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Magyar kivonat

Szilicium  alapu  nanokristalyos  szerkezetek  mindsitése  spektroszkopiai
ellipszometriaval

Doktori munkamban kiilonb6z6 szilicium alapt félvezeté nanoszerkezetek optikai
méréstechnikdjat fejlesztettem tovabb. Legfontosabb célom a spektroszkopiai ellipszometria
modszerével a réteggel kapcsolatban meghatarozhatd informaciok mennyiségének ¢és
pontossaganak novelése volt. A kisérletekhez hasznalt mintak az MFA Ellipszometria Labor
hazai €s nemzetkozi egyiittmiikodéseinek, projektjeinek keretében késziiltek. Feladatom
dontéen a meglévé optikai modellek tovabbfejlesztése és alkalmazasa volt az adott
mintasorozatra. A kiilondsen Osszetett, SOk-paraméteres modellek esetén pedig az illesztési
algoritmust is tovabbfejlesztettem.

Ertekezésemben harom, kiilonboz8 nanoszerkezetli szilicium tartalmu vékonyréteg
rendszer ellipszometriai vizsgalatat targyalom.

Az egyik altalam vizsgalt mintacsoport az elektrokémiai tton eldallitott pordzus
szilicium volt. Célom az volt, hogy informaciot gyiijtsek a mintak szerkezetérdl, Gsszetételrdl,
porozitasrol és a szemcseméretrél. A porozitds mértékét, annak mélységbeli valtozasat
tobbréteges, egykristalyos sziliciumot (c-Si) és iireget tartalmazd effektiv kozeg modellel
vizsgaltam. A porozus szilicium dielektromos fliggvényének leirdsara pedig a B. Johs altal
kidolgozott ugynevezett ,Generalized Critical Point” (GCP) parametrikus modellt
alkalmaztam.

Masodik mintasorozatként kiilonb6z0 hémérsékleten hdkezelt, sziliciumban gazdag
sziliclumoxid és sztdchiometrikus sziliciumdioxid tobbréteges szerkezetet vizsgaltam a
hokezelés soran lejatszodo szerkezeti valtozasok kovetése céljabol. Az effektiv kozeg
kozelitést alkalmazva kiillonbozd szilicium fazisok (egykristalyos, nanokristalyos, amorf)
dielektromos fliggvényeinek keverékébdl irtam le a sziliciumban gazdag oxid réteget. A
komponensek aranyanak és a rétegek vastagsdganak meghatarozasan keresztiil nyomon
tudtam kovetni a rétegek szerkezetvaltozasat.

Az értekezésemben targyalt harmadik témakor a jol meghatdrozott szemcseméretii
szilicium nanokristalyokbol allo vékonyrétegek modellezése volt. Ily modon a szemcseméret
(nanokristalyossag) illetve a poli(nano)kristalyos fazis dielektromos fliggvénye kozti
Osszefliggést volt alkalmam tanulméanyozni. A sokparaméteres optikai modell hasznalatara

paraméter analizalo és illesztd algoritmust fejlesztettem, mely felhasznélja a gradiens iteraciot



¢s a racskeresést, egyuttal a paraméterekre egy dinamikusan szabalyozott értelmezési
tartomanyt alkalmaz. Ennek a tulajdonsagnak kdszonhetéen a médszer alkalmas arra, hogy az
Osszetett, sokparaméteres optikai modelleket egyszeriibbé tegyilk oly moddon, hogy
megkeressiik az érzéketlen paramétereket, illetve az egymassal Osszefliggd paramétereket €s

értékiiket rogzitjik, illetve csatoljuk dket.



Angol kivonat

Qualifications of Si-based Nanocrystalline Structures by Spectroscopic Ellipsometry

The main objective of the work was to improve the optical technique for measuring
different types of silicon-based semiconductor nanostructures. A special aim was to increase
the amount of obtained information and to improve the precision of thin layer characterization
by spectroscopic ellipsometry. In the thesis investigations on three silicon-based thin layer
systems with different types of nanostructure are discussed. The task was to improve the
existing optical models and to apply them to special samples. In case of highly complex

systems with numerous model parameters the fitting algorithm was also improved.



Német kivonat

Qualifizierung von nanokristallinen  Siliciumstrukturen mit spektroskopischer
Ellipsometrie

Das Hauptziel dieser Arbeit ist es, die optische Messtechnik der verschiedenen auf
dem Silicium basierenden Halbleiternanostructuren weiter zu entwickeln. Mein wichtigstes
Ziel war es, die Menge und die Genauigkeit der Informationen zu vergréfern, die mit
Ellipsometrie liber die Schichten bestimmbar sind. In dieser Doktorarbeit werden drei
verschiedene siliciumbasierende Diinnschichtstructuren diskutiert. Meine Aufgabe war
vorwiegend die Weiterentwicklung existierender optischer Modelle fiir die speziellen
projektspezifischen Proben. Fiir komplexe optischen Modelle mit einer gro3en Anzahl von

Parametern, habe ich auch einen iterativen Algorithmus entwickelt.



1 Bevezeto

Napjainkban a nanotechnoléogia rohamosan fejlédik és mar nemcsak az
anyagtudomanyban, hanem a kémia, biologia és orvostudomany szamos teriiletén is
alkalmazasra talalt. A nanotartomanyban megfigyelt sajatos fizikai és kémiai
tulajdonsagoknak koszonhetéen folyamatosan bOviilnek az alkalmazasi lehetdségek, a
technologia fejlodésével pedig egyre specialisabb rendszereket vagyunk képesek eldallitani,
melyeket egyre fejlettebb vizsgalati modszereknek tudunk alavetni.

Az ellipszometria feliiletérzékeny optikai vizsgalati modszer, mellyel minden olyan
fizikai tulajdonsagot vagy folyamatot lehetdsé€g van vizsgalni, mely kihat az anyag feliiletének
illetve feliilet kozeli (néhany mikronig terjedd) tartomanyanak optikai tulajdonsagaira [1-3].

A mérési elv mar tobb, mint 100 éve ismert [4], mégis igazan csak a 90-es években
kezdett elterjedni, mikor is a szamitastechnika olyan szintre fejlodott, hogy ki tudta szolgalni
ennek a modszernek a szamitasi igényeit. Ennek oka az, hogy a kiértékelést altalaban indirekt
moédon, numerikus modszerekkel végezziik el. A szamitastechnikai lehetdségek boviilésével a
félvezetoipar ill. kiilonbozd, vékonyrétegekkel, feliiletekkel foglalkoz6 ipardgak elszeretettel
kezdték alkalmazni az ellipszometridt nem csak a kutatasi és fejlesztési részlegben, hanem a
gyartosorok kiilonboz6 szakaszaiba beépitve, a termékek mindségének ellendrzésére is.

Az ellipszometria terjedésével parhuzamosan a modszer is folyamatosan fejlodott. Az
els6é null-ellipszométerek utan megjelentek a nagyobb pontossagot Iehetévé tevd
forgdanalizatoros majd a forgbkompenzatoros ellipszométerek. Az egy hullamhosszas
vizsgalatokat levaltotta a tobb hullamhosszt is alkalmaz6 spektroszkopiai ellipszometria, mely
id6vel egyre szélesebb hullamhossztartomanyt volt képes lefedni a vakuum ultraibolyatol
(UV) a tavoli infravorosig (IR). Kifejloédtek a tobb forgd kompenzatort alkalmazo, a minta
anizotrop tulajdonsagat is vizsgalni képes ellipszométerek [5]. A mai trendeket megfigyelve
pedig elmondhatd, hogy rohamos fejlédést mutat a folyadékcellat alkalmazo vizsgalati
modszer, mely a bioldgia és orvostudomany szdmara kindl 1) lehetdségeket. Fejlodik az egyre
kisebb teriiletet vizsgalni képes ellipszometria, mely a mikro és nanostruktirak vizsgalatat
teszi pontosabba; illetve fejlodik a nagy teriileteket vizsgalni képes térképezo ellipszometria
[6, 7], mely az iparban a futészalagon halado mintak teljes feliiletének valos ideji vizsgalatat

teszi lehetdvé.



Az ellipszometria mérési modszere nagy érzékenységet mutat a minta felilletének optikai
tulajdonsaganak mérésében. Igy, til azon, hogy egy vékonyrétegekbdl felépiild minta
rétegeinek vastagsagat €s torésmutatdjat meghatarozzuk, akar szerkezeti tulajdonsagokat is
vizsgalhatunk, ha ismerjiik a szerkezet és annak torésmutatdja kozti 0sszefliggéseket. Ebben a
munkaban kiilonb6z6, specialis nanoszerkezetli vékonyrétegek optikai tulajdonsagainak
vizsgalataval foglalkoztam, abbol a célbdl, hogy minél tobb informaciot kinyerhessek a
mintak szerkezeti felépitésére nézve az ellipszometriai mérési modszert alkalmazva. Tovabba
egy olyan kiértékeld algoritmust fejlesztettem, mely a nagyon Osszetett, nehezen kezelhetd
optikai modellek fejlesztésében, alkalmazasdban nyujt segitséget, megkonnyitve azok
hasznalatat.

A félvezetdiparban hasznalt legismertebb és legelterjedtebb félvezetd anyag a szilicium.
Leginkabb kihasznalt tulajdonsagai koziil kiemelendd, hogy stabil oxiddal rendelkezik, nagy
tisztasagban, egykristalyos formaban eldallithatd és nagy mennyiségben megtaladlhatd a
Foldon. Ennek koszonhetden megfigyelhetd az a dontdéen gazdasagi érdek az iparban, hogy
bizonyos technologidkat, mint pl. a napelem vagy vilagitastechnika, lehetdség szerint
igyekeznek elsédlegesen szilicium alapon vagy szilicium alapon is kifejleszteni. Az ehhez
sziikséges fizikai tulajdonsdgokat pedig tobbek kozt a szilicium mas anyagokkal valo
adalékolasaval, a szerkezet modositasaval, vagy adott struktaraban valo kialakitasaval
igyekeznek elérni. A széles korii alkalmazasi teriileteknek ¢és a béséges elméleti
hattértudasnak koszonhet6en esett a valasztds erre az anyagra. Emellett az MFA
Ellipszometria Labor szamos futd projektje ehhez az anyagrendszerhez ¢s témakorhoz
kotodott.

Ebben a munkdban harom kiilonb6z6 nanoszerkezetli vékonyréteg rendszer
ellipszometriai vizsgalatara keriilt sor. Egyrészt elektrokémiai uton eléallitott pordzus
szerkezetekkel foglalkoztam. A porozitas hatasara megvaltozik az anyag savszerkezete, igy
anyagi tulajdonsagai is, az alkalmazasok szempontjabol pedig kiemelkedéen fontos, hogy
megnd a fajlagos feliilete. Ez a szerkezet pedig a félvezetdiparon és napelemtechnologian tul,
szamos mas teriileten is (mint példaul a biologia [8, 9], optika [10, 11], és szenzorika [12]) 4]
alkalmazasi lehet6ségeket teremt.

Széles korben végeznek kutatdsokat a dielektrikumokba 4agyazott nanokristalyos
szilicium szerkezetek kapcsan, foleg az informaciot megdrz6 memoria eszkdzok teriiletén,
mint toltéstarolo anyag [13], a szilicium alapu fényemittalo diodaknal [14, 15], vagy a
szenzorikaban [16]. Masodik mintasorozatként tobbréteges, memoria eszkdozokhoz fejlesztett

szerkezetek kialakulasanak hokezeléstol valo fliggését vizsgaltam.
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A szilicium nanokristalyok savszerkezete eltér a tombi anyagtol, koszonhetben a
kvantum bezartsagnak és az elektronok szemcsehatdrokon vald szérodasanak. Diszkrét
energia szinteket mutat a savszerkezet mind a vezetési, mind a valenciasavban, ami erésen
fligg a szilicium nanokristdlyok szemcseméretétél. A 3-5 nm-es mérettartomanyban az
elektromos, a transzport és a toltéshordozok tulajdonsagai egyarant megvaltoznak, €s erdsen
figgnek a szemcsemérettdl. A dielektromos fliggvényt elemezve értékes informaciokhoz
juthatunk a savszerkezetrél, mivel a dielektromos fliggvény képzetes része kozvetlen
kapcsolatban all az elektronallapot-siirtiséggel félvezetd kristalyok esetén.

Végezetiil munkam soran olyan polikristalyos mintasorozatot tanulmanyoztam, melyet
jo1 meghatarozott szemcseméretli nanorészecskék jellemeztek. Ily modon a szemcseméret és a
dielektromos fliggvény kozti parhuzamot volt alkalmam megvizsgélni.

A doktori értekezés alapjaul szolgald kutatasokat, mint a Pannon Egyetem Molekuléris-
¢s Nanotechnologidk Doktori Iskoldjanak didkja a Magyar Tudoméanyos Akadémia Miiszaki
Fizikai és Anyagtudomanyi Intézetében, a Fotonika osztaly Ellipszometria Laboratoriumaban

veégeztem.
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2 Ellipszometriai mérési médszer

2.1 Bevezeto

Az ellipszometria feliiletérzékeny optikai vizsgalati modszer, melyben minden olyan
fizikai és kémiai tulajdonsagot vagy folyamatot lehetdségiink van vizsgéalni, mely kihat az
anyag feliiletének ¢és feliilet kozeli rétegeinek optikai tulajdonsagaira.

