Werden implantierte Proben nachbestrahlt, so entstehen zusétz-
liche Punktdefekte, welche im Hinblick auf die Position der implantierten Fremdatome
willkiirlich im Gitter verteilt sind (unkorrelierter Strahlenschaden). Die Wechselwirkung
dieser nachtriglich erzeugten Defekte beruht auf der freien Beweglichkeit dieser Defek-
te. Die Wechselwirkung von Fremdatomen mit Punktdefekten, besonders im Hinblick
auf die Gitterplatzbesetzung, kann gezielt durch die Wahl der Implantationstemperatur
untersucht werden. ‘

2.6 Modelle zur Gitterplatzbessetzung implantierter Frem-
datome

Die Frage, welche Position die implantierten Atome am Ende ihrer Trajektorien im
Wirtsgitter einnehmen, ist von grundlegender Bedeutung. Daher ist es wiinschenswert,
die Faktoren, welche die Gitterplatzbesetzung bestimmen, zu ermitteln. Die grundlegen-
den Prozesse, die die Gitterplatzbesetzung bestimmen, kénnen stoflkinetischer Natur,
Effekte innerhalb der Kaskade, thermodynamischer Natur, chemische Effekte, mecha-
nisch treibende Krifte und Wechselwirkungen zwischen Fremdatomen selbst sein. Im
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folgenden werden die in der Literatur am haufigsten erwiahnten Modelle kurz vorgestellt.

2.6.1 Ersetzungsstofitheorie

Die Ersetzungsstofitheorie, welche von Brice [BRI76] formuliert wurde, beruht auf ei-
nem rein kinematischen Ansatz zu Beschreibung der Gitterplatzbesetzung implantierter
Fremdatome. Ein lon hoher Energie, das auf einen Festkorper trifft, dringt in ihn ein
und verliert seine Energie durch inelastische Wechselwirkung mit den Elektronen und
durch elastische Stéfle mit den Wirtsgitteratomkernen. Am Ende der Reichweite des
Ions dominiert der nukleare Energieverlust. In diesem Bereich besteht die Wahrschein-
lichkeit P, daf8 das lon ein Wirtsgitteratom von seinem Platz st68t und danach nicht
mehr geniigend kinetische Energie besitzt, um diesen Gitterplatz zu verlassen. Dieser
Prozef§ wird Ersetzungsstofl genannt.

1.0

0.8
0.6
0.4

0.2}

0.0

E/Eq

Abb. 14: Darstellung des Bereichs, in welchem Ersetzungsstéfie moglich sind (grau
dargestellt).

Unter folgenden kinematischen Bedingungen sind Ersetzungsstéfie moglich: Das einge-
schossene Ion besitzt die Energie Eq(t) und die Masse m;. Ein Wirtsgitteratom der
Masse mq wird von seinem Gitterplatz gestoflen, wenn es eine Energie T erhilt, welche
grofler als die Verlagerungsenergie Ey ist (fiir Be 7eV). Das Ion wird von der so ent-
standenen Leerstelle eingefangen, wenn seine verbleibende Energie (Fy(t) — 1) < E.
ist, wobei FE, die Einfangenergie ist. Der maximale Wert fiir 7' erhalt man fiir den
zentralen Stof mit T, = 7 - Fy(t). Hierbei ist v der bekannte kinematische Faktor:
v = (4mymy)/(m1 + my)?. Ein Ersetzungsstoff kann nicht erfolgen, wenn E;(t) < E;/v
und wenn FEi(t) > (1 — ) sind. Im ersten Fall ist das Ion nicht in der Lage, das
Wirtsgitteratom zu verlagern; im zweiten Fall kann es von der Leerstelle nicht einge-
fangen werden. Diese Bedingungen sind in Abb.14 graphisch dargestellt. Nur in dem
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grau gefarbten Bereich sind Ersetzungstéfie moglich. Fiir das Wirtsgitter Beryllium
sind Beispiele fiir Cl, Ca, Mn und Bi als gestrichelte Linien eingezeichnet. Es ist aus
der Darstellung erkennbar, daf§ nur fir Cl und Ca Ersetzungstofie moglich sind. Fiir
alle anderen im Rahmen dieser Arbeit implantierten Elemente, welche schwerer als Mn
sind, sind Ersetzungst6fe unmoglich. Diese Theorie kann hohe substitutionelle Anteile
fiir schwere Fremdatome in Be nicht erkliren.

Schnellabschreckung aus der Kaskade

Poate et al. [POA80] haben vorgeschlagen, die erhéhten Loslichkeiten von Fremdato-
men durch einen ultraschnellen AbschreckprozeB zu erklaren. Eine Abschitzung der
Abschreckrate fiihrt zu ca. 10" K/s. Dieses Modell prognostiziert einen hohen substi-
tutionellen Anteil der implantierten Fremdatome.

Darken-Gurry Darstellung

Darken und Gurry [DARS3] benutzen fiir die Darstellung von substitutionellen Loslich-
keiten in der festen Phase die von Hume-Rothery [HUMG69] vorgeschlagenen Regeln und
Parameter. Diese Regeln besagen in ihrer einfachsten Form, dafl Elemente mit gleicher
Kristallstruktur und geringer Differenz in der atomaren Grofle und Elektronegativitét
ineinander 16slich sein sollten. Als Koordinaten fiir die Darstellung wurden von ihnen
die metallischen Radien fiir die Koordinationszahl 12 und die Pauling Elektronegati-
vitdten benutzt. Die Hume-Rothery Regeln besagen, daB eine Loslichkeit vorliegt, wenn
die Elemente in der Darken-Gurry Darstellung in einer Ellipse mit den Hauptachsen
"15% des Radius des Wirtsgitters’ und ’0,4V Differenz in der Elektronegativitit’ liegt.
Fiir eine Vorhersage von Loslichkeiten und Nichtléslichkeiten hat dieses Verfahren einen
Erfolg von ca. 50%.

Modell von Alonso und Lopez

Alonso und Lopez [ALO82] trugen den elektronischen Anteil der Losungswarme A H o
iber dem atomaren Radius r auf. In dieser Auftragung ist ein Bereich der Substitu-
tionalitat empirisch zu ermitteln, er besitzt die Form einer liegenden Ellipse um das
Wirtsgitteratom. Diese Darstellung erlaubt die Trennung von substitutionellen und
nichtsubstitutionellen Elementen bei metastabilen Losungen, welche durch lonenim-
plantation hergestellt wurden.
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Modell von Singh und Zunger

Zur Bestimmung von Léslichkeit und Gitterplatzbesetzung bei der lonenimplantation
verwendeten Singh und Zunger [SIN82] nichtempirische Orbitalradius-Koordinaten. Auf
der Basis nicht-lokaler atomarer Pseudopotentialrechnungen wurden Orbitalradien be-
rechnet. Das Modell berticksichtigt nur die Radien der s- und p-Orbitale. Im Gegensatz
zu den anderen bisher vorgestellten Koordinaten sind die so bestimmten Radien vom
Wirtsgitter abhdngig. Der Bereich der Loslichkeit ist allerdings auch hier empirisch zu
ermitteln.

2.6.2 Miedema Modell

Von Miedema et al. ([MIE73], [MIE80], [NIE83],[MIE92]) wurde ein halbempirisches
Modell entwickelt, durch welches das Vorzeichen und die Gréflenordnung der Bildungs-
warme AHj vorhergesagt werden kann. Fiir die Bildungswarme erhielten sie unter Ver-
wendung der modifizierten Austrittsarbeit ®* und der Elektronendichte n.,, an der
Grenze der Wigner-Seitz Zelle:

AH; = —P(A®") +Q (Anlf*) — R (36)

hierbei sind P und @ empirisch zu bestimmende Konstanten. R ist auch eine Konstante,
welche nur dann von Null verschieden ist, wenn eine der Komponenten ein Mehrwer-
tiges Metall mit p-Elektronen ist. nl/? liefert einen positiven Beitrag zu AHy, da eine
Differenz in n!/3 einen Energieaufwand erfordert, um die Diskontinuitat am Rande der
Wigner-Seitz Zelle auszugleichen. Eine Differenz in ®* liefert einen negativen Beitrag
zu AHy, da sie zu einem Ladungstransfer iiber die Grenzen verschiedener atomarer Zel-
len fithrt. Fiir stark verdiinnte Systeme geht die Bildungswarme in die Losungswarme
AH,, tber, welche bendtigt wird, um ein Fremdatom in einer gegebenen Matrix durch
ein Wirtsgitteratom zu ersetzen. Damit ergibt sich fiir den elektronischen Term der
Losungswirme eines stark verdiinnten Elements B in einer Matrix A nach [MIE80]:

B4 V' vz @132
AI_Isol,el =P -1/3 ' <—(A,u ) + _(Anws) ) (37)
(nws )av P

hierbei ist u* das chemische Potential und Vg das molare Volumen des Elements B. Die-
ses halbempirische Modell hat sich als brauchbar zur Vorhersage von Losungswirmen
erwiesen. Mit ihm kann auch eine Vorhersage zur Gitterplatzbesetzung von Fremdato-
men getroffen werden. In Abb.15 ist der sogenannte Miedema Plot fiir Fremdatome in
Beryllium dargestellt. Anhand der eingezeichneten Ellipse und der Linien ist zu sehen,
daf} dieser Plot eine Unterteilung in drei Bereiche erlaubt: substitutionell, tetraedrisch
und oktaedrisch. Die Linie und die Ellipse sind hierbei allerdings anhand der bisherigen
([VIA80]) experimentellen Ergebnisse gezogen worden und rein empirisch. Die Werte
fiir ®* und nl/? sind z. B. in [MIES0] und [MIE92] tabelliert.
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Der physikalische Inhalt dieses Modells ist allerdings recht fragwiirdig. So verweist zum
Beispiel Pettifor [PET87] darauf, daff die Identifizierung des Parameters ®* als Aus-
trittsarbeit oder als chemisches Potential von der quantenmechanischen Seite her nicht
unterstiitzt werden kann.
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Abb. 15: Miedema Plot fiir alle in [MIE73] fiir Be tabellierten Elemente (aus
[KAU77a}).

2.6.3 Volumenfehlanpassungsenergie

Wie im Rahmen dieser Arbeit gezeigt wird, ist auch ein anderer Parameter dazu geeig-
net, Vorhersagen iiber die Gitterplatzbesetzung zu treffen. Dies ist die Volumenfehlan-
passungsenergie AHg;,.. Sie wird nach [ESH53] folgendermafien abgeschétzt:

Vi—Vy 4. p

AHypo =2 p =% it 4 =1 !
wogy, M Y=ty

(38)

V: und V}, sind die entsprechenden molaren Volumen von Fremd- und Wirtsgitteratom.
K; ist das Kompressionsmodul des Fremdatoms und p das Schubmodul des Wirtsgitters.
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Diese Gleichung lautet in einer durch Miedema [MIE80] abgeanderter Form und fiir
kleine Konzentrationen:

AHge = 1,25 BV, - § (39)

1/3 1/3
Vhost - ‘/impurity

mit 62 =2
1/3 1/3
Vho/st + ‘/im/pu'rity

(40)

BV, ist hierbei das Produkt aus Bulkmodul B und Molarvolumen V;, des Wirtsgitters.
6 ist der relative Groflenunterschied.
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3 Experimentelles

3.1 Experimentelle Anordnung

Die Experimente wurden am Institut fiir Nukleare Festkdrperphysik (INFP) des For-
schungszentrums Karlsruhe durchgefiihrt. In diesem Abschnitt werden die zur Ionen-
implantation und zur RBS-Analyse benutzten Anlagen kurz beschrieben.

3.1.1 Van de Graaff-Beschleuniger und Ionenbeschleuniger

Sk: Streukammer
AM: Analysiermagnet

m—@@

0

Abb. 16: Anordnung der Beschleuniger, Strahlrohre und Streukammern.

Zur Implantation von Fremdatomen in Beryllium-Einkristalle wurde ein 350keV Schwer-
ionenbeschleuniger benutzt. Der prinzipielle Aufbau dieses Beschleunigers ist in [LANTT7)
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und [ZIE78] beschrieben. Mit diesem Beschleuniger ist es moglich, die meisten Ionen-
sorten zu implantieren, nur bei einigen hochschmelzenden Elementen ist mit der vor-
handenen lonenquelle eine Implantation nicht maoglich.

Fiir die Rutherford-Riickstreu- und Channelingexperimente standen zwei Van de Graaf
Beschleuniger mit 2 und 3,75MeV zur Verfiigung. Die Messungen wurden mit dem
2M eV Beschleuniger durchgefiihrt. Durch einige Vorversuche mit verschiedenen Ener-
gien und Blenden zeigte sich, daB bei 1,5M eV der Untergrund im Bereich des Berylli-
umsignals innerhalb der RBS-Spektren am geringsten war. Aus diesem Grund wurden
sémtliche Messungen in dieser Arbeit bei einer Beschleunigungsenergie von 1,5M eV fir
den Het Analysestrahl durchgefiihrt. In Abb.16 ist die Anordnung der Beschleuniger
und Meflkammern dargestellt. Gemessen wurde in der Streukammer 1, in welcher in
situ implantiert und gemessen werden kann. Der He't-Ionenstrahl ist durch ein Blen-
densystem mit einer Winkeldivergenz von <0,01° sehr gut kollimiert und hat einen
Strahldurchmesser von ca. Imm. Der fiir Messungen benutzte Strom der einfallenden
Het-lonen lag im Bereich von 10 bis 20nA.

Die Steuerung der Experimente und die Datenaufnahme erfolgte mit einem O.S9-Rechner.
Die Auswertung der RBS-Spektren erfolgte mit einem Personal Computer, zum Teil

mit dem Programm RUMP, dessen Algorithmen in [DOO85] und [DOO86] beschrieben

sind. Einige Auswerteroutinen zum Setzen von Energiefenstern in den RBS-Spektren

der winkelabhéngigen Ausbeutekurven und deren Normierung wurden im Rahmen die-

ser Arbeit programmiert.

Kotlimatoren

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

Einfallender lonenstrahl (2.0 MeV He*)

=—1m Im

P= Probe
S= Blende zur Sekunddrelektronenunterdriickung
D= Silizium-Oberflachensperrschichtzahier

Streukammer

Abb. 17: Strahlengang im Strahlrohr und in der Streukammer

Der Aufbau der Mefi(kammer ist in Abb.17 skizziert. Der einfallende lonenstrahl (1,5M eV
He'1) wird durch zwei Blenden vor der Streukammer kollimiert. Die unter § = 165°
zuriickgestreuten He-Teilchen wurden mit einem Siliziumoberflachensperrschichtdetek-
tor erfaBt und das Energiespektrum tiber einen AD-Wandler in den Mefrechner einge-
lesen. Der vom Detektor erfafite Raumwinkel betragt 4,6msterad. Die Energieauflosung
des Gesamtsystems liegt bei etwa 20keV. Um die bei Beschufl mit hochenergetischen



3.2 PROBENPRAPARATION 33

Teilchen entstehenden Sekundarelektronen zu unterdriicken, ist vor der Probe eine Blen-
de angebracht, welche auf einem negativen Potential von —300V liegt. Die Integration
tiber den auf die Probe flieBenden Strahlstroms liefert die Ladung, die wihrend der
Messung benutzt wurde. Sie wird zur Normierung der Spektren genutzt.

