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1 Einleitung

Die heutige Zeit wird oft als Zeitalter der Informationstechnologie bezeichnet, da deren Entwick-
lungen die industrielle Gesellschaft am stirksten beeinflusst haben. Informationsverarbeitende
Systeme haben dabei jeden Bereich des menschlichen Lebens erobert, seien es der internetfihige
Fernseher, das eigenstdndig parkende Auto oder komplexe medizinische Operationsinstrumente.
Der Leistungstrager dieser Entwicklungen ist die Mikroelektronikindustrie, die immer komple-
xere und leistungsfihigere elektronische Bauteile entwickelt, um den wachsenden Anforderungen
des Marktes gerecht zu werden. Thre Arbeitsplattform ist dabei Silizium, welches sich als intrin-
sischer Halbleiter mit seinen speziellen elektrischen und mechanischen Eigenschaften besonders
eignet. Auferdem ist es nahezu unbegrenzt verfiigbar und somit ein sehr preisgiinstiges Material.

Trotz der enormen technologischen Entwicklung seit der Erfindung des ersten Bipolartran-
sistors (1947) [1] fillt es der Halbleiterindustrie zunehmend schwerer, das sich selbst gestellte
MooREsche Gesetz [2] zu erfiillen und die Komplexitiat der Schaltkreise alle zwei Jahre zu ver-
doppeln. Der Grund dafiir ist, dass die derzeitige Technologie an physikalische Grenzen stéfit. So
ist ein Problem die begrenzte Geschwindigkeit der Ladungstrager, die fiir die Informationsiiber-
mittlung auf dem Computerchip sorgen. Einen moglichen Ausweg stellt hier die integrierte Optik
dar, bei der die Informationsiibertragung wesentlich schneller durch Lichtwellen erfolgt. Begriin-
det durch die Entwicklung des Lasers durch Maiman et al. (1960) [3] hat dieses Forschungsgebiet
seit 1969, dem Jahr, in dem das Konzept integrierter optischer Schaltungen erstmalig vorgestellt
wurde [4], eine dhnlich starke Entwicklung erfahren wie das Feld der Mikroelektronik. Nachdem
sich beide Felder etliche Jahre nebeneinander entwickelt haben, gibt es in jiingerer Zeit immer
mehr wechselseitige Ankniipfungspunkte, die eine Zusammenarbeit beider Forschungsgebiete ge-
fordert und zur Entwicklung optoelektronischer Bauteile gefiihrt haben.

Auch fiir die integrierte Optik ist Silizium als Materialsystem von grofem Interesse, da es
neben dem bereits erwahnten geringen Preis auch optische Eigenschaften im Infrarotbereich auf-
weist, die es fiir integrierte optische Anwendungen attraktiv machen. Beispielsweise besitzt es
einen hohen Brechungsindex, der es ermdoglicht, sehr kompakte optische Strukturen zu realisieren.
Ein weiterer Vorteil ist die Nutzung von Synergien im technologischen Bereich. So ldsst sich die
in der Mikroelektronik etablierte CMOS-Technologie (engl. Complementary Metal Ozide Semi-
conductor) ebenfalls fiir die Herstellung optischer Strukturen verwenden. In den letzten Jahren
ist so ein beachtliches Repertoire an photonischen Bauteilen entstanden, das das Potential hat,
mikroelektronische Schaltkreise zu ersetzen bzw. zu verbessern, wobei die Einfithrung des ers-
ten kommerziell gefertigten photonischen Chips durch IBM (2010) einen Meilenstein in dieser
Entwicklung darstellt [5].

Um jedoch photonische Chips herzustellen, die in ihrem Funktionsumfang ihren mikroelek-
tronischen Gegenstiicken ebenbiirtig sind, gilt es, eine fundamentale Hiirde zu {iberwinden. So
fehlen in dem Kasten photonischer Werkzeuge aktive Bauelemente, die es erlauben, in Analogie zu
elektronischen Transistoren Licht durch Licht zu beeinflussen. Gerade in Silizium kénnen jedoch
die dazu erforderlichen nichtlinearen optischen Eigenschaften nicht effektiv genutzt werden.

Dass Silizium als optisch aktives Material im nahen Infrarotbereich ungeeignet ist, ldsst sich
damit begriinden, dass Effekte, die auf der nichtlinearen Suszeptibilitit dritter Ordnung (x®))
beruhen, mit einer starken Zwei-Photonen-Absorption verbunden sind. Aufterdem weist Sili-
zium im Volumen keine dipolare optische Nichtlinearitit zweiter Ordnung (X(Q)) auf, die fiir
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2 Einleitung

Frequenzkonversionseffekte oder den POCKELS-Effekt genutzt werden kann. Dies liegt daran,
dass Silizium eine zentrosymmetrische Kristallstruktur besitzt und y(?)-Volumeneffekte nur in
nichtzentrosymmetrischen Medien auftreten kénnen.

Bisher wurden daher zur Erzeugung von Schaltverhalten und Signalmodulation hauptséchlich
Effekte wie Ladungstrigerinjektion bzw. -absaugung (engl.: Carrier Injection / Depletion) [6-8]
verwendet. Dabei erfolgt die Modulation durch eine Anderung der Absorption, indem Ladungs-
triager in den Wellenleiter eingebracht bzw. abgesaugt werden. Da dieser Effekt damit wieder
von der Geschwindigkeit der Ladungstréger abhéngt, ist auch hier die Modulationsbandbreite
eingeschrénkt. Prinzipiell ldsst sich auch der KERR-Effekt, der auf der nichtlinearen Suszeptibi-
litdt dritter Ordnung beruht, nutzen, um den Brechungsindex in speziellen Resonatorstrukturen
zu andern und dadurch deren Transmissionscharakteristik zu modulieren (bistabiles Schaltver-
halten). Hierfiir sind allerdings sehr hohe Anregungsintensitéiten erforderlich, was, wie erwihnt,
zu Zwei-Photonen-Absorption mit darauffolgender Absorption durch freie Ladungstriager fiihrt.
Dabher ist hier die Modulationsgeschwindigkeit durch die Rekombinationsrate der freien Ladungs-
trager limitiert.

Grundidee und Ziele der Arbeit

Abbildung 1.1: Schematische Darstellung einer in-
homogen verzerrten Kristallstruktur. Durch den re-
sultierenden Verzerrungsgradienten lisst sich die
Zentrosymmetrie des Kristalls brechen.

Der Schwerpunkt dieser Arbeit liegt daher auf der Untersuchung von Methoden, die es er-
moglichen, diese Hindernisse zu iiberwinden. Der Hauptteil behandelt die direkte Modifikation
der nichtlinearen optischen Eigenschaften im Silizium und zielt auf die Erzeugung einer nicht-
linearen Suszeptibilitit zweiter Ordnung (x(?)) ab. Dies soll durch einen Verzerrungsgradienten
geschehen, der durch eine inhomogene Verzerrung des Siliziumkristalls mit Hilfe einer von aufen
eingebrachten Verspannung erzeugt wird. Die zugrundeliegende Idee ist, dass durch die inhomo-
gene Verzerrung des Kristalls die Zentrosymmetrie des Kristallgitters gebrochen wird, die bisher
das Auftreten der Suszeptibilitit verhindert hat (siehe Abb. 1.1). Das Einbringen der Verzer-
rungen soll hier durch das Aufbringen verspannter Siliziumdioxid- bzw. Siliziumnitridschichten
erfolgen. Diese Herangehensweise hat den Vorteil, dass das Silizium weiterhin mit den Verfahren
der CMOS-Technologie bearbeitet werden kann. Das Einbringen von Verzerrungen wird in der
Mikroelektronik bereits erfolgreich genutzt, um die Ladungstrigergeschwindigkeiten in Mikro-
chips zu erhéhen (,Strained-Silicon“-Technologie) [9]. Auch im Bereich der linearen integrierten
Optik wurden bereits Verspannungen eingesetzt, um beispielsweise Doppelbrechungseffekte [10]
zu erzeugen oder die Konversionseffizienz von Raman-Konvertern zu erhhen [11, 12]. Im Bereich
nichtlinearer integrierter Bauelemente gibt es bisher nur wenige Untersuchungen. Den Anfang
hat eine Veroffentlichung von Jacobsen et al. (2006) [13] gemacht, in der das Konzept eines
elektro-optischen Modulators auf Basis eines verspannungsinduzierten Pockels-Effekt diskutiert
wurde. Zwei erst kiirzlich erschienene Publikationen befassen sich ebenfalls mit den nichtlinea-
ren Eigenschaften in verspanntem Silizium. Chmielak et al. [14] diskutieren dabei ebenfalls den
Pockels-Effekt in nitridbeschichteten Wellenleitern. Cazzanelli et al. [15] berichten von Frequenz-
verdopplungseffekten in mit Nitrid verspannten Wellenleitern. Allerdings sind die bislang verof-
fentlichten Ergebnisse und Interpretationen nicht widerspruchsfrei. So wird auch das Siliziumni-
trid selbst [16] sowie die Grenzfléiche von Nitrid und Silizium [17] fiir das zugrundeliegende ()
verantwortlich gemacht. Es ist daher eine behutsame Analyse des komplexen Zusammenhangs
zwischen Gitterverzerrungen und der Suszeptibilitdt zweiter Ordnung erforderlich.
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Ziel im Hauptteil der Arbeit ist es daher, den Einfluss einer inhomogenen Verzerrung auf das
x? im Silizium zu untersuchen. Dariiber hinaus soll geklirt werden welche Auswirkungen die
verspannenden Schichten selbst bzw. deren Grenzflichen auf die effektive Nichtlinearitdt haben,
deren Stérke hier abgeschétzt werden soll. Zum Nachweis der nichtlinearen Suszeptibilitit zweiter
Ordnung wird hier der Frequenzverdopplungseffekt beobachtet, der durch das x hervorgerufen
wird. Dabei soll der Zusammenhang zwischen inhomogener Verspannung und x(?) zunichst an
dem relativ einfachen System einer mit einem thermischen Oxid verspannten Siliziumprobe mit
Hilfe von Reflexionsmessungen untersucht werden. Um die erforderlichen Messungen durchzu-
fithren, wurde im Rahmen dieser Arbeit ein entsprechender Messplatz entwickelt und aufgebaut.
Im Anschluss daran soll der Einfluss der Verzerrungen in Gitterstrukturen untersucht werden,
um deren Auswirkungen in einem ausgedehnten Volumen zu bestimmen. Die zur Herstellung der
Gitterstrukturen verwendeten Atzrezepte wurden ebenfalls im Rahmen dieser Arbeit entwickelt.
Dariiber hinaus sollen verspannte Silizium-Wellenleiter mit Hilfe von Transmissionsmessungen
untersucht werden. Die Parameter der dazu hergestellten Proben sind dabei so gewéhlt, dass eine
Uberpriifung der zuvor erwiihnten Widerspriiche moglich ist.

Der zweite in dieser Arbeit untersuchte Ansatz stellt eine Alternative zum zuvor vorgestellten
Konzept dar. Er eignet sich dazu, y(®)-Effekte in Siliziumbauteilen zu verstiirken und gleichzeitig
den Effekt der Zwei-Photonen-Absorption zu reduzieren. Dabei werden nicht die nichtlinearen
optischen FEigenschaften des Siliziums direkt genutzt, sondern die eines optisch stark nichtli-
nearen Materials, das in Kontakt mit dem Siliziumbauteil gebracht wurde. Der einfachste Fall
einer solchen ,Hybridstruktur” ist ein Wellenleiter, der von einem nichtlinearen Polymer umge-
ben ist [18]. Eine Weiterentwicklung dieser Struktur stellt ein Schlitzwellenleiter dar, bei dem
zusétzlich zur Umgebung auch der Schlitz mit dem nichtlinearen Medium gefiillt wird [19]. Mit
Hilfe solcher Strukturen lassen sich aktive Bauteile wie z.B. optische Modulatoren realisieren,
die auf beschichteten Ringresonatorstrukturen basieren [20]. Der Vorteil bei diesem Ansatz ist,
dass sich ein breites Spektrum von Materialien mit bereits bekannten optischen Eigenschaften
verwenden lasst.

Ziel der Arbeit ist hier die Entwicklung einer Wellenleiterstruktur, die eine mdglichst star-
ke Interaktion des Lichts mit dem eingebrachten nichtlinearen Material auf moglichst kleinem
Raum gewihrleistet. Diese Struktur soll mit Hilfe numerischer Methoden entwickelt und ihre
Anwendbarkeit als nichtlineares Bauteil untersucht werden.

Gliederung der Arbeit

Die Arbeit gliedert sich wie folgt: Zunéchst werden die physikalischen Grundlagen des Effekts
der Frequenzverdopplung beschrieben. Anschliefiend werden in Kapitel 3 die Methoden zur Her-
stellung der untersuchten Proben erldutert, wobei ein Schwerpunkt auf den in dieser Arbeit
entwickelten Trockenétzverfahren liegt. Diesem schliefst sich ein Kapitel iiber die am h&ufigsten
in dieser Arbeit verwendeten experimentellen und numerischen Untersuchungsmethoden an. Dar-
an anschlieffend werden die Ergebnisse der Reflexionsmessungen zur Untersuchung des Zusam-
menhangs zwischen aufgebrachter Verspannung und der induzierten Nichtlinearitit in planaren
Siliziumproben vorgestellt und diskutiert. Danach wird in Kapitel 6 der Einfluss eines grofieren
verspannten Volumens auf die Nichtlinearitéit diskutiert und notwendigerweise das Verfahren zur
Messung von Frequenzverdopplungseffekten in Reflexion genauer analysiert. In Kapitel 7 wird
die Frequenzverdopplung in verspannten Siliziumwellenleitern in Transmission untersucht, de-
ren Ursprung analysiert und die in der Literatur auftretenden Widerspriiche diskutiert. Zum
Schluss wird in Kapitel 8 ein neuartiges Konzept einer photonischen Hybridstruktur vorgestellt
und numerisch analysiert. Des Weiteren wird deren Anwendbarkeit als opto-optischer Schalter
getestet.
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2 Physikalische Grundlagen nichtlinearer
optischer Effekte zweiter Ordnung

In diesem Kapitel wird eine Einfihrung in die physikalischen Grundlagen des Effektes der Fre-
quenzverdopplung gegeben. Fir ein besseres Verstindnis der Untersuchungen in Kapitel 5 - 7
wird dieser zundchst allgemein erlautert und im Anschluss der Einfluss der Kristallstruktur von
Silizium auf den Frequenzverdopplungseffekt diskutiert.

2.1 Optische Nichtlinearitit zweiter Ordnung (y®)

Beim Effekt der Frequenzverdopplung (engl.: Second harmonic generation (SHG)) handelt es sich
um einen Prozess nichtlinearer Licht-Materie Wechselwirkung, bei dem Licht einer bestimmten
Frequenz vom Material in Licht mit der doppelten Frequenz (die zweite Harmonische) umgewan-
delt wird. Die Stérke dieser Wechselwirkung wird durch die nichtlineare Suszeptibilitit zweiter
Ordnung x® beschrieben.

Abbildung 2.1: Potentielle Energie des Elektrons in \ !
einem zentrosymmetrischen Medium (durchgehende !
Linie) und einem nichtzentrosymmetrischen Medium \ ¥
(gestrichelte Linie.) Bei nichtlinearer Anregung (rot) /

eines Elektrons (gelb) wird dieses so stark ausgelenkt,
dass neben der Wechselwirkung k(") zwischen Elek-
tron und zugehorigem Atom (grau) auch die Wech-
selwirkung %(® mit den Nachbaratomen (grau) be-
riicksichtigt werden muss. MWW g

Der Effekt der Frequenzverdopplung tritt in der Regel nur bei hohen Anregungsintensititen
auf. In diesem Fall ldsst sich die Wechselwirkung zwischen Licht und Materie nicht mehr mit
den Modellvorstellungen der linearen Optik beschreiben, bei der die Anregung der Elektronen
im Festkorper mit dem Modell eines harmonischen Oszillators erkléirt werden konnte. Auf Grund
der starken Auslenkung der Elektronen ist es nun erforderlich, zusétzlich die Wechselwirkungen
der Elektronen mit den elektronischen Potentialen weiter entfernter Atome zu beriicksichtigen
(siehe Abb. 2.1), die zur Ausbildung eines asymmetrischen Potentials fithren konnen. Im Oszilla-
tormodell wird zur Beriicksichtigung nichtlinearer Effekte zweiter Ordnung die auf das angeregte
Elektron wirkende Riickstellkraft Fr beziiglich der Auslenkung in eine Taylor-Reihe bis zum
zweiten Glied entwickelt [21]:

Fr=—GW +k@)z —az? . (2.1)
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2.1 Optische Nichtlinearitit zweiter Ordnung (X(2)) 5

kMW und k3 entsprechen der ,Federkonstante zwischen Elektron und Atom bzw. seinen weiter
entfernten Nachbaratomen, a gibt die Stérke der Nichtlinearitdt an. Das resultierende elektroni-
sche Potential (Abb. 2.1) hat die folgende Form:

1 1
U= §mw(2)x2+ §m5x3. (2.2)
——
linear nichtlinear

Das ¢ ist hierbei ein Maf fiir die Stérke der nichtlinearen Wechselwirkung. Der nichtlineare zweite
Term sorgt dafiir, dass das Potential asymmetrisch beziiglich der Ruheposition des Elektrons ist.
Solche Potentiale konnen nur in Materialien auftreten, die keine Inversionssymmetrie besitzen.
Fiir Materialien mit Inversionssymmetrie wie z.B. Stoffe mit Diamantstruktur gilt § = 0. Analog
zu Gl. 2.1 ergibt sich aus der Schwingungsgleichung fiir das angeregte Elektron [21] ein zusétzli-
cher Beitrag zur Polarisation, der quadratisch vom einfallenden elektrischen Feld abhéngt:

POL (1) = W E@) + @ E2 (t) = PO (1) + PA (1) . (2.3)
Unter der Annahme, dass das einfallende Feld harmonisch mit der Frequenz w oszilliert:
E(t) = Esinwt, (2.4)
lasst sich der Term zweiter Ordnung anschaulicher darstellen:
PA#) =2x@ E?sin?wt = x@ E? — x® E? cos 2wt . (2.5)

Der erste Term in GI. 2.5 beschreibt den Effekt der optischen Gleichrichtung, bei dem ein sta-
tisches elektrisches Feld erzeugt wird. Der zweite Term beschreibt den Effekt der Frequenz-
verdopplung, bei dem die Polarisation mit der doppelten Frequenz (2w) der Fundamentalwelle
schwingt. Um nun das frequenzverdoppelte elektrische Feld der zweiten Harmonischen zu erhal-
ten, wird die nichtlineare Polarisation PN (t) als Quellterm in die nichtlineare Wellengleichung
eingesetzt [21]:

V2F % O’E _ 9°PNY , (26)

2 Ot? ot?

wobei n,, der frequenzabhingige Brechungsindex ist und ¢ die Lichtgeschwindigkeit. Die Losung
von Gl. 2.6 liefert das von der Polarisation P(?) (t) getriebene Feld, das mit der Frequenz 2w
oszilliert. Somit erlaubt der Frequenzverdopplungseffekt direkte Riickschliisse auf das x(2) des
untersuchten Materials.

Ahnliche Prozesse, die durch die Nichtlinearitiit zweiter Ordnung (X(Q)) bestimmt werden,
sind die Summenfrequenz-Erzeugung (engl.: sum frequency generation (SFG)) und die Differenz-
frequenz-Erzeugung (engl.: difference frequency generation (DFG)). Bei diesen Prozessen besitzen
die involvierten Photonen unterschiedliche Frequenzen wy und wo aus denen Licht der Frequenz
w3 = w1 + ws (SFG) bzw. ws = w1 —ws (DFG) erzeugt wird.

Im Folgenden wird die nichtlineare Suszeptibilitiit zweiter Ordnung x(?) niher betrachtet.
Auf Grund der starken Auslenkung der Elektronen und der damit verbundenen Wechselwirkung
mit benachbarten Atomen besitzt das x(?) eine starke Abhingigkeit von der Kristallstruktur des
untersuchten Stoffes und wird in Form eines Tensors dritter Stufe dargestellt. Dieser besitzt im
allgemeinen Fall 27 unabhingige Elemente, die die Komponenten der einfallenden elektrischen
Felder mit den Komponenten der erzeugten nichtlinearen Polarisation verbinden:

Pi(2w) = Y X3 (2w,w) Bj (@) Bi(w) - (2.7)
ik

Hierbei gilt 4, j, k = z, y, z. In der Praxis lsst sich der x® Tensor jedoch hiufig stark verein-
fachen, wie hier im Fall der Erzeugung eines frequenzverdoppelten Signals. In diesem Fall sind
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6 Physikalische Grundlagen nichtlinearer optischer Effekte zweiter Ordnung

die Frequenzen der Felder E; und Ej, in Gl. 2.7 gleich und ihre Indizes kénnen daher vertauscht
werden, was dazu fithrt, dass viele Tensorkomponenten identisch sind. Dieser Umstand l&sst sich
nutzen, um den () Tensor in einer kontrahierten (KLEINMAN) Notation [21] darzustellen, bei
der die Indizes j und k£ durch den Index [ ersetzt werden unter Beriicksichtigung des folgenden
Schemas:

jko|| 111 22 | 33 | 23,32 | 31,13 | 12,21
I: 1123 4 ) 6

Damit verringert sich die Anzahl der unabhéngigen Komponenten auf 18 und Gl. 2.7 ldsst sich
in Matrixform darstellen:

_ By (w)? i
E 2
P, (2w) din dig diz dia dis dig Ey2$;2
Py(2w) | = | do1 daa doz das dos da 2E(;)E(w) . (2.8)
P, (2w) d31 d3o d3z d3s ds3s dsg Y :
2F,(w) E,(w)
L QEI(W) Ey(w) J

wobei dy = 1/2x;j;, definiert ist.

Durch die Kristallsymmetrie des untersuchten Stoffs wird die Anzahl der Tensorkomponenten
weiter reduziert. Dies wird erreicht, indem die Operatoren der Symmetriegruppe des jeweiligen
Kristalls auf den x(® Tensor angewandt werden [22|. Dieser muss unter den entsprechenden
Transformationen invariant bleiben, was nur moglich ist, wenn bestimmte Tensorelemente iden-
tisch sind bzw. gleich Null gesetzt werden. Der Einfluss der Kristallsymmetrie des Siliziums auf
den zugehorigen X(2) Tensor wird im Folgenden diskutiert.

2.2 Frequenzverdopplung in Silizium

Wie bereits in der Einleitung erwéhnt, besitzt Silizium als Kristall mit Diamantstruktur zen-
trosymmetrische Struktureigenschaften. Daher sollte es, wie in Abschn. 2.1 beschrieben, keine
dipolare Suszeptibilitdt zweiter Ordnung aufweisen und somit die Beobachtung von Frequenzver-
dopplungseffekten nicht moglich sein. Dennoch l&sst sich durch eine Anregung mit hinreichend
grofer Intensitit eine nichtlineare Polarisation induzieren, die wiederum ein frequenzverdoppeltes
Signal hervorruft, das sich sowohl in Transmission als auch in Reflexion beobachten ldsst. Ur-
sache dieses stark von der Kristallorientierung des Siliziums abhéngigen Signals sind zum einen
Quadrupolbeitrige aus dem Innern des Kristalls sowie dipolare Beitrdge der Oberfliche an der
die Zentrosymmetrie lokal gebrochen wird. Im Folgenden werden diese Quellen des Frequenzver-
dopplungseffekts und der Einfluss der Kristallsymmetrie ndher betrachtet.

Im Gegensatz zu nicht zentrosymmetrischen Materialien, bei denen der innere Beitrag auf
Grund des groferen Wechselwirkungsvolumens das frequenzverdoppelte Signal dominiert [23],
bestimmt im zentrosymmetrischen Material im Wesentlichen der Oberflichenbeitrag das Signal,
da hier der Dipolbeitrag aus dem Kristallinneren fehlt. Im Fall einer mit nativem Oxid bedeckten
Oberfliche sind beide Beitrége jedoch vergleichbar [24].

Die Hauptquelle des Oberflichenbeitrags zum frequenzverdoppelten Signal ist der in Ab-
schn. 2.1 beschriebene Dipolbeitrag. Dieser tritt auf, da an der Grenzfliche die Zentrosymmetrie
des Kristalls gebrochen wird'. Die induzierte Polarisation hat die Form:

PP (2w) = X0 Bj(w) By(w). (2.9)

'Da hier auf einer Seite der Grenzfliche keine Siliziumatome vorhanden sind ergibt sich lokal ein asymmetri-
sches Potential.

Modifikation optischer Nichtlinearititen in Silizium
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Da im Innern des Siliziumkristalls die Zentrosymmetrie erhalten bleibt, tritt hier nur ein
Quadrupolbeitrag auf, der durch einen Tensor vierter Stufe beschrieben werden kann:

PYP(20)) = Tyjpg Ej(w) Vi Ey(w) - (2.10)

7

Zur Vereinfachung kann I';;; fiir kubische Kristalle durch eine Anzahl phinomenologischer Kon-
stanten 0, 3,7, ¢ ersetzt werden [23-26]. Gleichung 2.10 nimmt dann die folgende Form an:

PP (20) = (6 — B —2)(EV)E;+BE;(V-E) +...
T 3
< +yVi(E-E)+(E;ViE; .
N —— T
3. .

(2.11)

Diese Gleichung lasst sich weiter vereinfachen (Details: Ref. [25]). Fiir den Fall eines homogenen
Mediums der fiir einkristallines Silizium zutrifft sind die ersten beiden Terme gleich Null. Fiir
den in dieser Arbeit untersuchten Fall der Frequenzverdopplung in Reflexion, liefert der dritte
Term in GIl. 2.11 einen isotropen Beitrag. Lediglich der vierte Term enthélt eine Abhangigkeit
des frequenzverdoppelten Signals von der Gitterorientierung des Kristalls.

Im Fall einer oxidierten Silizium Probe kann ein weiterer Beitrag der Oberfliche zum fre-
quenzverdoppelten Signal auftreten. Hier kann sich durch die Oxidation eine Raumladungszone
ausbilden, die ein starkes elektrostatisches Feld induziert. Mit diesem lisst sich ein Pseudo-y(®)-
Effekt erzeugen (engl.: electric field induced second harmonic (EFISH)) |27, 28], der jedoch durch
die nichtlineare Suszeptibilitéit dritter Ordnung (x®)) beschrieben wird:

d 3)d -
Piprsn,i(2w) = Xz('jlz:zp Ej(w) Ex(w) Ep - (2.12)

Dieser Effekt tritt vor allem bei stark dotiertem Silizium auf.

Quadrupol-Beitrag aus dem Kristallinneren

Um den Einfluss der Orientierung des Siliziumkristalls auf das in Reflexion gemessenen fre-
quenzverdoppelte Signal zu bestimmen, wird zunéchst der Quadrupolbeitrag aus dem Inneren
des Siliziumkristalls betrachtet.

Um einen Zusammenhang zwischen der Kristallstruktur und dem frequenzverdoppelten Signal
herzustellen, besteht der wesentliche Schritt darin, eine Transformationsvorschrift zu finden,
die das Koordinatensystem des Siliziumkristalls mit dem Koordinatensystem der involvierten
Strahlen verkniipft.

Zunichst ist es erforderlich eine Relation zwischen dem eingestrahlten elektrischen Feld
Eo(7,t) und der nichtlinearen Polarisation ﬁgw(F,t) herzustellen. Bei Ey(7,t) handelt es sich
um eine ebene Welle der Frequenz w, die unter dem Winkel 6y auf die Siliziumoberfliche trifft
(siehe Abb. 2.2). Das elektrische Feld ldsst sich dabei als Superposition senkrecht und parallel

verlaufs bei Frequenzverdopplung in Reflexion. Die Wel-
lenvektoren der jeweiligen Wellen lassen sich in eine Kom-
ponente parallel (k) und senkrecht (k) zur Probenober-
fliche aufteilen. Hier entspricht k& dem Wellenvektor des
Fundamentalfeldes mit der Frequenz w. K ist der Wel-
lenvektor des frequenzverdoppelten Feldes (2w). Die Nor-
Kt malenkomponenten skalieren mit dem Brechungsindex des
\J jeweiligen Mediums bei der entsprechenden Frequenz.

)pah Abbildung 2.2: Schematische Darstellung des Strahlen-
S
KL
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8 Physikalische Grundlagen nichtlinearer optischer Effekte zweiter Ordnung

polarisierter Komponenten darstellen:
Eo = Eopp+ Eos . (2.13)

Es bietet sich an, sowohl fiir den einfallenden Strahl als auch fiir die induzierte Polarisation
ein geeignetes Koordinatensystem zu wéhlen und diese mittels Matrixtransformationen ineinan-
der zu iiberfithren. Fiir den einfallenden Strahl werden dazu die Koordinatenachsen §, I;:” und 2
verwendet, wobei IA<:|| parallel zur Probenoberfliche steht und Z senkrecht. Die beiden Polarisati-
onsrichtungen lassen sich somit wie folgt schreiben:

) ki 2+ ki k
s=Fk xz und p:u.

w/c

(2.14)

Das Koordinatensystem K(z/, 9, 2’) der Probe wird beziiglich K(z”, 9", 2”) dem Koordinatensys-
tem der Kristallachsen der jeweiligen Orientierung definiert. Mit Hllfe der Matrix D lassen sich
beide Koordinatensysteme ineinander transformieren. Fiir die Kristallrichtung (111) gilt z. B.:

x z" \/% _1/\/6 _1/\/6 7"
Y | =Day | ¥ | = 0 1/V2 -1/V2 v . (2.15)
Z/ Z// 1/\/3 1/\/3 1/\/3 Z//

Um nun die Interaktion des einfallenden Strahls mit der nichtlinearen Suszeptibilitdt der Silizi-
umstruktur zu beschreiben, miissen die Achsen (8, k:”, z) und (2/,9, 2') ineinander transformiert
werden. Da in beiden Systemen die z-Achse senkrecht zur Oberfliche definiert wurde, geniigt die
Einfiihrung einer Rotation um den Azimutwinkel ¢ (siehe Abb. 2.2):

§ sin(p) —cos(p) 0 @
ky | = cos(p) sin(p) 0 7 |- (2.16)
z 0 0 1 3

Da sich die beschriebenen Koordinatentransformationen nur auf den anisotropen Anteil in GI. 2.11
auswirken, ist es sinnvoll, diesen Teil zunéchst separat zu betrachten. Dazu wird der winkelab-
héngige Polarisationsanteil (Term 4) nach der Koordinatentransformation in die Wellengleichung
(Gl. 2.6) eingesetzt [26]. Als Losung derselben ergeben sich die resultierenden frequenzverdop-
pelten Felder. Weitere Umformungen liefern abhéngig von der Kristallorientierung die folgenden
phénomenologischen Zusammenhinge zwischen dem eingestrahlten elektrischen Feld und dem
reflektierten frequenzverdoppelten Signal. Fiir (100) orientiertes Silizium ergibt sich:

E) = K b0 sin(4 o) E2
E%) = K b sin(4 ¢) E2
Elg2w K, ¢ ( (100) +C(100) Cos(4g0)) E§

p,s

E®) = K, ¢ ( (100) _ 0(100) Cos(4g0)) E2.

Bei den Doppelindizes des frequenzverdoppelten Feldes steht der erste fiir die Polarisation des
erzeugten Feldes, der zweite fiir die Polarisation des Anregungsstrahls. Die Koeffizienten K/,
sowie a, b und ¢ hingen von dem Einfallswinkel 6y ab. Fiir (111) orientiertes Silizium ergibt sich

analog:
E%) = K MY sin(3 o) E2 (2.21)
E%) = K MY sin(3 o) B2 (2.22)
B = Ky ¢ (aflsh + iy Cos(3g0)) Tox (2.23)
E®) = K, g( (1) _ c(111) Cos(3g0)) B2 (2.24)
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Zusétzlich zum winkelabhéngigen Signal tritt noch das isotrope Signal des vorletzten Polarisati-
onsterms in Gl. 2.11 auf. Dieses hat fiir beide Kristallorientierungen die gleiche Form [26]:

E%) = %) =0 (2.25)
E() = Ay E? (2.26)
E) = Ay E?. (2.27)

Hier ist der Koeffizient A ebenfalls vom Einfallswinkel ©y abhéngig.

Dipol-Beitrag der Oberfliche

a) b) : . : :
Abbildung 2.3: Kristallstruktur von Si-
~ -~ lizium a) Einheitszelle mit (111) Ebene
(violett), b) Draufsicht auf die (111) ori-
entierte Oberfliche. Die Kristallstruktur
zeigt eine dreizihlige Rotationsymmetrie
(rote Pfeile) sowie drei Spiegelebenen (rot
- gestrichelt). Daher gehort sie zur Symme-

g ' triegruppe Cf .

|

Ahnlich wie der Quadrupolbeitrag aus dem Siliziuminnern soll im Folgenden die strukturelle
Abhéngigkeit des Dipolbeitrags der Oberfliche abgeleitet werden. Durch den Bruch der Zen-
trosymmetrie an der Kristalloberfliche ldsst sich dort ein frequenzverdoppeltes Signal erzeugen,
dessen tensorielle Eigenschaften durch die Symmetrie der Oberfliche beschrieben werden. Die
Symmetriegruppe lasst sich aus einer Betrachtung der jeweiligen Oberfliche bestimmen. Im Fall
einer (111)-orientierten Kristalloberfliche (Abb. 2.3) lassen sich unter Beriicksichtigung mehre-
rer Kristallebenen eine dreizéhlige Rotationssymmetrie sowie drei Spiegelebenen erkennen. Daher
wird er als zur Gruppe C3, gehorend klassifiziert. Da die einzelnen Komponenten des x? Ten-
sors wie in Abschn. 2.1 beschrieben invariant gegeniiber den Transformationen der jeweiligen
Symmetriegruppe sein miissen, reduzieren sich die x? Tensoren zu:

0 0 0 0 di5 O
Xy =| 0 0 0 ds 0 0], (2.28)
d31 d3p dzgz 0 0 O

fiir (100) orientiertes Silizium und fiir eine (111) orientierte Oberfliche zu:

dnw —din 0 0 di5 O
Xa=| 0 0 0 ds 0 —dn |. (2.29)
d31 d31 d33 0 0 0

Mittels der fiir die Kristalloberfliiche charakteristischen () Tensoren lassen sich auch hier, analog
zum Quadrupolbeitrag, phinomenologische Formeln fiir die frequenzverdoppelten Felder herlei-
ten [26]. Analog zu Gl. 2.21 - 2.24 ergibt sich fiir (111) orientiertes Silizium

E) =K, b dyy sin(3 o) B2 (2.30)
EZ) =K b5 diy sin(3¢) B2 (2.31)
ESY) =K, < ml)d —|—a§ Y dys +a:(>, Y dgs + ..
(2.32)
-+ c(ul) dy1 cos(3 go)) Eg
ER) =K, <a1g{§1> day — 1) diy cos(30) ) EZ. (2.33)
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10 Physikalische Grundlagen nichtlinearer optischer Effekte zweiter Ordnung

Im Fall einer (100) orientierten Oberfliche ergeben sich folgende Felder:

EX) = B3 =0, (2.34)
El(a?ff) = (ai?f) ds1 + aéff) dis + aéff) ds3) E2 (2.35)
ER) = ol B2, (2.36)

Es ist anzumerken, dass es auf Grund der #hnlichen Symmetrie des frequenzverdoppelten Si-
gnals von Oberfliche und Kristallinnerem in der Regel nicht mdglich ist, beide Beitrige zu
separieren 23, 26, 29]. Nur in Spezialféllen ist es fiir (100) und (110) orientierte Siliziumkristalle
theoretisch moglich, beide Komponenten zu trennen [30].

Modifikation optischer Nichtlinearititen in Silizium



3 Allgemeine Verfahren zur Probenherstellung

In diesem Kapitel werden die Verfahren beschrieben, die zur Herstellung der in Kapitel 5-7 unter-
suchten Proben eingesetzt wurden. Das Kapitel beginnt mit der Beschreibung der Verfahren zur
Erzeugung verspannter Schichten. Hier wird zundchst das Verfahren der thermischen Ozidation
behandelt. Im Anschluss wird das Prinzip der Gasphasenabscheidung beschrieben, mit dem die
verspannten Nitridschichten der in Kapitel 7 untersuchten Proben hergestellt wurden. Danach
wird ein Uberblick iber die in Kapitel 6 und 7 genutzten Lithografieverfahren gegeben, wobei der
Schwerpunkt auf der Beschreibung der in Kapitel 6 verwendeten Laserinterferenzlithografie liegt.
Zum Schluss wird das Prinzip des Trockendtzens erlautert, welches zur Strukturierung der in
Kapitel 6 und 7 untersuchten Proben benutzt wurde, gefolgt von einer Ubersicht iber die dazu
entwickelten Atzrezepte.

3.1 Herstellung verspannter Siliziumproben

Erzeugung von Verspannungen durch thermische Feuchtoxidation

Beim Verfahren der thermischen Oxidation findet bei hohen Temperaturen (7' > 700° C) und
unter der Zufuhr von Sauerstoff eine Umwandlung des Siliziums in Siliziumdioxid statt. Dieser
Prozess tritt zwar auch bei Raumtemperatur auf, allerdings entsteht dabei nur eine Oxidschicht
mit einer Dicke von wenigen Nanometern (natives Oxid). Die Dicke der thermisch erzeugten
Oxidschicht wird im Wesentlichen durch die Prozesstemperatur und die Oxidationsdauer be-
stimmt [31]. Dabei fithrt eine hohere Temperatur zu einer groferen Wachstumsrate. Der hier
genutzte Temperaturbereich umfasst dabei Werte zwischen 700° C und 1150° C. Niedrigere Tem-
peraturen liefern unverhiltnismiifig kleine Oxidationsraten®, hthere Temperatur konnen zu einer
Beschidigung des Ofens fiihren. Die Schichtdicke wéchst zunédchst linear mit der Oxidationszeit.
Fiir langere Prozessdauern bzw. dickere Oxidschichten (d > 30 nm) nimmt die Wachstumsrate
jedoch allméhlich ab, da der Sauerstoff auf Grund der bereits gewachsenen Schicht schlechter
an die Siliziumoberfliche gelangt [31]. Zur Berechnung der zu erzielenden Oxiddicke l&sst sich
das DEAL-GROVE-Modell verwenden [32], mit dem sehr exakte Aussagen zum Wachstum von
Oxidschichten gemacht werden kénnen.

Zur technischen Herstellung von thermischen Oxidschichten werden zwei verschiedene Me-
thoden verwendet, die Feucht- und die Trockenoxidation. Bei der Letzteren erfolgt die Oxidation
in einer reinen Sauerstoffatmosphére, bei der Ersten in Wasserdampf. Um eine hohe Reinheit des
Dampfes zu gewihrleisten, erfolgt die Erzeugung durch Pyrolyse von Wasserstoff und Sauerstoff.
Bei der Feuchtoxidation lassen sich bei gleichen Temperaturen hohere Wachstumsraten erzeugen,
was damit erkldrt wird, dass die HoO-Molekiile besser zum Silizium diffundieren konnen als die
O9-Molekiile [33]. Des Weiteren weisen die per Feuchtoxidation hergestellten Schichten grofere
Verspannungen auf [34, 35].

Wie bereits erwahnt, lassen sich durch die thermische Oxidation verspannte Oxidschichten
erzeugen, die wiederum Verspannungen in das darunter liegende Material iibertragen. Fiir das

'Um eine 100 nm dicke Oxidschicht bei 700° C herzustellen muss die Prozessdauer beispielsweise 16 h betragen.

Modifikation optischer Nichtlinearitaten in Silizium



12 Allgemeine Verfahren zur Probenherstellung

Auftreten der Verspannungen sind zwei unterschiedliche Mechanismen verantwortlich, die im
Wesentlichen unabhéngig voneinander wirken:

0 = Oth + Cint- (3.1)

Die thermische Verspannung oy, wird durch die unterschiedlichen thermischen Ausdehnungsko-
effizienten Aa von Silizium (agi = 2,5 - 1075 K=1) und vom Oxid (asio, = 0,5 - 1076 K1)
hervorgerufen. Das Abkiihlen der Probe von der Prozesstemperatur auf Raumtemperatur fiihrt
dabei zu ungleicher Kontraktion beider Materialien, was zur Entstehung der Verspannungen
fithrt. Wegen

E
=~ AaAT 2
ot = 17— Aa AT, (3.2)

wobei E der YOUNG-Modul und v die POISSON-Zahl sind [36], erzeugen hohere Temperaturun-
terschiede grofere Verspannungen in der Oxidschicht. Diese sind Auf Grund des Verhéltnisses
der Ausdehnungskoeffizienten (ag;i > asio,) kompressiv (o, < 0). Der Anteil der thermischen
Verspannung an der Gesamtverspannung lésst sich durch einen Vergleich der Verspannungen bei
Prozess- und bei Raumtemperatur bestimmen [37].

Der Anteil der intrinsischen Verspannung iy in Gl. 3.1 wird durch den Zuwachs des mola-
ren Volumens beim Ubergang von Si zu SiOs hervorgerufen. Dieses erhoht sich um 120%, was
ebenfalls zu einer kompressiven Verspannung in der Oxidschicht fithrt [31]. Im Gegensatz zur
thermischen Verspannung nimmt die intrinsische bei zunehmender Temperatur ab und l&sst sich
nur bis zu einer Temperatur von ca. 960° C feststellen? [34, 36, 39]. Thr Verschwinden wird durch
eine Verringerung der Viskositét des SiO2 mit steigender Temperatur erklirt, wodurch dessen
Struktur beweglicher wird und die Volumenzunahme durch eine Expansion senkrecht zur Pro-
benoberfliche ausgeglichen werden kann. Mathematisch ldsst sich dieser Vorgang mit Hilfe des
Modells des viskosen Flusses (engl.: viscous flow model) [40] beschreiben.

Die intrinsische Verspannung wird neben der Temperatur auch durch die Verweildauer im
Ofen bestimmt. So kommt es auf Grund der zuvor beschriebenen Fliefbewegung bei einem
langeren Verbleib der Probe unter Prozessbedingungen zu Verspannungsrelaxationen. Die Be-
schreibung der zeitabhingigen Relaxation erfolgt unter der Annahme, dass es sich beim SiOq
um ein sogenanntes MAXWELL-Material handelt, also ein Material, das elastische und viskose
Eigenschaften aufweist. Fiir die zeitabhéngige intrinsische Verspannung eines solchen Materials
gilt

oint(t) = o0 exp(—t/7). (3.3)
Die Zeitkonstante 7 wurde in Ref. [40] experimentell bestimmt und betrégt fir T = 1000° C
ca. 12 min und fiir T = 700° C iiber 200 Tage. Diese Zahlen verdeutlichen, warum die intrinsische
Verspannung nur bei niedrigen Oxidationstemperaturen von Bedeutung ist.

Die Dicke der Oxidschicht hat in der Regel keinen Einfluss auf deren Verspannung [36].
Lediglich fiir diinne Schichten (d < 50 nm), die bei hohen Temperaturen (7" > 1000° C) herge-
stellt wurden, ergibt sich eine starke Erhohung der kompressiven Verspannung [40] (siehe Inset
Abb. 5.1).

Erzeugung verspannter Schichten durch Gasphasenabscheidung (PECVD)

Eine andere Moglichkeit zur Herstellung verspannter Schichten stellt die Gasphasenabscheidung
(engl.: Plasma enhanced chemical vapor deposition (PECVD)) dar, mit der sich Siliziumnitrid-
schichten (SiN) aus einem Gasplasma, bestehend aus Silan (SiH4), Ammoniak (NHs3) und Stick-
stoff (N3), abscheiden lassen. Diese Methode wurde verwendet, um die verspannten Nitridschich-
ten der in Kapitel 7 untersuchten Wellenleiterproben herzustellen.

’Da die in #lteren Publikationen beschriebene Oxidation in der Regel bei wesentlich hoheren Temperaturen
erfolgt ist, wurde lediglich die thermische Verspannung beobachtet [38].
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Sie bietet die Moglichkeit, Schichten mit Verspannungen in einem weiteren Bereich zu er-
zeugen, als es mit dem Verfahren der thermischen Oxidation moéglich ist. Die Verspannung wird
dabei im Wesentlichen durch die Prozesstemperatur 7" und die Plasmafrequenz f bestimmt,
wobei es bei einer Anderung der Prozesstemperatur leicht zu ungewollten Anderungen in der
Schichtzusammensetzung kommen kann [41]. Daher wurde hier nur die Frequenz geéndert.

Ahnlich wie bei der thermischen Oxidation besteht die Verspannung der Schicht aus einer
Uberlagerung einer thermischen Verspannungskomponente oy, und einer intrinsischen iy, wo-
bei hier nach Gl. 3.2 oy, > 0 (gedehnt), da ag; < agin ist. Die Verspannung ojny wird sowohl
durch die Temperatur als auch die Plasmafrequenz bestimmt. Fiir niedrige Temperaturen und
Frequenzen ergeben sich kompressive Verspannungen. Das liegt daran, dass die lonen im Plasma
bei Frequenzen von f = 100 kHz im angelegten Wechselfeld beschleunigt werden und auf die
wachsende Nitridschicht aufschlagen. Dies fithrt zur Implantation von Atomen und zum Aufbre-
chen von Si-N-Bindungen und sorgt somit fiir ein Ausdehnen der SiN-Schicht [42, 43]. Fiir hohere
Temperaturen wird dieser Effekt jedoch abgeschwécht, da der entstandene Implantationsschaden
thermisch ausheilen kann.

Bei hohen Plasmafrequenzen (f = 13,56 MHz) tritt der Implantationseffekt nicht auf, da die
Ionen den Oszillationen des Felds nicht folgen kénnen. In diesem Fall wird die Verspannung durch
die temperaturabhéngige Rate der Wasserstoffdesorption bestimmt. In der Regel ist diese geringer
als die Rate, mit der der Wasserstoff (Hy) in die SiN-Schicht eingebaut wird, wodurch eine
wasserstoffreiche Schicht entsteht. Bei hohen Temperaturen {iberwiegt jedoch die Hy-Desorption,
was ein Schrumpfen der bereits aufgebrachten Schicht zur Folge hat. Dadurch wird die SiN-
Schicht unter Zugspannung gesetzt [42].

Tabelle 3.1: Parameter des verwendeten PECVD-Abscheideprozesses

Gasfluss . Frequenz
) Leistun Kammerdruck | Temperatur
SiH, NH, 8 P fur fxr

400 sccm | 30 scem 20 W 100 mTorr 300° C 13,56 MHz | 100 kHz

Zur Herstellung der hier verwendeten Schichten wurde das Dual-Frequency-Verfahren verwen-
det [41, 44, 45], bei dem der Abscheideprozess abwechselnd mit hoher und niedriger Frequenz
ausgefithrt wurde. Dabei wird die resultierende Verspannung vom Arbeitszyklus (engl.: Duty
cycle) ® mit

_ tur — INF 7 (3.4)
tor + INF
bestimmt, wobei tpyr und g der Dauer der Hochfrequenz- bzw. der Niederfrequenzanregung
entspricht. Abbildung 7.2 (Kap. 7) zeigt die erzielten Verspannungen sowie die Abscheideraten
fiir den in dieser Arbeit verwendeten Prozess, dessen Parameter in Tabelle 3.1 zusammengefasst
sind.

3.2 Lithografieverfahren

Wie bereits am Anfang dieser Arbeit erwéhnt, ist einer der Vorteile der Siliziumphotonik, dass die
zur Herstellung von Bauelementen bendétigten Verfahren in der Regel bereits in der Mikroelek-
tronik verwendet werden. Dies gilt ebenfalls fiir die zur Definition der Strukturen verwendeten
Lithografieverfahren. Diese lassen sich im Wesentlichen in Verfahren unterteilen, bei denen die
Strukturen in einem Stiick (parallel) mit Hilfe einer Maske aufgebracht werden sowie in Verfah-
ren, bei denen die Strukturen einzeln (seriell) direkt auf die Probe geschrieben werden.
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In der vorliegenden Arbeit wurden drei verschiedene Lithografieverfahren verwendet:
- die Kontakt-Fotolithografie,
- die Elektronenstrahllithografie sowie
- die Laserinterferenzlithografie.
Die ersten beiden Verfahren stellen Beispiele fiir die zuvor vorgenommene Unterteilung dar. Da
sie in der Literatur ausfiihrlich beschrieben werden, soll hier nur ein kurzer Vergleich ihrer Vor-
und Nachteile erfolgen. Die weniger bekannte Laserinterferenzlithografie wird im néchsten Absatz
genauer beschrieben.

