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Modeling a plasma etching process, for example etching silicon wafer with an
chlorine/argon plasma

The subject of this thesisis the modeling of a plasma etching process, for example etching
silicon wafer with a chlorine/argon plasma. Plasma etching processes are important for the
fabrication of integrated circuits (IC) because these processes have an great impact on the
size and the quality of the smallest semiconductors on the wafer. This improves the power
of an IC (computer chip).

In principle there are two ways to describe a plasma etching process. modeling or
experimentally. This work gives a preference to modeling. On the one hand, modeling can
help to build, arrange and analyze experiments. On the other hand, modeling gives a
detailed understanding of the physics especially for many physical values which can not be
measured in a highly reactive plasma. Once the process is modeled, the optimization
process can be started.

The modeling of a plasma etching process is very complex, caused by the eectrons with
their low mass and the resulting physical-chemical behavior. Starting point for the
modeling of an industrial etching process is the Boltzmann equation. For the e ectrons,
elastic and inelastic impacts and diffusion are taken into account. To calculate the
distribution for the kinetic energy of the electrons, a Legendre polynomial is used to solve
the Boltzmann equation. Another problem is the diffusion of the electrons because of
gradients in concentration and the ambipolar field. The solution is an approach which
models the coefficient of diffusion proportional to the kinetic energy and the change in the
gradient weighted with the distribution of the kinetic energy of the electrons.

The heavy particles are modeled with equations for momentum and species. Ambipolar
diffusion and chemistry with elementary reactions are used. The reaction coefficient is
calculated from the distribution of energy and cross section of impact. Surface reactions
are modeled with a adhesion coefficient and the plasma potential of the skin is accounted
for. For power input the, Maxwell equations are solved using the assumption that the
electrons can follow the electro magnetic field immediately. All equations are solved
numerically.

The results are structured in three parts. First, the power input is calculated and compared
with experiments. In the second part, the energy distribution is examined. The effects of
electron-electron impact and electron diffusion are analyzed. The values of electron
temperature, formation rate and reaction rate coefficient are calculated from the energy
distribution of the electrons and the dependence of variation of pressure, electric field and
concentration of heavy particlesis shown. In the third, part the etching of asilicon wafer in
aLam 9000 reactor is simulated. The flow, electron temperature, electric field, the species
concentrations, and the etch rate are shown as a function of position.
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1 Einleitung 1

1 Einleitung
1.1 Plasmaétzen, ein wichtiger Schritt bei der Herstellung von Integrierten
Schaltkreisen

Integrierte Schaltkreise, im folgenden mit IC (Integrated Circuit) abgekirzt, haben in den
letzten Jahrzehnten in der Technik breite Anwendung gefunden. Zum Einen sind sie die
Grundlage fur einen neuen Industriezweig geworden: Die Informationstechnologie mit
ihren bekanntesten Vertretern, dem Computer und dem mobilen Telefon. Zum Anderen
haben sie in etablierten Industrien zu besseren Ldsungen von technischen Problemen
gefuhrt. Als Beispiel sei die durch einen Mikrochip gesteuerte Gemischbildung und
Zindung bel modernen Ottomotoren genannt.

Die Erforschung und Entwicklung der ICs [13] hat im Jahr 1947 zum ersten funktions-
fahigen Transistor durch J. Bardeen et al., 1960 zum ersten integrierten Logik-Schaltkreis,
1969 zum ersten integrierten Speicher-Schaltkreis und schliefdich 1974 zum ersten Mikro-
prozessor gefuhrt. Seitdem steigt die Leistungsfahigkeit von ICs stetig an, wie in Abb. 1.1
zu sehen ist.
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Abb. 1.1. Entwicklung von IC-Leistung und IC-Abmessung [43].
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Der grofite Teil des Fortschritts falt dabel auf die kontinuierliche Minimierung des
kleinsten 1C-Elements, welche wiederum stark von der Entwicklung der Atztechnologie
abhangt. In Abb. 1.1 wird gezeigt, wie die kleinsten Abmessungen eines |C-Elements mit
der Zeit abnehmen und gleichzeitig die Chipleistung ansteigt, was durch das Mooresche
Gesetz beschrieben wird.

Fir die Herstellung von 1Cs kommen viele verschiedene Atzverfahren zur Anwendung. So
sind z. B. bei der Produktion eines 4 DRAM Speicherchips [6] Uber 164 verschiedene
Prozel3schritte notwendig. Dabei gehdren 17 zu den Trockenétzverfahren, mit deren Hilfe
Vertiefungen kleinster Abmessung gedtzt werden, 23 zu den Prozessen, welche die
Atzschablone wegatzen, und 23 zu den Nalitzverfahren, welche zum Reinigen von
Oberflachen verwendet werden. In der vorliegenden Arbeit wird ein Plasmaétzverfahren
beschrieben, welches zu den Trockenétzverfahren gezahlt wird.

Morgan et a. [26] hat die grundlegenden Schritte der 1C-Herstellung am tberschaubaren
Beispiel einer Diode gezeigt. In Abb. 1.2 ist der Querschnitt einer Diode dargestellt.

Kontakt (Aluminium)

I

SO
— p-Silizium

n-Silizium

s

o Kontakt

Abb.1.2. Diodenquerschnitt.

Ausgangsmaterial ist eine Scheibe mit einem fir 1990 Ublichen Durchmesser von 150 mm
und einer Dicke von 0,5mm aus Silizium, welches mit 5-wertigen Atomen dotiert ist.
Zuerst wird die Oberflache der Scheibe oxidiert, um eine elektrisch isolierende Schicht zu
erzeugen. Bel dieser thermischen Oxidation wird die Siliziumscheibe reinem Sauerstoff
oder Wasserdampf bei sehr hohen Temperaturen (ca. 1000 K) ausgesetzt. Mit dem
Verfahren der Fotolithografie wird eine Negativmaske auf die Scheibe gebracht. Hierbei
handelt es sich um eine Emulsion, welche unter UV-Licht aushéartet. Eine Glasplatte, auf
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die ein lichtundurchl&ssiges Muster gedampft wurde, sorgt daftir, dal3 die Emulsion unter
dem Muster nicht aushértet und nach der Belichtung in einem Reinigungsschritt entfernt
werden kann. Das freiliegende oxidierte Silizium wird solange durch ein Plasma geétzt, bis
der reine Siliziumkern erreicht ist. Im nachsten Schritt 18t man 3-wertige Atome in das
Silizium eindiffundieren. Somit wurde ein P-N-Ubergang geschaffen. Zum Schlul3 werden
die Kontakte aus Aluminium auf beiden Seiten angebracht und durch eine Warme-
behandlung gefestigt. Die einzelnen Dioden kodnnen nun aus der Scheibe ausgesagt
werden. Hier erkennt man, dai’ ein auf der Oberflache gleichférmiger Atzvorgang Voraus-
setzung dafr ist, um Dioden, welche aus einer Siliziumscheibe stammen, mit gleicher
Qualitét zu erhalten.

1.2 Entwicklung der Atzverfahren [43]

Nalkéatzverfahren waren bis Ende der sechziger Jahre die Schiiisseltechnologie bei der
Herstellung von Integrierten Schaltkreisen. Der Vorteil dieser Art des Atzens liegt bei den
geringen Kosten und der meist sehr hohen Selektivitdt beziglich des zu &tzenden
Materials. Aber mit dieser Technik ist es nicht méglich, im Mikron- und Submikronbereich
zu &zen. Der wichtigste Grund hierfur liegt in der Isotropie des Atzvorganges, welche zu
einer Unterhohlung der Maske fuhrt, was im linken Bild in Abb. 1.3 dargestellt ist. Das
Abmessungsverhéltnis Hohe zu Breite ist somit nach oben begrenzt.

l elektrische Kraft

| sotropes Atzen Anisotropes Atzen  Reaktives lonenatzen

Abb. 1.3. Schematische Atzprofile der verschiedenen Atzverfahren.

Um mehr mikroelektronische Schaltkreise auf dem Wafer unterzubringen, muf3te man ein
anisotropes Atzverfahren finden. In den frithen siebziger Jahren wurden Vorlagen fir die
Chiparchitektur haufig durch Trockendtzen mit CF,/O, erzeugt. Man fand heraus, dali3 bei
diesem Trockenatzverfahren die vertikale Atzrate im Vergleich zur horizontalen Atzrate
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deutlich groRer ist. Als Ergebnis erhdlt man ein besseres Atzprofil, wie es auf dem
mittleren Bild der Abb. 1.3 dargestellt ist, weshalb das Trockenétzverfahren bald fir die
IC-Produktion zum Einsatz kam. Mit dem Trockenétzverfahren stief3 man, wie bei dem
Nalétzverfahren, an die Grenzen der Auflésung, so dal3 es in verschiedene Richtungen
weiterentwickelt wurde. Eine Variante, welche bis heute bei der IC Herstellung weit
verbreitet ist, wird als Reaktives lonenétzen bezeichnet und héaufig durch RIE abgekirzt.
Dieses Verfahren, welches der vorliegenden Arbeit zu Grunde gelegt wird, stellt moderate
Selektivitdt und moderate Atzraten bei hoher Anisotropie zur Verfigung. Diese
Eigenschaften erh&lt man durch direkte Bombardierung der Oberflache mit lonen, welche
durch ein elektrostatisches Feld in der Nahe der Oberflache beschleunigt werden. Das
Atzprofil wird deutlich verbessert, wie in Abb. 1.3 (rechtes Bild) zu sehen ist.

Durch den Einsatz von verbesserten Atzverfahren ist die minimale BauteilgroRe von 6 pm
im Jahre 1972 auf 0,10 um im Jahre 2001 geschrumpft [42]. Dies hatte zur Folge, dal3 die
Transistordichte pro IC sich seit 1960 jahrlich verdoppelte.

1.3 Der ICP-Reaktor

Das anisotrope Reaktive lonendtzverfahren |&%t sich am besten in einem |ICP-Reaktor
realisieren, welcher nach der Art der Energieeinkopplung mit ICP (Inductively Coupled
Plasma) bezeichnet wird. Hier lassen sich die Bedingungen, die ein gutes Atzergebnis
auszeichnen, optimal einstellen. Hierzu gehoren eine

+ hoheAtzrate,

» geringe Verunreinigungen durch Partikel, welche aus der Reaktorwand stammen,
+ hohe Anisotropie beim Atzen von Vertiefungen,

» hohe Selektivitédt bzgl. des zu &zenden Materials und

« mdglichst gleiche Atzbedingungen an jeder Stelle der zu dtzenden Scheibe.

Der Reaktor, welcher 1990 erstmals zum Patent [28] angemeldet wurde, ist nach dem
Schemain Abb. 1.4 aufgebaut.
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Abb. 1.4. Schematischer Aufbau eines | CP-Reaktors.

Das Gehause, welches das Plasma einschlief¥t, hat die Form eines Zylinders, dessen
Durchmesser etwas grofRer als der Durchmesser der zu &tzenden Scheibe ist. Zur Zeit
werden Siliziumscheiben von einem Durchmesser von 200 bis 300 mm geétzt [7]. Die
Hohe des Zylinders betragt etwa die Halfte des Durchmessers. Das Materia des Gehauses
aul3er dem Deckel besteht z. B. aus Edelstahl oder Aluminium. Der Deckel ist aus nicht-
leitendem Material, meist Siliziumdioxid. Innerhalb des Gehduses befinden sich
Klammern, welche die zu &zende Scheibe am Reaktorboden fixiert. Das Atzgas wird tiber
einige kleine Offnungen, die sich in der Nahe des Zylinderdeckels auf einem gedachten
Kreis verteilen, dem Reaktor zugeflhrt. Neben der zu &zenden Scheibe wird das
verbrauchte Atzgas abgepumpt; dabei werden (iblicherweise Drucke von etwa 0,5 bis
6,5 Pa eingestellt. Die Energiezufuhr geschieht tber elektromagnetische Felder, welche
durch einen sich periodisch verdndernden Strom in einer Spule erzeugt werden. Die Spule
besteht aus einem Kupferdraht, welcher spiralartig geformt und etwas oberhalb des
Deckels angebracht ist. Ein Generator ist an die Spule angeschlossen und sorgt fur eine
Wechsel spannung, welche mehrere Kilovolt betragen kann und meist eine Frequenz von
13,56 MHz aufweist. Auf diese Weise kann eine Leistung von bis zu 2000 W eingebracht
werden. Die zu dtzende Scheibe ist geerdet oder zusétzlich mit einer Spannungsguelle
versehen, die unabhangig von der Leistungseinkopplung der Spule gesteuert werden kann.
Meist liegt eine Spannung von -60 bis -40V an, gemessen zwischen Plasmakern und
Oberfléche.
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Das Plasma wird gezindet, indem man eine Wechselspannung an der Spule anlegt.
Elektronen, welche durch die natirliche Strahlung vorhanden sind, werden durch die
elektromagnetischen Felder beschleunigt und stol3en zunéchst elastisch mit Schwerteilchen
zusammen. Sie nehmen immer mehr Energie auf, bis es fir einen inelastischen Stol3, d. h.
lonisation oder Anregung, ausreicht. Die entstehenden lonen werden ebenfalls durch das
elektromagnetische Feld beschleunigt und heizen das Gas durch elastische Stof3e auf. lonen
und angeregte Teilchen reagieren mit dem einstromenden Atzgas z. B. zu Radikalen. Die
Teilchen bewegen sich, teils beschleunigt durch ein elektrostatisches Feld, welches sich in
Wandnahe, der sogenannten Plasmarandschicht, ausbildet, auf die Reaktorwand und den
Wafer zu. An der Oberflache rekombinieren die Teilchen bzw. sie &zen Oberflachen-
material aus der Scheibe. Die Atzprodukte diffundieren in den Plasmakern und werden mit
der Stromung zum Reaktorausgang transportiert. Die Dauer von Atzprozessen liegt in der
GrolRenordnung von Minuten, oft 4 - 5 min.

Der Einfluld der Betriebsparameter wie induktiv eingekoppelte Leistung, angelegte
Spannung am Wafer, Druck und Generatorfrequenz ist vielschichtig. Die Elektronendichte
nimmt linear mit der Wurzel aus der Leistung zu, bis eine Séttigungsdichte von etwa 10
Teilchen pro cm?® erreicht ist. Damit stehen mehr lonen und Radikale fir den AtzprozeR
zur Verfigung und man sollte annehmen, daB die Atzrate steigt. Im Falle, daR das Atz-
material aus Silizium besteht, wurde dies auch beobachtet [30], [8]. Fir das Atzen von
Siliziumoxid wurde das Gegenteil festgestellt [8]. Der Grund hierfir liegt im Atz-
mechanismus. Oxide werden bevorzugt durch energiereiche Teilchen gedtzt. Mit
zunehmender Leistung wurde eine immer kleinere Randschichtspannung gemessen,
welche die geladenen Tellchen auf die Oberflache hin zu beschleunigt [8], und somit
stehen fir den AtzprozeR weniger energiereiche Teilchen zur Verfiigung. Erniedrigt man
den Druck, nimmt die freie Weglénge der Elektronen und Teilchen ab, d. h. die Wahr-
scheinlichkeit, dal3 die Teilchen sich treffen, nimmt ab. Allerdings kénnen sie dadurch
mehr Energie aufnehmen, was zu einer hoheren Elektronentemperatur und hoheren
lonenenergien fuhrt [51], und somit steigt die Wahrscheinlichkeit, dal3 gentigend Energie
fir einen inelastischen Stol3 vorhanden ist. In den Versuchen von Carter [8] wurde eine
Erniedrigung der Konzentration an Chlorradikalen und der Siliziumétzrate beobachtet.
Dagegen steigt die Atzrate fur Siliziumdioxid bei leicht steigender Randschichtspannung
an.

Der Einflufd der Generatorfrequenz ist sehr kompliziert [43] und &3 sich nicht unabhéngig
vom chemischen System und den anderen Betriebsparametern beantworten. Patrick et al.
[30] hat den Einflu von induktiv eingekoppelter Leistung und der kapazitiv ein-
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gekoppelten Leistung, welche durch das Spannungsgefélle der Randschicht erzeugt wird,
auf die Atzrate untersucht, wie in Abb. 1.5 zu sehen ist. Die Atzrate steigt, wenn die
kapazitive Leistung ber die Randschicht erhoht wird. Allerdings kann die Atzrate nicht
beliebig gesteigert werden, da auch das Reaktorgehduse geétzt wirde und die entstehenden
Partikel zu Verunreinigung und damit zu Schiden in der Atzscheibe fihren wiirde. Mit
steigender induktiver Leistungseinkoppelung steigt die Atzrate an, bis eine Séttigung
eintritt. Abb. 1.5 gibt ebenfalls Auskunft Uber die Gleichférmigkeit des Atzprozesses.
Innerhalb des gepunkteten Gebietes ist die Abweichung kleiner als 5 %.

80

5000
64 -

48 A
4000

32

3000
16
2000

0

Kapazitive Leistung in W

100 240 380 520 660
Induktive Leistung in W

Abb. 1.5. Atzrate in Abhangigkeit von induktiv und kapazitiv eingekoppelter Leistung
nach [30]. Die Konturlinien stellen die Atzrate in A/min dar. Das gepunktete Gebiet
beschreibt eine gleichformige Atzrate mit einer Abweichung kleiner als 5 %.
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1.4 Motivation fiir die Modellierung und Simulation von Atzverfahren

Die Modellierung und Simulation von Atzverfahren in ICP-Reaktoren ist komplex und
zeitaufwendig. Beschreibt man alle Einzelheiten des Problems, ist deren numerische
Behandlung sehr aufwendig. Vernachlassigt man bestimmte Details, spart man zwar
Rechenzeit, aber die Losung gilt nur mit Einschrankungen. Trotzdem gibt es gute Grinde
fur die Modellierung und Simulation von Atzprozessen:

* Erkenntnisse konnen fir das Reaktordesign und dessen Optimierung gewonnen
werden. So haben z. B. Yamada [52], Paranjpe [29] und Kushner [20] die Auswirkung
unterschiedlicher Anordnungen der Spulensegmente auf die Konzentrations-, Tempe-
ratur- und Atzratenverteilungen untersucht. Des weiteren wurden die Effekte unter-
schiedlicher Waferfixierung [20] sowie verschiedener dielektrischer Profile und
geerdeter Ringe [29], welche zwischen Plasma und Spule angeordnet wurden,
bestimmt.

* Wird der Reaktionsmechanismus durch Elementarreaktionen beschrieben, so sind
einerseits die Geschwindigkeitsgesetze bekannt und andererseits kénnen die einzelnen
Reaktionen in anderen Reaktionsmechanismen weiter verwendet werden. So wird z. B.
der Chlor-Reaktionsmechanismus fir ein Plasma von Ahlrichs [1], [2] in dem
Chlor/Argon Mechanismus von Kleditzsch [19] um die Argon- und Oberfléchen-
atzreaktionen erweitert.

« Um das Atzergebnis durch die Einstellung der Betriebsparameter zu optimieren,
missen zunéchst die Zusammenhdnge zu den Parametern Druck, induktive und
kapazitive Leistung, Atzgasmischung bekannt sein. Als Vorstufe der Optimierung
kann z. B. die Parameterstudie von Kleditzsch [19] herangezogen werden, die zeigte,
wie die Atzrate bei kleiner Veranderung der Betriebsparameter steigt oder fallt.

e Modelierung und Simulation férdern das Verstéandnis der zugrundeliegenden Physik
und Chemie. So kann das Verhalten der Elektronen durch eine Differentialgleichung
zusammengefaldt werden, welche die verschiedenen Anteile von elementaren Stol3-
prozessen zwischen Elektron und Neutralteilchen sowie Elektronen untereinander
enthalt [25].
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* Modédlierung und Simulation liefern Hinweise zum gezielten Aufbau und Durch-
fuhrung von Experimenten. Fur die Messung der lonendichte, der Elektronen-
temperatur und dem Plasmapotential [16] werden oft Langmuir-Proben verwendet. Bel
der Auswertung wird vorausgesetzt, dal3 Elektronen die einzige oder zumindest die
deutlich Gberwiegende negative Spezies ist, was mit Hilfe einer Simulation Uberprift
werden konnte.

1.5 Stand der Forschung bei der Modellierung und Simulation von Atzverfahren
in ICP-Reaktoren

Die Ansitze fir die Modellierung von Atzverfahren lassen sich in zwei Richtungen
einteilen. Bei der einen wird der Plasmakern als idea durchmischt angesehen, so dai3
dieser homogen beschrieben werden kann. Bei der anderen wird der Plasmakern aufgrund
der Symmetrie vollstdndig durch zweidimensionale Formulierungen modelliert mit dem
Ziel, das gesamte physikalische Geschehen zu erfassen, und dem Nachteil einer zeit-
aufwendigen numerischen Simulation in der GrofRenordnung von Wochen oder Monaten.
Im Falle der homogenen Beschreibung werden die Transportvorgénge zugunsten z. B.
detaillierter Chemie vernachléssigt mit dem Vorteil, da3 der Reaktionsmechanismus in
vernunftigen Zeitraumen, d. h. Minuten, tUberpruft werden kann.

In den Artikeln von Wise [49], Meeks [23] und Ahlrichs [2] wird der ICP-Reaktor in zwei
Bereiche aufgeteilt: die Plasmarandschicht und den Plasmakern, welcher als ideal durch-
mischt angesehen wird. Das Berechnungsprogramm setzt sich aus mehreren Modulen
zusammen, zwischen denen hin und her iteriert wird. Zuerst wird die homogene
Elektronenenergieverteilung (EEV) bestimmt, mit deren Hilfe die Geschwindigkeiten der
Elektronenreaktionen berechnet werden. Wise [49] verwendet hierfir eine Monte-Carlo-
Simulation und berlicksichtigt ausschliefdlich Stofe zwischen Elektronen und Schwer-
teilchen, Meeks [23] geht von einer Maxwellschen Verteilung der Elektronen aus und
Ahlrichs [2] 16st die Boltzmann-Gleichung mit einer Ansatzfunktion und dem Programm
ELENDIF [25], wobei neben den inelastischen auch die elastischen St6le mit Schwer-
teilchen sowie die Elektronensttl3e untereinander betrachtet werden. Die so erhaltenen
Geschwindigkeiten gehen in das zweite Modul ein, welches die Bilanzgleichungen fur
Spezies und im Falle von Meeks [23] die Temperatur der Neutralteilchen 16st. Im Modul
der Randschicht wird bei Wise [49] die mittlere Randschichtspannung berechnet. Wise
[49] und Ahlrichs [2] benutzen einen detaillierten Reaktionsmechanismus fur ein
Chlorplasma.
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Der modulare Aufbau wird auch bei der rdumlichen Beschreibung des Plasmakerns bei-
behalten. So verwenden Wise [50] und Paranjpe [29] fur die Leistungseinkopplung ein
Modul, welches die elektrodynamischen Gleichung 16st. Fir die Spezieskonzentrationen
werden Bilanzgleichungen gel6st, welche die Diffusion berticksichtigen. Allerdings wurde
fur die Elektronen eine Maxwellverteilung angenommen, was eine starke Vereinfachung
darstellt. Bel Paranjpe [29] wurden noch zusétzlich die lonisationsraten vereinfacht
beschrieben. Die Gruppe von Kushner [45], [46], [47] hat fUr die Elektronen ein kompli-
zierteres Modell verwendet. Die EEV wird hier tUber eine Monte-Carlo-Simulation
bestimmt, wobei nur die inelastischen Elektron-Schwerteilchen-Sto3e berlicksichtigt
werden. Hieraus werden die Geschwindigkeiten berechnet. Die Diffusionskoeffizienten fr
die Neutralteilchen wurden Uber Lennard-Jones-Parameter und die Chemie Uber
Elementarreaktionen beschrieben.