3.1.2 Tieftemperatur- und Dreiachsengoniometer

Zur Messung standen zwei unterschiedliche Goniometer zur Verfiigung. Fiir die Tieftem-
peraturexperimente wurde ein mit zwei Drehachsen ausgestatteter Kryostat benutzt.
Eine genauere Beschreibung dieses Kryostaten findet sich in [KAU83]. Der doppelwan-
dige Kryostat besitzt innen einen Behéalter aus einem diinnwandigen Edelstahlrohr,
welches an seinem oberen Ende mit einem drehbaren Edelstahlflansch und am unteren
Ende mit einem Kupfer Rechteckblock verbunden ist. Der Flansch erlaubt die Drehung
und benutzt zur axialen Abdichtung geschmierte Viton-Dichtungen. Aulen am Flansch
ist ein Zahnkranz angebracht, iiber welchen sich das Innenteil mittels Schrittmotoren
um die vertikale Achse bewegen 1t (). Am Boden des Edelstahlbehélters befindet
sich ein Cu-Block, in welchen ein Hohlraum gefrast ist. Dieser Hohlraum und der sich
dariiber befindliche Behélter dienen als Vorratstank, welcher mit fliissigem Helium oder
Stickstoff gefiillt werden kann. Die Probe wird zur Messung des Probenstroms isoliert
auf einem Probenhalter montiert. Dieser ist {iber eine Indium-Folie unter Federdruck
thermisch an den Cu-Block angekoppelt und um die Oberflichennormale drehbar ().
Der Kryostat besitzt eine duflere Abschirmung, welche mit fliissigem Stickstoff gekiihlt
wird, und zur thermischen Isolation dient. Die mechanische Reproduzierbarkeit der

0-Achse liegt bei ca. 0,02°, die der ¢-Achse ca. 0,2°.

Fir Raumtemperaturmessungen wurde ein Dreiachsengoniometer benutzt, dessen me-
chanische Reproduzierbarkeit bei allen drei Winkeln ca. 0,01° ist. Dieses Goniometer
besitzt zusdtzlich Verstellmoglichkeiten in x,y und z-Richtung, wodurch die Probe ver-
schoben werden kann, um durch den Analysestrahl induzierte Kohlenstoffablagerungen
im Spektrum moglichst gering zu halten.

Der Antrieb der Achsen erfolgte bei beiden Goniometern mit Schrittmotoren, wobei
die Winkel durch Absolutwinkelkodierer ausgelesen wurden. Das Vakuum in der Streu-
kammer war bei Raumtemperatur kleiner als 5 - 107° Pa und bei Temperaturen < 77K
unter 1-107° Pa.

3.2 Probenpriparation

Fir sémtliche in dieser Arbeit durchgefiihrten Experimente wurden Beryllium-Einkris-
talle verwendet, deren Oberflichennormale parallel zur a-Richtung (<1120>) orientiert
sind. Die Proben waren kreisférmig mit einem Durchmesser von ca. 10mm und einer
Dicke zwischen 2 und 3mm. Bei Atzversuchen der Proben zeigte sich, daf mit einer 1:1
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Mischung von H;SOy4 : Ethanol die glattesten Oberflichen entstanden. Aufgrund der
kleinen Atzrate dieser Losung wurden die Proben vor den Experimenten fiir mehrere
Stunden geatzt. Um die in Verbindung mit Wasser auf der Probenoberfliche entstehende
Be(OH),-Schicht méglichst gering zu halten, wurde diese direkt nach dem Atzen in
wasserfreiem Ethanol gereinigt und unter Stickstoffgas getrocknet.

Die Qualitat der geidtzten Kristalle wurde durch Aufnahme von Random und Aligned
Spektren vor der Implantation {berpriift. Die minimale Ausbeute xmi, lag bei allen
benutzten Einkristallen bei ca. 0, 1.

3.3 Auswahl der Ionensorten

Die Auswahl der im Rahmen dieser Arbeit zur Implantation benutzten Ionensorten
erfolgte anhand ihrer Volumenfehlanpassungsenergie. In der Diskussion der Resulta-
te wird sich zeigen, daf} diese ein Parameter ist, mit welchem sich die Ergebnisse in
Gruppen einteilen lassen. Mit ihr sind Vorhersagen zum substitutionellen Anteil und
der Gitterplatzbesetzung moglich. Im folgenden Kapitel werden die Ergebnisse fiir die
implantierten Elemente Chlor, Mangan, Zink, Gold, Gallium, Quecksilber, Indium, An-
timon, Bismut, Tellur, Jod, Calcium und Xenon im einzelnen vorgestellt und disku-
tiert. Die Volumenfehlanpassungsenergien, A H,;,. liegen zwischen 7kJ/mol fiir Cl und
256kJ/mol fir Xe.
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4 Resultate und Diskussion

4.1 Gitterplatzbesetzung implantierter Fremdatome

In den folgenden Abschnitten werden die Ergebnisse der Gitterplatzbestimmung nach
der Implantation im einzelnen vorgestellt und diskutiert. Die Implantationen wurden
bei allen Ionensorten bei Raumtemperatur und 77K durchgefithrt. Die Channelingmes-
sungen zur Gitterplatzbestimmung erfolgten in situ. Die Tieftemperaturimplantationen
dienten dazu, den Einfluf} der Leerstellenbeweglichkeiligt zu untersuchen. Im Fall vgon Bi
wurde eine Implantation bei 5,5K durchgefiihrt, um den EinfluB der Beweglichkeit von
Eigenzwischengitteratomen zu untersuchen. Die Implantationsenergien lagen zwischen
100 und 300keV. Die implantierten Fluenzen lagen zwischen 1- 10 und 5 - 10'® Ato-
men pro cm?, Dies entspricht Konzentrationen im Peakmaxima von 0,04 bis 0,35%.
Die Implantationsfluenzen wurden bei tiefen Temperaturen kleiner gewahlt, um die
Schiadigung des Wirtsgitters moglichst gering zu halten.

Die Ergebnisse fiir Au, Zn und Mn werden aufgrund des sehr dhnlichen Verhaltens die-
ser Elemente in einem Abschnitt zusammengefafit. Anhand der RBS-Spektren der Au
Implantation werden die in unseren Messungen aufgetretenen Oberflichenverunreini-
gungen erklart. Die in den winkelabhangigen Ausbeutekurven eingezeichneten Linien
entsprechen einer Fourierglattung der Mepunkte und sind nur zur Fithrung des Auges
eingezeichnet.

4.1.1 Gold, Zink und Mangan

Bei Raumtemperatur erfolgte die Implantation von 5-10'* Au/cm? mit 300keV . Abb.18
zeigt das nichtorientierte (Kristall wahrend der Messung verkippt und rotiert), o, und
das bei Ausrichtung des Analysestrahls parallel zur <1120> Richtung aufgenommene,
A, Riickstreuspektrum. Die Verunreinigungen in diesen Spektren sind typisch fiir Mes-
sungen, welche in dieser Arbeit durchgefiihrt wurden, und haben verschiedene Ursachen.
Ni ist eine Verunreinigung im Be-Einkristall und reichert sich durch den Atzproze auf
der Oberfliche an. Der S-Peak kommt von Riickstinden der Atzlésung Schwefelsiure.
Eine Be(OH), Schicht an der Kristalloberflache erzeugt den O-Peak. Aufbrechen von
Kohlenwasserstoffen durch den Analysestrahl fithrt zum Auftreten eines C-Peaks, des-
sen Grofle wahrend der Messung iiber langere Zeit zunimmt.

Durch Setzen von Energiefenstern, welche als senkrechte Linien in Abb.18 dargestellt
sind, ergibt sich nach der Integration tiber diesen Bereich als minimale Ausbeute fiir Be
nach der Implantation 0,1. Au hat mit einen Wert von 0,1 fiir die minimale Ausbeu-
te den gleichen Wert wie Be, was darauf hinweist, daf} sich nahezu alle implantierten
Au-Atome auf substitutionellen Gitterplitzen befinden. Der Implantationspeak von Au
ist im RBS-Spektrum unsymmetrisch. Dies kann durch eine Diffusion von Au-Atomen
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Abb. 18: Random und <1120> Aligned RBS-Spektrum fiir einen Be-Einkristall im-
plantiert mit 5 - 101 Au/cm? bei Raumtemperatur

in den Be-Kristall erklart werden und liegt daran, da8 Au bei Raumtemperatur eine
Loslichkeit von 2-3% besitzt ((GOLT73]). Dieses Diffusionsprofil trat bei anderen implan-
tierten Elementen nicht auf.

Um die Gitterplatzbesetzung der Au-Atome im Be-Wirtsgitter genauer zu bestimmen,
wurde eine winkelabhingige Ausbeutekurve fiber die <1120> Richtung aufgenommen.
Fiir die Raumtemperaturimplantation ist diese in Abb.19a dargestellt. Die Kurven fiir
Be und Au haben den gleichen Verlauf, d.h. identische Werte fiir xmin und ¥y, (siche
auch Tab.1). Als substitutionellen Anteil erhalt man f, = 1,0, dies bedeutet samtliche
implantierten Au-Atome sitzen auf substitutionellen Gitterplatzen.

In Abb.19b ist das Ergebnis der winkelabhingigen Ausbeutekurve der 77K Implan-

tation von 2 - 10" Au/cm?® mit 300keV bei in situ Messung zu sehen. Wiederum sind

minimalen Ausbeuten (x254* = 0,60) und Wy /2-Werte fiir Wirtsgitter und implantierte
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Abb. 19: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 5-10*4 Au/cm?
Ti=Tn =293K,b) 2-10"Au/cm?® T; = Ty, = 77K, c) erwérmt auf T, = 293K .

T; | T | Menge [2252] | xhin | Xontn | V25T [ Uil | /s
293 | 293 5.10 0,10 | 0,10 | 0,44 | 0,44 | 1,0
7Tt 2.10M 0,60 | 0,60 | 0,23 0,23 | 1,0

77 | 293 2. 10™ 0,39 [ 0,39 | 0,38 | 0,38 |1,0

Tab. 1: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Gold

Fremdatome gleich. Das heift, auch nach der Tieftemperaturimplantation befinden sich
die Au-Atome vollstindig auf substitutionellen Gitterplatzen (Tab.1). Die xmin-Werte
sind relativ grofl, was auf eine starke Schadigung des Kristalls durch den Implantati-
onsprozefl und auf durch Defekte aufgebaute Verspannungsfelder hindeutet.

Nach Erwérmen der Probe auf 293K gehen die Werte fiir die minimale Ausbeute sowohl
fiir das Wirtsgitter als auch fiir das implantierte Au auf 0,39 zuriick. Dies deutet auf
ein Ausheilen des Kristalls hin, welches mit dem Abbau von Verspannungsfeldern durch
eine erhohte Defektmobilitdt verbunden ist. Die Wy /-Werte sind wiederum fiir Wirts-
gitter und implantiertes Fremdatom gleich und f; ist auch nach Erwérmen 1,0. Die
Au-Atome bleiben also weiterhin vollstindig auf substitutionellen Gitterplatzen. Dies
bedeutet, daf die Gitterplatzbesetzung wihrend des Aufwarmvorgangs nicht durch eine
Wechselwirkung von Leerstellen mit Au-Atomen beeinfluflt wird.

Bei einer Temperatur von 293K wurden 1-10'® Zink/cm? mit 300keV implantiert. Die
winkelabhéngige Ausbeutekurve ist in Abb.20a dargestellt. Zink zeigt im Phasendia-
gramm keine Loslichkeit in Be ([GOLT73]). Die minimale Ausbeute betragt fiir Be 0,16
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und fiir Zn 0,18, damit ergibt sich f; zu 0,98. In Tab.2 sind die ¥;/,-Werte aufgelistet,
welche sich hier fiir Be und Zn nur geringfiigig unterscheiden. Es zeigt sich, da nahezu
alle implantierten Zn-Atome auf substitutionellen Gitterplatzen sitzen, was in guter
Ubereinstimmung mit der Literatur ist ((KAUT77b]).
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Abb. 20: Winkelabhéngige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 110 Zn/cm?
T:=Tn =293K,b) 1-10Zn/cm? T; = T,, = 77K, c) erwiarmt auf T,, = 293K

Implantiert man 1 - 10'Zn/cm? bei 77K mit 300keV und mifit bei der gleichen Tem-
peratur, so ergibt sich ein substitutioneller Anteil von f; = 1,0 wie in Abb.20b gezeigt.
Die Schadigung des Wirtsgitters ist auch hier deutlich grofler als bei Raumtemperatur

T; | T | Menge [222e] [ xBe TxZn TOPST | 9751 | /s
593 | 293 1.10%° 0.16 | 0,18 | 0,30 | 0,28 | 0,08
T 1-10% 040 | 0,39 | 0,32 | 0,34 | 1,0

77 | 293 1107 0,27 1 0,32 | 0,33 | 0,32 |0.93

Tab. 2: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Zink

(xBe =0,40). Die U /,-Werte von Be und Zn sind nahezu identisch, was die Substitu-
tionalitdt bestatigt. Wird nun die Probe auf Raumtemperatur erwérmt, so findet eine
Verringerung der xnin-Werte auf 0,27 beim Wirtsgitter und 0,32 beim Zn statt. Der
Anteil der Zn-Atome auf substitutionellen Platzen geht leicht zuriick mit f; = 0,93.
Der Riickgang von ¥min kann auch hier wieder durch den Abbau von Verspannungen
aufgrund der Rekombination von Defekten verstanden werden. Die Ergebnisse der Zn-
Implantationen sind in Tab.2 zusammengefafit.
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Mangan wurde bisher noch nicht in Beryllium implantiert, aber in [VIA80] aus dem
Miedema-Plot als substitutionell vorhergesagt. In dieser Arbeit wurden 2-10'° Mn/cm?
mit 300keV bei Raumtemperatur implantiert. Die winkelabhdngige Ausbeutekurve ist
in Abb.21a dargestellt. Die minimale Ausbeute betragt sowohl fiir das Wirtsgitter als
auch fiir das implantierte Mn 0, 17. \Ilf’/‘; und \I!{%1 liegen bei 0,44°. Das bedeutet, die
implantierten Mn-Atome sind vollstdndig auf substitutionellen Platzen (fs = 1).
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Abb. 21: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 2-10'° Mn/cm?
T:=Tn =293K,b) 1,5 - 10"Mn/ecm?® T; = T, = 77K, c) erwirmt auf T, = 293K.

In Abb.21b ist das Ergebnis der Ausbeutekurve fiir Implantation von 1,5-10*® Mn/cm?
mit 300keV bei T' = 77K gezeigt. Xmin und Wi/, haben auch hier fiir Wirtsgitter- und
Mn-Atome identische Werte (siehe Tab.3), dies bedeutet einen substitutionellen Anteil
von f; = 1.

T; | T | Menge [Z22°] [ x B, | Xl | 92500 [ 91511 ] /s
293 | 293 2101 0,17 | 017 | 044 | 044 |1,0
7 1 77 | 1,5-100 ] 045|045 | 028 | 028 |1,0
77 1293 | 1,5-10° | 0,30 0,37 | 032 | 031 |0.9

Tab. 3: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Mangan

Die Schidigung des Wirtsgitters ist trotz kleinerer implantierte Menge deutlich héher

als bei Raumtemperaturimplantation (x2% "% = 0,45 im Vergleich zu x2e293K 0, 17).

Wird die bei 77K implantierte Probe auf Raumtemperatur erwarmt, so heilen Defekte
im Wirtsgitter aus, und es ergibt sich die in Abb.21c dargestelle minimale Ausbeute-
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kurve. xB¢ geht von 0,45 auf 0,30 zuriick, xMr nur auf 0,37. Die Werte fiir ¥, /g sind

fiir beide Elemente nahezu gleich (Tab.3). Der substitutionelle Anteil geht auf f, = 0,9
zuriick.