Az ellipszometriai vizsgalat sordn a minta feliiletére érkezd és az arrdl visszaverddd
(vagy rajta keresztiilhaladd) fénynyalab polarizacios allapotanak megvaltozasat mérjiik meg
adott beesési szog és hullamhossz mellett. A valtozast két paraméterrel, a ¥ és 4 un.
ellipszometriai szogekkel jellemezziik. Spektroszkopiai ellipszometriardl beszéliink akkor, ha
tobb hullamhosszon végezziik el a mérést.

Az altalunk hasznalt hulldmhossztartomany 190 nanométertl 1700 nanométerig terjed.
Ilyen széles hulldmhossztartomanyt csak tobb detektor és fényforras hasznalataval lehet
lefedni. Ezen hullamhossztartomany nagy elénye, hogy a levegd itt transzparens, igy a mérés
nem igényli nitrogén o6blités vagy vakuum hasznalatat a méréshez. A modszer tovabbi elonye,
hogy gyakran nincs sziikség el6zetes minta megmunkalasra, a vizsgalat érintés- és
roncsoldsmentesen zajlik. A mérés a masodperc tort része alatt is elvégezhetd. Egyszeri
tombi minta esetén a tOrésmutatot akar 5 tizedes jegy pontossaggal meghatarozhatjuk. A
rétegvastagsdg megmérésének érzékenysége a vizsgalt szerkezetek dontd tobbségére
nanométer alatti.

Ahhoz, hogy a minta valamely fizikai vagy kémiai tulajdonsdgat meghatdrozzuk,
minden esetben olyan optikai modellre van sziikség, melyet a feltételezett mintaszerkezethez
adaptalunk. A kérdéses mennyiségeket igy az optikai modell illesztett paraméterein keresztiil
hatarozzuk meg.

Az esetek tobbségében a minta paraméterei analitikus uton nem hatarozhatok meg az
ellipszometriai sz6gekbdl. Vagyis a kiértékelés numerikus modszerekkel, indirekt médon, a
modellparaméterek illesztésével torténik. Optikai modelleket allitunk fel, melyekbdl
kiszamolhat6 a feliileten fényvisszaverddés soran végbemend polarizacidvaltozas. Az igy
szarmaztatott spektrumok Osszevethetok a mért ellipszometriai spektrumokkal. Végiil a

paraméterek legjobb illeszkedést ado értékét fogadjuk el megoldasnak.
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A kapott végeredmény megbizhatosadga kapcsan figyelembe kell venni a kiértékelés
soran esetlegesen elkdvetett hibakat. Ilyen egyrészt az a feltételezés (hipotézis), hogy az
optikai modell megfelel a valos mintaszerkezetnek, illetve az, hogy a keresés soran véges
szam paraméter halmazt vizsgaltunk meg. A modellalkotashoz ¢és az eredmények
hitelesitéséhez gyakran az ellipszometriatol eltéré elvii vizsgalati modszerrel valod

Osszehasonlitd mérésekre is sziikség van.

2.2 Elmeéleti 6sszefoglalé

Az ellipszometriai mérési modszer elméletérdl kivalo konyvet irt Hiroyuki Fujiwara
Spectroscopic Ellipsometry cimmel [1]. Tovabba, aki még mélyebben el kivan mélyedni az
ellipszometria elméletében, annak a Harland G. Tompkins és Eugene A. Irene altal
szerkesztett Handbook of Ellipsometry-t [2] ajanlom figyelmébe. Jelen fejezetben csak a

legfontosabb fogalmak és 6sszefliggések keriilnek megemlitésre.

2.2.1 Hullamoptika

Az anyagok optikai tulajdonsagat két mennyiséggel, a torésmutatoval (n) és az
abszorpcios tényezdvel vagy az ezzel aranyos extinkcios koefficiensiikkel (k) jellemezhetjiik.
Bevezetjiik a komplex torésmutatot a kovetkezd alakban:

N=n-ik (2.1)
Vagyis a komplex torésmutatd valos része a torésmutatd, képzetes része pedig az extinkcids
egylitthatd minusz egyszeresével egyenlo.

Kiilonb6z6 kozegekben mas és mas sebességgel terjed a fény. Ez az anyagban
meglévé elektromos dipdlusokkal hozhato kapcsolatba, melyek eredéen csokkentik a fény
terjedési sebességét. A kozeg a dipdlusoktol fiiggden kodlesonhat elektromos térrel. Minél
nagyobb a permittivitasa, annal kisebb benne a fény terjedési sebessége. A Maxwell
egyenletekbdl kiindulva a komplex térésmutatot a kovetkezoképen vezethetjiik be [2]:

N? =g, (2.2)
ahol a komplex ¢ a relativ permittivitast jeloli. A tovabbiakban ezt a fizikai mennyiséget
dielektromos fiiggvénynek fogjuk nevezni, ezzel is hangsulyozva, hogy ez egy olyan anyagi
tulajdonsag, mely a kornyezet szdmos tulajdonsagatdl fiigg, mint pl. a fény hullamhossza,

homérséklet, stb.
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Két kiilonbozo torésmutatoji kdzeg hatarfeliiletén vald fénytorést €s visszaverddést
leirhatjuk a Maxwell egyenletek segitségével, igy meghatarozhaté a folyamat soran
bekovetkezd amplitido- és fazisvaltozas. A fény elektromos €s magneses térerdsség vektorait
felbonthatjuk a beesési sikban 1év6 (p) és arra merdleges (S) komponensekre. A beesési sik a
beeso és visszavert sugar altal kijelolt sik (2.1 abra).

P,
S35

2.1 abra: A bees6 és visszavert fényhullamok altal meghatarozott beesési sik (Forras: [1] 2.14-es abra).

Kifejezhetjiilk a visszaverddés illetve torés koézben végbemend elektromos térerdsség

valtozast, kiilon az s és a p komponensre nézve a kovetkezd alakban:

E, N, cos6, —N,cos6,

rp = = ’ (2'3)
Eyp N, C0s6, + N, C0so,
E

t, = o _ 2N, cos0, | (2.4)
Ey, N, COSO, + N, COSO,

- E, _ N, cosO, — N, coso, | (2.5)
E.. Ngcoso,+ N, coso,

- E. 2N, cos0, (2.6)

E, N,c0s0, +N,coso,
ahol 6y a beesési szog, 61 pedig a torési szoget jeloli. Ng a forrasoldali kdzeg komplex
torésmutatoja, mig N; a masik oldalé. A bp index a beesé nyalab, rp index a visszavert
(reflektalt) nyalab a tp index a megtort (transzmittalt) nyalab p komponensét jeloli. A bs index
a bees6 nyalab, az rs index a visszavert (reflektalt) nyalab, a ts index pedig a megtort
(transzmittalt) nyalab s komponensét jeloli Az r az un. reflexios egyiitthato, melynek p és s
irdnyt komponenseit rp-vel és rs-sel jeloljiik. Végiil t az un. transzmisszios egyiitthato,

melynek p és s iranya komponenseit ty-vel és ts-sel jeloljiik A fenti egyenletekben bevezetett
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I, I's, tp és ts egyititthatokat Fresnel egyiitthatoknak nevezziik. A Fresnel egyiitthatok komplex
szamok, ahol a komplex szam abszolut értéke két elektromagneses hulldm amplitiddjanak
aranya, mig a fazisa két elektromagneses hullam fazisanak kiilonbségével egyenlo.

Tobbréteges minta esetén a visszavert fénynyalab nem csak kozvetleniil a feliiletrol
verddik vissza, hanem egy része a minta belsejébdl tér vissza, tobbszori torést €s Utja soran
részleges elnyelddést kovetden. Ilyenkor a teljes visszavert fény a kiilonbdzo utat megtett €s
végiil a forrasoldalon Kijutott fénynyalabok 6sszegébdl tevodik 6ssze, mely komponenseket ki
tudjuk fejezni az Utjuk sordan végbement torésekre vonatkozd Fresnel egylitthatokkal és az
egyes rétegekre érvényes UN. fazisvastagsagok segitségével.

Fazisvastagsagot () a kovetkezé komplex szam irja le, melynek valds része megadja,
hogy mekkora fazistolast szenved a fénynyalab egy adott rétegen vald keresztiilhaladas soran,
mig képzetes része az elektromos tér amplitiddjanak csokkenését fejezi ki:

2ndN
p= :

COS,. 2.7)

012

s

y

. T N
To1 fortiorize 2P tortioriorise 4P

Kezea No 1 / 0 A//flr 0
X
/

Vékonyréteg | N,

|«

/
e N
Hordozé | N, o3\ \ 2 \ Mo

foit12e P toyt1arioripe P Tt

"

2 o-isP
1012°

~

o2

2.2 abra: Fényvisszaver6dés és -ateresztés folyamata egyréteges szerkezetben (Forras: [1] 2.23-as abra).

Tekintsiink egy a 2.2 4bra alapjan megalkotott egyréteges modellt, mely kozeg/vékony
réteg/hordozo felépitésti. A képen ri jeloli a j. és k. kozeg kozti hatarfeliiletre érvényes
reflexios egyiitthatot, ti a transzmisszios egyiitthatt. Az 4bra alapjan a beesé nyaldb egy
része visszaverddik, melynek reflexios egyiitthatdja ro;. A masik része pedig eljut az also
hatarfeliiletre. Az alsé hatarfeliiletrél visszaverddd, majd a feliileten kilépd nyaldb reflexids
egyiitthatdjat oly modon kapjuk meg, hogy 6sszeszorozzuk az egyes folyamatokra vonatkozo

Fresnel egyiitthatokat, és fazistolasokat. Vagyis a masodlagos nyalabra toitigriexp(-i2p)
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reflexios egyiitthatot kapunk. A mintardl visszaver6dott eredd reflexios egyiitthatot (ros2)
végiil ugy hatarozhatjuk meg, ha felosszegezziik minden egyes nyalab reflexids egyiitthatojat,
melyek végiil kijutottak a felszinre:

fo12="To1 + t01t10r1267iZB + t01t10r10r122e7i4ﬁ + t01t10r120r132€7i6B te.. (2.8)
fgy egy végtelen mértani sorozatot kapunk, melyet felosszegezve, és felhasznalva a Fresnel

egyiitthatokra érvényes Osszefliggéseket, azt kapjuk, hogy

_ r01+rlzeXp(‘iZB:. (2.9)
T Lnr,exp 2B

Az el6z6ekhez hasonloan a megtort fény eredd transzmisszios egylitthatojara (toi2) a

kovetkezo sorozat irhato fel:
o= t01tlzefiB + t01t12r10r1zeii3l3 + tof[lzrlzorlzzefi5l3 : (2.10)
A kapott mértani sorozatot kompakt alakban felirva kapjuk, hogy

— t01t12exp(_iB) . (211)
1+1,1,exXp(-i2p)

012

fgy megkaptuk az egyréteges modellre vonatkozo teljes Fresnel egyiitthatokat, melyeket
kiilon s és p komponensre kiszamolhatunk.

Tobbréteges modell esetén a hordozd feldl kiindulva, egyréteges modellekben
gondolkodva ¢épitjiik fel a teljes modellt ¢és hatdrozzuk meg hozza a teljes Fresnel

egyltthatokat. Tekintslink egy két rétegbdl felépiilé modellt, ahogy az a 2.3 abra bal oldalan

lathato.
t
N ", 01 fo g To1 10
\ A A
\for 7 \w]o \» Ior 7 NIy
Nyl 1.réteg d, 1. réteg d,
ri2 t 27123
\\l:f .l/ 21 ~ \y' i.
\ \ ) A \~ . 1
¥y I\ 15 %j) Vi3
N, | 2.réteg - d,
\ {13
\' {iio v 2.réteg + Hordozé
t
N3 | Hordozo \ =
(a) (b)

2.3 abra: Kétrétegli modellben végbemend visszaverddések ¢€s torések, illetve az egyrétegli modellre valo

atalakitas modja (Forras: [1] 2.24-es abra).
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Els6 1épésként meghatarozzuk a hordozé és a 2. réteg alkotta egy-réteges modell reflexios és
transzmisszios egyiitthatoit az el6z6 pontban leirtaknak megfelelden. Majd ezt a modellt egy
hordozoval helyettesitjik az imént meghatarozott tulajdonsagokkal felruhdzva, ¢és
hozzaillesztjiik az 1. réteget, igy képezve egy jabb, egy-réteges modellt (2.3 abra jobb oldal).
Ennek szintén meg tudjuk hatdrozni a Fresnel egyiitthatoit, igy megkaptuk az eredeti modell

teljes Fresnel egyiitthatoit. Ez az eljaras akarhany rétegli modellre alkalmazhato.

2.2.2 Polarizalt fény

Ha adott iranyban terjedé fényhullam 6sszes fotonjanak elektromos téreré vektorai egy
kitlintetett iranyba mutatnak vagy jol definialt id6 és helyfiiggést mutatnak (pl. cirkularisan
polarizalt fény esetében korbe forognak), akkor a fényt polarizaltnak nevezziik. Ha a
fényhullamok rezgésiranyai teljesen véletlenszertiek, akkor polarizalatlan fényrdl beszéliink.
Tobb fényhullam jelenléte esetén a polarizaciot az egyes hullamok elektromos tereinek
0sszegébbl hatarozzuk meg. Ebben az esetben az egyes hullamok kozti faziskiilonbséget is
figyelembe kell venni, hogy helyesen meghatarozhassuk a polarizacios allapotot.