In dieser Arbeit liegt der Schwerpunkt auf detaillierter Chemie unter Berlicksichtigung von
Transportvorgangen. Es werden die Elementarreaktionen eines Chlor/Argon-Reaktions-
mechanismus Ubernommen, welcher in einem homogenen Modell getestet [19] wurde. Ein
wesentlicher Punkt ist die Berechnung der Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten, was
eine akkurate Simulation der EEV voraussetzt. In dieser Arbeit wird von der Boltzmann-
Gleichung ausgegangen. Mit einer Ansatzfunktion und der Modellierung des Diffusions-
terms wird in einem eigenen Programm die EEV fir einen ICP-Reaktor bestimmt. Das
Modell unterscheidet sich von dem Modell der Gruppe um Kushner durch die Berlick-
sichtigung der ambipolaren Diffusion. Die Schwerteilchen werden durch eine Impuls- und
Spezieshilanzgleichung beschrieben, welche durch das Programm FLUENT 5.5 berechnet
werden. Fir die Leistungseinkoppelung werden die Maxwellschen Gleichungen fur die
Geometrie eines | CP-Reaktors berechnet. Mit dem gesamten Modell wird ein AtzprozeRin
einem ICP-Reaktor mit der Bezeichnung LAM 9000 simuliert. Als Atzgas wird ein
Chlor/Argon Plasma verwendet, welches einen Siliziumwafer dtzt.
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2 Physikalisch-chemische Grundlagen

2.1 Das Mehr-Fluid-Modell

99 % der Materie, bezogen auf das gesamte Universum, befinden sich im Plasmazustand.
Die charakteristischen Plasmaparameter Uberstreichen dabel viele Grélenordnungen vom
heil3en, dichten Plasma der Sonne bis hin zu kalten, relativ diinnen Plasmen, welche in
Plasmadtzreaktoren auf der Erde erzeugt werden. Um die Phdnomene der verschiedenen
Plasmen durch ein allgemeines Modell zu beschreiben, wére eine kinetische Behandlung
aler Teilchen notwendig. Die konkrete Berechnung dieses Modells scheitert jedoch an der
momentan verfiigbaren Rechnerleistung, weshalb Modelle entwickelt wurden, welche auf
bestimmte Bereiche der charakteristischen Plasmaparameter zugeschnitten sind. Eines
dieser Modelle ist das Mehr-Fluid-Modell (Abb. 2.1), welches aus dem Zwei-Fluid-Modell
[41], [3] hervorgegangen ist.

. @® o

.\../ )
I .
. e

Abb. 2.1. Das Mehr-Fluid-Modell.

Hierin werden Teilchen mit dhnlicher kinetischer Energie as ein Fluid betrachtet. Die
verschiedenen Fluide durchdringen dasselbe Volumen und wechselwirken nur schwach
miteinander. Somit kann jedes Fluid fur sich mit der erforderlichen Komplexitét modelliert
werden. Fir das hier betrachtete Plasmadtzverfahren lassen sich die Teilchen in drei
verschiedene Bereiche der mittleren kinetischen Energie einteilen, welches in Tabelle 2.1
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dargestellt ist. Die Energiebereiche sind as Temperaturintervalle angegeben und kdnnen
mit der Gleichung fur die mittlere kinetische Energie

(Eyin) :%kT (21

ineinander umgerechnet werden, wobei 7; die Anzahl der Freiheitsgrade des Teilchens i, £
die Boltzmann-K onstante und 7" die Temperatur darstellt.

TEMPERATUR TEILCHEN REF.

30000 - 50000 K Elektronen [21], [24]

2300 - 5800 K gel adene Schwerteilchen [1], [51]

450 - 600 K neutrale Schwerteilchen [23], [24]

Tabelle 2.1. Temperaturen der Teilchen.

Das Fluid mit der hochsten mittleren kinetischen Energie besteht ausschliefdlich aus
Elektronen. Diese erhohen ihre kinetische Energie Eyin, durch Beschleunigung im elektro-
magnetische Feld und verlieren einen sehr geringen Tell dieser Energie AEyi, an Schwer-
teilchen beim elastischen Stol3 mit dem Streuwinkel y, welche im wesentlichen durch das
Massenverhatnis von Elektronen zu Schwerteilchen me/mschwer bestimmt wird [15]:

AEkinz 2meg (l—COS)() ) (2.2

Eyin Mschwer

Den grofdten Teil ihrer kinetischen Energie verlieren die Elektronen dadurch, dal3 der
Antell an Elektronen mit ausreichend hoher Energie einen inelastischen Stol3 erleidet, d. h.
hochenergetische Elektronen ionisieren Schwerteilchen oder regen ein Schwerteilchen an.
Im Fall der lonisierung von Argon sind 15,76 eV und fir die Anregung von Argon in den
metastabilen 4s-Zustand sind 11,55eV notwendig. Elastische Stéle kommen zwar
haufiger vor a's inelastische StolRe, well fur die entsprechenden Stol3wirkungsquerschnitte
o [18] am Beispiel der lonisation von Argon in eéinem Energiebereich von 0 - 100 eV gilt:

Ogasisch 2 Oindastisch - (2.3)

Trotzdem wird durch elastische Stol3e insgesamt weniger Energie Ubertragen, da bei einem
solchen Stof3 nur etwa 1/1000 der Energie eines inelastischen Stof3es umgesetzt wird.
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Damit |&3 sich einerseits die hohe Temperatur im Vergleich zu den Schwerteilchen
begrinden. Andererseits ist zu erwarten, dald die Elektronenenergieverteilung sich von
einer Maxwell-Verteilung in Abb. 2.2 unterscheidet, welche sich einstellen wirde, wenn
fur den Energietbertrag hauptséchlich elastische Stdf3e von Bedeutung sind und keine
Fernkréfte wirken. Daraus folgt, dafd3 zur Beschreibung des Verhaltens von Elektronen
Erhaltungsgleichungen fir den Orts- als auch fur den Energieraum gel6st werden missen,
weshalb die Boltzmann-Gleichung den Ausgangspunkt fir Kapitel 2.3 darstellt.

4,E+35

——EEV im Plasma

3,E+35 | Maxwell-Verteilung

2,E+35

LEws \

0,E+00 ‘ : |
0,0 5,0 10,0 15,0
Energie / eV

EEV/ (I'm?3)

Abb. 2.2. Elektronenenergieverteilung im Plasmaim Vergleich zur Maxwell-Verteilung.

Fur das zweite Fluid, die geladenen Schwerteilchen, sind die elastischen StéfRe von
Bedeutung. Dies hat zwel Grinde: Das Massenverhéltnis ma/mg der stoldenden Teilchen A
und B ist nahe Eins, so dal3 nach (2.4) fur das Tellchen A der Energieverlust AEyi, in
derselben GrofRenordnung zu finden ist wie die kinetische Energie Eyin ,

AEn _ 2mp mg

e o em )2(1—c03)() , (2.4)
n A B

wobei Teilchen A ein geladenes Schwerteilchen und Teilchen B ein geladenes als auch
neutrales Schwerteilchen darstellt. Der zweite Grund liegt darin, dal3 elastische StolRe
wesentlich haufiger vorkommen wie inelastische Stof3e. Somit wird die Energie, welche
die geladenen Teilchen durch das elektrische Feld oder durch inelastische Stéle mit
Elektronen gewinnen, schnell durch elastische Stofe wieder abgegeben, so dal3 die
Temperatur der geladenen Schwerteilchen deutlich niedriger ist wie die der Elektronen.

Da elastische Stol3e das Verhalten der geladenen Schwerteilchen mal3geblich bestimmen,
kann man davon ausgehen, dal3 die Geschwindigkeit bzw. kinetische Energie der Teilchen
einer Maxwell-Verteilung gleicht. Somit lassen sich Impuls und Energie durch statistische
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Mittelwerte (Momente) beschreiben. Diese sogenannte Momentenmethode fihrt zu
Erhaltungsgleichungen fir Speziesmassen, Impuls und Energie im Raum. Die Knudsen-
Zahl Kn gibt an, ob Stofe mit der Wand im Vergleich zu Stol3en der Teilchen unter-
einander vernachl&ssigbar sind:

Kn = % . (2.5
Dies ist der Fal fur Kn « 1, d. h. die mittlere freie Weglange A zwischen zwei Stof3en ist
sehr viel kleiner al's die Ausdehnung / des betrachteten Volumens. Aufgrund des niedrigen
Druckes des hier betrachteten Plasmadtzverfahrens ist die mittlerer freie Weglange etwa
1 cm grof3, mit der Reaktorhdhe ergibt sich eine Knudsen-Zahl von etwa 0,1. Somit liegt
Kn im Grenzbereich; aufgrund der immensen Vorteile hinsichtlich des Losungsaufwandes
ist die Momentenmethode gegeniiber der Modellierung mit der Boltzmann-Gleichung
vorzuziehen.

Das Verhalten des dritten Fluides, bestehend aus neutralen Schwerteilchen, wird ebenfalls
durch elastische Stél3e bestimmt. Analog zum zweiten Fluid sind e astische Stol3e haufiger
als inelastische StolRe, und der Energieverlust durch elastischen Stol3 bewegt sich nach
(2.4) in der GroRRenordnung der kinetischen Energie der neutralen Schwerteilchen. Die
kinetische Energie von neutralen Teilchen steigt durch elastische Stél3e mit geladenen
Schwerteilchen, welche durch das elektrische Feld beschleunigt werden, so dal3 sich das
Gas aus neutralen Schwerteilchen schwach erwdrmt. Durch inelastische Stof3e ohne
Reaktion wie die Anregung von neutralen Schwerteilchen wird hauptsachlich ihre innere
Energie erhoht. Beim inelastischen Stold mit Reaktion wie die lonisation nimmt das
neutrale Schwerteilchen die Energie des Elektrons auf, aber es wird dabei in ein geladenes
Schwerteilchen umgewandelt und wechselt somit vom dritten in das zweite Fluid.

Zur Beschreibung der neutralen Schwerteilchen wird aus denselben Grinden wie bel den
geladenen Schwerteilchen die Momentenmethode herangezogen. Da keine aul3eren Kréfte
wirken, sind die oben genannten Voraussetzungen fir eine Maxwell-Verteilung noch
besser erflllt. Die Knudsen-Zahl liegt in derselben GrofRenordnung wie bel dem zweiten
Fluid, so dal3 bezliglich des Wandeinflusses die gleichen Einschrankungen gelten.

In Tabelle2.2 sind die Wechselwirkungen der Fluide bezliglich kinetischer und innerer
Energie und daraus resultierende Modellbeschreibung noch einmal zusammenfassend
dargestellt.
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Schwerteilchen

chen

WECHSEL- ELEKTRONEN | GELADENE NEUTRALE

WIRKUNGEN SCHWERTEILCHEN | SCHWERTEILCHEN

Gewinn kin. Elektrisches Elektrisches Feld Elastischer Stol3 mit

Energie Feld geladenen Schwerteil-
chen

Verlust kin. Inel astischer Elastischer StolR mit

Energie Stol3 mit neutralen Schwerteil-

Anderung innerer

Produktion von

Produktion von

Energie geladenen Schwer- neutralen Schwer-
teilchen teilchen
Modellgleichung | Boltzmann Momente Momente

Tabelle 2.2. Modellgleichungen und Wechselwirkungen der Fluide untereinander.

Das dargestellte Mehr-Fluid-Modell gilt fir den Plasmakern. Reaktive Teilchen, wie z. B.
lonen, welche im Plasmakern erzeugt werden, missen zunachst die Plasmarandschicht
passieren, bevor sie auf die Oberflache treffen und die Siliziumscheibe &zen kdnnen.
Diese Randschicht ist charakterisiert durch ein elektrostatisches Feld und durch eine
geringe Dicke /randschicht IM Vergleich zur freien Weglange [21]:

lRandschicht < 0)01 (26)

Deshalb kann die Plasmarandschicht als stol¥freie Zone betrachtet werden. Die geladenen
Schwerteilchen werden durch eine Kontinuitdtsgleichung und eine Energiebilanz, in
welche nur die Beschleunigung der lonen durch das elektrostatische Feld eingeht,
beschrieben. Die neutralen Schwerteilchen werden nicht beeinflu®t und die Elektronen
werden abgebremst, welches durch eine Kraftebilanz modelliert wird.

Zur Beschreibung der Leistungseinkopplung werden die elektromagnetischen Felder aus
den Maxwellschen Gleichungen fir die Materie [17] berechnet. Diese Gleichungen gehen
aus den Maxwellschen Gleichungen fir das Vakuum hervor, indem eine raumliche
Mittelung der Feldgréfzen vorgenommen wurde. Voraussetzung fur die Mittelung ist, dal3
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gentigend Atomkerne und Elektronen im Volumenelement vorhanden sind, was fur das
hier betrachtete Plasmader Fall ist.

Transportkoeffizienten von Spezies in Plasmen, welche in den Erhaltungsgleichungen fir
Schwerteilchen verwendet werden, unterscheiden sich von Transportkoeffizienten
neutraler Gase. Ursache hierfur sind die weitreichenden Coulombschen Felder elektrisch
geladener Teilchen, welche ein starkes ambipolares elektrisches Feld erzeugen.
M. A. Liebermann [21] beschreibt die néherungsweise Berechnung der Transport-
eigenschaften von ionisierten Spezies, wobei Diffusion durch Konzentrationsunterschiede
sowie durch auf3ere Kréfte berticksichtigt wird.

Im folgenden Kapitel werden zundchst die Gleichungen fur die Leistungseinkopplung
hergeleitet, was auf die Bestimmung des el ektromagnetischen Feldes im Plasma sowie des
mittleren Potentialgefélles der Randschicht herauslauft. Im darauffolgenden Kapitel wird
ausgehend von der Boltzmann-Gleichung die Gleichung fur die Elektronenenergie-
verteilung (EEV) bestimmt, woraus Elektronentemperatur und -dichte berechnet werden
kénnen. Das Kapitel Uber die Plasmarandschicht beschreibt die physikalischen und
chemischen Vorgénge in der Randschicht und an der Oberflache. Im néachsten Abschnitt
werden die Bilanzgleichungen fir Schwerteilchen zusammengefaldt, welche Spezies-
molenbrtiche, Temperatur und Geschwindigkeit liefern.

2.2 Leistungseinkopplung

Die Erzeugung eines Plasmas ist ein endothermer Vorgang. Um den Plasmazustand auf-
recht zu erhalten, muf laufend Energie zugefiihrt werden, um das einstromende Atzgas zu
ionisieren und um Verluste durch Reaktionen an der Wand auszugleichen. Bel ICP-
Reaktoren wird Leistung durch eine Spule in Form von sich zeitlich veréndernden
elektromagnetischen Feldern eingebracht. Zusétzlich kann eine Spannung zwischen Spule
und Wafer von auf3en angel egt werden.

Die von der Spule erzeugten elektromagnetischen Felder beschleunigen die Elektronen,
welche aufgrund der natiirlichen Strahlung vorhanden sind. Ein Teil dieser Elektronen ge-
winnt ausreichend Energie, um bel eéinem Stold mit einem Schwerteilchen ein lon und ein
zusétzliches Elektron zu erzeugen. Dieser Prozef? setzt sich fort, bis ein stationérer Zustand
erreicht ist, in dem pro Zeiteinheit genauso viele Elektronen erzeugt werden wie rekom-
binieren. Die lonen werden durch das el ektromagnetische Feld sowie durch die von auf3en
angelegte Spannung beschleunigt. Im stationéren Zustand setzt sich die Gesamtleistung P
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aus der induktiven Leistung P. fur die Beschleunigung der Elektronen, der Leistung
Pionjindukiiv fUr die Beschleunigung der lonen im Plasmakern und der kapazitiven Leistung
Pionxapazitiv fUr die Beschleunigung der lonen in der Plasmarandschicht zusammen:

P=P +P

ion,induktiv

+P

ion, kapazitiv

(2.6)

2.2.1 Induktive Leistungseinkopplung durch Elektronen

Ladungstransport erzeugt Reibung, welche sich in der Erwérmung des leitenden Mediums
zeigt. In der Elektrotechnik wird dies durch eine Impedanz beschrieben. Kennt man
Spannung U und Stromstérke /, so kann die Leistung P aus dem Produkt beider Grof3en
berechnet werden: P = U 1. Diese Formel mul3 durch langenbezogene Grofien modifiziert
werden, um sie fur einen Plasmareaktor anzuwenden, weil hier die Grofien sich réumlich
andern. Es wird eine volumenbezogene Leistung pe eingefuhrt, welche von den Grofien
elektrische Feldstérke £, = dU / dx und Stromdichte J, = I, / A abhangt. Hier stellt dx eine
Lange in Richtung der x-Achse und 4 eine Flache senkrecht zur x-Achse dar. Aus Griinden
der Symmetrie des Problems reicht eine eindimensionale Betrachtung aus. Da die zeit-
lichen Anderungen mit einer sehr groRen Frequenz w geschehen, interessiert nur der
Mittelwert von der Leistungsdichte pe, welcher durch Integration Uber eine Periode 7=
271/ werhalten wird:

_ 1
Pe —?‘([Jx ()E(ar . (2.7)

Im néachsten Abschnitt wird gezeigt, wie die Stromdichte J, von der elektrischen Feldstérke
E, abhangt und dal diese in der Zeitachse durch einen sinusformigen Verlauf mit der
Amplitude E beschrieben werden kann. Mit diesen V oraussetzungen kann (2.7) berechnet
werden [21] und man erhdlt fur die Wirkleistung die Gleichung (2.8), wobei o fur die
elektrische Leitfahigkeit steht:

zgzélaﬁfdv . 2.8)

Im folgenden wird diese Leistung als induktive Leistung bezeichnet, da an der Leistungs-
Ubertragung Induktion beteiligt ist.
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2.2.1.1 Das elektrische Feld

Im folgenden wird gezeigt, wie die Stromdichte J von £ abhéngt und wie die elektrische
Feldstarke E durch eine Differentialgleichung bestimmt werden kann. Hierfir werden die
Maxwellschen Gleichungen (2.9) bis (2.12) fir makroskopische Materie [17] heran-
gezogen:

dvD=p (2.9)
. 90D -
rood ———=J , 2.10
5, L (2.10)
ot + 28 -0 , (2.11)
ot
dvB=0 . (2.12)

Die Gleichung (2.9) beschreibt die réaumliche Verdnderung der Verschiebungs-
dichte D durch eine Ladungsdichte p. Die Verschiebungsdichte ist in guter Naherung
proportional zur elektrischen Feldstarke £ mit der Permittivitdt £ als Proportionalitéts-
konstante.

D=¢E+P+.. (2.13)

Die Polarisation P muf? nur bei Molekillen mit ausgepragtem Dipol charakter beriicksichtigt
werden [17]. Hohere Terme, wie z. B. die Quadrupoldichte, kénnen vernachl&ssigt werden.

Die Leitungsstromdichte J, und die Verschiebungsstromdichte 0[)/61 erwirken eine
raumliche Verdnderung der magnetischen Feldstarke H , was durch (2.10) bestimmt wird.
Die Induktion B ist proportional zur magnetischen Feldstdrke H, wobei die Perme-
abilitét i die Proportionalitétskonstante darstellt:

B=uH+M+.. (2.14)

Die Magnetisierung M ist sehr klein [31]. Hohere Terme, wie z. B. das magnetische
Moment, sind vernachl&ssigbar aufgrund geringer Mol ekl geschwindigkeiten im Vergleich
zur Lichtgeschwindigkeit.

Die Gleichung (2.11) gibt an, wie sich die elektrische Feldstarke aufgrund einer mit der
Zeit variierenden Induktion andert. Gleichung (2.12), welche analog zur ersten Gleichung
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aufgebaut ist, beschreibt die Nichtexistenz von magnetischen Ladungen. Die Leitungs-
stromdichte J. ist linear zur elektrischen Feldstarke mit der Steigung g, welches die
elektrischen Leitfahigkeit darstellt. Die Gesamtstromdichte J ergibt sich aus der Leitungs-
stromdichte und der V erschiebungsstromdichte:

OF

J=J, +Jy :aE+£E : (2.15)

Fir die Verschiebungsdichte .J,, wurde (2.13) eingesetzt, und & wurde als zeitunabhangig
angenommen.

In [39] wird gezeigt wie man mit den Maxwellschen Gleichungen (2.9) bis (2.12) eine
Bestimmungsgleichung fur die elektrische Feldstérke unter Vernachldssigung der
Ohmschen Leitfahigkeit herleitet. Diese Herleitung wird hier um den Leitungsstrom
erweitert. Zunachst wird in (2.11) die Induktion durch die magnetische Feldstérke (2.14)
ersetzt. Die Anwendung der Differentialoperation rot auf (2.11) und das Vertauschen der
zeitlichen und rdumlichen Differentiation fuhrt zu

rot rot £ = —,u%rotﬁl . (2.16)
Der Vektor rot H kann durch (2.10), die Leitungsstromdichte mit (2.15) und die Ver-

schiebungsdichte durch (2.13) ersetzt werden:

- OF 0°E
rotrotk =—uog— - Ue—-— . 2.1
HO— =~ H 3.2 (2.17)

Dierechte Seite von (2.17) kann durch die Vektoridentitét [39]
rot rot £ = graddivE - AE (2.18)

umgeformt werden. Liegt ein quellenfreies Stromungsfeld vor, so gilt
graddivE =0 . (2.19)

Durch den Ladungsiiberschuf? innerhalb der Plasmarandschicht andert sich div £ , aber wie
[21] zeigte, ist dieser Beitrag zum elektromagnetischen Feld vernachlassigbar. Somit ver-
einfacht sich (2.17) zu

oF 0°E

AE-puo-——-ue——==0 . 2.20
MO~ 372 (2.20)
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Typisch fir einen ICP-Reaktor ist die planare spiralférmige Anordnung der Spule, was zur
Folge hat, dal3 der Vektor der elektrischen Feldstarke hauptsachlich durch seine azimuthale
Komponente bestimmt wird [16]. Der Frequenzgenerator gibt einen sinusformigen Strom-
verlauf mit der Kreisfrequenz win der Spule vor. Da die Elektronen im Plasma aufgrund
ihrer geringen Masse dem elektrischen Feld folgen konnen, ist ebenfalls ein sinusformiger
Stromverlauf zu erwarten. Somit kann die azimuthale Komponente £y der elektrischen
Feldstarke in komplexer Schreibweise angegeben werden:

N

E,=Ee'™ (2.21)

Setzt man (2.21) und ihre Ableitungen in (2.20) ein, |at sich die Zeitabhangigkeit
eliminieren:

AE-K?’E=0 (2.22)
mit
k*=j uow-puew’® . (2.23)

Mit der Kenntnis des elektrischen Feldes kann die Induktion aus (2.11) mit dem Ansatz
(2.21) und (2.24) bestimmt werden. Der Winkel J stellt die Phasenverschiebung zwischen
Induktion und elektrischer Feldstérke dar:

A .