4.1.2 Indium

Die Implantation von 5-10'In/cm? bei Raumtemperatur ergab in unseren Experimen-
ten die in Abb.22a und d dargestellten winkelabhéngigen Ausbeutekurven. Abb.22a
zeigt fir In in der Mitte eine schwache Doppelpeakstruktur mit einem kleinen Mini-
mum beim Kippwinkel 0. Dies deutet auf eine schwache Besetzung von Tetraederplitzen
hin. Der Verlauf der Kurve zeigt, dafl sich zumindest ein Teil der implantierten Ato-
me auf substitutionellen Gitterplatzen befindet (f;=0,24). Die starke Verengung der
Ausbeutekurve von In in Abb.22d deutet auf die Besetzung von tetraedrischen Zwi-
schengitterplatzen mit einem zusitzlichen substitutionellen Anteil hin. Der Kristall
wurde durch die Implantation nur geringfiigig geschidigt (x2¢, = 0,09). Die beiden
Messungen wurden mit unterschiedlichen Kippwinkeln zur (1010)-Ebene aufgenommen
und zeigen deutlich die starke Abhangigkeit der Form der Ausbeutekurve und des kri-
tischen Winkels (Abb.22a,d) von der Wahl des Kippwinkels. Bisher wurde von dieser
Kippwinkelabh&ngigkeit in Beryllium nichts berichtet. In der Literatur ([KAU75]) wird
berichtet, daff Indium nach der Implantation in Beryllium zu 50% auf tetraedrischen
Zwischengitterplatzen und zu 50% random verteilt ist. Dies wurde aus Channeling-
und TDPAC-Messungen geschlossen. Diese Ergebnisse werden durch unsere Messungen
bestatigt, allerdings schlielen wir auf einen zusétzlichen substitutionellen Anteil.

Die winkelabhéngigen Ausbeutekurven der Implantation von 2,510 In/cm? bei 77K
mit 300keV sind in Abb.22b und e fiir zwei unterschiedliche Kippwinkel dargestellt. Aus
Abb.22b ergeben sich die minimalen Ausbeuten zu 0,50 fiir Be und 0,75 fiir In, hieraus
ergibt sich ein substitutioneller Faktor von f; = 0,5. In Abb.22e sind x2¢ = 0,40
und x/* = 0,64, was einem f, von 0,6 entspricht. Die kritischen Winkel sind in bei-
den Féllen fiir Be und In nahezu gleich gro (siehe Tab.4), was die Substitutionalitit
bestéatigt. Die Unterschiede in den f;-Werten sind statistischer Natur. Die leichte Ver-
engung in Abb.22e deutet darauf hin, dafl es einigen In-lonen gelingt, innerhalb der
Implantationskaskade Leerstellen einzufangen und sich so in Richtung der tetraedri-
schen Zwischengitterplatze zu verschieben. Die minimale Ausbeute des Wirtsgitters
betragt hier x2¢ = 0,4 bzw. 0,5. Dieser Unterschied kann damit erklart werden, dafl
bei dem hoheren Wert die Kanalmitte nicht exakt getroffen wurde.

Wird die bei 77K implantierte Probe auf Raumtemperatur erwarmt, so ergeben sich die
winkelabhéngigen Ausbeutekurven wie in Abb.22¢ und f dargestellt. Die Atome kénnen
durch den Einfang von Leerstellen von den substitutionellen Gitterplatzen auf andere
reguldre Zwischengitterplatze wechseln. In Abb.22¢ sieht man einen schwachen, aber

relativ breiten Peak in der Mitte der Ausbeutekurve.
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Abb. 22: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 5-10'In/cm?
T; = T, = 293K, Kippwinkel 20° zur (1010) Ebene, b) 2,5-10"In/cm?* T; = T,,, = 77K,
Kippwinkel 20° zur (1010) Ebene, ¢) 2,5-10"*In/cm? T; = 71K T,, = 293K, Kippwinkel
20° zur (1010) Ebene; d) wie a), e) wie b) und f) wie ¢) nur jeweils mit Kippwinkeln
von 70° zu (1010).
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Dies deutet auf eine gemischte Besetzung von tetraedrischen und oktaedrischen Zwi-
schengitterplatzen hin. Dieses wird bestatigt wenn Abb.22f betrachtet wird. Es ist eine
deutliche Doppelpeakstruktur zu sehen (tetraedrisch), welche aber in der Mitte wegen
des oktaedrischen Anteils nicht so tief ist wie in Abb.22d. Der Unterschied in der Git-
terplatzbesetzung zwischen Implantation bei 77K nach Aufwidrmen und 293K koénnte
darin begriindet sein, da der Kristall mit x2¢ = 0.33 immer noch eine relativ hohe
Schadigung und die Leerstellen bei 239K nicht vollstandig beweglich sind. Die experi-
mentellen Ergebnisse der Indium Implantationen sind in Tab.4 zusammengefafit.

Abb. | T; | T, | Menge [2225] [ xP¢ | xI%, [ W5 | Ui[°] | Gitterplatz In
22a | 293 | 293 510 0,09 | 0,78 | 0,42 0,48 | subst.+(tetra.)
22d | 293 | 293 5.10 0,09 { 0,68 | 0,50 0,20 | subst.+(tetra.)
22b | 77 | TT 2,510 0,50 | 0,75 | 0,25 0,24 | subst. f,=0,5
22¢ | TT | 77 2,5-101 0,40 | 0,64 | 0,60 0,51 | subst. f; =0,6
22¢ | 77 | 293 2,510 033 — | 0,34 — tetra. + okta.
22f | 77 | 293 2,510 0,34 | — 0,47 — tetra. + okta.

Tab. 4: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Indium; Abkiirzungen: te-
tra.: tetraedrisch; okta.: oktaedrisch; subst.: substitutionell.

4.1.8 Bismut

In [VIA78] wird berichtet, daf§ bei Raumtemperatur implantiertes Bismut oktaedrische
Zwischengitterplatze besetzt. In dieser Arbeit wurde Bi in unterschiedlichen Mengen
bei T' = 293K mit 300keV implantiert, um die Dosisabhingigkeit der Besetzung von
Oktaederplatzen zu untersuchen. Zu Anfang wurden 1 - 10 Bi/cm? implantiert. Aus
dem RBS-Spektren fiir nichtorientierten und orientierten Einfall erhilt man als y?*-
Wert, aus dem Maxima des Implantationspeaks, 1,33. Dies deutet auf die Besetzung
von oktaedrischen Zwischengitterplatzen hin. Der Wert von 1,33 ist genauso hoch wie
die in der Literatur ([VIA78],[VIA80]) gefundenen Maximalwerte (Bi: 1,35; Cs: 1,35; Xe:
1,34). Fir die winkelabhéngige Ausbeutekurve (Abb.23a) erhilt man einen geringeren
Wert (1,17), da jeweils tiber den gesamten Bi-Peak integriert wurde. Diese unterschied-
lichen Werte deuten auf eine Tiefenabhédngigkeit hin, welche in einem nachfolgenden
Abschnitt getrennt diskutiert wird. Die Schadigung des Wirtsgitters ist mit einer mini-
malen Ausbeute von 0,14 gering. In Tab.5 sind die Ergebnisse der Implantationen mit
unterschiedlichen Fluenzen zusammengefafit.

In Abb.23b,c werden die Ergebnisse fiir 7 - 10" Bi/cm? und 1,3 - 10" Bi/cm? gezeigt.
Es ist deutlich zu sehen, dafl der Peak in der Ausbeutekurve abnimmt, bis er bei 1,3 -
10*5 B3 /cm? nicht mehr vorhanden ist und eine konstante Rate erreicht. Der Anteil
von Fremdatomen auf oktaedrischen Zwischengitterplatzen nimmt also mit steigender
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Fluenz ab, und die Bi-Atome scheinen zufillig im Wirtsgitter verteilt zu sein. Dies kann
an einer wirklich zufilligen Verteilung, oder an einer Ausscheidung von Bi-Clustern
liegen. Mit steigender Fluenz nimmt y2¢ zu, was ein Ansteigen der Schidigung des
Wirtsgitters bedeutet. Bei einer Dosis von 1,3 - 10'* Bi/cm? ist die minimale Ausbeute
fiir Be auf 0,39 zuriickgegangen.

1.5 ll||I||ll|||l|'||l||||||'l]|l ]llllllll|||||||'|||||’ll|‘l’ ||||II”1TT""|'|VI|IIII‘I||
- O Be a) T b) t c) A
| + + 1

Normalized Yield

OO pubisane oo e boonsedseedenedegubosed

-1.0 0.0 1.0 -1.0 0.0 1.0 -1.0 0.0 1.0
Tilt Angle [°]

Abb. 23: Winkelabhéngige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 1-10'* Bi/cm?,
b) 7-10"Bi/em?, c) 1,3 - 10 Bi/cm?; jeweils T; = T,, = 293K

Um eine mogliche Wechselwirkung der implantierten Bi-Atome mit Eigenzwischengit-
teratomen zu untersuchen, wurden Tieftemperaturimplantationen durchgefiithrt. Bei
T = 5,5K sind Eigenzwischengitteratome und Leerstellen nur innerhalb der Abkiihl-
phase der Kollisionskaskade beweglich. Es wurden 1 - 10'*Bi/cm?® bei T = 5,5K mit
300keV implantiert. Aus dem nichtorientieren und orientierten Spektrum bei 5,5K er-
geben sich xpin-Werte von 0.49 fiir Be und 0.9 fiir Bi. Diese Ergebnisse deuten auf einen
substitutionellen Anteil von ungefédhr f; = 0,2 hin. Die winkelabhingige Ausbeutekurve
nach Erwérmen dieser Probe auf 77K ist in Abb.24a dargestellt. Der Verlauf fir Bi zeigt
ein deutliches Minimum in der Mitte der Kurve. Die Halbwertsbreiten (¥;/5) von Bi und
Be sind nahezu gleich (Tab.5). Dies deutet darauf hin, daB fiir Implantation bei 5,5 K
und Messung bei 77K ein Teil der Atome auf substitutionellen Zwischengitterplatzen
sitzt und der Rest mehr oder weniger zufillig im Wirtsgitter verteilt ist. Die minimalen
Ausbeuten lagen hier bei 0.44 fiir Be und 0.85 fiir Bi, womit der substitutionelle Anteil
0,27 betragt. Die Anderung des f,-Wertes und Xmin-Werte beim Aufwérmen von 5,5K
auf 77K sind nur sehr gering und liegen innerhalb der statistischen Schwankungen.

In Abb.24b ist die winkelabhingige Ausbeutekurve nach Erwarmen der bei 5,5K im-
plantierten Probe auf Raumtemperatur gezeigt. Die minimale Ausbeute des Wirtsgitters
geht stark zuriick auf x3¢ = 0,11. Der deutlichste Effekt ist allerdings das Auftreten

eines Peaks mit der Hohe 1,2, welcher damit nahezu den gleichen Wert wie bei der
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Abb. 24: Winkelabhéngige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 1-10' Bi/cm?
T; =55K T, = 77K, b) erwarmt auf T;, = 293K.

Raumtemperaturimplantation annimmt. Dieses Ergebnis legt nahe, dafl die Besetzung
von reguldren Zwischengitterpldtzen mit dem Einfang von beweglichen Leerstellen und
mit der Bildung von Fremdatom-Leerstellen Komplexen verbunden ist. Die Beweglich-
keit der Eigenzwischengitteratome hat keinen Einflufl auf die Gitterplatzbesetzung, da
die Ergebnisse bei 5, 5K und nach Erwarmen auf 77K identisch waren.

T; | T | Menge [Z22¢] | xp0, | x°' | U500 P51 | Gitterplatz Bi
293 | 293 1-10™ 0,15 | 1,17 | 0,44 — oktaedrisch
293 | 293 4.10M 0,25 | 1,14 | 0,47 — oktaedrisch
293 | 293 7-10M 0,32 | 1,07 | 0,48 — oktaedrisch
293 | 293 1-10% 0,34 | 1,04 | 0,48 — oktaedrisch
293 | 293 1.3-10% 0,39 | 1 0,49 — random

5.5 | 77 1-10% 044 | 0.85| 045 | 052 |subst. f, =0,27
77 | 293 s. 0. 0,11 { 1,20 | 0,42 — oktaedrisch

Tab. 5: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Bismut

Eine andere Probe wurde 1 - 10 Bi/cm? bei 77K implantiert. Dies fithrte aber zu
nahezu gleichen Ergebnissen wie die Implantationen bei 5,5K. Aus dem nichtorien-
tierten und orientierten RBS-Spektrum ergibt sich hier ein substitutioneller Anteil von
fs = 0.23. Auch hier zeigte die Auswertung der winkelabhdngigen Ausbeutekurven, dafl
die W,/,-Werte fiir Bi und Be nahezu identisch sind. Dies bedeutet, daf sich ein Teil
der Bi-Atome auf substitutionellen Plitzen befindet. Es gibt also keinen bedeutenden
Unterschied in der Gitterplatzbesetzung zwischen den Implantationen bei 5,5 und 77K.
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Dies bedeutet, daff die Ausheilstufe I und der Beginn der Stufe IT haben keinen Einfluf}
auf die Gitterplatzbesetzung. Erwarmen der bei 77K implantierten Probe auf 293K
fithrt wiederum zur Besetzung von oktaedrischen Zwischengitterplitzen mit Y5 = 1,2,
und das Ergebnis sieht dem in Abb.24b dargestellten sehr dhnlich.

Die Ergebnisse der Implantationen von Bismut in Beryllium wurden in [HAN96] veroffent-
licht.

- 4.1.4 Jod

In Abb.25a ist das Ergebnis der winkelabhangigen Ausbeutekurve der Implantation von
5-10"1/cm? mit 200keV bei 293K dargestellt. Die Energie wurde zu 200keV gewihlt,
damit der I-Peak in den RBS-Spektren von den Oberflichenverunreinigungen getrennt
werden konnte. Die minimale Ausbeute des Wirtsgitters betragt 0,24. In der Mitte der
Ausbeutekurve der implantierten Atome ist ein Peak zu sehen, welcher deutlich breiter
ist als fiir Bi. Dieser Peak deutet auf die Besetzung von oktaedrischen Zwischengitter-
platzen hin. Die Verbreiterung dieses Peaks 18t sich durch einen tetraedrischen Anteil
der I-Atome erkliren. Die Peakhohe y! von 1,2 legt nahe, daB ein grofer Anteil des I
auf oktaedrischen Platzen sitzt.
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Abb. 25: Winkelabhéngige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 5 107 /cm?
Ti=Tmn =293K,b)3-10"I/ecm? T; = T,, = 77K, c) erwdrmt auf T,,, = 293K.

Bei 77K wurden 3 -10'41/cm? mit 200keV implantiert. Die winkelabhingige Ausbeute-
kurve dazu ist in Abb.25b dargestellt. Das Wirtsgitter wird trotz geringer Implantati-
onsmenge auch hier stirker geschadigt als bei der 293K Implantation (xZ7 " = 0,35).
Die Ausbeutekurve zeigt wie bei der Raumtemperaturimplantation einen Peak in der
Mitte, dessen Hohe allerdings deutlich geringer ist (x! = 1,1). Rechts und links dieses
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Peaks sind noch zwei kleinere Peaks zu erkennen, welche auf die Besetzung von Te-
traederpldtzen hindeutet. Gegeniiber der Raumtemperaturimplantation verschiebt sich
hier das Verhaltnis zwischen Atomen auf Oktaeder- und Tetraederplatzen. Der An-
teil auf tetraedrischen Zwischengitterplatzen ist grofler. Dieses Element zeigt als erstes
der hier vorgestellten, eine Besetzung von reguliren Zwischengitterplatzen bei Tief-
temperaturimplantation. Dies kann durch den Einfang von Leerstellen innerhalb der
Kollisionskaskade erklart werden. Die Moglichkeit hierzu besteht innerhalb der Abkiihl-
phase. Dic Fahigkeit zur Bildung von Fremdatom-Leerstellen Komplexen inncrhalb der
Kollisionskaskade héngt, wie spater gezeigt wird, mafigeblich von der Volumenfehlan-
passungsenergie der implantierten Atomsorte ab.