Tekintsiink két z iranyban terjedé fényhullamot, melyek elektromos terei X illetve y

iranyba mutatnak (2.4 abra). Az amplitadojuk, frekvenciajuk legyen azonos.

a.) Linearis polarizacié y

N\ i Jh,_)x

™ By -0y =0

vﬂ‘gz‘?,

&y STV

b.) Cirkularis polarizacio

y
A ﬁ/L"‘x
v ﬁ;ﬁ»— A By By =2
= U
(V4

c¢.) Elliptikus polarizacio

2.4 abra: Az X és Yy iranyban rezg0, z iranyba terjedd két elektromagneses hullam kiilonb6z6 polarizacios

allapotai (Forras: [1] 3.2-es abra).
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llyenkor a polarizaciés allapotukat a két hullam faziskiilonbségébdl tudjuk
meghatarozni. Az abszolut fazisukra nincs is szlikség, csak a relativ faziskiilonbségre, vagyis
a dy — Oy értékre. Specialis polarizacios allapot a linearisan polarizalt allapot, amikor a
faziskiilonbség 0 (vagy m), illetve a cirkularis polarizacio, amikor a faziskiilonbség /2 (vagy
3n/2). Az ettd] eltéro faziskiilonbség esetén elliptikus polarizaciorol beszEliink.

A polarizacios allapot leirdsara a kovetkezd mennyiséget hasznaljuk:

E,
ahol a y komplex szamot polarizacios egyiitthatonak nevezziikk. Ez a mennyiség a relativ

faziskiilonbségen tul tartalmazza a két hullam amplitidé aranyat is.

2.2.3 Ellipszometriai szogek

Az ellipszometria polarizalt hullamok mérésén alapul. A reflexios elrendezés esetében a
beesd nyaldb polarizacidos allapotanak és a visszavert nyaldb polarizacidés allapotanak
megvaltozasat (aranyat) mérjik. A polarizalt allapot leirasara alkalmazva a korabban
bevezetett s és p komponenseket, a polarizacios allapotok megvaltozasat a kovetkez6 alakban
irhatjuk fel:

p=Xr | (2.13)
Xb
ahol p a komplex reflexios egyiitthaté. A 19. szdzad masodik felében Paul Karl Drude a
kovetkezo jeloléseket vezette be:
% el gres_ anyen, (2.14)
Xb |Xb|
ahol ¥ és A az un. ellipszometriai szégek. A polarizaciés egylitthatok hanyadosai

megegyeznek a Fresnel-féle reflexios egyiitthatok r, és rs hanyadosaval:

Ar _ Zrs _ 70 _ TP (2.15)
Xb ﬂ EFS Is
Ebs Ebp
Ily modon tanP-t és A-t a kdvetkezo alakokban is felirhatjuk:
r
tany = %! =H, (2.16)
sl I

illetve

18



AZSr _8b = crp _Srs:— cbp _Sbs :: crp _pr} Grs _Sbs :: Ap —As. (217)

2.3 A kiertékelés menete

Az ellipszometriai mérés soran a ¥ és A spektrumok kiértékelése analitikusan, néhany
egyszeriibb esetektdl eltekintve (pl. egy tombi anyag, vagy egy nem abszorbeald réteget
tartalmazo hordozo) nehezen szamolhatd, ezért altalaban indirekt modon végezziik. Optikai
modelleket allitunk fel, melyekre az el6z6 pontokban bemutatott Osszefliggések alapjan
kiszamithato a ¥ és A spektrum. Az igy kapott spektrumokat Osszehasonlitjuk a mért
spektrumokkal. Végiil, ha talalunk egy olyan modellt, mely a paraméter-illesztés utan
megfeleld egyezést mutat a mért spektrumokkal, akkor a paraméterek illesztett értékeit
elfogadjuk a kiértékelés eredményének. A felallitott optikai modellbdl, annak felépitésétol
figgden, lehetdség nyilik a kiilonb6zd fizikai és kémiai tulajdonsagok meghatarozasara,
szarmaztatasara (pl. a dielektromos fliggvény képzetes része abszorpcids csucsainak
kiszélesedésébdl kovetkeztetni lehet a toltéshordozo élettartamra és a polikristalyos rétegek
szemcseméretére).

Optikai modellt fel tudunk gy allitani, hogy az szabadon valtoztathat6 paramétereket
tartalmazzon. Legegyszeriibb példa erre egy egyréteges modell, ahol a rétegvastagsagot ilyen
szabad paraméternek valasztjuk. Majd iteracids technikaval megkeressiik ezeknek a szabad
paramétercknek azokat az értékeit, melyekre a szamolt és mért spektrumok a legjobb egyezést
mutatjak.

A mért és szamolt spektrumok Osszehasonlitasdra a legelterjedtebb modszer az un.
Mean Square Error (MSE, az eltérések négyzetosszegének az atlaga) meghatarozasa, mely igy

szamszerlsitve ad informacidt a modell helyességérdl.

2 2

N fmeas_ calc \P_meas_\P_calc

SE= M 1P 12[ J measJ ]—i_( J measJ \] ! (218)
—r=4iA

Aj ¥j

ahol M az ellipszometriai mérés soran kapott y és A értékek szama, P az optikai modell
szabad paramétereinek mennyisége, ¥, A™* a mért, ¥, A a modellbsl szamolt

ellipszometriai szogek, ™

pedig a mért értékek hibaja.
A y és 4 spektrumokra vald illesztés mellett gyakran hasznaljdk a tan(y) és cos(4)
spektrumokat illetve az N,C,S spektrumokat is (bovebben a 3. fejezetben). Az N, C, S

spektrumok esetében az MSE alakja a kovetkezo:
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N Nr_neas _ N(;alc 2 Cr_’neas _ C(_:alc 2 Sr_neas _ St_:alc 2
MSE= 17 12[ N j+[ e |+ P | |- @19)
T A Aj C‘Pj Swj

2.4 Optikai modell felallitasa

Az optikai modellek megalkotésakor arra toreksziink, hogy a valés mintdhoz leginkabb
kozelallo szerkezetet épitsiink fel. A modell felépitését tekintve a kovetkezd elemekbdl
tevodik Ossze: egy fél-végtelen kiterjedésii hordozd, a ra helyezett kiillonb6zd vastagsagl €s
torésmutatoju rétegek illetve egy félvégtelen kozeg. Mind a hordozo, mind az egyes rétegek
¢s kozeg is homogén torésmutatdju anyagokbol épiil fel. Amikor mélységben valtozo
torésmutatoju rétegrol beszéliink, akkor is a gyakorlatban azokat tobb homogén alréteg
Osszegeként modellezziik. Mivel a fény viselkedése egy kozegen vagy hatérfeliileten vald
athaladas esetén ismert (ha ismerjiik a kozegek optikai tulajdonsagait), a mért ¥ és 4
értékeknek megfeleld eredo reflexios egyiitthatok kiszamolhatok.

A 2.2.1-es fejezetben targyalt Osszefliggések tovabbfejlesztéseként egynél tobb réteg
esetén az un. transzfer matrix modszer hasznalatos [17]. A dolgozatban bemutatott sajat
kiértékeld program (4. fejezet) is ezt a matrix formalizmust alkalmazza, mely a dolgozat

fliggelékében keriil részletesen kifejtésre (Fliggelék 100. oldal).

2.4.1 Dielektromos fliggvény

Az anyagok optikai tulajdonsadgat a komplex torésmutatdjukkal vagy a dielektromos
fiiggvényiikkel jellemezhetjiik. A torésmutatd valos része megadja, hogy az adott kdzegben
hanyszor lassabban halad a fény, mint vakuumban. A torésmutatd képzetes része (K,
extinkcios egyiitthatd) a fény elnyelddésével aranyos (a A hulldmhosszi fény behatolési
mélysége A/[4nk]). Szilardtestfizikai megkdzelitésben az anyag diszperzidjara a komplex
torésmutatd négyzete, a komplex dielektromos fliggvény hasznalatos, mely az anyagnak a
kiils6 elektromagneses térre vonatkozo sajat dipolkeltési hajlandosagat irja le. A dielektromos

fiiggvény definicidja izotrop kdzegben:

P

_ 2.20
- (2.20)

so P gl
&E

ahol D az elektromos eltolas, E pedig a kiilsé elektromos tér. P a polarizacio, melyet

az egységnyi térfogatban fellelheté dipolmomentumok 6sszegébdl képeziink. Egy atom vagy
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ion dip6lmomentuma a ra hatd helyi elektromos tér €s az Ot jellemzd polarizalhatosag
szorzatabol tevodik Ossze. ey a vakuumbeli permittivitas. Az atom vagy ion teljes
polarizalhatosaga altalaban harom részre valaszthatd szét: elektronos, ionos (atomos) és
orientdacios polarizalhatésagra [18]. Az elektronos rész az atom elektronjainak a maghoz
viszonyitott elmozdulasabodl, azaz az elektronhéj deformacidjabol szarmazik. Az ionos vagy
atomos rész a kiszemelt ionnak a tobbi ionhoz viszonyitott elmozdulasabol és
deformacidjabol ered. Az orientacios polarizalhatosag akkor Iép fel, ha az anyag permanens
elektromos dipélmomentummal rendelkez6é molekuldkbol all, amely momentumok tobbeé-

kevésbé szabadon valtoztathatjak iranyukat a kiilsé elektromos térhez képest.

infravoros

< P tartomany lathaté fény
1 p———, tartomany ultraibolya
g \ tartomany
l o
l } atornd polarizacia
}- elektronos polanzacié
. 1
s N
v ’
logu
2 A
ﬂ N
7
logu

2.5 abra:A dielektromos fliggvény valos (g1) és képzetes (&) része az elektromos tér frekvenciajanak
fiiggvényében, logaritmikus skalan (Forras: [1] 2.11-es abra).

A 2.5 abran a dielektromos fliggvény valds (e1) és képzetes (e2) része lathatd a kiilso
elektromos tér frekvencidjanak fliggvényében. Alacsony frekvencia esetén az €; a Statikus
dielektromos dllandonak (&s) felel meg. Ez az € magaban foglalja mind az elektronos mind az
atomi polarizacidt. A klasszikus elmélet szerint a dielektromos polarizacido rugdval
Osszekapcsolt rezgd toltésparokként irhatd le. Amennyiben a mintara esé fény frekvencidja
megegyezik a rugdkhoz tartozd sajat frekvenciaval, ugy fényelnyelddés kovetkezik be. Az &;
ardnyos a k-val, mely a fényabszorpciot irja le. Igy az e,-ben lathaté csticsok az egyes

polarizacidkhoz tartozd elnyelddési cstcsoknak felelnek meg. Az atomi polarizaciok
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rezonanciafrekvencidi rendszerint az infravords tartomanyban talalhatéak, mig az elektronos
polarizaciok az ultraibolya és lathatd hullamhossztartomanyon. Az orientdcids polarizacio a
mikrohulldmu tartomanyban nyeli el az elektroméagneses hulldmokat.

Az infravorosnél magasabb frekvenciatartomanyban az atomi polarizacid rezgése mar
nem képes koOvetni a bejové fény oszcillaciojat, igy az eltinik a spektrumban.
Kovetkezésképpen az ¢; értéke is lecsokken, és kapjuk az un. magas frekvencias dielektromos
dllandot (¢-). Ha tovabb noveljikk a megvilagito fény frekvenciajat, akkor mar az elektronos
polarizacié sem képes azt lekdvetni, igy az is eltlinik a spektrumban, és végiil az ¢; beall a
vakuumra jellemz6 1-es értékre. A dielektromos fiiggvény elnevezésében a , fiiggvény” arra
utal, hogy ebben a megkozelitésben fontos az anyag diszperzidja, vagyis a dielektromos
fliggvény hulldmhosszfliggése. A dielektromos fliggvény legkarakterisztikusabb tulajdonsaga,
hogy képzetes része aranyos a csatolt allapotsiiriséggel, igy kozvetlen és szemléletes
informacioval szolgdl az elektronszerkezet megvaltozasaval kapcsolatban. Ennek
kovetkeztében a dielektromos fliggvény és az ellipszometriai mérés érzékeny minden olyan
hatasra (pl. hdmérséklet) és mintatulajdonsagra (pl. kristalyossag), amely megvaltoztatja az
elektron savszerkezetet. A dielektromos fiiggvény képzetes és komplex része kozt fennall a
Kramers-Kronig reldcio.

Ha valamilyen anyagot be akarunk épiteni az optikai modellbe, azt az anyag
dielektromos fliggvényének megadasaval tehetjiik meg. Ezt konnyen megtehetjiik olyankor,
amikor egy ismert anyaggal dolgozunk, melynek dielektromos fliggvénye az irodalomban mar
jol ismert, masok altal lemért, igy adatbazisbol beszerezhetd. Ha nem all rendelkezésre
irodalmi adat, magunk is definidlhatunk dielektromos fliggvényt egy erre alkalmas diszperzios
modellel. Szamos matematikai modellt felallitottak mar, melyek a dielektromos fliggvény
hullamhosszfliggését irjak le. Az egyik legalapvetébb ilyen modell a Lorentz modell, mely a
klasszikus, rugdval Osszekotott rezgd toltéspart irja le a megfeleld csillapitott oszcillator-
fiiggvény segitségével. Szamos egyéb oszcillator-figgvények ebbdl a modellbdl kiindulva
fejlodtek ki. Masik, széleskoriien elterjedt modell a Cauchy modell, mely a hullamhossz
fiiggvényében csak kicsit valtozo dielektromos fliggvények leirdsara alkalmas. Polinomok
segitségével irja le a dielektromos fliggvény egyes csUcsait a kritikus pontokra épiilé modell.
De vannak szilardtestfizikai alapokra épiild, az anyag sdvszerkezetére visszavezethetd
modellek is, mint példaul az Adachi altal kidolgozott modell.