Die Fotolithografie wurde fiir die Herstellung der Wellenleiterstrukturen (Kapitel 7) benutzt.
Bei dem dabei verwendeten Gerét handelt es sich um Kontaktbelichter (MJB 3 UV 400) der
Firma KARL Suss. Mit diesem wurden die in eine Hartmaske geschriebenen Strukturen in den
Lack auf der Probe transferiert. Der Vorteil dieser Methode besteht darin, dass sich innerhalb
kurzer Zeit viele Proben mit identischen Strukturen herstellen lassen. Allerdings ist die Auflésung
des Verfahrens begrenzt, so dass die minimalen Abmessungen der Strukturen ca. 1 um betragen®.

Im Vergleich dazu weist die Elektronenstrahllithografie eine wesentlich hohere Auflésung
sowie eine grofere Flexibilitdt beziiglich der Parameter der zu schreibenden Strukturen auf.
Sie eignet sich daher bevorzugt zur Herstellung nanostrukturierter Bauelemente, bei denen eine
Variation der Strukturparameter erforderlich ist. Bei der hier verwendeten Lithografieanlage
handelt es sich um eine RAITH Pioneer mit einer Auflésung von 2 nm mit einer belichtbaren
Gesamtfliche von 50 x 50 mm. Es ist jedoch auf Grund der geringen Schreibgeschwindigkeit nur
moglich, kleine Bereiche (ca. 100 x 100 pm) zu beschreiben. Des Weiteren kommt es leicht zu
einem Versatz zwischen den einzelnen zu belichtenden Schreibfeldern (engl.: stitching error),
was zu Fehlern in groferen Bauelementen fithren kann.

Laserinterferenzlithografie

Eine gute Moglichkeit, um einfach und schnell grofe Bereiche mit periodischen Strukturen zu
versehen, stellt das Verfahren der Laserinterferenzlithografie (LIL) [46, 47] dar. Dabei werden
mit Fotolack beschichtete Proben mit einem Linieninterferenzmuster belichtet, wodurch sich
periodische Streifenstrukturen mit minimalen Gitterkonstanten von bis zu Apaser/2 herstellen
lassen. In dieser Arbeit wurde dieses Verfahren zur Herstellung der in Kapitel 6 untersuchten
Gitterstrukturen in Silizium verwendet. Das lithografische Schreiben erfolgte in den Laboren des
MPI Halle durch Johannes de Boor. Um einen knappen Uberblick iiber das Verfahren zu geben,
wird das Grundprinzip anhand von Abb. 3.1 erklirt. Weitergehende Informationen finden sich
in Ref. [47, 48|.

Hauptbestandteil des Aufbaus ist ein Lloydsches Spiegel-Interferometer, das aus einem Spiegel
und einem Probenhalter besteht, welche senkrecht zueinander positioniert sind. Beide befinden
sich auf einem drehbaren Tisch und werden durch einen frequenzverdoppelten Argon-ITonen-
Laser (A = 244 nm), dessen Strahl mit Hilfe einer Linse aufgeweitet wurde, bestrahlt. Ein Teil
des Lichts trifft dabei unter dem Winkel ©, welcher durch die Drehung des Tisches eingestellt
werden kann, direkt auf die Probe. Der andere Teil trifft zunéchst auf den Spiegel und wird unter
dem Winkel —© auf die Probe reflektiert. Beide Strahlen lassen sich als ebene Wellen betrachten,
deren elektrische Felder folgendermafen definiert sind:

Ei(7) = Erg & exp(iky 7) (3.5)
Ey(7) = B & exp(i ko 7+ i AD). (3.6)

3Mit modernen optischen Lithografieverfahren wie der Deep UV-Lithografie sind noch héhere Auflésungen im
Bereich von 100 nm mdglich.
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Filter

(a) Skizze des Aufbaus zur Laserinterferenzlitho- (b) Funktionsschema der Laserin-
grafie (LIL) terferenzlithografie

Abbildung 3.1: Das Grundprinzip der LIL besteht in der Uberlagerung kohirenter Teilstrahlen zu einem
Interferenzbild. Die Periodizitét des so erzeugten Gitters lisst sich dabei durch Drehung des Probenhalters
dndern.

Die Phasenverschiebung zwischen den beiden Wellen ist A®, €; bzw. €5 sind die Einheitsvek-
toren der Polarisationsrichtungen®. Auf der Probenoberfliche ergibt sich somit eine periodisch
modulierte Intensitétsverteilung,

—

_ 2 - -
I= El(F) + EQ(F) =L+L+2v1 12(51 . ég)COS[(kl — kg)F—i— A(I)] (37)

Diese nach dem Prinzip der Holografie erzeugte Gitterstruktur besitzt eine Gitterkonstante I" die
durch die Periodenlénge der Intensitatsverteilung bestimmt ist:
2w A

- k1 — ko T 2sin@’ (3:8)

Da die Gitterkonstante I' vom Winkel © abhéngig ist, lisst sich die Periodizitat des erzeugten Git-
ters durch die Drehung des Interferometers und somit der Anderung des Einfallswinkels einstellen.
Aus Gl. 3.8 ldsst sich auch die kleinste erzeugbare Gitterkonstante I'yyi, = 244 nm/2 = 122 nm
ableiten, die der Hélfte der Anregungswellenldnge entspricht. Kleinere Strukturen mit Abmes-
sungen unter 50 nm lassen sich nur durch ein modifiziertes Verfahren mit Hilfe eines Lloydschen
Immersions-Interferometers erzeugen [49].

Abbildung 3.2: Elektronenmikroskopauf-
nahme eines mit Laserinterferenzlithogra-
fie hergestellten Lackstreifens auf Silizi-
umdioxid. Der Unterschnitt an den Kan-
ten unterstiitzt den anschlieffenden Lift-Off-
Prozess.

In Abb. 3.2 ist das Ergebnis eines solchen Lithografieschritts zu sehen. Der Lackstreifen ist
200 nm hoch und 630 nm breit. Die Gitterkonstante der Struktur betrdgt I' = 1 ym. Bei dem
Lack handelt sich um einen Negativlack (AR-N 4240). Dies bedeutet, dass belichtete Bereiche
bei der Entwicklung erhalten bleiben und Unbelichtete abgelost werden. Die Winde weisen einen
Unterschnitt im Lack auf, der durch Reflexionen des eingestrahlten Lichts am Substrat bedingt
ist. Durch die Interferenz mit dem einfallenden Licht bilden sich dabei stehende Lichtwellen in

4Die Polarisation des Lichts beeinflusst den Kontrast zwischen den hellen und dunklen Bereichen des Interfe-
renzmusters und bestimmt somit, wie scharf das Intensitiatsmuster in den Fotolack iibertragen wird.
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Normalenrichtung zur Oberfliche aus, die zu verénderten Belichtungsverhiltnissen in Oberfla-
chennéhe fiihren. Allerdings ist dieser Unterschnitt hier sehr niitzlich, da dies den anschliefend
durchgefiihrten Chrom Lift-Off Prozess begiinstigt (sieche Abschn. 6.1). Eine Zusammenfassung
der einzelnen Belichtungsschritte ist im Anhang in Tabelle A.2 zusammengestellt.

3.3 Trockenatzverfahren zur Probenstrukturierung

Trockenétzverfahren sind eine zentrale Technologie in der Herstellung mikroelektronischer Bau-
teile, da sie im Vergleich zu naRchemischen Atzverfahren in der Lage sind, Strukturen mit hohem
Aspektverhiltnis zu erzeugen. In Kombination mit geeigneten Lithografieverfahren (Abschn. 3.2)
lassen sich Strukturen mit Abmessungen im Nanometerbereich herstellen. Aus diesem Grund
kommen Trockendtzverfahren auch im Bereich photonischer Bauelemente zum Einsatz.

In dieser Arbeit wurde ein Plasmaétzer der Firma OXFORD INSTRUMENTS mit entsprechend
angepassten Prozessen verwendet. Bei dem Gerét handelt es sich um einen reaktiven Ionenétzer
des Modells Plasmalab 100, der zusétzlich mit einer ICP Option zur Erzeugung eines induktiv ge-
koppelten Plasmas versehen ist. Es ist eine Clustermaschine mit automatischer Beladevorrichtung
und zwei separaten Atzkammern, bei der eine Kammer fiir Fluor- und die andere fiir Chlorche-
mie genutzt wird. Dies hat den Vorteil, dass eine wechselseitige Kontamination der Kammern
durch das Fahren unterschiedlicher Atzchemien vermieden werden kann. Die Fluorkammer wurde
zum Strukturieren der Si, SiOy und SiN-Schichten verwendet, die Chlorkammer eignet sich zur
Strukturierung von Chrom-Hartmasken. Die Funktion der Atzkammer und die entsprechenden
Atzprozesse werden im Folgenden beschrieben.

Grundlagen des Plasmaéitzens

Abbildung 3.3: Schematische Darstellung eines
Trockenétzprozesses. Durch das Anlegen eines hoch- —
frequenten Feldes wird das Gas in der Prozesskam-
mer ionisiert und bildet ein Plasma aus u.a. freien ® D

Elektronen (gelb), positiven Ionen (blau) und neu- % - ®
tralen reaktiven Teilchen (griin). Durch eine kapazi- ® - T e @
tive Kopplung bildet sich eine statische Spannung T - l
zwischen der Substratelektrode und dem Plasma, T P

welche die positiven Ionen in Richtung Probe be- l l
schleunigt. Dadurch kommt es zu einem physischen

Abtrag von Probenmaterial (physikalisches Atzen).
Die reaktiven Teilchen des Plasmas diffundieren zur J

Probenoberfliche und bilden dort fliichtige Verbin-
dungen mit dem Probenmaterial (chemisches Atzen). S |_

Das Grundprinzip des reaktiven Ionenitzens (RIE) wird in Abb. 3.3 verdeutlicht. Es basiert
auf der Ionisation eines Atzgases durch das Anlegen eines hochfrequenten elektrischen Wechsel-
feldes. Die Unterlage des Substrats sowie die Wand der Atzkammer bilden dabei die Elektroden.
Das Wechselfeld fiihrt zu einer Dissoziation der Molekiile des Atzgases, wodurch in der Kammer
eine reaktive Atmosphére entsteht, die sich u.a. aus Elektronen, positiven und negativen Ionen
sowie reaktiven und neutralen Teilchen zusammensetzt. Auf Grund der unterschiedlich hohen
Beweglichkeit der Elektronen und Tonen im hochfrequenten Wechselfeld (13,56 MHz) kommt es
zu einer Ladungstrennung, bei der die schnellen Elektronen abgesaugt werden und eine positiv
geladene Wolke aus tragen Ionen zuriickbleibt. In Kombination mit einer kapazitiven Schaltung
baut sich dadurch eine Spannung zwischen der positiven lonenwolke und der Substratelektrode
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=,

(a) Prinzip des chemischen Atzens. Reaktive Teil- (b) Prinzip des physikalischen Atzens. Beschleunig-
chen (griin) diffundieren zur Oberfliche und &tzen te Ionen (blau) treffen gerichtet auf die Probenober-
diese isotrop. Dabei bilden sich fliichtige Verbin- fliche und tragen diese anisotrop ab. Die schréigen
dungen (z.B. SiFy) (violett), die abgesaugt werden. Seitenwiinde sind bedingt durch StéRe, die zu einer

Ablenkung der Ionen fiihren.

Abbildung 3.4: Schematische Darstellung der beim reaktiven Ionenitzen auftretenden Atzvorginge.

auf, was dazu fiihrt, dass die Ionen in Richtung Probenoberfliche beschleunigt werden. Zeitgleich
diffundieren reaktive Atome zur Probenoberfliche und lagern sich dort an. Je nach Art der be-
teiligten Teilchen reagieren diese dort von selbst mit dem Probenmaterial (z.B. Fluorchemie),
oder die chemische Reaktion wird durch die beim Tonenbeschuss freigesetzte Energie ausgelost
(z.B. Chlorchemie). Dabei bilden sich fliichtige Reaktionsprodukte, die aus der Kammer abge-
saugt werden.Der resultierende Atzvorgang lisst sich in zwei Anteile aufspalten. Er besteht zum
einen aus einem chemischen Atzschritt, welcher auf der chemischen Reaktion zwischen reaktiven
Gasteilchen und dem Probenmaterial beruht. Auf Grund der Ungerichtetheit dieses Prozesses
sind die so erzeugten Atzprofile stark isotrop (Abb. 3.4 (a)). Auf der anderen Seite sorgt das
Bombardement der Probenoberfliche durch positive Tonen fiir einen physikalischen Atzanteil,
der auf Grund der Gerichtetheit der Tonenbewegung stark anisotrop ist (Abb. 3.4 (b)).

Um moglichst kleine Strukturen wie photonische Wellenleiter mit hohem Aspektverhéltnis
und steilen Seitenwinden zu erzeugen, ist der Einsatz spezieller Atzprozesse erforderlich [50].
Hiufig wird hierfiir der Bosch-Prozess [51] oder das sogenannte Cryo-Atzen [52, 53] genutzt. Da
diese nicht in der verwendeten Anlage benutzt werden kénnen, wurde eine alternative Methode
angewandt, das Ionengestiitzte-Atzen® (engl.: ion-assisted etching). Diese Methode kombiniert
die Moglichkeiten des chemischen und des physikalischen Atzens (Abb. 3.5). Hierbei wird aus-
genutzt, dass beim chemischen Atzen nichtfliichtige Verbindungen entstehen kénnen, welche den
Atzprozess behindern [54]. Dieser Umstand kann durch den Einsatz von polymerbildenden Gasen
wie (C4Fg) noch weiter verstarkt werden. Abhéngig von der kinetischen Energie der erzeugten
Tonen lisst sich die entstandene Passivierungsschicht aufbrechen, so dass ein Atzen der Probe
wieder moglich wird.

Je nach Beschleunigungsspannung ergeben sich fiir einen solchen Prozess drei unterschiedliche
Prozessregime [55]. Bei einer zu geringen Beschleunigungsspannung findet nur eine Abscheidung
von Polymeren statt, so dass ein Atzen der Probe nicht mdglich ist. Bei einer zu grofen Be-
schleunigungsspannung kommt es zu physikalischem Sputteriitzen, was zu keilférmigen Atzprofi-
len fiithrt (Abb. 3.4 (b)). Zwischen diesen beiden Bereichen befindet sich der Bereich, in dem sich
das Wachstum der Passivierungsschicht und ihr Abtrag durch Tonenbeschuss im Gleichgewicht
befinden. Dadurch wird die Polymerschicht auf horizontalen Flachen zerstort, bleibt jedoch an

®Manchmal wird das Ionengestiitzte-Atzen auch als Ionen-Unterdriickeritzen (engl.: ion-inhibitor etching)
bezeichnet, da der Atzprozess durch Polymerbildung unterdriickt wird.
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Abbildung 3.5: Prinzip des ionengestiitzten Atzens.

52
Durch die Wechselwirkungen zwischen Atzgasen und Pro-
benmaterial kommt es zur Bildung einer Polymerschicht
(braun). Diese unterbindet den Vorgang des chemischen
Atzens (griin). Durch Tonenbeschuf (blau) lisst sich das
Polymer lokal entfernen. Da es auf senkrechten Flachen
schlecht abgetragen wird kommt es zu einem stark aniso-

tropen Atzvorgang.

vertikalen Strukturen, die von den gerichteten Ionen nicht so stark getroffen werden, erhalten
und verhindert somit ein Unteritzen der Atzmaske.

Neben der Wahl der Atzgase beeinflussen diverse weitere Parameter das Atzergebnis. Im Ge-
gensatz zu festen Parametern wie der Reaktorgeometrie, Probengrofe und Reinheit der Kammer
lassen sich Parameter wie Druck, Gasfluf, eingekoppelte Leistung und Beschleunigungsspannung
variieren, um optimale Atzresultate zu erzielen. Dabei ist es wichtig zu beriicksichtigen, dass sich
die meisten Parameter gegenseitig beeinflussen und die Variation eines Parameters automatisch
zu einer Anderung der anderen Parameter fithren kann. So kann z.B. die Plasmadichte iiber eine
Erhohung der eingekoppelten HF-Leistung vergrofert werden, was allerdings ebenfalls zu einer
Erh6hung der Beschleunigungsspannung der Ionen fithrt. Um diese beiden kritischen Parameter
zu entkoppeln, besitzt die hier verwendete Anlage eine ICP-Option (engl.: inductive coupled plas-
ma) [56, 57]. Mit dieser kann iiber eine zusétzliche Spule zur Erh6hung der Plasmadichte induktiv
ein HF-Feld eingekoppelt werden, ohne gleichzeitig die Beschleunigungspannung zu vergrofern.
Im Folgenden werden die wesentlichen Eigenschaften der am Plasmaétzer einstellbaren Parame-
ter aufgelistet:

HF-Leistung: Die eingekoppelte Leistung bestimmt die Dichte des erzeugten Plasmas und
somit die Dichte der zur Verfiigung stehenden Radikale. Ebenfalls wird durch eine grofere HF-
Leistung die Zahl der positiven Ionen sowie der Elektronen erhoht, was zu einer groferen Be-
schleunigungsspannung fithrt und somit fiir einen erhhten physikalischen Atzanteil sorgt.
Kammerdruck: Der Kammerdruck beeinflusst im Wesentlichen die freie Weglénge der be-
schleunigten Tonen. Ein hoher Druck sorgt dabei fiir eine starke Streuung der Ionen und fiithrt
somit zu einer geringen Atzrate und schriigen Seitenwiinden. Bei einem Druck von ca. 10 mTorr
treffen die Tonen auf Grund der grofen freien Weglinge senkrecht auf die Probe, was zu einem
anisotropen Atzverhalten fiihrt. Bei noch geringerem Druck nimmt wiederum die Zahl der zur
Verfiigung stehenden Reaktanden ab, was zu einer Verringerung der Atzrate fithrt. Durch seinen
Einfluss auf die Plasmadichte hat der Kammerdruck ebenfalls einen grofen Einfluss auf die Be-
schleunigungsspannung.

GasfluR: Der Gasfluk der einzelnen Atzgase bestimmt die Zusammensetzung des Plasmas und
somit wesentlich den Ablauf des Atzprozesses. In den hier verwendeten Prozessen wird damit
hauptsichlich das Verhiltnis von isotropem Atzen und Polymerbildung reguliert. Auf Grund der
unterschiedlichen Ladung des Plasmas bei verschiedenen Gaszusammensetzungen beeinflusst der
Gasfluk ebenfalls die Beschleunigungsspannung [58].

Beschleunigungspannung: Die Beschleunigungsspannung lésst sich nicht vorgeben, sondern
sie stellt sich, beeinflusst von den zuvor beschriebenen Parametern, ein. Durch sie wird die ki-
netische Energie der auf der Probe auftreffenden Ionen und somit das entsprechende Atzregime
bestimmt. Durch die Ionenenergie wird auferdem die Selektivitit des Atzprozesses gegeniiber
der Fotomaske beeinflusst. Diese reagiert in der Regel sehr empfindlich auf den Ionenbeschuss.
ICP-Leistung: Die induktiv eingekoppelte Leistung beeinflusst hauptséachlich die Plasmadich-
te und erlaubt es auch bei niedrigen Driicken, ein Plasma mit einer hohen Dichte (d.h. hohem
Tonisierungsgrad) zu erzeugen. Da die ICP-Leistung keinen Einfluss auf die Beschleunigungs-
spannung hat, bietet sie eine Mdglichkeit, den Anteil des chemischen Atzens unabhingig vom
physikalischen Anteil zu beeinflussen.
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Temperatur: Die Probentemperatur beeinflusst im Wesentlichen die Geschwindigkeit des che-
mischen Atzen. So lisst sich durch das Kiihlen der Probe der Effekt des isotropen Unteritzens
der Maske reduzieren®. Zum anderen kann durch eine Erhohung der Probentemperatur die An-
lagerung bestimmter Reaktionsprodukte verhindert werden. Die Probentemperatur wird iiber
die Temperatur des wasserdurchstromten Probenhalters reguliert. Um den thermischen Kontakt
zwischen beiden zu gewihrleisten, wird die Probe auf dem Halter festgeklemmt und von der
Riickseite mit Helium angestromt. Diese Technik nennt sich deshalb auch Helium-Riickseiten-
Kiihlung (engl.: Helium backside cooling).

Atzrezepte zur Probenstrukturierung

Das Atzen der in dieser Arbeit verwendeten oxidierten Proben erfolgte in zwei Schritten mit
jeweils einem Atzrezept fiir die Siliziumdioxidschicht und einem fiir die Siliziumschicht. Im Ver-
gleich zu Verfahren, bei denen beide Schichten mit dem selben Rezept gedtzt werden [58], konnen
bei diesem Vorgehen die Parameter beider Atzprozesse unabhiingig voneinander an das jeweili-
ge Material angepasst werden. Auf Grund der hohen Selektivitdt der Prozesse gegeniiber dem
jeweils anderen Material lassen sich die einzelnen Schichten definiert dtzen, wobei die n#chste
Schicht als Atzstopp dient. Um entsprechende Prozesse zur prizisen Herstellung photonischer
Bauelemente nutzen zu konnen, miissen diese einige weitere Anforderungen erfiillen. So ist es
wichtig, dass der Atzvorgang stark anisotrop verliuft, so dass sich steile Seitenwinde ausbilden
und ein Unteréitzen der Maske vermieden wird. Dies gewéhrleistet eine hohe Mafhaltigkeit des
Bauelements sowie geringe optische Verluste auf Grund glatter Seitenwinde.

Zum Atzen von Siliziumverbindungen eignen sich fluorhaltige Gase, da sich bei der chemischen
Reaktion zwischen Silizium und Fluor Siliziumtetrafluorid (SiFy) bildet, welches fliichtig ist und
sich deshalb leicht absaugen lisst. Fluorbasierte Atzprozesse haben aufierdem den Vorteil, dass
sowohl die Gase als auch die Reaktionsprodukte ungiftig sind. Haufig verwendete Gase sind
CF,, CHF3 und C4Fg. Sie sind fiir das ionengestiitzte Atzen besonders geeignet, da der im Gas
enthaltene Kohlenstoff die Polymerbildung unterstiitzt. Durch die Auswahl des Gases ldsst sich
in einem gewissen Mafe auch das Verhiltnis zwischen chemischem Atzen und Polymerbildung
einstellen. So liefert CF, wenig Kohlenstoff (C : F = 1 : 4) zur Polymerbildung und durch
den hohen Fluoranteil einen starken Anteil zum chemischen Atzen. Im Vergleich dazu besitzt
C4Fg (Octafluorcyclobutan) einen doppelt so grofen Anteil an Kohlenstoff (C : F = 1 : 2).

(a) Strukturformel von Octafluorcyclobutan (C4Fs) (b) Strukturformel von Schwefelhexafluorid (SFg)

Abbildung 3.6: Strukturformeln der verwendeten Atzgase.

Ein extremes Beispiel fiir den Effekt der Probenkiihlung stellt das zuvor erwihnte Cryoitzen dar. Bei diesem
Prozess wird die Probentemperatur so weit abgesenkt, dass sich senkrechte Strukturen von mehreren Mikrometern
Tiefe erzeugen lassen.
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Im Plasma werden die ringformigen Molekiile (Abb. 3.6 (a)) leicht aufgebrochen, so dass sich
die entstehenden Ketten zu langen Polymerstringen verbinden konnen [59]. Aus diesem Grund
wurde C4Fg in den hier vorgestellten Atzprozessen verwendet.

Atzen von Siliziumdioxidstrukturen

Abbildung 3.7: REM Aufnahme einer gedtzten Sili-
ziumdioxidstruktur. Zur Strukturierung wurde eine ca.
30 nm dicke Chrommaske verwendet. Die 293 nm hohe
Oxidstruktur zeigt senkrechte Seitenwande, die im Winkel
von 90° zu den Schichtgrenzen stehen. Die darunter be-
findliche 230 nm dicke Siliziumschicht dient als Atzstopp,
was an dem flachen Profil im Graben zu erkennen ist.

— 400 nm —

Zum Atzen der Siliziumdioxidstrukturen (SiOg) wurde dem C4Fg-Gas Sauerstoff beigemischt.
Durch die Anderung des Sauerstoffanteils im Plasma liisst sich in erster Linie die Dicke der auf
dem Substrat abgeschiedenen Passivierungsschicht regulieren. Bei einem geringen Sauerstoffanteil
(5—7 %) wird die Bildung einer passivierenden Polymerschicht unterdriickt, indem die ungesét-
tigten CF, Verbindungen mit dem Sauerstoff reagieren und somit nicht mehr zur Polymerbildung
zur Verfiigung stehen [60, 61|. Bei einem héheren Sauerstoffanteil ( > 7 %) wéchst eine Si,O,F,
Passivierungsschicht, die den Ablauf des Atzprozesses dominiert. Die Dicke dieser Schicht steuert
den Zugang der Reaktanden zur Probenoberfliiche und somit die Atzgeschwindigkeit des Prozes-
ses [62]. Auf Grund der unterschiedlichen Dicke der Passivierungsschicht auf Si (5 — 6 nm) und
SiO2 (1 nm) lassen sich hohe Selektivitaten gegeniiber Silizium erreichen [62, 63]. Abbildung 3.7
zeigt beispielhaft das Atzprofil eines solchen Prozesses, dessen Atzrezept in Tabelle 3.2 zusam-
mengefasst ist. Als Grundlage fiir die Wahl der Parameter des SiOp-Atzrezeptes diente Ref. [64].

Tabelle 3.2: Atzparameter fiir das nanostrukturierte Atzen von SiOs

CyFs- Oz- | Kammer- HF- ICP- Beschleunigungs- Atzrate

Fluss | Fluss druck Leistung | Leistung spannung

[sccm] | [scem] | [mTorr| (W] (W] [V] [nm /min]|
40 15 6 105 2500 100 184

Diese Werte stellten sich als sehr geeignete Parameter heraus. Lediglich der Kammerdruck so-
wie die HF-Leistung mussten angepasst werden. Wie in Abb. 3.7 gezeigt, erfiillt der Prozess alle
Anforderungen hinsichtlich Selektivitdt und Kantensteilheit, die fiir die Herstellung photonischer
Strukturen zu stellen sind.

Atzen von Siliziumstrukturen

Zur Strukturierung der Siliziumschichten wurde ein Gasgemisch aus C4Fg und Schwefelhexafluo-
rid (SFg) (Abb. 3.6 (b)) genutzt. Auf Grund des hohen Fluoranteils des SFg fithrt die Verwen-
dung dieses Gases zu einem stark isotropen Atzvorgang, welcher zu schriigen Seitenwinden und
einem starken Unterdtzen der Maske fiihrt [60]. Um dies zu verhindern, ist eine entsprechend
dicke Polymerschicht auf den Seitenwéinden erforderlich, was das Verhéltnis zwischen SFg- und
C4Fs-Gasfluss zum wichtigsten Parameter dieses Prozesses macht [65]. Als Ausgangspunkt fiir
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Abbildung 3.8: REM Aufnahme eines geétzten
Siliziumdioxid-Silizium Schichtsystems. Zun#chst wurde
die 280 nm dicke Siliziumdioxidschicht mit den in Tabel-
le 3.2 aufgefiithrten Parametern strukturiert. Anschliefsend
erfolgte die Strukturierung der 290 nm dicken Silizium-
schicht, wobei wiederum eine hohe Kantensteilheit von
ca. 91° erzielt wurde. Als Atzstopp diente die darunter
liegende Siliziumdioxidschicht. Als Maske wurde hier

90,8° ebenfalls eine 30 nm dicke Chromschicht verwendet.

400 nm+

Tabelle 3.3: Atzparameter fiir das nanostrukturierte Atzen von Silizium

Cy4Fs- | SFg¢- | Kammer- HF- ICP- Beschleunigungs- Atzrate

Fluss | Fluss druck Leistung | Leistung spannung

[scem] | [scem] | [mTorr] (W] (W] [V] [nm /min]
50 15 6 30 1200 75 120

die zu optimierenden Prozessparameter wurde Ref. [66] genutzt. Anschliefend wurden die Pa-
rameter schrittweise einzeln optimiert, um Strukturen mit moglichst steilen Seitenwénden und
geringem Unteriitzen der Maske zu erzeugen. Hierzu wurde der Anteil des chemischen Atzens
durch Verringern des SFg-Flusses reduziert und der physikalische Atzanteil durch Absenken des
Kammerdrucks erhéht. Die entsprechenden Parameter sind in Tabelle 3.3 zusammengefasst. Das
Resultat des Atzprozesses ist in Abb. 3.8 am Beispiel eines Siliziumdioxid-Siliziumschichtsystems
dargestellt. Analog zum Siliziumdioxid- Atzprozess zeichnet sich das Siliziumitzen ebenfalls durch
eine hohe Kantensteilheit und eine hohe Selektivitit beziiglich des Siliziums aus. Des Weiteren
zeigt die Abbildung, dass der Siliziumétzschritt keine Auswirkungen auf das zuvor strukturierte
Oxid hat, so dass beide Prozesse unabhéngig voneinander ausgefiihrt werden kénnen.

Atzen von Siliziumnitridstrukturen

Abbildung 3.9: REM Aufnahme eines ge-
dtzten nitridbeschichteten Siliziumwellenleiters.
Beide Schichten (SiN 465 nm / Si 1,7 pm)
wurden in einem Atzschritt strukturiert. Dabei
kommt es auf Grund der grofen Atzdauer zu ei-
nem Unterdtzen der Siliziumnitridschicht. Des
Weiteren wird auch die Chrommaske angegrif-
fen, weshalb hier eine 60 nm dicke Schicht ver-
wendet wurde.

1,70 pm

Zum Atzen der in Kapitel 7 verwendeten Siliziumnitridschichten wurde eine abgewandelte
Form des Siliziumrezepts verwendet. Dabei wurde der SFg-Fluss auf 10 sccm verringert und die
HF-Leistung auf 42 W erhoht, wodurch sich eine Beschleunigungsspannung von 96 V ergab. Die
Atzraten von SiN und Si sind nahezu identisch, so dass bei der Herstellung der Wellenleiter-
strukturen fiir die nichtlinearen Transmissionsmessungen sowohl die Nitridschicht als auch das
Silizium mit dem gleichen Rezept in einem Schritt gedtzt wurden. Wie sich aus Abb. 3.9 ent-
nehmen ldsst, kommt es dabei zu einem Unterétzen der Nitridschicht. Dies liegt daran, dass auf
Grund der grofen Atztiefe von iiber 2 ym und der entsprechend langen Atzzeit (ca. 16 min) das
zuerst gedtzte SiN verstdrkt angegriffen wird. Auflerdem ist das durch PECVD abgeschiedene
SiN wesentlich weniger &dtzresistent als z.B. das stochiometrische SigNy.
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4 Allgemeine Untersuchungsmethoden

Im vorliegenden Kapitel werden die wesentlichen Methoden zur Charakterisierung der in Kapi-
tel 5-7 untersuchten Proben beschrieben. Ein Schwerpunkt liegt dabei auf der Bestimmung der
Verspannungen in den auf den Proben aufgebrachten Beschichtungen sowie der Analyse der da-
durch 1m Silizium hervorgerufenen Verzerrungen. Die Waferbiequngsanalyse wurde dabei fir alle
in dieser Arbeit untersuchten Proben zur Bestimmung der Verspannungen in den aufgebrachten
Schichten genutzt. Zur Bestimmung der in Kap. 6 untersuchten Siliziumgitter wurde das Verfah-
ren der hochaufgelosten Rontgenbeugung (HRXRD) verwendet. Im Anschluss wird die Methode
zur Bestimmung des frequenzverdoppelten Signals in verspanntem Silizium in Reflexion vorge-
stellt, die in Kap. 5 und 6 verwendet wurde. Zum Schluss erfolgt die Beschreibung der Finite-
Elemente-Methode, die zur Simulation von Verspannungszustinden und der Lichtausbreitung in
Wellenleitern genutzt wurde.

4.1 Verspannungsmessungen an strukturierten und unstruktu-
rierten Proben

Die immer stérkere Miniaturisierung elektronischer Schaltkreise hat das Risiko des verspannungs-
bedingten Bauteilversagens stark erhoht. Aus diesem Grund wurden fiir die Mikroelektronik ver-
schiedenste Messverfahren fiir die Charakterisierung der Verspannungen in mikrostrukturierten
Bauelementen sowie in diinnen Schichten entwickelt. Die Waferbiegemethode stellt dabei die
Standardmethode zur Untersuchung der Verspannungen in auf Wafern abgeschiedenen Diinn-
schichten dar. Dies liegt vor allem daran, dass sie sich zur serienméfigen Untersuchung ganzer
Wafer eignet womit sie ein wichtiges Kontrollinstrument bei Abscheideprozessen ist. Auch Ront-
genmethoden eignen sich auf Grund ihrer Sensitivitdt gegeniiber Verschiebungen in Kristallgit-
tern hervorragend zur Charakterisierung von Verspannungen. Besonders die Grazing Incidence
Methode wird zur tiefenabhéngigen Untersuchung von Verspannungen verwendet [67]. Hier wur-
de allerdings die Methode der hochaufgeldsten Rontgenbeugung verwendet, mit deren Hilfe sich
die Verspannungen in periodischen Strukturen untersuchen lassen.

Waferbiegungsanalyse zur Bestimmung von Schichtverspannungen

Um die Verspannungen in den Schichten zu bestimmen, die zur Verzerrung des Siliziums auf die
Proben aufgebracht wurden, wurde in dieser Arbeit die Waferbiegemethode (engl.: Wafer bow
measurement) verwendet. Diese Methode, die auf der STONEY - Gleichung (GI. 4.5) basiert, eignet
sich besonders zur Bestimmung von Verspannungen in diinnen Schichten auf Substratwafern. Das
Grundprinzip besteht dabei darin, dass ein Teil der erzeugten Verspannung in eine elastische
Verbiegung des Wafers umgewandelt wird (siehe Abb. 4.1). Die Verteilung der Verspannungen in
der Probe soll hier kurz erldutert werden, da dies fiir die spétere Interpretation der Messergebnisse
(Kapitel. 5) von Bedeutung ist.

Entsprechend Abb. 4.1 ldsst sich die Verspannungsverteilung in einem einseitig beschichte-
ten Wafer durch das Superpositionsprinzip beschreiben, das in Ref. [68] detailliert beschrieben
wird. Danach lisst sich die Gesamtverspannung als eine Uberlagerung einer reinen Dehnungs-
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reine Biegung
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Abbildung 4.1: Schematische Darstellung der Superposition von Dehnungs- und Biegeverspannung in
einem Zweischichtmodell. Die Pfeile veranschaulichen dabei den Verlauf der Verspannung innerhalb der
Probe.

verspannung op und einer reinen Biegeverspannung op der Probe auffassen. Erstere stellt sich
im Gleichgewicht der axialen Dehnung der verspannten Schicht (V) und dem Substrat (Si) ein
und ist homogen in der jeweiligen Schicht verteilt [68]:

v = — dsi By Esi
Vo dyv By + ds; Es;

dy Ev Es;

P — AT. 4.1
dy By + ds; Es; (asi —av) (4.1)

(asi —ay) AT, osip =

Hier entspricht £ dem jeweiligen Elastizititsmodul', d der Dicke des Substrats bzw. der auf-
gebrachten Schicht, o dem thermischen Ausdehnungskoeffizienten und AT der Differenz zwi-
schen aktueller und Prozesstemperatur. Bei den betrachteten Verspannungen handelt es sich um
biaxiale Verspannungen, d.h. ihre Stirke ist in der Probenebene in alle Richtungen gleich. Aus
diesem Grund kann hier auf die Angabe von richtungsabhingigen Indizes verzichtet werden. Es
ist anzumerken, dass in Gl. 4.1 lediglich die thermische Verspannung betrachtet wird. Die zusétz-
liche Beriicksichtigung der in Abschn. 3.1 erwéhnten intrinsischen Verspannung fiithrt hier nur zu
einer Anderung des Betrags der Verspannung. Da keine qualitative Anderung der Verspannungs-
verteilung stattfindet, muss sie in den nachfolgenden Herleitungen nicht explizit beriicksichtigt
werden. Aus GI. 4.1 l&sst sich das Verhéltnis der Dehnungsverspannung in Schicht und Substrat
in Abhéngigkeit der jeweiligen Dicken ableiten:

ov.D ds;
: 4.2
0si,D dy (4.2)

Fiir eine diinne Schicht auf einem dicken Substrat bedeutet dies, dass die Verspannung im Sub-
strat wesentlich geringer ist als in der Schicht, da das massive Substrat eine Relaxation der
verspannten Schicht verhindert.

Der Beitrag der Biegung wird durch das Biegemoment hervorgerufen, das durch die un-
terschiedlich starke Ausdehnung der aufgebrachten Schicht und dem Substrat induziert wird.
Die dadurch erzeugte Verspannung #éndert sich linear entlang der Oberflichennormalen (siehe
Abb. 4.1) und weist einen Stetigkeitssprung an der Grenzfliche zwischen Schicht und Substrat
auf. Da die Verspannung an Probenober- und -unterseite in entgegengesetzter Richtung wirkt,
kommt es innerhalb der Probe zu einem Vorzeichenwechsel. Die Linie, an der dies auftritt, wird
als neutrale Faser bezeichnet, beziiglich der die Biegemomente wirken. Die Biegeverspannung
lasst sich in Abhéngigkeit des Biegeradius r angeben [68]:

Z— 20

Z— 20
ovB(z) =By - > bzw. ogip(z) = Es; -

(4.3)

Hierbei beschreibt zy die Position der neutralen Faser und z die Position der betrachteten Ver-
spannung. Da die Probe durch die diinne Schicht nur wenig verbogen wird, ist die Biegeverspan-
nung entsprechend gering. Der Grofsteil der bei der Abscheidung erzeugten Verspannung befindet

'Der Elastizitits- oder YounGg-Modul E gibt das Verhiltnis zwischen Verspannug ¢ und der resultierenden
Verzerrung ¢ des Materials an (¢ = Fe). Typische Werte sind Fg; = 180 GPa, Esin = 390 GPa und FEsio, =
95 GPa [68].
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AX
Abbildung 4.2: Schematische Darstellung Spiegel
der Waferbiegungsanalyse. Die Probe wird |IIESSErl . 4
mit Hilfe eines verfahrbaren Laserstrahls
gescannt und dabei die Anderung des Re-
flexionswinkels A© zwischen zwei Positio-
nen AX bestimmt. Mit dem Verhéltnis
AO/AX lisst sich der Biegeradius des Wa-
fers abschétzen. Mit Hilfe der STONEY-
Formel (Gl. 4.5) kann daraus die Verspan-
nung der auf dem Wafer befindlichen Schicht
bestimmt werden.

Detektor

sich somit in Form einer Dehnungsverspannung in der Schicht und nur ein vernachlédssigbarer
Teil der Verspannung wird in das Volumen des mehrere 100 um dicken Siliziums iibertragen
oder fiihrt zu einer Verbiegung des Wafers. Dies ldsst sich am Beispiel eines 500 pm dicken Si-
liziumwafers mit einer 100 nm dicken Oxidschicht veranschaulichen. Unter der Annahme, dass
eine Verspannung von op = —300 MPa gemessen wurde, ergibt sich die Dehnungsverspannung
im Substrat zu op = +0,06 MPa. Die maximalen Biegeverspannungen an der Schichtoberkante
bzw. Substratunterkante betragen jeweils op = +0,051 MPa bzw. og = —0,097 MPa.

Durch GI. 4.3 wird verdeutlicht, wie aus der Kenntnis des Biegeradius auf die Biegeverspan-
nung des Wafers geschlossen werden kann. Aus der Biegeverspannung ldsst sich dann auch die
dominante Dehnungsverspannung in der aufgebrachten Schicht bestimmen. Beide sind iiber die

Relation
Ey osip dy

Es; d%i

O'V7B(Z) ~ —6 . (Z — Zo) (4.4)
miteinander verkniipft?.

Experimentell wird der Biegeradius durch die Ablenkung eines reflektierten Laserstrahls be-
stimmt (sieche Abb. 4.2). Dabei wird der Strahl mit Hilfe eines beweglichen Spiegels tiber die
Probe gefahren. Mit einem ortsauflésenden Detektor lisst sich so die Anderung des Ablenkwin-
kels A© in Abhingigkeit von der Anderung der Strahlposition auf der Probe (AX) bestimmen.
Im Fall einer geringen Waferbiegung und somit einer kleinen Anderung des Ablenkwinkels gilt
1/R = %, wobei R der Biegeradius des Wafers ist. Da auch unverspannte Siliziumwafer her-
stellungsbedingte Verbiegungen aufweisen konnen, ist es erforderlich, die Biegeradien vor und
nach der Beschichtung zu bestimmen. Hierzu wurde das Messgerdat FLX-2320 der Firma TEN-
COR genutzt. Es funktioniert nach dem zuvor beschriebenen Prinzip und erlaubt die Messung
der Waferbiegung an ganzen Wafern. Diese werden mit Hilfe eines Positionierringes in einer defi-
nierten Position fixiert, wobei der Wafer auf drei Auflagepunkten ruht. Dies garantiert moglichst
gleiche Messbedingungen vor und nach der Beschichtung. Zur Erhohung der Messgenauigkeit
wurde die mittlere Verspannung aus jeweils mindestens vier Messungen bestimmt, bei denen der
Wafer um jeweils 90° gedreht wurde. Zur Bestimmung der Verspannung in der aufgebrachten
Schicht wird die STONEY-Formel verwendet, deren Herleitung in Ref. [69] beschrieben ist:

Es;  d% 11
chicht = i) 4.5
TSchicht (1 — VSi) 6dv R Ro ( )

Hierbei ist Eg; der YOUNG-Modul des Siliziumsubstrats und vg; gibt das entsprechende PO1SSON-
Verhiltnis? an. Die Dicke des Substrats wird durch dg; beriicksichtigt, R und Ry entsprechen dem
Biegeradius des verspannten bzw. unverspannten Wafers.

2Die Herleitung des Zusammenhangs in Gl. 4.4 ist im Anhang Abschn. A.2 beschrieben.

®Das PoIssoN-Verhiltnis bzw. die Querkontraktionszahl v gibt das negative Verhiltnis der Dickeninderung
einer Probe zur mit ihr einhergehenden verspannungsinduzierten Léngendnderung an. Typische Werte sind vsio, =
0.18, vgin = 0.26 und vs; = 0.22 [68].
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Abbildung 4.3: Schematische Darstellung des Prin-
zips der Rontgenbeugung. Die Rontgenstrahlen wer-
den an parallelen Netzebenen im Kristall gebeugt. Um
eine konstruktive Uberlagerung zu erzeugen, muss der
Gangunterschied (2d sin ©) der Strahlen ein Vielfaches
der Wellenlédnge der Strahlung betragen.

Zur Bestimmung der Dicke der verspannten Schicht dy wurde die Probenoberfliche mittels
Ellipsometer vermessen und die Schichtdicke an mehreren Positionen des Wafers bestimmt. Fiir
die Berechnung der Verspannung wurde anschlieffend ein gemittelter Wert verwendet. Die Unsi-
cherheiten bei der Bestimmung von ogcpicht werden im Wesentlichen durch Probeninhomogenité-
ten und die Positionierung des Wafers in der Haltevorrichtung bestimmt. Auf eine ausfiihrliche
Fehlerbestimmung wurde hier verzichtet und als Messtoleranzen die aus den Mehrfachmessungen
ermittelten Standardabweichungen verwendet.

Hochaufgel6ste Rontgenbeugung (HRXRD) zur Charakterisierung struktu-
rierter Proben

Im Gegensatz zur Waferbiegemethode, mit der die Verspannung einer auf das Silizium aufge-
brachten Schicht bestimmt werden kann, lassen sich mit der nun vorgestellten Réntgenmethode
auch Informationen iiber die dadurch induzierten Verspannungen in dem darunterliegenden peri-
odisch strukturierten Silizium gewinnen. Die Verwendung von Rontgenstrahlen ist ein geeignetes
Mittel zur zerstorungsfreien Charakterisierung verschiedenster Arten von Stoffen. Dabei zeichnet
sich die Rontgenstrahlung dadurch aus, dass die Wellenldnge der verwendeten elektromagneti-
schen Strahlung im Angstrom-Bereich liegt und somit an der elektronischen Struktur der Fest-
korper gebeugt wird. Dies erlaubt es beispielsweise, Verzerrungen auf der atomaren Gitterebene
eines Kristalls nachzuweisen. Je nach Wellenldnge, Stoffzusammensetzung und Messgeometrie
ergibt sich eine Vielzahl unterschiedlicher Anwendungsmdoglichkeiten, wobei dieser Abschnitt le-
diglich den Fall der BRAGGbeugung an einer Kristallstruktur behandelt.

Das Grundprinzip der BRAGGbeugung besteht darin, dass die in das Material eindringenden
Rontgenstrahlen an den Gitterebenen des Kristalls reflektiert werden (siehe Abb. 4.3) und sich
bei Erfiillung der BRAGGbedingung

2dsin® =mA, m=1,2,3,.., (4.6)

konstruktiv tiberlagern. Hier entspricht d dem Netzebenenabstand, © dem Winkel zwischen dem
einfallenden Strahl und der Netzebene und A der Wellenldnge des Rontgenlichts. Da nur mo-
nochromatische Rontgenstrahlung verwendet wird, ergibt sich fiir jede Netzebene eine diskrete
Anzahl von Reflexen, aus denen sich Riickschliisse auf den jeweiligen Netzebenenabstand und
somit auch auf die Gitterkonstante des Kristalls ziehen lassen. Da sich eine Verzerrung des Kris-
talls in einer Verschiebung der Gitteratome widerspiegelt, ist es mit Hilfe der BRAGGbeugung
prinzipiell auch moglich, Verzerrungen und die damit verbundenen Verspannungen zu bestim-
men.

Zunéchst soll jedoch ndher auf das Prinzip der Rontgenbeugung an einem unverspannten Kris-
tallgitter eingegangen werden. Wie bereits erwdhnt, ergibt sich fiir die verschiedenen Einfalls-
und Austrittswinkel eine diskrete Anzahl an Winkeln, fiir die Reflexe auftreten kénnen. Diese
treten als Punkte im reziproken Gitter auf, das sich mit Hilfe einer EwALDkonstruktion an-

—

schaulich beschreiben lidsst (siehe Abb. 4.4). Darin sind die Wellenvektoren des einfallenden (K.)

—

und des gebeugten Strahls (K,) eingezeichnet. Da es sich hier um einen elastischen Streuprozess
handelt, bleibt der Betrag des Wellenvektors gleich, so dass K = ‘ffe = ‘I?a = 27/ gilt. Der
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Abbildung 4.4: Skizze der Rontgenbeugung in kompla-
narer Messgeometrie (Q)y = 0). Der Differenzvektor Q Q
liegt stets innerhalb der EwWALDschen Ausbreitung_s:kugel n

(R = 4x/A). Nur im Fall von BrRAGGbeugung (Q liegt

im grauen Bereich) ldsst sich ein Signal in Reflexion mes- K
sen. Durch Verkippen der Probe (w) und Verfahren des
Detektors (20) lassen sich prinzipiell alle Q-Werte im Be-
reich der BRAGGbeugung anfahren. Auf diese Weise las-

sen sich reziproke Gitterkarten ([Reciprocal-Space-Maps) W

erzeugern.

Einfluss des Beugungswinkels und damit nach Gl. 4.6 des Netzebenenabstandes spiegelt sich in
der Differenz (Q = K, — [?e) beider Vektoren wider. Im Fall einer BRAGGmessgeometrie liegt
der Aufpunkt von Q im grauen Bereich der EwaLD-Halbkugel mit dem Radius R = 47 /\.*

In dieser Arbeit wurde das Verfahren zur hochaufgelosten Weitwinkelbeugung (engl.: High
Resolution X-ray Diffraction (HRXRD)) verwendet, mit dem die Verzerrung der Gitterstruk-
tur durch eine Verbreiterung des Streureflexes nachgewiesen werden kann [70]. Diese wird durch
die lokale Storung des periodischen Gitters verursacht. Des Weiteren konnen bei der Untersu-
chung periodisch strukturierter Proben zuséitzliche Beugungseffekte auftreten. Um diese Effekte
zu beobachten, bietet es sich an, eine Karte des reziproken Gitters (engl.: Reciprocal-Space-Map)
aufzunehmen (siehe Abb. 6.4 (a)), bei der die Rontgenstreuung im Winkelbereich um einen Re-
flex des Gitters herum gemessen wird. Die Gitterkarte erhdlt man durch Variation von (QQx und
@, welche durch Verkippung der Probe und Rotation des Detektors um den Probenmittelpunkt
erfolgen kann (siche Abb. 4.4). Eine gleichzeitige Anderung von w und 20 im Verhiltnis 1:2 ent-
spricht einer Variation des Betrages von C_j , wobei dessen Richtung konstant bleibt (w—20—Scan).
Bei einer reinen Anderung des Einfallswinkels w hingegen bleibt der Betrag von @ gleich, dafiir
dndert sich hier die Richtung des Vektors (Radialer Scan). Aus der auf diese Weise gewonnenen
Intensitétsverteilung lasst sich die reziproke Gitterkarte konstruieren. In Abhéngigkeit von w und
20 ergibt sich fiir @:

oo cos(20 — w) — cosw
Q=— 0 . (4.7)
sin(2© — w) + sinw

Der zur Messung der Reciprocal-Space-Maps verwendete Aufbau ist in Abb. 4.5 schematisch
dargestellt. Es handelt sich hierbei um ein D8 Rontgendiffraktometer der Firma BRUKER AXS.
Die Messungen wurden in der Fachgruppe ,Nanostrukturierte Materialien“ an der MLU durch-
gefiihrt.