B=RBe/@d) (2.24)

Nach einigen Umformungen erhadlt man fir den Betrag der Induktion

‘E‘ :c%\/(rotER)2 + (rot E, )2 : (2.25)
Mit den Indizes R bzw. | werden dabei der Real- bzw. Imaginérteil bezeichnet.

Der Phasenwinkel ¢ der elektrischen Feldstéarke berechnet sich aus

¢ = arctang—' . (2.26)

R
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2.2.1.2 Elektrische Leitfihigkeit und Permittivitit

Um Gleichung (2.22) numerisch zu l6sen, mussen zuvor die elektrische Leitfahigkeit o
und die Permittivitét £ berechnet werden. Da im Plasma ein thermisches Ungleichgewicht
vorliegt, ist bei der Berechnung zunéchst die Elektronenenergieverteilung /' zu bertck-
sichtigen. Die elektrische Leitfahigkeit und die Permittivitét lassen sich aus der Flulidichte
der Elektronen j, als Produkt von Teilchenzahldichte ne und mittlerer Geschwindigkeit
(v, ) der Elektronen herleiten:

00

Jo =g (V) = I Vo fd¥ . (2.24)

0

Fuhrt man die Integration (2.24) fir den isotropen Fall aus mit der Annahme (2.21) und
dem Ansatz fur die EEV aus Abschnitt 2.3.2 und vergleicht mit (2.15), ergeben sich nach
[15], [32] folgende Zusammenhange:

_Anme’ ¢ 3@ A Hdv , (2.25)

3m, a) +l/

200
£ =g, - 2T 3B—afHdv . (2.26)
3my a) +v

In den Gleichungen (2.24) und (2.25) haben die Symbole folgende Bedeutung: Elementar-
ladung e, Elektronenmasse me, Stol3frequenz vy, fir elastische Stofe mit Schwerteilchen,
Elektronengeschwindigkeit v.

Esist sinnvoll die Gleichungen (2.25) und (2.26) weiter zu vereinfachen, da sie bei dem
iterativen Losungsverfahren, welches in Kapitel 4 bzw. 5 erlautert wird, mehrfach be-
rechnet werden muissen und dies aufgrund der Verwendung der Elektronenenergie-
verteilung /' sehr aufwendig ist. Setzt man in (2.25) und (2.26) eine Maxwell-Verteilung fir
fund eine konstante Stol3frequenz vy ein, ergeben sich die Gleichungen (2.27) und (2.28),
welche unabhangig von der EEV sind:

m , (2.27)

(2.28)
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Nach [22] unterscheidet sich die elektrische Leitfahigkeit nach (2.25) nur um etwa 10 %
von (2.27). Dieser geringe Unterschied ist verstdndlich, da in die Berechnung von (2.24)
nur die mittlere Geschwindigkeit der Elektronen eingeht und sich somit die vereinfachende
Annahme der Maxwell-Verteilung der Energie kaum auswirkt.

Wie man aus (2.26) oder (2.28) erkennt, kann die Permittivitét negative Werte annehmen,
welches in der Elektrotechnik als Kennzeichen eines induktiven Schaltkreises gilt und dem
in dieser Arbeit untersuchten Reaktor den Namen gibt.

2.2.3 Induktive Leistungseinkopplung durch Ionen

Das elektromagnetische Feld beschleunigt die geladenen Schwerteilchen. Dies fuhrt zu
einer erhdhten Temperatur der lonen 7o, gegentiber der Temperatur 7, der Neutralteilchen.
Der Anteil der Leistungseinkopplung tber den Leitungsstrom jL =0E ig gering, da die
geladenen Schwerteilchen aufgrund ihrer Masse dem schnell wechselnden elektro-
magnetischen Feld nicht folgen konnen. Die aufzuwendende Leistung ergibt sich aus
folgender Uberlegung: Die geladenen Schwerteilchen entstehen mit der Bildungs-
geschwindigkeitew; fur das lon i und der Temperatur 7, . Durch das elektrische Feld
werden die lonen beschleunigt und erreichen die lonentemperatur Tio,. Hierfir ist die
Energie der Enthalpiedifferenz [ 4,(Tion) - 7:(7) ] notwendig. Die gesamte Leistung

Pion,induktiv :I Za)z M, [hi (Tion)_hi (Tn )] dr (2.29)
Vi

ergibt sich aus der Summation tber ale lonen und Integration Uber das Reaktorvolumen.
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2.2.4 Kapazitive Leistungseinkopplung in der Plasmarandschicht

Der kapazitive Anteil Pionkapaziiv @ der Gesamtleistung P kann bedeutend sein, wenn
neben dem Plasmapotential ein zusétzliches von aulen aufgeprégtes Potential anliegt. In
Abb. 2.3 ist der Verlauf des momentanen Potentials im Plasmakern und Plasmarandschicht
skizziert. Im Plasmakern und in der Pr&-Randschicht ist ein geringes Potentialgefélle vor-
handen, da hier im makroskopischen Bereich positive und negative Ladungen sich aus-
gleichen. Wie im Abschnitt 2.4 noch erklart wird, wandelt sich diese Ladungsneutralitat in
der Nadhe der Reaktorwand in einen Ladungsiberschul?, welcher ein starkes Potential-
gefdlle in der Randschicht zur Folge hat. Fir einen Zeitpunkt ist die Potentialdifferenz AV
gegeben durch

AV =V, -V, . (2.30)

Fur das hier betrachtete Plasmaétzverfahren kann die Potentialdifferenz im Plasma und in
der Pré&Randschicht Vp-1g im Vergleich zum Potentialgefélle in der Randschicht Vg-Vw
vernachlassigt werden, da nach [34] gilt, dal3

eT,

Vo Va2 (2.31)

und das Potentialgefélle in der Randschicht um mehr as eine GréRenordnung grofi3er ist
[14].

AV

V
Plasma | Pré&Randschicht | Randschicht

Abb. 2.3. Momentaner Potentialverlauf im ICP-Reaktor.
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Die lonen im Plasma werden aufgrund des zeitlich gemittelten Potentialgefélles (AV) zur
Wand hin beschleunigt und nehmen Energie fur Oberflachenreaktionen auf. Dies ent-
spricht der kapazitiven Leistungsaufnahme

Pion,kapazitiv :I z Jion,i <AV> dA : (232)
'

Der Ladungsflufd zur Wand ergibt sich aus der Ladungsstromdichte Jio,; der lonenspezies i,
welche senkrecht auf die Wand mit der Flache 4 gerichtet ist.

Ausgangspunkt der Herleitung [49] der mittleren Potentialdifferenz (A1) ist die Gleich-
heit der Ladungsstromdichte von lonen Jiqn,; und Elektronen J. am Ubergang von der Pré
Randschicht zur Randschicht:

S T = e (2:33)

Aul¥erdem wird ein elektropositives Plasma vorausgesetzt, d. h., es kommen nur positive
lonen vor. Die Ladungsstromdichte der lonen berechnet sich aus der Geschwindigkeit
usohm,; der lonen und deren Ladungsdichte e 7jon ;-

Jion,i :uBohm,i e nion,i . (234)

Die Geschwindigkeit ugonm; Wird auch als Bohm-Geschwindigkeit bezeichnet und wird in
Abschnitt 2.4 berechnet.

Die Gleichung fur die Elektronenstromdichte J, lautet [21]

Je =en, %<ve> exp (V\IICVT_ Ve) E . (2.35)

Sieist proportional zu der Teilchendichte ne und der mittleren Elektronengeschwindigkeit

_ [8kT,
{v.) = el (2.36)

Liegt an der Wand ein konstantes Potential an, so kann man die Gleichungen fir die
Ladungsstromdichten (2.34) und (2.35) in die Bilanzgleichung (2.33) einsetzen und nach
der Potentiadifferenz AV = I’p - Vi auflésen. Liegt ein sich zeitlich ahderndes Potential

Vi =Vpe +Vee sin(wr) (2.37)
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an der Wand an, mul3 die Bilanzgleichung Uber eine Periode integriert werden:

A o
ZJUmNﬁZIA@NI . (2.38)

Da die Frequenz w meist so gewdhlt wird, da3 sie mit der Frequenz der elektro-
magnetischen Felder Ubereinstimmt, und diese sehr grof3 ist, interessiert nur die mittlere
Potentialdifferenz

(AV)=Ve=Vpe . (2.39)

Somit ergibt sich fir die momentane Potential differenz

Vo =V =Vo =Voe = Ve Sin(wt) = (AV) = Ve sinfwt) . (2.40)

Setzt man (2.40) in die Bilanzgleichung (2.38) ein, kann man nach der mittleren Potential-
differenz aufl6sen (2.41), und durch numerische Integration erhat man ihren Wert

B70) Y Jien,

D
D

241
Em<v >2”/“eXpEbVRFsin(wt) (241
g " [ oP8

Orld
g
mOodOooOoo

23 Die Boltzmann-Gleichung fiir Elektronen

Aus Grunden, welche im Abschnitt 2.1 ausgefihrt wurden, muR3 fir die Spezies Elektron
neben der raumlichen Verteilung auch die Verteilung der Geschwindigkeit bzw. Energie
beachtet werden. Die Energieverteilungsdichte, im weiteren mit EEV abgeklrzt, wird
durch die Boltzmann-Gleichung (Abschnitt 2.3.2) berechnet. Hierflr missen die Sté3e von
Elektronen untereinander und Elektron mit Schwerteilchen modelliert werden, welches in
Abschnitt 2.3.3 beschrieben wird. Im darauffolgenden Abschnitt 2.3.4 wird die allgemein
anaytisch nicht auflésbare Boltzmann-Gleichung so umgeformt, dal3 sie fir den réaumlich
homogenen Fall numerisch berechnet werden kann. Im letzten Abschnitt wird die
Diffusion mitberticksichtigt und gezeigt, wie diese numerisch auferst schwierig |6sbare
Gleichung mit zusétzlichen Modellannahmen sinnvoll vereinfacht werden kann.
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2.3.1 Die Verteilungsdichte

Die Verteilungsdichte /" der Geschwindigkeit beschreibt mit welcher Wahrscheinlichkeit
zur Zeit ¢ sich ein Elektron, dessen Geschwindigkeit zwischen v und v + dv liegt und sich
im Ortsraum aufhalt, welcher durch die Koordinaten 7 und 7 + d7 beschrieben wird. Dabel
werden Geschwindigkeitsvariablen und Ortsvariablen als voneinander unabhangig be-
trachtet. Integriert man die Verteilungsdichte Gber die Geschwindigkeit, ergibt sich die
Teilchendichte 7e:

n, = J’ Fle.v.7)d® . (2.42)
Haufig ist es sinnvoll die Verteilungsdichte » der kinetischen Energie £ anzugeben:

n, :J'n(t, gr)de . (2.43)

Die Verteilungsdichte der Geschwindigkeit und der Energie konnen ineinander umge-
rechnet werden, indem man (2.42) mit (2.43) gleichsetzt und eine isotrope Geschwindig-
keit bezlglich der Geschwindigkeitskoordinaten annimmt, so dal3 die Geschwindigkeit in
Kugelkoordinaten angeben werden kann. Dies fuhrt auf die Gleichung

f(v)4amv? av=n(e)de (2.44)
mit

£= %m 2 (2.45)
und

de =mvdv . (2.46)

In der Literatur wird manchma die Elektronen-Energie-Wahrscheinlichkeitsdichte ver-
wendet [12], [21], welche sich um den Faktor ]/\/E von der Verteilungsdichte n
unterscheidet. Sie wird in dieser Arbeit nicht benutzt.
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Die Maxwell-Verteilung beschreibt die Geschwindigkeitsverteilung von Teilchen im
Phasenraum, auf welche nur elastische Stof3e und keine Transportgradienten oder &ullere
Krafte wirken. Sie lautet in Kugelkoordinaten [4]

2 2
m m,v
= 471%‘3 2 ex e
7t) kT, g ' p% 2kT,

und in Energiekoordinaten [11]

n(e) = % EkiTegz\/g exp% kgTe E . (2.48)

Nimmt man an, dal3 Elektronen in einem Plasma zunéchst mit einer Maxwell-Verteilung
der kinetischen Energie vorliegen, andert sich diese mit der Zeit durch das auf3ere elek-
trische Feld und durch inelastische Stél3e. Der Anteil an Elektronen mit hoher Energie
nimmt ab, da sie bei inelastischen Stol2en, z. B. lonisation, ihre kinetische Energie ver-
lieren. Dagegen nimmt der Anteil an Elektronen mit niedriger Energie im Vergleich zur
Maxwell-Verteilung zu (siehe Abb. 2.2 in Abschnitt 2.1).

E (2.47)

2.3.2 Die Boltzmann-Gleichung und der Losungsansatz

Die EEV f der Elektronen wird durch eine Bilanzgleichung bestimmt, welche nach
L. Boltzmann benannt wurde. Ausgangspunkt bei der Herleitung ist ein differentielles
Volumenelement im Phasenraum Uber der Geschwindigkeit v und dem Ort 7, was in der
Abb. 2.4 fur die x- und v,-Koordinate dargestellt ist. Zur Zeit r beinhaltet das Volumen
dR = dx dy dz dv, dv, dv. genau /' dR Teilchen. Die Anzahl der Teilchen im differentiellen
Phasenvolumen andert sich mit der Zeit df/dr aufgrund von Teilchen, die durch die
Phasenflache der Ortskoordinaten mit der Geschwindigkeit v fliegen oder wegen Tell-
chen, die durch die Phasenflache der Geschwindigkeit mit der Beschleunigung a
beschleunigt werden. Elastische und inelastische Stol3e sind ebenfalls Ursache fir die Zu-
oder Abnahme von Tellchen im Phasenraum. Bilanziert man um den Phasenraum und
berlicksichtigt, die Unabhangigkeit von Beschleunigung, Geschwindigkeit und Orts-
koordinaten sowie das Liouville-Theorem, ergibt sich die Boltzmann-Gleichung [15]:

5L+Bx‘1+.,,ﬂ+%x‘i+,ﬁz 2y (2.49)
0~ Ox 0 ov,

or 00f yor
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Der erste Term in Klammern auf der linken Seite beschreibt den Teilchenflul® Uber die
Phasenfldchen der Ortskoordinaten x, y, z. Der Teilchenfluld Uber die Phasenfléche der
Geschwindigkeit vy, vy, v. wird durch den zweiten Klammerausdruck dargestellt, wobei in
(2.49) nur die Ausdriicke fur x bzw. v, explizit angegeben wurden. Der Term auf der
rechten Seite umfaldt die Teilchenzahldnderung durch Stol3prozesse. Dabei wird ange-
nommen, dal? die Stol3prozesse wesentlich schneller ablaufen als die Gbrigen Prozesse.

A

".Stofs
v+ avy - e ‘
CoV
ol .. l ..
.o . " o
T T -
X x+dx

Abb. 2.4. Differentielles Phasenvolumen in x und v,-K oordinaten.

Werden Elektronen durch ein elektromagnetisches Feld beschleunigt, ergibt sich mit der
Beschleunigung

L] (2.50)
me
durch die elektrische Feldstérke E die Gleichung
of  _ ek f
—+vgrad f ——grad [ = . 251
e f g,/ %%08 (25Y)

Die Lorenzkraft wurde hier vernachlassigt, weil sieim Vergleich zu der elektrischen Kraft
kleinist [32].
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Da fir die Boltzmann-Gleichung (2.51) keine exakte Losung bekannt ist, mul3 versucht
werden, eine Naherungslosung zu finden. In der Literatur wird haufig mit folgendem
Ansatz fur die EEV fgearbeitet [15, 32, 21, 25, 44]:

F07)= )+ S Filw) (@52

Der erste Term fo beschreibt den isotropen Anteil, welcher nur von dem Betrag der
Geschwindigkeit w = |v | abhéngt. Der zweite Term ./71 ist ein Vektor, der eine kleine
Storung bewirkt und das anisotrope Verhalten der EEV verursacht. Die Gleichung (2.52)
kann auch tber das Skalarprodukt aus v und ./71 ausgedriickt werden:

Flew.9)= folt.w)+coslp) £, (e.w) (2.53)

Die Vektoren ¥ und f; schlieen den Winkel ¢ ein, und ; ist der Betrag von f; .

2.3.3  Modellierung des Stof3termes

Der Stofdterm in (2.51) bertcksichtigt elastische Stof3e zwischen Elektronen und Schwer-
teilchen, inelastische StofRe wie Anregungsprozesse oder lonisierung und Stél3e der
Elektronen untereinander:

e -Bf B8 B2 (2.54)

00f Oy 00f Oy 00f On 00f O

2.3.3.1 Der Elastische Stofl und das Stoflintegral

Betrachtet wird zunéchst ein einzelner bindrer elastischer Stold der Teilchen A und B
(ADbb. 2.5) bei dem die Abstof3ungs- bzw. Anziehungskréfte durch ein kugel symmetrisches
Potential @(r) beschrieben werden konnen. In [15] wird gezeigt, wie man die Bahnkurve
und den Energielibertrag bei diesem Stofl3vorgang berechnen kann, indem man die Impuls-
und Energieerhaltungsgleichungen auswertet.
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Abb. 2.5. Bahnkurve der Teilchen A und B.

Von besonderem Interesse ist der Streuwinkel x , welcher durch

(o]

dr
X(p’vrel): 7T—2p
a7 el
,,,2 j/zmredvrzel
prinzipiell berechnet werden kann. Hierin ist p der Stol3parameter, vq die Relativ-
geschwindigkeit der Teilchen zueinander, m die reduzierte Masse

(2.55)

Mgy = — A8 (2.56)
mp +mg

und R der minimale Abstand der Teilchen.

Ubertragt man die Ergebnisse eines einzelnen bindren StolRes auf einen Strahl von Teilchen
A mit der Verteilungsdichte fa, welcher durch Teilchen der Sorte B mit der Verteillung fs
gestreut wird, erhélt man das StofRintegral [15]

o 272711
g%% I !(fA Ta = to ) v SX) sinx) dydgdvg (257)

Es beschreibt die zeitliche Anderung der Geschwindigkeitsverteilung von A. Hierin sind
7 die Verteilungsdichte nach dem StoR, v.a Betrag der Relativgeschwindigkeit der
Teilchen, vg die Geschwindigkeit des Teilchens B und ¢ ist der azimuthale Winkel
(Abb. 2.6).
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Streuzentrum (/d X

Abb. 2.6. Differentieller Streuwirkungsquerschnitt [15].

Die Winkelverteilungsfunktion S (oft auch als differentieller Streuquerschnitt bezeichnet)
ist der differentielle elastische Streuquerschnitt dQ bezogen auf das Element dow:

S(,Y)—d—Q __2npdp _ (2.58)

“dw  sin(y)dydy
Der differentiell elastische Streuquerschnitt dQ ist definiert as die Zahl der pro Zeiteinheit
in das Raumelement dw gestreuten Teilchen bezogen auf die Intensitét des einfallenden
Tellchenstrahls.

Handelt es sich bel dem einfalenden Teilchenstrahl A um Elektronen, welche auf
Schwerteilchen B treffen, kann (2.57) weiter vereinfacht werden [15]. Es wird ange-
nommen, dal3 die Schwerteilchengeschwindigkeit gegentiber dem Betrag der Elektronen-
geschwindigkeit w vernachlassigbar ist:

Vit =W . (2.59)

Aulerdem soll sich die EEV der Schwerteilchen nicht merklich éandern:

~

fe=rfs - (2.60)

Setzt man die Rethenentwicklung (2.52) ein, kirzt sich der isotrope Anteil der EEV weg.
Ubrig bleiben die anisotropen Teile

fi= ficos(p) (2.61)

2 | =

—fH= Nlcos(ﬁ) . (2.62)

w

<Nl
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Die Winkedl ¢ und @ , welche die Storung der EEV vor bzw. nach dem Stof3 beschreiben,

ergeben zusammen den Streuwinkel

X=¢+@§

Nach einigen trigonometrischen Umformungen von (2.61) bis (2.63) und mit

= }fB d’vg

ergibt sich das Stol3integral zu

E&H _Vmi/}l
w

ot [

mit der Stof¥frequenz fur den Impulstibertragung
Vh,=HgW O,

und dem Stol3querschnitt

—271_[ —cos x)S(x)sinydy

(2.63)

(2.64)

(2.65)

(2.66)

(2.67)

Der Stol3querschnitt vy, kann bei Kenntnis der Wechselwirkungskréfte berechnet oder in

Streuexperimenten bestimmt werden.

2.3.3.2 Die inelastischen Stofle

Der Term fur inelastische Stol3e setzt sich zusammen aus Anregung von Atomen, loni-
sierung und Elektronen-Einfang-Reaktionen [21, 26, 32]:

e - I <A

Dat unel Dat DAnregung t Dlomserung

D { |:|A'['[a(:hment

(2.68)
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Fir die Anregung eines Atoms wird die Energie £ benétigt, welches ein Elektron mit
einer Energie £ > £ liefert. Dies geschieht mit der Frequenz v, so daR? sich firr die zeit-
liche Anderung der EEV (2.69) ergibt:

%Em@mg =—7(e)v'(e)+ f(e + E) v’ (e + E) : (2.69)

Der erste Term auf der rechten Seite beschreibt, wie viele Elektronen pro Zeiteinheit mit
der Energie € bei einem Anregungsprozef3 ihre Energie abgeben. Der zweite Term gibt an,
wie viele Elektronen mit der Energie & durch Anregungen mit Elektronen entstehen,
welche die Energie e + £ vor dem Stof hatten.