Tovéabba lehetdség van tobb kiillonbdzd anyagbol, fazisokbol felépiilé keverék, azaz
kompozit anyagok dielektromos fliggvényének meghatarozasara is. Az erre hasznélatos

modelleket hivjuk effektiv kozeg kozelitésnek.
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2.4.1.1 Cauchy modell

A Cauchy modellt Augustin-Louis Cauchy allitotta fel még 1836-ban [19]. Ez a
modell a hullamhossz fliggvényében csak kicsit valtozo térésmutatoju (alacsony diszperzidjn)
anyagokra, dont6en a dielektrikumokra széleskoriien hasznalt modell. Ezen tal olyan anyagok
leirasara is alkalmas lehet, ahol a megfeleléen megvalasztott hullamhossztartomanyban a
torésmutato kozel allando, vagy csak kis valtozast mutat (igy alacsony fokszamu polinommal
kozelithetd). A Cauchy modell a torésmutatd valds (n) és képzetes (K) részére ad matematikai

Osszefliggést, melynek alakja a kovetkezd:

n;A+%+}%, (2.21)
k=D.e ¥/ vagy k=D.ef¢%_ | (2.22)

ahol A, B, C, D, E és X a Cauchy paraméterek. A hullamhosszt ebben a modellben
mikrométer dimenzidoban hasznaljuk (ennek jelent6sége dsszesen annyi, hogy B és C rendre 6
illetve 12 nagysagrenddel kisebb szamok, mint nanométer dimenzié hasznalata esetében). Ha
a B és C paramétereket elhanyagoljuk (,kinullazzuk™), akkor hullamhossz-fliggetlen
torésmutato alakot kapunk. B és C a polinom masod- és negyedfoku tagjainak egylitthatoi. A
torésmutatd képzetes részét egy exponencialis fliggvénnyel kozelitjiik, ahol D az amplitudo, E
pedig egy, a kitevoben szereplé szorzotag. A Ao a kotési energia helyét mutatja, melyet
konstansként meghatarozhatunk, de ennek az értékére nem illesztiink, mivel nem fliggetlen a

masik két paramétertol.

2.4.1.2 GCP modell

A félvezetdk dielektromos fliggvénye a kritikus pontok kornyékén jellegzetes
strukturat mutat, melynek leirasara Gsszetett matematikai formalizmusok sziikségesek. Ilyen
anyagok leirasat teszi lehetové a B. Johs és tarsai altal kidolgozott Un. ,,Generalized Critical
Point” (GCP) modell [20, 21]. Ez a modell a dielektromos fiiggvényt a kovetkez6 alakban irja

le:

E'max m+P+1

e€ ¢, € }ig, € 3 1+|Z |WEDEE, GJ§E'+J W EZ'

HE
A @ fiiggvény az un. kiszélesedési fiiggveny, az abszorpcids spektrum kiszélesedésért felel,

(2.23)

min

melynek alakja a kovetkezd:
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(2.24)
ahol erf(x) a Gauss-féle hibafiiggvény, melynek alakja:
erf edt. (2.25)
€« f
Az y; és Y, tagok pedig a kovetkezo torteket jelolik:
E-E
— , 2.26
Vi=7 2% (2.26)
E+E'
=—. 2.27
2= 5 o (2.27)

A W(E) fliggvény az abszorpcidés spektrum leirasaért felel, mely ebben az esetben a
kovetkezdképp néz ki:

Q - -
W, € = Z{;Pj,kE'k u€-a; u,-E', (2.28)

ahol az u(x) fiiggvény a Heaviside fiiggvény (mas néven egységugrdas fiiggvény), a Pjk, aj és bj
tagok pedig szabad paraméterek. Altaldban negyedfoku polinomokat hasznalunk, mely az én
esetemben is igy volt, tehat a Q értéke 4.

A GCP modell egyes komponensei, nevezziik ¢ket kritikus pontoknak, a harmonikus
oszcillatorokhoz képest altalanosabb felirast tesznek lehetévé. Egy ilyen kritikus pont
leirasara nem a fent bemutatott paramétereket hasznaljuk, hanem egy, a B. Johs és tarsai altal
bevezetett 12 elembdl allo paraméterkészletet. A modell polinomokkal kozeliti a dielektromos
fliggvény képzetes részében talalhatod csucsokat. A modellben egy kritikus pontot 3 jellegzetes
pont definial, melyeket polinomok kotnek Gssze a (2.6 abra). A spektrum egyes részein tobb
atlapold (a 2.6 abra modelljével leirt) kritikus pont is felelds lehet egy abszorpcids cslics

leirasaért.
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2.6 abra: A GCP modell egy kritikus pontot leir6 része, és a négy polinombol alkotott cstcs alakja (Forras:

[20]).

Egy ilyen kritikus pont definidldsara a kdvetkezd szabad paraméterek allnak rendelkezésre:
csucsponti energia (Ec), felsé hatar-energia (Ey), also hatar-energia (E.), amplitado (A),
kiszélesedés (B), amplitado-torés (Disc), also- és fels6 kozépértékek (Lmig, Umig), also- és felsod
kozepes amplitadok (Lamp, Uamp) végiil az als6 és fels6 masodrendii polinom tényezdk (Lang,
Uzng). Ezekbdl szarmaztathatoak a 2.6-0s abran lathato also és felsé amplitadok (A., Ay), az
also- ¢és felsokozép amplitidok (Aum, ALm), az also- és felsdkozép energidk (Eum, ELm) €s
természetesen a kritikus pontot leird gorbe.

Az UNL Nebrasca Egyetem altal szilicium egykristalyra alkalmazott GCP modell
lathatd a 2.7 és 2.8 abran. Az illesztéshez 7 kritikus pontot alkalmaztak. Viszonyitdsként
feltiintettem az irodalombdl vett egykristalyos szilicium dielektromos fliggvény referenciat (c-

Si) is.
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2.7 abra: A c-Si dielektromos fiiggvénye valos részére illesztett GCP modell, és annak komponensei.
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2.8 abra: A c-Si dielektromos fiiggvénye képzetes részére illesztett GCP modell és annak komponensei.

2.4.1.3 Adachi-féle dielektromos fiiggvény modell

Szilardtestfizikai szamolasokbol levezetheté [2, 22], hogy a félvezeté anyagokban a
kiilonb6z6 elektronsav-atmenetek milyen formaban, milyen kritikus pontként mutatkoznak a
dielektromos fliggvényben. Ezek matematikai alakja az elméletek alapjan analitikus
fiiggvényekkel kozelithetd. Igy lehetdség van arra, hogy ismerve a vizsgalt anyag
savszerkezetét, a hozzajuk tartoz6 matematikai fliggvények segitségével probaljuk meg a mért
dielektromos fliggvényt leirni. Egy ilyen megkozelitést alkalmaz az Adachi-féle dielektromos
fiiggvény modell (MDF — Model Dielectric Function) [22-24]. Bar a modell egykristalyos

felvezetd anyagok elméletére €piil, jol alkalmazhato polikristalyos és amorf szerkezetekre is
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[25]. Amorf anyagok esetében a hosszu tavl rend megsziinése miatt a savszerkezeti modell
relevancidja megkérddjelezhetd, a kisérleti eredmények azonban azt mutatjak, hogy jol

illeszkedd empirikus modellként ilyen esetekben is alkalmazhat6 ez a megkozelités.

L A
E/
L A,
E|
L3 /\3
L

2.9 abra: A c-Si savszerkezete, illetve a f6bb energia-atmenetek (Forras: [22]).

A szilicium atom négy vegyértékkel rendelkezik. Egykristalyos fazisban gyémantracs
kristalyszerkezetet mutat. Az savszerkezetében a f6bb energia-atmenetek az Eq, Eq + Ao, Ej,
E1 + A1, Eaz, E’1 és az E’p (2.9 ébra). Ezekhez az atmenetekhez kiilonbozo tipust kritikus
pontok tartoznak, melyeket pedig a megfeleld analitikus fiiggvényekkel le tudjuk irni a
dielektromos fliggvényben. Ebben a dolgozatban az S. Adachi altal a [22] munkaban c-Si-re
felallitott fliggvényeket alkalmaztam. Ezek a fiiggvények pedig a kovetkezok.

A 3,4 eV-on elhelyezked6 kétdimenzios Kritikus pont (E; és E; + A; energia-atmenet)

leirasara a kovetkez6 Osszefliggést alkalmaztam:
geoym, &, (E) =Byt In(L—y7), (2.29)
melyben

_E+il
X1= E,

, (2.30)

ahol B; az intenzitas, I a kiszélesedési paraméter, E; pedig az atmenet energiaja, vagyis 3,4
eV.

A 2D-M gerjesztett (exciton) atmenet leirasara Lorentz oszcillatort alkalmaztam:
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~ > 1 . le i
CExcE, e/_; en _]j E1 _ E/Qn _]j}E_i[‘ )

ahol Bix az intenzitas, G a 2D gerjesztés Rydberg energiaja. Mivel a magasabb gerjesztési

(2.31)

allapotok intenzitasai (n>2) sokkal gyengébbek az alapallapotnal, igy megtehetjiik, hogy csak
az n=1 allapotot vessziik figyelembe. Tovabba feltessziik, hogy a G Rydberg energia azonos
nullaval.

A koriilbeliil 4,3 eV-on elhelyezked6 kritikus pont (E, energia-atmenet) egy
harmonikus oszcillator (DHO — Damped Harmonic Oscillator) és egy két-dimenzios kritikus

pont dsszegeként all eld. A lecsengd harmonikus oszcillator alakja a kovetkezo:

C
€DHaE, EBE)=F—~— . (2.32)
(_Xz Ty
melyben
E
=—. 2.33
X2 E (2.33)

2
A fenti képletekben C a dimenzidtlan intenzitas, y a kiszélesedés, E; pedig az atmenet
energiaja, vagyis jelen esetben 4,3 eV.

A 4,3 eV-ra érvényes két-dimenzids Kritikus pont fliggvény alakja a kovetkezo:

1— 2
€eomye, (E) =—Fxam |n(1—X2dJ . (2.34)
—X2m
melyben
E+il
XZm:E—Z' (2.35)
2
E+iT;
Xa=—p = (2.36)

cl
ahol F az intenzitas, I, a kiszélesedés, E¢ az alacsony energias levagasi energia, melyrdl
feltételezziik, hogy értéke megegyezik E;-gyel.

Az Ey’ (~3,35 eV) és E;’ atmeneteket (5,3 eV) DHO-val vettem figyelembe, de kis
amplitidojuk miatt hatasuk altaldban elhanyagolhatd, vagy paramétereik értéke mas
paraméterekhez csatolhato.

Az Ey és Eg + Ap atmenetek energia szempontjabol az E; és E, energia-atmenetek kozé
esnek. Mivel ezek nagyon gyenge atmenetek, a dielektromos fliggvényben szinte egyaltalan
nem kivehetdek, igy nem vettem figyelembe a modellben.

A dielektromos fliggvény valods és képzetes része kozott fenn all a Kramers-Kronig

relaci6. Mivel a mérések véges hullimhossztartomanyon torténnek, a reldcid alapjan a
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spektrum mért tartomanyon kiviili értékei a valos és képzetes spektrumok kozotti konstans
eltolasként jelennek meg a dielektromos fliggvényben. Ezt egy &5, valds, konstans tag
hozzaadasaval vettem figyelembe.

Végiil a dielektromos fliggvényt a kiilonbozé kritikus pontokhoz felirt fliggvények

0sszegébodl képezziik:

SZZSi +&, : (2.37)

€=€0p)M, E, T€EexcE, TEDHQE, TE€@D)M,E, TEDHQE, T EDHOE, T €1x - 2.38)
A c-Si dielektromos fliggvény képzetes részére illesztett Adachi MDF modell lathato a 2.10

abran.

50 - c-Si
MDF

a0l (2DM,, E,
Exc., E1

30+ DHO, E'0

o DHO, E'1
201 DHO, E,
ol (2DM,, E,
0 —  —
0 1 2 3 4 5 6 7

Foton energia [eV]

2.10 A c-Si dielektromos fliggvényre illesztett Adachi-féle MDF modell képzetes részének gorbéi.

2.4.1.4 Effektiv kozeg kozelités

Amennyiben a rétegek tombi referencidval leirhato, de a fény hullimhosszanal joval
kisebb méretli komponensekbdl allnak, ezek dielektromos fliggvénye az effektiv kdzeg
kozelitéssel szamolhatd. A legegyszerlibb mod tobb komponens keverék dielektromos
fiiggvényének meghatarozasara, ha azokat a térfogataranyukkal stilyozva dsszeadjuk:

err = Faea +Toeg +fcec, (2.39)
ahol e az effektiv komplex dielektromos fiiggvény, fa, fg és fc az egyes komponensek
térfogataranya, e, g €s ec pedig az egyes komponensek komplex dielektromos fliggvénye. Ez
izotrop keverékek esetén nem pontos (arra az esetre igaz, ha a fazishatarok a fény terjedési

iranyaval parhuzamosak).

29



Izotrop esetben a fentinél jobb leirast ad a Maxwell-Garnett féle effektiv kozeg
kozelités abban az esetben, ha feltételeziink egy kozeget, mely dontden jelen van az anyagban.
Ebben a matrixban helyezkedik el legfeljebb még két komponens ugy, hogy a fazishataroknak
nincs Kkitlintetett iranya. A keverék effektiv dielektromos fliggvényére a kovetkezd
Osszefliggést feltételezi az elmélet:

€oft —E € —€ € —¢€
eff A — fB B A + fC C A (2.40)
Eoff +2€ € +2¢, €c +2¢,

ahol e az effektiv komplex dielektromos fiiggvény. Az A komponens van dontden jelen a
kozegben, mig a B és C komponensek térfogataranya ehhez képest joval kisebb. fg és fc az
egyes komponensek térfogataranya. Az fa-rol feltételezziik, hogy megegyezik az 1-fg-fc
értékével. ea, € és ec az egyes komponensek komplex dielektromos fliggvényei.