Im Folgenden werden die wesentlichen Merkmale des Geréts zusammengefasst. Die Strahlen-
quelle des Diffraktometers ist ein Kupfer K, -Strahler mit einer charakteristischen Wellenldnge

Abbildung 4.5: Strahlengang im verwendeten Gobelspi egel

Rontgendiffraktometer (D8 von BRUKER AXS).
Uber einen Gobelspiegel und einen Vierfach-
Monochromator wird der parallelisierte Rontgen-
strahl auf die Probe gelenkt. Das reflektierte Si-

N

Monochromator Detektor

gnal wird wahlweise nach Passieren eines ver- .. :
stellbaren Spalts (hohe Intensitét) oder des Pa- \ Strahl-\
thfinder Moduls (hohe Auflosung) vom Szintilla- | ScﬁthbIOCken\

tionsdetektor registriert. ‘ ‘

“Bei geeigneter Kombination von K. und K, ist es auch maglich, @ in die weifen Halbkreise zu verschie-
ben. Diese werden als LAUE-Zone bezeichnet und sind nur fiir den Fall der Transmission oder der riickseitigen
Bestrahlung der Proben erreichbar.
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Abbildung 4.6: Schematische Darstellung zur
transversalen Kohé&renz der Rontgenstrahlung
aus einer Quelle der Lange d im Abstand s.

von A = 1,5406 A. Der emittierte Primérstrahl trifft als Parallelstrahl auf die Probe, wobei er
zundchst an einem Gobelspiegel reflektiert wird und anschliefend einen vierfach-Monochromator
passiert. Der Gobelspiegel dient dazu, den divergenten Strahl zu kollimieren, was zu einer Erho-
hung der Intensitit des Primérstrahls fiihrt. Der Monochromator beschrinkt den Spektralbereich
des Strahls zusétzlich. Fiir hochaufgeloste Messungen wird der gebeugte Strahl unter Zuhilfenah-
me eines Pathfinder Moduls detektiert. Dabei handelt es sich um einen Dreifach-Monochromator,
dhnlich dem im Eingangsstrahl. Die starke Einschréinkung des Spektralbereichs ermoglicht es,
die benétigte hohe Winkelauflosung zu gewéhrleisten. Alternativ kann der gebeugte Strahl auch
durch einen Spalt variabler Breite gefithrt werden. Dies verringert zwar die Winkelauflésung,
liefert jedoch hohere Intensitdten am Detektor. Dieser ist in beiden Féllen ein Szintillationsde-
tektor.

Da mit Hilfe der Réntgenbeugung periodische Strukturen untersucht werden sollen, ist damit
zu rechnen, dass geédtzte periodische Strukturen wie Oberflichengitter ebenfalls Beugungseffekte
hervorrufen. Um abzuschétzen, wie viele Gitterperioden einen Beitrag zum Beugungsbild leisten
konnen, ist es erforderlich, eine Abschéitzung der Kohérenzlinge der Rontgenstrahlung vorzu-
nehmen [71]. Hierbei ist vor allem die transversale Kohirenz von Bedeutung, die bestimmt, iiber
wie viele Gitterzahne das Licht phasenrichtig gebeugt wird. Unter transversaler Kohdrenzlinge
versteht man die Entfernung, in der sich die Phase zwischen zwei Wellenfronten mit gleicher
Wellenldnge senkrecht zur Ausbreitungsrichtung um 7 verschoben hat (Abb. 4.6). Ursache fiir
die begrenzte Kohédrenzlinge Lt ist hierbei die Ausdehnung der Quelle. Geht man davon aus,
dass die zuvor erwihnten Wellenfronten ihren Ursprung in den Endpunkten einer linienférmigen
Quelle der Léange d haben, so interferieren beide in einer Entfernung s auf der Probe. Dabei schlie-
fsen beide Wellenfronten einen Winkel von 6§ = d/s ein. Zur Erfiillung der Kohérenzbedingung
gilt auferdem 6 = A/ (2Lt). Daraus lésst sich die transversale Kohérenzlange

As
Lt=—-= 4.8
r=72 (48)
ableiten. Fiir die in dieser Arbeit verwendete Konfiguration gilt s = 520 mm, d = 0,04 mm und
X = 1,54 A. Damit ergibt sich eine transversale Kohérenzlinge von Ly = 1,001 um. Der kohirent
beleuchtete Bereich auf der Probe ist jedoch grofer, da das Licht nicht senkrecht, sondern unter
einem Winkel von o, = 14,221° auf die Probe trifft. Die Breite des kohérent ausgeleuchteten

Bereichs ergibt sich damit zu Bkep = L1/ sin e, = 4,0074 pm.

4.2 Messung von Frequenzverdopplungseffekten in Reflexion

Zur Untersuchung des Einflusses von Verspannungen auf den Effekt der Frequenzverdopplung in
Silizium wurde das 2w-Signal in Reflexion vermessen. Dazu wurde ein entsprechender Messplatz
konstruiert und aufgebaut, der im Folgenden beschrieben wird. Dabei wird auf die Funktions-
weise des Aufbaus und seine Besonderheiten beziiglich der Justage eingegangen, die bei der
Konstruktion zu beriicksichtigen waren. Eine schematische Darstellung der Messvorrichtung ist
in Abb. 4.7 zu sehen. Auf der linken Seite ist das Lasersystem dargestellt, das zur Erzeugung
des zur Anregung genutzten Fundamentalstrahls verwendet wurde. Das Lasersystem besteht aus
vier Komponenten. Der kontinuierlich strahlende Nd:YVOy-Laser (,Millenia“) mit einer Leistung
von 5 W und einer Wellenlénge von 532 nm pumpt den Titan-Saphir-Laser (,,Tsunami“). Dieser
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Abbildung 4.7: Schematische Darstellung des zur Untersuchung der Frequenzverdopplung in Silizium
verwendeten Messaufbaus. Links ist das zur Strahlerzeugung genutzte Lasersystem dargestellt. Der An-
regungsstrahl wird nach Durchlaufen eines Filterrades (OD-Filter), eines Polarisators, einer Linse und
eines Farbfilters auf die Probe gelenkt. Der erzeugte frequenzverdoppelte Strahl wird dann nach Durch-
laufen eines Interferenzfilters, der die Wellenléingenanteile des Anregungsstrahls herausfiltert, und eines
drehbaren Polarisators mit Hilfe eines Siliziumdetektors gemessen.

erzeugt 80 fs lange Laserpulse mit einer Repetitionsrate von 82 MHz und einer Wellenléinge von
800 nm. Um die Leistung des Anregungsstrahls zu erhéhen, wird dieser durch einen regenerativen
Verstirker (,Spitfire) verstiarkt. Dieser wird mit einem Nd:YLF-Laser mit einer Wellenlédnge von
527 nm gepumpt. Die Leistung von 10 W wird dabei durch 200 ns lange Pulse mit einer Repi-
titionsrate von 1 kHz iibertragen. Der vom regenerativen Verstéirker ausgesandte p-polarisierte
Anregungsstrahl mit einer mittleren Leistung von 430 mW und einer Wellenldnge von 800 nm
besitzt eine temporale Pulsldnge von 150 fs bei einer Repetitionsrate von 1 kHz.

Dieser wird iiber Spiegel zum Messaufbau (rechts in Abb. 4.7) geleitet und dort mit Hilfe
von zwei Irisblenden einjustiert. Im Aufbau durchlduft der Strahl zun&chst einen verstellbaren
Neutraldichtefilter, mit dem die Intensitéit des Strahls reguliert werden kann. Anschliefend pas-
siert er einen parallel eingestellten Glan-Thompson-Polarisator, der sich auf Grund seiner hohen
Zerstorschwelle besonders fiir hohe Strahlintensitéten eignet. Dieser entfernt senkrecht polarisier-
te Komponenten des elektrischen Feldes, die moglicherweise durch eine Drehung der Polarisation
beim Umlenken des Anregungsstrahls entstehen kénnen. Anschliefend wird der Strahl mit einer
Linse (Brennweite f = 31,5 cm) fokussiert. Die Probe befindet sich 1,5 cm vor dem Fokus im
Strahl, wodurch ein ausreichend grofer Bereich der Oberfliche (& ~ 100 um) angeregt wird,
um den lokalen Einfluss von Probeninhomogenititen zu minimieren. Da sich gezeigt hat, dass
der Anregungsstrahl durch die Wechselwirkung mit den verschiedenen vorgeschalteten optischen
Bauteilen bereits einen geringen Anteil an frequenzverdoppeltem Signal mitfiihrt, passiert er vor
dem Auftreffen auf die Probe einen Farbfilter, der die Lichtanteile mit einer Wellenldnge um
400 nm entfernt. Nach dem Auftreffen auf die Oberfliche der Siliziumprobe werden der reflek-
tierte Anregungsstrahl und das im Silizium erzeugte frequenzverdoppelte Signal (A = 400 nm)
in den Tubus des angeschlossenen Detektors geleitet. Darin befindet sich ein Interferenzfilter,
der fiir eine Wellenldnge von 405410 nm transparent ist und somit im Strahl enthaltene An-
teile der Anregungswellenléinge herausfiltert. Die Polarisation des Strahls ldsst sich anschliefend
mit einem drehbaren Polarisationsfilter auswéhlen und wird vom sich anschlieffenden Detektor
registriert. Bei dem Detektor handelt es sich um einen Photoelektronenvervielfacher der Firma
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Abbildung 4.8: Aufbau der Probenhalterung
zur Messung des Effekts der Frequenzverdopp-
lung in Reflexion. Einfalls- und Austrittswinkel
werden durch Rotation der Probe und des De-
tektorarms variiert. Probe (rot) und Anregungs-
strahl (rot) miissen so eingestellt sein, dass der
Strahl die Probe im Schnittpunkt der beiden
Drehachsen (Einfalls-/Austrittswinkel und Pro-
benrotation) trifft. Dazu lisst sich die Probe ver-
schieben (3). Des Weiteren muss die Probenober-
fliche senkrecht zur Rotationsachse stehen, was

durch eine Verkippung der Probe erreicht werden
kann (1).

THORLABS (PMMO1). Dieser eignet sich besonders fiir einen Spektralbereich von 280 — 630 nm
und ist somit unempfindlich fiir den ohnehin stark gedimpften Anregungsstrahl.

Spezielle Anforderungen

Eine groke Herausforderung bei der Messung von Frequenzverdopplungseffekten in Reflexion ist
die Positionierung der Probe im Strahlengang. Besonders bei den in dieser Arbeit durchgefiihrten
winkelabhingigen Messungen, bei denen die Probe um ihre Oberflichennormale (Azimutalrota-
tion) gedreht wird, ist es wichtig, dass die Probenoberfliche senkrecht zur Drehachse steht. Eine
Verkippung der Probe fiihrt bei der Rotation zu einer leichten Verédnderung von Ein- und Aus-
trittswinkel. Dies hat zur Folge, dass sich die Position des reflektierten Strahls auf dem Detektor
verschiebt oder ganz an diesem vorbei gelenkt wird, was zu einer Verfilschung des gemessenen
Signals fithrt. Des Weiteren muss gewihrleistet sein, dass der einfallende Strahl stets auf den
Schnittpunkt von Rotationsachse und Probenoberfliche trifft. Andernfalls wiirde er bei einer
Rotation der Probe auf deren Oberfliche umher wandern, was das winkelabhéngige Signal beim
Vorhandensein von Probeninhomogenitéiten verfilscht.

Neben der Rotation der Probe um den Azimutalwinkel ¢ ldsst sich auch der Einfallswinkel
© des Anregungsstrahls d&ndern, was durch eine entsprechende Drehung der Probe erreicht wird.
Dabei ist es wichtig, dass die Drehachse in der Ebene der Oberfliche liegt. Andernfalls wiirde
sich bei einer Anderung des Einfallswinkels der Abstand zwischen Probe und Linse #indern, was
zu einer Anderung der Gréfe der bestrahlten Oberfliiche und zu einer Verfilschung der Intensitét
des Messsignals fithren wiirde. Weiterhin hétte dies ebenfalls ein Wandern des Anregungsstrahls
auf der Probe zur Folge. Neben der Drehung der Probe zur Anderung des Einfallswinkels muss
zur Detektion des Messsignals der Detektor entsprechend dem gednderten Reflexionswinkel um
die gleiche Achse gedreht werden.

Justage des Aufbaus

Eine schematische Darstellung des zur optimalen Positionierung der Probe verwendeten Proben-
halters ist in Abb. 4.8 abgebildet. Um die Probe optimal fiir die Messungen auszurichten ist es
wichtig, die Justage der einzelnen Parameter in der korrekten Reihenfolge vorzunehmen.

1. Zunéchst ist die Probenoberfliche senkrecht zur Drehachse um den Azimutalwinkel ¢ aus-
zurichten, um ein Taumeln des reflektierten Signals zu vermeiden. Dazu wird auf einem Schirm
die Position des reflektierten Anregungsstrahls fiir ¢ = 0° und ¢ = 180° markiert. Anschliefend
wird der Strahl durch Verkippen der Probe und mittels der Schrauben (siehe Abb. 4.8 (1)) auf die
Mittelposition zwischen beiden Punkten justiert. Dieser Vorgang wird wiederholt, bis die Probe
senkrecht zur Drehachse steht und sich somit die Position des Reflexes nicht mehr verdndert.
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2. Als néchstes ist zu gewéhrleisten, dass der Anregungsstrahl im Schnittpunkt von Proben-
oberfliche und Azimutaldrehachse auftrifft. Dazu wurden die Proben mit einer 30 pum grofsen
Markierung versehen. Auf diese wird der Anregungsstrahl bei senkrechtem Einfall justiert und
anschliefend die Probe um Ap =180° gedreht. Der Anregungsstrahl und die Probenmarkierung
werden nun zu gleichen Teilen zueinander verschoben (Abb. 4.8 (2)), so dass der Strahl wieder
auf die Markierung trifft. Dieses Vorgehen wird iterativ wiederholt, bis sich Strahl und Proben-
markierung auf dem Schnittpunkt von Drehachse und Probenoberfliche befinden.

3. Durch die Anderung des Strahls im vorhergehenden Schritt fillt dieser nicht mehr senkrecht
auf die Probe und muss daher entsprechend nachjustiert werden. Dies erfolgt durch eine Ver-
kippung der letzten beiden Spiegel im Strahlengang, wodurch ein senkrechter Strahleinfall bei
einem gleichzeitigen Auftreffen auf der Probenmarkierung erreicht wird.

4. AbschlieRend ist sicherzustellen, dass die Probenoberfliiche und die Drehachse zur Anderung
des Einfallswinkels eine Schnittlinie besitzen. Dazu lésst sich die Probe entlang ihrer Oberfla-
chennormalen verschieben (Abb. 4.8 (3)). Die Probe wird so verschoben, dass bei einer Anderung
von Ein- und entsprechendem Austrittswinkel der Reflex des Anregungsstrahls stets die gleiche
Position auf dem Detektor trifftd.

Um das gemessene Signal von Storsignalen zu trennen, wurde der Detektor iiber eine Sample-
and-Hold-Box ausgelesen. Dieses Gerét misst den Signalverlauf des Detektors und speichert dabei
das maximal anliegende Detektorsignal. Da die Box an den 1 kHz - Referenztakt des Anregungsla-
sers gekoppelt ist, werden nur Signale gemessen, die zeitlich mit dem Anregungspuls korrelieren.
Eine an den Referenztakt gekoppelte Verzégerung gibt dann an den Messrechner das Signal
zum Auslesen des gespeicherten Messwerts. Dieses Messverfahren ermoglicht eine stérungsarme
Signalmessung, da vom Detektor gemessene Impulse, die nicht gleichzeitig mit dem Laserpuls
auftreten, nicht von der Sample-and-Hold-Box aufgenommen werden. Um die Genauigkeit der
Messung weiter zu erhdhen, wurden fiir jeden Messpunkt 2000 Messwerte aufgenommen und
anschliefsend der Mittelwert gebildet.

Zusatzlich zum Detektor fiir das frequenzverdoppelte Signal wurde noch ein Referenzde-
tektor zur Messung des Anregungssignals verwendet. Dadurch lassen sich durch Normierung
des frequenzverdoppelten Signals auf das Quadrat des Signals des Referenzdetektors mogliche
Schwankungen in der Intensitit des Anregungslasers herausrechnen®.

Strahldivergenz

Abbildung 4.9: Breite eines Gaussstrahls in

Abhéngigkeit der Strahlposition. Der Kegel mit

dem Radius w enthilt 86% der Strahlintensitit. M/
Der minimale Radius wird mit wy angegeben. zg | -
wird als Rayleighlinge bzw. Fokustiefe (2z) be- 0 'Zg -

zeichnet. An dieser Position betrigt der Strahl- /\
radius v2 wg. O gibt die Hilfte des Winkels an,

mit dem der Strahl divergiert.

Da, wie in Abschn. 2.2 erwéhnt, der Effekt der Frequenzverdopplung stark von den strukturel-
len Eigenschaften des Siliziums abhéngt, ist es wichtig eine hinreichend genaue Winkelauflosung
zu gewahrleisten. Das ist vor allem fiir den Azimutalwinkel von Bedeutung, da das frequenz-
verdoppelte Signal stark von selbigem abhéngt. Aus diesem Grund wurde der Divergenzwinkel
Oy (siehe Abb. 4.9) des Anregungsstrahls bestimmt, welcher angibt, wie groft der Winkelbereich

®Dazu wird der Tubus vor dem Detektor entfernt und die geschlossene Blende (Abb. 4.7) zur Positionsbestim-
mung genutzt.

®Es hat sich allerdings herausgestellt, dass die Schwankungen in der Laserintensitit zu gering sind, um signi-
fikante Auswirkungen auf das frequenzverdoppelte Signal zu haben.
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Abbildung 4.10: Bestimmung des Profils des Anregungsstrahls mit der Klingenmethode.

des einfallenden Lichts ist. Hierzu wurde zunéchst der Radius w(z) des reflektierten Anregungs-
strahls mit der Klingenmethode (engl.: moving edge) bestimmt. Dazu wurde die Leistung des
Anregungsstrahls gemessen wihrend eine Rasierklinge schrittweise in den Strahl gefahren wurde
und diesen blockierte (siehe Abb. 4.10 (a)). Da es sich bei dieser Messung um eine Art riick-
wértige Integration iiber das Strahlprofil handelt, kann mittels numerischer Ableitung das Profil
des Strahls an der jeweiligen Position bestimmt werden (Abb. 4.10 (b)). Durch Anfitten eines
Gaussprofils lasst sich der Strahlradius bestimmen in dem sich 86% der Strahlleistung befinden.
Aus dem so bestimmten Strahlradius w lassen sich der Radius des Strahls im Fokus wg und die
Rayleighlédnge 2o bestimmen, die den Gaussstrahl charakterisieren (siehe Abb. 4.9). Mit diesen
lasst sich der Strahlradius w am Ort z berechnen [72]:

1+ <Zﬁo>2] 1/2. (4.9)

Wie aus Abb. 4.9 ersichtlich ist der Divergenzwinkel des Strahls fiir z > zg am groften. Mit
dieser Annahme l&sst sich Gl. 4.9 schreiben als:

w(z) = wp

w(z) ~ 1;)—(? z2=0pz bzw. Oy = w(z)

(4.10)

Damit ergibt sich fiir beide Messungen (Abb. 4.9) ein Divergenzwinkel von ©y = 0,05°. Die
Divergenz des Anregungswinkels ist somit vernachlissigbar klein, so dass ein ,Verschmieren® des
winkelabhéngigen Signals ausgeschlossen werden kann.

4.3 Die Finite-Elemente-Methode

Die Finite-Elemente-Methode (FEM) ist ein Verfahren zur numerischen Losung partieller Diffe-
rentialgleichungen. Da dieses Verfahren fiir verschiedenste Arten partieller Differentialgleichun-
gen genutzt werden kann, wird es auf vielen Gebieten vor allem in den Ingenieurwissenschaften
genutzt. Die Rechenmethode basiert im Wesentlichen auf einer Diskretisierung des Simulations-
gebiets durch eine Vielzahl von Gitterelementen (Abb. 4.11 (b)), wobei die Eigenschaften der
untersuchten Grofe (z.B. das elektromagnetische Feld) auf jedem Abschnitt durch eine endliche
(finite) Anzahl von Parametern beschrieben werden konnen.
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(a) Schematische Darstellung der Diskretisierung des (b) Gitter eines dreidimensionalen FEM Modells, er-
Simulationsgebiets durch N Gitterelemente. Mehre- stellt mit ComsoL Multiphysics. Das Gitter weist
re Gitterelemente werden zu Segmenten e zusam- eine feinere Auflésung in Bereichen mit hohem Bre-
mengefasst, auf denen die zu l6sende Differentialglei- chungsindex auf, da das propagierende Feld dort eine
chung aufgestellt wird. geringere Wellenlédnge aufweist.

Abbildung 4.11: Veranschaulichung des Prinzips der Finite-Elemente-Methode.

Im Folgenden wird die Methode anhand der Wellengleichung fiir das elektrische Feld im
Vakuum né&her beschrieben.
1 0°E  9’E
o2 922
Neben der Erfiillung der Wellengleichung (Gl. 4.11) soll das elektrische Feld zusétzlich, je nach
Wahl der Randbedingungen, einer DIRICHLET Bedingung E(x = 0) = Ej oder einer NEUMANN
Bedingung %—f »—, = 0 geniigen. Der Einfachheit halber wird dabei das eindimensionale Problem

0. (4.11)

betrachtet und zusitzlich die Zeitabhingigkeit, durch den Separationsansatz E(x,t) = E(x)e™ ™"
fiir zeitharmonische Probleme, abgespalten, wodurch sich aus Gl. 4.11
w? 0’E
—bF—-—5=0 4.12
c? Ox? (+.12)

ergibt. Zunéchst wird zur Losung dieser Gleichung das Simulationsgebiet in einzelne Segmente
aufgeteilt, was im eindimensionalen Fall kurzen Liniensegmenten entspricht (siehe Abb. 4.11
(a)). Zu jedem Segment e gehoren im Fall linearer Elemente zwei Knoten j (j = 1,2). Da
die Differentialgleichung fiir jedes Segment aufgestellt werden soll, bietet es sich an, eine lokale
Notation der Koordinaten einzufiihren. Hierbei steht x5 / «§ fiir die Position j bzw. ¢ im Segment
e. Unter der Annahme, dass E(z) im betrachteten Segment eine lineare Funktion ist, werden
zur Beschreibung von E¢(x) lediglich die Funktionswerte von Ef = E°(z§) und E§ = E¢(z$)
bendtigt. Die Werte zwischen z{ und z§ lassen sich dann mit Hilfe von Basisfunktionen ®f(x)

interpolieren:
2

E(x) =) EY - ®(x). (4.13)
j=1
Die ®¢(x) sind lineare Funktionen fiir die gilt ®¢(z%) = 1 und ®§(zf) = 0 fiir j # i. Zur
numerischen Losung von Gl. 4.12 wird das Problem zunéchst separat auf den einzelnen Segmenten
betrachtet, wobei die Felder innerhalb des jeweiligen Segments als lineare Uberlagerung der
Feldanteile auf den Knoten des Segments dargestellt werden (Gl. 4.13).
Um GI. 4.12 in ein numerisch l6sbares Gleichungssystem zu iiberfiihren, ldsst sich die GA-
LERKIN-Methode [73] (Methode des gewichteten Residuums) anwenden. Das Residuum 7 mit

2 2
wp OE (4.14)
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ist ein Maf fiir die Abweichung der numerischen N&herung von der tatséchlichen Losung. Es ist
das Ziel der Galerkin-Methode, das Residuum zu minimieren. Als Gewichtungsfunktionen dienen
die Basisfunktionen. Die Anzahl ihrer Parameter entspricht dabei der Anzahl der Freiheitsgrade
des Modells. Mit Hilfe der Basisfunktionen l&sst sich das Residuum fiir jeden Knoten eines jeden
Segments angeben:

€

RS = /x ? () r()dx

e
1

- /% (%2@5(””) B(w) + dqféx) di?) dx — <I>$(m)d§;x) - i=1,2. (4.15)

1

Mit Hilfe von GI. 4.13 l&dsst sich Gl. 4.15 fiir das Segment e durch dessen Basisfunktionen dar-
stellen:

2 x$ w2 dq)e(x) d(I)e,(x) dE(x) x5
= - kil e A A _ _
R} = ]Z:E] / <C2 ;(z) Bf(z) + — = ) dx — B ()= o T 1,2, (4.16)
I}%j 95
Gleichung 4.16 l&sst sich in Matrixform schreiben:
Re = K° B¢ — ¢, (4.17)
s ES \ .
wobei F¢ = E% ist.

Ausgehend von GI. 4.17 lasst sich nun, durch die Summation iiber alle Segmente (N-1), das
Gleichungssystem fiir das komplette Rechengebiet angeben:

N-1
R=Y Re=KE-§=0. (4.18)
e=1

Im néchsten Schritt wird das Gleichungssystem entsprechend GIl. 4.18 aufgestellt, die ein-
zelnen Segmente miteinander verkniipft sowie die Randbedingungen eingefiigt. Dies wird am
Beispiel eines 1D Gitters mit 3 Segmenten, d.h. 4 Knoten gezeigt, analog zu Abb. 4.11 (a). In
diesem Fall hat das Produkt KE folgende Form:

Eq

Klil K112 02 02 0 0 Eé

ni K21 K22 Ku K12 0 0 El
KE=\ "0 o K3 ki K} Kb || B3 (4.19)

0 0 0 0 K3 K3 E}

E3

2

Da das Gleichungssystem in Gl. 4.19 noch iiberbestimmt ist, werden zunichst die sich iiber-
schneidenden Knotenpunkte miteinander verkniipft. Dazu ist es von Vorteil, das elektrische Feld
in globalen Koordinaten darzustellen, da es die Doppelbezeichnung einzelner Knotenpunkte be-
seitigt. Zwischen lokalen und globalen Feldkomponenten gelten folgende Beziehungen:

E} 1000
El =E E} 0100 Ey
E} =F}=FE, E2l [o0o100 Es
B=p=p (| B2 | o010 Es (4:20)
E3=E, E} 0010 E4
E3 0001
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Durch Multiplikation von K mit der Transformationsmatrix ldsst sich die Zahl der zu bestim-
menden E; verringern und GI. 4.19 erhilt die Form:

= _ | EKa K+ Kf K7, 0 0
Tl 0wy kB ek KL || By 20
0 0 K3 K3, E,
Die Verkniipfung der g¢ erfolgt analog zum vorhergehenden Schritt. Somit ergibt sich”:
dE
3 T dx le=2
0
g=> ¢ = 0 . (4.22)
e=1 dE
dz |lz=xs

Nachdem nun die Gleichungen der einzelnen Segmente verkniipft wurden, gilt es, die gegebenen
Randbedingungen zu beriicksichtigen. Die DIRICHLET Bedingung E(x = 0) = Ej entspricht
Ey = Ey und lésst sich in Gl. 4.21 durch K11 = 1 und K;; = 0 fiir j > 1 beriicksichtigen. Des
Weiteren ldsst sich die NEUMANN Randbedingung %‘x: ;, = 0 durch gy = 0 implementieren.
Durch Symmetrisieren des Gleichungssystems ergibt sich somit die endgiiltige Form

Koy Koz Koy Es Ko Ey
K3 K3z Kz Es | +| KakEy | =0, (4.23)
Ko Kiz K3 Ey Ky Ey

die nun numerisch gelost werden kann. Die Losung des Gleichungssystems (Gl. 4.23) erfolgt
durch auf die jeweilige Aufgabenstellung zugeschnittene Losungsalgorithmen (engl.: Solver). In
der hier verwendeten Arbeit wurden im Wesentlichen zwei verschiedene Algorithmen verwendet;
ein direkter Solver und ein Eigenwert-Solver. Ersterer ist dafiir geeignet die Feldverteilung ei-
ner elektromagnetischen Welle, die mit einer definierten Wellenldnge durch das Rechenmodell
propagiert, zu bestimmen. Im Fall resonanter Strukturen, in denen sich fiir bestimmte Wel-
lenléngen stehende Wellen ausbilden, ldsst sich der Eigenwert-Solver zur Bestimmung der noch
unbekannten Resonanzmoden einsetzen. Bei dieser Eigenmodenanalyse entfillt der Quellterm Fjy
in Gl 4.23 und die zuvor reelle Frequenz des elektromagnetischen Feldes w (Gl. 4.12) wird durch
eine komplexe Eigenfrequenz w ersetzt, die es mit Hilfe des Eigenwert-Solvers zu bestimmen gilt.
Aus den komplexen Eigenwerten lassen sich Informationen zur Wellenlinge und Dampfung der
Moden extrahieren. Der Imaginérteil gibt dabei die Frequenz w der Mode an, der Realteil deren
Abklingverhalten . Aus beiden Werten ldsst sich die Giite des Resonators (Gl. 8.2) bestimmen:

Q= Im(w) w

" 2Re(@) 2] (424)

Fiir eine detailliertere Darstellung der FEM-Methode sei auf Ref. [74] verwiesen.

Die Berechnung der in dieser Arbeit vorgestellten Modelle erfolgte durch den Einsatz der
kommerziellen Software CoMsor. Multiphysics [75]. Diese Software bietet die Moglichkeit, Diffe-
rentialgleichungen unterschiedlichen Typs zu kombinieren und mit Hilfe der FEM-Methode auf
ein und demselben Gitter zu l6sen. In diesem Fall wurden das Zusatzmodul ,RF-Module®, das auf
die Losung der MAXWELL-Gleichungen ausgelegt ist, und das ,Structural Mechanics Module",
das fiir die Behandlung mechanischer Probleme ausgelegt ist, genutzt. Da in den Simulationen
hiufig verschiedene Parameter variiert werden mussten, erfolgten Modellerstellung, -berechnung
und -auswertung oftmals skriptgesteuert unter Zuhilfenahme des Softwarepaketes MATLAB [76].

"Im allgemeinen Fall mit N — 1 Gittersegmenten gilt g° = 0 fiir e # 1, N.
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5 Einfluss von Verspannungen auf
Frequenzverdopplungseffekte in
unstrukturierten Siliziumproben

In diesem Kapitel werden die Untersuchungen zum FEinfluss von in Silizium erzeugten Verspan-
nungen auf die nichtlineare Suszeptibilitat zweiter Ordnung (X(z)) mit Hilfe von Reflexionsmes-
sungen beschrieben. Wie bereits in Abschn. 2.2 erwdihnt wurde, besitzt Silizium auf Grund sei-
ner Symmetrieeigenschaften keine dipolare Suszeptibilitdt zweiter Ordnung im Volumenmaterial.
Durch das Einbringen inhomogener Verspannungen kann die Symmetrie des Materials jedoch
gebrochen werden, so dass sich prinzipiell entsprechende nichtlineare optische Eigenschaften in-
duzieren lassen sollten.

Im Folgenden werden zundchst die Figenschaften der verwendeten Proben zusammengefasst
und die Auswahl der bei den Messungen verwendeten Parameter begriindet. Anschlieffend wird
anhand der Messungen der Zusammenhang zwischen der Kristallstruktur und den Tensorkompo-
nenten des x\?) herausgearbeitet, um ein Verstindnis fiir die Ursache des frequenzverdoppelten
Signals zu entwickeln. Davon ausgehend wird dann der Einfluss der Verspannung auf die nicht-
lineare Suszeptibilitdt untersucht und abschlieflend ihr Ursprung diskutiert.

Teile der hier vorgestellten Ergebnisse wurden vom Autor in Ref. [77-80] veriffentlicht.

5.1 Vorbetrachtungen

Bei den untersuchten Proben handelt es sich um Bruchstiicke herkdmmlicher einkristalliner Sili-
ziumwafer der Firma SILCHEM. Sie weisen eine Dicke von 460 pym auf und besitzen einen hohen
spezifischen Widerstand von 10 Q-cm (B-dotiert), wodurch von Dotieratomen verursachte, un-
erwiinschte Effekte wie die Ausbildung einer Raumladungszone an der Grenzfliche vermieden
werden.

Um eine inhomogene Verspannung in die Probenstiicke zu induzieren, wurde eine verspann-
te Siliziumdioxidschicht mittels thermischer Oxidation aufgebracht. Dazu wurde das Verfahren
der Feuchtoxidation verwendet, das zu hoheren Verspannungen fiihrt. Die Oxidation erfolgte am
Max-Planck-Institut fiir Mikrostrukturphysik mit einem Rohrofen der Firma TEMPRESS. Eine
Ubersicht iiber die auf diese Art hergestellten Proben liefert Tabelle 5.1. Die Abhingigkeit der
Schichtverspannung von der Prozesstemperatur ist in Abb. 5.1 dargestellt. Es ldsst sich erken-
nen, dass fiir dickere Schichten mit zunehmender Prozesstemperatur die erzeugte Verspannung
abnimmt. Dies entspricht dem Verhalten, wie es nach dem in Abschn. 3.1 beschriebenen Modell
des viskosen Flusses zu erwarten ist. Um Proben mit héheren Verspannungen herzustellen, wur-
den zwei Proben (B7, B9) mit einer lediglich 15 nm dicken Oxidschicht bei Temperaturen von
T > 1000°C hergestellt (Inset Abb. 5.1). Diese Schichten besitzen eine besonders hohe Verspan-
nung von o ~ —700 MPa (vgl. Ref. [40]).

Zur Bestimmung der Verspannung in der aufgebrachten Oxidschicht wurde die Waferbiege-
methode verwendet. Hierbei wird vor der Vereinzelung der Probenstiicke der Biegeradius des
Probenwafers vor und nach der Oxidation bestimmt. Entsprechend Abschn. 4.1 ldsst sich daraus
die Verspannung der Oxidschicht ermitteln. Da bei der Oxidation sowohl auf der Vorder- als auch
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Tabelle 5.1: Zusammenfassung der Parameter Abbildung 5.1: Durch thermische Oxidation
der thermisch oxidierten Proben. erzeugte Verspannungen in der Oxidschicht in
Abh#ngigkeit von der Prozesstemperatur.

auf der Riickseite der Probe eine Oxidschicht entsteht, wurde vor der Biegungsmessung zunichst
die Oxidschicht der Riickseite mit Flusssiure (HF) abgelost!. Die ermittelten Verspannungswerte
sind ebenfalls in Tabelle 5.1 zusammengefasst.

Einer der wichtigsten Parameter fiir das frequenzverdoppelte Signal in Reflexion ist die Ori-
entierung der untersuchten Probenoberfliche. Sie bestimmt wesentlich, wie gut sich der Einfluss
der Verspannung auf das frequenzverdoppelte Signal bestimmen ldsst. Der Grund dafiir ist, dass
abhéngig von der Orientierung unterschiedlich starke Tensorkomponenten zum Signal beitragen.

Typischerweise bietet es sich an, Proben mit einer (100)-orientierten Oberfliche zu verwenden.
Die entsprechenden Wafer werden am héufigsten verwendet und sind somit am besten verfiig-
bar. In Abb. 5.2 (a) ist das frequenzverdoppelte Signal einer solchen Probe in Abhéngigkeit des
Drehwinkels um die Oberflichennormale dargestellt. Es weist eine vierfache Rotationssymme-
trie auf, die charakteristisch fiir die (100)-orientierte Oberfliche eines kubisch flichenzentrierten
Kristalls ist. Allerdings ist das Signal relativ schwach im Verhiltnis zu den Messunsicherheiten,
wie die Fehlerbalken belegen. Betrachtet man die in Abschn. 2.2 erlduterten Gl. 2.34 - 2.36, die
das frequenzverdoppelte Signal einer solchen Oberfliche beschreiben, offenbart sich ein weiterer
Nachteil der (100)-orientierten Probe. Die dipolaren Beitrige zum frequenzverdoppelten Signal
ergeben fiir ein p-polarisierte Signal lediglich einen winkelunabhéngigen Beitrag und verschwin-
den fiir ein s-polarisiertes Signal gdnzlich. Aus Symmetriegriinden fithrt der in die Tiefe gerichtete
Verzerrungsgradient ebenfalls zu einer isotropen Verdnderung des Signals, was sich schlecht von
einem messtechnisch bedingten Offset unterscheiden lésst.

Aus diesem Grund wurden in dieser Arbeit Siliziumproben mit (111)-orientierter Oberfla-
che untersucht. Hier liefert die Oberfliche in Reflexion ein anisotropes Signal, das bei P-P-
Polarisation entsprechend Gl. 2.32 eine dreizéhlige Rotationssymmetrie aufweist (Abb. 5.2 (b)).
Es ist zu bemerken, dass bei der Messung die frequenzverdoppelte Intensitit gemessen wird, was
einer Quadratur des elektrischen Feldes in Gl. 2.32 entspricht. Bei einer rein anisotropen Suszepti-

! Andernfalls kompensieren sich die entgegengesetzten Biegespannungen beider Seiten, was eine Biegung des
Wafers verhindert.
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Konfiguration. Die vierzdhlige Symmetrie beruht auf
dem Quadrupolbeitrag des Volumens und ist charak-
teristisch fiir die Kristallorientierung. Die nichtlineare
Suzeptibilitdt der Oberfliche liefert nur einen isotro-
pen Beitrag (vgl. Gl. 2.35). Die grofien Fehlerbalken er-
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(b) Vergleich der frequenzverdoppelten Signale einer
(100)-orientierten (schwarz) und (111)-orientierten Si-
liziumprobe. Die Dreizdhligkeit des reflektierten p-
polarisierten Signals ist charakteristisch fiir eine (111)-
Oberfliche. Der Kontrast zwischen maximaler und mi-
nimaler Intensitédt ist bei der (111)-orientierten Probe
wesentlich grofier. Das starke Signal sorgt fiir geringe
relative Intensitdtsschwankungen zwischen den einzel-
nen Messungen.

Abbildung 5.2: Vergleich der frequenzverdoppelten Intensitéten von Siliziumproben mit (100)- bzw.
(111)-orientierter Oberfliche unter gleichen Messbedinungen.

bilitdt (analog zur S-S-Polarisation in Gl. 2.30 ) wiirde dies eine sechszéhlige Rotationssymmetrie
hervorrufen, da negative Feldbeitrige durch die Quadratur ,hochgeklappt® werden. Hier fiihrt
jedoch ein isotroper Offset zu einer gleichméfigen Verschiebung des elektrischen Feldes, so dass
positive und negative Komponenten unterschiedlich grofe absolute Beitrige liefern. Der Vergleich
mit dem entsprechenden Signal einer (100)-orientierten Probe zeigt einen wesentlich stérkeren
Kontrast im Signalverlauf. Da das Verhéltnis zwischen den groffen und kleinen Intensitétsma-
xima durch die Tensorkomponenten der nichtlinearen Suszeptibilitit bestimmt wird, ist es hier
nun moglich, den Einfluss der Verspannung auf verschiedene Komponenten des y(?)-Tensors zu
untersuchen.

Verwendete Messkonfiguration

Die Durchfithrung der Messungen erfolgte mit dem in Abschn. 4.2 ndher beschriebenen Reflexi-
onsaufbau. Ein vereinfachtes Schema der Messmethode ist in Abb. 5.3 dargestellt. Die Anregung

Abbildung 5.3: Schema zur Messung
von Frequenzverdopplungseffekten in ver-
spanntem Silizium in Reflexion. Der p-
polarisierte Anregungsstrahl mit einer Wel-
lenlinge A=800 nm trifft unter einem Win-
kel ©=45° auf die Probe. Die p-polarisierten
Anteile des frequenzverdoppelten Signals
(A=400 nm) werden ebenfalls unter einem
Winkel von ©=45° detektiert. Durch Dre-
hung der Probe um die Oberflichennormale
(®) lasst sich der Einfluss der Gitterstruk-
tur auf das Signal untersuchen.
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erfolgte bei allen Messungen mit einer Wellenldnge von A=800 nm, wobei der Strahl parallel
zur Einfallsebene polarisiert war (P-Polarisation). Der Anregungsstrahl traf in einem Winkel
©=45° auf die Probenoberfliche. Dementsprechend wurde das frequenzverdoppelte Signal mit
einer Wellenlénge von A=400 nm unter einem Austrittswinkel von ©=45° detektiert. Dabei wur-
den ebenfalls die parallel polarisierten Feldanteile untersucht.

Die P-P-Messkonfiguration wurde gewéhlt, da in diesem Fall die im Silizium angeregten
Dipole teilweise in Richtung der Oberflichennormalen oszillieren. Im Fall eines s-polarisierten
Anregungsstrahls wiirde die Anregung der Dipole parallel zur Probenoberfliche erfolgen. Da
zu erwarten ist, dass die induzierte Verspannung parallel zur Oberfliche homogen ist und le-
diglich in Normalenrichtung einen Gradienten aufweist, ist davon auszugehen, dass die P-P-
Messkonfiguration sensibler gegeniiber diesen Verspannungseinfliissen ist.

5.2 Zusammenhang zwischen Silizium-Kristallstruktur und y®-
Tensorkomponenten

Um die Auswirkungen von Verspannungen auf die Tensorstruktur der nichtlinearen Suszepti-
bilitat X(2) zu verstehen, ist es erforderlich, zunéchst ein Verstindnis fiir den Zusammenhang
zwischen den einzelnen Tensorkomponenten und der Gitterstruktur des Silizium zu entwickeln.
Einen wesentlichen Beitrag dazu liefert der von van Driel et al. [26, 29] entwickelte Ansatz einer
phiinomenologischen Beschreibung des Frequenzverdopplungseffekts in Abhiingigkeit des y()-
Tensors (sieche Abschn. 2.2). Dieser liefert eine mathematische Erkldrung des Zusammenhangs
zwischen dem gemessenen Signal und den Tensorkomponenten des Materials. Allerdings fehlt
eine anschauliche Verkniipfung des Tensors mit den Bindungsverhiltnissen im Kristall. Deshalb
soll hier nun in Anlehnung an das ,Simplified bond-hyperpolarizability model“ (SBHM) [81] zu-
néchst ein Zusammenhang zwischen der Winkelverteilung des gemessenen frequenzverdoppelten
Signals und der Gitterstruktur hergestellt werden. Daraus lassen sich dann auch Riickschliisse
auf die Abhingigkeiten zwischen der Ladungsverteilung und den y(?)-Komponenten ziehen.
Um die Orientierung der kovalenten Bindungen innerhalb der Siliziumprobe zu bestimmen,
wurde diese mit Hilfe der Rontgendiffraktometrie untersucht (siehe Abschn. 4.1). Auf diese Wei-
se kann die Ausrichtung der drei riickwirtsgerichteten Bindungen (engl.: back bonds) der tetra-
edrischen (111)-Einheitszelle bestimmt werden. Da die senkrecht zu den Bindungen stehenden
<111>, <111> bzw. <111> Ebenen nicht in Reflexion angeregt werden kiénnen, wurden statt-
dessen die Reflexe der <224>, <242> und <422> Ebenen bestimmt (siehe Abb. 5.4). Dazu
wurde der Rontgenstrahl unter einem Winkel von w = 65,905° auf die Probe gelenkt und der

Abbildung 5.4: Uberlagerung der Ront-
genessungen (schwarz) sowie des frequenz-
verdoppelten Signals (rot) mit der Diamant-
Kristallstruktur der (111)-orientierten Sili-
ziumoberfliche. Der Rontgenstrahl, der un-
ter einem Winkel w = 65,905° auf die Pro-
be trifft, erzeugt Reflexe an (224) Netzebe-
nen und eignet sich somit zur Bestimmung
der Probenorientierung. Damit lassen sich
als Ursache der Intensitdtsmaxima die drei
schrig nach unten gerichteten Siliziumbin-
dungen (Inset) zuordnen.
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(a) p=0° (b) ¢ =90° (c) ¢ =180°

Abbildung 5.5: Anregungseffizienz der Bindungsdipole in Abh#ngigkeit des Azimutalwinkels ¢ (vgl.
Abb. 5.4) zwischen dem Anregungsstrahl und den Bindungen im Siliziumkristall. Im Fall ¢ = 0° trifft
der Anregungsstrahl steil auf die riickwértsgerichten Bindungen. Dadurch schwingt das elektrische Feld
nahezu parallel zu den Bindungen, wodurch die Anregungseffizienz maximiert wird (a). Bei ¢ = 90° ist
die Anregungseffizienz minimal, da das elektrische Feld nahezu senkrecht zu den riickwértigen Bindungen
schwingt (b). Fiir ¢ = 180° erhoht sich die Effizienz wieder, da das E-Feld wieder in einer Ebene mit der
Bindung schwingt (c).

BrAGG-reflektierte Strahl bei einem Winkel von «, = 22,115° detektiert. Durch Rotation der
Probe um die Oberflichennormale wurden die einzelnen Ebenen in den Strahlengang gedreht
und die Position der Reflexe detektiert. Aus der Kenntnis der entsprechenden Winkelpositionen
wurden dann die Richtungen der um 45° zu den <224> Ebenen gedrehten Bindungen bestimmt.

Im Anschluss wurde das frequenzverdoppelte Signal in Abhéngigkeit des Azimutalwinkels
aufgenommen und mit den aus der Rontgenmessung gewonnen Daten iiberlagert. Ein Vergleich
mit der Gitterstruktur (siehe Abb. 5.4) zeigt eine Korrelation der Maxima des frequenzverdoppel-
ten Signals mit den riickwértsgerichteten Bindungen des Kristalls. Die grofen Intensitétsmaxima
treten dabei auf, wenn der einfallende Strahl in einer Ebene mit den Bindungen liegt und diese
unter einem steilen Winkel trifft. In diesem Fall schwingt das p-polarisierte elektrische Feld in
etwa parallel zur Bindung (siehe Abb. 5.5 (a)).

Zusétzlich wird auch die senkrecht zur (111)-Oberfliche stehende Bindung angeregt. Auf
Grund der Rotationssymmetrie dieser Bindung ist die Effizienz dieser Anregung aber winke-
lunabhéngig. Sie liefert lediglich einen isotropen Beitrag zum frequenzverdoppelten Signal, der
wiederum ein Offset des erzeugten Gesamtfeldes hervorruft. Somit besteht das detektierte winkel-
abhingige Signal aus einer kohiirenten Uberlagerung des im Wesentlichen anisotropen Beitrags
der riickwértsgerichteten Bindungen, verstérkt durch den isotropen Beitrag der aufwérts gerich-
teten Bindung.

Im Fall der kleinen Intensitétsmaxima liegt der einfallende Strahl ebenfalls in einer Ebene
mit den Bindungen. Allerdings ist nun der Winkel zwischen der riickwérts gerichteten Bindung
und dem elektrischen Feld grofer, so dass die Anregung der Bindungsdipole weniger effizient
erfolgt (siehe Abb. 5.5 (c)). Es ist zu beachten, dass das unter diesem Einfallswinkel von den
riickwértsgerichteten Bindungen erzeugte Feld eine negative Amplitude relativ zum isotropen
Feld aufweist [82]. Die Gesamtintensitit wird daher auch dadurch kleiner, dass der isotrope und
der anisotrope Beitrag sich unter diesem Winkel teilweise kompensieren.

Fiir den Fall, dass der einfallende Strahl quer zu einer der riickwértigen Bindungen auftrifft,
ist die Anregungseffizienz minimal, da das elektrische Feld nahezu orthogonal zu den Bindungen
schwingt (siehe Abb. 5.5 (b)). Der Umstand, dass die riickwértigen Bindungen um einen Win-
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Tabelle 5.2: Ubersicht iiber die y®- Abbildung 5.6: Verkniipfung der x(?-
Komponenten in KLEINMAN-Notation sowie Komponenten mit den Bindungen des Silizi-
die Schwingungsrichtung der beteiligten Felder umkristalls. Die Pfeile zeigen die Schwingungs-
beziiglich der (111)-orientierten Oberfliche. richtung des jeweiligen Polarisationsanteils

an.

kel von 19,47° zur Oberflache verkippt sind, sorgt jedoch fiir eine relativ schwache Anregung
derselben.

Die Korrelation des frequenzverdoppelten Signals mit den kovalenten Bindungen des Silizi-
umgitters zeigt, dass die nichtlinearen Eigenschaften zweiter Ordnung durch die Oszillationen
der Bindungselektronen zwischen den Atomen bestimmt werden. Dies belegt experimentell die
fiir die Entwicklung des SBH-Modells aus Symmetriebetrachtungen abgeleitete Annahme [81]. In
diesem Modell werden den einzelnen Bindungen in der Silizium-Einheitszelle nichtlineare Hyper-
polarisierbarkeiten zugewiesen und daraus Formeln zur Beschreibung des beobachtbaren Signals
abgeleitet.