Elektronen mit der Energie & welche groRer ist as die lonisierungsenergie £, 16sen
einen lonisierungsprozeR mit der Frequenz v '™ aus. Die Ubrigbleibende Energie € - E'"
verteilt sich auf die beiden Elektronen, weil die Schwerteilchen aufgrund des Massen-
verhdtnisses sehr wenig Energie aufnehmen konnen, siehe Gleichung (2.2). Wie sich die
Energie auf die Elektronen verteilt, kann durch eine Wahrscheinlichkeit [32] beschrieben
werden, welche aber fur die meisten inelastischen Reaktion unbekannt ist. Deshalb wird
angenommen, dai das stoRende Elektron die Energie € - £ hat und das entstehende
Elektron die Energie Null. Somit ergibt sich die zeitliche Anderung der EEV an der Stelle
£ aus der Differenz von der Anzahl an Elektronen, welche ihre Energie durch lonisation
verlieren und Elektronen, welche mit der Energie £ aus lonisationsprozessen hervorgehen:

DO vyl ) @70

Das entstehende Elektron aus dem Energiesegment um & wird an der Stelle € = 0 dazu
addiert:

f — ion
Ié@%@Lonisierung, £=0 B f(g) g (8) . (271)

Werden Elektronen von lonen wieder eingefangen, so dndert sich die EEV nach (2.72):

H o)) 272)

Dat |]Attachment
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Die Frequenz v * fur die verschiedenen inelastischen Prozessek werden durch (2.73)
bestimmt. Hierin gehen die Teilchendichten; des Schwerteilchens und der Wirkungs-
querschnitt o* des inelastischen Prozesses & ein:

VE=n gk (2.73)

1
me

2.3.3.3 Die Elektron-Elektron-Stofie
Die Wechselwirkung von Elektronen miteinander wird bestimmt durch Abstol3ungskréfte,
welche nach dem Gesetz von Coulomb mit dem Quadrat des Abstandes abnehmen. Fir das

resultierende Potential wurde das Stofintegra der Boltzmann-Gleichung von
M. N. Rosenbluth [36] gel6st und von S. D. Rockwood [35] in folgende Form gebracht:

_ 32 0 0 [Of f
e R AR T e I

Das Rosenbluth-Potentia /wird nach (2.75) berechnet:
& 1 & o] f
=3(fde-=[efde+2e[~=de 2.75
[roe-[ef [ (275)

mit

i e4\/z |n%AE (2.76)
me L

und der Debye-Lange Ap und der Landau-Lange A, gegeben durch

R L (2.77)
e ngy
2

=Z&¢ (2.79)
Ak T,

In (2.77) und (2.78) steht & fiur die Dielektrizitétskonstante, £ fur die Boltzmann-
Konstante, 7. fur die Elektronentemperatur, ¢ fur Elementarladung, re fur die Elektronen-
dichte und Z fur die Ladungszahl der lonen.
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2.3.4 Homogene Elektronenenergieverteilung

Zur Berechnung der EEV wird der Ansatz (2.52) in die Boltzmann-Gleichung (2.51)
eingesetzt. Unter Verwendung der abkirzenden Schreibweise fur Skalarprodukte

ac=ac (2.79)
erhélt man
%_I_ﬁafl,i +v'%+vaj afl,»/’ _eE, S)_,afo fl, #
o0 w o ox, w Ox, m,Erow w w Ow Dat Ebos
(2.80)

Um zwel Bestimmungsgleichungen fur fo und f1; zu erhalten, wird (2.80) zuerst mit ssn6dé
d¢ multipliziert und anschlief3end Gber 8 und ¢ integriert. Die Winkel 6, ¢ und der Betrag
w stellen den Geschwindigkeitsvektor v in Polarkoordinaten dar. Mit Orthogonalitéts-
beziehungen [15] ergibt sich

of. . .
"f_o+1£_iizzi(wzfli):ﬁ%ﬁ (2.81)
or 3 0x, m,3w" ow 00t Ty

mit

ey -1 Zﬁ'rEﬂH snodods . (2.82)

00t [y 47

Die Auswertung von (2.80) zeigt, dald der elastische Anteil (2.65) verschwindet und nur die
Terme des inelastischen StolRes, sowie der Elektron-Elektron-Stolze Ubrigbleiben. An
dieser Stelle wird von [15], [32] und [25] zusétzlich berilicksichtigt, dal? die Schwerteilchen
der Masse m,, beim Stof3 mit einer Maxwell-Verteilung der Energie mit der Temperatur 7,
vorliegen, welches zu einem weiteren Anteil des elastischen Stoltermes fihrt:

1 9 kT 9
%% = %%Vmwgfo + Vmw2£E . (2.83)

In Kapitel 4 wird gezeigt, dal’ dieser Term fir das hier untersuchte Plasma vernachléssigt
werden kann.
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Um die zweite Bestimmungsgleichung zu erhaten, wird (2.80) mit v; sin@ d@ d¢ multi-
pliziert und anschlief3end Uber @ und ¢ integriert. Unter Berlicksichtigung der Ortho-
gonalitatsbeziehungen verschwinden einige Termein (2.80) und es verbleibt

%, s p af o (2.84)
ot ox, m, 61

mit

E%Eﬂ 4nwzﬁ’7vEﬂH sn6dods . (2.85)

Die Auswertung von (2.85) mit (2.65) ergibt

fuH o
E%EW_ vofu - (2.86)

Inel astische St63e und Elektron-Elektron-Stoi3e verschwinden.

Fur die homogene Lésung der Boltzmann-Gleichung werden die Terme mit Orts
ableitungen in (2.81) und (2.84) gleich Null gesetzt. Das el ektrische Feld andert sich sinus-
formig in der Zeit, wie in Abschnitt 2.2.1.1 vorausgesetzt, und somit auch der anisotrope
Teil der EEV f1,; mit der Frequenz w Daraus ergibt sich fur (2.84) mit der Annahme, dal3
die zeitliche Abhangigkeit vondf, /ow vernachlassigbar ist im Vergleich zu 1, €

k9 (2.87)

Bl ) ow

Anschlieflend werden (2.87) in (2.81) und fur E; die azimuthale Komponente des
elektrischen Feldes
Ey=Ee™ (2.89)

eingesetzt. Da die Vorgange innerhalb der Zeitskala 2 1t w nicht interessieren, fihrt man
eine zeitliche Mittelung Uber eine Periode durch und erhélt die Bestimmungsgleichung fur
den isotropen Anteil der EEV:

U o1 0 [ vyw %%2@5 +H0 +EEH . (289

or  w?owrbmS> w’+v?: ow 00 [, [00f O,y 007 [
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In der Literatur [32], [15] wird fur das elektrische Feld haufig der Effektivwert verwendet,
so dal3 sich der entsprechende Term in (2.89) um Faktor 2 unterscheidet. Unter Ver-
wendung von (2.44) bis (2.46) kann die Gleichung (2.89) von Geschwindigkeits- in
Energiekoordinaten transformiert werden:

on_0 VB ve™ 0 nfpnpg pnn  @eg g

or 65%3;71 w® +V? ae\/_D 00t 0, 00O,y 00

2.3.5 Elektronenenergieverteilung mit Beriicksichtigung der Diffusion

Die Elektronenkonzentration im Plasmareaktor ist im Inneren deutlich hoher als an der
Reaktorwand, was einen Diffusionsstrom erzeugt. Um diesen Effekt in der Berechnung der
EEV zu berticksichtigen, wurden in der Literatur verschiedene Lésungsstrategien ange-
wendet. Hier wird zunéchst der Ansatz von M. J. Hartig [12] verfolgt, welcher einen
eindimensionalen Diffusionsstrom aufgrund eines Konzentrationsgefdlles und durch
aulRere Kréfte zulalét. Die Berechnung des Diffusionsstromes stofdt fur die in diesem Fall
verwendete Geometrie auf numerische Probleme, so dal’3 weitere Vereinfachungen ge-
troffen wurden.

Als Ausgangspunkt kann (2.80) herangezogen werden. Schreibt man (2.80) in Zylinder-
koordinaten und betrachtet die azimuthale Koordinate, so féllt die Ortsableitung in
Richtung der azimuthalen Koordinate weg, da der Reaktor zylindersymmetrisch ist. Die
radiale und axiale Komponente des elektrischen Feldes sind Null, so dal3 sich Elektronen in
diese Richtung nur aufgrund eines Konzentrationsgefalles bewegen. Somit kann die EEV
dhnlich der Gleichung (2.90) fur den homogenen Fall berechnet werden, erganzt durch
einen Diffusionsterm in radiale und axiale Richtung:

on_ 9 PE? vee? £ 0 H H7H sPP"H +B"H +powm. )

ot agDBm W +v? ag\/_D 00t O, 00fO,, 00,

Zur Beschreibung des Diffusionsstromes wird ein Ansatz analog zum Fickschen Gesetz
[12] gewdhit. Zur Bestimmung des Diffusionskoeffizienten ist das ambipolare Feld zu
berticksichtigen, d. h. Elektronen diffundieren schneller als geladene Schwerteilchen, was
zu einer Ladungstrennung filhren wirde. Uberschilssige Ladung erzeugt aber ein
elektrisches Feld, welches al's ambipolares Feld £, bezeichnet wird. Dieses Feld bremst die
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Elektronen und beschleunigt die lonen. Ein Flul3 von geladenen Teilchen i und der Dichte
n; kann beschrieben werden durch

Ji = uinEy—D,0n, (2.92)

Je nachdem, wie das Teilchen geladen ist, wirkt die Stromdichte - hervorgerufen durch das
ambipolare Feld und der Mobilité 4 - in Richtung oder entgegen der Richtung des
Diffusionsstromes. Das ambipolare Feld kann durch eine Bilanz des Flusses von negativen
und positiven Teilchen bestimmt werden, da Ladungsneutralitét im Plasma vorausgesetzt
wird:

jion = je . (293)

Aus dem gleichen Grund muf3 die Dichte der positiven und negativen Teilchen gleich sein:
ion = Ne. Setzt man diese Vereinfachungen in (2.93) ein und dies wiederum in (2.92), kann
das ambipolare Feld berechnet werden:

o — Dion

£ =Don=Den
,uion+.ue n

(2.94)

Fuhrt man das ambipolare Feld (2.94) in (2.92) ein und vergleicht es mit dem Fickschen
Gesetz, identifiziert man den ambipolaren Diffusionskoeffizient als

Da — ,uionDe + :ueDion . (2_95)
,uion + :ue

Die Mobilitét der lonen Lo, ist klein im Vergleich zur Elektronenmobilitdt, so dal3 sie im
Nenner von (2.95) vernachlassigt werden kann. Mit der Einstein-Beziehung D = pkT [11]
vereinfacht sich der ambipolare Diffusionskoeffizient zu

Da:Dion%+ fe % . (2.96)

ion

Bisjetzt wurde bel der Herleitung der ambipolaren Diffusion die EEV nicht berticksichtigt.
Jedoch liest man aus dem Ergebnis (2.96) ab, dal3 der Diffusionskoeffizient linear von der
mittleren kinetischen Energie der Elektronen abhéngt. Es liegt eine Proportionaliét vor,
wenn man die Zahl 1 gegentiber 7d/Tion vernachlassigt. Deshalb wird der Diffusions-
koeffizient aus (2.91) proportional zur Energie gesetzt:

D~¢ . (2.97)
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Die zweite Annahme betrifft die Krimmung der EEV, 0?7 . Die Krimmung soll néhe-
rungsweise durch die Krimmung der Elektronendichte, welche durch die EEV gewichtet
wird, beschrieben werden. D. h., je stérker das Konzentrationsgefélle 0%n,ist, desto starker
ist das Konzentrationsgefélle pro Energieeinheit 0%/ . Fur eine bestimmte Elektronen-
energie gilt: Je grofRer die Konzentration pro Energieeinheit 7, desto stéarker wirkt sich das
Konzentrationsgefalle auf das Konzentrationsgefalle pro Energieeinheit aus:

0%f ~ f0%, . (2.98)

Zur Bestimmung des Diffusionstermes in (2.91) fehlt noch der Proportionalitétsfaktor fir
die Ansétze (2.97) und (2.98). Diesen Faktor liefert die Bedingung (2.99). Der Diffusions-
term DO2f, integriert Uber die Energieachse, muRR den ambipolaren Diffusionsstrom
ergeben:

oo}

J'D 0%fde=D,0%, . (2.99)
0

Fuhrt man die Integration (2.99) aus erhélt man den Diffusionsterm

e flpin) (2.100)

e e

DO%f =

Der Diffusionsterm hat sich vereinfacht, weil er nur noch von der EEV f abhéngig ist und
nicht mehr von der Kriimmung 02 /. Dieses Ergebnis entspricht auch dem Ansatz von Y.
P. Raizer [32], welcher den Diffusionsterm as Produkt von EEV und einer Diffusions-
frequenz vp beschreibt:

DO%f =vyf . (2.101)

Allerdings wurde in [32] die Diffusionsfrequenz nicht ndher bestimmt, was aber mit
(2.100) moglichist.

In Gleichung (2.100) erkennt man eine Abhangigkeit von der ambipolaren Diffusions-
geschwindigkeit, welche in Klammern gefaldt ist. Fur den stationdren Fall mul gelten, dali
die Bildungsgeschwindigkeita, an Elektronen pro Volumenelement gleich dem
Diffusionsstrom tber die Elementfl&cheist:

@w,=D,0%n, . (2.102)
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2.4 Plasmarandschicht und Oberflichenreaktionen

Im Abschnitt 2.2.4 wird dargelegt, dald sich in Wandndhe ein Potentialgefélle aufgrund
eines Ladungsiiberschusses ausbildet. In Abb. 2.7 ist der Verlauf der Elektronenkonzen-
tration ne , der Gesamtionenkonzentration 7o, und des Potentials J in der Ndhe einer das
Plasma begrenzenden Wand skizziert.
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Abb. 2.7. Konzentrations- und Potentia verlauf in Wandnéhe.

Im Plasmakern liegt Ladungsneutralitét vor, weil das ambipolare elektrische Feld fur einen
Ausgleich der Konzentration von Elektronen und lonen sorgt. In der Nahe der Wand andert
sich dies; da Elektronen schneller als lonen absorbiert werden, sinkt die Elektronen-
konzentration stérker als die lonenkonzentration. Es entsteht ein Bereich mit positivem
Ladungsiiberschu? der as Randschicht benannt wird. Die Ubergangszone zwischen
Plasmainnerem und Randschicht wird als Pré&Randschicht bezeichnet. Legt man von
aul3en ein negatives Potential an die Wand an, verstarkt sich dieser Effekt. Die Elektronen-
konzentration an der Wand nimmt weiter ab, und Elektronen werden in das Plasmainnere
zurlickgedrangt. Ist das Potential grof3 genug, kann man in Experimenten die Randschicht
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als dunklen Bereich gegeniiber dem leuchtenden Plasma erkennen [21]. Im Gegensatz zu
den Elektronen werden die lonen in der Randschicht beschleunigt und treffen mit hoher
Energie auf die Wand, um dort Reaktionen auszul 6sen. Dieser Vorgang wird als Reaktives
lonendtzen bezeichnet.

Um die Energie der lonen beim Auftreffen auf die Oberfl&che zu bestimmen, muf? zuvor
die Potentialdifferenz durch Gleichung (2.41) berechnet werden. Hierflr ist die Kenntnis
der lonenladungsstromdichte Jion, ; beim Ubergang vom Plasmakern zur Randschicht
notwendig, welche as Produkt aus Bohm-Geschwindigkeit ugonm; des lones i und deren
Ladungsdichte e njon; berechnet wird:

Jion, i :uBohm, i enion,i ' (2-103)

Es wird angenommen, dald3 Elektronen und lonen die Randschicht ohne Stof3vorgange
durchqueren. M. A. Liebermann [21] hat die Randschichtdicke fir ein durch Induktion
erzeugtes Plasma auf etwa 0,02 cm abgeschétzt; so ist bei einer freien Weglénge A = 1 cm,
die sich bei einem Druck von 2 Pa einstellt, obige Annahme gut erfillt. Sind im Plasma nur
positive lonen vorhanden, berechnet sich die Bohm-Geschwindigkeit ugonm; zU

kle (2.104)
M.

1

uBohm, i =

Sie stellt die Mindestgeschwindigkeit dar, auf welche die lonen in der Pr&Randschicht
beschleunigt werden miissen, damit eine Randschicht Uberhaupt existieren kann. Sie wird
aus einer Energie- und Teilchenbilanz fir lonen der Masse M; und einer Impulsbilanz fr
Elektronen mit der Temperatur T, hergeleitet [21]. Sind negative lonen im Plasma vor-
handen, muf3 die Bohm-Geschwindigkeit durch einen Korrekturfaktor modifiziert werden
[23], [5]:

H%eg,tot\/ Tion /Te *ng H . (2_105)

Umod. Bohm, i = uBohm,i +
H e T Fpeg tot H

Dabel ist nnegia die Teilchendichte aler negativen lonen multipliziert mit ihrer
Ladungszahl.
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Die Prozesse an der Oberflache werden durch elementare Schritte beschrieben, wie z. B.
Adsorption an der Oberflache, Produktbildung und Produktdesorption. Sie werden in der
Form von (2.106) dargestellt:

Ng+Ng Ng+Ng

Suixo - Suix,  (k=1.K) . (2.106)
i=1 i=1

Dabei sind v’y und v";; die stochiometrischen Koeffizienten des Stoffes i in der Reaktion &
und y; das Teilchensymbol. Die chemischen Symbole y; reprasentieren sowohl Gasphasen-
spezies als auch Adsorbate und unbedeckte Oberflachen. Ksist die Zahl der Reaktionen an
der Oberflache. Bel der Beschreibung der Reaktionskinetik werden die Eigenschaften der
Oberflache wie Kristalstrukturen, Zusammensetzung oder Temperatur durch ortsunab-
hangige Mittelwerte beschrieben. Die Oberflachenplatzdichte /~ gibt die Anzahl der fir das
Absorbat zur Verfigung stehenden Platze auf der Oberflache an. Der Bruchteil der Ober-
flachenplétze, die von einer Spezies i belegt sind, wird durch den Bedeckungsgrad ©,
definiert. Es gilt
Ns

y0,=1 . (2.107)

=4
Die zeitliche Anderung der Bedeckungsgrade wird bestimmt durch

20,

i
oo [

, (2.108)

wobei die molare Bildungsgeschwindigkeit s, der Oberfléchenspezies i aus Oberflachen-
reaktionen sowie Absorption und Desorption resultiert und durch Gleichung (2.109)
beschreiben wird:

Ks Ng+Nsg

si:;(u;;—u;k)kfk moe™ . (2.109)

Dabei ist die Konzentration ¢; der Gasphasenspezies in mol/m* und die der Oberflachen-
spezies in mol/m® angegeben. Die Geschwindigkeitskoeffizienten ki hangen von der
Temperatur ab. Da experimentelle Daten oft nicht in Arrhenius-Form vorliegen, verwendet
man einen temperaturabhangigen Haftkoeffizienten S;. Dieser gibt an, mit welcher Wahr-
scheinlichkeit ein Teilchen, das auf die Oberflache trifft, adsorbiert wird. Fir neutrale Teil-
chen berechnet sich der Geschwindigkeitskoeffizient zu
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1

ads _
ki —Skﬁ

(vi) (2.110)

mit der Summe der Koeffizienten auf der Eduktseite der Reaktionsgleichung &
Ns
T, =) Uy (2.111)
2.

und der mittleren thermischen Geschwindigkeit

(vi)= ,/% : (2.112)

Fur Reaktionen mit positiv geladenen lonen ist der Geschwindigkeitskoeffiezient gegeben
durch

1
ki =K S, J7 7 Umodsom i (2.113)

i

In die Berechnung geht die modifizierte Bohm-Geschwindigkeit ein. Fir lonenatz-
reaktionen wird der Faktor « durch

K= |[—on—1 (2.114)

bestimmt, fur alle anderen Reaktionen ist x = 1. Hier geht das Verhdtnis lonenenergie zu
Mindestenergie Eo fur diesen Prozef3 in die Modelierung des Geschwindigkeits-
koeffizienten ein [9], [10].

Bel grof3en Haftkoeffizienten tritt eine Abweichung von der Maxwellschen Geschwindig-
keitsverteilung nahe der Wand auf. Dies kann durch einen Korrekturterm berticksichtigt
werden:

— S 0,k

= 2.115

k

wobel Sy, einen Anfangshaftkoeffizienten darstellt, der die Adsorptionswahrscheinlichkeit
der Gasphasenspezies auf einer unbedeckten Oberflache beschreibt.
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2.5 Beschreibung der Schwerteilchen

2.5.1 Erhaltungsgleichungen

Fuhrt man statistische Mittelungen der Boltzmann-Gleichung fur Schwerteilchen durch,
erhdt man die Naviar-Stokes-Gleichungen, wie sie z. B. in [48] angegeben sind. Die
Erhaltung der Gesamtmasse wird durch die Kontinuitatsgleichung beschrieben:

op -
——drV + @d4=0 . 2.116
laz J;pv (2.116)

In der Gleichung stellt p die Dichte, ¥ = (u,v) den Geschwindigkeitsvektor und 7 den
Normalenvektor zur Oberfléache 4 des Kontrollvolumens dar. Die Gleichungen fir die
Speziesmassen i lauten:

p%dm o7 Wrady, dV + (7, Mdd - [é, M,dV =0 . (2.117)
T Jrmer]

Der Massenbruch wird mit y;, der Diffusionsflufd mitfi, die molare Bildungsgeschwindig-
keit mitew, und die molare Masse mit M; bezeichnet. Fur kleine Machzahlen sind die
Impulsgleichungen in kartesischen Koordinaten fur die Geschwindigkeitskomponenten «
und v gegeben durch

J’p%dV +J’,017 [grach dV +J’pdy"ndi -I(ﬂxxnx +7,n,)dd=0 (2118
? 7 g g

und

J’p%dV +Jp17 [grady dV/ +J’pdy”nydA —J'(ﬂxynx + ﬂwny)dA =0
V 4 A A
(2.119)

Die Komponenten /7; beschreiben den viskosen Anteil des Drucktensors und pdy” re-
prasentiert den dynamischen Druck. Die Enthalpiegleichung fir die Neutralteilchen aus
[33] wurde modifiziert, um die Wechselwirkungen des Fluides der Schwerteilchen mit dem
Fluid der Elektronen zu berticksichtigen:
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Ipcp%dV +J’,ocp VEgradeV—J’A grad7 [fd4 +J’NZch’ji [rad? dV +
vV A

I R

Ng 5 .
o MV~ (0.dV — (2 ka,(T, -T)dv - [¢,dV =0
P S

AR ES:]

(2.120)

Die ersten fiinf Terme beschreiben die zeitliche Anderung der Enthalpie fur Schwerteil-
chen aufgrund von Konvektion, Warmeleitung, Diffusion und chemische Reaktion. Der
letzte Term beschreibt die Energiezufuhr durch Elektronen fur Anregungsprozesse. Der
sechste und siebte Term beschreiben |onisationsreaktionen, wobei 77, die Leistung angibt,
die das stol3ende Elektron verliert. Der nachfolgende Term gibt die Leistung an, welche
bendtigt wird, um das bel Schwerteilchentemperatur entstehende Elektron auf Elektronen-
temperatur zu bringen. Der sechste und der letzte Term werden im néchsten Abschnitt
genauer bestimmit.

Das System von Erhaltungsgleichungen wird durch eine Zustandsgleichung, die den
thermischen Druck mit der Dichte verbindet, vervollstandigt. Hierfir wird das ideale
Gasgesetz verwendet:

p=—l (2.121)
RTnZ_y//M/

2.5.2 Reaktionen in der Gasphase

Das Konzept der Elementarreaktionen [48] wird benutzt, um die chemischen Quellterme
zu modellieren. Die Gleichung einer Elementarreaktion gibt den Verlauf der Reaktion auf
molekularer Ebene genau wieder. Hierflr lassen sich die Geschwindigkeitsgesetze fir
chemische Reaktionen leicht ableiten. Die Gesamtheit der K¢ Elementarreaktionen eines
Systems bilden den Reaktionsmechanismus und kann durch folgende Form beschrieben
werden:

Ng

Ng
ZU,‘k X, - ZU,’; X, (k=1..Ks) . (2.122)

1=
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Dabei reprasentieren v’y und 0" die stbchiometrischen Koeffizienten des Stoffes i in der
Reaktion £ und y; die Teilchensymbole. Die molare Bildungsgeschwindigkeit dazu ist

w = Z vl = )k ciU;k (2.123)

mit der Konzentration ¢; der Gasphasenspezies in mol/m*® und dem Geschwindigkeits-
koeffizient ky, der Hinreaktion, der im Allgemeinen durch einen Arrhenius-Ansatz
modéliert wird:

E
ke, :AkTﬂkapE%E . (2.124)

Der praexponentielle Faktor wird mit 4;, der Temperaturexponent mit f; und die
Aktivierungsenergie mit £, bezeichnet. Die Arrhenius-Parameter werden aus experimen-
tellen Daten bestimmt. Reaktionen, welche durch Elektronenstol3 in Gang gesetzt werden,
mussen gesondert betrachtet werden. Der Ausdruck fur die Geschwindigkeitskoeffizienten
inelastischer Stol3e lautet [21]

(o)

k= < 0V > niJ’ Jvolamvidv . (2.125)
)

Bel der Mittelwertbildung in (2.125) werden die gleichen Vereinfachungen (2.59) und
(2.60) verwendet wie bei der Berechnung des Stofdintegral s.