A legjobban elterjedt modszer a Bruggeman-féle effektiv kizeg kozelites (EMA), mely
azonos modon kezeli az egyes komponenseket, vagyis nem tiinteti ki egyik komponenst sem.

Az effektiv dielektromos fliggvényre a kdvetkezd Gsszefliggés all fent:

fa € —Ceif +f, €p ~ & +f. ¢ —Beff _ 0, (2.41)
ex+2¢ €g +2¢ €c +2¢

ahol e a effekeiv komplex dielektromos fiiggvény, fa, fg és fc az egyes komponensek
térfogatszazaléka, ep, eg és ec pedig az egyes komponensek komplex dielektromos fliggvénye.
A modszer hatranya, hogy harom komponens esetén egy komplex harmadfoku egyenletet kell
megoldani, mely igen szimolasigényes, illetve az esetlegesen adodo tobb lehetséges megoldas

koziil a helyes megoldast jol kell tudni megvalasztani.

2.5 Parameéterillesztés

Az iteracios eljarast a kovetkezoképp szemléltethetjiik. Adott egy P dimenzios feliilet,
ahol P a modell szabad paramétereinek szamat jeloli, a feliilet magassaga pedig az MSE
értékét. Vagyis a feliilet minden egyes pontja egy paraméterkészletnek felel meg, mely a mi
esetiinkben egy adott optikai modellhez tartozik. Az iteracid soran ennek a feliiletnek a
minimumat keressiik. A feliileten fellelhetd helyi minimumokat hivjuk lokdlis minimumoknatk.
Az egész feliilet legmélyebb pontja pedig a globdlis minimum. Két leggyakrabban alkalmazott

iteracios modszer a gradiens modszer és a racskeresés modszer.

30



2.5.1 Gradiens modszer

A gradiens modszer esetén az iteracio a feliilet egy tetszdlegesen kivalasztott pontjardl
indul. Elsé 1épésként meghatdrozzuk az adott pont kornyezetében a feliillet meredekségét.
Majd ennek megfelelden a legmeredekebb iranyba egy Gjabb feliileti pontra mozgunk. Az
iteracio ott all meg, ahol a feliiletet leir6 MSE érték barmely paraméterrel vett derivaltja nulla.
Ezt a 1épéssort kovetve keressiik meg a feliilet legmélyebb pontjat.

A modszer elénye, hogy gyorsan elvégezhetd a miivelet. A hatranya, hogy sok lokalis

minimum esetén a kapott megoldas nagyban fligg a kivalasztott kezdeti pont helyzetétol.

2.5.2 Racskeresés modszer

A racskeresési modszer esetén minden egyes szabad paraméterhez hozzarendeliink egy
értékkészletet. Ennek a legegyszeribb mddja, ha egy alsé és egy felsd korlatot megadva
meghatarozunk egy tartomanyt, melyet adott szami azonos 1épéskodzii pontra bontunk. A P
dimenzioés felszinen ezek a felosztdsok egy racsot fognak képezni, innen a mddszer
elnevezése. Ily modon véges szamu pontot jeloltiink ki a felilleten, melyeknek vagy
szisztematikusan sorba szedve, vagy véletlenszeriien kivalasztva kiszamoljuk a magassagait.
Végiil a legkisebb magassagu pontot valasztjuk a feliilet legmélyebb pontjanak.

A moddszer eldnye, hogy jo eséllyel képes megtalalni a globalis minimumot, a lokalis
minimumok kozt. A hatranya, hogy a paraméterek szamat ndvelve drasztikusan megnd a

szamitasi 1do6.

2.5.3 Point-by-point médszer

Az ellipszometriai mérés egy adott hulliamhosszon két mért adatot szolgaltat (w és 4
ellipszometriai szogek), melybdl két ismeretlen paraméter minden hullamhosszra fliggetleniil
¢s egyértelmiien meghatdrozhaté a modellb6l. Az ismeretlen paraméternek egy kivalasztott
réteg torésmutatdjat €s extinkcids egyiitthatojat megvalasztva, azok a mért adatokbol
meghatarozhatoak. Ehhez viszont a modell tobbi paraméterének a rogzitése is sziikséges egy a
valosaghoz kozel allo értéknél. Az illesztés sordn egy egyszerli iteracids I€péssorozatot
hajtunk végre kiilon-kiilon, minden egyes hullamhosszra. Ezt a technikat hivjuk Point-by-
point direct inversion (hullamhosszankénti) illesztésnek. Az illesztés 1épésrol 1épésre torténik
az egyes hullamhosszokon, viszont a kiértékeld programok annyiban gyorsitjak a folyamatot,
és javitjak a megbizhatdsadgot, hogy az egyes hullamhosszokon kapott eredményeket
lehetdség szerint felhasznaljak a kovetkezd hullamhosszon végzett szamitdsokhoz, mint

kiindulasi értékeket.
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3 Méroeszkoz

A dolgozatban szereplo ellipszometriai méréseket a J. A. Woollam Company altal

forgalmazott Woollam M-2000DI tipusu eszk6zon végeztem.

3.1 Woollam M-2000DI ellipszométer

Az eszk6z forgd kompenzatoros felépitésii, ahol a kompenzator a fényforras oldalan

helyezkedik el.

3.1 abra: Woollam M-2000DI tipusu spektroszkopiai ellipszométer.

A detektor 191 nm-t61 1690 nm-ig 706 pontban méri a fény intenzitasat. Ennek a széles
spektrumnak az el6allitasarol egy deutérium lampa, és egy halogén lampa gondoskodik. Az
eszkoz reflexios €s transzmisszios tizemmodban is képes miitkodni. A képen (3.1 abra) lathato
két optikai kar egyiittes mozgasra képes, ily modon lehet6vé téve a tobb beesési szogli mérést.
Az altalam hasznalt ellipszométer emellett egy mozgathatd mintatartd asztallal, és két par,
fokuszalt nyalab eléallitasara alkalmas lencsével is fel volt szerelve. Az optikai elemek

elrendezése a 3.2-es abran lathato.
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Fényforras Detektor

Polarizator Analizator

Forgo kompenzator

nem polarizalt

N

linearisan polarizalt oy e
elliptikusan polarizalt

Minta

3.2 abra: Forgd kompenzatoros spektroszkopiai ellipszométer sematikus vazlata.

A bal oldali optikai karban helyezkedik el sorban a fényforras, a polarizator és a forgd
kompenzator. Az igy eldallitott fénynyaldb a mintarol visszaverddve az analizatoron 4t jut a
detektorba.

A nyalab atmérdje koriilbeliil 2 mm*2 mm. A fokuszalld lencsék segitségével pedig 350
mikrométer illetve 250 mikrométer atmér6ji fénynyalabot van lehet6ség eléallitani.

A forgd kompenzatoros ellipszométerek pontossaga tipikusan 5*107 fok mind w-re, mind
A-ra. Az ellipszometria nagyon érzékeny a feliiletek illetve a feliileti vékonyrétegek optikai
tulajdonsagaira.

A y és A ellipszometriai szogek mellett egy masik reprezentacioja az ellipszometriai
méréseknek az N, C és S értékek, melyek a Miiller matrixos formalizmusboél erednek [1]. Egy

izotr6ép, nem depolarizalé minta esetén a Miiller matrix a kovetkezOképp épiil fel:

1 -N O O
-N 1 0 O
M = , 3.1
0 0O C S )
0 0 -S C
ahol
N =cos@¥ ,C=sin@¥ $os¢ ¢s S=sin@¥ 3in¢\ . (3.2)

Ekkor a harom elem nem fliggetlen egymastol, a négyzetosszegiik 1-gyel egyenld. Ennek
a reprezentacionak az eldénye, hogy kozvetlenebb kapcsolatban all az ellipszométerrel
valojaban mért fényintenzitds-valtozassal, illetve, hogy az értelmezési tartomanyuk -1 és 1
kozé esik. Az ellipszometriai mérés soran ugyanis a detektor fényintenzitast mér. A forgd
kompenzatoros ellipszométer esetén a kompenzator forgasabdl adéddan idében valtozik a
detektor altal mért intenzitas, és ennek a valtozasnak a Fourier analizisébdl hatarozzuk meg az

N, C és S értékeket, melybdl aztan a y €s 4 értékeket szarmaztatjuk [2].

33



3.2 Alkalmazott programok

3.2.1 CompleteEASE

Az ellipszométer teljes mértékben szamitogépen vezérelt, melyhez a J.A. Woollam Co.,
Inc. cég a CompleteEASE vezérld programot készitette, illetve mindmadig folyamatosan
fejleszti. A név a Complete Easy-to-use Acquisition/Analysis Software for Spectroscopic
Ellipsometry roviditésébdl ered. Tehdt a program a mérések elvégzése mellett azok
kiértékelésére is lehetdséget nyajt, melyhez egy felhaszndlobarat feliiletet biztosit. A
dolgozatban szerepld ellipszometriai méréseket Woollam M-2000DI ellipszométerrel és a
hozz4 tartoz6 3.79-es verzi6ja CompleteEASE program segitségével végeztem el. Az optikai
modellek illesztésében mind gradiens mind racskeresési modszer hasznalatara van mod,
viszont a racskeresést maximum 3 paraméter megadasaval lehet elvégezni. Ez a
sokparaméteres modellek fejlesztésében komoly hatranyt jelent, ezért a program kiértékeld

részét ebben a dolgozatban nem alkalmaztam.

3.2.2 WVASES32

A WVASE32 szintén a J.A. Woollam Co., Inc. cég altal fejlesztett program, mely az
ellipszometriai mérések elvégzésére és kiértékelésére egyarant alkalmas. A neve a Variable
Angle Spectroscopic Ellipsometry (Valtoztathatdo Szogli Spektroszkopiai Ellipszometria) for
Windows 32-bit Version roviditésébdl ered. Az illesztési modszerek kozt itt is megtalalhatoak
a gradiens ¢és racskeresési modszerek, viszont itt a racskeresés korlatlan paraméterszam
mellett végezhetd. Ezért a munkam soran végzett optikai modellfejlesztéseket és

kiértékeléseket ennek a programnak (3.386-0s verzid) a segitségével végeztem el.
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4 Az illesztett paraméterek érzékenységét vizsgalo

iteracios technika

4.1 Bevezeto

Az optikai modellek fejlesztésének egyik fontos része a globalis minimum keresés,
melyre a kereskedelemben kaphaté programok leggyakrabban a gradiens modszert és a
racskeresés modszerét kinaljdk. Ennek megbizhatosdga ¢€s gyorsasaga is drasztikusan
leromlik, ha sok paraméteres optikai modellel van dolgunk. A munkdm soran szilicium alap
vékonyrétegszerkezetekkel foglalkoztam, ahol az adott szerkezet €s az azon mért optikai
tulajdonsag kozti Osszefliggéseket tanulmanyoztam. Ehhez viszont olyan modellekre volt
szikkségem, melyek kell6 részletességgel képesek leirni egy anyag dielektromos fliggvényét.
Egy ilyen modell lehet példaul az S. Adachi altal felallitott MDF modell. A részletes
modellezés viszont sok szabad paraméter hasznalataval jar, melyhez az altalam hasznalt
kiértékel6 programok nyujtotta iteracios technikak lasstinak bizonyultak. Az MTA MFA
intézetében rendelkezésre allt egy 128 magbdl allo, nagy szamitasi kapacitassal rendelkezd
szerver. Igy kézenfekvé volt az igény egy olyan kiértékelé program fejlesztésére, mely képes
ezen a szerveren futni, és kihasznalni annak kapacitasat.