Die im hier verwendeten phénomenologischen Modell nach van Driel et al. [26] auftreten-
den Tensorkomponenten hingegen sind beziiglich der Schwingungsrichtungen der interagierenden
elektrischen Felder definiert. Dennoch lassen sich diese Komponenten bestimmten Bindungen zu-
ordnen, was eine spitere Interpretation des Verspannungseinflusses erleichtert. Die fiir den Fall
eines p-p-polarisierten Signals zu betrachtenden Tensorkomponenten sind in Tabelle 5.2 zusam-
mengefasst. Sie alle treten in Gl. 2.32 auf, die hier in vereinfachter Form wiedergegeben wird:

I(2w) o (a(ds1, dis, ds3) + c(d) cos3 @)° Ij . (5.1)

Tabelle 5.2 veranschaulicht die Bedeutung der jeweiligen Indizes beziiglich der Schwingungsrich-
tungen der wechselwirkenden Felder. Mit Hilfe der obigen Uberlegungen lassen sich die einzelnen
Tensorkomponenten den verschiedenen Bindungen der Einheitszelle zuweisen, was in Abb. 5.6
grafisch dargestellt wird.

Am einfachsten gestaltet sich die Zuordnung von dy;. Dieses Element ist mit den horizontalen
Schwingungsanteilen der riickwérts gerichteten Bindungen verbunden, da alle beteiligten Feldan-
teile parallel zur Probenoberfliche schwingen. Der Einfluss der aufwirts gerichteten Bindung wird
vollstdndig durch das Element ds3 beschrieben, da es nur durch vertikale Feldkomponenten ange-
regt werden kann und auch nur solche emittieren kann. Es ist zu beriicksichtigen, dass ds3 auch
Einfliisse der riickwértigen Bindungen enthélt, da durch deren Verkippung relativ zur Oberfla-
che dort auch vertikale Schwingungsanteile angeregt werden kénnen. Es ist jedoch zu erwarten,
dass dieser Beitrag klein im Verhéltnis zum Beitrag der Aufwértsbindung ist. Neben dem ds3-
Element liefert d3; einen weiteren isotropen Beitrag zum frequenzverdoppelten Signal. Da die
Anregung hier durch parallel zur Oberfliche schwingende Felder erfolgt, konnen nur die riick-
warts gerichteten Bindungen mit dieser Komponente verkniipft werden. Die Tensorkomponente
dy5 wird ebenfalls durch die riickwérts gerichteten Bindungen beschrieben. Der Grund ist wie bei
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dy;1 die Tatsache, dass nur die riickwértigen Bindungen ein parallel zu Oberfliche schwingendes
Feld emittieren konnen.

5.3 Einfluss der Verspannung auf die nichtlineare Suszeptibilitat

Um nun den Einfluss der Verspannung auf die Nichtlinearitéit der Probe nachzuweisen, wurde das
frequenzverdoppelte Signal der mittels thermischem Oxid verspannten Proben untersucht, wo-
bei die in Abschn. 5.1 beschriebene Messkonfiguration verwendet wurde. Aus den so gewonnenen
winkelabhingigen Messungen wurden die nichtlineare Koeffizienten a und c aus Gl. 5.1 bestimmt.
Dies erfolgte durch einen nichtlinearen Fit von GIl. 5.1 an die Messdaten, wie in Abb. 5.7 ex-
emplarisch dargestellt. Die Implementierung des Anpassungsmodells erfolgte mit Hilfe der Soft-

. 'Messw'erte
0,20 Fit

Abbildung 5.7: Bestimmung der nichtlinearen
Koeffizienten a und c. Dazu wurde Gl. 5.1 mittels
des Levenberg-Marquardt-Algorithmus an die ge-
messenen Daten angepasst. Die Unsicherheit in
der Bestimmung der Koeffizienten ist kleiner als
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ware ORIGINPRO 7.5 (ORIGINLAB) unter Verwendung eines Levenberg-Marquardt-Algorithmus.
Damit konnte der Anpassungsfehler fiir die nichtlinearen Koeffizienten in der Regel nach zehn
Iterationen auf unter 1% gesenkt werden. Um den Einfluss der Verspannung auf die nichtlinearen
Koeffizienten zu ermitteln, wurden diese ins Verhéltnis zu denen gesetzt, die an einer lediglich
mit nativem Oxid bedeckten unverspannten Probe bestimmt wurden.

Abbildung 5.8 zeigt die relative Verstidrkung der nichtlinearen Koeffizienten a und ¢ in Ab-
héngigkeit von der Verspannung der Oxidschicht. Letztere kann als Mafk fiir die Verspannung im
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Abbildung 5.8: Verstirkung der nichtlinearen Suszeptibilitdt beziiglich der Komponenten a und ¢
(Gl 5.1) in Abhéngigkeit der aufgebrachten Verspannung. Der Fit (rote Linie) zeigt eine lineare Ab-
hiingigkeit in Ubereinstimmung mit dem sp3-Orbital Modell [35]. Der Einfluss der Verspannung auf den
isotropen Koeffizienten ist offensichtlich stérker als der auf den anisotropen Koeffizienten.
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Silizium angesehen werden, da beide linear miteinander verkniipft sind. Die eingezeichneten Feh-
lerbalken wurden einzeln fiir jeden Datenpunkt bestimmt. Sie werden im Anhang A.3 detailliert
diskutiert. Die wesentlichen Ursachen fiir den Fehler der x®)-Verstirkung sind Inhomogenitéten
im Probenmaterial und Schwankungen im Messsignal. Da diese Fehlerquellen sowohl fiir die ver-
spannte als auch fiir die Referenzprobe auftreten, erhoht sich der entsprechende Gesamtfehler
fiir die nichtlinearen Koeffizienten.

Aus der Verteilung der Datenpunkte ldsst sich in beiden Fillen ein proportionaler Zusam-
menhang erkennen, wobei der isotrope Koeffizient a starker von der Verspannung beeinflusst wird
als der anisotrope Koeffizient c. Fiir eine Verspannung von Null besitzt die gefittete Gerade einen
Wert von nahezu eins, was bedeutet, dass in diesem Fall keine Verstarkung der Nichtlinearitit
auftritt. Dies zeigt, dass die amorphe Oxidschicht selbst keine Nichtlinearitéit zweiter Ordnung
aufweist, was ansonsten zu einem linearen Versatz der Geraden gefiihrt hitte.

Ursprung der Verspannung

T T T
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Abbildung 5.9: Vergleich des frequenzverdop-
pelten Signals einer unbeschichteten Referenz-
probe, einer beidseitig und einer einseitig oxidier-
ten Probe. Letztere Probe weist eine Verbiegung
auf. Die beidseitig beschichtete Probe ist unver-
bogen, da sich die Biegemomente auf Vorder-
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Als Ursprung der Verspannung lasst sich intuitiv die mittels der Waferbiegemethode messbare
Verbiegung des Siliziumwafers ausmachen, die zu den in Abb. 4.1 (Abschn. 4.1) dargestellten
Verspannungen fiihrt. Diese fithren zu einem linearen Verspannungsgradienten iiber die gesamte
Dicke des Substrats. Berechnet man jedoch die Verspannung, die sich im Silizium nahe der
Si-SiO9 Grenzfliche (Annahme: opyq = —300 MPa) ausbildet, so ergeben sich nur marginale
Verspannungswerte sowohl fiir die Biegung (o = 0,005 MPa) als auch fiir die reine Dehnung
(op = 0,06 MPa). Der resultierende Verspannungsgradient sollte damit zu klein sein, um ein
signifikantes x(® zu induzieren.

Diese Vermutung wurde iiberpriift, indem drei verschiedene Proben verglichen wurden. Ei-
ne unverspannte Referenzprobe, eine verspannte Probe mit einer 110 nm dicken Oxidschicht
(coxia = —490 MPa) auf der Probenoberseite und eine Probe mit identisch starken und di-
cken Oxidschichten auf Vorder- und Riickseite. Die letztere Probe weist dabei keine Verbiegung
auf, da sich die erzeugten Biegemomente kompensieren. Abbildung 5.9 zeigt die winkelabhén-
gigen Intensitdten des frequenzverdoppelten Signals. Wie zu erkennen ist, liegt das Signal der
biegungskompensierten Probe nicht auf Hohe des Signals der Referenzprobe, sondern entspricht
in seiner Intensitit dem der verbogenen Probe. Dies belegt die Vermutung, dass die durch die
Waferbiegung induzierte Verspannung nicht die Ursache fiir das verstirkte Signal ist.

Eine erste Untersuchung der Silizium-Oxid-Grenzflache hinsichtlich mdéglicher Verspannun-
gen im Silizium erfolgte 1989 durch Fitch et al. [83]. Mit Hilfe der Photoreflexionsspektroskopie
(engl.: photoreflectance spectroscopy) konnten sie eine hydrostatische Verzerrung im Silizium
identifizieren, die bis zu einer Tiefe von ca. 10 nm auftritt. Eine Bestétigung der Messungen
erfolgte durch Nguyen et al. [84], mittels hochaufgeloster spektraler Ellipsometrie (engl.: high
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Abbildung 5.10: Schematische Darstellung der Ausbildung einer verspannten Siliziumschicht durch
thermische Oxidation. Durch den Einbau der Sauerstoffatome (rot) zwischen den Siliziumatomen (blau)
kommt es zu einer Volumenzunahme im entstandenen Oxid und somit zu einer kompressiven Verspannung,.
Dies fithrt auch zu einer lokalen Verzerrung des darunter liegenden Siliziumgitters, dass auf Grund des
Auseinanderziehens der Bindungen parallel und senkrecht zur Grenzfliche unter Zugspannung steht [83,
86].

accuracy spectroscopic ellipsometry). Dabei stellten sie fest, dass der verspannte Bereich trotz
der Verspannug seine strukturellen Eigenschaften beibehélt. Beziiglich der Art und Stérke der
Verspannung gleichen die Aussagen denen von Fitch et al. mit dem Unterschied, dass hier ledig-
lich eine Eindringtiefe von ca. 2 nm ermittelt wurde. Einen weiteren Hinweis auf eine verspannte
Siliziumschicht nahe der Si/SiO2-Grenzfldche liefern Ionenstreuexperimente (engl.: medium ener-
gy ion scattering spectroscopy) in Ref. [85].

In neueren Untersuchungen wurden bevorzugt Rontgenmethoden in Kombination mit ent-
sprechenden Streumodellen verwendet um die Si-SiOs-Grenzschicht zu untersuchen. So beobach-
ten Hasegawa et al. [87] mit Hilfe von Grazing-Incidence Messungen Anderungen der Abstinde
der 311-Netzebenen von 0,1% in einem Tiefenbereich von bis zu 30 nm. Auch Emoto et al. [88]
beobachten diese Verschiebung an polykristallinem Silizium, das mittels asymmetrischer Ront-
genbeugung untersucht wurde. Daraus schliefsen sie auf einen exponentiell abfallenden Verspan-
nungsgradienten in einer Schichtdicke von 10 nm. Bei dem verspannten Bereich, der urséchlich
ist fiir die verspannungsinduzierten Frequenzverdopplungseffekte, handelt es sich also um eine
diinne verzerrte Schicht, die fiir eine Anpassung des Siliziumgitters an das vergréferte molare
Volumen des thermischen Oxids sorgt. Frequenzverdopplungsexperimente von Daum et al. [89]
unterstiitzen diese Interpretation. Abbildung 5.10 zeigt schematisch die Entstehung einer solchen
Schicht, in Anlehnung an ein Modell von Yashiro et al. [86, 90]. Die kompressive Verspannung
im Oxid sorgt dabei fiir eine Zugspannung sowohl parallel, als auch senkrecht zur Grenzfliache.

Diskussion

Die in Abb. 5.8 festgestellte Proportionalitdt zwischen der induzierten Verspannung und der Ver-
stdrkung der Nichtlinearitdt bestitigt erstmalig experimentell die Vorhersage eines analytischen
Modells von Govorkov et al. [35, 91], welches 1989 entwickelt wurde und dessen Aussagen bisher
nur durch einen #dhnlichen theoretischen Ansatz von Huang [92] gestiitzt werden konnten. In
dem sp3-Orbital Modell fiir diamantartige Kristallstrukturen wird die nichtlineare Suszeptibili-
tit x(2 mit Hilfe eines Hamiltonoperators berechnet, der die Coulomb-Wechselwirkung zwischen
den Atomorbitalen der Siliziumatome beriicksichtigt. Mit Hilfe eines angepassten Terms fiir die
Elektron-Phonon-Wechselwirkung ldsst sich der Einfluss einer eingebrachten Verspannung be-
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rechnen. Dazu wurde angenommen, dass das aufgebrachte Oxid eine biaxiale Verspannung indu-
ziert, die im Silizium exponentiell mit dem Abstand zur Silizium-Oxid Grenzfliche abnimmt:

o(z) = op exp (—z/d), (5.2)

wobei gy die Verspannung an der Grenzfliche zum Oxid ist und d eine charakteristische Abkling-
tiefe der Verspannung, die in der Grofenordnung von 10 nm liegt [88]. Fiir die verspannungsin-
duzierte Nichtlinearitiit ergibt sich in Ubereinstimmung mit den vorliegenden Daten der lineare
Zusammenhang:
2 g0
Xée)f o (5.3)

Die experimentell gewonnen Erkenntnisse werden indirekt ebenfalls durch Messungen in
Ref. [92] gestiitzt. Dort wurden die nichtlinearen Koeffizienten einer (111) orientierten Silizium-
probe in Abhéngigkeit von der Dicke der aufgebrachten Oxidschicht untersucht. Dabei wurde fiir
die untersuchten Dicken im Bereich von 0 —20 nm ein exponentieller Zusammenhang festgestellt.
Wie bereits in Abschn. 3.1 besprochen, ist die Verspannung in diinnen Siliziumdioxidschichten
abhéngig von der jeweiligen Dicke. Diesbeziiglich wurde fiir die zuvor erwdhnten Schichtdicken
ebenfalls ein exponentieller Zusammenhang zwischen der Verspannung und der Oxiddicke fest-
gestellt [93]. Die Dickenabhéngigkeit der nichtlinearen Koeffizienten in Ref. [92] ldsst sich damit
als Verspannungsabhingigkeit derselben interpretieren, wobei ein linearer Zusammenhang zwi-
schen eingebrachter Verspannung und den nichtlinearen Koeffizienten besteht, wie es auch hier
festgestellt wurde.

Der Umstand, dass der Verspannungseinfluss zu einer stirkeren Erh6hung des isotropen Koef-
fizienten a im Vergleich zum anisotropen Koeffizienten c fithrt, kann mit Hilfe des in Abschn. 5.2
entwickelten Anschauungsmodell der y(?)-Tensorkomponenten erklirt werden. So lassen sich die
in a enthaltenden Komponenten d3; und ds3 mit Dipolschwingungen parallel zur Oberfléchen-
normalen in Verbindung bringen, wohingegen die in ¢ enthaltene Komponente di; mit parallel
zur Oberfliche schwingenden Dipolen verkniipft werden kann. Betrachtet man nun die Verspan-
nungsverteilung im Silizium, so ist aus den Biegungsmessungen bekannt, dass die eingebrachten
Verspannungen biaxial und somit parallel zur Oberfliche homogen verteilt sind. Nach Gl. 5.2 ist
auferdem davon auszugehen, dass die Verspannung exponentiell mit zunehmendem Abstand zur
Si-Si0s-Grenzfliiche abnimmt. Da das verspannungsinduzierte x(?) vom Gradienten der Verspan-
nung abhéngt, ist es verstéindlich, dass die entlang des Gradienten schwingenden Dipole starker
von selbigem beeinflusst werden als die in einem homogen verzerrten Potential schwingenden.

Moégliche Verfilschungen des frequenzverdoppelten Signals

Abschliefsend sollen zwei mogliche Einfliisse diskutiert werden, die zu einer Verfilschung der er-
mittelten SHG Verstiarkung fithren konnten. Der eine betrifft den sogenannten EFISH-Effekt (sie-
he Abschn. 2.2) bei dem es zur Ausbildung einer Raumladungszone an der Si-SiOy-Grenzflache
kommt. In dieser kénnen sich, bedingt durch das eingestrahlte Licht, starke statische Felder
ausbilden die dazu fiihren, dass ein Pseudo-y?-Effekt auftritt. Dieser basiert auf der nichtlinea-
ren Suszeptibilitdt dritter Ordnung x® in Kombination mit dem statischen Feld und kann als
verspannungsinduzierter Effekt fehlinterpretiert werden. Allerdings lésst sich der EFISH-Effekt
leicht mit einer zeitabhéngigen Messung des frequenzverdoppelten Signals nachweisen [27]. Da
sich das statische Feld in der Raumladungszone relativ langsam ausbildet, 14sst sich dies an ei-
nem zeitabhingigen Anstieg des gemessenen Signals ablesen. Ein solcher Effekt wurde jedoch
nicht an den untersuchten Proben festgestellt?. Ein weiterer Grund, der gegen das Auftreten
eines solchen Effekts spricht ist die niedrige Dotierkonzentration des verwendeten Siliziums

’Im Gegensatz dazu wurde bei ersten Untersuchungen an stirker dotierten Proben eine zeitabhingige Inten-
sitdtserh6hung wie in Ref. [27] beschrieben beobachtet.
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(Np ~ 1,5 - 10%cm3). Der EFISH-Effekt ist in der Regel erst bei deutlich hgheren Konzen-
trationen zu beobachten [28].

Eine weitere Moglichkeit der Verfilschung des frequenzverdoppelten Signals ist der in Ref. [94,
95| erwdahnte Einfluss von Mehrfachreflexionen. Dieser fithrt zu einer oxiddickenabhéngigen Ver-
danderung des frequenzverdoppelten Signals. Die Ursache ist, dass das von der Siliziumoberfliche
reflektierte Licht je nach Wellenlénge, Finstrahlwinkel und Oxiddicke mehrfach in der Oxidschicht
reflektiert werden kann wodurch zusétzliche frequenzverdoppelte Feldanteile erzeugt werden. Die-
ser Effekt scheint hier jedoch keinen nennenswerten Einfluss zu haben. So ist die Verstirkung des
frequenzverdoppelten Signals gleichartig verspannter Proben mit unterschiedlicher Oxiddicke im
Rahmen der Messgenauigkeit von dieser unabhéngig. Auch zeigt sich in Abb. 5.8, dass die Mess-
werte aller Proben trotz unterschiedlicher Schichtdicke auf einer Geraden liegen. Um den Einfluss
von Mehrfachreflexionen explizit auszuschliefsen, wurde fiir einige Proben mit unterschiedlicher
Oxiddicke der Verspannungseinfluss auf die nichtlinearen Koeffizienten in einer Messung unter
dem Brewsterwinkel (0 = 56°) bestimmt. Beim Einstrahlen unter dem Brewsterwinkel trifft das
am Silizium reflektierte p-polarisierte Licht ebenfalls unter dem Brewsterwinkel auf die Grenz-
fliche von SiOs und Luft. Da es dort nun nicht mehr reflektiert werden kann, tritt auch keine
Mehrfachreflexion mehr auf und eine entsprechender Einfluss der Schichtdicke kann ausgeschlos-
sen werden. Abbildung 5.11 zeigt, dass sich fiir beide nichtlineare Koeffizienten kein wesentlicher
Unterschied ergibt und die lineare Abhéngigkeit von der Verspannung weiterhin beobachtbar ist.

Es ist anzumerken, dass in Ref. [94, 95] lediglich fiir den Fall eines s-s- sowie s-p-polarisierten
Signals eine Ubereinstimmung mit dem Modell der Mehrfachreflexion gefunden werden konnte,
nicht fiir den hier untersuchten Fall eines p-p-polarisierten Signals. Da in keiner anderen Publi-
kation, in der dielektrisch beschichtete Siliziumproben untersucht wurden eine Schichtdickenab-
héngigkeit beobachtet wurde, ist zu vermuten, dass es sich hierbei um einen Effekt handelt, der
nur unter bestimmten Bedingungen auftritt, die hier nicht erfiillt sind.

Abschlussbetrachtungen

Die in diesem Kapitel vorgestellten Untersuchungen demonstrieren, wie mit Hilfe von Verspan-
nungen die nichtlinearen optischen Eigenschaften zweiter Ordnung in Silizium verstérkt werden
konnen. Dabei wurde durch die Ergebnisse erstmalig ein experimenteller Zusammenhang zwi-
schen der nichtlinearen Suszeptibilitit x(® und der eingebrachten Verspannung hergestellt, wo-
durch die theoretischen Vorhersagen von Govorkov et al. [35] und Huang [92] bestétigt werden
konnten. Neben dem qualitativen Vergleich mit der Literatur soll zum Schluss die experimen-
tell bestimmte Verstdrkung der nichtlinearen Koeffizienten quantitativ mit Werten aus anderen
Untersuchungen verglichen werden. Die entsprechenden Daten sind in Tabelle 5.3 zusammenge-
fasst. Es zeigt sich, dass die experimentell ermittelte Verstdrkung in der gleichen Grofenordnung
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Tabelle 5.3: Vergleich von aus der Literatur extrahierten Werten fiir die verspannungsinduzierte Ver-
stirkung der y(®-Tensorkomponenten

Phanomenologische Orien- Verspan- Verstarkung Xgl) /o0 "
el.
Formel tierung nung |GPa| Suszeptibilitit [1/GPal
_ 2 72 rel _
Ins = |aps + cps gos 30|° I5 (111) e cpa (d11) = 2.34 —0.79 199
Iss = |bss sin 3¢|° I2 bl (dyy) = 2.5 —0.88
Iy = |agp sin4e)? I2 (100) - atel(diy) = 1.9 - [96]
a®(dsi, dis,ds3) =2.55  —2.21  diese
Iy = |app + cpp cos 36212 (111) —0.69 pp(dat, i3, d3)
E(dyy) = 1.6 —0.81  Arbeit

liegt wie die aus der Literatur ermittelten Werte, obwohl diese unter anderen Messbedingun-
gen bestimmt wurden. Ein geeigneteres Vergleichskriterium ist jedoch das Verhiltnis der (-
Verstirkung zur entsprechenden Verspannung. Dieses zeigt eine hohe Ubereinstimmung fiir die
Fille, in denen die nichtlinearen Koeffizienten von di; abhéngen.

Als Ursprung des verstarkten Signals konnte eine diinne verspannte Siliziumschicht mit ei-
ner Dicke von ca. 5 nm identifiziert werden. Die Eindringtiefe der Verspannung ist somit stark
limitiert, was daran liegt, dass die diinne Oxidschicht auf Grund des dicken Substrats nicht re-
laxieren und somit nur lokal Verzerrungen im Siliziumgitter nahe der Grenzfliche hervorrufen
kann. Eine Moglichkeit, den verspannten Bereich zu vergrofern, besteht darin, die Probenober-
flache gitterformig zu strukturieren. Dadurch kann die Oxidschicht teilweise in die freien Bereiche
relaxieren, was zu grofrdumigeren Verzerrungen im Silizium fiihrt. Das im Vergleich zur plana-
ren Probe stark vergroferte Verspannungsvolumen kénnte dann wesentlich grofere Beitrige zum
frequenzverdoppelten Signal liefern. Dies soll nun im folgenden Kapitel ndher untersucht werden.
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6 Frequenzverdopplungseffekte in
Silizium-Gitterstrukturen

Im Gegensatz zum vorherigen Kapitel, in dem das von einer sehr diinnen verspannten Silizium-
schicht erzeugte frequenzverdoppelte Signal untersucht wurde, soll in diesem Kapitel der Einfluss
eines groferen verspannten Bereichs bestimmt werden. Dazu wurden die oxidierten Siliziumproben
grofiflichig mit einem gleichmdfigen Gittermuster strukturiert. Dadurch kann das Material besser
relazieren und die zuvor im Ozxid konzentrierte Verspannung ins Silizium eindringen (Abb. 6.1).
Im Folgenden wird zundchst die Herstellung der untersuchten Gitterproben beschrieben. Im
Anschluss werden die ins Silizium induzierten Verspannungen mittels hochaufgeldster Réontgen-
beugung (Abschn. 4.1) charakterisiert. Danach werden die nichtlinearen optischen Figenschaften
der Gitterstrukturen mittels Frequenzverdopplungsmessungen analog zu Kapitel 5 analysiert. In
der anknipfenden Diskussion werden die Ergebnisse der nichtlinearen Messungen mit Hilfe eines
einfachen phdanomenologischen Modells erklirt und der Einfluss der Verspannung auf das gemes-
sene Signal erdrtert.
Teile der hier vorgestellten Ergebnisse wurden vom Autor in Ref. [97] verdffentlicht.

Abbildung 6.1: Schematische Darstellung
der Verspannungsrelaxation in verspannten
Silizium-Gitterstrukturen. Hier kann sich
das Oxid (blau) teilweise in den freien Be-
reich ausdehnen, wodurch der darunterlie-

gende Siliziumzahn ebenfalls gedehnt wird.

Es ist zu erwarten, dass der verspannte Be-
reich (rot) wesentlich grofer ist als im un-
strukturierten Fall.

6.1 Herstellung periodischer Gitterstrukturen in Silizium

Um den Einfluss von Verspannungen auf die nichtlineare Suszeptibilitit y(2) in einem groReren
Volumen zu untersuchen, wurden verspannte und unverspannte (111)-orientierte Siliziumstiicke
mit einer periodischen Gitterstruktur versehen. Fiir die verspannten Proben wurde zun#chst
wie im vorherigen Kapitel ein kompletter Wafer mittels thermischer Oxidation (Abschn. 3.1)
beschichtet. Die dabei erzeugte Schicht wurde dann mittels Waferbiegeanalyse (Abschn. 4.1)
charakterisiert. Fiir die hier verwendeten SiO5-Schichten wurde eine Dicke von ca. 110 nm und
eine Verspannung von o = —450 MPa festgestellt. Zuséitzlich zu den oxidierten Proben wur-
den unbeschichtete (unverspannte) Siliziumproben prozessiert, die als Referenzproben verwendet
wurden. Die zur Strukturierung der Proben notwendigen Schritte sind in Abb. 6.2 zusammenge-
fasst und werden im Folgenden n#her erldutert. Bei der Herstellung der Referenzproben entfallen
die Schritte (a) und (g). Zunéchst wurde die Probe mit Fotolack beschichtet, mittels Laserinter-
ferenzlithografie (Abschn. 3.2) strukturiert und dann entwickelt. Vor der anschliefenden Chrom-
beschichtung wurde die Probe mit einem Plasmaprozess gereinigt. Dadurch wurden Lackreste,
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a) b) C)
Abbildung 6.2: Ubersicht e — _ _
iiber die Prozessschritte zur
Herstellung  strukturierter Oxidation Belackung Interferenz-
Proben. Schritt (a) ist in lithografie
Abschn. 3.1, Schritte (b)- d) f

e)
(d) in Abschn. 3.2 und | aui——— m_m_m_=m - ——
Schritte (g) und (h) in
Abschn. 3.3 ndher erldu-

tert. Eine zusammenfassen- Entwicklung B escg:mgmun g Lift-off
de Beschreibung der iibri- g) h) |)
gen Schritte erfolgt im vor- B O Em B B o [ p—
liegenden Kapitel.
Oxid - Atzen Silizium - Atzen Chrom entfernen

die wihrend der Entwicklung nicht abgeldst wurden, vom Silizium entfernt. Dies ist wichtig, da-
mit bei der anschliefenden Chromabscheidung das Chrom direkt auf dem Silizium haften kann.
Zur Reinigung wurde ein (4:1) Ny/O9-Plasma (160 sccm) bei einer Leistung von 120 W und
einem Kammerdruck von ca. 0,1 Torr verwendet. Die Prozessdauer wurde auf 30 s begrenzt, um
die Lackstege nicht unnotig abzutragen.

Die Beschichtung mit Chrom erfolgte mittels Elektronenstrahlverdampfung eines Chrom-
Targets. Da die Verdampfung im Hochvakuum stattfand, kam es zu einer gerichteten Beschich-
tung der Probe, so dass nur die Oberflichen, nicht aber die Seitenwénde der Lackstege bedeckt
wurden'. Die Dicke der Chromschicht betrug 30 nm. Sie ist damit dick genug, um Inselbildung
bei der Abscheidung zu verhindern und gleichzeitig diinn genug, um beim anschliefenden Lift-
Off-Prozess glatte Kanten zu erzeugen.

Fiir den Lift-Off wurde die Probe zusammen mit Removerfliissigkeit (Allresist AR300-70)
ins Ultraschallbad gegeben. Der Remover greift an den vom Chrom unbedeckten Seitenwinden
den Lack an und 16st ihn auf. Dadurch wurde auch die darauf befindliche Chromschicht entfernt.
Lack- und Chromreste wurden mit Isopropanol und Aceton abgespiilt und die Probe mit Stickstoff
getrocknet. Danach wurden Oxid und Silizium mit den in Abschn. 3.3 beschriebenen Atzrezepten
strukturiert.

109 nm

834 nm 387 nm

Probe IL135-3 400 v — Probe IL136:3 —500 nm—

(a) Unverspannte (111)-Silizium Probe IL135-3 (b) Verspannte Probe IL136-3 mit einer 109 nm di-
cken Oxidschicht

Abbildung 6.3: Elektronenmikroskopaufnahmen der untersuchten Proben.

'Der bei der Belichtung erzeugte Unterschnitt im Lack (siehe Abschn. 3.2) hilft hier zusétzlich, eine Beschich-
tung der Seitenflichen mit Chrom zu verhindern.
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Bevor nun das Chrom von der fertigen Probe entfernt werden konnte, musste die Probe
zuniichst in einem Sauerstoffplasma intensiv gereinigt werden?. Dabei wird die diinne Polymer-
schicht abgelost, die sich wihrend des Atzvorgangs iiber die Probe gelegt hat. Dieser Schritt ist
erforderlich, da sonst die Losung zum Entfernen des Chroms nicht zum selbigen vordringen kann.
Zum Entfernen des Chroms wurde eine Losung aus Ammoniumcer(IV)-nitrat und Perchlorsdure
verwendet?. Beispiele der fertigen Gitterproben sind in Abb. 6.3 dargestellt.

6.2 Verspannungscharakterisierung mittels HRXRD

Um Informationen iiber die Verspannungsverteilung in den Gitterzdhnen zu erhalten, wurden
Untersuchungen der Gitterstruktur mittels der in Abschn. 4.1 beschriebenen HRXRD-Methode
durchgefiihrt. Die dabei gewonnenen Gitterkarten (engl.: Reciprocal-Space-Maps) enthalten In-
formationen iiber die Verteilung der Verspannung in den Gitterzdhnen. Um diese zu analysieren,
wird der Ansatz der Vorwéirtsmodellierung genutzt. Dabei wird zunéchst aus Anfangsannahmen
mit Hilfe einer FEM-Simulation (Abschn. 4.3) die Verspannungsverteilung in einem Zahn berech-
net. Anschliefend werden die ermittelten Informationen iiber die resultierende Verschiebung der
Gitteratome zur numerischen Berechnung der Rontgenbeugung am Modellgitter verwendet. Die
numerisch bestimmte Reciprocal-Space-Map lésst sich dann mit dem Messergebnis vergleichen.
Dass diese Methode geeignet ist, um Riickschliisse auf die Verspannungseigenschaften von Struk-
turen im Nanometerbereich zu ziehen, wurde bereits in der Dissertation von Hanke [71] gezeigt.
Dort wurden Silizium-Germanium-Inseln auf ihre Verspannungseigenschaften untersucht. Hier
wird diese Methode auf den Fall periodischer Strukturen angewendet.

Zunichst wurde die Referenzprobe (Abb. 6.3 (a)) untersucht. Dafiir wurde der symmetrische
(111)-Reflex gemessen, bei dem die x-Komponente des Differenzvektors @ verschwindet®. Der
entsprechende Einfallswinkel betragt dabei © = 14,221°. In der Reciprocal-Space-Map der Refe-
renzprobe in Abb. 6.4 (a) ist die gemessene Streuintensitit logarithmisch dargestellt. In der Mitte
der Reciprocal Space Map (Qx =0 A~ Q, = 2,004 A~1) zeigt sich der starke (111)-Reflex des
unstrukturierten Substrats. Zusédtzlich dazu treten in horizontaler Richtung vertikale Streifen
mit gleichem Abstand auf, deren Intensitdt nach aufen hin abnimmt. Bei genauerer Betrachtung
ldsst sich feststellen, dass die Intensitit nicht monoton abféllt, sondern moduliert ist, wobei sich
Streifen hoherer und niedrigerer Intensitit abwechseln. Zumindest fiir die drei stérksten mittigen
Streifen ldsst sich auch eine Modulation der Intensitét in z-Richtung erkennen, die allerdings
rasch abklingt. Um die Ursache der Beobachtungen zu verstehen, ist es hilfreich, die gemessene
Gitterkarte numerisch durch eine Simulation der Beugungseffekte zu modellieren.

Modellierung der Reciprocal Space Maps

Die Beugung von Rontgenstrahlen ldsst sich durch zwei verschiedene Theorien beschreiben, die
kinematische und die dynamische Streutheorie. Den wesentlichen Unterschied zwischen beiden
stellt die Vereinfachung des Streuprozesses in der kinematischen Theorie dar. Hier wird die Mehr-
fachstreuung der Rontgenquanten im Kristall sowie die lokalen Eigenschaften der Streuzentren

’Die Reinigung erfolgte mit einem Niederfrequenz-Plasmaitzer (f=44 kHz) der Firma Diener. Zur Reinigung
wurde ein Sauerstofffluss von 160 sccm, bei einem Kammerdruck von 0,1 Torr und einer LF-Leistung von 300 W,
verwendet. Fiir die Prozessdauer hat sich eine Zeit von 5 min als ausreichend erwiesen.

3Zur Herstellung der Losung zum Chromitzen wurden 1,09 gr Ammoniumecer(IV)-nitrat, 0,36 ml Perchlorsiure
und 8,377 ml Wasser verwendet.

“Bei dem schriig verlaufenden Reflex in der gemessenen Gitterkarte handelt es sich um ein geritebedingtes
Artefakt (Analysatorstreak).

5 Allgemein werden Rontgenreflexe in symmetrische und asymmetrische Reflexe unterteilt [70]. Da im Fall
symmetrischer Reflexe die x-Komponente der Wellenvektoren der einfallenden und gebeugten Welle gleich ist, gilt

Qx=0A"".
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vernachléssigt. Zwar versagt die kinematische Theorie bei unendlich ausgedehnten Kristallstruk-
turen, fiir hinreichend kleine Strukturen, wie die hier untersuchten Gitter, l4sst sie sich jedoch
nutzen [71]. Nach Ref. [98] ist die Amplitude der gestreuten Rontgenstrahlung gegeben durch:

A= /p(F) exp (z@f’) av. (6.1)

Hierbei ist p(7) die lokale Elektronendichte am Ort 7. Durch die verspannungsinduzierte Ver-
schiebung (7)) der Kristallstruktur verschiebt sich ebenfalls die lokale Elektronendichte, so dass

p(P) = p(F—a(7)) bzw. p(F+a(F)™ = p(7) (6.2)

def i G1. 6.1 und eine anschlieRende Koordinatentransformation

entsprechend Gl. 6.2 ergibt sich unter Beriicksichtigung der verspannungsinduzierten Gitterver-
schiebung der folgende Ausdruck fiir die Streuamplitude:

gilt. Durch Einsetzen von p(r)

A= / p(F)exp (iG 7+ (7)) av. (6.3)

Um die numerische Behandlung von Gl. 6.3 zu vereinfachen, ldsst sich die Struktur in Superzellen
unterteilen und das Integral in zwei Summen aufteilen:

Az =D (i +7) exp (iG (77 + @7 + 7)) ) (6.4)
i

Der Ort der Superzelle wird dabei durch 7; angegeben, 7’; bestimmt die Position der einzelnen Ato-
me darin. Da es sich bei den Proben um einkristallines Silizium handelt, bei dem die Elektronen-
dichteverteilung aufer durch die Verspannung nicht weiter beeinflusst wird, kann angenommen
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(a) Experimentell bestimmte Reciprocal Space Map (b) Simulierte Reciprocal Space Map der unver-
der unverspannten Referenzprobe. spannten Referenzprobe

Abbildung 6.4: Vergleich der gemessenen und simulierten Reciprocal Space Maps des (111)-Reflexes der
unverspannten Referenzprobe IL135-3. Der Vergleich weist eine hohe Ubereinstimmung zwischen Theorie
und Experiment auf.*
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werden, dass jede Zelle die gleiche Elektronendichteverteilung besitzt, d.h. ,o(FH—f;-) = p(f;) [71].
Da davon auszugehen ist, dass die induzierten Verformungen sehr klein sind, kénnen die Ande-
rungen innerhalb einer einzelnen Superzelle vernachléssigt werden, so dass (7 + F;) ~ () gilt.
Damit ldsst sich die Formel zur Bestimmung der Streuamplitude in die Form bringen, in der sie
auch im numerischen Modell verwendet wird:

Az = D23 p exp (1G7) exp (i1G (7 + (7)) ). (6.5)

F

Der Einfluss der einzelnen Superzelle spiegelt sich hier in Form eines Strukturfaktors F’ wider, der
lediglich zu einer Skalierung des berechneten Signals fithrt. Fiir die Berechnung der Reciprocal
Space Map wurden die Einheitszellen so gewdhlt, dass sie jeweils 10 x 10 x 10 Gitteratome
umfassen. Dies ermdglicht es, die Gitterstruktur moglichst exakt zu beschreiben und gewahrleistet
gleichzeitig akzeptable Rechenzeiten. Der Strukturfaktor wurde der Einfachheit halber auf F' =1
gesetzt.

Mit GIl. 6.5 ist es nun moglich die Reciprocal Space Map eines Zahns des Gitters zu be-
rechnen. Da das iiberlagerte Signal benachbarter Zidhne ebenfalls zu Interferenz fiihrt, ist es
erforderlich, in der Streuamplitude den Einfluss mehrerer Zéhne zu beriicksichtigen. Dies ldsst
sich durch eine Summation iiber alle Phasenterme der Einheitszellen (77 bis 7,) der Gitterzidhne
erreichen (siehe Abb. 6.5), wobei sich die dquivalenten Koordinaten der verschiedenen Z&hne in
ihrer x-Komponente um ein Vielfaches der Gitterkonstante I' unterscheiden. Fiir die Gesamt-
strenamplitude Agesamt gilt daher:

AGesamt = eiQ(F1+ﬁ(Fl)) +---+ eiQ(FnJrﬁ(Fn)) + 6iQ(F1+ﬁ(F1)+€Z I) 4+ eié(Fn+ﬁ(Fn)+5I D) + ..
4 QAT FENT) | i@ (Futid(Fn)+€:NT) (6.6)
n
i
AZal\n
N iQu T (N+1)
; e -1
= AZahn : ZelegF = AZahn : einFN 1 . (68)
g=0
—_—
G

Gleichung 6.8 zeigt, dass sich die Streuamplitude Agesamt aus einer Uberlagerung der Streuampli-
tude eines einzelnen Zahns (vgl. Gl. 6.5) mit einem Phasenfaktor G ergibt, wobei G den Einfluss
des Gesamtgitters beriicksichtigt, der von der Gitterkonstante I' und der Anzahl der interferie-
renden Zihne bestimmt wird. Wie in Abschn. 4.1 angegeben, besitzt der kohérent beleuchtete
Bereich auf der Probe eine Breite von ca. 4 pym. Da die Gitterkonstante der untersuchten Proben
ca. 830 nm betriagt, wurden zum Vergleich mit den experimentellen Werten Reciprocal Space
Maps fiir eine Struktur mit fiinf Gitterperioden berechnet. Die berechnete Reciprocal Space Map
der unverspannten Probe ist in Abb. 6.4 (b) dargestellt.
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Abbildung 6.6: Vergleich der gemessenen und simulierten Reciprocal Space Maps des (111)-Reflexes
der verspannten Probe IL136-3. Die weifsen Linien zeigen die verspannungsbedingte Verschiebung der
Beugungsstreifen auf.

Vergleich von Experiment und Modell

Der Vergleich der numerisch bestimmten Gitterkarten mit den experimentell ermittelten zeigt
gute Ubereinstimmung zwischen beiden (Abb. 6.4 (a)), was die Richtigkeit der im Modell gemach-
ten Annahmen belegt. Durch die Variation der Modellparameter lassen sich die verschiedenen
Einfliisse auf die Beugungsintensitéit ndher bestimmen. So héngt die in @),-Richtung auftretende
Intensitdtsmodulation von der Hohe der Zahne ab. Analog wird die Modulation in Q-Richtung
von der Breite des Zahns beeinflusst, wobei ein schmalerer Zahn breitere Beugungsmaxima er-
zeugt. Ein einzelner Zahn liefert dabei eine Intensitdtsverteilung, die der Beugung an einem
zweidimensionalen Spalt mit den Abmessungen des Zahnquerschnitts entspricht. Zuséitzlich wird
in Qx-Richtung das Beugungsbild des Zahns von der Interferenz der verschiedenen Z#hne iiberla-
gert (Term G in Gl. 6.8), die auf Grund der groferen Gitterkonstante eine geringere Periodizitét
im reziproken Raum besitzen. Daher ldsst sich aus dem Abstand der einzelnen Intensitdtsmaxima
in Q«-Richtung die Gitterkonstante der Probe ablesen. Die Uberlagerung der Beugung am ein-
zelnen Zahn und die Beugung an mehreren Zahnen (Gl. 6.8) erklart auch die zuvor beschriebene
Intensitdtsmodulation der Maxima in Qx-Richtung. Die Anzahl der an der Beugung beteiligten
Zghne beeinflusst hierbei die Breite der einzelnen Maxima.

Nachdem anhand der unverspannten Struktur die Funktionalitit des numerischen Modells
belegt werden konnte, ldsst sich das Modell nun auf den Fall einer verspannten Gitterstruktur
(Abb. 6.3 (b)) anwenden. Dazu wurde Probe IL136-3 untersucht, die eine kompressive Verspan-
nung von o = —450 MPa aufweist. Die entsprechende Reciprocal Space Map ist in Abb. 6.6 (a)
dargestellt. Der Einfluss der Verspannung zeigt sich hier in einer Verschiebung der Intensitéts-
maxima in @,-Richtung, was zu einer konkaven Verbiegung der Beugungsstreifen fiihrt (weifse
Linien in Abb. 6.6). Diese ist charakteristisch fiir die durch eine kompressive Verspannung indu-
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Abbildung 6.7: Dehnungsverlauf im fiir die Simulation der reziproken Gitterkarte (Abb. 6.6
(b))verwendeten FEM-Modell (entlang der roten Linie rechts). Rechts ist qualitativ die Dehnung ey
bzw. €,, dargestellt. Die verspannungsinduzierte Deformation ist stark iibertrieben (x 60) dargestellt.

zierte Verzerrung des Kristalls (vgl. Ref. [70]). Da es sich bei dem untersuchten Reflex um einen
symmetrischen Reflex handelt, spiegelt sich darin nur die Anderung des Netzebenenabstandes in
z-Richtung wider, was einer Verzerrung des Kristalls (e,,) in dieser Richtung entspricht. Obwohl
die Verspannung in der aufgebrachten Oxidschicht in horizontaler Richtung wirkt, kommt es im
Silizium auch zu einer Dehnung in vertikaler (z-)Richtung. Dies wird zum einen durch die in
elastischen Materialien auftretende Querkontraktion bedingt. Zum anderen fithrt die verspan-
nungsbedingte Deformation der Siliziumzéhne (vgl. Abb. 6.7) zu einer inhomogenen Verteilung
der Dehnungskomponenten.

Analog zur unverspannten Struktur ldsst sich auch hier die Reciprocal Space Map mit Hilfe
von Gl. 6.8 berechnen, wobei nun die Verzerrung des Gitters u(7) zu beriicksichtigen ist. Das
Resultat ist in Abb. 6.6 dargestellt und zeigt wiederum eine hohe Ubereinstimmung mit der
experimentellen Gitterkarte. Die Werte fiir die Verschiebung der Gitterpunkte wurden mittels
FEM-Simulation mit CoMSoL Multiphysics ermittelt®, wobei als Modellparameter die Werte aus
den Elektronenmikroskopaufnahmen und der Waferbiegungsmessung iibernommen wurden. Zur
Uberpriifung der Richtigkeit der mittels Waferbiegung gemessenen Verspannung in der Oxid-
schicht wurde diese im FEM-Modell variiert und das entsprechende Beugungsbild mit dem ex-
perimentell bestimmten verglichen. Dabei hat sich gezeigt, dass fiir die gemessene Verspannung
von o = —450 MPa die grofte Ubereinstimmung erzielt wird.

In Abb. 6.7 ist der Dehnungsverlauf des Modells fiir ey, und ¢,, dargestellt. Da die auf-
gebrachte Verspannung hauptséchlich in x-Richtung wirkt, ist die exx-Komponente im Silizium
wesentlich stirker als €,,. Das Vorzeichen von ey ist dabei positiv, da das kompressiv verspannte
Oxid das darunter liegende Material auseinander zieht. Links im Bild ist der Dehnungsverlauf
in der Probenmitte entlang der z-Richtung dargestellt. Die dominante Komponente ey klingt
iiber eine Tiefe von ca. 150 nm auf Null ab, so dass dieser Bereich einen signifikanten Verspan-
nungsgradienten aufweist, dem eine verspannungsinduzierte Nichtlinearitit zugewiesen werden
kann.

Die Dehnung ¢,, ist zunédchst negativ und besitzt nach einem Nulldurchgang ein Maximum in
einer Tiefe von ca. 150 nm. Ab dort klingt sie auf Null ab. Dieses Verhalten ldsst sich am Besten
anhand der rechts in Abb. 6.7 dargestellten Verspannungsverteilung verstehen. Wie dort iiber-
spitzt dargestellt ist, kommt es zu einer Aufwélbung der Oxidschicht, was zu einer Verbiegung

® Bei der FEM-Simulation wurde das Modell eines ebenen Verzerrungszustandes verwendet [99], das sich fiir
Probleme eignet, bei denen sich die Verspannung in einer Raumrichtung nicht &ndert. Als mechanische Parameter
fiir das Oxid und das Silizium wurden verwendet: Es; = 170 GPa, Esio, = 70 GPa, vs; = 0,22 und vsio, = 0, 17.
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des darunterliegenden Siliziums fithrt. Betrachtet man das System Oxid / obere Siliziumschicht
(dgi ~ 40 nm) als eine Art Bimetallstreifen, so fithrt die Aufwélbung des Oxids zu einer lokalen
Stauchung des direkt darunter befindlichen Siliziums, was negativen Dehnungswerten entspricht.
Da die obere Siliziumschicht mit dem unteren Teil des Zahns verbunden ist, kommt es dort zu ei-
nem Auseinanderziehen des Materials in z-Richtung, was einer positiven Dehnung entspricht. Die
Ubereinstimmung der mittels Streutheorie berechneten Daten mit denen der Réntgenmessung
bestéatigt die Richtigkeit der Simulation.

Zusammenfassend ldsst sich festhalten, dass die Strukturierung der verspannten Siliziumpro-
ben zu einer stark vergroferten verspannten Schicht fiihrt, deren Verzerrung mit der Tiefe von
ca. 0,16% auf Null abféllt. Auf Grund des damit verbundenen Verspannungsgradienten ist davon
auszugehen, dass nur diese Schicht eine verspannungsinduzierte Nichtlinearitdt besitzen kann.
Diese soll im néchsten Abschnitt untersucht werden.