T; | T | Menge [222¢] | xp¢ | W5[0 xT | Gitterplatz I
293 | 293 5-10" 0,24 | 0,42 1,2 | okta.+tetra.
77 310" 0,35 | 0,50 | 1,1 | okta.+(tetra.)
77 | 293 310" 0,20 | 0,41 | 1,13 | okta.+(tetra.)

Tab. 6: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Jod; Abkiirzungen: tetra.:
tetraedrisch; okta.: oktaedrisch.

Wird die bei 77K implantierte Probe auf Raumtemperatur erwarmt, so heilen Defek-
te im Wirtsgitter aus und x2¢ geht auf 0,2 zuriick. Der Peak in der Ausbeutekurve
(Abb.25¢) ist im Vergleich zu 77K mit 1,13 hoher und breiter. Dies deutet darauf hin,
dafl mehr Jodatome durch Einfang von Leerstellen auf Oktaederplatzen sind. Die Kurve
zeigt ein dhnliches Aussehen wie bei Raumtemperatur. Die Ergebnisse der Jodimplan-

tationen sind in Tab.6 zusammengefafit.

4.1.5 Calcium

In Abb.26a ist die winkelabhingige Ausbeutekurve fiir die Implantation von 2:10**Ca/cm?
mit 100keV bei 293K dargestellt. Die Implantationsenergie wurde so gewahlt, dafl der
Implantationspeak innerhalb der RBS-Spektren von den Signalen der Oberflichenver-
unreinigungen getrennt werden konnte. Die hohen Fluenzen waren nétig, um die relativ
leichten Atome messen zu koénnen. In der Ausbeutekurve ist beim Winkel 0 ein Peak
mit x°* = 1, 18 zu sehen, welcher auf die Besetzung von oktaedrischen Zwischengitter-
platzen hinweist. Rechts und links davon sind zwei kleinere Peaks zu sehen, die auf einen
tetraedrischen Anteil hindeuten. Die komplizierte Struktur 1dt eine Aussage, ob und
in welchem Ausmaf ein tetraedrischer Anteil vorhanden ist, nicht eindeutig machen,
da die Ausbeutekurve unsymmetrisch ist. Hier sind auch von substitutionellen Platzen
verlagerte Atome zur Erklarung der seitlichen Peaks moglich. Die minimale Ausbeute
des Wirtsgitters ist nach der Implantation 0,13.
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Abb. 26: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 2-10*Ca/cm?
T: =T, =293K,b) 2-10%Ca/cm? T, = T,, = 77K, c) erwirmt auf T,, = 293K.

T; | T | Menge [22222] [ xBe | W52 [°] | x©° | Gitterplatz Ca
ge | cm? ) min 1/2 J

993 [293 | 2-10 | 0,13 | 0,40 | 1,18 | okta.+(tetra.)
(O 2.10%° 0,28 | 0,23 | 1,27 okta.

77 | 293 2-10% 0,22 | 0,32 | 1,1 | okta.+(tetra.)

Tab. 7: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Calcium; Abkiirzungen:
tetra.: tetraedrisch; okta.: oktaedrisch.

In Abb.26b ist das Ergebnis der Implantation von 2:10'Ca/cm? mit 100keV dargestellt.
Hier erkennt man einen deutlichen Peak (x“® = 1,27), aus welchem auf die Besetzung
von oktaedrischen Zwischengitterplatzen geschlossen werden kann. Ein tetraedrischer
Anteil ist hier nicht erkennbar. Dies bedeutet, es gelingt einer groflen Anzahl Atomen
innerhalb der Stoflkaskade geniigend Leerstellen einzufangen, um Oktaederkomplexe zu
bilden.

Wird diese Probe auf Raumtemperatur erwarmt, so geht die Hohe des Peaks zurlick
(x°® = 1,1) wie in Abb.26c gezeigt. Die Besetzung von oktaedrischen Platzen ist aber
immer noch deutlich erkennbar. Dieser Riickgang des Peaks von 1,27 auf 1,1 ist uner-
wartet. Er konnte in der Ausscheidung von Ca begriindet sein. Die minimale Ausbeute
fiir das Wirtsgitter Be geht von 0,28 auf 0,22 zuriick. Eine Zusammenfassung der Er-
gebnisse ist in Tab.7 gezeigt.
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4.1.6 Xenon

In dieser Arbeit wurden 1-10*Xe/cm? und 5 - 10" Xe/cm? mit 300keV bei Raum-
temperatur implantiert. Die winkelabhingige Ausbeutekurve fiir 5 - 104 Xe/em? ist in
Abb.27a dargestellt. Ein deutlicher, schmaler Peak ist in der Mitte der Kurve zu se-
hen. Dies zeigt deutlich die Besetzung von oktaedrischen Zwischengitterplatzen durch
die Xe-Atome. Dieses Ergebnis stimmt mit dem in [VIA80] dargestellten {iberein. Die
Ergebnisse fiir 1-10'*Xe/cm? sind in Tab.8 aufgefiihrt. Die minimale Ausbeute fiir das
Wirtsgitter Be liegt bei der kleineren Implantationsmenge bei 0,06 und bei der grofie-
ren bei 0,22. Hieraus ist ein Abhingigkeit der Schidigung von der Implantationsdosis
erkennbar. Die Hohe des Peaks geht von 1,46 auf 1,40 zuriick.
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Abb. 27: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 5-10' X e/cm?
T, =T, =293K,b)2-10"Xe/cm?® T; = T,, = 77K, c) erwarmt auf T}, = 293K.

In Abb.27b ist die winkelabhingige Ausbeutekurve fiir 2+ 10" Xe/cm? implantiert bei
77K mit 300keV dargestellt. Die Schiadigung des Wirtsgitters ist im Vergleich zu den
Implantationen bei 293K relativ grof (x2¢ = 0,41). Eine Struktur in der Ausbeute-
kurve des Xe ist nicht erkennbar. Xenon hat die grofite Volumenfehlanpassungsenergie
der im Rahmen dieser Arbeit implantierten Elemente und sollte die Fahigkeit besit-
zen, innerhalb der Stoflkaskade Leerstellen einzufangen. Das fehlen einer Struktur ist
erkldrbar, wenn angenommen wird, dafl sich Fremdatom-Leerstellenkomplexe mit un-
terschiedlicher Anzahl von Leerstellen bilden. Es ist bekannt, daB Xenon in anderen
Wirtsgittern Komplexe mit unterschiedlicher Anzahl von Leerstellen bildet [PIC81].
Eine weitere Erklarungsmoglichkeit ist die Bildung von Xe Ausscheidungen. Edelgase
neigen dazu bei der Implantation Blasen innerhalb des Wirtsgitters zu bilden.

Erwarmt man die bei 77K implantierte Probe auf 293K, so ist in der Ausbeutekurve des
Xenons immer noch keine Struktur zu sehen. Es findet also keine weitere Wechselwir-
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T; | T | Menge [2222] | x0t, | Ursl°) | x7° | Gitterplatz Xe
293 293 | 1.100% | 0,06 | 0,44 | 1,46 okta,

203 293 | 5.10% | 022 | 0,45 | 1,40 okta.

77 7 5107 [ 041 0,62 | — —

77 1293 210 0,31 | 0,35 — —

Tab. 8: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Xenon; Abkiirzungen: okta.:
oktaedrisch.

kung mit Leerstellen statt, was bedeutet, daf} die bei der Tieftemperaturimplantation
entstandenen Komplexe oder Blasen relativ stabil sind. Die minimale Ausbeute des
Wirtsgitters geht von 0,41 auf 0,31 zuriick. Die Ergebnisse der Xe-Implantationen sind
in Tab.8 zusammengefaf}t.

4.1.7 Quecksilber

Das Ergebnis von 1-10®Hg/cm? implantiert mit 300keV bei 293K ist in Abb.28 ge-
zeigt. Die minimale Ausbeute des Wirtsgitters betragt x2¢. = 0,08, die der Fremdatome
0,54. Die Wy o-Werte liegen bei 0,46 fiir Be und 0,30 fiir Hg. Dieses Ergebnis deutet auf
Fremdatome auf substitutionellen Plitzen hin, welche von ihrem Platz versetzt sind. Die
Verengung der Ausbeutekurve deutet auf die Besetzung von tetraedrischen Zwischen-
gitterplatzen hin. In der Literatur [KRI78] wurden winkelabhéngige Ausbeutekurven
iber zusitzliche Ebenen aufgenommen, welche darauf schlieflen lassen, daf ein okta-
edrischer Anteil vorhanden ist. Aufgrund unserer Ergebnisse nehmen wir an, dafl der
Grofteil der Fremdatome auf substitutionellen Gitterplatzen sitzt und ein geringer Teil

auf tetraedrischen oder oktaedrische Zwischengitterplatzen.

Auch Hg wurde bei tiefen Temperaturen implantiert. Die Implantation von 3-10' Hg/cm?
mit 300keV bei 5,5K fithrte zu einer starken Schiadigung des Wirtsgitters mit x2¢ =
0,67. Die minimale Ausbeute des implantierten Hg betrug hierbei 0,74. Im Gegensatz
zur Implantation bei Raumtemperatur liegen die Wy /,-Werte hier sehr nahe beieinander
(0,39 fiir Be und 0,40 fiir Hg). Dies 148t auf einen substitutionellen Anteil von f; = 0,77
schliefen. Erwarmen dieser Probe auf 77K fithrt zu keiner nennenswerten Anderung im
Aussehen der Ausbeutekurven. Der substitutionelle Anteil geht auf 0,68 zuriick, und
die Schiadigung des Wirtsgitters bleibt erhalten. Dies fiihrt zu der selben Folgerung
wie bei den Bi-Implantationen. Die Beweglichkeit von Eigenzwischengitteratomen hat,
im Bezug auf die Gitterplatzbesetzung von implantierten Fremdatomen in Beryllium,

keinen Einfluf.

Wird die bei 5,5K implantierte Probe auf Raumtemperatur erwérmt, so ergibt sich ein
ahnliches Bild wie in Abb.28. Nur ist hier die Schadigung des Kristalls weiterhin grofier
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Abb. 28: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; 1 - 10®* Hg/cm?
T; =T, =293K.

mit xB¢ = 0,20. Durch den Einfang von Leerstellen kénnen hier ein Teil der implan-

tierten Fremdatome auf tetraedrische und oktaedrische Zwischengitterplatze wandern.
Die Ergebmsse der Hg-Implantationen sind in Tab.9 zusammengefafit.

T; | Trn | Menge [Aleme] | yBe 140 15N \Ilfl/gz[°] Gitterplatz Hg
293 [203 | 1.10®° | 0,08 | 054 | 046 | 0.30 gemischt
55551 3.10° | 067 | 0,74 | 039 | 0,40 |subst. f. =0, 77
55| 77 5.0, 0,69 | 0,79 | 0,38 | 0,39 |subst. f, =0,68
5,5 | 293 s.0. 0,20 | — 0,47 — gemischt.

Tab. 9: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Quecksilber; Abkiirzungen:
tetra.: tetraedrisch; okta.: oktaedrisch; subst.: substitutionell.

4.1.8 Gallium, Antimon und Tellur

Die in diesem Abschnitt vorgestellten Implantationen von Ga, Sb und Te wurden nur bei
77K durchgefiihrt. Die Ergebnisse dieser Implantationen sind wichtig fiir die Diskussion
des substitutionellen Anteils, welche anschliefend an die Vorstellung der Ergebnisse
folgt.

Implantiert man Gallium bei Raumtemperatur in Beryllium, so sitzt es zum Teil auf
in der (0001) Ebene versetzten oktaedrischen Zwischengitterplatzen [VIA80]. Die in der
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Literatur dargestellten Ausbeutekurven deuten allerdings auch auf einen hohen grofien
substitutionellen Anteil hin. Der oktaedrische Anteil ist nur in der Ausbeutekurve iiber
die <0001>-Richtung zu sehen. Ein tetraedrischer Anteil ist im Gegensatz zu Hg Im-
plantation nicht zu erkennen.

Im Rahmen dieser Arbeit wurden 1-10"*Ga/cm? mit 150keV bei 77K implantiert. Nach
der Implantation ergab sich ein substitutioneller Anteil von 0,89. Erwarmen dieser Probe
auf 293K resultiert in einem Riickgang des substitutionellen Anteils auf 0,28. Uber
die Besetzung von reguldren Zwischengitterplatzen kann hier keine Aussage getroffen
werden. Es ist durchaus moglich, dafl sich wie bei der Raumtemperaturimplantation
wiederum ein oktaedrischer Anteil ergibt.

Antimon befindet sich nach der Implantation bei Raumtemperatur auf oktaedrischen
Zwischengitterplitzen ([VIA80]). Implantiert man 3-10*45b/cm? mit 160keV bei 77K,
so ergibt sich die in Abb.29a dargestellte winkelabhéangige Ausbeutekurve. Die mini-
malen Ausbeuten betragen 0,31 fir das Wirtsgitter und 0,63 fiir das implantierte Sb.
Die Halbwertsbreiten haben mit 0,21 fiir Be und 0,15 fiir Sb verschiedene Werte. Die
Verengung in der Kurve der Fremdatome deutet darauf hin, das ein kleiner Anteil der
implantierten Atome auf tetraedrischen Zwischengitterplatzen sitzt, oder der substitu-
tionelle Teil auf verschobenen Platzen sitzt. Der fs;-Wert betragt hier 0,53.
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Abb. 29: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 3-10'5b/cm?
T; =T, = 771K, b) erwdrmt auf T, = 293K.

Nach Erwiarmen der bei 77K implantierten Probe auf Raumtemperatur hat die Aus-
beutekurve das in Abb.29b dargestellte Aussehen. Es ist deutlich zu sehen, daf§ die im-
plantierten Antimonatome auf oktaedrische Zwischengitterplitze gehen (x5° = 1,15).
Dies ist mit dem Einfang von Leerstellen verbunden, welche bei 293K beweglich sind.
Diese Besetzung von Oktaederplatzen steht im Einklang mit der Gitterplatzbesetzung
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bei Raumtemperaturimplantation. Eine Zusammenfassung der Ergebnisse von Sb ist in

Tab.10 zu finden.

T, [ T | Menge [225] [ X25, [ X0 | WEAI] | U35F] | Gitterplata Sb

7| 7T 3.-10M 0,31 | 0,63 | 0,21 0,15 | subst. f, = 0,53
77 | 293 8.0. 0,25 | ,L15 | 0,25 e okta.

Tab. 10: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Antimon; Abkiirzungen:
okta.: oktaedrisch; subst.: substitutionell.

Die Implantation von 3 - 10T ellur/cm? mit 180keV bei 77K zeigt den in Abb.30a
dargestellten Verlauf der winkelabhingigen Ausbeutekurve. Die Werte fiir die minimale
Ausbeute betragen hier 0,30 fiir Be und 0,87 fiir Te. Dieses Ergebnis deutet zusammen
mit den ¥/, Werten von 0,24 fiir Be und 0,20 fiir Te auf einen kleinen substitutionellen
Anteil von 0,18 hin.
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Abb. 30: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 310" Te/cm?
T; =T, =T1K, b) erwdrmt auf T,, = 293K.

Erwirmen dieser Probe fiihrt zu dem in Abb.30b dargestellten Ergebnis. Die Werte fiir
xB¢ und \1113/62 sind in Tab.11 aufgelistet. In der winkelabhingigen Ausbeutekurve ist
eine Doppelpeakstruktur zu sehen. Diese Struktur, welche nur ein kleines Minimum in
der Mitte aufweist deutet auf die Besetzung von tetraedrischen Zwischengitterpldtzen
hin. Der Wechsel auf diese Gitterplatze ist mit dem Einfang von Leerstellen verbunden.
Tellur sollte nach den Miedema Parametern bei der Raumtemperaturimplantation auf
oktaedrische Zwischengitterplitze gehen. Der Grund, daf hier nach dem Aufwérmen
keine oder nur sehr wenig oktaedrische Zwischengitterplatze besetzt werden, konnte
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T; | Tn | Menge [222¢] | xP¢ | xis, | 9251°) | Wi5[°) | Gitterplatz Te

77T 3.1011 0,30 | 0,87 | 0,24 | 020 |subst. f, =0,18
77 | 293 5.0. 0,18 — | 0,28 — tetra.+(okta.)