Tovabb nehezitette a modellfejlesztést, hogy az altalam hasznalt MDF modell
paramétereinek varhato értékeire nézve kevés irodalmi forrds allt rendelkezésre, igy egy
esetleges racskeresésnél is nagyon tdg intervallumra volt sziikség, mely tovabb ndvelte a
futtatasi id6t. Bizonyos paraméterek kevésbé, masok fokozottabban hatdssal voltak a
szimulalt spektrumokra. Ezek feltarasara viszont nem volt elérheté kovetkezetes modszer az
irodalomban, igy a modellek egyszerisitése bonyolult, és alapos koriiltekintést igényeld
feladatnak bizonyult. Ezeknek a problémaknak a megoldasara fejlesztettem Octave
kdrnyezetben egy olyan keresd algoritmust, mely a legjobb illesztés keresése mellett az egyes

paraméterek érzékenységérdl is informaciot nyujt.
4.2 Algoritmus felépitése, miikodése

Olyan algoritmust fejlesztettem az illesztési folyamatokra, mely felhasznalja a gradiens
¢s racskeresési modszert illetve egy menet kozben dinamikusan valtozo értelmezési

tartomanyt alkalmaz az egyes szabad paraméterekre. Az algoritmus folyamatabrajat a 4.1 abra
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mutatja. Els6 1épésként a modell minden szabad paraméteréhez (melynek szama legyen P)
meg kell hatarozni az als6 és felsd korlatokat, amelyek kozt a megoldast keressiik. Ezt
kovetden az algoritmus véletlenszeri racskereséssel kivalaszt néhany pontot a P dimenzids
racsban, és az iteraciot ezektdl az értékektdl elinditva a gradiens modszerrel megkeresi a
legkozelebbi lokalis minimumot. A legjobb paraméter sorozatokat 0sszegyujtjiik. Elegendéen
sokat ahhoz, hogy statisztikai kovetkeztetéseket vonhassunk le bel6liik. A vizsgalt racspontok
szamat (jiim, 4.1 abra), a gradiens keresés iteraciojanak szamat, és az 0sszegyiijtott paraméter

sorozatok szamat mind a futtatas eldtt eldre meghatarozzuk.
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4.1 abra: Dinamikusan valtozé értelmezési tartomanyt (ET.) alkalmazo iteracios eljaras folyamatébraja.
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A kovetkezo 1épés a szabad paraméterek értelmezési tartomanyanak Ujrahangolasa azok
érzékenységére alapozva. Ebben a lépésben a program kiszamolja minden egyes paraméterhez
az arra OsszegyUjtott megoldasok szorasat és Osszehasonlitja a paraméterhez tartozo
értelmezEsi tartomany nagysagaval (vagyis az also €s felsé hatar tavolsagaval). Ha valamelyik
paraméter szorasa sokkal kisebb (egy szammal mindsithetd ez az érték), mint a hozza tartozo
értelmezési tartomany kiterjedése, akkor azt lesziikitjiik oly médon, hogy figyelembe vessziik,
hova is esik a paraméter varhato értéke. A szlkités feltétele, €s a szlikités mértéke is mind a
futtatas elott rogzitésre keriil. Ezek finomhangolasaval nagyban lehet befolyasolni az
algoritmus futdsidejét ¢és sziikitési hatékonysagat. Megjegyzem, a szlkités nem jelenti
feltétleniil az értelmezési tartomany csokkentését. Lehetdség van akar annak a novelésére,
vagy eltoldsara is. A munkdm soran viszont minden esetben feliilbecsiiltem a kezdeti
értelmezési tartomanyokat, és szigoruan véve sziikitést alkalmaztam. A szlkités utan az
algoritmus Ujra kezdi a kiértékelést az iteracios 1épéstdl, viszont mar a sziikitett értelmezési
tartomanyokkal dolgozik.

Az illesztési folyamatok soran az érzékeny paraméterek értelmezési tartomanyai
csokkeni fognak, mig az érzéketlen paraméterek megmaradnak eredeti méretilkben. Ezt a
kiértékelési modszert alkalmazva szisztematikusan haladhatunk a rendszer globalis
minimuma felé. A mddszer akkor is nagyon hasznos, ha nem ismerjiilk pontosan az egyes
paraméterek varhato értékét, és igy egy széles értelmezési tartomany megadéasara
kényszeriiliink.

A szabad paraméterek értelmezési tartomanyanak wjrahangolasa utdn a program a
megfelel file-okban elmenti mind az 0j értelmezési tartomanyokat, mind az ujonnan
Osszegylijtott lokalis minimumhoz tartozd6 megoldasokat. Majd az ujabb ciklus megkezdését
kovetéen visszaolvassa 6ket. Ezek a file-ok egy masik processzormagon futd, ugyanilyen
program szamara is elérhetéek, igy biztositva a parhuzamos munkavégzést. Ezzel az
algoritmus automatikusan, és konnyedén tobb processzoron futtathato.

Tobb modszer létezik a szabad paraméterek érzékenységének vizsgalatara. Ilyen
példaul a rendszer korrelacids matrixdnak vizsgélata egy adott lokalis pont koriil, vagy az
MSE fliggvény grafikus abrazolasa egy kivalasztott paraméter értékének fliggvényében. Ezek
a modszerek a ma kereskedelemben kaphato kiértékeld szoftverekben mar megtalalhatoak. A
modszerek a P dimenzids felilleten megvalasztott pont tulajdonsagait mutatjak. Ennek a
kiértékeld programnak az elénye, hogy a P dimenzios feliilet tobb pontjat veszi szamitasba,
igy biztositva azt, hogy egy altalanosabb képet kapjunk az adott paraméterek érzékenységérol.

Tovabba ezt az informdcidt automatikusan felhasznilja az ismétlddé racskeresésekben,
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automatikusan hangolva a vizsgalt tartomanyt. Ez a nagyszdmu paramétert tartalmazo
modellek hasznalata esetén rendkiviil hasznos eljaras jelenleg hianyzik a kereskedelmi

szoftverekbol.
4.3 Reészeredményeket bemutato grafikon

Az illesztési folyamat kdzben a részeredményeket egy erre alkalmasan megszerkesztett
grafikonon kovethetjiik nyomon (4.2 abra). A grafikonon minden egyes oszlop egy-egy
szabad paramétert és a hozza tartozd kezdeti és aktudlis értelmezési tartomanyt mutatja. A
kezdeti értelmezési tartomany minden esetben 1-re van normalva, vagyis a grafikonon a [0, 1]
intervallum felel meg neki. Az illesztés kdzben az algoritmus folyamatosan sziikiti az
értelmezési tartomanyt, ezt hivatott szimbolizalni a piros és a z6ld tartomany. A piros szakasz
jeloli a levagott tartomanyt, mig a zold a meglévd értelmezési tartomanyt. fgy egy pillantas
alatt leolvashatd a grafikonrdl, hogy az altalunk megadott kezdeti tartomanyokhoz képest
mely paraméterek érzékenyek, melyek nem. Az oszlopokra helyezett kék keresztek a keresés

soran aktualisan 6sszegytijtott legjobb lokalis minimumokat jelslik.
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4.2 abra: A valtozo értelmezési tartomanyt alkalmazo iteracios eljaras részeredményei grafikonos abrazolasban

az NC4 minta esetén (7.2 fejezet).

4.4 MDF modell felallitasa egykristalyos sziliciumra

Tekintsiik az Adachi altal c-Si-re felallitott MDF modellt (2.4.1.3 fejezet), és
alkalmazzuk a J. A. Woollam Co. cég éltal a CompleteEASE programhoz biztositott
referencia c-Si dielektromos fliggvényre. Ez azért is nagyon hasznos, mert a késGbbiekben

szilicium nanokristalyos mintakra hasznalom az MDF modellt (7. fejezet), ahol az itt kapott
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eredmények felhasznalasra kerlilnek. Az MDF modell 6sszesen 16 paraméterrel (1. tablazat)
irja le a c-Si fazist. Ilyen nagyszami paraméter mellett az egyszerii gradiens modszer mar
nem nyujt megbizhatd eredményt a kezdeti értéktdl vald erds fliggés miatt. Ha racskeresést
alkalmazunk, és paraméterenként minddsszesen 10 pontban vizsgaldodunk, akkor a 16
dimenziés racs 10 pontot fog tartalmazni, melynek csak egy nagyon kis toredékét tudjuk
véges id6n (pl. egy haroméves PhD peridoduson) beliil leszimulalni. Vagyis a racskeresés sem
vezet eredményre. A dolgozatban bemutatott algoritmust alkalmazva viszont rovid idén
(néhany nap) beliil el lehet jutni egy j6 megoldashoz.

Az egyes paraméterekhez tartozo kezdeti értelmezési tartomanyt kellden tagra allitottam
be. Ezeket ugy becsiiltem meg, hogy kiilon-kiilon megvizsgaltam az egyes fliggvények
alakjat, kiterjedését a paramétereik valtoztatasaval. Tobb irodalmi munka is foglalkozik az
MDF modellnek c-Si-re [23, 24] ill. nanokristalyos szerkezetre [25, 26] valo illesztésével, igy
arrol is gondoskodtam, hogy ezen munkék 4ltal kapott eredmények beleessenek az

értelmezési tartomanyba. Az igy meghatarozott értelmezési tartomany lathato az 1.

tablazatban.
Paraméter neve Als6 hatar Felsd hatar
Eo’ 3 3,5
Co’ 0,01 0,6
Yo’ 0,01 0,25
E1 2,9 3,6
B, 4 10
Bix 0,05 15
I 0,1 0,7
Ev’ 3,6 5,5
Cy’ 0,001 1
Y1 0,001 0,2
E> 4 4,8
B2 0,005 5
Cz 0,5 4
I 0,01 1
Y2 0,1 0,6
Eloo 0 2,5

1. tablazat: A referencia c-Si dielektromos fiiggvényre illesztett MDF modell paramétereinek kezdeti
értelmezési tartomanya.
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Az illesztés soran az algoritmus az 50 legjobb talalatot (paraméterkombinéciot) vizsgalta.
Az értelmezési tartomany sziikitésének feltétele az volt, hogy az egyes paraméterek szorasa
kisebb, mint 22%-a legyen a hozzajuk tartozo értelmezési tartomany nagysaganak. Amelyik
paraméterre ez az allitds igaz volt, arra az értelmezési tartomany 10%-kal szikilt. A
varhatoérték meghatarozasa utan a 10% sziikités az értelmezési tartomany azon hatdran ment
végbe, mely messzebb volt a varhatd értéktdl. Ezeket az értékeket eldzetesen, tobb rovid
futtatast kielemezve alllapitottam meg. Olyan értékeket hataroztam meg mind a sziikités
feltételére, mind a szlkités mértékére, mely véges idon beliil megbizhato informéaciot nyujt a
modell-paraméterek érzékenységérol.

Ezekkel a kezdeti feltételekkel racskeresést folytattam az MTA MFA ATXBlade
szerverén. Az illesztésrol két részeredmény és a végso allapot a lenti abran lathato (4.3 abra).
Az els6 két futtatast kovetGen a kapott eredményeket feldolgozva, 0j értelmezési
tartomanyokat definialtam, melyek annyiban kiilonboznek az eredetit6l (1. tablazat), hogy az
érzékeny paraméterek tartomanyait, ahol azt kezdetben nagyon feliilbecsiiltem,
lecsokkentettem. Ezt kovetden egy hosszabb futtatast végeztem. A kapott végeredmény

lathato a jobb oldali grafikonon.

4.3 abra:A c-Si-re tortént illesztés harom fézisa lathato az id6 elérehaladtaval.

A keresés soran kapott legjobb illesztés eredménye a kovetkezd (Ezekhez hibaszamitéast
nem végeztem): Eo’=3,31, Cy’=0,06, vo’=0,021, E;=3,38, B;=5,71, B1,=1,16, I'1=0,073,
E1’=5,29, C,’=0,24, y,’=0,094, E,=4,28, B,=3,76, C,=3,06, [',=0,064, y,=0,105, €,,=0,085.

Az itt bemutatott kezdeti értelmezési tartomanyokat és az illesztési eredményeket a 7.
fejezetben felhasznaltam az illesztés kezdeti feltételeinek megadasaban, illetve a csatolasi

allandok meghatarozéasaban.
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4.5 Osszegzés

Paraméteranalizal6 és -illesztd algoritmust fejlesztettem, mely felhasznalja a gradiens
iteraciot €s a racskeresést, egyuttal a paraméterekre dinamikusan valtozé értelmezési
tartomanyt alkalmaz. Az illesztés sordn az érzékeny paraméterekhez tartozo értelmezési
tartomanyok csokkennek, mig az érzéketlen paramétereké allandéak maradnak. Ennek a
tulajdonsagnak koszonhetéen a moddszer alkalmas arra, hogy az Osszetett, sokparaméteres
optikai modelleket egyszeribbé tegyiik oly moddon, hogy megkeressiik az érzeketlen
paramétereket illetve az egymassal 6sszefliggd paramétereket és lerdgzitjiik, illetve csatoljuk
Oket. Ez az érzékenységvizsgaldo modszer viszont ma még hianyzik a kereskedelemben

kaphato kiértékeld programokbol.
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5 Pordézus szerkezetii nanokristalyos vékonyrétegek

vizsgalata

5.1 Bevezeto

A porodzus szerkezet lyukacsos, iireges, nagy fajlagos feliileti. Kelléen stirii porusokkal
behalozott egykristalyos szerkezetben az €pen maradt tartomanyok kvazi nanokristalyoknak
tekinthetdek. Ily modon a nanokristalyos vékonyréteg eldallitasanak egyik modja, ha pordzus
vékonyréteget készitiink.

Porozus szerkezeti vékonyrétegeket az anyag fajtdjatoél fliggéen sokféleképpen
eléallithatunk a kiilonbozd elektrolitokban torténd kémiai maratastol kezdve a szol-gél
technikdig. A mi esetiinkben a pordzus szerkezetii feliiletek eldallitasara legelterjedtebb

modszert alkalmaztuk, az elektrokémiai maratast (5.1 abra) [27-32].

glue S (63)

Si 50nm

5.1 abra: Elektrokémiai maratassal kiilonbdz6 elektrolit-koncentracio mellett eléallitott pordzus szilicium
mintak keresztvékonyitott transzmisszios elektronmikroszkopos felvételei [55].

A pordzus szilicium savszerkezete, igy fizikai, kémiai tulajdonsagai jelentdsen eltérnek
a c-Si-t6l. Ez a szerkezet pedig a félvezetdiparon és napelemtechnologian til szamos mas
terlileten is, mint példaul a gyogyszeripar, az optika és a szenzorika Uj alkalmazési

lehet6ségeket teremt [33-35]. A porozitas mértéke, jellege megmutatkozik az abszorpcids
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csucsok kiszélesedésében, illetve azok eltolodasaban. Szamos kisérleti eredmény [32, 36-41]
¢s elméleti szamitas taladlhaté az irodalomban ezeknek a tulajdonsdgoknak a megértésére és
leirasara [42-44]. A sajatos tulajdonsagokat dontéen két folyamat, a megndvekedett
elektronszorodas gyakorisag a szemcse hatarfeliiletein (,,¢lettartam” kiszélesedés [45, 46])
illetve a kvantum bezartsag hatasanak tulajdonithatjuk [42].