6.3 Frequenzverdopplung in Silizium-Gitterstrukturen

Im vorhergehenden Abschnitt konnte gezeigt werden, dass sich durch das Einbringen einer la-
teralen Strukturierung tatséchlich wesentlich grofere inhomogen verzerrte Bereiche im Silizium
erzeugen lassen als es fiir planare Proben moglich ist. Nun sollen diese Proben analog zu den
unstrukturierten Proben hinsichtlich ihrer nichtlinearen optischen Eigenschaften zweiter Ord-
nung untersucht werden. Die Messung des frequenzverdoppelten Signals erfolgte dabei analog
zu Abschn. 5.1 in Reflexion, in einer p-p-Strahlkonfiguration unter einem Einstrahlwinkel von
© = 45°. Die untersuchte Probe wurde ebenfalls um ihre Normalenachse gedreht, wobei der
Azimutalwinkel ¢ = 0° stets so gew#hlt wurde, dass der einfallende Strahl entlang der Strei-
fenrichtung des Gitters lduft. Die entsprechenden Intensitétsverldufe sind in Abb. 6.8 fiir eine
unverspannte (a) und eine verspannte Gitterstruktur (b) dargestellt. Es ist anzumerken, dass bei
der Herstellung des Liniengitters der verspannten Probe (Abb. 6.8 (b)) die Siliziumprobe um 90°
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Abbildung 6.8: Frequenzverdoppeltes Signal einer verspannten sowie einer unverspannten Siliziumprobe
mit periodischer Linienstruktur. Das Signal weist eine stark verdnderte Winkelabhingigkeit auf, die mit
Beugungseffekten am Liniengitter erklart werden kann. Der Azimutalwinkel ¢ wurde stets so gewahlt,
wie in Inset (a) dargestellt.
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Abbildung 6.9: Schematische Darstellung
der Beugung an einem Streifengitter. Die
in die Gitterebene projizierten Wellenvek-
toren lassen sich in Komponenten parallel
und senkrecht zum Gitter zerlegen (ky und
ky). Die Parallelkomponenten des einfallen-
den und des gebeugten Strahls miissen da-
bei gleich sein. Die Komponenten senkrecht
zum Gitter kénnen sich um ein ganzzahliges
Vielfaches m des Gittervektors 27/a unter-
scheiden.

gedreht war, so dass die grofsen Intensitdtsmaxima des 2w-Signals gegeniiber der unverspannten
Probe (Abb. 6.8 (a)) ebenfalls um 90° gedreht auftreten.

Beide Grafiken zeigen ein frequenzverdoppeltes Signal, dessen Abhéngigkeit vom Azimutal-
winkel sich stark von dem Signal einer unstrukturierten Oberfliche unterscheidet. So ist statt der
bisherigen Dreizdhligkeit nur noch eine annidhernde Spiegelsymmetrie zu erkennen. Auch reagiert
das Signal je nach Winkelbereich wesentlich empfindlicher gegeniiber kleinen Anderungen in der
Einstrahlrichtung. Es ist offensichtlich, dass das modifizierte Signal in einem Zusammenhang mit
der eingefithrten Strukturierung steht.

Um das gemessene Signal hinsichtlich moglicher Verspannungseinfliisse analysieren zu kon-
nen, ist es daher zunéchst erforderlich, den Einfluss der Strukturierung zu separieren. Da die
periodischen Linienstrukturen mit einem Linienabstand im Bereich der verwendeten Wellen-
lingen ein Beugungsgitter darstellen, ist davon auszugehen, dass das detektierte Signal durch
Beugungseffekte verdndert wurde. So kénnen je nach Einfalls- und Azimutalwinkel unterschied-
liche Beugungsordnungen angeregt werden, wodurch der Anteil des direkt reflektierten Lichts
beeinflusst wird. Die Winkel der anregbaren Beugungsordnungen lassen sich mit Hilfe von Git-
tergleichungen [100] bestimmen. Da im vorliegenden Fall die Anregung nicht nur senkrecht bzw.
parallel zu den Gitterlinien erfolgte, ist hier analog zu Ref. [101] eine allgemeinere Form der Git-
tergleichung zu nutzen. Diese l&sst sich ausgehend von den in die Ebene des Gitters projizierten
Komponenten des Wellenvektors bestimmen (siehe Abb. 6.9), fiir die gilt:

2
b + M = kg sowie Kyt = kym. (6.9)
a

In Abhéngigkeit von © und ¢ ergibt sich dann

2 2 2
27 sin O; sin ¢; + mZL = 2% sin O, sin g, | (6.10)
A a A

2 2

Tﬂsin ©; cos ¢; = Tﬂsin O, COS @y, (6.11)

Die Variablen ©,, und ¢,, geben hierbei den Austritts- und Azimutalwinkel der m-ten Beugungs-
ordnung an. Aus Gleichungen 6.10 und 6.11 lassen sich Ausdriicke fiir ©,, und ¢,, bestimmen’:

sin? @,, = sin® ©; + 2m A/asin ©;sin @; + m?> )\2/a2 (6.12)
sin ©; siny; + mA/a

tan ¢, =

.1
sin ©; cos p; (6.13)

Mit Hilfe dieser Gleichungen lassen sich nun nicht nur die Beugungswinkel berechnen, sondern
auch die Anzahl der anregbaren Beugungsordnungen bestimmen.

"Um O,, zu ermitteln, wird die Summe k2, + kﬁm gebildet. Zur Bestimmung von ¢,, werden Gl. 6.10 und
6.11 nach der jeweiligen Winkelfunktion von ¢,, umgestellt und durch einander dividiert.
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Ordnung m=0 (Messung)

Abbildung 6.10: Vergleich der experimentell _0__8:3:“:9 2:01((88':::‘&;?3)
und numerisch bestimmten Beugungseffizienzen 018 ¢ 330 509
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lige Rotationssymmetrie auf, die durch die Lini- & ggg
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che gemittelt. 0.18L

180
Azimutalwinkel [°]

Experimentell konnen die hoheren Beugungsordnungen jedoch nicht bestimmt werden. Dies
liegt daran, dass sich bei der verwendeten Messkonfiguration der ein- und ausfallende Strahl in
einer Ebene befinden miissen. In der Regel gilt jedoch ¢; # ¢, fiir m # 0, so dass dies nicht der
Fall ist. Abbildung 6.10 zeigt die Beugungseffizienz nullter Ordnung bei einer Anregungswellen-
linge von 400 nm fiir den Fall der unverspannten Probe, deren frequenzverdoppeltes Signal in
Abb. 6.8 (a) dargestellt wurde. Der Intensititsverlauf weist eine zweiziahlige Rotationssymmetrie
sowie zwei Spiegelebenen auf, was gerade der Symmetrie des Streifengitters entspricht. Die Modu-
lation des Signals in Abhéngigkeit vom Azimutalwinkel ergibt sich dadurch, dass sich fiir unter-
schiedliche Einstrahlrichtungen die Beugungseffizienz in andere Ordnungen &ndert. Zwar konnen
diese wie erwihnt nicht experimentell erfasst werden, numerisch lassen sich die entsprechenden
Beugungseffizienzen jedoch berechnen. In Abb. 6.10 ist zusétzlich die berechnete Effizienz der
nullten und minus ersten Beugungsordnung abgebildet. Die Berechnung der Beugungseffizienzen
erfolgte mit der Fourier-Modalen-Methode (FMM), die in Ref. [102, 103] ndher beschrieben ist.
Die Effizienzen minus erster Ordnung weisen gerade fiir die Winkel Maxima auf, bei denen die
Effizienz der nullten Ordnung ein Minimum besitzt (Wood Anomalie [104]). Dies zeigt sich in
Abb. 6.10 besonders deutlich, da in diesem Fall die Gitterkonstante I' = 800 nm betrigt, wodurch
nach Gl. 6.12 nur sehr wenige Beugungsordnungen angeregt werden kénnen. Dementsprechend
enthélt die minus erste Beugungsordnung einen Grofsteil des nicht direkt reflektierten Lichts.

6.4 Diskussion

Da das 2w-Signal im vorliegenden Fall durch die Beugungseigenschaften des Gitters beeinflusst
wird, ist es hier nicht ohne Weiteres méglich, auf den Einfluss der Verspannung im Siliziumgitter
zu schlieffen. Es ist zunéchst erforderlich, beide Einfliisse zu trennen. Dazu wird im Folgenden ein
Modell entwickelt, das den Effekt des Gitters, nicht jedoch den Einfluss der Volumenverspannung
beriicksichtigt. Dieser ldsst sich in einem anschliefsenden Vergleich von Messung und Modell
feststellen.

Faltungsmodell zur Beschreibung der Frequenzverdopplung am Gitter

Um ein Verstindnis fiir den Einfluss der Gitterstruktur auf das frequenzverdoppelte Signal
(Abb. 6.8) zu entwickeln, lisst sich von folgender Uberlegung ausgehen. Die Symmetrie des
Signals der ungestorten Oberfliche beruht auf den atomaren Bindungsverhéltnissen im Kristall.
Diese sollten auch durch die Gitterstruktur, bis auf die Bereiche direkt an den Kanten der Git-
terlinien, nicht veréindert werden. Es ist daher davon auszugehen, dass auch in der Gitterstruktur
lokal ein frequenzverdoppeltes Signal mit dreizdhliger Symmetrie erzeugt wird. Das abgestrahlte
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Licht erfahrt jedoch im Fernfeld auf Grund der Gitterstruktur nur fiir die erlaubten Beugungs-
ordnungen eine konstruktive Uberlagerung der lokalen Felder. Daher ist zu vermuten, dass die
Symmetrie des gemessenen Signals aus einer Uberlagerung der lokalen und globalen Symmetri-
en besteht. Dies ldsst sich iiberpriifen, indem das frequenzverdoppelte Signal einer ungestorten
Probe mit der Beugungseffizienz des Gitters gefaltet wird. Hier wurde die fiir eine Wellenldnge
von 400 nm bestimmte Beugungseffizienz verwendet.

Dass im Fall von Frequenzverdopplung die Beugungseigenschaften des detektierten Signals
von der Wellenldnge des frequenzverdoppelten Lichts dominiert werden, ldsst sich mit Hilfe
der Gittergleichung verstehen. Fiir den einfachen Fall des Lichteinfalls quer zu den Gitterlinien
(¢ = 90°) vereinfacht sich Gl. 6.10 zu

a(sin®,, —sin®;) =mA . (6.14)

Die linke Seite beschreibt dabei die Gangunterschiede, die beim gebeugten und beim einfallenden
Strahl auftreten. Beide sind unabhéngig von der jeweiligen Wellenldnge des Strahls. Die Bedin-
gung fiir konstruktive Interferenz ist, dass der Gesamtgangunterschied am Ort der Detektion
einem ganzzahligen Vielfachen der dort auftreffenden Wellenlénge entspricht. Die Beugungsord-
nungen werden daher nur durch die Wellenlénge des frequenzverdoppelten Signals bestimmt, der
Anregungsstrahl sorgt lediglich fiir eine wellenldingenunabhingige Phasenverschiebung.
Abbildung 6.11 zeigt den Vergleich des Messsignals mit dem berechneten Signal des Fal-
tungsmodells fiir die in Abb. 6.8 gezeigten Messungen. Es ldsst sich erkennen, dass das Modell
alle charakteristischen Merkmale des Messsignals hinreichend gut wiedergibt. Eine &hnlich gu-
te Ubereinstimmung konnte auch fiir alle anderen untersuchten Strukturen beobachtet werden.
Noch signifikanter ist die Ubereinstimmung zwischen der Beugungseffizienz und dem frequenzver-
doppelten Signal im Fall eines (100) orientierten Siliziumgitters. Da das lokal erzeugte frequenz-
verdoppelte Signal im Wesentlichen isotrop ist und nur eine relativ schwache winkelabhéngige
Modulation aufweist, wird die Form des frequenzverdoppelten Signals von den Beugungseigen-
schaften des Gitters bestimmt. Dies lésst den Schluss zu, dass die Faltung der winkelabhéngigen

Signal - Messung o Signal-Messung
—_— SI%S&' - Modell 0,25

330

7
SR

0,20

0,15 +
0,041 309 o
8, N . ‘ 8, 0,05
& LSRN S
§ 00050 ====$ éﬁiﬁg} 0 é 0,00
=0,00 F S 1 = 0,00
g B o= g0
.g 0,02 - ‘&&%%ﬁ\&“" § 0,05
2l 20 S £on

004 240 /.-
N

[T 0,20
0,06 - g
[T\ 0.25
180 180
Azimutalwinkel [°] Azimutalwinkel [°]

(a) Vergleich von gemessener und modellier- (b) Vergleich von gemessener und modellier-
ter Intensitit des frequenzverdoppelten Si- ter Intensitdt des frequenzverdoppelten Si-
gnals fiir eine unverspannte Probe. Als Refe- gnals fiir eine verspannte Probe. Als Referenz
renz fiir das Modell wurde das 2w-Signal einer fiir das Modell wurde das 2w-Signal einer un-
unstrukturierten Si-Probe verwendet. strukturierten unter identischen Bedingungen

oxidierten Si-Probe verwendet.

Abbildung 6.11: Vergleich der frequenzverdoppelten Intensitéit mit der nach Gl. 6.17 berechneten In-
tensitit des Faltungsmodells. In beiden Fillen ergibt sich eine gute Ubereinstimmung zwischen Messung
und Modell. Ein zusétzlicher Einfluss der Verspannung im Gitter ist daher nicht nachweisbar.
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Beugungseffizienz mit dem frequenzverdoppelten Signal einer ungestorten Struktur ein grobes
aber dennoch geeignetes Modell liefert, mit dem die Auswirkungen des Gittereffekts unabhéngig
vom Einfluss vorhandener Verspannungen betrachtet werden kénnen.

Fiir einen objektiven Vergleich der gemessenen Intensitéten mit denen des Faltungsmodells
wird fiir das Modell ein geeignetes Referenzsignal benétigt. Dazu wird fiir das Modell der un-
verspannten Probe das 2w-Signal einer unstrukturierten und unverspannten Referenz verwen-
det. Anhand der unverspannten Probe ldsst sich dann die nachfolgende Berechnungsvorschrift
iiberpriifen. Fiir diese wird angenommen, dass sowohl bei der strukturierten als auch bei der
unstrukturierten Probe nur der Teil des in der Probe erzeugten Lichts Igf{%l gemessen wird, der
in die nullte Beugungsordnung emittiert wird®:

Iénljlag,unstr = gf{%l ’ nReﬂ(400 nm), (615)
I?I‘?E}S,Gitter = gl)-%%} : nGitter(400 nm) . (616)

Beziiglich des Referenzsignals der unstrukturierten Probe ergibt sich somit fiir das frequenzver-
doppelte Signal des Modells:

Modell mess TGitter (400 nm) (6 1 7)

I itter — ’
SHG,Gitter SHG,unstr NRef (400 nm)

Anhand des in Abb. 6.11 (a) dargestellten Vergleichs lésst sich erkennen, dass sich zwischen
den Intensititen von Messung und Modell eine gute Ubereinstimmung ergibt, was die Giiltigkeit
von Gl. 6.17 bestétigt. So sind die Abweichungen fiir die grofen Maxima nur gering, fiir das
Maximum bei einem Winkel von ¢ = 90° stimmen die Intensitdtswerte sogar iiberein.

Fiir den Fall der verspannten Probe (Abb. 6.11 (b)) wurde als Referenz das 2w-Signal ei-
ner unstrukturierten Probe verwendet, die mit einer zur strukturierten Probe identischen Oxid-
schicht versehen wurde. Damit werden alle vom Oxid hervorgerufenen Einfliisse beriicksichtigt,
so dass Abweichungen zwischen Modell und Messung auf die Verspannungen im Siliziumzahn
zuriickgefiihrt werden konnen. Es zeigt sich jedoch in Abb. 6.11 (b), dass keine Abweichungen zu
beobachten sind. Die Intensititen zeigen hier wiederum ein hohes Maf an Ubereinstimmung, so
dass ein direkter Einfluss der Verspannung im Siliziumzahn auf das frequenzverdoppelte Signal
nicht nachgewiesen werden kann.

Analyse des Frequenzverdopplungseffekts in Reflexion

Die Feststellung, dass die im Siliziumstreifen vorhandene Verspannungsverteilung keinen Einfluss
auf die frequenzverdoppelnden FEigenschaften des Siliziums hat, ist in sofern verwunderlich als
dass sie kiirzlich publizierten Erkenntnissen widerspricht. So wurden von Cazzanelli et al. [15]
Frequenzverdopplungsexperimente an mit Siliziumnitrid verspannten Wellenleitern in Transmis-
sion durchgefiihrt. Dabei wurde eine signifikante Verstirkung der x(?)-Werte von bis zu 40 pm/V
gemessen. Einen #hnlichen Einfluss der Verspannung auf das x(? in Silizium haben Chmie-
lak et al. [14] bei Untersuchungen des elektrooptischen Effekts an verspannten Wellenleitern
festgestellt.

Fiir die Diskrepanz zu den vorliegenden Untersuchungen lassen sich zwei mogliche Erklarun-
gen finden. Eine mogliche Ursache besteht in den unterschiedlichen verwendeten Materialsyste-
men. So wurde in Ref. [14, 15| stets Siliziumnitrid zum Erzeugen der Verspannungen verwendet
und nicht wie im vorliegenden Fall thermisches Oxid. Da kiirzliche Untersuchungen [17] gezeigt
haben, dass es an den SiN/Si-Grenzschichten zu effizienten Frequenzverdopplungseffekten kom-
men kann, kénnte dies anstelle der Verspannung die Ursache fiir die starken x(2) Effekte sein.
Dafiir spricht auch, dass Chmielak et al. [14] mit ortsaufgelsten Differenzfrequenzmessungen

8Fiir die unstrukturierte Probe entspricht die Beugungseffizienz n gerade der Reflektivitit der Probe.
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(a) Schematische Darstellung des (b) Abhingigkeit der in Reflexion abgestrahlten frequenz-
Gangunterschiedes zwischen in verdoppelten Intensitit von der Dicke des optisch nicht-
verschiedenen Tiefen z erzeugten linearen Bereichs. Dabei entspricht (I) der Dicke der ver-
Anteilen des frequenzverdoppelten spannten Schicht einer unstrukturierten Probe, (IT) der ei-
Signals. ner strukturierten Probe. Die blauen Linien geben die In-

tensitiit des 2w-Signals unter der Annahme x® = 1 fiir die
jeweilige Schichtdicke an.

Abbildung 6.12: Analyse der Phasenbeziehungen bei Frequenzverdopplung in Reflexion.

zeigen konnten, dass die stérkste nichtlineare Wechselwirkung in der Nihe der Nitrid-Silizium
Grenzschicht auftritt. Vergleichbar starke Grenzflicheneffekte sind von Oxid-Silizium Grenzfla-
chen nicht bekannt.

Eine weitere Erklarung fiir den Unterschied zwischen den vorliegenden Daten und den Er-
gebnissen in Ref. [14, 15] ist, dass die hier verwendete Reflexions-Messkonfiguration nicht sen-
sitiv genug gegeniiber der tieferliegenden Verspannungsverteilung ist. Um diese Moglichkeit zu
analysieren, wird im Folgenden eine Abschitzung der in Reflexion erzeugten frequenzverdop-
pelten Intensitdt vorgenommen. Dabei sind zusétzliche Faktoren zu beriicksichtigen, die bisher
im Fall der unstrukturierten Probe vernachlissigt werden konnten. Da die Dicke der poten-
tiellen optisch nichtlinearen Schicht nun wesentlich grofser ist, sind nun die unterschiedlichen
Ausbreitungsgeschwindigkeiten der Anregungs- und frequenzverdoppelten Welle sowie die Pha-
sendifferenzen der in unterschiedlichen Tiefen entstehenden frequenzverdoppelten Lichtanteile
zu beriicksichtigen. Die resultierenden Gangunterschiede und Interferenzen zwischen den ver-
schiedenen 2w-Teilstrahlen aus verschiedenen Tiefen bestimmen die in Reflexion abgestrahlte
Intensitéit. Zusédtzlich ist auf Grund des vergroferten Wechselwirkungsvolumens die Absorption
des Lichts im Material zu beriicksichtigen. Dies hat zur Folge, dass das in tieferen Schichten
erzeugte Signal einen geringeren Beitrag zur abgestrahlten reflektierten Gesamtintensitit liefert.
Abbildung 6.12 (a) gibt einen schematischen Uberblick iiber die auftretende Phasenverschiebung
sowie die Dadmpfung, die dem in der Tiefe z erzeugten Signal widerfahrt. Fiir das elektrische Feld
des Anregungsstrahls ergibt sich in der Tiefe z:

. ke, y
BE(w) = By(w) efel e = Ey(w)exp <2 cos B z> exp <—COC: 5 z> , (6.18)

wobei «,, der Absorptionskoeffizient des Pumplichts im Silizium ist. Hier wurde beriicksichtigt,
dass das Licht unter einem Einfallswinkel von 45° auf die Probe trifft, wodurch sich der im Mate-

Modifikation optischer Nichtlinearitaten in Silizium



60 Frequenzverdopplungseffekte in Silizium-Gitterstrukturen

rial zuriickgelegte Weg [ im Vergleich zum senkrechten Einfall verlingert®. In der Tiefe z erzeugt
das Licht des Anregungsstrahls iiber den bereits erwihnten Zusammenhang Ey(2w) = x?) E(w)?
das frequenzverdoppelte Feld. Hierbei wird eine Abschwichung des Pumpstrahls durch den Ener-
gieiibertrag in das 2w-Feld (engl. pump depletion) vernachléassigt. Das 2w-Feld hat nach Durch-
laufen der Strecke z zuriick an die Oberfliche die Form :

E(2w) = Ey(2w) exp (z e z> exp (- — z) . (6.19)

COS /82w COS 52w

Um nun die von der Oberfliche abgestrahlte Gesamtintensitdt zu bestimmen, muss iiber alle
Beitrage zum frequenzverdoppelten Signal bis zu einer Tiefe d integriert werden. Dabei beschreibt
d die Ausdehnung des optisch nichtlinearen Bereichs, also des Bereichs in dem ein signifikanter
Verspannungsgradient auftritt. Fiir das abgestrahlte Feld ergibt sich:

d 2
k Q k «

B _ E 2.(2) . w _ w . 2w _ 2w

ges /0 0(@) X exp || 7 cos B, cosf, I P cos o, €OS Ba, 7| dz

d
Eo(@)*x® ik a Eo(w)*X® ik a)d
i a)z| t a)a _ 1 2
iK—a iK —a <e ) ’ (6:20)

wobei K = 2k, / cos (3, + kaw/ cos fa, und o = 2ay,/ cos B, + aaw/ cos fa,, ist. Die abgestrahlte
Intensitit bestimmt sich dann aus dem Betragsquadrat des Gesamtfeldes:

ges

2
I =FEges - Ej o = (X(2)) vy (ei2°‘d —2e %4cos K d+ 1) , (6.21)

wobei v = E2/K?+a? gilt. Die nach GI. 6.21 ermittelte Intensitét ist in Abb. 6.12 (b) in Abhiin-
gigkeit von der Dicke der nichtlinearen Schicht dargestellt!?. Sie zeigt eine um eins oszillierende
Intensitét, die mit zunehmender Tiefe abklingt. Das Besondere ist hier, dass es sich bei der ab-
klingenden Intensitéit nicht um den Teilbetrag aus der entsprechenden Tiefe handelt, sondern um
die in Reflexion emittierte Gesamtintensitét. Das heifit, eine dickere optisch nichtlineare Schicht
kann ein geringeres Signal in Reflexion liefern als eine diinne Schicht geeigneter Dicke. Der Grund
ist der Oszillationsterm in Gl. 6.21. Ohne ihn wiirde das Signal mit zunehmender Schichtdicke
bis zu einem Grenzwert anwachsen. Noch dickere Schichten wiirden auf Grund der Absorption
keinen weiteren Beitrag liefern.

Der Gangunterschied zwischen den Beitrégen aus den verschiedenen Tiefen fiihrt dazu, dass
sich bis zu einer Schichtdicke (ca. 10 nm) die Beitrage konstruktiv iiberlagern. Wird die nichtli-
neare Schicht dicker (ca. 40 nm), so sorgen die zusitzlichen Beitrége jedoch fiir eine destruktive
Uberlagerung wodurch sich das reflektierte Signal verringert, obwohl die insgesamt beitragen-
de Schicht grofer wird. Abbildung 6.12 (b) hilft zu verstehen, warum es problematisch ist den
Einfluss von Verspannungen in grofseren Tiefen auf das frequenzverdoppelte Signal mit einer
Reflexionsmessung zu bestimmen.

Mochte man nun die Intensitdten fiir den Fall einer unstrukturierten verspannten Probe
(analog Kap. 5) und den einer strukturierten verspannten Probe vergleichen, so betragen die
Dicken der verspannten Schichten jeweils ca. 5 nm bzw. 150 nm (siehe Abb. 6.7)!'. Es wird

® Auf Grund des hohen Brechungsindexkontrastes zwischen Luft und Silizium ist der Unterschied zwischen
z und ! nur marginal. Nach dem Brechungsgesetz ergibt sich 8, = 11,0° (cos B, = 0,98) und f2n, = 7,3°
(cos f2w, = 0,99), mit n, = 3,694 und na, = 5,564 [105].

OFi{ir die Berechnung wurden a, = 1,03 - 107*nm™' und a2, = 1,21 - 10 %nm™' sowie fiir
Eu 2w = 2T 20/ A j200 Wurden n, = 3,694 und na, = 5,564 verwendet [105].

"'Die Schichtdicke von 5 nm wurde aus den in Abschn. 5.3 zitierten Literaturwerten abgeschiitzt. Abbildung 6.7
zeigt, dass sich der stidrkste Verspannungsgradient innerhalb der Gitterstruktur iiber einen Bereich bis 150 nm
unterhalb der Oberfliche ausdehnt. Es wurde der Einfachheit halber angenommen, das das resultierende X(2)
innerhalb der Schicht homogen ist.
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angenommen, dass in beiden Schichten auf Grund des auftretenden Verspannungsgradienten eine
nichtlineare Suszeptibilitdt x(?) induziert wird. An einer Beispielrechnung bei der zwei Schichten
mit gleich starkem Y betrachtet werden, ldsst sich erkennen, dass die dickere Schicht nur
ein unwesentlich stérkeres 2w-Signal liefert. Fiir das Verhéltnis der nach Gl. 6.21 berechneten
Intensitéten ergibt sich I150/I5 = 1,34/0,68 = 1,97. Das bedeutet, dass, obwohl die verspannte
Schicht im Gitter 30 mal so dick ist wie die der unstrukturierten Probe, das Signal trotzdem nur
um einen Faktor von zwei verstarkt wird.

Tatséchlich wird das x(® fiir strukturierte und unstrukturierte Proben unterschiedlich grof§
sein. Da es bisher noch keine Theorie iiber den Zusammenhang zwischen Verspannungsgradient
und x® im Volumenmaterial gibt, wird hier analog zum sp3-Orbital-Modell (Kap. 5) eine pro-
portionale Abhéngigkeit impliziert. Bei der unstrukturierten Probe entspricht die Verspannung,
die an der Grenzfliche im Silizium auftritt, der in der aufgebrachten Oxidschicht [83]. Fiir die
strukturierte Probe wird der Einfachheit halber die gleiche Verspannung nahe der Grenzfliche
angenommen. Tatséchlich féllt sie jedoch geringer aus (vgl. Abb. 6.7). Da die Verspannung im
einen Fall iiber eine Tiefe von 5 nm, im anderen Fall iiber 150 nm abklingt, ist davon auszugehen,
dass der resultierende Verspannungsgradient in der unstrukturierten Probe um den Faktor 30
grofer ist als bei der unstrukturierten Probe und das Gleiche daher auch fiir die nichtlinearen
Suszeptibilititen (Xfli)str ~ 30 x Xéfg bzw. Xéfg ~ 0,033 x Xfl2n)str) gelten sollte. Nutzt man diese
Annahme in Verbindung mit Gl. 6.21, so ergibt sich fiir das Verhéltnis der 2w-Intensititen der

beiden Proben:
I 1 1,34

Iunstr B W 0, 68

Hieraus ldsst sich ablesen, dass das zu erwartende frequenzverdoppelte Signal aus dem Volumen-
beitrag der strukturierten Probe drei Grofsenordnungen kleiner ist als das Signal der unstruktu-
rierten Probe. Dies erklart, warum der Einfluss der Verspannung im Signal der Gitterprobe mit
der hier verwendeten Messmethode nicht zu erkennen war.

Die hier vorgestellten Messungen in Reflexionsgeometrie geben daher keine Antwort, ob der
Verspannungsgradient in einer strukturierten Siliziumprobe ausreicht, um ein Volumen-y(? im
Silizium zu erzeugen, wie es von Cazzanelli et al. [15] und Chmielak et al. [14] berichtet wurde.
Oder ob die Ursache der Nichtlinearitit auf einer nichtlinearen Wechselwirkung mit der Nitrid-
Deckschicht beruht, wie sie in beiden Arbeiten verwendet wurde. Eine Kldrung dieser Frage soll
nun im anschliefsenden Kapitel anhand von Transmissionsmessungen an thermisch oxidierten
sowie Nitrid-beschichteten Wellenleitern erfolgen. Zur Modellierung der Verspannungsverteilung
in den Wellenleitern bietet sich die hier verwendete FEM-Methode an, deren Zuverlassigkeit
durch den Vergleich mit Rontgenmessungen belegt werden konnte.

= 0,003 . (6.22)
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7 Frequenzverdopplungseffekte in verspannten
Silizium-Wellenleitern

Wie sich im vorherigen Kapitel herausgestellt hatte, ist die bisher verwendete Reflexionsmetho-
de ungeeignet, um in einem ausgedehnten Volumen den Einfluss von Verspannungen auf die
Nichtlinearitit x® zu untersuchen. Daher wird dieser Zusammenhang im vorliegenden Kapitel
mit Hilfe von Transmissionsmessungen an inhomogen verspannten Siliziumwellenleitern unter-
sucht. Es soll iiberpriift werden, ob der im Vergleich zu einer unstrukturierten verspannten Probe
(siehe Kapitel 5) geringe Verspannungsgradient ausreicht, um eine messbare Verstirkung des
Frequenzverdopplungseffekts in den untersuchten Wellenleitern hervorzurufen. Es wurden zwar
entsprechende Untersuchungen an mit Siliziumnitridschichten verspannten Wellenleitern durch-
gefihrt [15] und auch ein elektrooptischer Effekt wurde an dhnlichen Strukturen beobachtet [14].
Es ist jedoch in beiden Fdllen fraglich, ob die beobachteten Effekte tatsdichlich auf dem Einfluss
von inhomogenen Verspannungen im Volumen beruhen oder ob sie maoglicherweise durch die Pra-
senz der Nitridschicht bzw. -grenzfliche bedingt sind. Entsprechende Frequenzverdopplungseffekte
an Silizium-Nitrid-Grenzflichen sowie im Nitrid selbst wurden bereits beobachtet [16, 106]. Aus
diesem Grund wird zusdtzlich zum Verspannungseinfluss die Auswirkung einer Nitridschicht auf
das frequenzverdoppelte Signal untersucht. Weiterhin sollen die in Ref. [15] vorgestellten Mes-
sungen an Nitrid-verspannten Wellenleitern reproduziert werden.

Im Folgenden wird zundchst die Herstellung der untersuchten Proben beschrieben und ih-
re optische Qualitdt bestimmt. Zur Analyse der in den Wellenleitern vorherrschenden Verspan-
nungsverteilung wird diese danach mittels Finite- Elemente Simulationen berechnet. Im Anschluss
daran erfolgt ihre Charakterisierung hinsichtlich der nichtlinearen optischen Eigenschaften. Ab-
schlieffend werden, ausgehend von den zuvor gewonnen Erkenntnissen, die Ursachen der Fre-
quenzverdopplungseffekte diskutiert.

7.1 Herstellung verspannter Siliziumwellenleiter

Zur Beantwortung der oben aufgezeigten Fragestellungen wurde eine Reihe Proben entwickelt,
deren Herstellung hier beschrieben wird. Es handelt sich hierbei um Streifenwellenleiter die auf
dem SOI-Materialsystem® mit einer (001) orientierten Siliziumschicht basieren. Auf Grund des
Brechungsindexkontrastes zwischen dem Wellenleiter und seiner Umgebung kommt es zu einer
Fiithrung des Lichts in den 2 pym hohen Wellenleitern bedingt durch interne Totalreflexion. Das
2 um dicke Oxid, auf dem die Wellenleiter ruhen, sorgt dabei fiir eine optische Entkopplung vom
Substrat.

Herstellungsschritte

Die Verspannungen wurden zum einen durch eine thermische Oxidschicht, zum anderen auch
durch verspannte Siliziumnitridschichten erzeugt. Die mit SiN verspannten Wellenleiter wurden

'SOI (engl.: Silicon-on-insulator) bezeichnet ein Dreischichtsystem bestehend aus einer diinnen Siliziumschicht
(,Devicelayer”) auf einer ,vergrabenen® Siliziumdioxid Schicht (,BOX", engl.: burried ozide). Beide befinden sich
auf dem Substrat (,Handle®).
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(a) Wellenleiter mit 500 nm SiO2-Deck- (b) Wellenleiter mit 50 nm SiN-
schicht Deckschicht

(c) Wellenleiter mit 500 nm SiN- (d) Wellenleiter mit 500 nm SiN um-
Deckschicht mantelt

Abbildung 7.1: Elektronenmikroskopaufnahmen der verschiedenen untersuchten Probentypen.

dabei auf zwei verschiedene Weisen hergestellt. Im einen Fall wurde zuerst die Nitridschicht auf
das Silizium aufgebracht und anschliefend der Wellenleiter hergestellt. Im anderen Fall wurde
zuerst der Wellenleiter geétzt und im Anschluss die verspannte Schicht aufgebracht. Damit er-
geben sich zwei Arten Proben, eine komplett bedeckte Probe und eine Probe die nur auf dem
Wellenleiter eine Deckschicht besitzt (Abb. 7.1 (c¢) und (d)). Im Fall der mit Oxid verspannten
Wellenleiter wurde nur eine Art Probe mit einer Deckschicht hergestellt.

Um die Wellenleiter herzustellen, wurden die Proben zunéchst mit einer 60 nm dicken Chrom-
schicht als Hartmaske besputtert. Anschliefend wurde eine 2 um dicke Lackschicht aufgetragen,
in die die Wellenleiter mittels Fotolithografie geschrieben wurden. Die bei der Lithografie verwen-
deten Parameter sind im Anhang A.1 zusammengefasst. Danach wurden die Proben wie bereits
in Abschn. 6.1 beschrieben fiir 1 min mit Luftplasma behandelt, um unerwiinschte Lackreste
zu entfernen. Mit einem 40 s langen NaRéatzschritt (HONEYWELL Chrome-Etch) wurde dann die
Maske ins Chrom {ibertragen. Um die Lackmaske im Anschluss komplett zu entfernen wurden die
Proben fiir 5 min bei 40°C in ein Ultraschallbad mit Remover (AR300-70) gegeben, mit Aceton
und Isopropanol abgespiilt und fiir 5 min im Sauerstoffplasma gereinigt.

Nach der Vorbereitung wurden die Proben dann mit den in Abschn. 3.3 beschriebenen Atz-
prozessen strukturiert. Die bereits mit SiN beschichteten Proben wurden dabei komplett in einem
Schritt gedtzt. Die mit Oxid beschichteten Proben wurden zuerst mit einem SiOs- und anschlie-
fend mit einem Siliziumétzprozess strukturiert. Nach dem Atzen wurden die Proben analog zu
Abschn. 6.1 gereinigt und das Chrom entfernt. Die noch unbeschichteten Proben wurden dann
im Anschluss mit einer Nitridschicht versehen. Die Deposition der Schichten mit Dicken von
50 nm bis 500 nm erfolgte mittels plasmagestiitzter Gasphasenabscheidung (PECVD) (vgl. Ab-
schn. 3.1). Um die dabei erzeugten Verspannungen zu beeinflussen, wurde der Arbeitszyklus @
des Prozesses (Gl. 3.4) variiert. Dazu wurde zuvor die Abhéngigkeit der Verspannung von ® fiir
die verwendeten Prozessparameter empirisch bestimmt (Abb. 7.2).

Nach abgeschlossener Prozessierung wurden die 2 cm langen Wellenleiter zu 2 mm langen
Stiicken vereinzelt. Auf Grund der sich daraus ergebenden ungiinstigen Abmessungen der ein-
zelnen Chips von 20 x 2 mm wurde ein Brechverfahren entwickelt, mit dem sich auch bei sehr
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schmalen und langen Strukturen gerade Bruchkanten erzeugen lassen. Dabei wurde die Riicksei-
te der Probe mit einem Schneidlaser leicht angeritzt und an den Kanten tiefer eingeschnitten.
Mit einem speziellen Brechwerkzeug liefen sich dann die Proben entlang der vorgeschnittenen
Kanten brechen. Die dabei entstehenden Kanten weisen eine hohe optische Qualitit auf, wie die
Messungen in Abschn. 7.2 belegen.

Nach dem Vereinzeln wurden die Proben abschliefend mit Piranha-Losung? sowie Aceton
und Isopropanol gereinigt.

Probeniibersicht

Eine Ubersicht iiber die verschiedenen Probentypen ist in Abb. 7.1 dargestellt. Zur besseren
Ubersicht werden die Proben nun mit einer Bezeichnung versehen und ihre Bedeutung fiir das
Experiment kurz erldutert.

Referenz: Als Referenz wurde eine Probe (SiRef) mit unbeschichteten Wellenleitern verwen-
det, auf die lediglich ein geringer Verspannungseinfluss durch die darunter liegende Oxidschicht
ausgeiibt wird.

Verspannungseinfluss: Zur Untersuchung des reinen Verspannungseinflusses auf die nichtli-
nearen optischen Eigenschaften der Wellenleiter wurde eine Probe (Si02) thermisch oxidiert und
erhielt dadurch eine 500 nm dicke, obere Oxidschicht (cox = —300 MPa) (siehe Abb. 7.1 (a)).
Einfluss der Nitridschicht: Um den mdglichen Einfluss einer aufgebrachten Siliziumnitrid-
schicht auf den Frequenzverdopplungseffekt zu bestimmen, wurden die Wellenleiter einer Probe
(8iNO) mit einer diinnen ca. 50 nm dicken quasi unverspannten Nitridschicht (ogin = —7 MPa)
ummantelt (dhnlich Abb. 7.1 (b)). Der Verspannungseinfluss der Deckschicht kann dabei als ver-
nachléssigbar angesehen werden.

Verspannungseinfluss der Nitridschicht: Um auch in den Nitrid-beschichteten Proben den
Einfluss der Verspannung zu untersuchen wurden Proben mit unterschiedlich stark verspannten
Deckschichten vermessen (vgl. Abb. 7.1 (b) und (c¢)). Die Deckschichten der Proben wiesen dabei
die folgenden Parameter auf: SiN1 (ogin = 226 MPa, dgin = 500 nm), SiN2 (ogin = —880 MPa,
dsix = 50 nm), SiN3 (ogix = 1,25 GPa, dgix = 150 nm)?. Auferdem wurde noch eine komplett
ummantelte Probe SiNC (vgl. Abb. 7.1 (d)) mit einer Schichtdicke von 500 nm (ogin = 226 MPa)
untersucht.

Die angegebenen Verspannungen wurden mit der Waferbiegemethode (Abschn. 4.1) an un-
strukturierten Wafern bestimmt, die mit einer identischen Beschichtung versehen wurden. Da
die untersuchten Proben im Rahmen dieser Arbeit selbst hergestellt wurden, ist es zunéchst er-
forderlich, ihre linearen Transmissionseigenschaften zu charakterisieren. Daraus lassen sich die

’Die Piranha-Losung wird aus Wasserstoffperoxid (H202) und Schwefelsiure (H2SO4) im Verhiltnis (1:4)
hergestellt.
®Die Probe SilN3 wurde von der Arbeitsgruppe Prof. Pavesis gefertigt.
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Propagationsverluste bestimmen und somit feststellen, ob die Proben qualitativ an die in Ref. [15]
verwendeten Wellenleiter heranreichen und somit fiir die nichtlinearen Transmissionsexperimente
geeignet sind.

7.2 Lineare Charakterisierung der Siliziumwellenleiter

Die Wellenleiter wurden in einem fasergekoppelten Transmissionsaufbau mit Hilfe eines durch-
stimmbaren Lasers in einem Wellenléngenbereich von 1490 — 1650 nm mit einer Auflésung von
1 pm in TE-Polarisation vermessen. Eine schematische Beschreibung des Aufbaus befindet sich
in Abschn. A.4. Abbildung 7.3 (a) zeigt exemplarisch das Transmissionsspektrum eines 4 pm
breiten mit SiO2 bedeckten Wellenleiters. Das Spektrum weist fiir gewisse Wellenldngenbereiche
Transmissionseinbriiche auf. Diese lassen sich mit Modenspriingen erkldren, bei denen Moden ho-
herer Ordnung angeregt werden. Dies kann passieren, da die Abmessungen des Wellenleiters im
Vergleich zur Anregungswellenléinge grof sind und somit Multimoden-Transmission erlauben. Die
aus Abb. 7.3 (a) abzulesenden Dampfungswerte erkldren sich aus den Verlusten im Messaufbau,
den Ein- und Auskoppelverlusten an den Endfacetten des Wellenleiters sowie dessen Propagati-
onsverlusten im Innern. Die Verluste im Messaufbau lassen sich durch eine Transmissionsmessung
ohne Probe abschétzen. Sie betragen im Mittel -10 dB. Zur Bestimmung der Propagationsver-
luste wurde die in Abschn. A.4 beschriebene Fouriermethode verwendet. Abbildung 7.3 (b) zeigt
exemplarisch das fouriertransformierte Signal eines 25 nm breiten spektralen Abschnitts der
Transmission um die zentrale Wellenldnge A\g. Die Propagationsverluste wurden fiir die ver-
schiedenen Wellenléngenbereiche zum einen aus dem Verhéltnis der Peaks bei L = 15 mm und
L = 7,5 mm berechnet sowie zusétzlich aus dem exponentiellen Abklingverhalten der Peaks. Zur
Berechnung der Absorptionskoeffizienten entsprechend Gl. A.11 bzw. A.16 wurden R = 0,3 und
L = 2,18 mm verwendet. Die resultierenden Propagationsverluste sind fiir die jeweiligen Wellen-
laingenbereiche in Abb. 7.4 dargestellt. Aus ihnen l&sst sich ein mittlerer Absorptionskoeffizient
von a = 0,4 dB/mm bestimmen. Die auftretenden Schwankungen der Werte lassen sich mit den
zuvor erwihnten Modenspriingen erkldren. Diese spiegeln sich ebenfalls mit einem signifikanten

-10
20 %,=1521,20 nnmj

-12

-14

m 1560 1561 1562 1563 1564 156!

-16 i

Dampfung [dBm]

-18

5
20 ff

A A
1500 1520 1540 1560 1580 1600 1620 1640 0 5 10 15 20 25 30
Wellenlange [nm] Optische Lange d [mm]
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erkennen.

Abbildung 7.3: Analyse der Propagationsverluste am Beispiel eines Wellenleiters 4 um breiten Wel-
lenleiters. Diese lassen sich aus dem Verhéltnis der Peakhthen (Pfeile in (b)) bzw. dem exponentiellen
Abklingverhalten der Fabry-Pérot Resonanzen bestimmen.
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Beitrag im Messfehler wider*. Allgemein sind die ermittelten Propagationsverluste hher als die
in Ref. [15] (1—3 dB/cm) angegebenen. Vor allem die komplett ummantelten Proben weisen hohe
Verluste von o = 1—2 dB/mm auf. Dies liegt vermutlich daran, dass der Brechungsindexkontrast
zwischen Wellenleiter und Umgebung geringer ist und das Licht leicht in der Nitridschicht neben
den Wellenleitern gefiithrt werden kann. Da die Wellenleiter jedoch nur ca. 2 mm lang sind, haben
die Propagationsverluste keinen allzu starken Einfluss auf die Gesamtdimpfung des Signals®.

Wesentlich grofere Verluste treten bei der Ein- und Auskopplung des Lichts auf. Sie setzen
sich aus den Gesamtverlusten abziiglich der Propagationsverluste und der Verluste im Messauf-
bau zusammen und betragen hier jeweils —3, 2 dB. Hier zeigt sich die Qualitit der in Abschn. 7.1
beschriebenen Brechmethode. Die Koppelverluste sind deutlich geringer als die der in Ref. [15]
verwendeten Proben (ca. —7 dB/Facette) und liegen nur knapp iiber dem Wert der minimalen
Koppelverluste von -3 dB (,Fresnel reflection loss®). Die entwickelte Vereinzelungsmethode ist
somit sehr gut geeignet kurze Wellenleiter mit Facetten von hoher optischer Qualitéit herzustel-
len. Insgesamt sind die an den Wellenleitern auftretenden Verluste gering genug, um die Proben
fiir die nichtlinearen Transmissionsmessungen zu verwenden.

7.3 Numerische Simulation verspannter Siliziumwellenleiter

Um die untersuchten Proben hinsichtlich ihrer nichtlinearen Eigenschaften vergleichen zu kon-
nen, ist es wichtig, auch ihre Verspannungseigenschaften zu bestimmen. Da wihrend dieser
Arbeit nicht die Moglichkeit bestand, die Verspannung in den einzelnen Wellenleitern direkt
zu vermessen®, wurde deren Verteilung im Wellenleiter numerisch untersucht. Dazu wurde das
bewdhrte Verspannungsmodell aus Abschn. 6.2 an die hier verwendeten Parameter angepasst.
Abbildung 7.5 gibt einen Uberblick iiber die Verspannungsverteilung in den verschiedenen unter-
suchten Proben. Die Abmessungen der Wellenleiterstrukturen entsprechen denen der vermessenen
10 pm breiten und 2 um hohen Strukturen.

Ein Vergleich der Verspannungen in x-Richtung in der Referenzprobe SiRef (Abb. 7.5 (a))
und Probe SiNO (Abb. 7.5 (b)) bestétigt die anfingliche Annahme, dass die geringe Verspan-
nung der aufgebrachten Schicht keinen nennenswerten Einfluss auf die Verspannungsverteilung
im Silizium hat. Diese wird lediglich durch die im darunterliegenden Oxid vorherrschende Ver-
spannung (¢ = —300 MPa) beeinflusst. Diese Verspannungen, die durch den Herstellungsprozess
der SOI-Wafer bedingt sind, wurden auch in Ref. [107] mit Mikro-Raman Messungen im Silizium

‘Eine ausfiihrliche Herleitung des Fehlers des Absorptionskoeffizienten findet sich im Anhang A.4.

® Ein Vergleich der Gesamtpropagationsverluste der hier untersuchten Wellenleiter mit den in Ref. [15] unter-
suchten, 10 mm langen Wellenleitern ergibt in beiden Féllen Werte in der gleichen Gréfienordnung.

®Die Anwendung der HRXRD-Methode (Abschn. 4.1) eignet sich hier nicht.
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(b) Probe SiNO

(c) Probe SiN3 (d) Probe 5iD2

(e) Probe SiN1 (f) Probe SiNC
>60
408
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(g) Probe SiN2

Abbildung 7.5: Simulierte Verspannungsverteilung iiber den Querschnitt der verschiedenen Wellenleiter
mit einer Breite von 10 pum. Zuséatzlich ist der daraus resultierende Verspannungsgradient dargestellt
(schwarze Pfeile).

nachgewiesen. Die qualitative Verteilung der Verspannung stimmt dabei mit der hier berechneten
iiberein.

Wie bereits zuvor erwéihnt, ist die Verspannung allein aus Symmetriegriinden nicht ausschlag-
gebend fiir die induzierte Nichtlinearitdt, sondern vor allem der Grad an Inhomogenitit in ihrer
Verteilung. Aus diesem Grund ist der Gradient der Verspannung (Pfeile in Abb. 7.5) eine geeig-
netere Vergleichsgrofe. Da die Verspannungen in SiRef und SiNO nur sehr gering sind, ist der
resultierende Gradient ebenfalls klein.

Anders verhlt es sich hingegen bei der in Abb. 7.5 (¢) dargestellten Verspannungsverteilung.
Auf Grund der groferen Dicke und hoheren Verspannung der Deckschicht wird der Wellenleiter
hier wesentlich stérker verzerrt. Dies ist vor allem in den &ufleren Bereichen zu sehen, wo die
Verspannung in der aufgebrachten Schicht besser relaxieren kann. In der Mitte des Wellenleiters
ist der Gradient geringer. Dies liegt zum einen daran, dass die Verspannungen hier eher homogen
in x-Richtung verteilt sind. Auferdem kann der Mittelteil der Deckschicht nicht so gut relaxieren,
da er von den Rindern der Schicht fixiert wird. Fiir noch breitere Wellenleiter nimmt die ins
Silizium induzierte Verspannung weiter ab und n#hert sich damit dem Grenzfall einer unstruk-
turierten Probe, in der das darunter liegende Material kaum verspannt wird (vgl. Abschn. 4.1).
Umgekehrt weisen schmalere Wellenleiter einen hoheren Verspannungsgradienten auf.

Vergleicht man die Proben SiN3 und Si02 (Abb. 7.5 (d)), ldsst sich erkennen, dass die Gradi-
enten in entgegengesetzte Richtungen weisen. Dies ist durch die unterschiedlichen Vorzeichen der
aufgebrachten Verspannungen bedingt. Im Fall der Probe Si02 ist die Deckschicht auf Grund
des vergroferten molaren Volumens des Oxids komprimiert, was zu einem Auseinanderziehen
des Siliziums fiihrt. In Probe SiN3 hingegen steht die Deckschicht unter Zugspannung, was ei-
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ne kompressive Verspannung im Silizium hervorruft. Der resultierende Gradient wird hierbei
noch vergrofert, da die untere Oxidschicht an der Unterseite des Wellenleiters eine Zugspannung
induziert.