Tab. 11: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Tellur; Abkiirzungen: te-
tra: tetraedrisch; okta.: oktaedrisch; subst.: substitutionell.

darin liegen, dafl bei 293K die Leerstellen nur iiber eine begrenzte Reichweite beweglich
sind.

4.1.9 Chlor

Chlor bildet eine Ausnahme der hier implantierten Elemente, da es als einziges eine stark
negative Losungswirme besitzt. Um implantiertes Cl in den RBS-Spektren sichtbar zu
machen, mufiten im Vergleich zu den anderen Implantationen hohe Fluenzen gewahlt
werden. Aufgrund dieser beiden Faktoren und wegen der grofien Elektronegativitat kann
es zur Verbindungsbildung (BeCly) oder zu Ausscheidungen kommen. In der Literatur
wurde bisher noch nie iiber die Implantation von Cl in Be berichtet. Bei Raumtempera-
tur wurden 5-10°C/cm? mit 240keV implantiert. Das Ergebnis der winkelabhéngigen
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Abb. 31: Winkelabhangige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse; a) 5-10'°C1{/cm?
T; =T, =293K, b) 3-10%Cl/em? T; = T;, = TTK, ¢) erwarmt auf T, = 293K.

Ausbeutekurve ist in Abb.31a dargestellt. Das Wirtsgitter wird trotz der hohen Fluenz
aufgrund der geringen Masse der Atome nur schwach geschadigt (x2¢, = 0,18). In der
Ausbeutekurve des Cl ist in der Mitte ein schwacher Peak zu sehen, der auf eine schwa-
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che Besetzung von oktaedrischen Zwischengitterplitzen hindeutet. Wir vermuten, daf
ein Grofiteil der implantierten Cl-Atome in Verbindungen (BeCl;) ausscheidet. Falls
diese als kohdrente Ausscheidungen auftreten, kann dies die schwachen Strukturen in
den Ausbeutekurven erkléren.

Die Ergebnisse der Implantation von 3-10'Cl/cm? mit 240keV bei 77K sind in Abb.31b
dargestellt. Die Schadigung des Kristalls ist hier mit x2¢. = 0,36 hoher als bei Raum-
temperatur. In der Mitte der Ausbeutekurve des Cl ist ein deutlicher, relativ breiter
Peak zu sehen. Dieser deutet auf die gemischte Besetzung von oktaedrischen und tetra-
edrischen Zwischengitterplatzen hin. Eigentlich wiirden wir aufgrund des im néchsten
Abschnitt vorgestellen Modells die Besetzung von substitutionellen Gitterplatzen erwar-
ten. Dies ist hier aber nicht der Fall ist. Wir gehen davon aus, daf§ sich die Cl-Atome
hier direkt auf den regularen Zwischengitterplitzen befinden und nicht wie bei den
anderen implantierten Elementen von Leerstellen umgeben sind. Dies ist moglich, da
das Volumen der Cl-Atome sehr klein ist und sie somit auf Zwischengitterplatzen in-
nerhalb des Wirtsgitters Platz haben. Eine andere Erklirungsméglichkeit ist, dafl sich
schon wahrend der Abkiihlphase koharente Ausscheidungen von BeCl; bilden, welche
diese die Struktur verursacht. Die Ergebnisse der Implantationen von Cl sind in Tab.12

zusammengefafit,

T; | T | Menge [225<] | X | Xain | Y15[7] | ¥Th[°] | Gitterplatz Cl
293 | 293 5-10% 0,18 | 1,03 | 0,41 — | okta.4+(BeCly)
0| TT 3-10% 0,36 | 1,1 0,36 — okta.+tetra.
77 | 293 8.0. 0,18 — | 0,30 — (BeCly)

Tab. 12: Zusammenfassung der Ergebnisse fiir implantiertes Chlor; Abkiirzungen: te-
tra.: tetraedrisch; okta.: oktaedrisch.

Wird die bei 77K implantierte Probe auf Raumtemperatur erwirmt, so ergibt sich das
in Abb.31c dargestellte Ergebnis. Der Kristall heilt aus und erreicht die gleiche minimale
Ausbeute wie nach der Implantation bei 293K. Die Ausbeutekurve von Cl verliert ihre
Struktur und zeigt ein Bild, wie es erwartet werden kann, falls die Cl-Atome zuféllig
im Wirtsgitter verteilt wiaren. Dieses Ergebnis 148t sich durch Ausscheidungen oder die
Bildung von Verbindungen (BeCl,) erkliren.
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4.2 Diskussion der Gitterplatzbesetzung

In den vorhergehenden Abschnitten wurden die Ergebnisse fiir die Gitterplatzbesetzung
der implantierten Fremdatome im Einzelnen vorgestellt. Hier wird nun ein Modell ent-
wickelt, welches eine Unterteilung der Elemente beziiglich ihrer Gitterplatzbesetzung
zulaft. Kaufmann und Vianden [VIAS0] teilten ihre Implantationen bei Raumtempe-
ratur innerhalb des Miedema-Plots in 3 Regionen ein: substitutionell, tetraedrisch, ok-
taedrisch. In der nachfolgenden Diskussion wird hier ein Modell vorgestellt, welches
eine Eingruppierung der Implantationen bei Raum- und Tieftemperatur erlaubt. Der
ordnende Faktor ist hierbei die Volumenfehlanpassungsenergie.

In Tab.13 sind die Ergebnisse der Implantation von Fremdatomen zusammengefaft. Die
Tabelle ist sortiert nach der Volumenfehlanpassungsenergie (A Hj;,. ), welche nach Glei-

chung (39) berechnet wurde. In der Tabelle ist auch die Lésungswirme nach Miedema
(AH,op,, Gleichung (37)) enthalten.

Element AH,. AHgp, T;=T,,=77K T;,=77K, T,,=293K | T;=T,,=293K
[kJ/mol] | [kJ/mol]

Cl 7 -361 octa.+tetra. (BeCly) (BeCly)

Mn 11 -27 | subst. f,=1,0 subst. f;=0,9 subst. f;=1,0

Zn 26 +49 | subst. f,=1,0 subst. f;=0,93 subst. f;=0,98

Au 35 -96 | subst. f;=1,0 subst. f;=1,0 subst. f;=1,0

Ga 51 +62 | subst. f,=0,89 subst. fs=0,28 subst.+octa.

Hg 72 +104 | subst. f2°=0,77 gemischt gemischt
f77=0,68

In 90 +145 | subst. fy=0,55 tetra.+okta. subst.+tetra.

Sb 101 +104 | subst. f;=0,53 okta. [VIA80] okta.

Bi 122 +186 | subst fo°=0,27 okta. okta.
f77=0,23

Te 145 +29 | subst. fs=0,18 tetra.+okta. —

1 176 +16 okta.+}tetra. okta. okta.

Ca 179 +172 okta, okta, okta.

Xe 256 +258 rand. rand. okta.

Tab. 13: Ubersicht der Gitterplatzbesetzung von verschiedenen Elementen in Be. Die
Volumenfehlanpassungsenergie AHy;,, wurde nach Gleichung 39 mit den Werten aus
[MIE80] berechnet. Abkiirzungen: subst.: substitutionell, okta: oktaedrisch, tetra: te-
traedrisch.

Aus Tab.13 ist zu sehen, daB die Ergebnisse der Gitterplatzbesetzung in drei Gruppen
aufgeteilt werden konnen. Diese besitzen, abhangig von der Implantationstemperatur
und der Volumenfehlanpassungsenergie, jeweils ein unterschiedliches Verhalten in Bezug
auf die Gitterplatzbesetzung:
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1. Elemente mit kleiner Volumenfehlanpassungsenergie A Hy;,. <40kJ/mol wie Man-
gan, Zink und Gold sind vollstindig substitutionell nach der Implantation bei 77K.
Nach Erwérmen auf Raumtemperatur bleiben diese Elemente substitutionell. Die-
se Elemente sind auch nach der Implantation bei 293K vollstdndig substitutionell.

2. Elemente mit mittleren AHg;,.-Werten zwischen 40 und 145kJ/mol wie Gallium,
Quecksilber, Indium, Antimon, Bismut und Tellur sind nach der Implantation bei
TTK teilweise substitutionell. Der substitutionelle Anteil nimmt hierbei mit stei-
gender Volumenfehlanpassungsenergie ab. Nach Erwarmen auf Raumtemperatur
verschwindet dieser substitutionelle Anteil und die Atome gehen auf regulédre Zwi-
schengitterplatze. Kine Ausnahme hierbei bilden Hg und Ga, welche immer noch
einen kleinen substitutionellen Anteil besitzen. Werden diese Atome bei Raum-
temperatur implantiert, so befinden sie sich auf reguléren Zwischengitterplitzen,
welche bis auf geringe Abweichungen denen der aufgewarmten Tieftemperaturim-
plantationen entsprechen. Hg und Ga besitzen auch nach der Implantation bei
293K einen kleinen substitutionellen Anteil.

3. Elemente mit hohen Volumenfehlanpassungsenergien A Hy;,.>150kJ/mol wie Jod
und Calcium sind nach der Implantation bei 77K auf oktaedrischen Zwischengit-
terplatzen. Nach Erwarmen auf 293K bleiben die Fremdatome auf diesen Zwi-
schengitterpliatzen, wobei sich der oktaedrische Anteil leicht 4ndert. Werden diese
Elemente bei Raumtemperatur implantiert, so sitzen sie auf oktaedrischen Zwi-
schengitterplitzen. Xenon mit der grofiten Volumenfehlanpassungsenergie der von
uns implantierten Elemente bildet bei Tieftemperaturimplantation eine Ausnah-
me, welche im folgenden noch genauer beschrieben wird. Nach der Implantation
bei 293K sitzt Xe auf oktaedrischen Zwischengitterplatzen.

Eine Ausnahme in unseren Ergebnissen bildet Chlor. Mit seiner geringen Volumenfehl-
anpassungsenergie sollte es nach der obigen Unterteilung auf substitutionellen Gitter-
plitzen sitzen. Es besitzt allerdings eine sehr grofie negativen Lésungswarme (—361kJ/mol)
und hohe Elektronegativitit. Diese Figenschaften fithren dazu, daf§ die Bildung von Ver-
bindungen und Ausscheidungen begiinstigt wird. Fiir die Implantationen von Cl wurden
hohe Fluenzen benutzt. Dies war nétig, um eine Auflésbarkeit in den RBS-Spektren zu
ermdglichen. Nach der Implantation bei Raumtemperatur und nach Aufwérmen der
77K Implantation ist in den winkelabhangigen Ausbeutekurven keine Struktur erkenn-
bar. Wir vermuten, dal das implantierte Chlor die Verbindung BeCl; bildet, welcher
kein definierter Gitterplatz zugeordnet werden kann. Nach der Tieftemperaturimplan-
tation fithren die Ausbeutekurven zu dem Schiuf}, daf# oktaedrische und tetraedrische
Zwischengitterpliatze besetzt werden. Aufgrund der geringen Volumenfehlanpassungs-
energie vermuten wir, daf§ die Fremdatome direkt auf diesen Platzen eingebaut werden
kénnen, ohne mit Punktdefekten wechselzuwirken.

Mangan, Zink und Gold besetzen unabhingig von der Implantationstemperatur sub-
stitutionelle Gitterplitze. Diese Atome haben kleine AH,;,. Werte und passen auf
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die reguldren Platze im Wirtsgitter. Mn und Au besitzen auflerdem eine negative
Losungswarme. Au und Zn besitzen nach [GOL73| eine Loslichkeit von einigen Pro-
zent bei Raumtemperatur. Diese Argumente erkliren die vollstindige Substitutiona-
litdt der drei Elemente. Mit zunehmender Volumenfehlanpassungsenergie fithrt die Be-
setzung von substitutionellen Gitterplatzen zu Verspannungen des Wirtsgitters. Wir
gehen davon aus, daf} Fremdatome dazu tendieren, diese Verspannungen zu reduzieren.
Eine Moglichkeit hierfiir ist der Einfang von Leerstellen. Bei Raumtemperatur sind die
wahrend des Implantationsprozesses erzeugten Leerstellen beweglich. Die Reichweite
der Leerstellen in Beryllium ist nicht so grofi wie in anderen Metallen, da das Ende der
Ausheilstufe ITT bei 293K noch nicht erreicht ist. Die Beweglichkeit reicht aber aus, daf
Fremdatome zur Reduzierung der Volumenfehlanpassungsenergie Leerstellen einfangen

kénnen.

Die Ergebnisse nach den Raumtemperaturimplantationen entsprechen einem metasta-
bilen Gleichgewichtszustand. Elemente mit AHj;,e < 100kJ/mol wie Indium, Gallium
und Quecksilber sitzen noch teilweise auf substitutionellen Plitzen. Ein Teil von ihnen
besetzt allerdings tetraedrische oder oktaedrische Zwischengitterpldtze. Die Besetzung
tetraedrischer Zwischengitterplatze 148t sich mit dem Einfang von vier Leerstellen und
der Bildung von XV4 Komplexen erklaren. Der oktaedrische Anteil ist mit dem Einfang
von 6 Leerstellen verbunden. Es bilden sich XVg Komplexe. Ist die Volumenfehlanpas-
sungsenergie der implantierten Elemente grofer als 100kJ/mol, so befinden sich die
Fremdatome auf oktaedrischen Zwischengitterplatzen. Ein substitutioneller Anteil ist
hier nicht mehr erkennbar. Die Ergebnisse kénnen also mit der Wechselwirkung der
implantierten Fremdatome mit Leerstellen erklart werden. Die Bildung von Fremd-
atom-Punktdefekt Komplexen hingt dabei direkt mit der Gréflienordnung von AHg;,,
zusammen. Mit steigendem A Hg;,. nimmt das Einfangvolumen fiir Leerstellen zu.

In Abb.32 sind die substitutionellen Anteile iiber der Volumenfehlanpassungsenergie fiir
die Implantationen bei 77K aufgetragen. In der Abbildung ist zu erkennen, daf} ein deut-
licher Zusammenhang zwischen diesen beiden Werten besteht. Bei tiefen Temperaturen
sind Leerstellen nicht beweglich. Der Einfang von Leerstellen durch Fremdatome kann
daher nur innerhalb der Abkiihlphase der Kollisionskaskade erfolgen. Die Besetzung
von tetraedrischen (4 Leerstellen werden benotigt) oder oktaedrischen (6 Leerstellen
werden benétigt) Zwischengitterpldtzen ist hier schwieriger. Der metastabile Gleichge-
wichtszustand, der bei den Raumtemperaturimplantationen aufftritt, kann hier nicht
erreicht werden. Fremdatome mit AH,;,. kleiner als 40kJ/mol (Au, Mn, Zn) sitzen
vollstandig auf substitutionellen Gitterplatzen. Atome mit A Hy;,.-Werten zwischen 40
und 150kJ/mol sitzen zum Teil auf substitutionellen Gitterplitzen. Der substitutionelle
Anteil sinkt hierbei mit steigender Volumenfehlanpassungsenergie. Wir vermuten, daf}
der nichtsubstitutionelle Anteil Leerstellen einfangt. Diese reichen aber nicht aus, um
Tetraeder- bzw. Oktaederkomplexe zu bilden. In den winkelabhéngigen Ausbeutekurven
ist kein interstitieller Anteil zu erkennen. Dies bestatigt die Aussage, daf die Bildung
von XV4 und XVg Komplexen nicht auftritt. Atome mit AHg;,. iiber 150kJ/mol ge-
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Abb. 32: Abhingigkeit des substitutionellen Anteils, f;, von der Volumenfehlan-
passungsenergie, AH,;,. in [£L], fiir bei 77K in Be implantierte Elemente.

hen auch bei der Tieftemperaturimplantation auf oktaedrische Zwischengitterpldtze. Sie
koénnen gentigend Leerstellen zur Bildung dieses XVg-Komplexes innerhalb der Abkiihl-
phase einfangen.