Bel einem inelastischen Stol3 wird die Energie AE;; Ubertragen, welche bei konstantem
Druck aus der Enthalpiedifferenz der Teilchen vor und nach dem Stol3 bestimmt werden
kann. Die Anderung der Elektronenenergiedichte durch Anregung ist damit

NG N|

Zomney 3 O KEN (2.126)

und durch lonisation

NG NI g

ho=n.y S BELKDN, (2.127)

Ruckreaktionen konnen bei dem untersuchten chemischen System vernachléassigt werden,
so dal3 Geschwindigkeitskoeffizienten fur Rickreaktionen nicht Uber thermodynamische
Daten berechnet werden missen. Der Energielibertrag durch elastische Elektronenstof3e ist
vernachlassigbar klein.
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2.5.3 Kopplung von Gasphasen- und Oberflichenprozessen

Die Beschreilbung heterogener Systeme erfordert die Kopplung von physikalisch-
chemischen Prozessen der Gasphase mit denen der Oberflache. Fir Volumenelemente,
welche an eine Oberflache O stof3en, werden die Erhaltungsgleichungen fur die Spezies-
massen (2.117) um einen Oberflachenterm ergénzt. Die Spezies, die an der reaktiven Ober-
flache entstehen, werden mit der Geschwindigkeit s; gebildet:

lp%dV +J:p17 yrady, i +£j,, M4 _lw M. dv ‘i‘* M.do=0 . (2128)

2,54  Thermodynamik

Die spezifische Enthalpie /2 eines Gemisches berechnet sich aus der Summe der spezi-
fischen Enthalpien der einzelnen Spezies /; gewichtet mit ihren Massenbriichen y;:

h=Syh o (2.129)

Die spezifische Enthalpie der Komponente i bel der Temperatur 7 ist bestimmt durch

0, (1)=n(r°)+ }cp,,, (T)dT (2.130)

70

unter der Annahme, dal3 die spezifische Enthal pie nicht vom Druck abhéngt, was fir ideae
Gase erflllt ist. Der Bezugswert 4, ist bei Standardbedingungen festgelegt, tblicherweise
7°= 298,15 K und p° = 101325 Pa. Die Temperaturabhéngigkeit der spezifischen Warme-
kapazitét wird durch ein Polynom vierten Grades beschrieben,

C,. (T) =a, +a,T +a3T2 +a4T3 +aST4 , (2.131)

dessen Koeffizienten zusammen mit der Standardbildungsenthalpie 4.° fir verschiedene
Temperaturbereiche tabelliert sind, z. B. in den JANAF-Tabellen.

In der vorliegenden Arbeit wird die Oberflachentemperatur als konstant angesehen, so dal3
fur alle Oberflachenspezies keine thermodynamischen Daten in Abhangigkeit der
Temperatur benttigt werden.
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2.5.5 Empirische Gesetze und Transportkoeffizenten

In den Erhaltungsgleichungen des Kapitels 2.5.1 muf3 noch der Ausdruck fur den Druck-
tensor ndher bestimmt werden. Das empirisches Gesetz hierfur lautet

A= —/J@gradf;) +(grad¥)" —g(div )E E , (2.132)

wobei ufur die dynamische Viskositét und £ fir den Einheitstensor steht. Esist gultig far
verdinnte Gase und es wurde die Volumenviskositét vernachlassigt.

Die Diffusion wird durch das Ficksche Gesetz beschrieben, wobei vereinfachend ein
binédres Gemisch angenommen wird. Eine Komponente besteht aus den Elektronen und den
geladenen Schwerteilchen, welche durch das ambipolare Feld gleich schnell diffundieren.
Die zweite Komponente stellen die neutralen Schwerteilchen dar. Als bindrer Diffusions-
koeffizient wird der ambipolare Diffusionskoeffizient nach (2.96) verwendet. Die
Annahme eines bindren Gemisches wird gerechtfertigt durch die Tatsache, dal? sich die
Diffusionskoeffizenten der verschiedenen Neutralteilchen zwar unterscheiden, aber dieser
Unterschied im Vergleich zu dem Diffusionskoeffizienten der geladenen Spezies zweit-
rangigist.
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3 Simulation der Leistungseinkopplung

3.1 Numerisches Verfahren und F77-Programmstruktur

Um mit Gleichung (2.8) die induktive Leistungseinkopplung zu berechnen, ist zuvor die
Bestimmung der azimuthalen Komponente des elektrischen Feldes aus der Differential-
gleichung (2.22) notwendig. Diese Gleichung wird auf dem Gebiet gelost, welches in
Abb. 3.1 zu sehen ist. Die Kenntnis der raumlichen Verteilung der Elektronendichte vor-
ausgesetzt, kann die GroRe &2 in (2.22) berechnet werden.

]
1 Symmetrieachse
]

Spulenguerschnitte
O O O O
S0,
Gehiuse
Plasma
z Si-Wafer
Gehause

r

Abb. 3.1. Rechengebiet der DGL des el ektrischen Feldes.
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Bel der Differentialgleichung handelt es sich um eine partielle, elliptische, komplexe
Differentialgleichung, welche aufgrund der Symmetrie der Problemstellung zwel-
dimensional in Zylinderkoordinaten geschrieben werden kann. Die komplexe Differential-
gleichung kann in ihren Real- und Imaginarteil aufgespalten werden, so daf ein ge-
koppeltes System von partiellen Differential gleichungen entsteht:

rdr%
rar%

Darin wird der Redlteil der azimuthalen elektrischen Feldstérke mit Er bzw. der Imaginér-
teill mit £, bezeichnet. Prinzipiell 183 sich diese Differentialgleichung mit numerischen
Verfahren |6sen. In dieser Arbeit wird die Differentialgleichung mit Hilfe von zentralen
Differenzen in en lineares Gleichungssystem tberfihrt und skaliert. In dem Rechengebiet
werden ml# zentrale Differenzen gebildet, wobel m die Anzahl von Rechenpunkten in
radiale Richtung und » die Anzahl in axiale Richtung von Rechenpunkten darstellt. Die
nicht symmetrische, quadratische Koeffizientenmatrix A des linearen Gleichungssystems
enthalt somit 2@ Zeilen, ist dinn besetzt und weist eine Bandstruktur auf mit maximal
sechs Elementen a,; pro i-te Zeile. Finf Bander ergeben sich aufgrund der Verwendung
zentraler Differenzen 2. Ordnung und das sechste Band beschreibt die Kopplung der
Differentialgleichungen untereinander. Fir i < m[z gilt

%aERtuea)E + uowk, =0 (3.2

2
%6 ——+ UEW’E, - HOWE, =0 . (3.2

i,i—-m :1
a,_y, =1-h/2r
a,, =—(4—/,1£a)2h2) (33
a,,, — =1+h/2r |
A, i =1
yprsigmss = HO Wh?

Fur i > m# andert sich der letzte Koeffizient aus (3.3) in

a._, .. =-uowh?® . (3.4)

I—nm,l—nm
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Zur numerischen Losung des linearen Gleichungssystem wurde eine konjugierte
Gradienten-Methode verwendet, welche als BCG-Verfahren (biconjugate gradient)
bekannt ist. Die Ideeist, eine Naherungslosung X, in das lineare Gleichungssystem

N

i=a (3.5)
e nzusetzen, um daraus den Restvektor zu erhalten:
F=d%,-d . (3.6)

Der Gradient vom Betrage des Restvektors gibt die neue Naherungsldsung an bis auf einen
Faktor A, welcher in geeigneter Weise bestimmt wird [53]:

X, =X, —Agrad |F| . (3.7

Zur vollstandigen Beschreibung fehlen noch die Randbedingungen. Aus Symmetrie-
grinden muf3 die azimuthale Komponente der elektrischen Feldstarke auf der Symmetrie-
achse verschwinden. Das Potentialgefélle des elektrisch leitenden Metallgehduses ist
vernachlassigbar klein. Der EinlaR des Atzgases ist sehr klein, so dal? hier die Werte des
umgebenden Metallgehduses verwendet werden. Analoges gilt fur den Ausla3, alerdings
liegt hier die Begrundung in der grof3en Entfernung zum Plasmakern. An die Silizium-
scheibe ist zwar ein Potential anlegt, welches aber elektrostatisch ist. Der dynamische
Anteil ist aufgrund der guten Leitfghigkeit nahe Null. Als weitere Randbedingung ist der
Betrag der induktiven Leistungseinkopplung P. gegeben. Prinzipiell konnte man die
elektrische Feldstéarke bestimmen, welche in der Spule wirkt. Aufgrund des hochfrequenten
Stromes tritt in der Spule der Skin-Effekt auf, d. h., durch den Wechselstrom erzeugte
Magnetfelder zwingen den Leitungsstrom an die Oberfl&che der Spule. Der Aufwand, um
diese sehr diinne Schicht numerisch aufzulGsen, ist fir das Problem nicht vertretbar. Statt
dessen wird die Spule al's punktformiges Gebilde betrachtet, und es wird an diese Stelle fur
die azimuthale elektrische Feldstérke ein Wert Egy e gesetzt, welcher iterativ nach (3.8)
veréndert wird, bis im Plasma die induktive Leistung P eingekoppelt ist. In (3.8) stellt i
den Iterationsindex dar:

P

Eqpuei+1 = Espule P—e : (3.8

€
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Das berechnete elektrische Feld in der Umgebung der Spule gibt das physikalische
Geschehen nicht korrekt wieder, aber fir alle Punkte weiter weg ist das exakte Feld an der
Quelle ohne Belang und die Leistung fir die Randbedingung wird nur in dem Bereich
berechnet, dessen Feld genau bestimmbar ist.

Die Randbedingung Espue, Welche durch (3.8) bestimmt wird, ist nicht an jedem Spulen-
segment gleich, sondern wird durch einen Geometriefaktor gewichtet. Der Grund hierfir
liegt darin, dal3 zwel elektrische Leiter mit geringem Abstand sich gegenseitig beein-
flussen. Das elektrische Feld in der Umgebung dieser zylindrischen stromfihrenden Leiter
ist umgekehrt proportional zum Abstand. Somit berechnet sich der Geometriefaktor g am
Beispiel des 2. Spulensegments in Abb. 3.2 mit der Gleichung (3.9). Mit der Variable
7 wird der grofdte Geometriefaktor auf Eins normiert:

gl)=—"—+—"—--T - - (39)

r,—n F3—r, ntr, 2r, 1r-rn

PRY

MORORO
7 7y 73
!
Symmetrieachse

Abb. 3.2. Spulenquerschnitte. Das Vorzeichen gibt die Stromrichtung an.

Dieses numerische Verfahren wurde mit Hilfe der Computersprache F77 umgesetzt. Die
Routine EDYNAM, deren Aufbau im Flul3diagramm Abb. 3.3 dargestellt ist, berechnet
Real-, Imaginartell und den Betrag des elektrischen Feldes sowie Leistungsdichte, Leit-
fahigkeit und Permittivitét, aul3erdem den Phasenwinkel und die Induktion.
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icp.inc DISKR:
edynam.inc Erzeugt Matrix und RHS

v

ILUT, CGRUN:
Ldsen des LGS

v

ELEIST:
Berechnung der eingekoppelten Leistung

v

ERGEB
Ausgabe der Ergebnisse

Abb. 3.3. Fludiagramm fir die Routine EDY NAM.

In den Include-Dateien icp.inc, sowie edynam.inc sind die Geometriedaten des Rechen-
gebietes abgelegt. Die Unterroutine DISKR erzeugt die Matrix und die rechte Seite des
linearen Gleichungssystems. Die Matrix liegt im Koordinatenformat vor und wird durch
COOCSR in das komprimierte CSR-Format umgewandelt, bevor sie dem Vorkonditio-
nierer ILUT Ubergeben wird. Anschlief3end wird das lineare Gleichungssystem mit dem
Loser CGRUN gelost. COOCSR, ILUT, CGRUN stammen aus dem Programmpaket
SPARSKIT 2.0 [37]. Mit der Lésung wird die eingekoppelte Leistung in ELEIST be-
rechnet und mit (3.8) die neue Randbedingung Esyue bestimmt. Die Ergebnisse werden
dann in ERGEB as Tecplot- und Tabellenformat auf Dateien geschrieben. Das Rechen-
gebiet wurde mit einer Schrittweite von 0,25 mm diskretisiert. Dies entspricht etwa 8000
Unbekannten im linearen Gleichungssystem. Mit einer Genauigkeit von 0,1 % der ein-
gekoppelten Leistung sind 2 - 3 Iterationsschritte notwendig. Insgesamt werden fir eine
Rechnung auf einer SGI R5000 mit 180 MHz etwa 2 Minuten gebraucht.
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3.2 Vergleich mit Simulationen von P. L. G. Ventzek et al. [46]

Um das Modell der induktiven Leistungseinkopplung zu tberprifen, wurde zunéchst die
eigene Rechnung mit einer Simulation von P. L. G. Ventzek et al. [46] verglichen. Diese
Simulationen wurden als Vergleich gewahit, well in dieser Quelle die rdumliche Verteilung
der Elektronendichte in einer Abbildung und der induktive Anteil der Leistungs-
einkopplung angegeben wurden. Diese Grof3en sind notwendig, um die elektrischen Felder
zu berechnen.

Ventzeks [46] Rechnungen beziehen sich auf einen ICP-Reaktor des Typs LAM 9000,
dessen Aufbau anhand der Querschnittzeichnung in der Abb. 3.4 zu sehen ist. In diesem
Reaktor wird das Gas durch eine kreisférmige Dise eingefihrt, welche radial nach innen
zeigt. Die Duse ist aus Metall, wie alle anderen Teile des Gehduses. Der Gasauslald zur
Pumpe hin wird im Modell durch einen ringférmigen Spalt reprasentiert. Der Abstand
zwischen Quarzfenster mit einem Durchmesser von 24 cm und dem Wafer betrégt 7,5 cm.
Die Siliziumscheibe mit einem Radius von 20 cm wird durch Aluminiumklammern fixiert.
Die spiralférmige Spule besteht aus vier Windungen mit einer Querschnittsflache von
1 cm? und wird durch ineinander geschachtelte kreisférmige Spulen idealisiert. Das Atzgas
bestehend aus einer Mischung von Argon und Chlor im Verhdtnis 70/30 flieft mit einer
Geschwindigkeit von 80 sccm/s bei einem Druck von 0,67 Pa dem Resktor zu. Hier
werden die Ergebnisse mit einer induktiver Leistung von 100 W bzw. 2000 W berechnet.

17
() O O) O < CHl
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‘2‘ d w
285 AN \
Q Quartzfenster
T - |
Gaseinlaf Aluminiumklammer _“
Wafer\
0 |
18 1 18
Radius [cm] /‘f\ |
Pumpe 1) 1

Abb. 3.4. Querschnitt des |CP-Reaktors vom Typ LAM 9000 [18].
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Das Modell der Leistungseinkopplung von Ventzek entspricht in den Grundgleichungen
dem hier verwendeten Modell. Es werden die Maxwellschen Gleichungen herangezogen
und ausschliefdlich die azimuthale Komponente des elektrischen Feldes betrachtet. Die
Modelle unterscheiden sich in der Art der Randbedingung am Ort der Spulensegmente.
Wahrend in dieser Arbeit eine elektrische Feldstarke vorgegeben wird, ist bei Ventzek et
al. der Stromflul Uber die Oberfléache der Spule angegeben. Allerdings wird auch dort von
dem Problem der Ungenauigkeit des Stromflusses berichtet, verursacht durch den Skin-
Effekt, wie er in Abschnitt 3.1 erl&utert wurde.

Fur die eigene Simulation nach dem Verfahren aus Abschnitt 3.1 werden die raumlichen
Verteilungen der Elektronendichte, welche in [46] abgebildet sind, verwendet, um die Leit-
fahigkeit und die Permittivitdt zu berechnen. In Abb. 3.5 ist die durch eine analytische
Funktion angengherte Elektronendichte mit einem Maximum von etwa 1,3 10" m™ bzw.
1,7 10" m™® fiir eine induktive Leistung von 100 W bzw. 2000 W dargestellt. Es falt auf,
dald sich bei 2000 W ein ausgepragtes Maximum unterhalb des zweiten und dritten Spulen-
segments ausbildet. Dagegen ist bei 100 W eine sehr hohe Elektronendichte bis zur
Symmetrielinie zu finden. Mit der Kenntnis der Elektronendichte und der Annahme, dal
die Stol¥frequenz etwa so grof3 ist wie die Frequenz des Wechselstromes, wurden die Leit-
fahigkeit (2.28) und die Permittivitét (2.27) berechnet, welche in Abb. 3.6 und 3.7 dar-
gestellt sind. Das Quarzfenster und die Luft in der Umgebung der Spule wurden als nicht
leitend betrachtet und die relative Permittivitét zu &quaz = 4 bzw. &1 = 1 bestimmt. Das
Maximum der Leitfahigkeit betragt etwa 2 bzw. 28 Siemens/m, und der Verlauf dhnelt der
Elektronendichte aufgrund der Proportionalitét zur Leitfahigkeit. Das Gleiche gilt auch fr
die Permittivitat mit einem Minimum von etwa -2,6 10° bzw. -3,2 107 As/(Vm). Die
negative Permittivitét ist charakteristisch fur die induktive Leistungseinkopplung. In
Abb. 3.8 ist der Betrag der azimuthalen Komponente der elektrischen Feldstéarke fur das
gesamte Rechengebiet zu sehen. In Abb. 3.9 ist die elektrische Feldstérke von Abb. 3.8 fur
den Plasmaraum vergrof3ert dargestellt. Unterhalb des zweiten und dritten Spulensegments
befindet sich das Maximum der elektrischen Feldstarke; mit zunehmenden Abstand fallt
sie ab. Ein radiaer Schnitt bei » = 0,065 m ist in Abb. 3.10 zu sehen. Bel 2000 W ist das
Maximum mit etwa 900 V/m hoher als bel 100 W mit dem Maximum 500 V/m. Jedoch
falt die elektrische Feldstarke bei 2000 W deutlich starker ab. Der Grund hierfir liegt in
der grof3en negativen Permittivitét direkt unterhalb des Quarzfensters bei 2000 W, welche
im Vergleich zu 100 W um den Faktor zehn negativer ist und somit fur einen steilen Abfall
der elektrischen Feldstarke sorgt. In Abb. 3.10 sind ebenfalls die Ergebnisse von [46] zu
sehen; sie zeigen eine gute Ubereinstimmung mit der Simulation dieser Arbeit. Eine gute
Wiedergabe der Simulation zeigt ebenfalls ein horizontaler Schnitt bei z = 0,075 m in



56 3 Simulation der Leistungseinkopplung

Abb. 3.11. Die Leistungsdichte in Abb.3.12 ist bel 2000 W unterhalb der mittleren
Spulensegmenten sehr hoch und falt dann stark ab. Dagegen bildet sich bei 100 W ein
Maximum aus was etwas unterhalb des Quarzfensters liegt. Diese Verlaufe lassen sich mit
der Proportionalitét von der Leistungsdichte zu dem Produkt aus Leitfahigkeit und Quadrat
der elektrischen Feldstérke erkléaren. In Abb. 3.13 ist der Phasenwinkel angegeben, welcher
den Winkel zwischen Imaginédr- und Realteil bestimmt. Der Phasenwinkel an der Spule
wird auf 45° festgesetzt. Bei 100 W nimmt der Winkel mit zunehmendem Abstand zur
Spule ein wenig ab. Bei 2000 W ist ein starke Abnahme festzustellen. Der Grund liegt
wiederum bei dem grof3en Unterschied in der Permittivitét.

Elektronendichtein m™ Elektronendichtein m

Hoehe/ m
Hoehe/ m

0.02 0.04 0.06 0.08

004 006 008 0.1

Radius/ m Radius/ m
6.4E+14 3.9E+15 7.1E+15 1.0E+16 1.3E+16 8.1E+15 4.6E+16 8.4E+16 1.2E+17 1.6E+17

Abb. 3.5. Raumliche Verteilung der Elektronendichte fir eine induktiv eingekoppelte
Leistung von 100 W (rechts) bzw. 2000 W (links).
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Leitfghigkeit in Siemens/m Leitfahigkeit in Siemens/m

Hoehe/ m
Hoehe/ m

0. 004 006 008 0.1 ) 0.02 004 006 008 )
Radius/ m Radius/ m
1.3E+00 7.7E+00 1.4E+01 2.1E+01 2.7E+01

1.1E-01 6.4E-01 1.2E+00 1.7E+00 2.2E+00

Abb. 3.6. Raumliche Verteilung der Leitfahigkeit fir eine induktiv eingekoppelte
Leistung von 100 W (links) bzw. 2000 W (rechts).

Permittivitét in AS/(Vm) Permittivitét in As/(Vm)
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< 006 3
g 3
I T
0.04
. 0.04 006 0.06
Radius/ m Radius/ m
.32E-07 -2.4E-07 -1.7E-07 -9.1E-08 -1.5E-08

-2.6E-08 -2.0E-08 -1.4E-08 -7.5E-09 -1.2E-09

Abb. 3.7. Raumliche Verteilung der Permittivitdt for eine induktiv eingekoppelte
Leistung von 100 W (links) bzw. 2000 W (rechts).
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Elektrische Feldstérkein V/m Elektrische Feldstérkein V/m

Hoehe/ m
Hoehe/ m

0.03 0.06 0.09 0.12 0.15
Radius/ m

‘ . Radius/ m
e D | e |

5.3E+01 3.2E+02 5.8E+02 8.5E+02 1.1E+03 1.1E+02 6.9E+02 1.3E+03 1.8E+03 2.4E+03

0.09

Abb. 3.8. Raumliche Verteilung der elektrischen Feldstéarke fir eine induktiv
eingekoppelte Leistung von 100 W (links) bzw. 2000 W (rechts) auf dem gesamten

Rechengebiet.

Elektrische Feldstérkein V/m Elektrische Feldstérkein V/m

0.08
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Hoehe/ m
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0.06 0.08 0.1 0.12
Radius/ m

5.3E+01 1.9E+02 3.3E+02 4.6E+02 6.0E+02 1.1E+02 3.2E+02 5.3E+02 7.4E+02 9.5E+02

0.06 0.08 0.1 . 0 0.02 0.04
Radius/ m

Abb. 3.9. Raumliche Verteilung der elektrischen Feldstéarke fir eine induktiv
eingekoppelte Leistung von 100 W (links) bzw. 2000 W (rechts) im Plasma.
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— 100 W
O 100 W, Ventzek et al.
600 - ® 2000 W Ventzek et al.
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Elektrische Feldstiarke / (V /m)
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0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
Hohe/ m

Abb. 3.10. Radiale Schnitte der Elektrischen Feldstarke bei » = 0,065 m fur eine
induktiv eingekoppelte Leistung von 100 W bzw. 2000 W.
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Abb. 3.11. Horizontale Schnitte der Elektrischen Feldstérke bei z = 0,075 m fur eine
induktiv eingekoppelte Leistung von 100 W. Die Werte fur eine Leistung von 2000 W
konnen aus [46] nicht mit hinreichender Genauigkeit enthnommen werden.
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Leistungsdichte in W/m® Leistungsdichte in W/m?®
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Abb. 3.12. Raumliche Verteilung der Leistungsdichte fir eine induktiv eingekoppelte
Leistung von 100 W (links) bzw. 2000 W (rechts).
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Abb. 3.13. Raumliche Verteilung des Phasenwinkels fir eine induktiv eingekoppelte
Leistung von 100 W (links) bzw. 2000 W (rechts).
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33 Vergleich mit Experimenten von J. Hopwood et al. [16]

Um die elektrische Feldstérke an Experimenten zu validieren, wurden die Versuche von
J. Hopwood et al. [16] herangezogen. Darin wird die Induktion an verschiedenen Stellen
im Plasma gemessen. Um die Mef3werte mit der Simulation zu vergleichen, muf3 aus dem
berechneten el ektrischen Feld die Induktion mit (2.25) bestimmt werden. Ungenauigkeiten
in der Rechnung stammen einerseits von der Anndherung der Quadergeometrie des
Reaktors durch eine Zylindergeometrie und andererseits durch die Schétzung der
Elektronendichte als wichtige Eingangsgroéfie der Rechnung.