A nanokristalyos félvezetok fizikai tulajdonsagainak ellipszometriai vizsgalata nagy
multra tekint vissza és maig intenziven kutatott teriilet [28, 32, 47-53]. Egyik lehetséges mod
a porozus szerkezet modellezésére, ha homogén keveréket allitunk Gssze a c-Si fazisbol és
iireg komponensbdl az EMA segitségével [28, 48-50, 52]. Ez a modell mar alkalmas a minta
szerkezetérdl, feliileti és hatarfeliileti érdességérdl és porozitasardl informaciokat nyujtani. A
kovetkezd 1épés a dielektromos fliggvények paraméteres leirdsa, felhasznalva a kritikus
pontokra épiilé modellt.

Ebben a munkéban kiilonboz6é aramerdsség mellett elektrokémiai maratassal eldallitott
nanokristalyos anyagokat, pordzus sziliciumot vizsgaltam spektroszkopiai ellipszometridval.
A célom az irodalomban megtalalhatdé optikai modellek tovabbfejlesztése ¢és 1
anyagrendszerre vald alkalmazasa volt. Az (j modellek alkalmasak arra, hogy az uj vagy az
eddigieknél megbizhatobb modon gyljtsek informaciot a mintak szerkezetérdl, dsszetételérol,
porozitasarél és szemcseméretér6l. Az optikai modelljeimben EMA-t hasznaltam a
komponensek Osszekeverésére, a pordzus szilicium dielektromos fliggvényének leirasara
pedig els6ként alkalmaztam a Herzinger-Johs-féle ugynevezett ,,Generalized Critical Point”
(GCP) modellt [3, 20].

5.2 Mintak elballitasa

Az elektrokémiai maratas soran a mintadarabot, aminek a felszinét porozussa akarjuk
tenni, er6s savba helyezziik, és a rendszeren atvezetett elektromos arammal serkentjik a
marési folyamatot. Ilyenkor dontéen két folyamat jatszodik le a felszinen, melyek
meghatarozzak a kapott minta mindségét. Egyrészt pordzus szerkezet képzddik, mely idében
egyre mélyebbre hatol a mintdban. Masrészrél pedig a felszinen elektrolitikus polirozas
jatszodik le, mely eredményeképp a minta kozvetlen felszine leoldodik, ezéltal a pordzus
tartomany vastagsaga csokken a mintdban. A két folyamat nagyban fiigg a mintakészités
koriilményeit6l, mint pl. a megvalasztott sav oldat Osszetétele, az aram jelalakja, ido,
homérséklet stb. Ezen koriilmények hatasanak ismeretében kiilonb6zd porozitdsu mintdk

eléallitasa valik lehetové ezzel az egyszerii modszerrel [28, 29, 32, 54].
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A porozitas vizsgalatdhoz az ANNA JRA6 projekten beliil az IMEL partner-
kutatointézet egy 6 mintabol all6 mintasorozatot allitott eld elektrokémiai maratds utjan. A
mintakészitéskor arra torekedtiink, hogy kiilonbozdé szerkezetli és porozitasi mintakat
allitsanak elé, azonos vastagsag mellett, mert a szerkezetfliggd optikai tulajdonsagokat
szerettik volna meghatdrozni. Azonos vastagsdg eldallitdsa a fény nagymértékben
hullamhosszfiiggd behatolasi mélysége miatt volt fontos. Hordozonak borral adalékolt, (1-2
Qcm fajlagos ellenallasa), p tipust, (100) orientaltsagu sziliciumot hasznaltak. Az elektrolit
oldat 38 tomegszdzalékos hidrogén-fluorid (HF) oldatbol 4llt, melyet HF ¢és etanol
keverékébdl allitottak elé. A maratas adott aramimpulzus mellett tortént, kiilonbozo
aramstirtiségek mellett 130 mA/cm?-t61 390 mA/cm?-ig (2. tablazat). Az anodizacios id6t ugy
allitottak be, hogy a mintakon kézel azonosan, 100 nm vastagsagban képz6djon a réteg [55,
56].

Minta neve Aramsiriiség Maratasi ido
[mA/cm?] [ms]
PS130 130 1100
PS160 160 1000
PS200 200 900
PS260 260 700
PS310 310 600
PS390 390 400

2. tablazat: Az elektrokémiai maratassal eldallitott por6zus szilicium mintasorozat elemeinek adatai.

A mintakat jellemzd nanokristalyok mérete az IMEL 4ltal véztett transzmisszios
elektron mikroszkopos vizsgalatok alapjan 10 nm-t61 3 nm-ig valtozik [55] a 130 mA/cm2-t61

390 mA/cm2-ig terjedé aramsiiriiség tartomanyban.

5.3 Optikai modellalkotas

A porbzus szilicium szerkezetét legegyszeriibben két komponens, c-Si és iiregek
keverékeként tudjuk leirni [32]. A szerkezet mélységbeli valtozasat tobb alréteg bevezetésével
[57-59], vagy folytonosan valtozo (graded) rétegek bevezetésével [28] vizsgalhatjuk. Az igy
megalkotott modellek mar alkalmasak a minta szerkezetérdl, feliileti és hatarfeliileti

érdességérél és  porozitdsardl informacidkat nydjtani. Mivel a minta részben
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nanokristalyokbol all, igy azt a c-Si helyett vagy mellett még pontosabban le lehet irni amorf
szilicium (a-si) vagy finomszemcsés szilicium (nc-Si) komponensek hozzaadasaval [58-60].
Ha pedig az elektronsav-szerkezetben levé finom valtozésokat kivanjuk megfigyelni, akkor
egy erre alkalmas, a dielektromos fliggvényt paraméteresen leir6 modellt alkalmazhatunk,
mint példaul az Adachi-féle MDF modellt [25, 61].

A porozus szerkezeteket leird optikai modellek fejlesztésében két megkozelitést
alkalmaztam. Egyrészt az irodalomban ismert torésmutatojii anyagokbol épitkezve alkottam
optikai modellt, masrészrél pedig a minta szilicium komponenséhez tartozé dielektromos

figgvény alakjat irtam le GCP parametrikus modell segitségével.

5.3.1 Ismert fazisokra épuld optikai modell

Az alap eljaras, melyet gyakran alkalmaznak porozus szerkezetek jellemzésére az,
hogy a tombi anyaghoz iireg komponenst kevernek az EMA segitségével [58, 60]. A porozus
szilicium effektiv dielektromos fliggvényének meghatarozasat c-Si referencia dielektromos
fliggvény ¢€s iireg (e=1 minden hulldmhosszra) felhasznalasaval végeztem el. A porozitas
mértékének mélységbeli valtozasat kivantam megvizsgalni, igy a lehetd legtdbb, szam szerint

3 alréteggel irtam le a pordzus szerkezetet (5.2. abra).

3. Réteg c-Si + lireg
2. Réteg c-Si + lireg
1. Réteg c-Si + lireg
Hordozé c-Si

5.2. abra: A porozus szerkezetet leird haromréteges optikai modell.

Egy ujabb alréteg bevezetésével az illesztés mindsége csak egy kicsit javult, viszont
tobb, hasonldé mindségli lokalis minimum megjelent, melybdl a megfeleld globalis minimum
kivalasztdsa megbizhatatlanna valt. Az eldallitasi technikdbol adéddan a mintékat feliileti és
hatarfeliileti érdesség jellemezte, melyeket az adott hatarfeliilet két oldalan levé kozegek 50-

50%-0s keverékébdl képzett uj réteggel lehet modellezni. Esetemben ezeket a rétegeket
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mégse épitettem be a modellbe, mert az tovabb ndvelte volna a paraméterek kozti korrelaciot,
¢s amennyiben valamely feliileti érdesség mégis nagy sulyban jelent meg a minta optikai
valaszaban, ugy az eredeti modell megfeleld alrétegével még mindig le lehetett irni azt. Tehat

az igy felépitett optikai modell allt egyrészt a c-Si hordozobol, tovabba harom EMA rétegbdl.

5.3.2 A dielektromos fliggvényt paraméteresen leiré optikai modell

Amennyiben a pordzus szilicium kisméretli nanokristalyokat (ez lényegében a maras
utan épen marado vazszerkezet falvastagsaganak felel meg) tartalmaz, a kialakulo szerkezetek
tobbségére nem kapunk megfeleld illeszkedést c-Si és iireg komponensek EMA keverékével.
Ennek oka az, hogy a méreteffektus (kvantumbezartsadg) és a megnovekedett feliileti hatasok
miatt a dielektromos fliggvény alakja a kritikus pontok kdrnyezetében bonyolult mdédon
valtozik meg, amit a fenti rogzitett irodalmi referencia torésmutatok kombindcidja nem tud
tokéletesen leirni [61]. Ezért Gj modszert dolgoztam ki, mely kombinalja az EMA modellt a
dielektromos fliggvényt parametrizald GCP modszerrel (2.4.1.2 fejezet).

Els6é 1épésként egy egyszerii egyréteges optikai modellt allitottam fel, mely c-Si
hordozobol, és egy EMA rétegbdl all (5.3. abra). Az EMA rétegbe pedig c-Si referencia fazist
kevertem tireggel. Ez a modell alkalmas egy kozelité vastagsagot és iireg térfogatszazalékot

adni a szerkezetrol.

1. Réteg c-Si + lreg

Hordozoé c-Si

5.3. abra: Alap optikai modell.

1. Réteg GCP + iireg

Hordozoé c-Si

5.4. abra: Optikai modell GCP komponens beépitésével.
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Kovetkezé 1épésként az EMA-ban szereplé c-Si fazist lecseréltem a GCP-re (5.4,
abra). A GCP, ahogy mar a korabbi fejezetben sz6 volt rola (2.4.1.2 fejezet), felépitését
tekintve néhany jellegzetes pontbol épiil fel, melyek az Oket Osszekotd polinomok
kontrolpontjaiként szolgalnak. Az igy kapott fliggvények nem pontosan oszcillatorok, hanem
a valos dielektromos fliggvények polinom alaku kozelitései. A c-Si irodalomban megtalalhatd
referencia dielektromos fliggvényét vettem alapul, hogy meghatarozzam a GCP paraméterek
kezdeti  értékeit. Megkerestem az érzékeny paramétereket oly modon, hogy
Osszehasonlitottam a porozus sziliciumra és a c-Si-ra kapott értékeket. Végiil az eredetileg hét
fiiggvénybdl 4ll6 GCP modellbdl a harom legérzékenyebb fliggvényt kivalasztottam. Azért
csak harmat valasztottam ki, mert még tobb fiiggvény bevezetésével nem javult
szignifikdnsan az illesztés mindsége, viszont megndtt a paraméterek kozti korrelacio. Végiil
azt a harom fliggvényt hasznaltam, melyek energiaértékei rendre 3,3471 eV, 3,3471 eV és
4,3015 eV. Tehat az els6 két fliggvény egyiitt irja le a c-Si E; (3,3 eV)-es abszorpcids csucsat,
mig a harmadik fliggvény az E, (4,3 ¢V) abszorpcios csucsért felel. Hogy elkeriiljem az
illesztés soran a hibas eredményeket, lokalis minimumokat, mintarol mintara haladtam az
illesztés soran, és mindig a megel6z6 illesztési eredményeket hasznaltam fel a kovetkezd

keresésben.

5.4 Pordzus szerkezet mért tulajdonsagai

A mintasorozaton 70 fokos beesési szog mellett elvégzett ellipszometriai mérések

eredményei az alabbi két abran lathatok (5.5 abra és 5.6 abra).
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5.5 abra: A porozus szilicium mintasorozaton mért y ellipszometriai szog spektrumai.
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5.6 abra: A porozus szilicium mintasorozaton mért 4 ellipszometriai szog spektrumai.

A mért spektrumokra illesztve a haromréteges EMA modellt (lasd 5.2. abra), a kapott
eredményeket a 3. tablazatban foglaltam Gssze. Az illesztést 240 nm-t6l 840 nm-ig terjedd
hullamhossztartomanyon végeztem el a y és A értékekre egyarant. Egy ilyen illesztett gorbe

képe lathat6 az 5.7 abran a PS130-as minta esetén.
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5.7 abra: PS130-as mintan mért ellipszometriai szogek spektrumai és a rajuk illesztett haromrétegiit EMA

modell gorbéi a hullamhossz fiiggvényében. Alul az illesztett modell eltérése lathatd w és 4 szogben.