Das Einfangvolumen fir Leerstellen ist proportional zum Verspannungsfeld, welches
durch iibergrofe Atome auf substitutionellen Gitterplatzen entsteht. Die Konsequenz
daraus ist eine Proportionalitdt des nichtsubstitutionellen Anteils (1-fs) z2u AHgige.
Diese Abhangigkeit ist in Abb.32 ersichtlich. Sie gilt fiir den A Hg;,.-Bereich von 40 bis
150kJ/mol.

Die Verteilung der Fremdatome auf substitutionelle und nichtsubstitutionelle Platze
nach der Implantation bei tiefen Temperaturen minimiert die Verspannungsenergie.
Dieser Zustand ist aber noch weit vom metastabilen Gleichgewicht entfernt, welches
bei Raumtemperaturimplantationen beobachtet wird. Das Erwdrmen der bei tiefen
Temperaturen implantierten Proben auf Raumtemperatur resultiert im Einfang von
zusatzlichen Leerstellen. Sie sind bei dieser Temperatur beweglich. Dies fiithrt zu einer
Verriickung der implantierten Fremdatome auf regulire Zwischengitterplatze (tetra-
edrisch oder oktaedrisch in Abhédngigkeit von AHg;,.), wie sie direkt nach der Implan-



4.2 DISKUSSION DER GITTERPLATZBESETZUNG 59

tation bei Raumtemperatur beobachtet wird. Es bilden sich wiederum XV, und XV
Komplexe.

Bei der Implantation von Xenon wird ein Verhalten beobachtet, welches sich von denen
anderer Fremdatome unterscheidet. Nach Tieftemperaturimplantation von Xe ist dieses
nahezu zuféllig im Wirtsgitter verteilt mit einem kleinen oktaedrischen Anteil. Daran
andert sich auch nach Erwarmen auf Raumtemperatur nichts. Die fehlende Struktur in
den winkelabhéngigen Ausbeutekurven kann zwei mogliche Griinde haben: 1) Bei der
77K Implantation bilden sich relativ stabile Xe-Leerstellen-Komplexe mit unterschied-
licher Anzahl von Leerstellen. 2) Es bilden sich Xe-Ausscheidungen, welche sich bei
Erwarmen nicht auflésen kénnen.

In dem elastischen Modell aus obiger Diskussion existiert eine Bindungsenergie zwischen
Leerstellen und Fremdatomen. Diese wird durch Verspannungsfelder verursacht. Wir
nehmen an, daf§ die Fremdatome am Beginn der Abkiihlphase der Kaskade auf substi-
tutionellen Gitterplitzen sitzen. Die Fehlanpassung der Fremdatome im Wirtsgitter ver-
ursacht Verspannungsfelder. Die Einfangwahrscheinlichkeit fiir Leerstellen wachst mit
steigender Volumenfehlanpassungsenergie. Fiir hohe A Hy;,.-Werte kénnen Fremdatome
innerhalb der Abkiihlphase Leerstellen einfangen. Nur I und Ca haben ein geniigend
grofles Einfangvolumen fiir Leerstellen, um XVg-Komplexe innerhalb der Abkiihlphase
zu bilden. Bei kleinen und mittleren A Hy;,.-Werten ist die Absattigung mit Leerstellen
(zur stabilen XV, und XVg Komplexbildung) erst bei Raumtemperatur moglich. Daher
ist es nicht erstaunlich, dafl der substitutionelle Anteil der implantierten Systeme mit
steigender Volumenfehlanpassungsenergie abnimmt. Eine Abhangigkeit des substitutio-
nellen Anteils von der Volumenfehlanpassungsenergie wurde auch bei Implantationen
in Aluminium beobachtet [GER88]. Die speziellen Eigenschaften des Be sind:

e [rsetzungsstofie am Ende der Kaskade sind durch die leichte Masse von Beryllium
physikalisch unmoglich.

e Geringe Kaskadendichten wahrend der Implantation sind auch eine Folge der
leichten Masse.

e Bei Raumtemperatur sind Leerstellen noch nicht vollstandig beweglich, da das
Ende der Ausheilstufe IIT noch nicht erreicht ist.

Unsere Ergebnisse zeigen, daf diese Eigenschaften keinen Einflufl auf die grundlegenden
Mechanismen der Gitterplatzbesetzung von implantierten Fremdatomen haben.

Durch die begrenzte Beweglichkeit von Leerstellen bei Raumtemperatur kommt es zu
einem interessanten Effekt. Die im nachsten Abschnitt diskutierte Tiefenabhangigkeit
der Gitterplatzbesetzung beruht auf einem tiefenabhingigen Leerstellenangebot. Die
Ergebnisse dieses Abschnitts werden bestatigen, dafi die Wechselwirkung mit Leerstellen
von grundlegender Bedeutung fiir den Einbau von Fremdatomen in das Wirtsgitter ist.
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4.3 Tiefenabhingigkeit der Gitterplatzbesetzung

Im vorhergehenden Abschnitt wurde der EinfluBl der Leerstellenbeweglichkeit auf die
Gitterplatzbesetzung diskutiert. In diesem Abschnitt wird ein weiterer Effekt disku-
tiert, welcher wiederum durch die Bildung von Fremdatom-Leerstellen Komplexen er-
klart werden kann. Bei der Auswertung der RBS-Spektren zeigte sich insbesondere bei
Elementen, welche nach der Implantation auf oktaedrischen Platzen sitzen, eine Tie-
fenabhingigkeit der Besetzung dieser interstitiellen Platze.

In Abb.33 ist ein Teil der RBS-Spektren fiir 7-10'*Bi/cm? implantiert mit 300keV bei
Raumtemperatur gezeigt. Im Bild ist die Verteilung des implantierten Bi dargestellt.
Die Kreise und die diinne Linie stellen das nichtorientierte Spektrum, die Dreiecke und
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Abb. 33: Tiefenabhdngigkeit der Besetzung oktaedrischer Zwischengitterplatze fiir
7-10' Bi/cm? implantiert bei 293K mit 300keV. Ausschnitt aus den RBS-Spektren.

b &

die dickere Linie das Spektrum nach Ausrichten der Probe parallel zur <1120> Achse
dar. Bei hoheren Riickstreuenergien (rechts vom Peakmaximum), das bedeutet néher an
der Oberflache des Kristalls, liegt die Kurve des ausgerichteten Spektrums deutlich iiber
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der des nichtorientierten Spektrums. Dies deutet auf die Besetzung von oktaedrischen
Zwischengitterplatzen durch Bi-Atome hin. Bei niedrigeren Riickstreuenergien (links
vom Peakmaximum) haben beide Spektren nahezu den gleichen Verlauf, was keine
Aussage zur Gitterplatzbesetzung zulafit.

In Abb.33 sind drei senkrechte Linien eingezeichnet. Sie entsprechen den Grenzen der
zur Auswertung der winkelabhéngigen Ausbeutekurven benutzten Energiefenster. Wird
das Energiefenster iiber den gesamten Bi-Peak in den RBS-Spektren (linke bis rechte
Linie) gesetzt, so ergibt sich das in Abb.34a dargestellte Bild. In der winkelabhéngigen
Ausbeutekurve des Bi ist eine Uberhohung zu sehen, welche die Besetzung oktaedri-
scher Platze anzeigt. Wird das Energiefenster nur im Bereich links vom Peakmaximum
gesetzt (Abb.34b), so ist in der Ausbeutekurve keine Struktur mehr zu erkennen. Eine
Besetzung von reguldren Zwischengitterplitzen ist nicht erkennbar. Im Gegensatz da-
zu zeigt die in Abb.34c dargestellte Kurve, bei welcher das Energiefenster rechts vom
Peakmaximum gesetzt wurde, einen deutlichen Peak. Dieser Peak deutet auf eine star-
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Abb. 34: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be mit
710" Bi/cm? mit unterschiedlichen Energie(Tiefen)fenstern in den RBS-Spektren: a)
Gesamtpeak, b) tiefer im Kristall, ¢) ndher an der Oberflache.

ke Besetzung von Oktaederplitzen hin. Diese Ergebnisse zeigen, dafl die Besetzung von
oktaedrischen Zwischengitterplatzen durch Bi tiefenabhéngig ist.

Um diesen Effekt der Tiefenabhingigkeit zu verstehen, kann wie bei der vorherigen
Diskussion der Gitterplatzbesetzung wiederum auf die Wechselwirkung mit Leerstellen
zuriickgegriffen werden. Um die Verteilung der implantierten Bi-Atome im Wirtsgitter
und die der wihrend der Implantation erzeugten Leerstellen zu erhalten, wurde eine
Simulationsrechnung mit dem Programm TRIM [BIE80] durchgefiihrt. Die Ergebnisse
dieser Simulation sind in Abb.35 dargestellt. Die Dreiecke stellen die Verteilung der
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implantierten Bi-Atome dar. Ihre mittlere Reichweite betriagt 1130A, die Reichweiten-
streuung liegt bei 175A. Die Verteilung der erzeugten Leerstellen, welche durch Kreise
dargestellt werden, hat ihren hochsten Wert bei ca. 930Aund liegt im Maximum der
Bi-Verteilung nur noch bei ca. 60%. Dieses tiefenabhéngige Angebot von Leerstellen im
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Abb. 35: TRIM-Simulation der Reichweitenverteilung und Leerstellenproduktion fiir
die Implantation von Bi mit 300keV in Be.

Bereich des implantierten Bi fiihrt zu dem in Abb.34 dargestellen Effekt. Es ist ein-
leuchtend, dafB sich links vom Implantationsmaximum (néher an der Oberfliche) mehr
Oktaederkomplexe bilden kénnen. Das Angebot an Leerstellen ist in diesem Bereich
deutlich hoher als tiefer im Kristall, und somit sind die Bi-Ionen in der Lage, geniigend
Leerstellen zur Bildung von BiVg-Komplexen einzufangen. Rechts vom Implantations-
maximum ist diese 'Absittigung’ mit Leerstellen nicht mehr oder nur in geringerem
Umfang moglich, da hier deutlich weniger Leerstellen erzeugt werden. Hier kann also
nur ein geringer Teil des Bi BiVg Komplexe bilden, der Rest muf} sich mit weniger
Leerstellen zufrieden geben, und so ergibt sich das in Abb.34b dargestellte Bild, in
welchem die Bi-Atome zuféllig im Wirtsgitter verteilt zu sein scheinen. Der Anteil von
implantierten Bi Atomen auf Oktaederplitzen hangt also direkt mit der Anzahl der
angebotenen Leerstellen zusammen. Bei anderen Wirtsgittern wurde dieser Effekt bis-
her nicht beobachtet. Dies 148t den Schlufl zu, dafl dies eine spezielle Eigenschaft des
Berylliums ist. Erkldren kann man dies mit der begrenzten Reichweite von Leerstellen
bei Raumtemperatur.
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In RBS-Messungen konnen, bei Ausrichtung des Analysestrahls parallel zu einer nied-
rig indizierten Kristallebene, Oszillationen im Fluf der zuriickgestreuten Teilchen auf-
treten. Es ware moglich, daf solche Oszillationen im FluB den Eindruck einer Tie-
fenabhangigkeit bewirken. Um den Einfluf} solcher Oszillationen auf unsere Ergebnisse
auszuschlieflen, wurden aufler fiir Bi weitere Implantationen tiefenabhéngig ausgewertet.
Es handelte sich hierbei um die Elemente Xe und Ca, welche nach der Implantation
bei Raumtemperatur auf oktaedrischen Zwischengitterplatzen sitzen. Diese Elemente
haben im Wirtsgitter eine von Bi verschiedene Reichweite und Reichweitenverteilung.
Damit kann dann bei iibereinstimmenden Ergebnissen ein Einflul von Oszillationen
ausgeschlossen werden. Im folgenden werden die Ergebnisse fiir Xe und Ca gezeigt.

Die Ergebnisse der Implantation von 5-10*Xe/cm? mit 300keV bei Raumtemperatur
sind in Abb.36 dargestellt. Bei Setzen des Energiefensters tiber den gesamten Implanta-
tionspeak im Spektrum erhilt man Abb.36a. Die starke Uberhdhung in der Ausbeute-
kurve des Xe zeigt deutlich die Besetzung von oktaedrischen Zwischengitterplatzen. In
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Abb. 36: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be mit
510" Xe/cm? mit unterschiedlichen Energie(Tiefen)fenstern in den RBS-Spektren:
a) Gesamtpeak, b) tiefer im Kristall, c) ndher an der Oberfliche.

Abb.36b ist das Ergebnis fiir Setzen des Energiefensters tiefer im Kristall dargestellt.
Hier ist die Uberhohung deutlich niedriger, was bedeutet, da weniger Atome geniigend
Leerstellen einfangen kénnen, um XeVg-Komplexe zu bilden. Naher an der Oberfliche
ist die Uberhéhung sehr groB (Abb.36¢). Hier kann also ein grofier Teil der Fremdatome
XeVg bilden und auf oktaedrische Zwischengitterplatze gehen. Eine TRIM-Simulation
dieser Implantation ergab, dal wahrend des Implantationsvorgangs auf der oberflichen-
nahen Seite der Fremdatomverteilung deutlich mehr Leerstellen erzeugt werden als auf
der tiefer im Kristall liegenden Seite. Die Reichweite fiir Xe betrigt ca. 1280Aund die
Reichweitenstreuung ca. 140A. Trotz der unterschiedlichen Reichweiten von Xe und Bi
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kommt es in beiden Féllen zu einer tiefenabhingigen Gitterplatzbesetzung. Damit kann
der Einflul von FluBoszillationen ausgeschlossen werden.

Ca kann bei tiefen Temperaturen innerhalb der Abkiihlphase der Kaskade gentigend
Leerstellen einfangen, um Oktaederkomplexe zu bilden. In Abb.37 sind die Ergebnisse
fir die Implantation von 2 - 10" Ca/cm? mit 100keV bei 77K dargestellt. Auch hier
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Abb. 37: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be
mit 2 + 10¥¥Ca/em? bei 77K mit unterschiedlichen Energie(Tiefen)fenstern in den
RBS-Spektren: a) Gesamtpeak, b) tiefer im Kristall, ¢) naher an der Oberflache.

ist, wie bei den Implantationen von Xe und Bi bei Raumtemperatur, eine deutliche
Tiefenabhangigkeit zu erkennen. Setzen des Energiefensters ndher an der Oberfliche
fithrt zu einem deutlich héheren Peak in der Ausbeutekurve des Ca (Abb.37c), als bei
setzen des Energiefensters tiefer im Kristall (Abb.37b). In Abb.37a ist das Ergebnis fiir
die Wahl des Energiefensters iiber den gesamten Implantationsbereich zu sehen. Eine
TRIM-Simulation ergibt auch hier beziiglich der Fremdatom-Leerstellen Verteilung ein
dhnliches Bild wie bei Xe und Bi. Hier kann schon bei tiefen Temperaturen eine Tie-
fenabhangigkeit beobachtet werden, da das Angebot an erzeugten Leerstellen dieselbe
Verteilung besitzt wie bei Raumtemperatur. Die mittlere Reichweite der Ca-Ionen liegt
bei ca. 1040Aund die Reichweitenstreuung bei ca. 175A. Die Tatsache, daB der Effekt
der tiefenabhingigen Gitterplatzbesetzung fiir unterschiedliche Elemente mit verschie-
denen Reichweiten auftritt, lait FluBoszillationen als Ursache ausschlieflen.