Der ICP-Versuchsreaktor, welcher in Abb. 3.14 abgebildet ist, besteht aus einem Alu-
miniumbehdlter mit quadratischer Grundfl&che. In dieser Kammer sind Permanentmagnete
angebracht, um das Plasma auf eine Flache von 27-27 cm? zu begrenzen. Nach oben ist das
Plasma durch ein Quarzfenster und nach unten durch eine Metallscheibe begrenzt. Ober-
halb des Quarzfensters ist eine ebene Spule mit vier Windungen und quadratischem Quer-
schnitt angebracht, durch den ein Wechselstrom mit einer Frequenz von 13,56 MHz flief3t
und das Induktionsfeld erzeugt. Das Gas wird durch einen Kanal unterhalb des Quarz-
fenstersin das Plasma eingefihrt.
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Abb. 3.14. Querschnitt des |CP-Reaktors [16].

Zur Messung der magnetischen Induktion wurde eine Sonde verwendet, welche aus
dinnem zu einer einfachen Schleife geformten Draht besteht und dessen Enden mit einer
2,2 mm dicken 50-Q Koaxialleitung verbunden sind. Die elektrischen Signale der Sonde
werden mit einem Oszilloskop untersucht. Die Schleife ist durch einen Mantel aus Pyrex
(Borsilikat) geschitzt und kann innerhalb des Plasmas gedreht und vertikal sowie
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horizontal verschoben werden. Die Spannungsausschlége Vmax wurden gemessen, und mit
Hilfe des Induktionsgesetzes wurde daraus das Magnetfeld B berechnet mit

p=Vma (3.10)
wA

Die Flache 4 der Sonde ist 6,7 mm? groR, und es wird die senkrecht auf der Flache 4
stehende Komponente des Magnetfeldes bestimmt. Die Eigenfrequenz des Mef3systems
liegt bel 44 MHz und ist somit weit genug von der Frequenz des Magnetfeldes entfernt. In
Abb. 3.15 sind Mef3werte fur den Betrag der radialen Komponente des Magnetfeldes fur
radiale Schnitte in unterschiedlichen Hohen fir ein Argonplasma bei 0,67 Pa und 500 W
induktiver Leistungseinkopplung dargestellt. Das Maximum liegt zwischen dem zweiten
und dritten Spulensegment und verschiebt sich mit zunehmenden Abstand vom
Quarzfenster etwas nach rechts.

Fur die Simulation wurde der Reaktor durch Zylindergeometrie angendhert mit der Dia-
gonalen as Durchmesser. Die spiralformige Spule wurde durch vier kreisférmige mit
einander verbundene Spulensegmente modelliert. Die Stérke des Permanentmagneten ist
vernachlassigbar [16]. Fiir die Elektronendichte wurde ein Maximum von 1,500 m?
angenommen. Dieser Wert stammt aus einer Messung von A. Schwabedissen [40], welcher
die Elektronendichte eines Argonplasmas in einem Reaktor vom Typ GEC (durch die
Gaseous Electronic Conference genormter Reaktor) mit verschiedenen Verfahren ge-
messen hat. Dabel stimmen die Bedingungen wie Druck und eingekoppelte Leistung pro
Volumen des Argonplasmas mit dem Plasma von J. Hopwood gut Uberein. Mit diesen
Daten wurde das elektrische Feld berechnet und daraus mit (2.25) die Induktion an-
gegeben, welche flr die radiale Komponente in Zylinderkoordinaten lautet:

5=t B Yora H H Fpimp (3.11)
w 0z 0z

Abb. 3.15 zeigt das Ergebnis der Simulation im Vergleich zu den Mef3werten. Die Hohe
der Maxima wird gut wiedergegeben, ebenso qualitativ ihre Verschiebung nach rechts mit
zunehmenden Abstand vom Quarzfenster. Bei kleinen Radien weicht die Simulation von
den experimentellen Werten ab aufgrund des Unterschiedes von der reden zur fir die
Rechnung idealisierten Spulengeometrie. In Abb. 3.16 ist der Realteil der Induktion zu
sehen. Wie zu erwarten war, sind die Stromlinien geschlossen und beinhalten die Spulen-
segmente. Die Komponenten der Induktion stehen senkrecht zum elektrischen Feld.
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Abb. 3.15. Radiale Schnitte der radialen Komponente der Induktion fur ein Argonplasma
bei 0,67 Paund 500 W induktiver Leistungseinkopplung.
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Abb. 3.16. Stromlinien des Induktionsfeldes. (Das Diagramm wurde auf den Durchmesser
des Quarzfensters begrenzt, weshalb die Stromlinien im Plasmaraum nicht vollstandig
zusehen sind.)
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4 Simulation der Elektronen-Energie-Verteilung und der
Geschwindigkeitskoeffizienten fiir Reaktionen im Plasma

Die Elektronen-Energie-Verteilung bestimmt mal3geblich die Geschwindigkeits-
koeffizienten fir inelastische Reaktionen im Plasma. Aus der Gleichung (2.125) fur die
Geschwindigkeitskoeffizienten erkennt man, dald darin das Produkt aus Stof3querschnitt
und Vertellungsfunktion als wichtige Einflul3grofie enthalten ist. Der prinzipielle Verlauf
beider Grofzen in Abhangigkeit der Energieist in Abb. 4.1 dargestelit.
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Abb. 4.1. Prinzipieller Verlauf der EEV und des Stol3querschnittes. Die Maxima sind auf
Eins normiert.

Der grofdte Beitrag zum Geschwindigkeitskoeffizienten ist bei einer Energie zu finden, die
etwas oberhalb der Mindestenergie des inelastischen Stofl3prozesses liegt. In Abb. 4.2 sind
die Anteile, aus denen sich der Geschwindigkeitskoeffizient zusammensetzt, fir zwel
konkrete inelastische Reaktionen veranschaulicht. Dabei handelt es sich um die lonisation
von Chlor und Argon. Bemerkenswert ist, dal3 die Maxima sich bei einer Energie oberhab
von 20 eV befinden, also in einem Bereich, in dem die Verteilungsfunktion auf etwa 1/100
ihres Maximalwertes abgesunken ist und somit nur wenige Elektronen beinhaltet. Diesen
Sachverhalt gibt die Abb. 4.3 wieder. 85 % der Elektronen haben eine Energie, welche
kleiner als 20 eV ist. Nur 15 % sind der Teilchen befinden sich dartiber; diese stellen aber
den groften Anteil am Geschwindigkeitskoeffizienten.
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Das bedeutet, dal3 fur korrekte Geschwindigkeitskoeffizienten die EEV im Bereich hoher
Energien genau berechnet werden muf3. Das hierfir verwendete numerische Verfahren und
seine Realisierung wird im nachfolgenden Kapitel beschrieben. Fur ein Chlor/Argon-
Plasma, dessen Spezieszusammensetzung von S. Kleditzsch [18] stammt, wurde die EEV
mit der Boltzmann-Gleichung berechnet. Dabei wurde in Kapitel 4.2 die Diffusion ver-
nachlassigt und in Kapitel 4.3 die Diffusion beriicksichtigt. Als wichtige Grof3en werden
aus der EEV die Elektronentemperatur, die Bildungsgeschwindigkeit der Elektronen und
die Geschwindigkeitskoeffizienten der inelastischen Elektron-Schwerteilchen-Reaktionen
abgeleitet. In Kapitel 4.4 wird der Einfluld der Spezieszusammensetzung auf die EEV und
die zuvor genannten Groéf3en untersucht.

4.1 Numerisches Verfahren und F77-Programmstruktur

Zur Berechnung der EEV wird die von der Boltzmann-Gleichung abgel eitete Form (2.90)
verwendet, erweitert durch den Diffusionsterm (2.100). Sortiert nach den Differentialen hat
die Differential gleichung folgende Form:

2
)L erle) L resle s an)r+ Y e ) rlere)=0 . @

de? l_
Die Koeffizienten ¢1 bis ¢4 sind im Anhang A ausgefihrt, und i bezeichnet den Laufindex
Uber ale inelastischen Resktionen mit der Mindestenergie £;*. Die Nichtlinearitét steckt
im Koeffizienten c3, wobel zunédchst einmal fir den homogenen Fall die Diffusions-
geschwindigkeit cw, gleich Null gesetzt wird. Als Parameter gehen in diese Gleichung das
elektrische Feld, die Kreisfrequenz, der elastische und inelastische Stol3querschnitt, der
Druck und die Speziesmolenbriiche ein. Sind diese bekannt, kann die nichtlineare
gewohnliche Differentialgleichung zweiter Ordnung mit numerischen Verfahren gelGst
werden. Das Rechengebiet ist die Energieachse von 0 bis 100 eV. In dieser Arbeit wird die
Differentialgleichung mit Hilfe von zentralen Differenzen in en lineares Gleichungs-
system Uberfuhrt und skaliert. Die nicht symmetrische Koeffizientenmatrix des linearen
Gleichungssystems ist folgendermal3en aufgebaut: Die Grundstruktur besteht aus einer
Hauptdiagonalen und zwei Nebendiagonalen mit den Koeffizienten

_ h
a1, —C _ECZ J
a, =c,h* -2 (4.2)
a

=c t—c
1 2
2
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Durch den letzten Term in (4.1), der aus dem inelastischen Stofterm von (2.90) herrihrt,
werden die Plétze oberhalb der Hauptdiagonalen fast vollsténdig mit Koeffizienten von der
Art (4.3) besetzt:

- 2
ai+|NT§E* ﬁ" =cyh . (4.3
Zur numerischen Losung des linearen Gleichungssystems wurde die Gradienten-Methode

gewdhlt, welche unter der Abkirzung BCG bekannt ist und deren Idee in Kapitel 3.1
erlautert wurde.

Als Randbedingung fur das Rechengebiet wurde angenommen, dal3 die Ableitung der EEV
fur hohe Energien verschwindet. An der Stelle £ = 0 mifdte die EEV ebenfalls Null sein.
Da es nicht sinnvoll ist, den steilen Anstieg der EEV fir sehr kleine Energiewerte nume-
risch aufzul6sen, wird an dieser Stelle ein Wert 1 (¢ = 0) gesetzt, der von Null verschieden
sein kann und iterativ bestimmt werden muf3, wobel als Startwert fur die nachste Iteration

J’: f.de

n

finle=0)=f(e=0) (4.4

e

verwendet wird. Fur die Berechnung des Koeffizienten cs(¢, f; w,=0) wird die EEV des
vorherigen Iterationsschrittes verwendet. Diese Nichtlinearitét, welche aus dem Term fir
Elektron-Elektron-StofRe stammt, bereitet keine numerischen Probleme und konvergiert
schnell, weil der Einflul® bei den betrachteten elektrischen Feldstéarken vernachlassigbar
klein ist, was im nachfolgenden Kapitel gezeigt wird.

Zur Bestimmung der hinreichend kleinen Schrittweite # wurde fur verschiedene Schritt-
weiten die EEV berechnet und die daraus bestimmte Elektronentemperatur und Bildungs-
geschwindigkeit in Abb. 4.4 bzw. 4.5 Uber die Schrittweite aufgetragen. Den Diagrammen
in diesem Kapitel liegen Bedingungen zugrunde, wie sie in Kapitel 4.2 und 4.3 néher
beschrieben werden. Man erkennt, dal3 bel Schrittweiten unterhalb von 0,4 eV die Elek-
tronentemperatur sich nicht mehr andert. Dagegen ist fur die Bildungsgeschwindigkeit eine
Schrittweite von mindestens 0,2 eV notig. Dies gilt fur verschiedene elektrische Feld-
stérken E, welchein der Literatur oft auf die Dichte N der Neutralteilchen bezogen wird.
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Abb. 4.4. Elektronentemperatur in Abhéngigkeit von der Schrittweite.
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Abb. 4.5. Bildungsgeschwindigkeit in Abhangigkeit von der Schrittweite.
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In Abb. 4.6 und 4.7 werden die Elektronentemperatur bzw. die Bildungsgeschwindigkeit in
Abhangigkeit der Grof3e des Rechengebiets betrachtet. Fir £/N = 2000 Td reichen 50 eV
aus, und fur 4000 Td muf3 das Rechengebiet grofer als 100 eV sein, um die Elektronen-
temperatur zu bestimmen, was durch einen grof3er werdenden Antell an energiereichen
Elektronen bei zunehmender elektrischer Feldstérke erkléarbar ist. Fur die Bildungs-
geschwindigkeit allein wére ein grofles Rechengebiet nicht erforderlich, da der grofite
Beitrag zur Bildungsgeschwindigkeit in der N&he der lonisierungsenergie liegt, aso
unterhalb von 50 eV.
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Abb. 4.6. Elektronentemperatur in Abhangigkeit von der maximalen Energie.
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Abb. 4.7. Bildungsgeschwindigkeit in Abhéngigkeit von der maximalen Energie.
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Fur den inhomogenen Fall wird eine Diffusionsgeschwindigkeitw,in (4.1) vorgegeben
und die EEV auf die gleiche Art berechnet, wie es oben beschrieben wurde. In Abb. 4.8
und 4.9 sind die Bildungsgeschwindigkeit bzw. die Elektronentemperatur in Abhéngigkeit
des logarithmierten Betrages der Diffusionsrate aufgetragen. Negative Werte zeigen an,
dald Elektronen aus dem Bilanzraum hinaus diffundieren. Wie aus den Abbildungen zu
erkennen ist, werden die Bildungsgeschwindigkeit und die Temperatur durch die
Diffusionsgeschwindigkeit beeinfluf3t, wenn Diffusionsgeschwindigkeit und Bildungs-
geschwindigkeit dieselbe Grofenordnung haben. Diffundieren viele Teilchen aus dem
betrachteten VVolumen, sinkt die Bildungsgeschwindigkeit, weil weniger Teilchen fir eine
Reaktion zu Verfugung stehen; entsprechend nimmt die Temperatur ab. Fir den Fall, dal?
Tellchen in das Volumen hinein diffundieren, wird das numerische Ldsungsverfahren
instabil. Dieser Fall ist aber fur einen |CP-Reaktor nicht wichtig.
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Abb. 4.8. Bildungsgeschwindigkeit in Abhangigkeit von der Diffusionsgeschwindigkeit.
Negative Diffusionsgeschwindigkeit bedeutet, dal3 Teilchen das Kontrollvolumen
verlassen.



72 4  Simulation der EEV und der Geschwindigkeitskoeffizienten
25
——300 V/m
~=-500 V/m
20 A
% —— 700 V/m
T ——900 V/m
2 .
8 151
2
£
o
< N
2 10
o
2
)
Ll *> -
5 4
0 T T T T T T T T .
-25,0 -24,5 -24,0 -23,5 -23,0 -22,5 -22,0 -21,5 -21,0 -20,5 -20,0
Betrag der logarithmierten Diffusionsgeschwindigkeit
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Negative Diffusionsgeschwindigkeit bedeutet, dal3 Teilchen das Kontrollvolumen
verlassen.

Im stationéren Fall verlassen das Bilanzvolumen genau so viele Teilchen wie durch
Reaktion entstehen, d. h. Bildungsgeschwindigkeit und Diffusionsgeschwindigkeit missen
gleich sein. In Abb. 4.10 ist dargestellt, wie durch eine Iteration mit eéinem Relaxations-
faktor von 0,5 die richtige Diffusionsgeschwindigkeit gefunden wurde. Fir den ersten
Iterationsschritt wurden homogene Bedingungen eingestellt, d.h. die Diffusions
geschwindigkeit ist Null.
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9 —e— Ambipolare Diffusionsgeschwindigkeit

81 -=- Bildungsgeschwindigkeit

Teilchengeschwindigkeit / mol/(mas)
ol

Iterationsschritt

Abb. 4.10. Teilchengeschwindigkeit in Abhangigkeit vom Iterationsschritt.
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Die Umsetzung dieses numerischen Verfahrensin ein F77-Programm wurde in der Routine
BOEEV ausgefuhrt, deren Aufbau in Abb. 4.11 dargestellt ist. In dieser Routine wird die
Elektronen-Energie-Verteilung berechnet. Daraus werden die Elektronentemperatur, die
Bildungsgeschwindigkeit und die Geschwindigkeitskoeffizienten der enzelnen in-
elastischen Reaktionen abgeleitet. Ebenfalls wird die auf Eins normierte EEV in der
Ergebnisdatel angegeben. In der Datei icp.inc ist der Druck, in boltzm.inc sind die Daten
des Rechengebietes, in stossg.inc die Stof3guerschnitte der elastischen und inelastischen
StoRRe und in reakti.inc die inelastischen Reaktionen abgel egt.

icp.inc BOBOLTZ:
boltzm.inc Inhomogene EEV
stoss.inc ¢
reakti.inc

DISKR:
Erzeugt Matrix und RHS

¢ f(e=0) Gl.4.4
ILUT, CGRUN:

Losen des LGS Wh
| |

v

ERGEB
Ausgabe der Ergebnisse

—

Abb. 4.11. Flul¥diagramm der Routine BOEEV .

Die Unterroutine BOBOLTZ, welche in BOEEV aufgerufen wird, berechnet die EEV flr
eine vorgegebene Diffusionsgeschwindigkeit. Hierfir wird durch die Unterroutine
BDISKR die Matrix und die rechte Seite des linearen Glei chungssystems erzeugt, welches
im CSR-Format dem Vorkonditionierer ILUT Ubergeben und durch den Léser CGRUN
gelost wird. ILUT und CGRUN stammen aus dem Programmpaket SPARSKIT 2.0[37].
Diese Schritte werden mehrfach durchlaufen, bis (4.4) auf 1 % genau erflllt ist.

Zur Bestimmung der Diffusionsgeschwindigkeit fir den stationdren Fall wird in der
Routine BOEEV ausgehend vom Startwert Null mit einem Unterrelaxationsfaktor von 0,5
die Diffusionsgeschwindigkeit so oft variiert, bis sie mit der Bildungsgeschwindigkeit
Ubereinstimmt.
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In den meisten Fallen wurde fur das Rechengebiet eine Lénge von 100 €V mit ener
Schrittweite von 0,1 eV gewdhlt. Fir diese Bedingungen dauert eine Rechnung auf einer
SGI R5000 mit 180 MHz etwa 5 Minuten. Werden Elektron-Elektron-Stél3e beriicksichtigt,
steigt die Rechenzeit auf etwa 15 Minuten.

4.2 Homogene EEV fiir ein Chlor/Argon-Gemisch

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse einer EEV eines Chlor/Argon Plasmas vorgestel It
fur den Fall, dal3 Diffusion vernachléssigt wird. Die Speziesmolenbriiche werden aus der
Arbeit von S. Kleditzsch[18] genommen. Dort wurde ein Atzprozef? durch ein
Chlor/Argon Plasma in einem idealen RuUhrreaktor gerechnet, wobel sich fur ene
Leistungseinkopplung von 1000 W, einem Druck von 1,32 Pa und einer zugefuhrten
Mischung von Chlor/Argon im Verhdtnis 30/70 die Speziesmolenbriiche in Tabelle4.1
einstellen. Der Reaktionsmechanismus der Gasphase und der Oberflache stammt ebenfalls
aus [18] und ist in Anhang B dargestellt.

SPEZIES MOLENBRUCH SPEZIES MOLENBRUCH
Cl, 0,07353 Ar 0,6905
Cl," 0,0005147 Ar* 0,001115
Cl 0,1263 Ar* 0,0002230
Cl* 0,001256 SiCl, 0,04627
cl* 0,0004903 SiCl 0,01004
cr 0,0001228 SiCl, 0,04854

Tabelle 4.1. Speziesmolenbriiche in der Gasphase eines Argon/Chlor Plasmas.

Fur die Berechnung der EEV werden die inelastischen StoRe aus dem Reaktions-
mechanismus [18] verwendet. Dieser besteht aus den lonisationsreaktionen

€ +Cl, - € +¢€e + ClyY | (4.5)
e + Cl- - e + e + Cl , (4.6)
e + Cl - € +¢e + ClI , (4.7
e +C* - € +¢e + ClI : (4.8)

€ + Ar - € + e + Ar . (4.9)
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Eine zweite Gruppe stellen die Anregungsreaktionen dar, wobel mit Ar* und CI* der
metastabile 4s-Zustand bezeichnet wird:

e + Cl - Cl (4s, 5s, 6s, 3d, 4d, 5d, 4p, 5p) : (4.10)-(4.18)
e + Cl - Cl (totale Anregung) , (4.19)
e + Cl - Cl* : (4.20)
e +Cl, - Cl, (Schwingungsanregung) : (4.21)
€ +Cl; -  Clp'™Mund2%) , (4.22)
e + Ar - Ar (total) , (4.23)
e + Ar - Ar* . (4.24)

Dissoziationsreaktionen beinhaltet die dritte Gruppe, wobel die Reaktion (4.25) auch als
Elektroneneinfangreaktion angesehen werden kann:

e +Clp o cr + cl* (4.25)
e +Cl, o e +Cl +Cl . (4.26)

Bel den elastischen Stofken werden die Stol2e von Elektronen mit Cl, Cl,, und Ar be-
rucksichtigt. In Abb. 4.12, 4.13 und 4.14 sind die StoR3querschnitte fir die oben ange-
fuhrten elastischen und inelastischen Stol3prozesse in Abhéngigkeit der Energie dargestellt.
Fast alle Kurven der inelastischen Prozesse haben einen &hnlichen Verlauf. Ab der
Mindestenergie fir den inelastische Stol3prozef? steigt der Wirkungsquerschnitt steil an und
andert sich dann nur noch wenig mit zunehmender Energie. Ausnahmen hiervon bilden die
Elektroneneinfangreaktion (4.25) und die Schwingungsanregung von Cl, (4.21) in
Abb. 4.13.



76

4  Simulation der EEV und der Geschwindigkeitskoeffizienten

1E+02 T
1E+01
£ 1E+00
8
o
=
£
5 1E-01
2
5]
>
o
2]
j=2)
c
2 1E-02 i'
= |
2 ¥ i" s
iy
| i
1£0s b ol
i
1B
1E-04 L AT
1 10 100
Elektronenenergie [eV]
Impulstbertragung —*— 3d-Anregung —®—
lonisation - - 4d-Anregung —2 —
4s-Anregung (metastabil) — % - 5d-Anregung 4
4s-Anregung — & — 4p-Anregung — ¥
5s-Anregung —%— 5p-Anregung —¥—
6s-Anregung ~~9 -

Abb. 4.12. Wirkungsquerschnitte fur Elektronenstdf3e mit Chloratomen [18].
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Abb. 4.13. Wirkungsquerschnitte fir Elektronenstdf3e mit molekularem Chlor [18].
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Abb. 4.14. Wirkungsquerschnitte fur Elektronenstdf3e mit Argon [18].