Um ein Mafs fiir die Gesamtstidrke des Verspannungsgradienten in einer Probe zu erhal-
ten, wird der Gesamtgradient X definiert, als Integral iiber alle lokalen Verspannungsgradienten
innerhalb eines Probenquerschnitts’. Da der genaue Zusammenhang zwischen den lokalen Ver-
spannungsgradienten und der resultierenden Nichtlinearitdt noch nicht bekannt ist, wurde hier
vereinfachend davon ausgegangen, dass lediglich der Betrag des Gradienten einen Einfluss auf
das induzierte x(? hat. Daher wurde ¥ wie folgt berechnet:

d oy
Y
/‘ dx

oxx und oy, entsprechen dabei den Verspannungskomponenten in die jeweilige Richtung, oy
entspricht der auftretenden Scherspannung. Da der Wellenleiter in z-Richtung (Propagations-
richtung) als unendlich ausgedehnt angenommen werden kann und somit analog zu einer un-
strukturierten Probe in dieser Richtung keine Verzerrungen ins Silizium induziert werden, ldsst
sich das Modell eines ebenen Verzerrungszustandes verwenden [99]. Demzufolge sind alle Ver-
spannungskomponenten mit z-Anteilen gleich Null und miissen in GIl. 7.1 nicht beriicksichtigt
werden.

Die rechte Spalte von Tabelle 7.2 gibt eine Ubersicht iiber die Gesamtgradienten der un-
tersuchten Proben. Dort zeigt ein Vergleich der Proben SiN1 und SiNC (Abb. 7.5 (e) und (f)),
dass eine Komplettummantlung des Wellenleiters, wie sie in Ref. [14] verwendet wurde, keine
Erh6hung des Gesamtgradienten hervorruft. Im vorliegenden Fall ist der Gradient sogar deutlich
kleiner, was sich damit erkléren l4sst, dass die zusétzliche Beschichtung zu einer gleichméfigeren
Verteilung der Verspannungen in der Probe fiihrt.

Die Analyse des Verspannungsgradienten in Probe SiN2 zeigt, dass diese trotz der geringen
Dicke der Nitridschicht eine stark inhomogene Verzerrung aufweist. Der Gradient der Verspan-
nung ist hier vor allem in den Randbereichen besonders stark, da die hohen Verspannungen im
Nitrid dort besser relaxieren konnen. Die Tatsache, dass der Gesamtgradient > ungefédhr genau-
so grofs ist wie der der Probe SiN1, macht diese Proben fiir einen Vergleich ihrer nichtlinearen
Eigenschaften interessant. Da die Verspannungen in beiden Proben unterschiedliche Vorzeichen
besitzen und eine unterschiedliche Verteilung aufweisen, 1asst sich untersuchen, ob die Richtung
des Verspannungsgradienten einen Einfluss auf die induzierte Nichtlinearitét besitzt.

d oyx

dy

dA, (7.1)

d

doyy
dx

doyy
dy

'daxy

doyy
dy

7.4 Nichtlineare Transmissionsmessungen

Die Transmissionsmessungen an den in Kapitel 7 untersuchten Siliziumwellenleitern erfolgte in
Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe von Prof. Pavesi an der Universitét von Trient (Italien).

Das Lasersystem, mit dem der verwendete Anregungsstrahl erzeugt wird, dhnelt dem in Ab-
schn. 4.2 beschriebenen. Ausgangspunkt ist ein Titan-Saphir Laser der Firma SPECTRA PHYSICS
(,Tsunami) mit einer Repetitionsrate von 80 MHz, einer temporalen Pulsbreite von A7 = 40 fs
und einer Wellenldinge von A = 800 nm. Die Leistung des Anregungsstrahl wird mit Hilfe
eines regenerativen Verstarkers (SPECTRA PHYSICS ,Spitfire®) erhoht, wobei sich die Repeti-
tionsrate auf 1 kHz reduziert. Mittels eines optisch-parametrischen Verstirkers (,TOPAS C*
von LIGHT CONVERSION) ldsst sich nun eine Anregungswellenléinge im Wellenldngenbereich von
A = 1100 — 2600 nm einstellen. Fiir Anregungswellenléingen im Bereich von A = 2100 nm ergeben
sich dabei mittlere Strahlintensititen von P ~ 150 mW, bei einer Pulsdauer von A7 = 100 fs
und einer Repetitionsrate von 1 kHz.

" Da hier Proben mit gleichem Querschnitt verglichen wurden, wurde auf eine Division des Gesamtgradienten
durch die Querschnittsfliche verzichtet.
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Abbildung 7.6: Skizze des Aufbaus zur Messung von Frequenzverdopplungseffekten in Wellenleitern
in Justagekonfiguration. Die Justage des Ein- bzw. Auskoppelobjektivs erfogt zunéchst mit Hilfe einer
Laserdiode (A= 1,5 um), wobei der auf der Probenriickseite austretende Strahl mit einer Infrarotkamera
beobachtet werden kann. Das Spiegelobjektiv auf der Einkoppelseite lisst sich dabei in alle drei Raum-
richtungen verschieben, sowie kippen und drehen. Das Objektiv auf der Auskoppelseite ist fest justiert,
damit der weitere Strahlengang in den Detektor nicht verstellt wird. Lediglich die Position des Fokus ist
fest. Alle anderen zur Justage notwendigen Bewegungen kénnen mit der Probe ausgefiihrt werden. Die
Feinjustage erfolgt anschlieffend mit dem Strahl des Pumplasers.

Justage

Um nun die nichtlinearen Eigenschaften der Siliziumwellenleiter zu untersuchen, muss zunéchst
der Anregungsstrahl in den Wellenleiter eingekoppelt werden. Das grundlegende Prinzip besteht
dabei darin, den Anregungsstrahl durch die Probe und die Objektive zu leiten, ohne bei der Jus-
tage den Strahlengang hinter dem Auskoppelobjektiv zu &ndern. Dies ist erforderlich, um stets
gleiche Eintrittsbedingungen in das Spektrometer gewéhrleisten zu kénnen. Zur Ein- bzw. Aus-
kopplung des Lichts werden goldbeschichtete Spiegelobjektive mit einer 74-fachen Vergroferung
verwendet, die zunédchst einjustiert werden miissen. Die zur Justage verwendete Konfiguration
des Aufbaus ist in Abb. 7.6 dargestellt.

Zur Vorjustage des Messaufbaus wird eine Laserdiode mit einer Wellenldnge von A = 1,5 ym
verwendet. Thr Strahl wird durch das Einkoppelobjektiv auf die Probe geleitet und das auf der
Riickseite der Probe austretende Licht {iber einen entfernbaren Spiegel auf eine Infrarotkamera
mit variablem Fokus gelenkt. Da, wie erwédhnt, der ausgekoppelte Strahl spiter unter stets glei-
chen Bedingungen in den Detektor geleitet werden soll, 14sst sich am Auskoppelobjektiv lediglich
die Position des Fokus verschieben. Stattdessen werden die Probe und das Einkoppelobjektiv mit
Hilfe von Mikrometerschrauben passend justiert. Dazu ldsst sich der Positionierarm, auf dem die
Probe ruht, in der Hohe und senkrecht zur Ausrichtung der Wellenleiter verschieben, was die
Einkopplung in verschiedene Wellenleiter ermdglicht. Zusétzlich 1dsst sich die Probe kippen und
drehen, um den optimalen Winkel zum Auskoppelobjektiv einzustellen. Das Einkoppelobjektiv,
das wie sein Gegenstiick mit einem sechs-achsigen Positioniersystem (THORLABS ,Nanomax“)
justiert wird, ldsst sich in alle drei Raumrichtungen verschieben. Zusétzlich kann das Objektiv
analog zur Probe gedreht und gekippt werden. Die Optimierung der Einkopplung erfolgt iterativ
durch Anpassung der zur Verfiigung stehenden Parameter, wobei sich das Resultat mit Hilfe des
Kamerabildes, auf dem die Riickseite der Probe abgebildet ist, zeitgleich iiberpriifen ldsst. Da
bei verbesserter Kopplung das Bild auf der Kamera leicht iiberséttigt, ldsst sich der Anregungs-
strahl mit Hilfe reflektiver Neutraldichtefilter schrittweise abschwichen. Die Einkopplung des
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(a) Beispiel eines schlecht einjustierten Anregungs- (b) Beispiel eines optimal einjustierten Anregungs-

strahls. Es wird noch Licht durch das Substrat so- strahls. Es wird lediglich Licht von der im Wellen-

wie die angrenzenden SiN-Schichten geleitet. Au- leiter angeregten Grundmode detektiert. Bei wei-

ferdem wird nicht die Grundmode angeregt. fen Punkten handelt es sich um defekte Pixel der
Kamera.

Abbildung 7.7: Beispiele fiir gut und schlecht justierte Wellenleiter

Justagestrahls wird solange optimiert, bis lediglich die Grundmode eines einzigen Wellenleiters
angeregt wird (siehe Abb.7.7). Zuséatzlich lasst sich der Bereich des ausgekoppelten Lichts durch
eine Iris auf der Riickseite des Auskoppelobjektivs beschneiden, um unerwiinschte Beitrige von
anderen Wellenleitern bzw. dem Substrat auszuschliefen. Dies war jedoch fiir die hier unter-
suchten Proben nicht erforderlich, da auch fiir sehr hohe Strahlintensitdten kein Licht auflerhalb
des angeregten Wellenleiters registriert werden konnte. Nach erfolgreicher Vorjustage wird der
Anregungsstrahl des fs-Lasers iiber einen entfernbaren Spiegel eingekoppelt und mit Hilfe eines
IR-Targets auf das Einkoppelobjektiv justiert. Da die Leistung des gepulsten Lasers wesentlich
hoher ist als die des Justagelasers, ldsst sich nur ein stark abgeschwéchter Strahl zur Justage
verwenden. Da die IR-Kamera fiir den nahen Infrarotbereich ausgelegt ist, wird zunéchst eine
Pumpwellenléinge von A=1,7 um eingestellt und diese dann schrittweise erhoht.

Nach erfolgter Feinjustage wird der Umlenkspiegel hinter dem Auskoppelobjektiv entfernt, so
dass der ausgekoppelte Strahl auf den Eingang des Spektrometers trifft. Der korrekte Strahlen-
gang lasst sich dabei mit Hilfe einer verschliefsbaren Iris vor der Eintrittséffnung tiberpriifen. Bei
dem Spektrometer handelt es sich um ein Fourier-Transformations-Infrarotspektrometer (FTIR)
der Firma BRUKER (,Vertex 70v*) mit einem angeschlossenen Indium-Antimon (InSb) Detektor,
der sowohl fiir die Detektion des frequenzverdoppelten Signals als auch des Anregungssignals
geeignet ist. Das in das Spektrometer eingestrahlte Licht wird {iber einen parabolischen Ein-
gangsspiegel durch das Interferometer zum Detektor geleitet. Um einen optimalen Strahlengang
im Spektrometer zu gewihrleisten, ist es erforderlich, den Eingangsspiegel mdglichst homogen zu
beleuchten. Dazu wird ein Teleskop in den Strahlengang zwischen Auskoppelobjektiv und Ein-
trittsoffnung gebracht (siehe Abb. 7.8), das fiir eine Anpassung der Blendenzahlen von Auskop-
pelobjektiv und Eingangsspiegel sorgt. Zur optimalen Positionierung des Teleskops wird wahrend
der Justage das Signal der Anregungswellenlinge gemessen und auf den maximal erreichbaren
Wert optimiert. Nach abgeschlossener Justage des Aufbaus erfolgt die gleichzeitige Messung von
Anregungs- und frequenzverdoppeltem Signal im FTIR, wobei sich die Spektren aus einer Mit-
telung iiber 1000 Einzelmessungen zusammensetzen.

Messergebnisse

Die Untersuchung der Wellenleiter erfolgte mit einem TE-polarisierten (P-Polarisation) Anre-
gungsstrahl in der Regel bei einer Wellenlénge von 2,2 pm. Auf Grund des breiten Detektionsbe-
reichs von FT-IR Spektrometer und Detektor konnten dabei das transmittierte Anregungssignal
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Abbildung 7.8: Skizze des Aufbaus zur Messung von Frequenzverdopplungseffekten in Wellenleitern
in Messkonfiguration. Das aus dem Wellenleiter austretende Licht wird mit Hilfe eines Teleskops in das
Spektrometer (BRUKER 70v) eingekoppelt. Das Teleskop dient der Anpassung der Blendenzahlen des
Auskoppelobjektivs und des Parabolspiegels im Spektrometer und sorgt damit effektiv fiir eine Verstér-
kung des detektierten Signals. Dieses wird mittels Fourier-Transformations-Infrarotspektrometer (FTIR)
und angeschlossenem Indium-Antimon (InSb) Detektor gemessen.

und das dazugehorige frequenzverdoppelte Signal bei einer Wellenldnge von 1,1 um gleichzeitig
beobachtet werden. Abbildung 7.9 zeigt beispielhaft das Spektrum eines 10 pum breiten Wel-
lenleiters der Probe $i02, aus dem sich die Konversionseffizienz des Wellenleiters als Mafs der
Nichtlinearitdt bestimmen l&sst. Durch Variation der Anregungswellenlénge lésst sich der fiir den
Frequenzverdopplungseffekt typische lineare Zusammenhang zwischen Anregungs- und frequenz-
verdoppelter Wellenléinge beobachten (Abb. 7.9, Inset IT). Dabei sind die Abweichungen von der
Geraden f(x) = 0,5 -z im Wesentlichen durch die beschrinkte Auflosung des Spektrometers
(ca. 3 nm) bedingt.

Da eine exakte Bestimmung der Anregungsintensitit im Wellenleiter nicht moglich war, wur-
de anstelle eines absoluten y(2)-Wertes die relative Konversionseffizienz n bestimmt, als Maf fiir
die Effizienz der Umwandlung des Anregungslichts in frequenzverdoppeltes Licht. Dabei wur-
de auf Grund der relativ geringen zu erwartenden Nichtlinearitit angenommen, dass der An-
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regungsstrahl durch den Konversionsprozess nicht gedampft wird (engl.: pump depletion). Die
Konversionseffizienz bestimmt sich somit aus dem Verhéltnis der transmittierten Intensitit des
frequenzverdoppelten Signals zur Intensitit der Anregungswelle. Dies erlaubt einen Vergleich
der Nichtlinearitdten der verschiedenen untersuchten Wellenleiter. Da der Effekt der Frequenz-
verdopplung quadratisch von der Anregungsintensitit abhdngt, wurde diese bei der Berechnung
der Konversionseffizienz ebenfalls quadratisch beriicksichtigt. Damit ergibt sich als relative Kon-

versionseffizienz
o IQw

Bei den Intensititen in Gl. 7.2 wurde der verstirkende Einfluss des Teleskops herausgerechnet®.
Da das frequenzverdoppelte Signal teilweise sehr schwach war, wurde zur besseren Analyse des
Signals eine Lorentzfunktion an den gemessenen Peak angepasst (siehe Abb. 7.9 Inset I) und
daraus dessen spektrale Position sowie Hohe bestimmt.

Bei der Untersuchung der Konversionseffizienz der verschiedenen Proben hinsichtlich des Ein-
flusses der Probenbreite hat sich herausgestellt, dass die Konversionseffizienz der breitesten 10 ym
breiten Wellenleiter grofer ist als die der schmaleren Wellenleiter (vgl. Tabelle 7.1). Dies steht in
Ubereinstimmung mit den Untersuchungen in Ref. [15], wobei die Ursache hierfiir bisher unklar
war. Eine moglichen Ursache fiir dieses Verhalten wird in Abschn. 7.5 diskutiert. Zur Untersu-
chung des Verspannungseinflusses bzw. des Einflusses der aufgebrachten Nitridschicht wurden im
Folgenden die Effizienzen der 10 um breiten Wellenleiter verglichen. Diese sind zusammen mit
dem berechneten Verspannungsgradienten (siehe Abschn. 7.3) in Tabelle 7.2 zusammengefasst.
Die angegebenen Fehler entsprechen dabei der Standardabweichung, die sich aus den Messungen
an den verschiedenen gleichartigen Wellenleitern® ergibt.

Um zumindest eine grobe Abschétzung fiir die hier beobachteten Nichtlinearitdten anzugeben,
lisst sich die Konversionseffizienz der Probe $iN3 mit dem x(?) einer Probe in Ref. [15] gleich

setzen, welche die gleichen Parameter besitzt'®. Fiir die Probe SiN3 ergibt sich n = 1,2 L
Y@ ~ 40 pm/V. Die Nichtlinearitdt wiirde damit in der gleichen Grofenordnung wie LiNbOj3
(X§22)2 = —60 pm/V |21]) liegen. Der Vergleich ist jedoch sehr ungenau, da der Vergleichswert in
Ref. [15] einen Fehler von 75 % aufweist. Aukerdem wurde bei der Bestimmung des x?) nur die
Phasenbeziehung zwischen den Grundmoden der Anregung und des 2w-Feldes beriicksichtigt. Wie
sich spéter zeigen wird, ist diese Annahme vermutlich nicht korrekt. Fiir die anderen Proben sind

die aus dem Vergleich mit Probe SiN3 bestimmten y(2)-Werte in Tabelle 7.2 zusammengefasst.

Tabelle 7.1: Vergleich der Konversionseffizienz 1 der verschiedenen Wellenleiter fiir die Breiten 4 pm
und 10 ym
Probe Si02 SiNO SiN1 SiN2 SiNC

Konversionseffizienz n | (%E))Q]

0,5£0,2 0,6£0,2 1,0+0,3 1,0£0,1 0,8+£0,1
eines 10 pm breiten Wellenleiters

Konversionseffizienz n [(SD_EE_ ))2

0,4+0,1 0,4+£0,2 0,7+0,1 0,8£0,1 0,6£0,2
eines 4 um breiten Wellenleiters

® Durch den Einbau des Teleskops zwischen Probe und Spektrometer (siehe Abschn. 7.4) wird das Licht effizi-
enter ins Spektrometer eingekoppelt, was einer Verstirkung des Signals gleichkommt. Auf Grund von Ungenauig-
keiten beim Wiedereinbau des Teleskops nach einem Probenwechsel kann es zu Schwankungen des Verstarkungs-
faktors kommen. Um die Messungen vergleichbar zu halten, wurden fiir die Bestimmung der Konversionseffizienzen
n die in Gl. 7.2 verwendeten Intensitéten durch den jeweiligen Verstdrkungsfaktor dividiert.

Je nach Zustand der Probe wurden drei bis sechs Wellenleiter mit identischen Parametern untersucht.

10 Beide Proben besitzen eine vergleichbare Beschichtung sowie Probenquerschnitt. Allerdings ist die Ver-
gleichsprobe 1 cm lang und wurde mit einem ns-Laser vermessen.
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Tabelle 7.2: Ubersicht iiber die Konversionseffizienzen 1 und die Gesamtverspannungsgradienten ¥ der
verschiedenen 10 ym breiten Wellenleiter. Die Werte fiir x(?) stellen eine grobe Abschitzung dar.

Probe aufgebrachte Schicht- Konversionseffizienz Gesamt-
Verspannung [MPa| dicke [nm| 7 [((]:;))2 x? [57] gradient ¥ [N/m]
SiRef - - <0,3+0,1 <10 436
$i02 -300 500 0,5+0,2 17 3197
SiNO -7 50 0,6+0,2 20 383
SiN1 226 500 1,0+0,3 33 1535
SiN2 -880 50 1,0+£0,1 33 1559
SiN3 1250 150 1,2+0,3 40 4504
SiNC 226 500 0,8+0,1 27 821

7.5 Diskussion der Frequenzverdopplungseffekte

Im Folgenden sollen nun die experimentell bestimmten Konversionseffizienzen 7 der verschiedenen
Proben mit deren numerisch berechneten mechanischen Eigenschaften verglichen und die daraus
folgenden Konsequenzen diskutiert werden.

Einfluss einer verspannten Oxidschicht

Da bei einer thermisch aufgebrachten Oxidschicht, anders als beim Nitrid, keine signifikanten
Frequenzverdopplungseffekte im Volumen bzw. an deren Grenzfliche beobachtet wurden, eignet
sich ein Vergleich der Konversionseffizienzen der Referenzprobe SiRef und der Probe $i02, um
eine Aussage iiber die Verspannungsabhiingigkeit der Nichtlinearitit x(? treffen zu kénnen. Da,
die Probe SiRef nur ein schwaches frequenzverdoppeltes Signal liefert, ldsst sich hier nur eine
obere Grenze fiir die Konversionseffizienz bestimmen. Als Quelle fiir das Signal lassen sich die
Seitenflichen des Wellenleiters ausmachen, da dort die Kristallsymmetrie des Siliziums gebrochen
ist. Wie in Abschn. 2.2 erwihnt, hingt das dort generierte Signal vom Abschluss der Grenzflichen
ab. Im Fall von Probe SiRef sind alle dufseren Flichen mit einer nativen Oxidschicht bedeckt,
womit der Einfluss der Probenoberfliche vergleichbar ist mit dem in Probe S102, da auch hier alle
Flachen Oxid-Silizium Grenzflichen sind. Da auch die durch das Substrat (BOX) eingebrachten
schwachen Verspannungen in beiden Proben gleich sind, werden Anderungen des frequenzverdop-
pelten Signals allein durch die vom aufgebrachten Oxid induzierten Verspannungen beeinflusst.
Der Vergleich der Konversionseffizienzen in Abhéngigkeit vom Gesamtverspannungsgradienten
Y ist in Abb. 7.10 zusammen mit den anderen Daten aus Tabelle 7.2 grafisch dargestellt. Dieser
macht eine Erhohung der Konversionseffizienz sichtbar, die dem signifikanten Verspannungsgra-
dienten in Probe Si02 zugeordnet werden kann. Damit konnte gezeigt werden, dass durch die in
den Wellenleiter induzierte Verspannung tatséchlich ein Volumen-y(? erzeugt wird und dieser
Effekt auch in anderen Materialsystemen als in Nitrid-Silizium zu beobachten ist.

Einfluss einer verspannten Siliziumnitridschicht

Um zu evaluieren, ob der in Ref. [14] und [15] berichtete Verstirkungseffekt des () allein auf der
Verspannung beruht, werden nun die nitridbeschichteten Proben zur Auswertung hinzugezogen.

Ein Vergleich von Probe SiRef und der mit einer diinnen unverspannten SiN-Schicht versehe-
nen Probe SiNO ergibt bereits einen deutlichen Unterschied der Konversionseffizienz (Abb. 7.10).
Diese erhoht sich von n < 0,3 um ungefdhr den Faktor 2 auf n = 0,6 fiir die Probe SiNO. Da
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die Verspannungsverteilung und der daraus resultierende Gradient nahezu identisch sind, kann
hier ein Verspannungseinfluss ausgeschlossen werden. Dies 1dsst den Schluss zu, dass bereits die
Nitridschicht oder aber die Si-SiN-Grenzfliche fiir eine deutliche Erhéhung des Frequenzver-
dopplungseffekts sorgt. Diese Erkenntnis stimmt mit Aussagen in Ref. [106] iiberein, in denen
das Nitrid selbst fiir die dort beobachteten Frequenzverdopplungseffekte verantwortlich gemacht
wird.

Es ist anzumerken, dass die Ursache fiir das Auftreten dieser y(?-Effekte im Nitrid nicht
gekldrt ist. Da es sich bei mittels PECVD abgeschiedenem Nitrid um ein amorphes Material
handelt, sollte das Auftreten eines solchen Effektes aus Symmetriegriinden (analog zum SiOs)
nicht moglich sein [108]. Auch eine teilweise kristalline Anordnung des Nitrids an der Grenz-
fliche zum Silizium [106] ist hier unwahrscheinlich, da sich zwischen Silizium und Nitrid eine
lagerungsbedingte native Oxidschicht befindet. Es lédsst sich lediglich vermuten, dass beim Ab-
scheidungsprozess bestimmte Mechanismen wirken, die fiir eine gewisse Gerichtetheit bei der
Abscheidung des Nitrids sorgen.

Um zu iiberpriifen, ob die Frequenzverdopplungseffekte in den nitridbeschichteten Proben
allein durch die Présenz der Deckschicht verstirkt werden, oder ob sich auch hier ein Einfluss
der Verspannung nachweisen lésst, wurden die nitridbeschichteten Proben untereinander vergli-
chen (Abb. 7.10). Da hier an allen Proben durch die Anwesenheit der Nitridschicht eine Art
verspannungsunabhéngige ,Vorverstarkung* des frequenzverdoppelten Signals auftritt, ist es hier
geeigneter, die unverspannte Probe SiNO als Referenzprobe zu verwenden. Es ist klar erkennbar,
dass mit der Zunahme des Verspannungsgradienten auch ein Anstieg der Konversionseffizienz
auftritt. Dies belegt, dass der Effekt der verspannungsinduzierten Frequenzverdopplung auch in
nitridbeschichteten Proben auftritt. Damit werden die in Ref. [15] getroffenen Aussagen besté-
tigt mit dem Unterschied, dass dort der zusétzliche Einfluss der Nitridschicht selbst unterschétzt
wurde.

Zwar zeigt der Verlauf in Abb. 7.10 eine Abhéngigkeit der Konversionseffizienz n von dem
Gradienten ¥, welche fiir kleine ¥ linear und fiir grofe ¥ zu einer Séttigung der Konversi-
onseffizienz zu fiithren scheint. Daraus lassen sich allerdings noch keine Riickschliisse auf den
Zusammenhang zwischen dem lokalen x(® und dem lokalen Gradienten ziehen, da % nur die
Gesamtheit der lokalen Beitrége beriicksichtigt. Einen Hinweis auf die lokale Abhéngigkeit liefert
ein Vergleich der Proben SiN1 und SiN2. Beide weisen die gleiche Konversionseffizienz sowie ein
nahezu identisches ¥ auf, obwohl sich die Verteilung der Verspannungen deutlich unterscheidet.
Dies lisst zum einen den Schluss zu, dass das erzeugte Signal unabhéngig von der Richtung des
Gradienten ist. Auferdem lisst sich vermuten, dass das induzierte y(? linear vom Betrag des
Gradienten abhéngt, da dieser in beiden Proben trotz unterschiedlicher Verteilung desselben zu
einer gleichen Konversionseffizienz fiithrt.
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Abhingigkeit der Konversionseffizienz von der Probenbreite

Es hat sich also gezeigt, dass entgegen vorheriger Aussagen neben der induzierten Verspannung
auch die Nitridschicht selbst bzw. deren Grenzfliche zum Silizium einen deutlichen Einfluss auf
die Frequenzverdopplung im Wellenleiter hat. Einen Hinweis auf eine weitere Grofe, die die Ef-
fizienz des Frequenzverdopplungseffekts im Wellenleiter beeinflusst, liefert die Untersuchung der
Konversionseffizienz in Abhéngigkeit der Wellenleiterbreite (Tabelle. 7.1). Hier hat sich gezeigt,
dass 1 in den 10 pum breiten Wellenleitern grofer ist als in den 4 pm breiten, eine Feststellung,
die durch die Ergebnisse in Ref. [15] bestétigt wird. Dieses Verhalten ist unerwartet, da der
Verspannungsgradient in den 4 pum breiten Wellenleitern verhéltnisméfig grofier ist als in den
10 pm breiten'!. Eine spekulative Erklirung fiir die dennoch héhere Konversionseffizienz konnte
das Auftreten einer Art Phasenanpassung (engl.: Phasematching) zwischen der Anregungswelle
und dem frequenzverdoppelten Signal liefern. Ahnlich wie in einem ausgedehnten Material [21]
kommt es auch hier auf Grund der unterschiedlichen Dispersion beider Wellen zu einem Ausein-
anderlaufen der jeweiligen Anteile, so dass eine phasenrichtige Uberlagerung der frequenzverdop-
pelten Teilwellen verhindert wird. Im Wellenleiter wird dabei die Propagationsgeschwindigkeit
der jeweiligen Welle durch ihren effektiven Modenindex n.g bestimmt. Eine grofe Differenz der
Modenindizes von Fundamental- und frequenzverdoppelter Mode fiihrt somit zu einer geringen
Konversionseffizienz, wohingegen eine Anpassung der Modenindizes zu einer verstirkten Konver-
sion und somit einer héheren Intensitit der frequenzverdoppelten Mode fiihrt. Die Wirkungswei-
se dieses Prinzip wurde erfolgreich an Siliziumnitrid-Ringresonatorstrukturen untersucht [106].
Abbildung 7.11 zeigt den Vergleich der durch die Fundamentalmode (A = 2,2 pum) anregbaren
frequenzverdoppelten Moden (A = 1,1 pum) fiir einen 4 pm breiten (a) und einen 10 pum breiten
Wellenleiter (b), wobei davon ausgegangen wurde, dass durch die symmetrische Anregungsmode
nur symmetrische Moden angeregt werden konnen. Wie man sieht, ist die Anzahl anregbarer Mo-
den in einem identischen Bereich um den Modenindex der Anregungsmode herum fiir den 10 gm
breiten Wellenleiter wesentlich grofser, was durch die Breite des Wellenleiters bedingt ist. Zwar
stimmen die berechneten effektiven Indizes nicht genau iiberein, so dass die Rechnungen keine
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(a) Modenverteilung und elektrisches Feld (b) Modenverteilung und elektrisches Feld in ei-
in einem 4 pm breiten Silizium-Wellenleiter. nem 10 pm breiten Silizium Wellenleiter.

Abbildung 7.11: Vergleich des Modenindex der TE-Fundamentalmode (blau) mit den anregbaren Mo-
den (rot) bei der Wellenlinge (A = 1,1 pum) des frequenzverdoppelten Signals fiir einen 4 ym bzw. 10 ym
breiten Wellenleiter. Auf Grund der Vielzahl anregbarer Moden im 10 pum breiten Wellenleiter ist eine
Anpassung der Moden hier besser moglich, was zu einer Steigerung der Konversionseffizienz fiihrt.

" Auf Grund der Breite des 10 zm Wellenleiters kann die Verspannung in der Mitte des Wellenleiters, hnlich
wie bei einer ausgedehnten Schicht, nicht mehr gut in das Silizium eindringen, wodurch sich hier der Verspan-
nungsgradient verringert.
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Aussage iiber den Grad der Modenanpassung in den experimentell untersuchten Wellenleitern
liefern. Es ist jedoch erkennbar, dass der 10 um breite Wellenleiter auf Grund der hohen Anzahl
verfiigbarer Moden eine bessere Modenanpassung gewahrleistet als der 4 pym breite Wellenleiter.

7.6 Zusammenfassung verspannungsinduzierte Frequenzverdopp-
lungseffekte

In den vorherigen Kapiteln konnte nachgewiesen werden, dass das Einbringen inhomogener Ver-
zerrungen dazu genutzt werden kann, im Silizium eine nichtlineare Suszeptibilitit zweiter Ord-
nung x® zu induzieren. Dies wurde zunichst am einfachen Fall von planaren Siliziumproben ge-
zeigt, die durch Oxidschichten mit unterschiedlichem Verspannungsgrad verzerrt wurden. Durch
Messung des Frequenzverdopplungseffekts in Reflexion konnte eine lineare Abhéngigkeit zwi-
schen der aufgebrachten Verspannung und der induzierten Nichtlinearitdt nachgewiesen werden.
Diese Erkenntnis stimmt mit theoretischen Vorhersagen aus der Literatur iiberein, die fiir einen
solchen Spezialfall getroffen wurden. Des Weiteren zeigen die Messdaten, dass die Nichtlineari-
tét nur durch die Verspannung und nicht durch die Oxidschicht selbst hervorgerufen wird. Als
Ursprung der Nichtlinearitdt wurde eine ca. 5 nm dicke verspannte Schicht im Silizium direkt an
der Grenzfliche zum Oxid identifiziert.

In einem néchsten Schritt wurde versucht, durch das gezielte Einbringen einer Strukturie-
rung das verzerrte Volumen im Silizium zu vergréfern. Mit Hilfe von Réntgenmessungen konnte
dieser Bereich, der sich bis in eine Tiefe von ca. 150 nm erstreckt, nachgewiesen werden. Die
Untersuchung des Verspannungseinflusses auf den Frequenzverdopplungseffekt wurde jedoch an
verspannten Wellenleitern in Transmission vorgenommen, da sich herausgestellt hatte, dass die
zunichst verwendete Reflexionsmethode nicht fiir Untersuchungen an ausgedehnten Volumina
geeignet ist.

Durch die Transmissionsmessungen an mit thermischem Oxid verspannten Wellenleitern
konnte belegt werden, dass sich auch in einem ausgedehnten Siliziumvolumen ein verspannungs-
bedingtes x(?) hervorrufen lisst. AuRerdem wurden auch mit Siliziumnitrid verspannte Proben
untersucht. Dabei wurde ein zusétzlicher Einfluss auf die Nichtlinearitét durch die Nitridschicht
selbst bzw. durch die SiN/Si Grenzflache beobachtet, wobei beide Effekte ungefahr gleich stark
sind. Durch diese Beobachtungen konnten widerspriichliche Ansichten den Ursprung der Sus-
zeptibilitdt betreffend geklart werden. So wurde bisher im Fall nitridverspannter Proben die
Verstérkung der Nichtlinearitét allein der Verspannung zugeschrieben [14, 15]. Andere Arbeiten
hingegen hatten allein von einem Einfluss der Nitridschicht selbst berichtet [16, 17]. Der hier
beobachtet Beitrag der Nitridschicht iiberlagert sich konstruktiv mit dem Einfluss der Verspan-
nung und sorgt somit fiir eine zusétzliche Erhéhung der effektiven Nichtlinearitéit. Diese liegt
nach einem Vergleich mit Messdaten aus Ref. [15] in der Gréfenordnung x(?) ~ 10 pm/V.

Diese Angabe stellt jedoch nur eine grobe Abschitzung dar, unter der Annahme, dass keine
Phasenanpassungseffekte den Konversionsprozess beeinflussen. Hinweise, dass ein solcher Effekt
bedingt durch eine Anpassung der effektiven Modenindizes von Fundamental- und 2w-Mode auf-
tritt, lieferte ein Vergleich der Konversionseffizienzen unterschiedlich breiter Wellenleiter. Es ist
daher fiir kiinftige Untersuchungen wichtig, die verschiedenen Einfliisse auf den Konversionspro-
zess separieren zu konnen. Auch wird eine Theorie bendtigt, die einen Zusammenhang zwischen
dem lokalen Verspannungsgradienten und dem resultierenden x(?) herstellt. Ein entsprechender
Zusammenhang lisst sich aus den Messungen nicht eindeutig gewinnen, da hier {iber die Ver-
teilung des Verspannungsgradienten im Probenquerschnitt gemittelt wird. Die Ergebnisse lassen
jedoch die Vermutung zu, dass hier ein linearer Zusammenhang besteht.
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8 Numerische Untersuchung lokal infiltrierter
eindimensionaler Wellenleiter-Schlitz-
Mikroresonatoren

Im vorliegenden Kapitel wird ein alternativer Ansatz zur Erzeugung nichtlinearer optische Effek-
te in photonischen Siliziumstrukturen diskutiert. Im Gegensatz zum zuvor behandelten Konzept
der direkten Beeinflussung der optischen FEigenschaften des Siliziums werden hier die nichtli-
nearen optischen Figenschaften durch zusdtzlich aufgebrachte Materialien erzeugt. Wie in der
Einleitung erwahnt, besteht die Herausforderung hierbei darin, die nichtlinearen Materialien op-
timal mit dem Silizium in Verbindung zu bringen. Hier wird das neue Konzept lokal infiltrierter
Wellenleiter-Schlitz-Mikroresonatoren (Abb. 8.1) numerisch untersucht, das eine Kombination
aus Schlitzwellenleiter und eindimensionalem Wellenleiter-Resonator darstellt.

Zundachst werden die Prinzipien des Schlitzwellenleiters und des eindimensionalen Wellen-
leiter-Resonators erldutert. Im Anschluss werden geeignete Parameter fiir die zu verwendenden
Spiegel und den Schlitz festgelegt. Im Hauptteil liegt der Fokus dann auf der Gestaltung des Uber-
gangs zwischen den Spiegeln und der geschlitzten Kawvitat, welcher einen wesentlichen Einfluss
auf die Giite des Systems hat. Zur Optimierung des Ubergangs werden ausgehend von den theore-
tischen Grundlagen Prinzipien abgeleitet, die eine gezielte Verbesserung der Giite des infiltrierten
Schlitzresonators erlauben. Zum Abschluss wird der Effekt des bistabilen Verhaltens als maégliches
Anwendungsbeispiel fiir einen opto-optischen Schalter diskutiert.

Teile der hier vorgestellten Ergebnisse wurden vom Autor in Ref. [109-112] verdffentlicht.

Abbildung 8.1: Skizze eines lokal infiltrierten eindimensionalen Wellenleiter-Schlitz-Mikroresonators.

8.1 Prinzipien der Lichtausbreitung in photonischen Strukturen

Schlitzwellenleiter

Im Gegensatz zu konventionellen Wellenleitern, wie sie in Kapitel 7 verwendet wurden und in de-
nen das Licht auf Grund der internen Totalreflexion im hochbrechenden Material propagiert, fin-
det in Schlitzwellenleitern (engl.: slot waveguide) die Lichtleitung im niedrig brechenden Material
statt. Diese Art von Wellenleiter ist noch relativ neu und wurde erstmalig 2004 von Lipson et al.
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Abbildung 8.2: Schematische Darstellung
eines Schlitzwellenleiters aus Silizium auf Si-
liziumdioxid. Dieser besteht aus zwei Streifen
Silizium mit dem Brechungsindex ng;, welche
den Schlitz (ng) begrenzen. Das elektrische
Feld im Schlitz ist eine Uberlagerung der ge-
fiihrten Moden der jeweiligen Streifen. Fiir ei-
ne TE polarisierte Welle erfahrt das elektrische
Feld eine Feldiiberh6hung im Schlitz, die von
dessen Breite b abhéngt.

beschrieben [113, 114]|. Das Schema eines solchen Wellenleiters zeigt Abb. 8.2. Er besteht aus
einem gewOhnlichen Wellenleiter, der zusdtzlich in der Mitte mit einem Schlitz versehen wurde.
In solchen Wellenleitern kénnen sich TE polarisierte Eigenmoden ausbilden, deren elektrisches
Feld stark im Schlitz konzentriert ist. Die Moden bestehen dabei aus einer Uberlagerung von
Eigenmoden der Wellenleiter zu beiden Seiten des Spalts [113]. Die Feldiiberhthung im Spalt be-
ruht auf dem Umstand, dass fiir TE polarisiertes Licht die Normalenkomponente des elektrischen
Flusses D stetig an der Innenwand des Spalts ist. Fiir das elektrische Feld E gilt £ = ¢ D,
mit e als Dielektrizitdtskonstante. Dieses erfihrt an der Grenzfliche einen Sprung, wobei die
Amplitude des elektrischen Feldes um den Faktor nZ;/nZ erhéht wird. Da das magnetische Feld
an der Grenzflache kontinuierlich ist, erhéht sich auch die Intensitdt der Mode im Schlitz. Fiir
einen luftgefiillten Silizium - Schlitzwellenleiter ldsst sich somit eine Felderh6hung um den Faktor
AFE = 12 erreichen.

Die Verteilung des elektrischen Feldes in einem mit Chalkogenidglas (n = 2, 3) (vgl. Abschn. 8.2)
gefiillten Wellenleiter ist in Abb. 8.3 dargestellt. Die Ausrichtung der elektrischen Feldlinien
bestétigt, dass das Feld senkrecht zur Grenzfliche zwischen hoch- und niedrigbrechendem Ma-
terial steht, was fiir die starke Diskontinuitdt sorgt. Das elektrische Feld ist um den Faktor
n%i / n% = 2,32 erhdht und homogen im Spalt verteilt. Die Homogenitét und Intensitéit des Feldes
werden wesentlich durch die Breite des Spaltes b und den Abklingkoeffizienten des Feldes g im
Spalt vorgegeben, wobei idealerweise stets b < 1/vg gelten sollte. Dies wird verstandlich, wenn
man sich die Spaltmode als Superposition zweier benachbarter Wellenleitermoden vorstellt. Wird
der Spalt zu breit gewihlt, verringert sich die Uberlappung beider Moden und somit die Intensi-
tét im Spalt. Eine Abschétzung fiir v und somit die maximale Breite des Spalts lésst sich {iber
den effektiven Modenindex neg vornehmen. Dieser kann mit

ne = (n +13/kg)"? (8.1)

approximiert werden [114], wobei ko = 27/ ist. Fiir TE polarisiertes Licht ist dieser wesentlich
kleiner (siehe Abschn. 8.2) als fiir einen konventionellen Streifenwellenleiter mit gleichen Ab-
messungen, was daran liegt, dass das Feld im niedrigbrechenden Material konzentriert ist. Im
Gegensatz dazu ergibt sich fiir TM polarisiertes Licht keine wesentliche Anderung des effektiven
Brechungsindex, da das Feld in diesem Fall nicht im Wellenleiter konzentriert ist.

Abbildung 8.3: Intensititsverteilung des TE pola-

25
risierten elektrischen Feldes im Querschnitt eines mit w
Chalkogenidglas (ng = 2,3) gefiillten Schlitzwellen- 2.0 %
leiters. Anhand der Farbskala lisst sich die Feldiiber- ©
hohung innerhalb des Schlitzes erkennen. Auf Grund 1.5 uu_)
der geringen Breite des Schlitzes b = 100 nm ist das 10 %
Feld sehr homogen im Schlitz verteilt und die Feldli- 2
nien (schwarz) stehen senkrecht auf den Winden des 0.5 %
Spalts. o ©
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Mittlerweile werden Schlitzwellenleiter fiir verschiedenste Anwendungen genutzt. Beispiels-
weise konnen sie mit optisch nichtlinearen Materialien gefiillt werden, womit sich Silizium-
Organische-Hybrid Bauteile realisieren lassen [115, 116]. Auferdem kénnen Schlitzwellenleiter
in photonische Kristalle eingebracht werden, wodurch sich das elektrische Feld im Resonator
weiter verstdrken ldsst [117, 118]. Diese Bauelemente lassen sich dann z.B. als Gassensoren ver-
wenden [119]. Eine andere interessante Einsatzmoglichkeit ist die Nutzung der Schlitzwellenleiter
zum Transport kleiner Partikel wie DNA Molekiile, die durch die Kraft des elektrischen Feldes
mitgefithrt werden [120].

Lichtausbreitung in photonischen Kristallen

(a) Eindimensionaler photonischer
Kristall, bestehend aus dielektri-
schen Spiegeln und einem aktiven
mit Farbstoff gefiillten Resona-
tor [121, 122]. Solche Strukturen
lassen sich als Laser benutzen,
wobei die Laserstrahlung senkrecht
zur Spiegeloberfliche austritt[123]

(b) Zweidimensionaler photonischer
Kristallwellenleiter. Die Lichtlei-
tung im Kristall erfolgt durch einen
Liniendefekt, bei dem eine Poren-
reihe entfernt wurde. Durch Modi-
fikation der Porendurchmesser und
-abstiande lassen sich die Transmis-
sionseigenschaften des Kristalls mo-

(¢) Dreidimensionaler photonischer
Kristall mit Opalstruktur. Solche
Kristalle weisen richtungsabhéngige
Transmissionseigenschaften auf und
lassen sich deshalb in mehrschichti-
gen Solarzellen als richtungsselekti-
ve Filter einsetzen [126]. Bild ent-
nommen aus Ref. [126].

(engl.: Vertical Cavity Surface difizieren [125].

Emitting Laser (VCSEL)). Bild
entnommen aus [124].

Abbildung 8.4: Rasterelektronenmikroskopaufnahmen von Beispielen fiir eindimensionale, zweidimen-
sionale und dreidimensionale photonische Kristallstrukturen

Eine weitere Moglichkeit die Propagation von Licht in Materie zu beeinflussen bieten photoni-
sche Kristalle. Die Funktionsweise solcher Strukturen wurde erstmalig 1987 von Yablonovich [127]
und John [128] beschrieben. Je nach Periodizitdt der Kristallstruktur werden sie als ein-, zwei-,
oder dreidimensionale photonische Kristalle bezeichnet (siehe Abb. 8.4). Besonders interessant
fiir Lichtleitungseffekte sind zweidimensionale Kristalle, die als planare Strukturen in der Form
integrierter Bauelemente genutzt werden kénnen. Dabei ist vor allem die Modifikation der Band-
struktur von Interesse, mit der die Lichtausbreitung durch resonante Defekte oder durch eine
Verlangsamung des Lichts (engl.: slow-light-effect) [129-131] verzogert wird.

Das Grundprinzip der photonischen Kristalle beruht auf der Einfiihrung einer periodischen
Anderung des Brechungsindexes, wobei die charakteristische Linge dieser Anderung in der Gro-
fenordnung der Wellenléinge des zu beeinflussenden Lichts liegt. Analog zu Elektronen im Fest-
korpergitter erfahren hier die Photonen Streuungen an der periodischen Struktur, was zur Aus-
bildung von Bereichen in der Dispersionsrelation fiihrt, in denen keine propagierenden Wellen
im Kristall angeregt werden kénnen. Analog zur Festkorperphysik werden diese Bereiche als
Bandliicke bezeichnet [98].

Besonders interessant fiir diese Arbeit sind photonische Kristalle mit Punktdefekten, die zu
einer lokalen Erhéhung der Licht-Materie-Wechselwirkung fithren kénnen und sich somit fiir eine
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Verstirkung nichtlinearer optischer Effekte anbieten. Die Erhohung der Wechselwirkung zwischen
lokalisierter Mode und Material beruht auf einem resonanten Aufschaukeln des elektromagneti-
schen Feldes, weshalb solche Defektstrukturen auch als (Mikro-)Resonatoren (engl.: Microcavity)
bezeichnet werden. Das einfachste Beispiel einer solchen Struktur ist der Fabry-Pérot-Resonator,
bestehend aus zwei Spiegeln, die die Kavitdt umgeben.

Als Kenngrofe fiir die feldiiberh6henden Eigenschaften eines solchen Resonators ist die Giite
(engl.: Quality factor), auch Q-Faktor (@) genannt, geeignet, die wie folgt definiert ist [72]:

27 (Energie im Resonator)

Q= (8.2)

 Energieverlust pro Schwingungsperiode’

Sie ist damit ein Maf fiir den durch die Spiegel bestimmten Energieverlust des Resonators pro
Periodendauer T' = 27 /w des Lichts. Ein Resonator mit geringen Verlusten zeichnet sich daher
durch einen hohen Q-Wert aus. Dieser ldsst sich auch mit der Verweil- oder Lebensdauer 7
verkniipfen wobei gilt Q = wo 7. Praktikabler als die Untersuchung des Abklingverhaltens des
Resonators ist jedoch die Vermessung der spektralen Breite der Resonanz zur Bestimmung der
Giite. Aus Gl. 8.2 ldsst sich ableiten [100], dass fiir Q

wo Ao

Q=4r =% (8.3)

gilt, wobei wy bzw. Ay der Frequenz bzw. Wellenldnge der Resonanz entsprechen sowie Aw bzw.
AN der jeweiligen Halbwertsbreite! . Somit lisst sich aus dem Transmissionsspektrum sehr einfach
die Giite des gesamten Systems bestimmen.

Eine weitere wichtige Kenngrofe eines Resonators ist das effektive Modenvolumen. Dies be-
zeichnet das effektive Volumen, dass vom elektrischen Feld der Mode durchsetzt ist und ldsst
sich wie folgt berechnen [132]:

Vo = (8.4)

max [e(F) ‘E(f)ﬂ '

Das Volumen V wird dabei so gewéhlt, dass es alle signifikanten Feldanteile der Mode im Resona-
tor umfasst. Da die Giite nur ein Maf fiir die Verweildauer der Photonen im Resonator darstellt,
ist die zusétzliche Angabe des effektiven Modenvolumens erforderlich, um eine Aussage iiber die
Konzentration der elektrischen Felder im Resonator zu treffen?.

Eindimensionale photonische Kristallmikroresonatoren in Wellenleitern

Eine besondere Anwendungsform photonischer Kristalle ist ihre Implementierung in Wellenlei-
terstrukturen. Dies hat den Vorteil, dass entsprechende Bauelemente als integrierte Bausteine
auf einem Chip verwendet werden kénnen, wobei die verschiedenen Elemente iiber Wellenlei-
ter miteinander verbunden sind. Die photonischen Kristallstrukturen lassen sich u.a. durch das
Einbringen von periodischen Einkerbungen [133-138| bzw. Poren [139-141]| realisieren. Letztere
Variante wird hier ndher untersucht. Durch die resultierende periodische Modulation des effek-
tiven Indexes bildet sich in Richtung der Wellenleiterstrukturen eine Bandliicke aus. Durch das
Entfernen einer oder mehrerer Poren 14sst sich daraus ein Mikroresonator erzeugen, in dem es zu
einer Intensititsiiberh6hung des Lichts bei der Wellenlédnge der Defektmode kommt. Die Skizze

'Das Verhiltnis zwischen der Lebensdauer eines Photons im Resonator und der spektralen Breite der Re-
sonanz lasst sich als Analogon zur Energie-Zeit-Unschérfe bei atomaren Zustdnden verstehen. Je schérfer das
Energieniveau und somit die Breite der Resonanz, desto langlebiger ist der angeregte Zustand und umgekehrt.