Fremdatome, welche nach der Implantation auf oktaedrischen Zwischengitterplatzen
sitzen, zeigen eine tiefenabhingige Gitterplatzbesetzung. Diese ist mit dem Angebot
an Leerstellen, welche durch den Implantationsprozef erzeugt werden, korreliert. Das
Auftreten dieses Effekts anhand von Flufloszillationen konnte durch die Implantation
von unterschiedlichen Elementen in verschiedene Tiefen ausgeschlossen werden.
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Der Effekt der tiefenabhéngigen Gitterplatzbesetzung nach der Implantation von Frem-
datomen, welcher hier vorgestellt wurde, ist eine spezielle Eigenschaft des Berylliums.
Bei Raumtemperatur sind Leerstellen in Beryllium nur {iber eine begrenzte Reichweite
beweglich. Die implantierten Fremdatome kénnen damit nur Leerstellen einfangen, wel-
che in deren niheren raumlichen Umgebung erzeugt wurden. Im oberflichennahen Be-
reich des Implantationsspektrums, wo viele Leerstellen erzeugt werden, ist die Bildung
von Fremdatom-Leerstellen Komplexen wahrscheinlicher als tiefer im Kristall. Wer-
den durch eine Nachbestrahlung iiber den gesamten Implantationsbereich gleichméBig
Leerstellen erzeugt, so existiert, wie im nichsten Abschnitt beschrieben, keine Tie-
fenabhéngigkeit mehr.
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4.4 Nachbestrahlungsexperimente

Um die Wechselwirkung von implantierten Fremdatomen mit zusétzlich erzeugten Leer-
stellen zu untersuchen, wurden Nachbestrahlungsexperimente durchgefithrt. Fremdato-
me kénnen wihrend der Nachbestrahlung weitere Leerstellen einfangen und so den
Gitterplatz wechseln. Fiir die Nachbestrahlungsexperimente in dieser Arbeit wurden
Mangan-Ionen benutzt. Sie haben wegen ihrer relativ geringen Masse eine hohe Reich-
weite innerhalb des Wirtsgitters Be. Diese Tatsache garantiert eine rdumliche Trennung
im Wirtsgitter von den zuvor implantierten Fremdatomen. Nach der Implantation sind
die Mn Atome vollstdndig substitutionell. Diese Besetzung von substitutionellen Git-
terplatzen bedeutet, dafl die Mn-lonen keine Leerstellen einfangen. Damit stehen die er-
zeugten Leerstellen vollstandig fiir die zuvor implantierten Fremdatome zur Verfiigung.

4.4.1 Nachbestrahlung der Hochdosis Bi-Implantation
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Abb. 38: TRIM-Simulation der Reichweiten und erzeugten Leerstellen von Bi mit
300keV und Mn mit 300keV in einem Be-Wirtsgitter.

In Abb.38 sind TRIM-Simulationen fiir die Leerstellen- und Reichweitenverteilungen
von Bi und Mn fiir jeweils 300keV dargestellt. Es ist zu sehen, dafl die Verteilung des
implantierten Mn (x) von der des implantierten Bi (4) getrennt ist. Die durch die Nach-
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bestrahlung von Mn erzeugten Leerstellen (o) sind tiber den Bereich des implantierten
Bismuts gleichméfig verteilt. Sie konnen von den Bi-Atomen eingefangen werden.

In Abb.39a ist die winkelabhingige Ausbeutekurve einer Implantation von 1, 3-10'° Bz /cm?
mit 300keV bei 293K dargestellt. Die implantierten Bi-Atome sind zufallig im Wirts-
gitter verteilt. Die Schidigung des Wirtsgitters ist mit einer minimalen Ausbeute von
0,39 relativ hoch. Der hohe xn:n Wert entsteht durch Defekte und Verspannungen im
Wirtsgitter. Verspannungen konnen dadurch entstehen, dafl bei einer solch hohen Flu-
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Abb. 39: Winkelabhéngige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be
mit 1,3 - 10Bi/cm?, T;=T,=293K; a) wie implantiert, b) nachbestrahlt mit
210" Mn/cm?.

enz Bi-Atome nicht mehr in der Lage sind, geniligend Leerstellen zur Bildung von XVg
Komplexen einzufangen. Um festzustellen, ob das Angebot von zusatzlichen Leerstellen
zum Abbau von Verspannungen fiihrt, wurde eine Nachbestrahlung von 2-10'° Mn/cm?
mit 300keV durchgefiihrt. Das Ergebnis der winkelabhingigen Ausbeutekurve nach die-
ser Bestrahlung ist in Abb.39b zu sehen. In der Mitte der Bi-Ausbeutekurve ist ein
deutlicher Peak zu sehen. Dieser deutet auf die Besetzung von oktaedrischen Zwischen-
gitterplatzen hin. Gleichzeitig geht die minimale Ausbeute deutlich auf 0,17 zurtick.
Durch die Erzeugung der zusatzlichen Leerstellen kénnen Bi-Atome BiVg-Komplexe
bilden. Die minimale Ausbeute des Be erreicht nach der Bestrahlung den gleichen Wert
wie nach der Implantation von Mn allein.

Setzt man in den RBS-Spektren im Bereich des Bi Energiefenster in unterschiedli-
chen Tiefen, so ergibt sich das in Abb.40 dargestellte Bild. Es ist hier im Gegensatz
zu den Implantationen von Bi ohne Nachbestrahlung keine Tiefenabhéngigkeit zu er-
kennen. Durch die Erzeugung von Leerstellen gleichmafig iiber der gesamten Bismut-
verteilung kénnen diese im ganzen Bereich einfangen werden. Dies bestatigt, dafl die
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Abb. 40: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be mit
1,3 - 10"*Bi/cm?® nachbestrahlt mit 2 - 10" Mn/cm? mit unterschiedlichen Ener-
gie(Tiefen)fenstern in den RBS-Spektren: a) Gesamtpeak, b) tiefer im Kristall, ¢) ndher
an der Oberflache.

Tiefenabhingigkeit wie in Abschnitt 4.3. diskutiert, durch das Leerstellenangebot ver
ursacht wird. Ist nach der Bestrahlung ein tiefenunabhangiges Angebot von Leerstellen
vorhanden, so tritt auch keine Tiefenabhangigkeit der Gitterplatzbesetzung auf.

4.4.2 Nachbestrahlung der Xe-Tieftemperaturimplantation

In Abb.41a ist die bei 77K mit 2- 10 Xe/cm? bei 300keV implantierte Probe gemessen
bei Raumtemperatur dargestellt. In der Ausbeutekurve des Xe ist keine Struktur zu
sehen. Die minimale Ausbeute des Be betragt nach Implantation und Erwadrmen 0,31.
Wie in der Diskussion zur Gitterplatzbesetzung erklart, bildet Xe eine Ausnahme, da
es trotz seiner groflen Volumenfehlanpassungsenergie weder innerhalb der Abkiihlphase
noch nach Erwarmen auf 293K auf oktaedrische Zwischengitterplitze geht, als dies bei
Raumtemperaturimplantationen der Fall ist. Dies liegt an der Bildung relativ stabiler
Fremdatom-Leerstellen Komplexen mit unterschiedlicher Anzahl von Leerstellen oder
an Clusterbildung von Xe.

Um zu versuchen, diese Komplexe durch das Erzeugen zusitzlicher Leerstellen auf-
zuldsen, wurde die Probe mit 2-10'Mn/cm? bei 300keV und 293K nachbestrahlt. Die
winkelabhéngige Ausbeutekurve nach dieser Bestrahlung ist in Abb.41b gezeigt. In der
Mitte ist ein deutlicher Peak zu sehen, welcher zeigt, dal eine Umordnung stattgefun-
den hat. Die Xe-Atome sitzen unter der Bildung von XV¢ Komplexen auf oktaedrischen
Zwischengitterplatzen. Die minimale Ausbeute geht auf 0,18 zuriick. Auch hier zeigte
eine TRIM-Simulation, daf8 die Verteilungen von Xe und Mn rdumlich voneinander ge-
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Abb. 41: Winkelabhingige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be mit
2 - 10Xe/em?, T;=T7K, T,=293K; a) wie implantiert, b) nachbestrahlt mit
210" Mn/cm?.

trennt sind. Wie oben schon angesprochen, fingt das Mn keine Leerstellen ein und der
Einflul des Mn auf die Komplexbildung des Xe mit Leerstellen ist gering.

4.4.3 Nachbestrahlung der Zn-Tieftemperaturimplantation

Die Nachbestrahlung der Bi Implantation und der Tieftemperaturimplantation von Xe
resultierten im Einfang von Leerstellen. Diese wurden durch die Bestrahlung erzeugt.
Der Leerstelleneinfang fithrte zu einer verstirkten Besetzung von oktaedrischen Zwi-
schengitterplatzen. Mit dem Gitterplatzwechsel war eine Reduzierung der minimalen
Ausbeute des Wirtsgitters verbunden. Es stellt sich die Frage, ob dieser Riickgang von
Xmin Mit dem Gitterplatzwechsel korreliert ist. Um dies zu untersuchen, wurde die
Nachbestrahlung einer Zn-Probe vorgenommen. Hier erwartet man keinen Gitterplatz-
wechsel, da Zn vollstindig substitutionell ist.

Eine bei 77K mit 1:10**Zn/cm? bei 300keV implantierte und aufgewiarmte Probe wurde
mit 1,5-10"® Mn/cm? nachbestrahlt. In Abb.42 ist das Ergebnis dieser Nachbestrahlung
dargestellt. Die Kurve des Wirtsgitters vor der Bestrahlung wird durch Kreise (o) darge-
stellt, die danach durch Dreiecke (A). Ein Riickgang der minimalen Ausbeute von 0,27
auf 0,15 ist hier deutlich zu sehen. Die Nachbestrahlung heilt also auch Schadigungen
des Wirtsgitters aus, wenn sie nicht mit einem Gitterplatzwechsel der zuvor implantier-
ten Fremdatome verbunden ist. Eine Trennung der implantierten Bereiche von Mn und
Zn ist leider nicht méglich. Die Reichweite des Mn ist zwar grofler, aber es kommt doch
zu einem deutlichen Uberlapp. Aus den Spektren der winkelabhingigen Ausbeutekurve
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Abb. 42: Winkelabhéngige Ausbeutekurven iiber die <1120> Achse von Be (o) mit
1-10%Zn/em?, T;=T,,=293K; Be (A) nachbestrahlt mit 1,5 10> Mn/cm?.

konnte allerdings auf eine vollstindige Substitutionalitit beider Elemente geschlossen
werden.

4.4.4 Zusammenfassende Diskussion der Nachbestrahlungen

Die Ergebnisse der Nachbestrahlungsexperimente zeigen alle einen deutlichen Riickgang
in den minimalen Ausbeuten des Beryllium Wirtsgitters (siehe Tab.14). Dieser Riick-
gang kommt durch den Abbau von Schidigungen im Wirtsgitter zustande. Strahlungs-
induziertes Ausheilen ist ein Grund fiir diesen Abbau. Durch die Bestrahlung kénnen
Leerstellencluster und deren Verspannungsfelder aufgelost werden. Ein weiterer Grund
ist die Bildung von Fremdatom-Leerstellen Komplexen, durch die lokale Verspannungs-
felder um die implantierten Fremdatome abgebaut werden.

Probe | xB¢, xBe, AXmin | Platz-
nachbestrahlt wechsel
Bismut | 0,39 0,17 0,22 ja
Xenon | 0,31 0,18 0,13 ja
Zink 0,27 0,15 0,11 nein

Tab. 14: Anderung der minimalen Ausbeute durch Nachbestrahlung.

Die Nachbestrahlung der Zn Implantation zeigt einen Riickgang in der minimalen Aus-
beute des Wirtsgitters um Axmin = 0,11. Dieser Riickgang zeigt, dafl das Aushei-
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len des Kristalls nicht hauptsdchlich vom Einfang von Leerstellen durch Fremdatome
abhangt. Die Anderung in der minimalen Ausbeute (AxXpin) ist zwar hoher, wenn die
Nachbestrahlung von einem Gitterplatzwechsel begleitet wird, aber ein grofler Teil des
Riickgangs liegt am Abbau anderer Defekttypen.

4.5 Schidigung des Wirtsgitters

Aus den RBS-Spektren wurde fiir jedes implantierte Element die maximale Peakkon-
zentration nach Gleichung (31) berechnet:

Ni‘mpurity _ GBE(la 5M6V) . [S]g?‘fpurity . HBe (41)
NBe Uimpurity(la 5M€V) [S]g: Himpurity

Diese Formel gilt unter der Naherung kleiner Raumwinkel und kleiner Konzentratio-
nen der implantierten Elemente. Zur Berechnung der Riickstreuenergieverlustparameter
wurde die Oberflichenndherung benutzt (Gleichung (24)). Die hieraus resultierenden
Werte fiir die maximale Peakkonzentrationen (MP) sind in Tab.15 aufgelistet. Zusatz-
lich sind in dieser Tabelle die Werte fiir die Fluenz der implantierten Fremdatome
tabelliert. Diese wurden direkt aus dem auf die Probe geflossenen Strom bestimmt. Die
Iinplantationskonzentrationen lagen aufier beim leichten Element Chlor unter 0,15%.
Diese Werte bestitigen, dafl die Naherung fiir kleine Konzentrationen hier giiltig ist.