In Abb. 4.15 ist die EEV fir ein Chlor/Argon Plasma mit der elektrischen Feldstarke
bezogen auf die Teilchendichte von E£/N = 3000 Td und den oben genannten Bedingungen
dargestellt. Einmal wurden die Elektron-Elektron-Sto3e berlicksichtigt, ein andermal
wurden sie vernachldssigt. Die beiden Kurven unterscheiden sich im Energiebereich von
kleiner 3eV, weil die weltreichenden Absto3ungskréfte dafir sorgen, dal3 sich die
Elektronen auf der Energieachse verteilen. Fir hohere Energien wird dieser Effekt durch
inelastische Stof3prozesse Uberdeckt, so dald sich die beiden Kurven nur wenig unter-
scheiden, was sich z.B. in dem geringen Temperaturunterschied von 3% zeigt. Um
Rechenzeit zu sparen, wurde fur die folgenden Berechnungen der Elektron-Elektron-
Stofdterm weggelassen. Der Verlauf der EEV 18 sich in drel Abschnitte gliedern. Im
Bereich von 0 bis 2 eV befinden sich sehr viele Elektronen, da einerseits Elektronen durch
inelastische Stof3prozesse von hoheren Energieniveaus ankommen und andererseits der
Beschleunigungsterm, welcher das elektrische Feld enthélt, proportional zur Elektronen-
energie und damit sehr klein ist. Von 2 bis 12 eV schliefd sich ein Bereich an, in dem sich
inelastische Stof3prozesse und Elektronenbeschleunigung die Waage halten. Nach 12 eV
Uberwiegt der Verlust durch inelastische Prozesse.
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Abb. 4.15. EEV fir ein Cl,/Ar Plasmamit £/N = 3000 Td.

Wie schon oben angefihrt, héngt der Beschleunigungsterm fur Elektronen linear von der
Elektronenenergie ab. Dagegen ist die Funktion des Elektronflusses wesentlich kom-
plizierter. In Abb. 4.16 ist der negative Elektronabflul® bzw. der positive Elektronzufluf3
Uber die Energie aufgetragen, welche den Einflul3 der inelastischen Stoliterme (2.69) bis
(2.72) zeigen.
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Abb. 4.16. Elektronenfluf
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Dies ergibt einen Nettostrom, welcher bel niedrigen Energien positiv und ab 17 eV in
diesem Beispiel negativ ist, aso Teilchen mit hoher Energie zu niedriger Energie wandern.
Der unregelmaliige Verlauf des Elektronenabflusses unterhalb 10eV ridhrt von der
Reaktion (4.25), deren Stof3querschnitt fir niedere Energien um Faktor 100 ansteigt, siehe
Abb. 4.13. In Abb. 4.17 ist der Elektronenflul® speziell fur die lonisationsreaktion von
molekularem Chlor und Argon abgebildet. Man erkennt, dal3 ab der lonisierungsenergie
Elektronen abfliefien und dal3 die beiden Maximas jeweils um die lonisierungsenergie
versetzt sind.
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Abb. 4.17. Elektronenflul® fir die lonisation von Cl, (oben) und Ar (unten).
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Im folgenden werden die EinflUsse von Druck, Betrag und Kreisfrequenz der elektrischen
Feldstarke auf die EEV anhand der charakteristischen Parameter, Elektronentemperatur
und Bildungsgeschwindigkeit, untersucht.

In Abb. 4.18 oben féllt die Elektronentemperatur mit zunehmenden Druck, weil die Anzahl
an elastischen und inel astischen StoRen mit grofder werdender Teilchendichte zunimmt. Fur
Stol¥frequenzen, die deutlich kleiner sind als die Frequenz des elektrischen Feldstéarke,
deren Richtung die Elektronen ohne Verzogerung folgen, andert sich die Elektronen-
temperatur nur wenig. Im Beispiel von Abb. 4.18 ist dies der Fall fur einen Druck kleiner
als 0,67 Pa. Die Bildungsgeschwindigkeit fur Elektronen in Abb. 4.18 unten hat ein
Maximum bei 1,33 Pa. Mit abnehmenden Druck werden weniger Elektronen gebildet, weil
lonisierungsreaktionen unwahrscheinlicher werden. Mit zunehmenden Druck werden
lonisationen haufiger, doch mindern Anregungsprozesse und elastische Stole die hierfir
bendtigte Energie.
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Abb. 4.18. Elektronentemperatur (oben) und Bildungsgeschwindigkeit (unten) in
Abhangigkeit vom Druck bei £ =400 V/m.
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Die Elektronentemperatur steigt mit dem Betrag der elektrischen Feldstérke an, wie in
Abb. 4.19 oben zu sehen ist. Bei 1,33 Paist der Anstieg steiler als bel 3,99 Pa aus den oben
genannten Grinden. Die Bildungsgeschwindigkeit wird ebenfalls mit zunehmendem
Betrag der elektrischen Feldstarke grofler. Bel hohem Druck setzt die Produktion von
Elektronen erst bei 370 V/m ein. Dagegen nimmt sie mit zunehmender Feldstérke starker
zu, damehr Teilchen fur Reaktionen zur Verfligung stehen.
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Abb. 4.19. Elektronentemperatur (oben) und Bildungsgeschwindigkeit (unten) in
Abhangigkeit von der elektrischen Feldstérke.
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Sowohl Elektronentemperatur als auch Bildungsgeschwindigkeit fallen mit steigender
Kreisfrequenz, wie in Abb. 4.20 dargestellt ist. Ursache ist, dal3 mit steigender Frequenz
mehr Energie in den Beschleunigungs- und Abbremsvorgang der Elektronen gesteckt wird.
Bel hoherem Druck, also haufigerem Stol3, wirkt sich dieser Effekt weniger stark aus.
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Abb. 4.20. Elektronentemperatur (oben) und Bildungsgeschwindigkeit (unten) in
Abhangigkeit von der normierten Kreisfrequenz w/womit we= 213,56 MHz.
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4.3 Inhomogene EEV fiir ein Chlor/Argon-Gemisch

In diesem Kapitel werden fur die gleichen Bedingungen wie in Kapitel 4.2 die EEV und
deren abgeleiteten Grof3en berechnet mit dem Unterschied, dal? die Diffusion nach (2.100)
berlicksichtigt wird. Die wichtigsten Ergebnisse des inhomogenen Falles werden den
homogenen Rechnungen gegenubergestellt, um zu zeigen, dal fir ein zweidimensionales
Plasmagtzmodell die Diffusion bei der Berechnung der EEV nicht vernachléssigbar ist.

In Abb. 4.21 ist die EEV fir verschiedene Diffusionsstrome dargestellt bei einem Druck
von 1,33Pa, ener Feldstarke von 400V/m und Speziesmolenbriiche, wie sie in
Abschnitt 4.2 eingefilhrt wurden. Bei einer Diffusionsgeschwindigkeit von 3,14 mol/(m>s)
ist ein stationdrer Zustand erreicht, d. h., es werden genau so viele Elektronen erzeugt wie
durch Diffusion den Phasenraum verlassen. Mit zunehmendem Diffusionsstrom sind bel
niedrigen Energien mehr Elektronen vorhanden, bei hohen Energien dagegen immer
weniger. Das Plateau zwischen 2 und 10 eV existiert im stationdren Zustand nicht mehr.
Die Diffusionsgeschwindigkeit als Funktion der Elektronenenergie ist in Abb. 4.22 auf-
getragen. Im Bereich von 12 eV liegt ein Maximum vor, so dal3 der Gesamtelektronenfluf3
im Vergleich zum homogenen Fall sich verkleinert und der Nulldurchgang zu kleineren
Energien verschiebt. Dadurch fallt die Kurve der EEV in Abb. 4.21 um so schneller ab, je
grof3er die Diffusionsgeschwindigkeit ist.
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Abb. 4.21. EEV bei E = 400 V/m und verschiedenen Diffusionsgeschwindigkeiten. Der

stationére Fall liegt bei einer Diffusionsgeschwindigkeit von 3,14 mol/(m°s) vor.
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Abb. 4.22. Elektronenfluf3.

In Abb. 4.23 sieht man, wie sich die Diffusion auf den Elektronenflufd der lonisations-
reaktion von Chlor und Argon auswirkt. Wie zu erwarten ist, werden die Maxima im
Vergleich zum homogenen Fall kleiner und verschieben sich ein wenig nach kleineren
Elektronenenergien.
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Abb. 4.23. Elektronenflul3 fur die lonisation von Cl, (&) Argon (b), jeweils fur den
homogenen und inhomogen Fall.

Die Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten der lonisierungs- und Dissoziationsreaktionen
aus Abschnitt 4.1 sind in Tabelle 4.2 aufgelistet.

REAKTION INHOMOGEN | HOMOGEN | VERHALTNIS
Cl, lonisation ~ (4.5) 1,08510% 2,821:10" 2,60
Cl lonisation  (4.6) 2,69910% 5,81810" 2,16
Cl lonisation  (4.7) 6,09010° 1,56310% 2,57
Cl* lonisation  (4.8) 4,06210" 8,16910" 2,01
Ar lonisation (4.9 2,977-10° 8,11510° 2,73
Cl, Dissoziation (4.25) 1,422:10" 2,00310% 1,41
Cl, Dissoziation (4.26) 6,427-10° 1,31810% 2,05

Tabelle 4.2. Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten in [m¥mols].
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Die Koeffizienten fir den homogenen Fall sind fast ale 100 bis 150 % grof3er as im
stationaren Fall bis auf den der Dissoziationsreaktion (4.25), welcher sich nur um 41 %
andert. Ursache hierfir ist, dal3 die homogene EEV im fir den Koeffizienten mal3gebenden
Energiebereich grofRere Werte besitzt. Die Reaktion (4.25) bildet davon eine Ausnahme, da
hier der StoRquerschnitt fur kleine Elektronenenergie bedeutend ist und somit der
geringere Unterschied zu erkléren ist.

Die Druckabhangigkeit der Elektronentemperatur, der Bildungsgeschwindigkeit und der
Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten ist in Abb. 424 dargestellt. Fur elektrische
Feldstarken von 400 V/m und 600 V/m, welche fur einen ICP-Reaktor typische Werte
darstellen, ist die berechnete Elektronentemperatur mit gemessenen Temperaturen durch
J. R. Woodworth [51] vergleichbar. Dagegen weicht die Elektronentemperatur fur den
homogen Fall bei Drucken kleiner als 1,33 Pa stark von der inhomogenen L6sung ab, wie
der Vergleich der Kurven fur 400 V/m zeigt. Bei grof3en Drucken ndhern sich die Kurven
einander an, da hier die elastischen und inelastischen StofRe haufiger werden und die
Diffusionseffekte verdecken. Der gleiche Verlauf zeigt sich fur die Bildungsgeschwindig-
keit der Elektronen. Je kleiner der Druck, desto grof3er ist der Unterschied zwischen homo-
gen und inhomogen. Die Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten fur die lonisations-
reaktionen mit Ausnahme von CI* werden ab 1,33 Pa mit zunehmenden Druck kleiner.
Dagegen bleiben die Dissoziationsreaktionen nahezu druckunabhéngig.
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Abb. 4.24. Elektronentemperatur (a), Bildungsgeschwindigkeit (b) und Reaktions-
geschwindigkeitskoeffizienten (c) in Abhangigkeit vom Druck fir verschiedene elektrische
Feldstarken.

In Abb. 4.25 wird die Abhangigkeit der Elektronentemperatur, der Bildungsgeschwindig-
keit und der Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten von der elektrischen Feldstérke
gezeigt. Wie erwartet, steigt die Elektronentemperatur fir den inhomogenen Fall weniger
stark an wie fur die homogene Ldsung. Elektronenenergien, welche in ICP-Reaktoren
gemessen wurden, liegen im Bereich von 4- 6eV [24, 51], was durch die Kurve mit
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Diffusion im Bereich von 200 - 500 V/m beschrieben wird. Der Wert fur 100 V/m konnte
nicht berechnet werden, well in diesem Fall die Diffusion positiv ist, d. h., es diffundieren
Elektronen in den Phasenraum, und deshalb, wie im Abschnitt 4.1 erwahnt, das numerische
Losungsverfahren nicht konvergiert. Die Kurve fur die Bildungsgeschwindigkeit der Elek-
tronen zeigt einen @nlichen Verlauf. Mit steigender elektrischer Feldstarke nimmt die
Bildungsgeschwindigkeit fir den inhomogenen Fall weniger stark zu als fur den homo-
genen Fall. Die Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten der lonisationsreaktionen steigen
ab 200 V/m linear mit der Feldstérke an. Im Gegensatz dazu bleiben die Koeffizienten der
Dissoziationsreaktionen konstant.
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Abb. 4.25. Elektronentemperatur (a), Bildungsgeschwindigkeit (b) und Reaktions-
geschwindigkeit (c) in Abhangigkeit vom Betrag der elektrischen Feldstérke.

4.4 EEYV fiir verschiedene Chlor/Argon-Gemische

In diesem Kapitel wird untersucht, welche Auswirkungen eine Konzentrationsanderung auf
die aus der EEV abgeleiteten Grof3en hat. Dazu werden die Speziesmolenbriiche fur ver-
schiedene Konzentrationsverhéltnisse des einstromenden Chlor/Argon Gemisches mit
demselben Programm [18] berechnet, wie in Abschnitt 4.2 vorgestellt. In Abb. 4.26 sind
die Molenbriiche Uber dem Chlormolenbruch des einstromenden Gases aufgetragen. Mit
zunehmenden Chlormolenbruch steigen alle Molenbriiche der Chlorhaltigen Spezies an mit
Ausnahme von CI*. Ebenso féllt die Konzentration an Argon und alen argonhaltigen
Spezies. Die Molenbriiche fur die Elektronen und Cl* &ndern sich nur wenig.
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Abb. 4.26. Konzentration der Gasphasenspezies in Abhangigkeit vom Konzentrations-
verhdtnis des einstromenden Cl,/Ar Gemisches bel einem Druck von 1,33 Pa.

In Abb. 4.27 ist die Elektronentemperatur, welche mit den Speziesmolenbriichen aus
Abb. 4.26 berechnet wurden, aufgetragen fir 400 V/m bzw. 600 V/m. Im Bereich von 35 -
40 % Chlor im einstromenden Gas ist die Elektronentemperatur maximal. Mit zunehmen-
dem Argonanteil sinkt die Elektronentemperatur, weil bel gleichbleibender e ektrischer
Feldstarke mehr Energie fur die lonisierung verwendet wird. Die Temperaturabnahme mit
zunehmendem Chlorantell kann mit der Beglnstigung der Dissoziationsreaktion erklart
werden, was sich im anndhernd gleich bleibenden Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten
in Abb. 4.29 zeigt. In dhnlicher Weise wie die Elektronentemperatur verlauft die Bildungs-
geschwindigkeit, welche in Abb. 4.28 dargestellt ist. Noch zu bemerken ist, dai3 fur ein-
stromende Gase mit einem Chloranteil von gréfer als 70 % bel 400 V/m bzw. 80 % bel
600 V/m das numerische Verfahren nicht mehr konvergiert, weil die Bildungs
geschwindigkeit stark negativ wird. In Experimenten konnte man fur einen Druck unter-
halb von 2,66 Pa kein stabiles Chlorplasma erzeugen [40].
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Abb. 4.27. Elektronentemperatur in Abhéngigkeit vom Konzentrationsverhdtnis des ein-
stromenden Cl,/Ar Gemisches bei einem Druck von 1,33 Pa und einer elektrischen Feld-

starke von 400 V/m bzw. 600 V/m.
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Abb. 4.28. Bildungsgeschwindigkeit in Abhangigkeit vom Konzentrationsverhdltnis des
einstromenden Clo/Ar Gemisches be einem Druck von 1,33 Pa und ener e ektrischen
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Abb. 4.29. Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten in Abhangigkeit vom Konzentrations-
verhdtnis des einstromenden Clo/Ar Gemisches bal einem Druck von 1,33 Pa und einer
el ektrischen Feldstarke von 400 V/m.
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5 Simulation eines Plasmaétzprozesses

In diesem Kapitel wird unter Verwendung der Ergebnisse aus Kapitel 3 und 4 ein statio-
nérer Plasmadtzprozeld simuliert. Die Reaktorgeometrie entspricht den Abmessungen eines
LAM 9000 Reaktors [47], welcher in Abb.5.1 dargestellt ist. Dieses fir industrielle
Anwendungen typische Modell hat eine Bauhohe von 7,5 cm und eine Auflage fur Wafer
mit einem Durchmesser von 20 cm. In diesem Reaktor wird die gesamte Oberfléche eines
Wafers gedtzt, welcher aus einem reinen Siliziumeinkristall besteht. Das Atzgas setzt sich
aus Chlor und Argon zusammen, welches dem Reaktor mit einem Mischungsverhatnis
von 30/70 Chlor zu Argon durch eine Diise im Gehause am Ubergang zu dem Quarzfenster
zugefiihrt wird. Eine Vakuumpumpe saugt das Atzgas und die Reaktionsprodukte bei
einem Druck von 2,67 Pa ab. Dem Reaktor wird eine induktive Leistung von 1000 W
zugefiihrt, was einer Leistungsdichte von etwa 0,4 W/cm® entspricht. An dem Wafer liegt
eine Wechsel spannung mit einer Amplitude von 75V an.
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Abb. 5.1. Reaktorgeometrie.

Der Resktor wird idealisiert, so dal die dreidimensionale Geometrie durch die zweidimen-
sionale Zylindergeometrie beschrieben werden kann. Dies betrifft die spiraformige Spule,
welche durch Kreisringe dargestellt wird, die miteinander verbunden sind. Die Duse fir die
Atzgaszufuhr wird durch einen ringférmigen Spalt ersetzt. Die induktive Leistungs-
einkopplung wird durch die aus den Maxwellschen Formeln hervorgegangene Gleichung
(2.22) beschrieben. Die Elektronentemperatur, Bildungsgeschwindigkeit der Elektronen,



9 5 Simulation eines Plasmaétzprozesses

sowie die Geschwindigkeitskoeffizienten der inelastischen Reaktionen werden Uber die
EEV berechnet, welche durch die mit Legendre Polynomen angendherte Boltzmann-
Gleichung (2.91), dem Ansatz fur die Diffusion (2.100) und der Bedingung fur Statio-
naritét (2.102) bestimmt wird. Die Elektron-Elektron-Stol3e sind vernachlassigbar, wie in
Kapitel 4 ausgefuhrt. In diesem Modell werden die gleichen inelastischen Reaktionen wie
lonisation, Anregung und Dissoziation verwendet, wie sie in Kapitel 4 vorgestellt wurden.
Die Elektronenkonzentration wird durch die Diffusionsgleichung (2.102) modelliert, wobei
der Produktionsterm aus der EEV bekannt ist und der Diffusionskoeffizient durch die
Ambipolare Diffusion nach (2.96) berechnet wird. Als Randbedingung wurde die Kon-
zentration auf Null gesetzt, weil Elektronen sehr schnell an der Wand rekombinieren. Die
Schwerteilchen werden durch Erhaltungsgleichungen fir Impuls und Speziesmassen
modelliert. Die Schwerteilchendiffusion wird ebenfalls durch den ambipolaren Diffusions-
koeffizient bestimmt. Neben den inelastischen Reaktionen zwischen Elektron und
Schwerteilchen werden noch 13 weitere Gasphasenreaktionen zwischen Schwerteilchen
berticksichtigt [18], welche im Anhang B dargestellt sind. In Anhang B sind ebenfalls die
Oberflachenreaktionen aufgelistet, wobei die Rekombinations- und Relaxationsreaktionen
an der gesamten Reaktorwand und die Atzresktionen ausschlieflich an der Wafer-
oberflache stattfinden. Die Oberflachenbedeckungsgrade, welche in die Atzreaktionen ein-
gehen, werden durch eine Rechnung unter denselben Bedingungen in einem idealen Rhr-
reaktor [18] abgeschétzt, weil eine detaillierte Oberfldchenchemie in dem verwendeten
Programm nicht vorgesehen ist. Mit der Gleichung (2.109) fir die Bildungsgeschwindig-
keit der Oberflachenreaktionsprodukte ergeben sich

Sso, = 2320¢, , +4287c , +3402¢,. (5.1)
SSiC|3 = 415}OCAI’+ y (52)
Ssc, =5234c_, +3116c_, . (5.3)

2

Hierin werden die Konzentrationen in mol/m?, die Bildungsgeschwindigkeit in mol/m?s
angegeben, und fiir die Oberflachenplatzdichte /7~ wurde der Wert 1,5[10™ /cm® [18] an-
genommen, sowie mit (2.41) das gemittelte Randschichtpotential zu 78,6 V bestimmt. Die
Atzgeschwindigkeit wurde mit

_SsMg

v " —_
Atz
Psi

(5.4)

berechnet, wobei Mg die molare Masse und ps; die Dichte des Siliziums darstellen.
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In Abb. 5.2 ist der Programmablauf abgebildet. Zunachst wird mit dem in Kapitel 4
beschriebenen F77-Programm EDYNAM die EEV fiur verschiedene elektrische Feld-
stérken bestimmt. Daraus werden die Elektronentemperatur, die Bildungsgeschwindigkeit
der Elektronen und die Geschwindigkeitskoeffizienten der inelastischen Reaktionen
berechnet und durch Polynome in Abhangigkeit der elektrischen Feldstérke dargestellt.
Hierbel wird angenommen, dal3 der Einflufd der Spezieskonzentrationen auf die EEV deut-
lich geringer ist als die Abhangigkeit von der elektrischen Feldstérke, so dal’ aus prakti-
schen Grinden — die Rechenzeit wirde enorm ansteigen — fir die Berechnung Uber das
Plasmavolumen gemittelte Spezieskonzentrationen zugrunde gelegt werden, wie in
Kapitel 4 gezeigt wurde. Fur eine Startkonzentration an Elektronen werden die Leitfahig-
keit und die Permittivitét des Plasmas berechnet und damit das el ektrische Feld bestimmit.
Uber die zuvor erwahnten Polynome ist nun an jeder Stelle im Reaktor die Bildungs-
geschwindigkeit der Elektronen bekannt, und es kann Uber eine Spezieserhaltungs-
gleichung die neue Elektronenkonzentration bestimmt werden. Diese Schritte werden
wiederholt, bis sich die Grolen elektrische Feldstérke, Elektronentemperatur und
Elektronenkonzentration nicht mehr verandern, was Ublicherweise nach 6 bis 8 Schritten
der Fall ist. Mit der Elektronentemperatur wird der ambipolare Diffusionskoeffizient
berechnet und zusammen mit der Elektronenkonzentration und den Geschwindigkeits-
koeffizienten der inelastischen Reaktionen an das kommerzielle CFD-Programm
FLUENT 5.5 Ubergeben. Als Losung erhélt man die Stromungsgeschwindigkeit und die
Speziesmolenbriiche. Um die Stabilitdt des numerischen Ldsungsverfahren zu gewahr-
leisten, wurde in FLUENT zun&chst nur die Stromung berechnet und danach die
Gasphasen- und Oberfl&chenreaktion dazu geschaltet.