2Hohe Q-Werte ergeben sich fiir groRe Resonatoren, da das Licht dort eine groRere Strecke pro Umlauf zu-
riicklegt und somit langer im Resonator verweilt. Die Feldiiberh6hung ist jedoch nur gering, da sich das Feld auf
ein entsprechend groftes Volumen verteilt.
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Abbildung 8.5: Schematische Darstellung ei-
nes Mikroresonators in einem optischen Wellen-
leiter. Die Kavitdt des Resonators wird von Spie-
geln umgeben, die in der Kavitit vorhandenes
Licht reflektieren und so eine Feldiiberh6hung
im Resonator erzeugen. Die Spiegel bestehen aus
periodisch angeordneten Poren und lassen sich
als dielektrischer Spiegel verstehen, der aus einer
Abfolge von Schichten mit alternierendem Bre-
chungsindex besteht.

eines solchen photonischen Wellenleiter-Mikroresonators (engl.: photonic wire microcavity) ist
in Abb. 8.5 dargestellt. Eine solche Struktur ldsst sich vereinfacht als Fabry-Pérot-Resonator be-
trachten, bei dem die periodischen Porenreihen dielektrischen Spiegeln entsprechen. Der Bereich
der fehlenden Poren entspricht der Kavitéit mit einer optischen Lange von einem Vielfachen der
halben Designwellenldnge. Licht mit der Designwellenldnge wird innerhalb des Resonators von
den Spiegeln reflektiert, was zu einer erhohten Verweildauer der Photonen im Resonator und
damit zu einem erhohten Q-Faktor fiihrt (vgl. Abschn. 8.1). Dieser ist jedoch bei einfachen Re-
sonatoren wie in Abb. 8.5 noch sehr gering (Q = 300 [142, 143]), was an den hohen Verlusten auf
Grund von Streueffekten an der Grenze zwischen Kavitédt und Spiegel liegt. Um diese Verluste zu
reduzieren, wurden verschiedene Konzepte entwickelt, die alle auf dem Einsatz eines speziellen
Ubergangs (engl.: Taper) zwischen Spiegel und Resonator basieren [144-147).

Hier soll eines der fundierten Konzepte vorgestellt werden. Dieses Konzept, entwickelt von
Lalanne et al. [148, 149], basiert auf dem Prinzip der Feldanpassung zwischen Spiegel- und Re-
sonatormoden und erlaubt es, Vorhersagen iiber ein geeignetes Design des Ubergangs zu treffen.
Dies erdffnet die Moglichkeit, Vorschriften fiir die Optimierung von Resonatorstrukturen zu ent-
wickeln. Bei dieser Methode steht die Vermeidung von Streuverlusten durch eine Erhéhung der
modalen Reflektivitdt R der Spiegel im Vordergrund, die nach dem Fabry-Pérot-Model mit

k
Q= ﬁ ng (L +2Ly) (8.5)

einen starken Einfluss auf den Q-Faktor hat [149]. Hier entspricht ky dem Wellenvektor der
Resonatormode, ng dem zugehorigen Gruppenindex, L ist die Kavitédtslinge und Lj, bezeichnet
die Eindringtiefe der Mode in die Spiegel.

Die Reduktion der Streuverluste erfolgt durch eine Anpassung der Modenprofile zwischen
der Resonatormode M® und der entsprechenden Blochmode des Spiegels B, Beide Moden
sind exemplarisch in Abb. 8.6 (a) dargestellt. Im Fall unendlich kleiner Locher wire die Mo-
denverteilung in Wellenleiter und Spiegel identisch und es wiirde gelten B(Y) = M), Fiir den
Fall grofierer Locher bildet sich eine Bandliicke aus und BW entspricht einer propagierenden
Welle auferhalb bzw. einer evaneszenten Welle (mit komplexem Wellenvektor) innerhalb der
Bandliicke. Da die Blochmode durch die Anwesenheit der Locher beeinflusst wird, dndert sich
ihr Modenprofil, so dass auf Grund der Fehlanpassung zwischen M) und B(M!) weitere Moden
angeregt werden [150]. Diese konnen zu einer Kopplung zwischen dem Wellenleiter und seiner
Umgebung fiihren, wodurch das Auftreten von Streuverlusten begiinstigt wird.

Um die Ursachen dieser Verluste zu verstehen, werden zuniichst die Modenprofile von B()
und MM an den Kanten der Bandliicke betrachtet (siche Abb. 8.6 (b)). Fiir niedrige Frequenzen
(wy) ist BY stark im dielektrischen Material konzentriert, was dazu fiihrt, dass das Modenprofil
dem der Wellenleitermode stark @hnelt. An der oberen Bandkante (ws) befindet sich das soge-
nannte Luftband, bei dem die Mode stark von den luftgefiillten Poren beeinflusst wird. Thr Profil
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(a) Modenprofile der Resonatormode M™ sowie der (b) Schematische Darstellung der Dispersionsrela-
Spiegelmode B an der unteren (w:i) bzw. oberen (ws) tion der Resonatormode M) (schwarz) und der

Bandkante. An der unteren Bandkante ist das Feld stark Spiegelmode BM (rot).
in den Porenzwischenrdumen konzentriert, weshalb es ein
dhnliches Profil wie die Resonatormode zeigt.

Abbildung 8.6: Veranschaulichung der Modenfehlanpassung am Ubergang zwischen Resonator und
angrenzendem Spiegel.

unterscheidet sich daher stark von dem der Mode M (). Fiir die auftretenden Streuverluste L
gilt nach Ref. [150]:

L=1-17 (8.6)

wobei 77 das Uberlappintegral des elektromagnetischen Feldes von MY und B® ist. Daraus folgt,
dass eine Kopplung der Wellenleitermode an die Mode der unteren Bandkante die Streuverluste
reduzieren kann.

Um beide Moden aneinander zu koppeln, ist es vorteilhaft, die Blochmoden als Eigenzustin-
de einzelner Porensegmente zu betrachten. Dies ist auch mdglich, wenn sich ein Segment nur
iiber eine Gitterperiode a erstreckt [148]. Durch die Anderung der Gitterkonstanten a lisst sich
nun die Bandkante des entsprechenden Porensegments verschieben. Es lassen sich auch zuséitz-
liche Segmente zwischen Wellenleiter und Spiegel einfiigen, deren Gitterkonstante a’ verkleinert
wurde (Abb. 8.7 (a)). Dies fiihrt zu einer Verschiebung der unteren Bandkante in Richtung der
Resonatormode (sieche Abb. 8.7 (b)).

Das Verschieben der Bandkante entspricht einer Anpassung des Wellenvektors k' = 27/ad’
an den Wellenvektor kyyg des Wellenleiters und somit auch einer Anpassung der Wellenlénge
der Feldoszillation im Wellenleiter und im Spiegel (siehe Abb. 8.8). Ein abrupter Ubergang der
Kavitdtsmode zur Spiegelmode stort die rdumlich sinusférmige Oszillation des Feldes, was zu
Streuverlusten an der Grenzfliche fithrt. Im angepassten Fall erfolgt der Ubergang wesentlich
langsamer und somit verlustirmer.

Einen weiteren Einfluss auf die Streuverluste hat das Abklingverhalten der Resonatormo-
de im angrenzenden Spiegel. Innerhalb der Bandliicke des Spiegels kann die Resonatormode
lediglich an evaneszente Spiegelmoden ankoppeln, deren exponentielles Abklingverhalten vom
Imaginérteil des jeweiligen Wellenvektors abhéngt (siehe Abb. 8.7 (b)). Moden in der Mitte des
Stoppbandes besitzen einen grofsen Imaginérteil, was zu einer geringen Eindringtiefe in die Spie-
gel fiihrt. Analog zum Fall der Wellenliingenanpassung sorgt auch hier der abrupte Ubergang fiir
zusétzliche Streuverluste. Da durch das Verschieben der Bandliicke die Resonatormode an die
Spiegelmode am Rand der Bandliicke ankoppeln kann, erhéht sich die effektive Eindringtiefe in
den Spiegel, wodurch sich auch diese Art der Streuverluste verringert. Resonatoren, die solche op-
timierten Ubergiinge verwenden, sind dazu geeignet, lokal starke Feldiiberhthungen zu erzeugen,
wobei Strukturen mit sehr hohen Q-Werten im Bereich von @) =~ 30000 — 147000 realisiert wur-
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(a) Durch das Einfiigen zusitzlicher Po-
rensegmente mit einer Gitterkonstante
a’ lasst sich eine schrittweise Anpassung
zwischen Spiegel- und Resonatormode er-

T

Reky)

(b) Durch das Einfiigen eines Porensegments mit verringerter Git-
terkonstante a’ verschiebt sich dessen Bandstruktur (blau) gegen-
iiber der des Spiegels (rot). Dabei niahert sich die untere Bandkante
dem Band der Resonatormode, was einer Anpassung der Wellen-

zielen. vektoren beider Moden entspricht.

Abbildung 8.7: Veranschaulichung der Anpassung der Wellenvektoren der Resonatormode und der des
angrenzenden Spiegels.

den [148, 151-154]. Hierbei wird der optimierte Poreniibergang oftmals durch eine numerische
Variation der Parameter der einzelnen Porensegmente ermittelt. Diese Mdoglichkeit ist mit einem
enormen Rechenaufwand verbunden und wird daher in der vorliegenden Arbeit nicht genutzt.

Statt dessen wird eine vereinfachte und direktere Mdglichkeit der Optimierung des Porenab-
stands verwendet, die auf einer Anpassung der effektiven Brechungsindizes der Spiegel- und der
Resonatormode beruht [155]. Dabei wird davon ausgegangen, dass die zuvor beschriebene An-
passung der Wellenvektoren gleichzeitig zu einer Anpassung der Feldverteilungen fiihrt, so dass
erstere im Wesentlichen die Streuverluste an der Grenzfliche bestimmt?®. Der effektive Index des
Wellenleiters neg bestimmt sich aus der Modenverteilung im Wellenleiter [156]. Der effektive
Index der Blochmode im Spiegel np ergibt sich aus der BRAGG-Bedingung (k = 7/a) innerhalb
der Bandliicke zu np = \/2a. Somit lisst sich mit einer graduellen Anderung der Segmentlinge
des Spiegel-Wellenleiter-Ubergangs eine Anpassung der effektiven Indizes erreichen, ohne dass
eine numerische Variation der Porenabsténde notig ist. In Ref. [155] wird gezeigt, dass auf diese
Art erzeugte Ubergiinge die Streuverluste in der gleichen Grofenordnung reduzieren konnen wie
Uberginge, die durch numerische Variation optimiert wurden.

Abbildung 8.8: Veranschaulichung des
Prinzips der Wellenvektor- bzw. Wellen-
laingenanpassung. Beim Resonator ohne
geglitteten Ubergang kommt es zu ei-
ner abrupten Anderung der riumlichen
Feldoszillation an der Grenzfliche, was
zu Streuverlusten fiithrt (a). Durch Ein-
fiihrung eines Ubergangs mit schrittwei-
se angepasstem Porenabstand erfolgt die
Anpassung der rdumlichen Feldoszillatio-
nen {iber einen groferen Bereich, wodurch
die Moden adiabatisch angepasst und die
Streuverluste verringert werden (b).

a)

UARLALAAL
TR

Kavitat

Al
[ |

b)

Spiegel Ubergang

®Diese Annahme lisst sich nachvollziehen, da die Modenprofile im Resonator bzw. Wellenleiter und an der
unteren Bandkante des Spiegels bereits sehr dhnlich sind, da in beiden Féllen das Feld im Material konzentriert
ist.
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8.2 Struktur- und Parameterdefinition

Durch die Kombination der feldiiberhthenden Eigenschaften der zuvor beschriebenen Schlitzwel-
lenleiter mit denen der eindimensionalen Mikroresonatoren lassen sich Hybridstrukturen erzeu-
gen, bei denen es zu einer starken Erhohung der Wechselwirkung zwischen dem eingestrahlten
Licht und dem in den Resonatorschlitz eingebrachten Infiltrat kommt. Dies wiederum fiihrt zu
einer Verstiarkung der auftretenden nichtlinearen optischen Effekte.

Als mogliche optisch aktive Materialien, die zur Infiltration geeignet sind, kommen u.a. Poly-
mere und Chalkogenidgléser in Betracht. Letztere sind auf Grund ihres héheren Brechungsindex
jedoch geeigneter fiir die Verwendung in Schlitzresonatoren. Bei Chalkogenidgldsern [157-159]
handelt es sich um Gléser, die auf chalkogenen Elementen (S, Se und Te) basieren. Auf Grund
ihrer hohen Transparenz und geringer Verluste im infraroten Spektralbereich wurden sie im
optischen Bereich bisher vor allem in Lichtleitfasern eingesetzt. Ein weiteres Merkmal, das in
jiingster Zeit das Interesse an Chalkogenidglisern wieder geweckt hat, sind ihre starken nichtli-
nearen optischen Eigenschaften [160]. Besonders die nichtlineare optische Suszeptibilitiat dritter
Ordnung (x®)), die zu einer intensititsabhiingigen Anderung des Brechungsindexes fiihrt, wird
dabei untersucht. Gegeniiber Silizium haben Chalkogenidgldser wie AssSs den Vorteil einer ge-
ringen Zwei-Photonen-Absorption [161]. Dies ist vor allem dann wichtig, wenn es darum geht,
extrem schnelle optische Schalter und Modulatoren zu bauen. Da Chalkogenidgléser in amorpher
Form abgeschieden werden, besitzen sie in der Regel keine nichtlineare Suszeptibilitdt zweiter
Ordnung. Allerdings ist es moglich, eine thermisch [162] oder optisch [163] induzierte Polung zu
erzeugen, womit es moglich wird, Chalkogenidglaser fiir Frequenzverdopplungseffekte zu nutzen.

Aus den erwidhnten Griinden sind Chalkogenidgléser in den letzten Jahren auch als Material
zur Herstellung nichtlinearer photonischer Kristalle untersucht worden [164-166|. Besonders in-
teressant sind hier diinne Chalkogenid-Membranstrukturen, in die photonische Kristalle geétzt
werden konnen [167].

Als Ausgangsdesign fiir den zu untersuchenden Schlitz-Resonator diente eine von Zain et al.
entwickelte Struktur [151], von der berichtet wurde, dass sie besonders hohe Q-Werte aufweist?
(QTheorie = 177000 und QExperiment = 147000 ). Bei der Referenzstruktur handelt es sich um einen
eindimensionalen Mikroresonator mit fiinfporigen dielektrischen Spiegeln und einem Ubergang
zwischen Spiegeln und Kavitdt bestehend aus vier Poren. Um die Vergleichbarkeit mit dem
Referenzmodell zu gewihrleisten wurden bei dem hier untersuchten Modell die gleiche Anzahl an
Poren sowie eine identische Strukturbreite von 500 nm verwendet. Anders als im Referenzmodell
wurde hier jedoch eine Strukturhthe von 220 nm sowie die Resonanzwellenléinge auf 1,55 pym
festgelegt.

Zur Bestimmung der geeigneten Modellparameter wurden die Parameter der Referenzstruktur
entsprechend dem Prinzip der Skalierbarkeit der MAXWELL-Gleichungen angepasst [169]. Fir
die Spiegel der Modellstruktur ergeben sich daraus Porendurchmesser von d = 200 nm und
Porenabstédnde von a = 385 nm.

Optimierung des Resonatorschlitzes

Die Breite des Schlitzes im Resonator sowie der Brechungsindex des Fiillmaterials haben einen
wesentlichen Einfluss auf die Stérke der Interaktion zwischen dem Licht und dem infiltriertem
Material. Wie in Abschn. 8.1 beschrieben, nimmt die Feldintensitit im Spalt auf Grund der
geringeren Uberschneidung der Moden zu beiden Seiten des Spalts bei einer Vergroferung der

“Es sei darauf hingewiesen, dass Reproduktionen der Rechnung wesentlich geringere Q-Faktoren ergeben als
die in Ref. [151] angegeben. Die Uberpriifung der Rechnungen erfolgte mit zwei verschiedenen Methoden, zum
einen durch den Autor dieser Arbeit mittels Comsol (FEM) sowie im Rahmen einer Bachelorarbeit [168] mit der
Finite-Difference-Time-Domain-Methode (FDTD). Beide Methoden liefern vergleichbare Werte, die jedoch mit
Werten von @ ~ 30000 deutlich unter den in Ref. [151] angegeben liegen. Es ist zu vermuten, dass in dieser
Publikation falsche Parameter angegeben wurden.
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(a) Abhingigkeit des effektiven Brechungsindex n.s von (b) Verteilung des TE-polarisierten elektri-
der Schlitzbreite fiir verschiedene Fiillmaterialien. Fiir schen Feldes im Spalt fiir eine Schlitzbreite
breite Schlitze kann n.s unter den Brechungsindex des von (i) 100 nm und (ii) 175 nm unter der
Substrats (nsio, ) sinken, was die Anregung von Substrat- Annahme, dass das Fiillmaterial einen Bre-
moden ermdoglicht, die zu zusitzlichen Verlusten fiithren. chungsindex von nsehiitz = 1, 5 besitzt.

Abbildung 8.9: Abhéingigkeit des effektiven Modenindex des infiltrierten Schlitzes von der Schlitzbreite
und dem Fiillmaterial.

Spaltbreite ab. Des Weiteren verringert sich der effektive Modenindex neg bei einer Verbreiterung
des Schlitzes (Abb. 8.9 (a)), da in diesem Fall der Einfluss des schwécher brechenden Fiillmate-
rials zunimmt. Dies hat zur Folge, dass sich neg dem Brechungsindex des Substrats (n = 1,45)
annédhert, was wiederum eine Kopplung zwischen Wellenleitermode und Leckmoden in das Sub-
strat ermoglicht (Abb. 8.9 (b)). Diese zusitzlichen Verluste fiihren dann zu einer Verringerung
des Q-Faktors des Resonators.

Neben der Schlitzbreite wird der effektive Modenindex auch durch den Brechungsindex des
Fiillmaterials beeinflusst. Wie in Abb. 8.9 (a) dargestellt, erhoht sich bei einem hoheren Bre-
chungsindex des Infiltrats ebenfalls neg, was die Koppelverluste in das Substrat reduziert. Bei den
hier untersuchten Strukturen soll Chalkogenidglas wie z.B. AsyS3 als Fiillmaterial verwendet wer-
den, so dass ein Brechungsindex von n = 2,3 angenommen wurde. Die Breite des Schlitzes wurde
auf 100 nm festgelegt. Dies entspricht einem Kompromiss zwischen einem mdglichst schmalen
Schlitz mit hoher Feldkonzentration und den technischen Moglichkeiten, einen solchen Schlitz
tatsédchlich herzustellen und zu infiltrieren.

Spezifikation der Parameter des Spiegel-Kavitits-Ubergangs

Wie in Abschn. 8.1 diskutiert, ist die Form des Ubergangs zwischen den dielektrischen Spiegeln
und der Kavitdt des Resonators entscheidend fiir die Hohe der dort auftretenden Streuverluste
und somit fiir die Giite des Resonators. Um die Anforderungen an einen solchen Ubergang fiir
einen Schlitz-Resonator zu bestimmen, wurden verschiedene Strukturen numerisch untersucht.
Um die Vergleichbarkeit mit den in Ref. [151] vorgestellten massiven Resonatoren zu gewéhrleis-
ten, wurden fiir die hier untersuchten Modelle ebenfalls vier Poren fiir den Ubergang genutzt.
Die Parameter der Ubergangsporen (siehe Abb. 8.10) werden im Folgenden sukzessiv in drei
Schritten untersucht.

1. Schritt: Resonator mit abruptem Ubergang

Im ersten Schritt wurde zuniichst der abrupte Ubergang vom dielektrischen Spiegel zum Resona-
tor ohne Anpassung der Poren untersucht. Dazu wurden fiir die vier Ubergangsporen dieselben
Parameter wie fiir den Spiegel verwendet. Dabei wurde der Abstand zwischen der Mitte der
dem Schlitz néchsten Pore und dem Schlitz entsprechend der Gitterkonstante des Spiegels auf
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a = 385 nm festgelegt. Das Modell besteht somit effektiv aus einem neunporigen Spiegel. Da die
Zahl der Gesamtporen damit in allen Modellen gleich bleibt, kann ausgeschlossen werden, dass
mogliche feldverstirkende Effekte auf einer Erhéhung der Porenanzahl basieren.

2. Schritt: Ubergang mit Variation des Porenabstands

In der zweiten Simulation wurde der Abstand zwischen den vier Poren des Ubergangs angepasst.
Hierbei wurde die in Abschn. 8.1 erwéhnte Annahme genutzt, dass eine Anpassung von Spiegel-
und Resonatormode durch eine Anpassung der jeweiligen effektiven Modenindizes erreicht wer-
den kann. Dementsprechend wurde der Abstand zwischen den Poren derart geéndert, dass dies
einer linearen Anderung des effektiven Brechungsindex entspricht.

3. Schritt: Ubergang mit Variation des Porendurchmessers

Im dritten Modell wurde anstelle des Porenabstandes der Porendurchmesser variiert. Da es bis-
her keine Modellvorstellungen gibt, wie der Porendurchmesser des Ubergangs den Q-Wert des
Resonators beeinflusst, wurde hier eine lineare Anderung des Porendurchmessers untersucht. Als
Randwerte dienten dabei der Durchmesser der Spiegelporen (200 nm) und die Breite des Schlit-
zes (100 nm).

4. Schritt: Ubergang mit Variation des Porendurchmessers und -abstandes

In einem weiteren Modell wurde schlieflich sowohl der Abstand als auch der Durchmesser der
vier Ubergangsporen angepasst und der Einfluss auf die Giite des Resonators untersucht. Fiir
Durchmesser und Abstand wurden dabei die selben Parameter verwendet wie in den Schritten
zwei und drei. Zur besseren Ubersicht sind alle Parameter noch einmal in Tabelle 8.1 zusammen-
gefasst.

5. Schritt: Anderung der Porenanzahl des Ubergangs

Zum Abschluss wurde die Abhiingigkeit der Giite des Ubergangs von der Anzahl der verwen-
deten Poren untersucht. Dazu wurde zunéchst der Einfluss der Anzahl der Spiegelporen auf die
Giite des Resonators untersucht. Nach der Optimierung des Spiegels konnte der Einfluss der
Porenanzahl im Ubergang unabhingig von der Zahl der Spiegelporen analysiert werden.

-2y -2 -2
d®OOOQ®d'O Od|'®:>oOOQOOOQO
Spiegel 'Ubergang Il?esonator |

Abbildung 8.10: Schematische Darstellung eines Schlitzresonators mit der Bezeichnung der verschiede-
nen Modellparameter (vgl. Tabelle 8.1). Je nach untersuchtem Modell werden in den folgenden Abschnit-
ten Teile dieser Parameter variiert.

Implementierung der Finite-Elemente-Methode

Zur numerischen Untersuchung wurde die in Abschn. 4.3 beschriebene FEM-Methode genutzt,
wobei die Implementierung durch CoMsOL Multiphysics in Verbindung mit MATLAB erfolgte.
Um moglichst realitdtsgetreue Simulationsergebnisse zu erzielen, wurden fiir alle Berechnungen
dreidimensionale Modelle verwendet. Das Rechengebiet, in dem sich die untersuchten Strukturen
befinden, wurde mit Streurandbedingungen® (engl.: Scattering boundary conditions) umgeben,
um Riickreflexionen des Lichts am Rande des Rechengebiets zu unterdriicken. Der modellierte

*Der in Klammern angegebene Wert ist der Abstand zwischen der Mitte der an den Resonator angrenzenden
Pore und dem Mittelpunkt der Rundung des Schlitzes.

fStreurandbedingungen werden dhnlich wie die bekannteren Perfectly Matched Layer (PML) eingesetzt, um
Reflexionen des Lichts beim Austritt aus dem Rechengebiet zu unterdriicken. Im Gegensatz zu PMLs werden die
Streurandbedingungen auf einer Fliache definiert und nicht in einem Volumen. Dies macht das Modell kleiner und
spart so Rechenzeit.

Modifikation optischer Nichtlinearititen in Silizium



8.2 Struktur- und Parameterdefinition 87

Tabelle 8.1: Modellparameter fiir die Schlitzwellenleitersimulationen

Allgemeine Modellparameter
ns; 1nsio, nhgt DBreite Wl Hohe W1 Schlitzbreite () Poren d Porenabstand a
3,45 1,445 2,3 500 nm 220 nm 100 nm 200 nm 385 nm

Spiegel-Resonator-Ubergiinge

Porenabstand [nm| o' — a” @ Poren [nm| d' — d”
Spiegel — Resonator Spiegel — Resonator
ohne Variation 385 - 385 - 385 - 385 - (385) ° 200 - 200 - 200 - 200
Variation Porenabstand 388 -390 - 393 - 396 - (399) 200 - 200 - 200 - 200
Variation Porendurchmesser 385 - 385 - 385 - 385 - (385) 180 -160 - 140 - 120
Variation Porenabstand
388 - 390 - 393 - 396 - (399) 180 -160 - 140 - 120

und -durchmesser

Wellenleiter besitzt zwei Schnittflichen mit diesen Rdndern. Um das Transmissionsverhalten der
Struktur zu untersuchen, wurde an einer dieser Schnittflichen eine einlaufende TE-polarisierte
ebene Welle definiert. An der gegeniiberliegenden Schnittfliche 14sst sich das transmittierte Feld
bestimmen und mittels Durchstimmen der Anregungswellenlinge ein Transmissionsspektrum
und daraus die Giite des Resonators berechnen. Da auf Grund der hohen Q-Werte und somit
schmalen Resonanzen die Wellenldnge nur in sehr kleinen Schritten variiert werden kann, ist diese
Methode zur Bestimmung des Q-Faktors sehr zeitaufwendig. Fiir eine effektivere Bestimmung
der Resonatorgiite eignet sich das in Abschn. 4.3 beschriebene Verfahren der Eigenmodenanalyse.
Entsprechend GI. 4.24 lassen sich die Resonanzwellenldngen sowie die Q-Werte direkt aus den
komplexen Eigenfrequenzen bestimmen. Zur Absicherung der Simulationsergebnisse wurden die
Q-Werte fiir ausgewéhlte Strukturen mit beiden Methoden bestimmt.

Die Genauigkeit der Position der Resonanzmode sowie der Betrag ihres Q-Faktors hingen
stark von der Auflésung des Gitters ab, das zur Diskretisierung des Rechengebiets genutzt wird.
Ein geeignetes Maf fiir die Auflésung des Gitters und des damit verbundenen Rechenaufwands
stellt die Anzahl der zu berechnenden Freiheitsgrade dar (vgl. Abschn. 4.3). In Abb. 8.11 sind der
Q-Wert und die Wellenldnge der Resonanzmode eines exemplarischen Modells in Abhéngigkeit
der Anzahl der zu berechnenden Freiheitsgrade dargestellt. Fiir die vorliegenden Modelle wurden

1,562 T T T T T 40000 . e e a
’ - Abbildung 8.11: Abhingigkeit der
F m/ ]
= ral g O L e B o e e, AN Wellenlinge (schwarz) und des Q-
% 1,560 'l_/ \_./; et . | Faktors (rot) der Resonatormode von
= i ; 130000 5 der Anzahl der im Modell berech-
© 1,558 - £ neten Freiheitsgrade. Ab einer An-
c | ] g
% 125000 % zahl von einer Million Freiheitsgra-
3 1ss6r o ] O de treten keine signifikanten Schwan-
9 ./'.l_/ 120000 kungen der Kenngrofen auf. So vari-
§ 1,554 x.‘___ E— ] iert der Q-Faktor um weniger als 2%
1 \-h--.--.---._-—-—-—-—-—._._, 15000 (blaue Linien). In den Modellen wur-
1.552 . 1 A 1 A 1 A 1 A 1 den ca. 1,2 Mio. Freiheitsgrade ver-
’ 500000 1000000 1500000 2000000 2500000 wendet (rote Linie).

Anzahl der Freiheitsgrade
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ca. 1,2 Mio. Freiheitsgrade beriicksichtigt. Mit dieser Gitterauflosung kénnen die Rechnungen
als konvergiert betrachtet werden, da die Schwankungen des Q-Faktors bei unter 2% liegen.
Eine weitere Verfeinerung des Gitters ist nicht sinnvoll, da dies keine Auswirkungen auf die
berechneten Grofsen hat und lediglich zu einer Erhohung der Rechenzeit fiihrt.

8.3 Simulationsergebnisse und Interpretation

Im folgenden Abschnitt werden die Ergebnisse der numerischen Untersuchungen der Spiegel-
Kavitits-Ubergiinge der Schlitz-Resonatoren vorgestellt, ihre physikalischen Ursachen diskutiert
und entsprechende Regeln zur Entwicklung geeigneter Resonatorstrukturen abgeleitet.

Einfacher Schlitzwellenleiter

10000 T T T
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Abbildung 8.12: Q-Faktor eines einfachen 8000 - /. \ 5’ ;"fﬁ\ﬁ;mm'
Schlitzwellenleiters ohne speziellen Ubergang in g /' N\ 5 ,/;/ -
Abhiingigkeit von der Schlitzlinge. Da die Wel- & *™[ /- —\ RN
lenlénge der Resonatormode linear von der Lange © 4000 - -\_‘vﬁ;‘ﬁén.éngi“f‘ﬁm] _
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Zunichst wird als Referenz das Modell eines Schlitzresonators ohne speziellen Spiegel-Re-
sonator-Ubergang untersucht. Die entsprechenden Modellparameter sind in Tabelle 8.1 zusam-
mengefasst. Um den maximalen Q-Faktor der Struktur zu ermitteln, ist es notwendig, die Re-
sonanzwellenldnge der Kavitdt zu variieren, was durch eine Variation der Schlitzléinge erreicht
werden kann. Wie im unteren Teil von Abb. 8.12 ersichtlich, hingt die Wellenldinge der Reso-
nanzmode linear von der Schlitzlinge ab. Dies ist versténdlich, da fiir die Resonanzwellenlénge
AResonanz = M [ e /2 gilt, wobei [ die Schlitzlénge ist, neg der Modenindex und m der Ordnung
der Mode entspricht.

Im oberen Teil der Abbildung ist die Abhéngigkeit des Q-Faktors von der Schlitzlange und
somit indirekt von der Wellenldnge der Resonatormode dargestellt. Um die Wellenldnge der Reso-
nanz moglichst nah an die Designwellenldnge (A = 1,55 um) zu schieben, fiir welche die Spiegel
optimiert wurden, muss eine Schlitzlinge von 1120 nm gewihlt werden. Dies entspricht einer
Resonanzwellenldnge von Agesonanz = 1,548 pm. Der mittels Eigenfrequenzanalyse bestimmte
Q-Faktor der zugehorigen Mode besitzt einen Wert von @ = 6400 und stimmt damit mit dem
aus der Halbwertsbreite (FWHM) der Resonanz (A = 242 pm) nach Gl. 8.3 bestimmten Wert
iiberein.

Abbildung 8.13: Ortliche Verteilung der Inten-
sitit des elektrischen Feldes im Resonator ohne
speziellen Ubergang. Die Mode dritter Ordnung,
erkennbar an den drei Intensitdtsmaxima, ist fast
ausschlieflich im Schlitz der Kavitit lokalisiert.
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Die zur Mode gehorende Feldverteilung ist in Abb. 8.13 dargestellt. Wie bereits in Abschn. 8.2
beschrieben, ist das TE-polarisierte elektrische Feld stark im Schlitz konzentriert, was die Inter-
aktion mit dem infiltrierten Material verstirkt. Das effektive Modenvolumen (Gl. 8.4) betragt
Ve = 0,062 pm?® und stellt ein Maf fiir die Konzentration des Lichts im Resonator dar. Ein ge-
ringes Modenvolumen ist neben einem hohen Q-Faktor ein Kennzeichen fiir einen Resonator mit
hoher Feldverstiirkung. Im Vergleich zur Referenzstruktur in Ref. [151] (Vog = 0,065 pm?) ist das
Modenvolumen dieser Struktur etwas kleiner. Dies lésst sich mit dem abrupten Modeniibergang
an der Grenze zwischen Resonator und Spiegel erkldren. Im Gegensatz zur Referenzstruktur,
bei der die Resonatormode langsam im Spiegel abklingt, ist hier die Eindringtiefe reduziert und
somit auch das von der Mode eingenommene Volumen.

Es ist jedoch zu beachten, dass bei der Optimierung der feldverstirkenden Eigenschaften des
Resonators dessen Giite und Modenvolumen nicht unabhéingig voneinander maximiert werden
kénnen. Da der Q-Faktor nach Gl. 8.5 linear von der Eindringtiefe des Feldes in die Spiegel L,
und der Linge des Resonators L abhéngt, die wiederum das Modenvolumen bestimmen, fiihrt
eine Reduktion des Modenvolumens gleichzeitig zu einer Verringerung des Q-Wertes. Beeinflus-
sen ldsst sich das Verhiltnis von Q-Faktor und Modenvolumen durch die Wahl der Ordnung der
Resonanzmode. Moden niedriger Ordnung weisen geringere Modenvolumina auf, besitzen aller-
dings in der Regel auch kleinere Q-Faktoren. Wie in Abb. 8.13 zu sehen ist, handelt es sich bei
der untersuchten Resonanz um eine Mode dritter Ordnung, erkennbar an den drei Intensitétsma-
xima. Sie wurde ausgewéhlt, da sie einen guten Kompromiss aus einem kleinen Modenvolumen
und einem hohen Q-Faktor darstellt. Aufserdem ist ihr Modenvolumen vergleichbar mit dem der
in Ref. [139, 151, 153] genannten Strukturen.

Der maximale Q-Wert von @ = 9000 liegt bei einer geringeren Wellenlédnge von A = 1,52 pm,
was einer Schlitzlinge von 1060 nm entspricht. Die Abnahme des Q-Wertes bei lingeren Kavi-
tdten und somit groferen Resonanzwellenldngen ldsst sich damit erkldren, dass sich die Mode
der unteren Bandkante des Spiegels anndhert, was eine Verringerung der Reflektivitit zur Folge
hat. Es kommt daher zu erh6hten Verlusten auf Grund der Transmission durch die Spiegel. Fiir
kleinere Resonanzwellenldngen (kiirzere Kavitédten) reduziert sich der Q-Faktor auf Grund des
Auftretens von lateralen Streuverlusten in das Substrat bzw. das umgebende Medium. Diese
treten auf, weil sich die Moden fiir kleinere Wellenldngen in Richtung des Luftbandes verschie-
ben, was zu einer Verringerung des effektiven Modenindex und somit einer verstirkten Moden-
fehlanpassung fiihrt. Diese Interpretation der Beobachtungen stimmt mit Untersuchungen von
Lalanne et al. [148] iiberein, Reflektivitdten und Streuverluste an BRAGGspiegeln in Streifenwel-
lenleitern betreffend.

Schlitzwellenleiter mit variiertem Porenabstand

Im nichsten Schritt wurde das Ubergangskonzept von Lalanne et al. [148] fiir einen infiltrierten
Schlitzresonator getestet. Dieses beruht auf einer Anpassung von Spiegel- und Resonatormode
durch eine Variation des Porenabstands (vgl. Abschn. 8.1).

Da eine numerische Bestimmung der optimalen Porenabstéinde unangemessen hohe Rechen-
zeiten erfordern wiirde, wurde die Annahme von Sauvan et al. [155] genutzt, wonach die Feldan-
passung durch eine Anpassung der effektiven Modenindizes erzielt werden kann. Da fiir den
effektiven Index der Blochmode im Spiegel ng = \/2a gilt, ldsst sich die Anpassung der Moden-
indizes durch eine Anderung des Porenabstands a’ — a” (Abb. 8.10) erreichen. In diesem Modell
wurde der Porenabstand so geéndert, dass dies einer linearen Anpassung des effektiven Indexes
des Spiegels ng = 1,55 um/2 - 385 nm = 2,013 an den effektiven Index der Resonatormode
Neg = 1,929 entspricht. neg wurde hierbei mittels Modenanalyse bestimmt [156].

Die Anderung erfolgte in fiinf Schritten, in denen die Abstinde zwischen der letzten Spiegel-
pore und der ersten Ubergangspore (a’) bis zum Abstand zwischen der letzten Pore des Uber-
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gangs und dem Schlitz (a”) angepasst werden (Abb. 8.10). Die Parameter sind in Tabelle 8.1
zusammengefasst.

Die in Abhé#ngigkeit der Schlitzlinge ermittelten Q-Werte wurden analog zum vorherigen
Modell ermittelt und sind in Abb. 8.14 dargestellt. Der Q-Faktor der Resonanz bei der Desi-
gnwellenléinge von 1,55 pum hat sich im Vergleich mit der Resonanz des Referenzmodells auf
einen Wert von ) ~ 8000 erhoht. Die im Vergleich zur Literatur recht moderate Erhéhung des
Q-Wertes wird jedoch nicht durch eine generelle Erhéhung des Q-Faktors auf Grund des an-
gepassten Porenabstands verursacht. Vielmehr fiihrt die Anderung des Porenabstands zu einer
Verschiebung des maximalen Q-Werts zur Designwellenldnge.

Einen Hinweis, warum die Anpassung des Porenabstands nicht zu der erwarteten Erhéhung
des Q-Wertes fiihrt, liefert ein Blick auf die Feldverteilung der zum maximalen Q-Faktor gehoren-
den Mode (Abb. 8.15). Im Vergleich zur Feldverteilung in Abb. 8.13 ldsst sich kein nennenswerter
Unterschied in der Ausdehnung der Mode erkennen, was sich ebenfalls im effektiven Modenvolu-
men widerspiegelt. Dies ist mit Vg = 0,062 ym® genauso grot wie das des Referenzresonators.
Anscheinend hat die Anpassung der effektiven Indizes hier nicht zu einer gleichzeitigen Anpas-
sung der Spiegel- und Resonatormoden gefiihrt.

Die Ursache hierfiir 14sst sich aus der Untersuchung der Feldverteilungen an Querschnitten
verschiedener Stellen der Resonatorstruktur ableiten. Hierzu werden die Modenprofile innerhalb
des Schlitzes und in der ersten Spiegelpore verglichen. Wie den Querschnitten in Abb. 8.16 zu
entnehmen ist, unterscheiden sich die Feldverteilungen an beiden Orten stark voneinander. Das
Feld innerhalb der Ubergangspore ist stark ausgedehnt im Vergleich zum Feld innerhalb des Re-
sonatorschlitzes, das stark komprimiert und dadurch in horizontaler Richtung sehr homogen im
Schlitz verteilt ist. Es ist daher verstindlich, dass die Feldiiberlagerung zwischen Spiegel- und
Resonatormode gering ist. Um eine effiziente Anpassung der beiden Moden zu erzielen, ist es da-
her erforderlich, neben der Anpassung des Porenabstands eine Anpassung der Porendurchmesser
vorzunehmen. Im folgenden Abschnitt wird dazu der Einfluss eines Spiegel-Resonator-Ubergangs
mit angepasstem Porendurchmesser untersucht.

Abbildung 8.15: Ortliche Verteilung der Inten-
sitit des elektrischen Feldes im Resonator bei
angepasstem Porenabstand des Spiegel-Kavitéts
Ubergangs. Zwar hat sich die Schlitzlinge mit
Resonanz bei der Designwellenlénge auf 1080 nm
verkiirzt, die Feldverteilung im Resonator bleibt
jedoch gleich, weshalb auch das effektive Moden-
volumen gleich bleibt.
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Abbildung 8.16: Vergleich der Intensititsver-
teilung der Mode eines Resonators mit einer
Schlitzldnge von 1080 nm im Querschnitt der ers-

ten Ubergangspore (a) und im Querschnitt durch
die Kavitét (b).

Schlitzwellenleiter mit variiertem Porendurchmesser

Die Untersuchungen im vorhergehenden Abschnitt haben gezeigt, dass die fiir feste Resonatoren
bewéhrte Néherung nach Sauvan et al. [155], eine Modenanpassung durch eine graduelle Varia-
tion der Porenabstinde zu erreichen, bei infiltrierten Resonatoren keine Erhohung der Giite zur
Folge hat. Deshalb wird in diesem Abschnitt der Einfluss einer Anderung des Porendurchmes-
sers untersucht. Ausgehend von der starken Abweichung der Modenprofile im Resonator und der
angrenzenden Pore (Abb. 8.16) ist zu vermuten, dass dieser Ansatz einen wesentlichen Einfluss
auf die Giite des Resonators haben wird.

Wie im vorhergehenden Abschnitt besteht das Modell aus einem Ubergang mit vier Poren,
an den sich der Spiegel mit fiinf Poren anschlieftt. Der Abstand zwischen den einzelnen Poren des
Ubergangs sowie der Abstand zwischen dem Mittelpunkt der letzten Pore und dem Mittelpunkt
der Kriimmung des Schlitzendes entspricht der Gitterkonstante a des Spiegels. Dies gewéhrleistet,
dass mogliche Anderungen des Q-Faktors im Vergleich zum unmodifizierten Modell in Abschn. 8.3
allein durch die Anderung des Porendurchmessers verursacht wurden.

Analog zu Abschn. 8.3 wurde ein linearer Ubergang erzeugt, wobei hier der Durchmes-
ser der Poren linear variiert wurde. Als Randwerte wurden der Durchmesser der Spiegelporen
(d = 200 nm) sowie die Breite des Schlitzes (b = 100 nm) verwendet. Die entsprechenden Werte
sind in Tabelle 8.1 zusammengefasst. Vergleicht man nun die Feldverteilung der Resonatormode
bei der Designwellenléinge (Abb. 8.17) analog zu Abb. 8.16 im Schlitz und in der ersten angren-
zenden Pore, so lisst sich eine deutlich bessere Ubereinstimmung der Modenprofile feststellen.
Die erhohte Feldiiberlappung macht sich auch beziiglich der spektralen Breite der Resonatormo-
de bemerkbar. Deren Halbwertsbreite verringert sich auf A\ = 130 pm (Inset Abb. 8.18), was bei
einer Wellenldnge von A = 1,55 pum einem Q-Wert von @) ~ 12000 entspricht. Dieser ist damit
doppelt so hoch wie der Q-Faktor eines gleichartigen Resonators ohne modifizierten Ubergang.

Eine noch stirkere Erhéhung der Giite ergibt sich fiir Resonatoren mit kiirzeren Schlitzldngen
(siehe Abb. 8.18). Dabei tritt der Maximale Q-Faktor von @ =~ 55300 bei einer Schlitzlinge von

Abbildung 8.17: Vergleich der Intensitétsver-
teilung der Mode eines Resonators mit einer
Schlitzldange von 1020 nm im Querschnitt der ers-
ten Ubergangspore (a) und im Querschnitt durch
die Kavitdt (b). Durch die Anpassung des Po-
rendurchmessers im Ubergangsbereich zwischen
Spiegel und Kavitédt dhneln sich die Feldvertei-
lungen wesentlich stérker.
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940 nm auf, was einer Resonanzwellenlinge von A = 1,527 um entspricht. Diese Erhéhung des
maximalen Q-Faktors um mehr als das Sechsfache bestétigt damit eindrucksvoll die Effektivitét
der Anpassung des Porendurchmessers im Ubergang.

Schlitzwellenleiter mit variiertem Porenabstand und -durchmesser

Im Folgenden wird die Kombination der zuvor betrachteten Methoden zur Anpassung der Feld-
verteilung von Spiegel- und Resonatormode untersucht. Die Porenabstinde des Ubergangs wur-
den dazu entsprechend Abschn. 8.3 und die Porendurchmesser entsprechend Abschn. 8.3 gew#hlt
(siehe Tabelle 8.1). Alle anderen Parameter entsprechen denen der vorhergehenden Modelle. Bei
der Betrachtung der schlitzlangenabhéngigen Q-Werte (sieche Abb. 8.19) zeigt sich, dass die zu-
sitzliche Einfiihrung der Variation des Porenabstandes im Ubergang zwar zu einer Verringerung
des maximalen Q-Wertes gefiihrt hat. Allerdings hat sie auch zu einer Verschiebung des Ma-
ximalwertes zur Designwellenldnge gefiihrt, wie es bereits in Abschn. 8.3 zu beobachten war.
Fiir ein Modell mit einer Resonanz bei der Designwellenldnge hat somit die Kombination beider
Anpassungsmethoden zu einer weiteren Erhohung des Q-Wertes auf @@ =~ 35000 gefiihrt. Dies
zeigt eindrucksvoll, wie mittels geeigneter Kombination aus Porendurchmesserdnderung und Ab-
standsanpassung der Ubergang zwischen Schlitzkavitit und Spiegeln wesentlich sanfter modelliert
werden kann, was die den Q-Faktor limitierenden Streuverluste reduziert. Der verbesserte Uber-
gang spiegelt sich auch in der in Abb. 8.20 dargestellten Intensitétsverteilung der Resonatormode
mit einer Wellenldnge von A = 1.55 ym wider. Im Vergleich zu Abb. 8.3 erstreckt sich die Mode
hier weiter in das Porengebiet, was fiir die langsame Anpassung des Modenprofils spricht. Die
erhohte Eindringtiefe spiegelt sich auch in dem von der Mode eingenommenen Volumen wider,
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Abbildung 8.20: Ortliche Verteilung der Inten-
sitit des elektrischen Feldes in einem Resonator
mit vollstindig angepasstem Ubergangsbereich.
Durch die Anpassung von Porendurchmesser und
-abstand erfolgt die Kopplung von Spiegel- und
Kavitdtsmode wesentlich sanfter was zu einem
tieferen Eindringen der Feldverteilung in den
Ubergangsbereich fiihrt.

das sich auf Vg = 0,084 um? vergréfert hat (vgl. Vig = 0,062 pm?® der Referenzstruktur in
Abschn. 8.3).

Nachdem gezeigt werden konnte, wie die Variation von Porenabstand und -durchmesser den
Q-Faktor bei einer bestimmten Wellenldnge erhdhen kann, ist es angebracht, die wesentlichen
Unterschiede zwischen den Ubergingen in massiven Resonatoren und Schlitzresonatoren zu dis-
kutieren, um eine Erkldrung zu finden, warum das vereinfachte Anpassungskonzept nach Sau-
van et al. [155] im vorliegenden Fall versagt.

Betrachtet man das Vorgehen von Lalanne et al. in Ref. [148], so findet dort die Anpas-
sung zwischen der Feldverteilung im massiven Resonator und der Feldverteilung zwischen den
angrenzenden Poren statt. Es ist offensichtlich, dass diese eine starke Uberschneidung besitzen,
da die Verteilung der Dielektrizitdtskonstanten in beiden Fillen gleich ist. Wiirde hingegen die
Anpassung der Feldverteilung im Resonator an die Feldverteilung in den angrenzenden Poren
erfolgen, so wiirde sich keine hohe Uberschneidung erzielen lassen, da die Modenprofile zu stark
voneinander abweichen.

Anderes gilt im Fall der Schlitzresonatoren. Hier muss die Anpassung der Feldverteilung
der Resonatormode an das Feld in der Pore erfolgen, da diese ebenfalls im Innern der Pore
konzentriert ist. Sie entspricht somit wesentlich besser dem Profil der Resonatormode als das
Profil des Feldes zwischen den Spiegeln.

Einfluss der Porenanzahl auf den Q-Faktor

Ein weiterer Parameter, der die Anpassung der Moden zwischen Kavitéit und Spiegel beeinflussen
kann, ist die Linge des Ubergangs und somit die Anzahl seiner Poren. Um die Vergleichbarkeit
zwischen den untersuchten Schlitz-Resonatoren und dem Ausgangsmodell von Zain et al. [151]
zu gewdhrleisten, war diese bisher auf vier Poren festgelegt. Da sich gezeigt hat, dass ein mog-
lichst adiabatischer Ubergang zwischen den Moden die Reduktion von Streuverlusten begiinstigt,
scheint eine Erhéhung der Porenanzahl im Ubergang geeignet, den Q-Wert weiter zu erhthen. Um
jedoch den Einfluss der Anderung der Porenanzahl zu bestimmen, ist es zunichst erforderlich,
den Einfluss der Anzahl der Spiegelporen und den der Ubergangsporen zu separieren. Erstere
bestimmt im Wesentlichen die Verluste, die durch Transmission des Lichts in den sich anschlie-
fenden Wellenleiter entstehen, letztere wie bereits erwithnt die Streuverluste des Ubergangs. Die
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Stérke der beiden Verlustmechanismen lasst sich mit 1/Q¢rans bzw. 1/Qstrey angeben [170], womit
die Gesamtverluste analog zu Ref. [171]

1 1 1

= + 8.7
Qges Qtrans Qstreu ( )

betragen.