In der Tabelle 15 sind zusdtzlich die minimalen Ausbeuten fiir Tieftemperatur- und
Raumtemperaturimplantationen aufgelistet; auch die xmin-Werte nach Erwarmen der
TTK-Implantationen auf Raumtemperatur sind gezeigt. Simulationen mit dem Pro-
gramm TRIM [BIE80] liefern die Werte fiir die mittlere projektierte Reichweite R,
und die Anzahl der erzeugten Leerstellen pro einfallendem Ion. In die Berechnung der
Leerstellen pro Ion geht die Verlagerungsenergie Ep ein (7eV fiir Be). Die mittlere
Anzahl der Verlagerungen pro Wirtsgitteratom dpa wurde nach folgender Gleichung
berechnet:

Leerstellen

7 - Fluenz
on

N-R,
hierbei ist NV die atomare Dichte des Wirtsgitters (fiir Be: 1,21 . 1023 Alome)),

(42)

dpa =

Werden die minimalen Ausbeuten nach Raumtemperaturimplantation iiber die Verla-
gerungen pro Atom aufgetragen, so ergibt sich das in Abb.43 dargestellte Bild. Es ist
zu erkennen, daff die minimale Ausbeute des Wirtsgitters fiir die Implantation von Bi
- und Xe mit steigender Anzahl von Verlagerungen pro Atom zunimmt. Die Werte fiir
Xenon liegen hierbei unter denen von Bi. Ein Zusammenhang zwischen dpa und xmin
unabhéngig vom implantierten Element ist nicht erkennbar. Jede implantierte Atom-
sorte hat einen eigenen Zusammenhang zwischen diesen beiden Werten.
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Element | Fluenz | T; | MP | Leer./Ion | xst xoanm R | dpa
[Aleme] | [K] | [%] [A]
Cl 2.100° | 77 | 018 | 919 | 036 018 |2640 0,575
? 5-10% 1293 0,35 919 0,18 2640 | 1,438
Mn [ 1,5.10°° | 77 | 0,097 | 1591 | 045 | 0.30 |2730 | 0,722
? 2.101% 1293 0,1 1591 0,17 ; 2730 | 0,963
Zn 1.10% 77 | 0,048 1766 0,40 0,27 |2360 | 0,618
” 1-10% | 293 | 0,07 1766 0,16 2360 | 0,618
Au 2.10% 77 | 0,026 2317 0,60 0,39 | 1160 | 0,330
7 5.101 | 293 0,065 2317 0,1 1160 | 0,825
Hg 310 77 | 0,03 2337 0,67 | 0,20 | 1160 | 0,500
” 1-10% [ 293 (0,073 2337 0,08 1160 | 1,665
In 2,510 | 77 | 0,026 2213 0,45 0,33 | 1610 | 0,284
” 5-10% ]293 {0,039 2213 0,09 -1 1610 | 0,568
Sb 3.10 77 10,024 1354 0,31 0,25 900 | 0,373
Bi 1-10% 77 10,007 2333 0,42 0,11 1130 | 0,171
” 1-10* | 293 | 0,009 2333 0,14 1130 | 0,171
” 4-10" {293 0,043 2333 0,29 1130 | 0,683
7 710" 1293 (0,079 2333 0,34 1130 | 1,194
” 1-10% 1293 0,11 2333 0,40 1130 | 1,704
” 1,3-10% 1293 | 0,14 2333 0,43 1130 | 2,228
Te 3.10" 77 10,014 1507 0,30 0,18 990 | 0,377
I 3.101 77 | 0,04 1594 0,35 0,20 | 1050 | 0,376
” 5.101 | 293 | 0,04 1594 0,24 1050 | 0,627
Ca | 2.10 | 77 | 0,11 616 | 0,28 | 0,22 | 1030 | 0,089
” 2-10'° 2931 0,17 616 0,13 1030 | 0,989
Xe | 2-10 | 77 | 0,04 | 1909 | 041 | 0,31 |1280 | 0,247
” 1.10% 293 10,015 1909 0,06 1280 | 0,123
? 5.101 1293 10,075 1909 0,22 1280 | 0,616

Tab. 15: Minimale Ausbeuten des Wirtsgitters (x2°%¢) nach Implantation bei 77K und
293K, sowie nach Erwérmen der 77K Probe auf 293K (X:;?:") Abkiirzungen: M P:

maximale Peakkonzentration in [%]; dpa: Verlagerungen pro Atom; T;: Implantations-
temperatur; Leer./Ion: erzeugte Leerstellen pro einfallendes lon.
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Abb. 43: Minimale Ausbeute nach der Implantationin Abhéngigkeit der Verlagerungen
pro Atom (dpa) bei T;=T;,=293K.
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Abb. 44: Minimale Ausbeute nach der Implantation in Abhangigkeit der Verlagerungen
pro Atom (dpa) bei T;=T,,=77TK (o) und nach Erwérmen auf T;,=293K (A).
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Allgemein kann gesagt werden, daf§ fiir jedes implantierte Element die minimale Aus-
beute (und damit die Schadigung des Wirtsgitters) mit steigender Anzahl von Verlage-
rungen pro Atom zunimmt.

In Abb.44 sind die Ergebnisse fiir die minimalen Ausbeuten nach Implantationen bei
77K (o) und nach Erwéarmen auf 293K (A) tber der Anzahl von Verlagerungen pro
Atom aufgetragen. Hier ist kein direkter Zusammenhang zwischen Xmi, und dpa er-
kennbar. Bismut, Gold und Quecksilber zeigen, eine im Verhéltnis zu den anderen im-
plantierten Elementen, starke Schidigung des Wirtsgitters nach 77K Implantation. Dies
kann bei Bi und Hg an Verspannungsfeldern, welche durch die Besetzung von substi-
tutionellen Gitterplitzen erzeugt werden, liegen. Au befindet sich sowohl bei 77K als
auch bei 293K Implantation vollstindig auf substitutionellen Gitterpldtzen. Es liegt
nahe den Grund der hohen Schiadigung in der hohen Zahl von erzeugten Leerstellen pro
einfallendem Ion zu sehen, welcher bei diesen drei Elementen am hochsten ist (zwischen
2300 und 2350Leer./Ion). Betrachtet man die anderen Tieftemperaturimplantationen,
so ist auch dort ein Zusammenhang zwischen ¥, und Leer./Ion erkennbar. Je mehr
Leerstellen pro einfallendes Ion erzeugt werden, desto hoher ist die Schadigung des
Kristalls bei tiefen Temperaturen.

Nach Erwarmen der bei 77K implantierten Proben gehen die xpmin-Werte zuriick, was
ein Ausheilen des Kristalls bedeutet. Dieses Ausheilen beruht auf dem Abbau von De-
fekten. Fiir die Elemente Bi, Hg und Au ist die Abnahme der minimalen Ausbeute
am hochsten (AxA¥ =0,21; AxBi =0,31; szfn=0,47). Der Riickgang der Schadigung
kann verschiedene Ursachen haben: Leerstellen werden beweglich, Rekombination von
Frenkel-Defekten, Wechselwirkung der implantierten Fremdatome mit Leerstellen. Der
Wechsel des Gitterplatzes durch den Einfang von Leerstellen bei Bi und Hg erklart,
warum Xm:n bel diesen Elementen starker als bei Au zurtickgeht. Bei den anderen Ele-

menten betragt der Riickgang in den minimalen Ausbeuten Axp,i,=0,1-0,15.

Allgemein ist zu sagen, daf die konzentrationsabhingige Schadigung des Wirtsgitters
fiir ein bestimmtes Element hauptsichlich von der mittleren Anzahl der Verlagerungen
pro Atom abhéngt. Dies ist bei den Ergebnissen von Bi und Xe zu sehen. Die minimale
Ausbeute bei gleicher Konzentration ist elementspezifisch. Bei der Implantation bei
77K héngt der xmin-Wert von der Anzahl der erzeugten Leerstellen pro lon ob. Mit
steigender Zahl von Leer./Ion wird der Kristall stirker geschiadigt. Nach Erwdrmen
der 77K Implantationen findet ein Ausheilen der wahrend der Stoflkaskade erzeugten
Defekte statt. Dies fiihrt zu einer Verringerung des xmin- Wertes. Dieses Ausheilen wird
bei Elementen mit grofer Anzahl von Leer./Ion, und/oder wenn der Aufwdrmvorgang
mit dem Einfang von Leerstellen durch Fremdatome verbunden ist, verstarkt.
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5 Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit wurden Untersuchungen zur Gitterplatzbesetzung von Fremd-
atomen nach Implantation in Beryllium-Einkristalle untersucht. Die wesentlichen Er-
gebnisse und deren Diskussion werden im folgenden noch einmal zusammengefaft.

Implantiert wurden die Elemente: Au, Zn, Mn, In, Bi, I, Ca, Xe, Hg, Ga, Sb, Te und Cl.
Die Auswahl der lonensorten erfolgte hierbei anhand der Werte fiir die Volumenfehlan-
passungsenergie im Wirtsgitter Be. Die Implantationen wurden bei Raumtemperatur
und bei 77K durchgefiihrt. Tieftemperaturimplantationen dienten dazu, den Einfluf} der
Leerstellenbeweglichkeit auf die Gitterplatzbesetzung zu untersuchen. Bei Bi und Hg
wurden auch Implantationen bei 5,5K durchgetfithrt, um den Einflul der Beweglichkeit
von Eigenzwischengitteratomen ausschlieflen zu koénnen.

Die Ergebnisse der Raumtemperaturimplantationen zeigten, dal die Gitterplatzbeset-
zung abhéngig von der Volumenfehlanpassungsenergie ist. Elemente mit kleinen A Hj;,.
(Au, Zn, Mn) gehen vollstandig auf substitutionelle Gitterplatze. Elemente mit mitt-
leren AHg;,.-Werten (Ga, Hg, In) zeigten eine Mischung von unterschiedlichen Gitter-
platzen: substitutionell, tetraedrischer und oktaedrischer Zwischengitterplatz. Elemente
mit AHg;,.-Werten grofier 100kJ/mol (In, Sb, Bi, Te, I, Ca, Xe) waren nach der Im-
plantation auf oktaedrischen Zwischengitterplitzen. Erfolgten die Implantationen bei
77K, so wurden zum Teil stark abweichende Ergebnisse von den Raumtemperaturim-
plantationen beobachtet. Fremdatome mit kleiner Volumenfehlanpassungsenergie (Au,
Zn, Mn) waren auch bei 77K vollstindig auf substitutionellen Gitterplatzen. Elemen-
te mit AHg,.-Werten zwischen 50 und 150kJ/mol (Ga, Hg, In, Sb, Bi, Te) gingen
nach der Implantation zumindest teilweise auf substitutionelle Gitterplatze. Der Anteil
von Fremdatomen auf substitutionellen Gitterpldtzen nimmt hierbei mit steigender Vo-
lumenfehlanpassungsenergie ab. Fremdatome mit sehr hohen Volumenfehlanpassungs-
energien (I, Ca) gehen bei 77K auf oktaedrische Zwischengitterplatze. Erwirmen der bei
77K implantierten Proben auf Raumtemperatur resultierte bis auf die Ausnahme von
Xe in der gleichen Gitterplatzbesetzung wie nach Implantation bei 293K. Xe zeigte nach
der Implantation eine zufillig wirkende Verteilung im Wirtsgitter, welche sich auch nach
Erwéarmen nicht andert. Die Implantationen von Bi und Hg bei 5,5K zeigten die glei-
chen Ergebnisse wie bei 77K. Hieraus kann geschlossen werden, dafl die Beweglichkeit
von Eigenzwischengitteratomen die Gitterplatzbesetzung in Beryllium nicht beeinflufit.

Die Besetzung von tetraedrischen und oktaedrischen Zwischengitterpldtzen nach der
Implantation bei Raumtemperatur und der Wechsel des Gitterplatzes nach Erwarmen
der Tieftemperaturimplantationen lassen sich mit der Wechselwirkung von Fremdato-
men mit Leerstellen erklaren. In Be liegt die Ausheilstufe ITI, bei welcher Leerstellen
beweglich werden, zwischen 200 und 340K. Bei Raumtemperatur sind sie also nur {iber
eine begrenzte Reichweite beweglich. Die Beweglichkeit ist allerdings groff genug, da-
mit Fremdatome Leerstellen einfangen kdénnen, und es zur Bildung von Fremdatom-
Leerstellen Komplexen kommt. Die Gitterplatzbesetzung kann mit einem in dieser Ar-
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beit entwickelten Modell vorhergesagt werden. Wir gehen davon aus, daB alle Fremdato-
me in der Relaxationsphase der Stoflkaskade zunichst auf substitutionelle Gitterplatze
gehen. Die Fremdatome bauen hierbei ein Verspannungsfeld auf, welches proportional
zur Volumenfehlanpassungsenergie (A Hy;,e ) ist. Zur Minimierung dieses Verspannungs-
feldes fangen die Fremdatome Leerstellen ein. Bei Implantation und in situ Messung bei
77K zeigte sich, dafl im Bereich von AH,;,, von 50 bis 150kJ/mol der nichtsubstitu-
tionelle Anteil (1-f;) proportional zur Volumenfehlanpassungsenergie ist. Fremdatome
mit kleinen A H;,.-Werten gehen auf substitutionelle Gitterplatze. Bei groferen AHjiye-
Werten kdnnen die Fremdatome Leerstellen einfangen. Sie bilden (fiir mittlere AHj;,.)
Komplexe mit 4 Leerstellen (XVy4) und gehen auf tetraedrische Zwischengitterplatze,
oder sie fangen (fiir hohe AH,;,.) 6 Leerstellen (XVe) ein und gehen auf oktaedrische
Zwischengitterplitze. Elemente mit hohen A Hj;,.-Werten (I, Ca) sind in der Lage, in-
nerhalb der Kollisionskaskade Leerstellen einzufangen und Oktaederkomplexe zu bilden.

Nachbestrahlungsexperimente einer mit hoher Bi Fluenz implantierten Probe und einer
aufgewarmten 77K Implantation von Xe bestatigten den Einflufl von Leerstellen auf die
Gitterplatzbesetzung. Nach der Bestrahlung gingen die Fremdatome auf oktaedrische
Zwischengitterplatze. Durch das zusdtzliche Angebot von Leerstellen ist die Bildung
von XVg-Komplexen in beiden Féllen moglich.

Durch das Setzen von Energiefenstern in verschiedenen Tiefen der Fremdatomvertei-
lung wurde fiir die Elemente Bi, Xe und Ca eine Tiefenabhingigkeit der Besetzung
oktaedrischer Zwischengitterplatze festgestellt. Uber diesen Effekt wurde bisher in der
Literatur noch nichts berichtet. Auf der oberflichennahen Seite der Reichweitenvertei-
lung von implantierten Fremdatomen in Beryllium werden deutlich mehr Leerstellen
innerhalb der Kollisionskaskade erzeugt als tiefer im Kristall. Dies konnte aus nume-
rischen Simulationen mit dem Programm TRIM geschlossen werden. Eine Folge die-
ses hoheren Angebots von Leerstellen in Oberflichennéhe ist die verstarkte Besetzung
von Oktaederplatzen durch die Bildung von XV¢ Komplexen. Diese Tiefenabhingigkeit
ist eine spezielle Eigenschaft des Be und rithrt unserer Meinung nach daher, daf3 bei
Raumtemperatur die Leerstellen aufgrund ihrer eingeschrankten Beweglichkeit nur ei-
ne geringe Reichweite innerhalb des Wirtsgitters Be haben. Grund dafiir ist, dafl das
Ende der Erholungsstufe ITT erst bei ca. 340K liegt. Die Beweglichkeit der Leerstellen
ist allerdings grofl genug, um wie in anderen Implantationssystemen die Bildung von
Fremdatom-Leerstellen Komplexen zu erlauben. Nachbestrahlungsexperimente zeigten,
daf bei gleichméaBiger Verteilung der Leerstellen tiber die Reichweite des Fremdatoms
keine Tiefenabhangigkeit auftritt. Dies zeigt deutlich, dafl die tiefenabhéngige Gitter-
platzbesetzung direkt mit der Leerstellenverteilung zusammenhéangt.

Das Miedema Schema erlaubt die Trennung zwischen substitutionellen, tetraedrischen
und oktaedrischen Platzen. Die Aufteilung in solche Gebiete gibt allerdings keine Ant-
wort darauf, warum eine vorgegebene Sorte von Fremdatomen einen bestimmten Zwi-
schengitterplatz besetzt. In einem Modell von sich berithrenden Kugeln ist es nicht
moglich, daf grofle Atome wie Bi, Cs, I oder Xe auf den kleinen Oktaederplatzen sitzen.
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In dem in dieser Arbeit entwickelten elastischen Modell entsteht die Bindungsenergie
zwischen den implantierten Fremdatomen und den Leerstellen durch ein Verspannungs-
feld, welches durch die Fehlanpassung der Fremdatome im Wirtsgitter bestimmt ist. Das
Einfangvolumen fiir Leerstellen wéchst hierbei mit steigender Volumenfehlanpassungs-
energie. Es ist also nicht erstaunlich, dafl der substitutionelle Anteil der implantierten
Systeme mit steigender Volumenfehlanpassungsenergie abnimmt. Ahnliche Schluffol-
gerungen wurden auch schon in auf Aluminium basierenden Implantationssystemen
gemacht [GERB88]. Die Ergebnisse dieser Arbeit zeigen also, dafi die Implantationen in
Beryllium ein &dhnliches Verhalten zeigen wie andere Implantationssysteme. Die leichte
Masse des Berylliums und begrenzte Beweglichkeit von Leerstellen bei Raumtemperatur
haben also, soweit es die grundlegenden Mechanismen betrifft, keinen Einflul auf den
Implantationsproze. Mit unserem Modell ist es moglich, den substitutionellen Anteil
und die Gitterplatzbesetzung bei Raumtemperatur und 77K vorherzusagen.
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