In den Abbildungen 5.3 bis 5.19 sind die Ergebnisse einer Rechnung fur die am Anfang
dieses Abschnittes genannten Bedingungen dargestellt. Das elektrische Feld in Abb. 5.3 ist
unterhalb des Quarzfensters zwischen dem zweiten und dritten Spulensegment mit
900 V/m maximal und féllt mit zunehmenden Abstand stark ab, was mit den Ergebnissen
aus Kapitel 3 iibereinstimmt. Die maximale lokale Leistungsdichte, Abb. 5.4, von 2 W/cm®
befindet sich zwischen dem Maximum des elektrischen Feldes und dem Maximum der
Elektronendichte, Abb.5.5. Dies liegt daran, da3 die Leitfdhigkeit proportional zur
Elektronendichte ist und, mit dem Quadrat der elektrischen Feldstéarke multipliziert, die
Leistungsdichte ergibt. Die Teilchendichte, welche 1,050 Teilchen/cm® betrégt, kann
nicht direkt mit Mef3werten verglichen werden, well nur fir die GEC-Referenz-Zelle
Messungen vorliegen. J. R. Woodworth [51] gibt fur 1,33 Pa, 20/80 Verhéltnis Chlor zu
Argon und einer Leistungsdichte von 0,6 W/cm? eine Teilchendichte von 2,010 cm™ an.
Fir ein Chlor/Argon-Plasma im Verhdtnis 35/65, 2,67 Pa und 0,8W/cm® gibt A.
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Schwabedissen [40] einen Wert von 2,00 10" cm®. In erster Néherung kann die
Teilchendichte proportional zur Leistungsdichte gesetzt werden, und daraus ergibt sich fir
beide Falle eine gute Ubereinstimmung zur Simulation, deren Leistungsdichte 0,4 W/cm?®
betragt. Der Verlauf der Elektronenbildungsgeschwindigkeit, Abb. 5.6, stimmt mit der
Leistungsdichte Uberein. Das Maximum der Elektronendichte hat einen grof3eren Abstand
zum Quarzfenster as die Elektronenbildungsgeschwindigkeit, was mit dem hohen
Diffusionskoeffizienten der Elektronen begriindet werden kann. Dagegen befindet sich das
Maximum der Elektronentemperatur an der Stelle mit der groféten elektrischen Feldstéarke.
Fur die Vertellung der Elektronentemperatur unter diesen Bedingungen liegen keine
Messungen vor. Fir den GEC-Reaktor wurden von [51] fur 1,33 Pa, 20/80 Chlor/Argon
und 0,6 W/cm® eine Elektronentemperatur von 4,5eV bzw. 52200 K angegeben. Eine
Mittelung der Elektronentemperatur Uber das Reaktorvolumen ergibt eine Temperatur von
43¢eV.

Wie in Abb. 5.8 dargestellt, ist der Betrag der Stromungsgeschwindigkeit am Gaseinlal3
aufgrund der kleinen Offnung sehr groRR und wird in Richtung AuslaR schnell kleiner. Im
Bereich zwischen der Symmetrieachse und einem Radius von 6 cm ist die Strémungs-
geschwindigkeit sehr klein. Das einstromende Gas wird verbraucht, so dal3 die Molen-
briiche von Cl, und Ar in Richtung der Symmetrieachse und Richtung Quarzfenster um
3 % bzw. 1 % abnehmen, wiein Abb. 5.9 und Abb. 5.10 zu sehen ist. Dagegen nehmen die
Molenbriiche der Reaktionsprodukte in derselben Richtung zu, was in den Abbildungen
5.11 bis 5.16 zu sehen ist. Eine Ausnahme bildet der Verlauf von CI; hier steigt die
Konzentration in Richtung Auslal’ und Gehauseaul3enwand noch ein wenig an. Dies liegt
einerseits an den vier Gasphasenreaktionen (Anhang B), die Cl bilden und andererseits an
den Rekombinations- und Relaxationsreaktionen an der Oberflache, die ebenfalls Cl
produzieren. Fur die Produktion der Atzprodukte SiCl,, SiCls, SiCl; an der
Waferoberflache sind die ionisierten Spezies Cl,*, CI*, Ar® verantwortlich, deren
Konzentrationen Uber dem Wafer mit zunehmendem Radius abnehmen. Dem entsprechend
falt die Konzentration der SiClx von der Mitte des Wafers nach auf3en hin, wie in
Abb. 517 bis 5.19 zu sehen ist. Dies hat Auswirkungen auf die Atzgeschwindigkeit,
welche in Abb. 5.20 dargestellt ist und fur den Radius » = 0 m ihren Maximalwert
aufweist. Mit hoherer Leistung nimmt die Atzgeschwindigkeit zu, da mehr ionisierte
Spezies gebildet werden. In Abb. 5.21 ist die relative Atzgeschwindigkeit tiber dem Radius
aufgetragen fur 500 W und 1000 W bei jeweils 2,67 Pa und zum Vergleich die relative
Atzgeschwindigkeit eines Experimentes [47] mit 700 W und 1,33 Pa in einem solchem
Reaktor. Absolute Mefwerte fiir die Atzgeschwindigkeit werden bei [47] nicht angegeben.
Es wurde keine Simulation bei einem Druck von 1,33 Pa gemacht, weil die freie Weglange
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so grof3 wird, dal3 die Anwendung der Momentenmethode nicht mehr vertretbar ist.
Dennoch sollte die relative Atzgeschwindigkeit bei 1,33 Pa und 2,67 Paim Gegensatz zur

absol uten Atzgeschwindigkeit vergleichbar sein.

Maxwell-
gleichungen
! : "
— z Ao ) Erhaltungsglei chungen fiir
Da, kii | Impuls und Speziesmassen
EEV > der Schwerteilchen
. Ne Ne (FLUENT 5.5)
we, T61 kf,i \
Erhaltungsgleichung
fUr Elektronen v
Xi

Abb. 5.2. Programmabl auf.
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Abb. 5.3. Elektrisches Feld in V/m. Abb. 5.4. Leistungsdichte in W/m®.
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Abb. 5.16. Ar*-Molenbruch.
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Abb. 5.17. SiCl,-Molenbruch. Abb. 5.18. SiCls-Molenbruch.
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Abb. 5.19. SiCl4-Molenbruch.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Das Thema dieser Arbeit ist die Modellierung eines Plasmaétzverfahrens am Beispiel der
Atzung einer Siliziumscheibe durch ein Chlor/Argon-Plasma. Plasmaétzverfahren spielen
in der industriellen Fertigung von Halbleitern eine entscheidende Rolle, weil sie die Grole
und Gite der kleinsten Elemente eines integrierten Schaltkreises auf dem Wafer wesentlich
beeinflussen. Dies hat wiederum Einflul3 auf die Leistung der Halbleiter, insbesondere der
Computerprozessoren, deren Leistungssteigerung einher geht mit der Minimierung der
kleinsten Bauteilabmessungen.

An die Beschreibung eines Plasmaétzverfahrens kann prinzipiell durch Modellbildung oder
durch Experimente herangegangen werden, wobei in dieser Arbeit der Modellierung den
Vorzug gegeben wurde. Einerseits konnen Modelle den gezielten Aufbau, die Durch-
fuhrung und Auswertung von Experimenten unterstiitzen. Andererseits liefern sie ein
tieferes Verstéandnis der Physik, gerade dann, wenn viele Grof3en in einem sehr reaktiven
Plasma nicht mef3bar sind. Sind die wichtigsten Zusammenhange modelliert, kann mit der
Optimierung hinsichtlich des Atzergebnisses begonnen werden und die Einfliisse von
Geometrie und Betriebsgrofien studiert werden.

Die Modellierung von Plasmaétzverfahren ist sehr komplex, was zum grof3en Teil durch
die Elektronen verursacht wird, welche durch ihre geringe Masse ein besonderes
physikalisch-chemisches Verhalten zeigen. Deshalb ist es ein Schwerpunkt dieser Arbeit,
die inelastischen Elektronenstol3prozesse mit Schwerteilchen hinsichtlich der Reaktions-
geschwindigkeit detailliert zu beschreiben.

Ausgangspunkt fur die Beschreibung eines industriellen Atzprozesses bildet die
Boltzmann-Gleichung, welche die Teilchen in einem differentiellen Phasenraum bilanziert.
Fur Elektronen werden elastische sowie inelastische Stof3e und Elektronendiffusion
berticksichtigt. Um die Boltzmann-Gleichung nach der Elektronen-Energie-Verteilung
aufzulésen, wurde ein Polynomansatz in sphérischen Koordinaten gewahlt, welcher den
isotropen und anisotropen Tell der Verteilung reprasentiert. Ein weiteres mathematisches
Problem stellt die Diffusion der Elektronen dar, welche durch Konzentrationsunterschiede
und aulRere Kréfte, dem ambipolaren Feld, hervorgerufen wird. Zur Lésung wurde ein
Modellansatz verwendet, welcher den effektiven Diffusionskoeffizienten im Phasenraum
proportional zur Energie und der Anderung des Konzentrationsgefalles, gewichtet durch
die Elektronen-Energie-Verteilung, setzt.
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Die Schwerteilchen kdnnen mit statistischen Momenten beschrieben werden, wenn der
Druck nicht allzu klein ist. Neben der Impuls- wird auch die Spezieserhatungsgleichung
gelost, worin die ambipolare Diffusion durch eine Nadherung beriicksichtigt wird. Die
Chemie wird durch Elementarreaktionen modelliert, wobei die Geschwindigkeits-
koeffizienten fUr Reaktionen mit Elektronenbeteiligung aus der Elektronen-Energie-
Verteilung und den Stof3guerschnitten bestimmt werden. Die Oberflachenreaktionen
werden durch Haftkoeffizienten beschrieben, und es wird berlicksichtigt, dal3 ionisierte
Spezies durch das Plasmarandschichtpotential auf die Oberflache hin beschleunigt werden.
Die Leistungseinkopplung ergibt sich aus der Lésung der Maxwellschen Gleichungen mit
der Annahme, dal3 Elektronen dem elektromagnetischen Feld ohne Verzogerung folgen
koénnen. Die Modellgleichungen wurden mittels numerischer Verfahren gel 0st.

Im Ergebnisteil werden zunéchst die Leistungseinkopplung und die Berechnung der
Elektronen-Energie-Verteilung fir sich betrachtet. Die der Leistungseinkopplung zugrunde
liegenden elektromagnetischen Felder zeigen eine gute Ubereinstimmung von Simulation
und Experiment. Die Elektronen-Energie-Verteilung eines Chlor/Argon-Plasmas wird fir
verschiedene Félle betrachtet. Einerseits werden die Effekte der Elektron-Elektron-Stolie
und der Elektronendiffusion untersucht. Anderseits werden die Grofen Elektronen-
temperatur, Bildungsgeschwindigkeit und Geschwindigkeitskoeffizienten aus der
Elektronen-Energie-Verteilung berechnet und deren Zusammenhang mit den Variablen
Druck, elektrischer Feldstérke und Konzentration der Schwerteilchen dargestellt. Von
diesen Ergebnissen ausgehend wird der AtzprozeR einer Siliziumoberflache in einem
Reaktor von Typ LAM 9000 simuliert. Neben der Strémungsgeschwindigkeit, den
Spezieskonzentrationen wurde auch die Atzgeschwindigkeit in Abhangigkeit vom Ort und
der eingebrachten Leistung berechnet.

Simulation und Experimente haben gezeigt, daR? die Atzgeschwindigkeit inhomogen uber
den Wafer vertellt ist, und a's eine Ursache kann angesehen werden, dal3 die Stromung fur
eine ungleichmalige Konzentration der Atzgase iber dem Wafer sorgt. Mit dem Modell
kann man nun die Auswirkung von geometrischen Anderungen am Reaktor untersuchen
mit dem Ziel, die Atzgeschwindigkeitsverteilung zu beeinflussen. Die ambipolare
Diffusion wurde mit einer Naherungsformel berechnet, und dies hat zur Folge, dal3 die
Ladungsneutralitét nicht gewahrt ist. Interessant wére es, hier ein exaktes Diffusionsmodell
zu verwenden und seine Effekte auf Transport und Elektronen-Energie-Verteilung zu
studieren. Des weiteren ware die Losung der Temperaturgleichung der Schwerteilchen
notig, wenn man die Oberflachentemperatur des Wafers bestimmen will, weil diese
wiederum einen Einfluld auf die Oberflachenreaktionsgeschwindigkeit hat. Die Einfuhrung
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der Knudsendiffusion wiirde erlauben, den AtzprozeR auch bei tieferen Drucken zu
simulieren. Der Ubergang vom flachenmaRigen Atzen hin zum Atzen von Vertiefungen,
welche Abmessungen in der GrofRenordnung von 0,1 um haben, ist fur die praktische
Anwendung von Bedeutung. Hier mifte man allerdings das Geschehen in der
Plasmarandschicht genauer betrachten. In diesem Zusammenhang sollten auch andere
Reaktionssysteme untersucht werden, etwa Fluor- oder Sauerstoffplasmen. Im Hinblick fir
die industrielle Anwendung, aber auch fir die Forschung missen die Rechenzeiten
akzeptabel bleiben, was bei der Verwendung von vielen Elementarreaktionen noch einiger
Anstrengung bedarf.
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7 Anhang
A Koeffizienten der Differentialgleichung zur Berechnung der EEV
272
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B Reaktionsmechanismus [18]

Schwerteilchenreaktionen

cr
Ccr
Ar*
Ar*
Ar*
Ar'
Cly"
Ar'
Ccr

Cl
Cl
Cl*

+ + + + + + + + + + + o+

Cl," - Cl + Cl,
cl -~ C + c
Ar* -~ A+ Ar
Cl, - Cl," + Ar
cl - Cl* + Ar
Cl, - Cl," + Ar
Ar - Cl" + Cl + Ar
cl - Cl* + Ar
Ar' - Cl + Ar
Cl, - Cl," + Cl
Cl + Cl, - Cl, + Cl;
cl + Ar o Cl, + Ar
- Cl

Geschwindigkeitskoeffizienten
fir 7= 450...550 K in [m>s™]

6,0230 -10™
6,0230 -10™
3,0115 '10°
4,2763 10°
4,2161 10°
5,0593 10’
3,854710°
1,204610°
6,023010"
3,252410°
1,9589 10"
4,7159°10°
1,000010°
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Reaktionen mit Elektronenbeteiligung in der Gasphase

(Geschwindigkeitskoeffizienten werden aus Stol3querschnitten und der EEV bestimmit.)

€ + Cl - € + e + Cl,f
e + CI - e + e + Cl

e + Cl - e + e + CI'
e + C* - e + e + CI'
€ + Ar - e + e + Ar
e + Cb - Cl+ CI*

e + Cb - "+ Cl + Cl

e + Cl - + CI*

e + Ar - + Ar*

Relaxation und Rekombination an der Oberfliche

Haftkoeffizient S fur 7 = 500 K

Cl + W(s) - WCI(s) 1,00
Cl + WCI(s) - Cl; + W(9 0,15
Cl* + M - Cl + M 1,00
Arr + M - Ar + M 1,00
F + CI” -~ Cl 0,4

+ Cly ~ Cl 0,4

+ Ar' - Ar 0,4
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Reaktionen an der Oberfliche

Si(9) + Cl

SiCl(s) + ClI

SiCly(s) + ClI

SiCl3(s) + Si(b) + Cl

SiCl, + M + Si(9)

€ + Ar + Si(b) + SiCly(s)
€ + Ar + Si(b) + SiCly(s)
e + CI" + Si(p) + SiCl(s)
€ + CI" + Si(b) + SiCly(s)
e + CI" + Si(b) + SiCl(s)
e + CI' + Si(b) + Si(
e + Cl' + Si(p) + SiCl(s)
€ + Cl' + Si(b) + SiCly(s)
€ + Cl' + Si(b) + SiCl(s)

SiCl(s)

SiCly(s)
SiClx(s)
SiCl, +
Si(b)
SiCl,
SiCl;
SiCl,
SiCl,
SiCly
SiCl,
SiCl,
SiCl,
SiCly

+

+ + + + 4+ + + + +

Haftkoeffizient S fur 7 = 500 K

Si(s)

M + SiCly(9)
Ar + Si(s)
Ar + Si(s)
Si(s)
SiCl(s)
Si(s)

Si(s)
SiCl(s)
SiCly(9)
SiCl(s)

0,99
0,20
0,15
0,0001
1,00
0,16
0,16
0,13
0,16
0,19
0,13
0,16
0,16
0,19
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8 Symbolverzeichnis

Lateinische Buchstaben

a ms Beschleunigung
A m’ Flache
Ay m3s'mol™  praexponentielle Faktor der Reaktion &
B Vsm? Induktion
¢ ms’ Skalierungsfaktor
¢ mol'm Konzentration in der Gasphase
mol'm™ Konzentration an der Oberflache
Coi Jkg'K™ spezifische Warmekapazitét bei konstantem Druck
D m’s* Diffusionskoeffizient
Da m?st ambipolarer Diffusionskoeffizient
D, m’s™ binérer Diffusionskoeffizient
D" m?s? mittlerer Diffusionskoeffizient
D A'sm? el ektrische FluRdichte
e A's Elementar|ladung
E, vm? x-Komponente der elektrische Feldstarke
Ey vm?t azimutale Komponente der elektrischen Feldstarke
E vm?t Amplitude der sinusférmigen elektrischen Feldstarke
k vm?! Betrag von £
E vm? Vektor der elektrischen Feldstarke
E, vm?! Ambipolares Feld
Eay Jmol™ Aktivierungsenergie der Reaktion k&
FExin J kinetische Energie
AFyin J Differenz der kinetischen Energie
(Ein) J mittlere kinetische Energie
E J lonisierungsenergie
E J Anregungsenergie
Eo eV Mindestenergie fur den Prozel3d an der Oberflache
Eion eV Energie der lonen, welche auf die Oberflache treffen

E 1 Einheitstensor
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fi 1 Anzahl der Freiheitsgrade des Teilchens i
f $m® Geschwindigkeitsverteilung der Elektronen
Ta $m® Geschwindigkeitsverteilung der Teilchen A
fa $m® Geschwindigkeitsverteilung der Teilchen B
1o $m® isotroper Anteil von f
A $m® Betrag von f;
fi $m® K omponente von f;

# $m® anisotroper Anteil von

7 $m® Geschwindigkeitsverteilung nach dem StoR3
h Jkg! spezifische Enthalpie

h; Jkg* spezifische Enthal pie des Teilchens i

H Am? magnetische Feldstarke

1 A Stromstérke

Ji m?s? FluRdichte der Teilchensorte i

Te m?st FluRdichte der Elektronen

Je A'm? Ladungsstromdichte der Elektronen

Jion. Am? L adungsstromdichte der lonensorte i

Jy A'm? x-Komponente der Stromdichte

J Am? Vektor der Stromdichte

JL Am? L eitungsstromdichte

Jv Am? V erschiebungsstromdichte

k JK? Boltzmann-K onstante

ki m®s'mol”?  Geschwindigkeitskoeffizient der Reaktion &
ke ms’mol™?  Geschwindigkeitskoeffizient fiir inelastische Reaktionen k
Kc 1 Anzahl der Gasphasenreaktionen

Ks 1 Anzahl der Oberflachenreaktionen

Kn 1 Knudsen-Zahl

L m Lange

ma kg Masse des Teilchens A

mg kg Masse des Teilchens B

Me kg Masse eines Elektrons

Mn kg Masse der Neutraltellchen

Mred kg reduzierte Masse
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NN
z
@Q

Hion,i

Mneg, tot

S|

kg
kgmol™
kgmol™
V'sm?

Jm3

w w

w

p'?;}U?BI—‘I—‘HHHBIBIBI

=

Masse eines Schwerteilchens

Molare Masse

mittlere molare Masse eines Gemisches
Magnetisierung
Elektronenenergieverteilung (EEV)
Teilchenzahldichte der Elektronen
Teilchenzahldichte der lonensorte i
Tellchendichte aller negativen lonen
Normalenvektor

Komponente des Normalenvektors
Komponente des Normalenvektors
Anzahl der Gasphasenspezies

Anzahl der Oberflachenspezies
Stof3parameter

volumenbezogene L eistung
dynamischer Druck
thermodynamischen Druck
Gesamtleistung

Leistung bzgl. Elektronen

Leistung bzgl. lonen

Polarisation

Streuguerschnitt

Abstand

Phasenvolumen bzw. minimaler Abstand
allgemeine Gaskonstante
Winkelverteilungsfunktion
Haftkoeffizient der Reaktion &
Anfangshaftkoeffizient der Reaktion k&
molare Bildungsgeschwindigkeit an der Oberfléche
Zeit

Temperatur

Temperatur der Elektronen

Temperatur der lonen
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Ty K Temperatur der Neutralteilchen
u ms’ Geschwindigkeitskomponente
UBohm,i ms?! Bohm-Geschwindigkeit der lonensorte i
Umod.Bohm,i ms? modifizierte Bohm-Geschwindigkeit der lonensorte i
U \% Spannung
14 ms* Geschwindigkeit
Vrd ms* Rel ativgeschwindigkeit
v ms’ Geschwindigkeitsvektor
Vg ms* mittlere Geschwindigkeit der Elektronen
(¥,) ms* Stefan-Geschwindigkeit
14 m® Volumen
Voc \Y% Gleichspannung
Ve Vv Plasmapotential
VR \Y Potential Pr&-Randschicht zu Randschicht
VRE Vv Wechsel spannungsamplitude
Vw Vv Wandpotential
AV Vv Potentialdifferenz
w ms* Betrag der Geschwindigkeit v
X m Ortskoordinate
X 1 Molenbruch
y m Ortskoordinate
Vi 1 Massenbruch
z 1 Ortskoordinate
Z m Ladungszahl
Griechische Buchstaben
S 1 Temperaturexponent der Reaktion &
r m2 Oberflachenplatzdichte
£ As (Vm)toder  Permittivitét (Kapitel 2.2) oder
J Energiekoordinate (Kapitel 2.3)
e 1 Winkel

o 1 Bedeckungsgrad
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b

|)on

ARSI IR

Q

U'ii

U”l'k

Abkiirzungen

EEV
GEC
ICP

m
m

m

V's (Am)™* bzw.
A kg bzw.

kgm?s?

(Qm)*

L N = = S S 7

1
1 bzw. m?3
st bzw. Winkel

mol'm3s?t

Mittlere frel Weglange
Debye-Lénge

Landau-Lénge

Permeabilitét

Mobilitét der Teilchensorte i
Dynamische Viskositét
Diffusionsfrequenz
lonisierungsfrequenz
Stof3frequenz Elektron-Schwerteilchen
Anregungsfrequenz
Komponente des Drucktensors
Drucktensor

Ladungsdichte

Dichte

elektrische Leitfahigkeit
Stof3guerschnitt

Periodendauer
stochiometrische Koeffizienten
stochiometrische Koeffizienten
Winkel

Potential

Streuwinkel

chemisches Symbol

Winkel bzw. Rosenbluth-Potential
Kreisfrequenz bzw. Winkel

molare Bildungsgeschwindigkeit des Teilchens i

Elektonen-Energie-Verteilung

Gaseous Electronic Conference

Inductively Coupled Plasma
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