Um den Einfluss der Streuverluste auf die Giite (4es des Resonators separat zu betrachten, ist
es daher erforderlich, die Transmissionsverluste zu minimieren, indem Q1,55 maximiert wird. Dies
ldsst sich durch eine Erhéhung der Anzahl der Spiegelporen erreichen, wodurch die Reflektivitét
der Spiegel bis zur ,Séttigung” erhoht wird. Der Q-Faktor ist somit im Wesentlichen durch die
Streuverluste am Spiegel-Kavitits-Ubergang limitiert. Abbildung 8.21 zeigt die Abhiingigkeit des
Q-Faktors von der Anzahl der Spiegelporen. Die Poren besitzen, wie die der zuvor untersuchten
Modelle, eine Gitterkonstante von a = 385 nm und einen Porendurchmesser von d = 200 nm.
Fiir Spiegel mit vier Poren ergibt sich eine sehr breite Resonanz mit einem entsprechend geringen
Q-Faktor von @ &~ 1000. Dieser steigt mit zunehmender Porenanzahl linear an und séttigt fiir
neun Poren pro Spiegel bei einem Wert von ¢ ~ 9000, wie schon im ersten Beispiel eines
Resonators ohne spezialisierten Ubergang (Abschn. 8.3) gezeigt wurde. Somit beeinflussen in
einem Resonator mit mehr als neun Spiegelporen nur die zusétzlich modifizierten Poren im
Ubergang die Giite des Resonators. Fiir die folgenden Rechnungen wurden Spiegel mit jeweils 13
unmodifizierten Poren genutzt, an die sich die modifizierten Poren der Uberginge anschliefen. Die
Uberginge besitzen linear angepasste Porenabstinde und -durchmesser analog zu Abschn. 8.3.
Dabei sind die Randwerte fiir den Porendurchmesser wiederum die Schlitzbreite der Kavitét
(d =100 nm) und der Durchmesser der Spiegelporen (d = 200 nm). Der Porenabstand variiert
zwischen a = 402 nm und a = 385 nm (vgl. Abschn. 8.3). Die exakten Parameter der jeweiligen
Uberginge sind in Tabelle 8.2 zusammengefasst.

Tabelle 8.2: Parameter der Ubergiinge mit variabler Porenanzahl

Porenabstand [nm]|
Spiegel — Resonator

Porendurchmesser [nm|]
Spiegel — Resonator

1 Pore 390 - (396) * 150

2 Poren 389 - 393 - (397) 167 - 133

3 Poren 388 - 392 - 395 - (398) 175 - 150 - 125

4 Poren 388 -390 - 393 - 396 - (399) 180 - 160 - 140 - 120

Modifikation optischer Nichtlinearititen in Silizium



8.4 Realisierungskonzept fiir eindimensionale

Wellenleiter-Schlitz-Mikroresonatoren 95
/4P 7 % 7 i Abbildung 8.23: Fouriertransformierte der TE-
10° ’2’#322/052:9229 / E Komponente des elektrischen Feldes der Resona-

tormode an der Grenzfliche zum Substratoxid

= 10°} _ in Abhéngigkeit von der Wellenvektorkomponente
w k. in Ausbreitungsrichtung. Diese weist fiir einen
E , vierporigen Ubergang (schwarz) mehr Feldanteile
- ; ([ |FT(E,)|dk, = 2,9 b.E. ) oberhalb der Lichtli-
nie des Substrats (schraffiert) auf als fiir den zwei-

10°¢ 1 porigen Ubergang ([ |FT(E,)|dk, =2,3 b.E.).

{ ; . Die resultierenden Verluste fithren zu einer star-
0 2000 4000 600?( 8000 10000 12000 keren Reduktion des Faktors der Struktur.

z

Fiir einen vierporigen Ubergang erhoht sich der Q-Faktor bei 13 Spiegelporen im Vergleich zu
den zuvor untersuchten Strukturen auf einen maximalen Wert von @@ =~ 75000. Ein Vergleich
der Uberginge mit unterschiedlicher Porenanzahl (Abb. 8.22) zeigt, dass sich entgegen der zuvor
aufgestellten Vermutung keine Verbesserung des maximalen Q-Faktors mit einer zunehmenden
Anzahl an Poren im Ubergang erreichen lisst. Statt dessen zeigt der zweiporige Ubergang den
mit @ ~ 103000 hochsten Wert. Offensichtlich ergeben sich fiir eine geringere Anzahl an Poren
insgesamt geringere Streuverluste als fiir lingere Ubergiinge, obwohl der Ubergang abrupter
erfolgt.

Das ldsst sich auch aus der Betrachtung der Fourieranalyse des elektrischen Feldes an der
Grenzfliche zum unterliegenden Oxid erkennen. Dies ist eine hiufig verwendete Methode zur
Analyse der Verlustmechanismen in Resonatorstrukturen. Dabei werden die Feldanteile der Re-
sonatormode in Abhéngigkeit der Wellenzahl der jeweiligen Teilwelle dargestellt, wodurch Feldan-
teile identifiziert werden konnen, die auf Grund eines ungiinstigen Wellenvektors an die Umge-
bung ankoppeln kénnen. Abbildung 8.23 zeigt die Fouriertransformierte des TE-Feldanteils in
Abhéngigkeit der Wellenvektorkomponente k., in Ausbreitungsrichtung fiir den Fall eines zwei-
bzw. vierporigen Ubergangs. Es zeigt sich, dass fiir den vierporigen Ubergang mehr Feldanteile
mit einem Wellenvektor, der oberhalb der Lichtlinie des Substratoxids liegt, auftreten als im Fall
des zweiporigen Ubergangs. Das bedeutet, dass diese Anteile des elektrischen Feldes an Moden
im Oxid ankoppeln konnen und somit verloren gehen. Die Verluste in der vierporigen Struktur
sind damit entsprechend hoher was eine Erkldrung fiir den reduzierten Q-Wert liefert. Dieser
Fall zeigt, dass der Ansatz eines moglichst glatten Ubergangs zwar geeignet ist Strukturen mit
hohen Q-Faktoren zu erzeugen, allerdings wir damit nicht notwendigerweise der maximal mogli-
che Q-Faktor einer Resonatorstruktur erreicht. Dieser lésst sich bisher nur ndherungsweise durch
umfangreiche Simulationen mit zufillig verdnderten Porenparametern erreichen.

8.4 Realisierungskonzept fiir eindimensionale Wellenleiter-Schlitz-
Mikroresonatoren

Die hier beschriebenen Strukturen lassen sich mittels Elektronenstrahllithografie und einer an-
schliefenden Strukturierung durch Plasmaétzverfahren (siehe Abschn. 3.3) herstellen. Dabei bie-
tet sich analog zu den Wellenleitern in Kapitel 7 die Verwendung eines SOI Materialsystems an.
Auf Grund der hohen Prézision der verwendeten Verfahren lassen sich dabei auch die schmalen
Schlitze in der Kavitidt problemlos erzeugen (Abb. 8.24).

Eine grofere Herausforderung stellt die lokale Infiltration des Schlitzes dar. Da ein Einbet-
ten des gesamten Resonators in das Infiltrat die Giite des Systems drastisch reduzieren kann,
ist es besonders wichtig, nur den Schlitz zu infiltrieren. Prinzipiell stellt die Infiltration eines
solchen Schlitzes kein Problem dar, da Vertiefungen im Silizium mit den zuvor erwdhnten Ab-

*Der in Klammern angegebene Wert ist der Abstand zwischen der Mitte der an den Resonator angrenzenden
Pore und dem Mittelpunkt der Rundung des Schlitzes.
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Numerische Untersuchung lokal infiltrierter eindimensionaler Wellenleiter-Schlitz-

96 Mikroresonatoren
Abbildung 8.24: Elektronenmikro-
skopaufnahme des Prototypen eines
eindimensionalen Wellenleiter-Schlitz-

Mikroresonators. Das Design orientiert
sich hierbei an der in Abschn. 8.3 un-
tersuchten Struktur. Das Bauelement
wurde mittels Elektronenstrahllithografie
und anschliefsendem RIE-Plasmaétzschritt
hergestellt.

scheideverfahren homogen gefiillt werden konnen. Schwieriger ist es, das Chalkogenidglas von
den umliegenden Flichen gezielt zu entfernen.”

Ein vielversprechender Ansatz hierfiir ist die Methode des ,Direct Laser Writings*“ [172], bei
der das Chalkogenidglas mit einem stark fokussierten Laser lokal belichtet wird. Auf Grund der
hohen Photosensitivitit der Chalkogenidgliser ist es moglich, das Glas durch photoinduzierte
Polymerisation auszuhérten. Unbelichtete Teile lassen sich anschlieffend nafsichemisch entfernen.

Analog zum ,Direct Laser Writing* lassen sich auch Elektronenstrahlen zur Belichtung des
Chalkogenidglases verwenden [173]. Dies wiirde die Erzeugung noch feinerer Strukturen ermog-

lichen, die ebenfalls nafschemisch freigelegt werden kénnen.

8.5 Anwendungsbeispiel bistabiles Verhalten

Zum Abschluss des Kapitels soll hier ein mogliches Anwendungsbeispiel fiir lokal infiltrierte
Wellenleiter-Schlitz-Resonatoren diskutiert werden. Dabei liegt der Schwerpunkt auf dem bistabi-
len Transmissionsverhalten einer solchen Struktur, das durch die Verwendung eines KERR-aktiven
Materials wie AszSo hervorgerufen wird. Ein solches Material weist einen intensitdtsabhéngigen
Brechungsindex n = ng + no I auf, wobei nés:”sz =2,9-107!® m2/W der KErr-Koeffizient ist.
Um eine Abschétzung der Intensitdtsschwelle fiir das Auftreten eines solchen Effekt in der in Ab-
schn. 8.1 untersuchten Struktur mit zweiporigem Ubergang zu treffen, wurde fiir die Berechnung
der Transmissionseigenschaften das Modell eines einfachen Fabry-Pérot-Resonators verwendet.
Dabei wurde davon ausgegangen, dass sich der Resonator bereits im eingeschwungenen Zustand
befindet. Fiir die Giite des Resonators wurde ein Wert von ) = 10000 angenommen. Dies stellt
eine konservative Abschitzung fiir einen realen Resonator dar, dessen Q-Faktor in der Regel
unter dem theoretisch bestimmten Wert liegt. Um daraus die Reflektivitdt der Resonatorspiegel
zu ermitteln, 1dsst sich der analytische Ausdruck fiir den Q-Wert [72]

Q= FLcaV/)\% , (8.8)

mit der Resonatorldnge L¢,, umformen zu:
2

T Leay T Leay 2
= | - 1 . 8.9
R 20N <2Q>\) * (8.9)

Die linearen Transmissionseigenschaften (Inset Abb. 8.25) lassen sich dann mit Hilfe der Airy-
Formel berechnen [174]:
(1-R)?

Irans = 1 5 8.10
‘ (1—R)?+4Rsin?¢p ° (8.10)

"Der Versuch das Chalkogenid (As»S3) mit Hilfe eines Lift-Off Prozesses zu entfernen, war nicht erfolgreich.
Hierbei wurde die Oberfliche mit einer diinnen Chromschicht bedeckt, auf der das Chalkogenidglas abgeschieden
wurde. Beim anschliefenden nafichemischen Ablésen des Chroms wurde allerdings auch das Chalkogenidglas aus
der Vertiefung entfernt.
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Abbildung 8.25: Simulation der optischen
Bistabilitéit in einem mit As3So gefiillten Re-
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stimmt.
mit g = 27 no%. Wenn der Resonator ein optisch nichtlineares Material enthélt, wird der

LC&V

Phasenterm intensitédtsabhingig und es ergibt sich ein weiterer Beitrag Ny, = 27 ng Leay-
Damit héngt die transmittierte Intensitidt nicht mehr linear von der eingestrahlten Intensitét ab,
so dass sich ein komplexes Transmissionsverhalten ergibt. Dieses wird indirekt durch:

4R .
Iy = Icay |T + T SIHQ (900 + SDNL) (811)

mit 7" =1 — R beschrieben [174], das die Anregungsintensitit Iy in Abhéngigkeit der Intensitét
im Resonator Ieay = lirans 7' angibt. Abbildung 8.25 zeigt die entsprechend GI. 8.11 bestimm-
te transmittierte Intensitdt fiir verschiedene Wellenlingen nahe der Resonanz. Der S-férmige
Intensitéitsanstieg kennzeichnet den bistabilen Bereich. Statt der Kurvenform tritt jedoch eine
sprunghafte Anderung der transmittierten Intensitiit auf, wie es durch die Pfeile verdeutlicht
wird.

Dieses Verhalten lisst sich dadurch erkliren, dass die intensitiitsabhiingige Anderung des
Brechungsindex ab einem Schwellwert zu einer signifikanten Verschiebung der Resonatormode
hin zu groferen Wellenléngen fiihrt. Fiir eine Wellenléinge nahe der linearen Resonanzmode tritt
so plétzlich eine Resonanz auf, die zu einer Verstirkung des Feldes im Resonator fiithrt. Dadurch
wird die Mitte der Resonanzmode noch weiter zur Wellenléinge des eingestrahlten Lichts verscho-
ben. Dieser selbstverstirkende Effekt ist fiir Wellenldngen, die weiter von der linearen Resonanz
entfernt liegen stérker, da das Erreichen des Schwellwerts bereits eine héhere Anregungsintensitét
erfordert.

Fiir die hier untersuchte Struktur liegt die Schwelle fiir bistabiles Verhalten bei einer Intensitét
von ca. 5-10° W/m?. Dies entspricht bei dem hier untersuchten Modell (Querschnitt 500 nm x
220 nm) einer Anregungsleistung von ca. 0,6 mW.

Die hier untersuchten Strukturen lassen sich damit beispielsweise als optische Schalter bzw.
optische Transistoren verwenden. Dabei kann das Schalten direkt durch eine Modulation der
Intensitdt des Anregungsstrahls erfolgen. Ein entsprechendes Bauteil wiirde dann aus einem
Amplituden-modulierten Signal ein Pulsdauer-moduliertes Signal erzeugen. Es ist auch mdglich,
die Anderung des Brechungsindex mit einem zusitzlichen Strahl herbeizufithren, so dass dieser
die Transmission des ersten Strahls regelt. Eine solche Verwendung wiirde dem Prinzip eines pho-
tonischen Transistors entsprechen, wobei der zusétzliche Strahl das Analogon zur Gatespannung
des elektronischen Pendants darstellt.
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9 Zusammenfassung

Das Ziel dieser Arbeit war es, Methoden zu untersuchen, mit denen sich die nichtlinearen opti-
schen Eigenschaften von Silizium verstérken lassen und die somit die Herstellung siliziumbasierter
optisch aktiver Bauelemente erméglichen. Dazu wurden in dieser Arbeit zwei Ansétze untersucht.

Der erste eher grundlegende Ansatz befasste sich mit der direkten Erzeugung einer Nichtlinea-
ritéit zweiter Ordnung () durch die Brechung der Kristallsymmetrie des Siliziums mit Hilfe me-
chanischer Verspannungen. Dieser Zusammenhang wurde zunéchst an planaren (111) orientierten
Siliziumproben untersucht, die durch das Aufbringen einer thermisch erzeugten Oxidschicht ver-
spannt wurden. Hierbei wurden durch die Anderung der Oxidationsparameter unterschiedliche
Verspannungszustinde erzeugt, die mittels Biegungsmessungen an den jeweiligen Probenwafern
charakterisiert wurden. Der Einfluss der im Silizium induzierten Verzerrung auf die Frequenzver-
dopplungseigenschaften wurde mit einem Reflexionsaufbau bestimmt, welcher im Rahmen dieser
Arbeit entwickelt und errichtet wurde. Mit diesem ldsst sich das frequenzverdoppelte Signal in
Abhéngigkeit des Azimutalwinkels bestimmen, was eine Beobachtung des Einflusses der struk-
turellen Eigenschaften des Siliziums auf das frequenzverdoppelte Signal ermdglicht. Durch das
Hinzuziehen von Rontgenmessungen konnte eine Verbindung zwischen dem winkelabhingigen
Signal und den Bindungen der Kristallstruktur hergestellt werden. Dadurch konnten die Ten-
sorkomponenten der x(-Suszeptibilitit den unterschiedlichen Bindungen zugeordnet werden,
wodurch die Interpretation der verspannungsabhingigen Messergebnisse erleichtert wurde.

Die Untersuchung der Verstirkung des (2 in Abhiingigkeit der aufgebrachten Verspannung
offenbart einen linearen Zusammenhang zwischen der Suszeptibilitdtsverstirkung und der auf-
gebrachten Verspannung. Das Ergebnis ist damit ein eindeutiger Beleg fiir die Richtigkeit des
Konzepts einer verspannungsinduzierten Nichtlinearitdt und bestéitigt damit erstmals den fiir
ein solches Materialsystem theoretisch vorhergesagten Zusammenhang [35]. Aus den Messdaten
geht weiter hervor, dass die aufgebrachte Oxidschicht selbst kein x(2) aufweist, wie es fiir ein
amorphes Material zu erwarten ist. Ein Vergleich der verspannungsinduzierten Suszeptibilitits-
verstirkung sowie deren Anstieg (Xgil) /o) mit aus der Literatur extrahierten Werten [92, 96|
bestétigt zusétzlich die gewonnenen Messergebnisse.

Die Dicke des Bereichs, in dem der fiir die Verstirkung der Nichtlinearitdt verantwortli-
che Verspannungsgradient auftritt, ist fiir eine planare Probe sehr gering und betrigt lediglich
ca. 5 nm [83, 84|. Dies liegt daran, dass die Verspannung der aufgebrachten Oxidschicht auf
Grund des ungleichen Verhiltnisses ihrer Dicke zu der des Substrats schlecht relaxieren und so-
mit schlecht ins Silizium iibertragen werden kann. Um den Einfluss von Verzerrungen auf das y(?)
in einem groferen Volumen zu untersuchen, wurden in einem néchsten Schritt die oxidverspann-
ten Proben mit einem periodischen Liniengitter strukturiert. Diese Strukturen ermoglichen eine
teilweise Ubertragung der Verspannungen in das darunterliegende Silizium. Dies konnte mit Hilfe
von HRXRD-Messungen nachgewiesen und die Verspannungsverteilung mit Hilfe von FEM- und
auf periodische Strukturen erweiterten Streusimulationen rekonstruiert werden. Dabei wurde ein
ca. 150 nm tiefer verspannter Bereich identifiziert.

Bei der wie zuvor in Reflexion durchgefiihrten Untersuchung des Frequenzverdopplungseffekts
wurde festgestellt, dass es zu einer Uberlagerung der nichtlinearen Emissionseigenschaften der
atomaren Struktur mit den Beugungseigenschaften des nanostrukturierten Gitters kommt. Dies
konnte durch einen Vergleich des Messsignals mit einem, in dieser Arbeit entwickelten, Faltungs-
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modell, das beide Einfliisse beriicksichtigt, belegt werden. In den Reflexionsmessungen konnte
allerdings kein eindeutiger Einfluss des verspannten Siliziumvolumens auf das frequenzverdoppel-
te Signal festgestellt werden. Eine Analyse des Prozesses der Frequenzverdopplung in Reflexion
hat gezeigt, dass dies an der teilweise destruktiven Interferenz der Signalbeitrége aus tieferen
Bereichen liegt, die daher mit dieser Methode nicht detektiert werden kénnen.

Der Nachweis eines verspannungsinduzierten Volumen-y(?) konnte dennoch mit Hilfe von
Transmissionsmessungen erbracht werden. Dafiir wurden mit Siliziumdioxid verspannte Wellen-
leiter untersucht, von denen aus den vorhergehenden Untersuchungen bekannt war, dass der Fre-
quenzverdopplungseffekt nicht durch die Oxidschicht beeinflusst wird.Die gemessene Erhohung
der Konversionseffizienz konnte daher eindeutig dem verspannungsinduzierten x(? im Silizium
zugewiesen werden. Die oxidierten Proben stellen somit den in Ref. [14, 15] untersuchten Proben
ein alternatives Materialsystem gegeniiber, das im Gegensatz zu den dort untersuchten nitridbe-
schichteten Wellenleitern eindeutige Aussagen zum Ursprung der Nichtlinearitat erlaubt.

Des weiteren konnte der Einfluss der Présenz einer Siliziumnitridschicht auf den Effekt der
Frequenzverdopplung nachgewiesen werden. Dazu wurde die Konversionseffizienz in einem unbe-
schichteten Referenzwellenleiter mit der eines mit unverspanntem Nitrid beschichteten Wellen-
leiters verglichen. Dies bestétigt Berichte in Ref. [16, 106] von Frequenzverdopplungseffekten an
amorphen Siliziumnitridschichten.

Weitere Vergleiche mit verspannten nitridbeschichteten Proben haben allerdings auch hier
einen verspannungsbedingten Einfluss auf den Frequenzverdopplungseffekt gezeigt. Eine Abschét-
zung der resultierenden effektiven Nichtlinearitiit ergab dabei Werte von x() ~ 40 pm/V.

Die hier gewonnenen Erkenntnisse stiitzen die Ergebnisse von Cazzanelli et al.[15]. Sie zei-
gen jedoch auch, dass der Einfluss der Nitridschicht selbst bisher unterschétzt wurde. Die hier
durchgefiithrten Untersuchungen zeigen, dass beide Beitrége in etwa gleich grofs sind.

Zusétzlich wurden bei den Transmissionsexperimenten Hinweise auf Anpassungseffekte zwi-
schen der Fundamentalmode und den 2w-Moden gefunden, die zu einer Verstarkung des frequenz-
verdoppelten Signals fithren kénnen. Die Abhéngigkeit der Effizienz der Frequenzkonversion von
der Breite der untersuchten Wellenleiter legt eine entsprechende Vermutung nahe. Das Vorhan-
densein eines solchen Anpassungseffekts lieffe sich durch eine direkte Beobachtung der Moden-
profile der 2w-Moden nachweisen, die in diesem Fall der Feldverteilung einer hoheren Mode mit
anndhernd gleichem effektiven Modenindex wie dem der Anregungsmode entsprechen sollten.

Im Gegensatz zum verspannten Silizium befasst sich der zweite in dieser Arbeit untersuchte
Ansatz mit der Erzeugung nichtlinearer optischer Eigenschaften in Silizium durch die Integration
optisch stark nichtlinearer Materialien in geeignete photonische Strukturen. Dabei wurde mit
Hilfe numerischer Methoden ein neuartiges Konzept fiir eine Hybridstruktur entwickelt, bei dem
die feldverstirkenden Eigenschaften von Mikroresonatoren und Schlitzwellenleitern verbunden
werden. Durch ein spezielles Design des Ubergangs zwischen der geschlitzten Kavitit und den
angrenzenden Spiegeln konnte dabei eine Giite von () ~ 35000 bei einem effektiven Modevolumen
von Vg = 0,084 pum? erzielt werden. Die feldiiberhohenden Eigenschaften sind damit vergleichbar
mit den fiir einen Resonator ermittelten, der aus einer Referenzstruktur ohne Schlitz besteht.
Eine weitere Optimierung des Resonatormodells fithrte sogar zu Q-Werten von @) = 100000.

Auf Grund seiner geringen Grofe ist eine Verwendungsmoglichkeit dieses Konzepts in der
Form eines optischen Schalters zu sehen, der in einen gewthnlichen Streifenwellenleiter integriert
werden kann. Das dazu erforderliche Schaltverhalten, basierend auf dem Effekt der optischen Bi-
stabilitit, wurde ebenfalls numerisch untersucht. Dabei hat sich gezeigt, dass fiir einen mit dem
Chalkogenidglas As3Ss infiltrierten Resonator mit einer Giite von @ = 10000 eine Anregungs-
leistung von lediglich 0,6 mW erforderlich ist, um die erforderliche Schaltschwelle zu erreichen.
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Ausblick

In dieser Arbeit konnten einige grundlegende Fragen und Widerspriiche geklart werden, die den
Ursprung des Frequenzverdopplungseffekts in verspannten Siliziumstrukturen betreffen. Fiir ein
detailliertes Verstdndnis der Abhingigkeiten zwischen dem lokalen Verspannungsgradienten und
dem resultierenden x(?) im Siliziumvolumen sind jedoch weitere Untersuchungen erforderlich. Da,
es bei der experimentellen Untersuchung dieses Zusammenhangs in der Regel zu einer Mittelung
iiber Beitrage unterschiedlich verspannter Bereiche kommt, bietet sich an diesem Punkt eine
Analyse mit Hilfe theoretischer Methoden wie der Dichtefunktionaltheorie an. Dies wiirde es
erlauben, den Frequenzverdopplungseffekt lokal auf der Ebene des verzerrten Siliziumgitters zu
studieren.

Wie sich hier gezeigt hat, bietet neben dem Verspannungsaspekt auch das Siliziumnitrid
selbst eine Moglichkeit zur optischen Funktionalisierung des Siliziums. Die Kenntnis der Ursache
fiir das Auftreten einer Nichtlinearitdt zweiter Ordnung im Nitrid wire dabei hilfreich, Pro-
zesse zu entwickeln, die es ermdglichen, gezielt Schichten mit einer sehr hohen Nichtlinearitét
abzuscheiden.

Grofses Potential zur weiteren Steigerung des Frequenzverdopplungseffektes in verspannten
Wellenleitern bietet nach Meinung des Autors auch die Méglichkeit der Phasenanpassung durch
gezieltes Wellenleiterdesign, da sich dadurch bekanntlich erhebliche Steigerungen der Effizienz
der Frequenzkonversionsprozesse erzielen lassen [21]. Falls sich dieser Effekt der Modenanpassung
in den verspannten Wellenleitern eindeutig nachweisen lisst, wiirde dies eine technologisch ein-
fachere Alternative zu Konzepten wie der periodischen Polung des nichtlinearen Materials [175]
darstellen.

Mittelfristig bietet verspanntes Silizium vielseitige Einsatzmdoglichkeiten als nichtlineares Ma-
terial, besonders wenn auch andere Moglichkeiten der Verspannungserzeugung genutzt werden.
So lassen sich mittels Tonenimplantation lokal hohe Verspannungen erzeugen, wobei die Tiefe der
eingebrachten Verspannung durch die kinetische Energie der Ionen bestimmt wird. Die Verwen-
dung von Maskenstrukturen wiirde eine zusétzliche Strukturierung des verspannten Bereichs in
der Ebene ermoglichen [176]. Insgesamt wére somit ein dreidimensionales Verspannungsdesign
im Silizium moglich.

Kurzfristig scheint jedoch das Konzept der Hybrid-Bauelemente z.B. der hier untersuchten
lokal infiltrierten Wellenleiter-Schlitz-Mikroresonatoren bessere Moglichkeiten zur Realisierung
optisch aktiver Bauelemente zu bieten. Dies liegt daran, dass die optischen Eigenschaften der in
Betracht kommenden nichtlinearen Materialien bereits bekannt sind. Die grofste Herausforderung
liegt hier im Infiltrationsprozess. Methoden wie das Aufschmelzen des Infiltrats unter Druck
bieten hier vielversprechende Losungsansétze.

Modifikation optischer Nichtlinearititen in Silizium



A Anhang

A.1 Prozessparameter der Lithografieverfahren

Tabelle A.1: Prozessschritte der Fotolithografie

1. Aufschleudern des Haftvermittlers AR300-80 bei 500 U/min (15 s) und anschliefend
4000 U/min (90 s).

2. Ausheizen der Probe bei 180° C fiir 3 min.

3. Spincoating des Fotolacks AR-N 4340 mit 500 U/min (15 s) und 2000 U/min (90 s)

mit einer resultierenden Schichtdicke von ca. 2000 nm.
4. Ausheizen der Probe fiir 15 min bei 85° C um das Losungsmittel zu verdampfen.

Belichtung fiir 30 s bei konstanter Intensitdt mit einer Wellenldnge von A = 365 nm
(i-Line).

Post Exposure Bake fiir 5 min bei 95° C.
Entwickeln der Probe fiir 60 s (AR 300-475).

Tabelle A.2: Prozessschritte der Laserinterferenzlithografie

1. Probenreinigung mit Aceton, Isopropanol und DI-Wasser.

2. Trocknen der Probe fiir 20 min bei 200° C auf der Heizplatte zur Wasserdesorption.

3. Spincoating des Fotolacks AR-N4240 in Verdiinnung 1:2 mit AR 300-12 mit 500 U/min
(5 s) und 4000 U/min (30 s) ergibt eine Schichtdicke von ca. 200 nm.

4. Ausheizen der Probe fiir 2 min bei 80° C um das Lésungsmittel zu verdampfen.

Belichtung mittels Laserinterferenzlithografie.

6. Nachheizen der Probe fiir 30 min bei 80° C. Dies verstiarkt die intermolekularen
Bindungen zwischen den belichteten Lackmolekiilen und erhéht damit die Selektivitat
der Belichtung.

7. Entwickeln der Probe fiir 30 s (AR 300-47).
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102 Anhang

A.2 Zusammenhang zwischen Dehnungs- und Biegeverspannung
in einer diinnen Oxidschicht

Im Folgenden wird der in Gl. 4.4 dargestellte Zusammenhang zwischen der in einer diinnen
verspannten Oxidschicht vorherrschenden Dehnungsspannung und der ins Silizium induzierten
Biegespannung hergestellt, welche mit der Waferbiegemethode gemessen wird. Nach Ref. [68]
gilt fiir die Dehnungsverspannung in einer durch thermische Oxidation erzeugten Oxidschicht
auf einem Siliziumsubstrat:

dsiEox Esi(asi — aox) AT

dsiEsi + doxFox

wobei d der Dicke der jeweiligen Schicht, £ dem YOUNG-Modul und a dem thermischen Aus-
dehnungskoeffizienten entspricht sowie AT der Temperaturdifferenz zwischen Oxidations- und
Raumtemperatur. Da die Dicke der Oxidschicht bei den in dieser Arbeit untersuchten Proben we-
sentlich geringer ist als die des Substrats (dox < dgi) kann Gl. A.1 mit dg; Es; + dox Eox = dsiEs;
bl

00Ox,D = (A1)

)

o0x,D ~ —Eox(asi — aox) AT, (A.2)

vereinfacht werden.
Fiir den Biegeradius der Probe ist Folgendes definiert [68]:

1 6(asi — aox) AT (dsi + dox) (A3)

Egid3.  Eoxdd,.
4(dsi + dox)? — 2dsidox + Si Ox
( ) EOXdOX ESidSi

Auch diese Gleichung lésst sich unter Annahme einer diinnen Oxidschicht vereinfachen zu:
1 N 6(agi — aox)AT
~2 Bod
Eoxdox

(A4)

4ds; +

Mit Gl. A.2 ergibt sich daraus:
—00x,D
EOx UOX,Dde
~ — = — 5 - (A.5)
4dgsi Eoxdox + Esidg; 4dsi Eoxdox + Esidg;
EOXdOX

6

S |

Da (dox < ds;) gilt folgt daraus, dass ebenfalls 4ds; Eoxdox < ESidgi gilt und damit
ESid%il

UOX,DdOX _
6dox T

=6
ESidgi

(A.6)

1 bzw.cox,p =
,
Gleichung A.6 entspricht damit im Wesentlichen der STONEY-Formel (Gl. 4.5) und stellt ei-
ne Beziehung zwischen dem Biegeradius des Probenwafers und der Dehnungsspannung in der
Oxidschicht her.

Um die Verbindung zur Biegespannung herzustellen ldsst sich der folgende Ausdruck fiir die
Verspannung im Silizium verwenden [68]:

Z— 20

osiB(2) = Esi - (A7)

Durch Einsetzen von Gl. A.6 ergibt sich die in Abschn. 4.1 beschriebene Beziehung zwischen der

Biegeverspannung im Silizium und der dominierenden Dehnungsverspannung im Oxid:

EOX de
Es; d%i

oox,B(2) ~ —6 (2 — 20)0osiD - (A.8)
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A.3 Abschitzung des Messfehlers der in Reflexionsmessung be-
stimmten verspannungsinduzierten Suszeptibilititserhohung

In Kapitel 5 wurde die verspannungsinduzierte Verstirkung der nichtlinearen Koeffizienten a und
¢ (Abb. 5.8) behandelt. Hier werden die bei der Messung auftretenden Unsicherheiten bestimmt
und der Messfehler diskutiert. Dieser setzt sich aus den Ungenauigkeiten der Messmethode sowie
probenbedingten Intensitdtsschwankungen auf Grund von Inhomogenititen zusammen.

Der Einfluss von Messunsicherheiten wurde durch die Analyse der an einer Position gemes-
senen winkelabhéngigen Intensitdt bestimmt. Dazu wurde das Signal von dquivalenten Winkel-
positionen verglichen und eine mittlere relative Abweichung bestimmt (siehe Abb. A.1 (a)). Die
resultierenden Abweichungen wurden anschliefsend iiber alle Proben gemittelt.

Die Abweichungen auf Grund von Probeninhomogenititen wurden bestimmt, indem die an
verschiedenen Positionen einer Probe unter dquivalenten Azimutalwinkel aufgenommenen Mess-
signale miteinander verglichen wurden (Abb. A.1 (b)). Um den Einfluss der Probeninhomogeni-
taten auf das Messergebnis zu verringern wurden die Messungen an mehreren Probenpositionen
wiederholt. Da die Verstidrkung der nichtlinearen Koeffizienten relativ zur unverspannten Refe-
renzprobe bestimmt wurde, miissen die Messunsicherheiten beider Proben addiert werden, was
den Fehler ungefahr verdoppelt.

Anschliefsend wurden diese Werte iiber alle Proben gemittelt. Aus der Auswertung erge-
ben sich vergleichbare Fehler fiir die Probeninhomogenitéiten (6%) und die Messungenauigkeiten
(7%). Dabei entsteht der Messfehler hauptsichlich im Detektionsteil des Aufbaus und nicht im
Anregungsteil. Ersterer wird im Wesentlichen vom Signal-Rauschverhéltnis der Kombination aus
Detektor und Sample-and-hold-Box bestimmt, letzterer von Schwankungen der Laserintensitét,
die jedoch nur ca 1% ausmachen.

Um den Einfluss der Intensitétsschwankungen auf die Verstirkung der nichtlinearen Koeffizi-
enten zu bestimmen, wird der Fehler aus GI. 5.1 bestimmt. Dabei ergibt sich das Problem, dass
eine Grofe I gemessen wurde, die von zwei Grofen a und ¢ abhéngt, die beide Messschwankun-
gen unterworfen sind. Deshalb wird an dieser Stelle angenommen, dass ¢ und ¢ in gleichem Mafe
von den Schwankungen betroffen sind. Es ldsst sich demnach davon ausgehen, dass sich beide
Werte um einen festen Faktor g unterscheiden. Damit ergibt sich:

I o a? (1 + gcos3p)? (A.9)
—— — — ] L T T T T T T T R Podition 1]
] e
L o b
E [Im [jn o
TR /—\Z \ 7\ k 3
g -\ L -J\ /l o,
® _\_’/T ] g
c ]
-g [} ./zj./—f-J.\\./ ] IS
B - \. }‘E [ ] \.\\ l/ -
WAl e [
. .hi.. el 1 ]
0 60 120 180 240 300 360 0 60 120 180 240 300 360
Azimuthalwinkel [°] Azimuthalwinkel [°]
(a) Bestimmung der Unsicherheiten der (b) Bestimmung der Unsicherheiten auf
Messmethode. Grund von Probeninhomogenitéten.

Abbildung A.1: Analyse des Messsignals zur Bestimmung der Unsicherheiten auf Grund der Messme-
thode (a) und der Probenbeschaffenheit (b).
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und somit

Al =2Aa =2gAc¢  bzw. — =2— =2—. (A.10)

Fiir a und ¢ sind die relativen Fehler entsprechend der Annahme gleich grof und entsprechen der
Hilfte des Gesamtfehlers der Intensitdt. Er ist als Fehlerbalken in Abb. 5.8 dargestellt.

Der Fehlerbalken fiir die Verspannung entspricht der Abweichung vom Mittelwert der Ver-
spannung, der sich aus den Messungen mit unterschiedlicher Orientierung des Probenwafers zum
Scanweg des Lasers bei der Biegungsmessung ergibt.

A.4 Analyse von Propagationsverlusten in Wellenleitern mittels
Fouriertransformation

Um die Qualitdt der in Kapitel 7 untersuchten Wellenleiter zu charakterisieren und somit Aus-
sagen iiber die Giite des Herstellungsprozesses sowie die Fignung der Proben fiir nichtlineare
Transmissionsexperimente treffen zu kénnen, ist es erforderlich, deren optische Verluste zu be-
stimmen.

Der dazu verwendete Aufbau ist in Abb. A.2 schematisch dargestellt. Das Licht eines durch-
stimmbaren Lasers (1490 - 1650 nm) wird durch eine belinste Faser in den zu untersuchenden
Wellenleiter eingekoppelt, wobei die Polarisation manuell eingestellt wird. Das transmittierte
Licht wird wieder in eine belinste Faser eingekoppelt und mit Hilfe eines Photodetektors regis-
triert. Kin Teil des Lichts wird {iber einen -10dB-Koppler ausgekoppelt und in die Steuerelektronik
gefiihrt. Diese steuert die Fasern auf beiden Seiten der Probe mit Hilfe von Piezo-Stelltischen,
um eine maximale Transmission zu erreichen. Fine sehr ausfiihrliche Beschreibung befindet sich
in Ref. [125].

Die optischen Verluste setzen sich aus unterschiedlichen Beitrdgen zusammen und lassen
sich grob in Koppelverluste und Propagationsverluste unterteilen. Die Koppelverluste sorgen
fiir eine Dampfung der transmittierten Intensitit auf Grund einer Fehlanpassung des Profils
des einzukoppelnden Strahls und der im Wellenleiter gefithrten Mode, was zu Streuverlusten an
den Ein- und Auskoppelfacetten fithrt. Zusatzlich dazu treten Reflexionsverluste (engl.: Fresnel
insertion losses) an der Facettengrenzfliche auf, die bedingt durch den Brechungsindexkontrast
zwischen der umgebenden Luft und dem Silizium auftreten. Da die Koppelverluste durch die
Beschaffenheit der Endfacetten bestimmt werden, lassen sich aus ihnen Informationen iiber die
Qualitét des Vereinzelungsprozesses der Proben (Abschn. 7.1) gewinnen.

PS Probe
000
i -10dB
E

Abbildung A.2: Schematische Darstellung des Koppelmessplatzes zur linearen Transmissionsmessung,.
PS: Polarisationssteller, xyz: Piezo-Stelltisch, -10dB: -10dB-Koppler, PD: Photodetektor, E: Steuerelek-
tronik. Die Abbildung wurde nach Ref. [125] adaptiert.
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Bei den Propagationsverlusten handelt es sich um Intensitétsverluste, die beim Durchlaufen
des Wellenleiters auftreten. Sie werden hauptséchlich durch die Rauhigkeit der Wellenleiterwénde
bestimmt und hiingen somit mafgeblich von der Qualitiit der Lithografie und des Atzprozesses
ab. Da die Dampfung des Signals auf Grund der Propagationsverluste von der Lénge des Wel-
lenleiters abhéngt, wird sie in der Regel auf die Linge des untersuchten Wellenleiters normiert
und in [dB/mm| angegeben, was die Vergleichbarkeit mit anderen Strukturen gewéahrleistet. Aus
diesem Grund verwendet man iiblicherweise die ,Cut-Back“-Methode, bei der die Dampfung fiir
baugleiche Wellenleiter unterschiedlicher Linge bestimmt wird. Unter der Annahme, dass die
Koppelverluste in jedem Wellenleiter gleich sind, lassen sich dann die Propagationsverluste mit
Hilfe linearer Regression ermitteln:

In A

- (A.11)

o =

Da in dieser Arbeit stets Wellenleiter mit einer festen Linge verwendet wurden, kam hier
eine andere Methode zum Einsatz, die im Folgenden erldutert wird. Hierbei werden die Propa-
gationsverluste aus dem fouriertransformierten Transmissionsspektrum extrahiert. Eine n&here
Beschreibung der Methode findet sich in Ref. [125, 177, 178|.

Das Grundprinzip dieser Methode basiert darauf, dass auf Grund des zuvor erwdhnten Bre-
chungsindexkontrastes an den Endfacetten an selbigen Reflexionen auftreten, deren Stérke durch
den Reflexionskoeffizienten R bestimmt wird. Dadurch fungiert der Wellenleiter als ein Fabry-
Pérot-Resonator, der fiir bestimmte Wellenldngen zu konstruktiver bzw. destruktiver Interferenz
fithrt. Dies erzeugt Oszillationen im Transmissionsspektrum, deren spektraler Abstand von der
optischen Lange des Wellenleiters abhéngt (siehe Abb. A.3). Die durch den Wellenleiter trans-
mittierte Intensitét ldsst sich nach dem Fabry-Pérot-Modell wie folgt berechnen [100]:

(1-RHA
(1 — RA)2 + 4RAsin%(p/2)

IT = 77[0. (A12)

Hierbei ist ¢ = 4mng L/, wobei A die jeweilige Wellenlénge, ng der Gruppenindex der angeregten
Mode und L die Lénge des Wellenleiters ist. Die beim Durchlaufen des Wellenleiters auftretenden
Verluste werden durch den Dampfungsterm A = e~ beschrieben, wobei o der Absorptionsko-
effizient ist. Der Anteil der in den Wellenleiter eingekoppelten Intensitét Iy des Anregungsstrahls
wird durch die Effizienz 1 beschrieben.

Da die Dampfung des transmittierten Lichts von der im Wellenleiter zuriickgelegten Weg-
strecke abhéngt, ist es hilfreich, die Abnahme der Transmission in Abhéngigkeit der Anzahl der

16 —— T v T v T v T ]
A7 ——L=2 mm-]
-18 — L=5 mm4

Abbildung A.3: Berechnete Transmissions-
spektren idealer verlustbehafteter Wellenlei-
ter unterschiedlicher Linge. Der Einfluss der
Lange spiegelt sich in dem freien Spektralbe-
reich zwischen den Fabry-Perot-Resonanzen
wieder. Je linger der Wellenleiter, umso mehr
Resonanzen konnen angeregt werden, wo-
durch sich der freie Spektralbereich entspre-
chend verringert.

Leistung [dBm]

27 s 1 1 1 1 1 .

1650,0 1550,4 1550,8 1551,2 1551,6 1552,0
Wellenlange [nm]
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Umléufe im Wellenleiter zu betrachten. Dazu wird das Transmissionsspektrum (Gl. A.12) mittels
einer Fouriertransformation als Funktion der durchlaufenen optischen Weglinge d dargestellt:

FT{It}(d) = / It(k)emdkdk, (A.13)

mit k = 27 /A. Abbildung A.4 zeigt exemplarisch ein solches Spektrum fiir zwei Wellenleiter mit
einer Linge von zwei bzw. fiinf Millimetern. Die Lénge des Wellenleiters spiegelt sich in der Po-
sition des Peaks wider, so dass sich aus dieser bei bekannter Wellenleiterldnge der Gruppenindex
ng bestimmen ldsst.

Fiir den Fall eines idealen Fabry-Pérot-Resonators mit R = 1 besteht das Fourierspektrum aus
einer Reihe von Dirac-Delta-Funktionen an den Positionen, an den d = ngL einem ganzzahligen
Vielfachen der optischen Wellenleiterldnge entspricht:

|FT{Ir}(d)| = 4 (d — i(ngL)) Tyt "s"), (A.14)

(2

mit p = In(RA) und Ty = (1 — R)2A%/(1 — R?A).

Um aus dem Fourierspektrum den Absorptionskoeffizienten a zu bestimmen gibt es nun
mehrere Moglichkeiten, von denen zwei erwdahnt werden sollen. Zum einen lésst sich « direkt aus
dem Verhéltnis der Peakhdhen ermitteln, was sich mit Gl. A.14 zeigen ldsst. So entspricht das
Verhéltnis der Hohen zweier benachbarter Peaks:

FT{It}((i + 1)ngL)
FT{It}(ingL)

— RA. (A.15)

Daraus lésst sich bei Kenntnis des Reflexionskoeffizienten R die Dampfung A bestimmen und

aus ihr, entsprechend ihrer Definition, der Absorptionskoeffizient. Zum anderen lisst sich « aus

dem exponentiellen Abklingverhalten der Peaks im Fourierspektrum bestimmen. Dabei wird p

in Gl. A.14 durch einen exponentiellen Fit (siehe Abb. A.4) bestimmt. Fiir o ergibt sich dann
In (e”/R)

a=-——7— (A.16)

Die Auswertung wird hier automatisiert mit Hilfe eines MATLAB-Skripts vorgenommen.

Hierbei wurde beriicksichtigt, dass das Transmissionsspektrum auf Grund der Wellenleiterdi-
spersion abschnittsweise zu analysieren ist. Zur Vermeidung unerwiinschter numerischer Effekte

— T T T T T T T T T T T
9| —L=2mm —
Abbildung A.4: Fouriertransformierte des ——L=5mm
Transmissionsspektrums idealer verlustbe- I \ Exponentieller Fit
hafteter Wellenleiter unterschiedlicher Linge \ fur L=2 mm
(vgl. Abb. A.12). Die Position der Peaks ent-
spricht ganzzahligen Vielfachen der optischen
Wellenleiterldnge, wodurch sich fiir lingere
Wellenleiter grofiere Peakabstinde ergeben.
Aus dem Verhéltnis der jeweiligen Peakho- \
hen, bzw. durch einen Fit des exponentiellen I A
Abklingverhaltens lasst sich der Absorptions- — ff ||  J| [ Foomees A
koeffizient v als Maf der Propagationsverlus-

te bestimmen. 0 5 10 15 20 25 30 35 40
optische Lange d [mm]

1

FT{l }(d)

'Das Skript wurde von Peter Nolte [179] entwickelt und an die hier untersuchten Wellenleiter angepasst.
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ist auferdem zu beachten, dass im Gegensatz zu einem theoretischen, unendlich ausgedehnten
Spektrum nur eine begrenzte Anzahl von Datenpunkten transformiert wird, was einem abrupten
Abschneiden des Spektrums entspricht. Um die daraus resultierenden Fehler zu unterdriicken,
wird das Spektrum mit einer ,Flat-Top“-Fensterfunktion gefaltet, was eine Glattung des Spek-
trumrandes zur Folge hat [179, 180].

Fehlerbetrachtung der Propagationsverluste in Siliziumwellenleitern

Im Folgenden wird der Fehler des Absorptionskoeffizienten o bestimmt. Dieser setzt sich aus den
Unsicherheiten bei der Bestimmung der Lange des Wellenleiters AL, des Reflexionskoeffizienten
der Endfacetten AR sowie dem Rauschen des Fourierspektrums AV zusammen. Letzteres ent-
hélt somit die Unsicherheiten die durch die Modenspriinge bei der Messung der Transmission

auftreten. Es gilt:
_ FT{Ir}((i + 1)ngL)

= =RA . Al
VS T U ) (A17)
Aus Gl. A.11 ergibt sich fiir den Fehler von Aa:
InR—InV 1 1

Dabei wurden AR = 0,05 sowie AL = 0,2 mm verwendet. Der Fehler AV entspricht dem
Fehler im Fourierspektrum, der durch das Rauschen im Transmissionsspektrum hervorgerufen
wurde. Er wurde nach Ref. [125] aus der Standardabweichung des quadratischen Mittelwerts der
transmittierten Intensitit bestimmt:

(A.19)

Hier entspricht [;, der Intensitéit des jeweiligen Messpunktes und N gibt die Anzahl der bestimm-
ten Messwerte an. Der Gesamtfehler ist als Fehlerbalken in Abb. 7.4 eingezeichnet.

Modifikation optischer Nichtlinearitaten in Silizium



B Abkiirzungsverzeichnis

Abkiirzung | Bezeichnung

EFISH Frequenzverdopplung bei statischem elektrischen Feld
FEM Finite-Elemente-Methode
FMM Fourier-Modale-Methode

FWHM Halbwertsbreite
HRXRD Hochaufgeloste Rontgenbeugung

ICP Induktiv gekoppeltes Plasma

PECVD Plasmagestiitzte Gasphasenabscheidung
Q-Wert Giite eines Resonators

REM Rasterelektronenmikroskop

RIE Reaktives ITonenétzen

SHG Frequenzverdopplung

Si0q Siliziumdioxid

SiN Siliziumnitrid

SizNy Siliziumnitrid (stéchiometrisch)

SOI Silizium-auf-Nichtleiter-Materialsystem
TE Transversal elektrisch

™ Transversal magnetisch
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