Minta neve 1. Réteg 2. Réteg 3. Réteg Teljes Porozitas
vastagsag

d[nm] c-Si[%] d[nm] c-Si[%] d[nm] c-Si[%] d[nm] [%0]
PS130 |13,3 + 0,3 59 96,5 + 09| 30 6,3 + 09| 25 116 + 2 67
PS160 |12,6 += 0,3 64 105,1 + 8,6 32 23 t 87| 30 120 + 12 69
PS200 | 152 + 09| 48 133,7 + 1,5( 31 28 t 1 24 152 + 2 68
PS260 |19,1 + 12| 42 1285 + 1,5 29 53 + 0,7| 21 153 + 2 70
PS310 |32,7 + 15| 30 952 + 12| 23 54 + 09| 17 133 + 2 75
PS390 50 + 09| 58 41,1 + 26| 27 68,1 + 3 24 114 + 4 73

3. tablazat: A poroézus szilicium mintakra illesztett 3 EMA rétegii optikai modell paraméterei. d az adott réteg

vastagsagat, c-Si[%] az egykristalyos szilicium komponens térfogatszazalékat jel6li az adott rétegben. Az

illesztések soran az MSE értékei 10 és 25 kozé estek. A térfogatszdzalékok hibaira kevesebb, mint 3%-ot

kaptunk.

alkalmaztam:

A porozus szerkezet teljes vastagsdganak meghatdrozasara a kovetkezd Osszefliggést

49



d A, rseqt Ao reteqt A3 reteq! 2- (5.1)

teljes— “YLréteg ™ Y2réteg ™ Y3réteg
Az illesztésbol kapott eredményekbdl jol lathatd, hogy a 3. réteget alacsony vastagsag €s
magas porozitas jellemzi, vagyis az a minta feliileti érdességét irja le. Ezért ez a réteg a teljes
vastagsagban 'z részben vesz részt. A PS390-es minta esetén a 3. réteg vastagsaga és a hozza
tartozo c-Si érték is jo1 mutatja, hogy az nem a feliileti érdességet adja meg, hanem a pordzus
szerkezet egy dontd hanyadat. Igy ott a 3. réteg teljes egészében a réteg részét képezi. A
mintak mélységbeli inhomogenitasabol €s az optikai modell sajatossagabdl adéddan johetett
ki ilyen eredmény. Ez annyit jelent, hogy matematikailag jobb illesztést adott ebben az
esetben az a megoldas, mely a pordzus szerkezet enyhe inhomogén jellegét irja le, mint az,
mely homogénnek feltételezi a pordzus szerkezetet, és f61é azzal optikai kontrasztban allo
feliileti réteget helyez. Mas szavakkal ugy is értelmezheté a jelenség, hogy a réteg
mélységében nagyobb optikai kontraszttal rendelkezd hatarréteg taldlhato, mint a feliilet
kozelében a feltételezett érdesség réteg hataran.

A minta porozitasait a porozus szerkezet iiregtartalmaval jellemeztem, igy azt a

kovetkezo képlet alapjan hataroztam meg:

fporozités: (Uregl.réteg‘ dl.réteg"_ fUregz.réteg' dz.réteg+ fUreg,S.réteg' d3.rétegz el.réteg_" dz.réteg+ d3.réteg:(5'2)
ahol firegiretcg Z 1. réteg lireg térfogatszazalékat jeloli.

Az illesztésekbol kapott eredményekbdl megallapithatd, hogy az iireg térfogataranya
minden esetben csokken a mélység fliggvényében. Kis feliileti és hatarfeliileti érdesség
jellemzi a mintdkat. A novekvd aramerdsség mellett ndvekvd porozitast allapithatunk meg,
mely egyuttal a hasonldé morfolégia miatt csokkend szemcseméretet is jelent, amit korabban,
az IMEL partnerintézet altal végzett transzmisszios elektronmikroszkopos vizsgalat is
megerdsitett [55]. A szerkezetek teljes vastagsagai kozel allnak a névleges, 100 nm-es

értékhez.
5.5 A dielektromos fiiggvény alakja

A porozus szilicium szerkezetre felirt alap optikai modell egy rétegként kezeli a pordzus
szerkezetet (5.3. abra). Igy felhaszndlva a hullamhosszankénti (point-by-point) illesztés
modszerét (2.5.3 fejezet) meg tudjuk hatarozni ennek a rétegnek az optikai tulajdonsagat.
Ehhez viszont a modell tobbi paraméterének a rogzitése is sziikséges egy a valosaghoz kozel
allo értéken.

Ennek megfelelden els6 1épésként az alap modellt (5.3. abra) oly modon illesztettem az

ellipszometriai szogek spektrumjaira, hogy a szilicium fazis helyére c-Si referenciat
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helyeztem, és az EMA réteg vastagsagara, ill. az iiregek térfogatszazalékara illesztettem.
Masodik lépésként, rogzitve az elobb kapott vastagsag értéket, a kevert réteg optikai
torésmutatojara és elnyelddési tényezdjére illesztettem. Végiil a vastagsag finomhangolasaval
tovabb finomitottam a modellemet felhasznalva azt a félvezeté anyagokra jellemzo
tulajdonsagot, hogy a dielektromos fliggvényiik képzetes része idealis esetben a nullahoz kell
tartson a savéltdl az alacsonyabb foton energiak felé haladva [47]. Az igy kapott dielektromos

fliggvények valos és képzetes részeit mutatja az 5.8 abra és 5.9 abra.
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5.8 abra: A porozus szerkezetet reprezentalé réteg dielektromos fiiggvényének valos része. Osszehasonlitasképp
egy 30%-ban c-Si fazis és 70%-ban iireg EMA keverékének szimulalt dielektromos fiiggvénye (,,c-Si + iireg”)
illetve egy 30%-ban a-Si fazis és 70%-ban iireg keverékének szimulalt dielektromos fiiggvénye (,,a-Si + tireg”) is

fel van tiintetve a grafikonon.
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5.9 abra: A pordzus szerkezetet reprezentalo réteg dielektromos fiiggvényének képzetes része.
Osszehasonlitasképp egy 30%-ban c-Si fazis és 70%-ban iireg EMA keverékének szimulalt dielektromos
fiiggvénye (,,c-Si + iireg”) illetve egy 30%-ban a-Si fazis és 70%-ban iireg keverékének szimulalt dielektromos

fiiggvénye (,,a-Si + tireg”) is fel van tiintetve a grafikonon.
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A porozus szerkezetre kapott dielektromos fliggvényeken megfigyelhetd, hogy a c-Si-
re jellemzd két csucs egy csuccsd olvadt Ossze. A dielektromos fliggvényeket kozos
grafikonon &brazolva azok szisztematikus kiszélesedést mutatnak az aramerésség
novekedésével. Két fo tulajdonsdga van a dielektromos fliggvénynek, ami Osszefiigg az
aramsurtséggel. Egyrészt a csokkend amplitudd, mely a ndvekvd porozitdsnak kdszonhetd,
masrészt a csticsok kiszélesedése, mely pedig a szemcsehatarok mennyiségének ndovekedésére
illetve a szemcseméretek csokkenésére utal. Jellegiikben a PS130-as és PS310-es mintak
lényegesen eltérnek a sorozat tobbi mintdjatol, mely a dielektromos fliggvény képzetes
részében jol lathato (5.9 abra). Ez addédhat abbol, hogy mélységbeli inhomogenitas jellemzi
Oket, igy az egy réteggel vald leirasuk ilyen hibas eredményhez vezet. De adodhat abbdl is,
hogy az itt alkalmazott hordoz6 eltérd tulajdonsdgokkal rendelkezett adalékanyag
koncentracié tekintetében [32]. Ett6] fiiggetleniil ezek az eredmények is nagyon értékesek,
hogy egyben lassuk az adott optikai modell elonyeit és korlatait is.

Felhasznalva a GCP komponenst tartalmaz6 optikai modellt (5.4. abra), lehetOség
nyilik a dielektromos fliggvényt paraméteresen leirni. A GCP-t harom fliggvénybdl felépitve,
¢s felhasznalva az alap modell (5.3. &bra) altal nyujtott vastagsag és iireg térfogatszazalék

értékeket, az illesztés eredményeit a 4. tablazatban Osszesitettem.

c-Si + 70%

Minta PS160 PS200 PS260 PS390 iireg
treg[%] | 70 % 0,3 712 £ 0,1 729 % 02 73 + 03 70,3 + 0,1
Am2 902 *+ 6% 4456 * 4% 560 * 5% 367 % 10% 253 * 5%
Br2 | 5962 + <1% 5940 + <1% 5977 * <1% 5963 * <1% 5982 * <1%
En2 | 3,65 + <1% 3,62 + <1% 365 * <1% 3,65 * <1% 3,67 = <1%
Am3 | 628 t 14% 822 t 4% 80 + 5% 254 % 13% 312 * 4%
Br3 269 * 6% 266 = 2% 221 + 5% 173 + 8% 77,8 t 5%
En3 | 345 t <1% 34 t 4% 329 t <1% 3,41 * <1% 33 * <1%
Am5 | 86,3 * 8% 13,1 + 23% 18,8 * 22% 52 & 11% 86 + 2%
Br5 223 + 11% 284 * 27% 193 * 22% 329 % 7% 112 + 5%
En5 41 = <1% 45 + 1% 4,36 = 1% 4,18 £ 2% 4,29 * <1%

MSE 31 10 16 19 12

4. tablazat: Kiilonb6z6 aramerSsségek mellett eléallitott porozus szilicium mintakra felallitott optikai modell
illesztett értékei. Az optikai modell a GCP és iireg komponenseket hasznalo EMA modell (5.4. abra). A
kiértékelés 240 nm-t6l 840 nm-ig terjedd hullamhossztartomanyon tortént.
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A kapott harom fliggvény, és az azok 06sszegébol képzett GCP dielektromos fliggvény

képzetes része lathaté a lenti grafikonokon (5.10 abra).
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5.10 abra: A pordzus mintak dielektromos fiiggvény képzetes részére meghatarozott GCP modell, és a hozza
tartoz6 harom fliggvény.

A kapott fliggvényekbdl jol lathatd, hogy a 6 csucsot bizonyos mintdk esetében egy
fliggvény, masoknal dontdéen két fiiggvény irja le. A PS160-as minta esetén, mely a
legkevésbé pordzus minta, két kozel azonos méretli fliggvény irja le a dielektromos
fiiggvényben kapott csucsot. Ez az eredmény utal arra, hogy még nem olvadt 6ssze teljesen a
két csucs, mely az egykristaly fazisra jellemzd. A PS200-as és PS260-as mintdk esetén
dontden egy fiiggvény van jelen, mig a PS390-es esetén, ahol a leglaposabb a csucs, megint
két fliggvény adja a legjobb illesztést. Mind a 4 minta esetében az elsd fliggvény
kiszélesedésére nagyon nagy érték adodott, mely igy egy teljesen ellaposodott, kvazi konstans
fiiggvényként van jelen. Ez abbol adodik, hogy az illesztés a dielektromos fliggvény mind
valos, mind képzetes részére torténik, és mivel a modell nem tartalmazott tovabbi konstans
tagot a dielektromos fliggvény Kramers-Kronig helyes leirdsara, az elsé fliggvény vette at ezt
a szerepet. A referenciafazisok keverékének leirasaban nem mutatkozott meg ez a szélsdséges

eredmény (mivel ott karakteres csticsok jellemezték a dielektromos fliggvényt), ezért
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maradtam ennél a modellnél. Az optikai modell tovabbi fejlesztésénél viszont érdemes lehet
megvizsgalni, miképp modosul a modell stabilitasa, és illesztés mindsége, €s a kapott
eredmények, ha az elsé fliggvényt egy valdos szabad paraméterrel helyettesitjik. Az
eredmények jo1 mutatjak, hogy a dielektromos fliggvény Osszetett modon valtozik a porozitas
fliggvényében. Az altalam hasznalt modellben egy-egy paraméterre tendencidkat nehéz lenne
felallitani ily kevés mintaszam esetén, viszont az jol lathato, hogy az ellipszometria érzékeny
a porozitasra, ¢s a kapott fliggvényeket egyiitt kezelve megfigyelhetd a csokkend amplittido,
¢s a novekvo kiszélesedés, mely dsszhangban van a novekvd porozitassal (csokkend optikai

stiriség, lasd 3. tablazat) vagyis a csokkend szemcsemérettel [25].
5.6 Osszegzés

Kiilonb6zd aramerdsség mellett elektrokémiai maratdssal eldallitott nanokristalyos
porozus sziliciumot vizsgaltam spektroszkopiai ellipszometriaval. A porozitds mértékét,
annak mélységbeli valtozasat tobbréteges, C-Si-t és lireget tartalmazo modellel vizsgaltam és
hataroztam meg.

A porézus szilicium dielektromos fliggvényét a GCP modellel paraméteresen leirtam.
Az eredmények azt mutatjadk, hogy az ellipszometria altal meghatarozott optikai
tulajdonsagokat megfeleld kalibracios modszerekkel (pl. transzmisszios
elektronmikroszkopoia - TEM) 0Osszevetve az ellipszometria képes a szemcseméretrdl

egyarant mindségi €s mennyiségi informaciot szolgaltatni.
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6 Szerkezetvaltozas nanokristalyos multirétegekben

hokezelés hatasara

6.1 Bevezeto

Kétségtelen tény, hogy a szilicum a legfontosabb félvezet6 anyag a
mikrotechnologiaban. Azonban indirekt tiltott savjanak és gyenge fénykibocsatd
képességének koszonhetden csak korlatozottan alkalmas opto-elektronikai eszk6zok
készitésére. Canham 1990-ben porozus sziliciumon kimutatta annak fotolumineszcens
képességét [62], mellyel nagy lendiiletet kapott a szilicium alapt fényemittald anyagok
kutatdsa. A porozus sziliclumnak viszont megvolt az a hatranya, hogy rossz mechanikai és
kémiai tulajdonsagokkal bir. Ezért az elmult 10 évben szilicium alapu, de stabil szerkezetek
felé terel6dott a kutatasok iranya, melynek célja a teljesen szilicium alapokra épiilé optikai
aramkorok létrehozésa.

A szilicium oxidjat széles korben hasznaljak a mikroelektronikdban, mint koztes
dielektromos réteg, passzivalod réteg, és litografiai maszk. Szintén megtalalhaté az integralt
optika teriiletén is, ahol az oxid sztochiometrikus Gsszetétele és torésmutatdja kozti kapcsolat
lehetdvé teszi a specialis hullamvezetd eszk6zok kiépitését.

A szilicium-dioxidba &agyazott szilicitum nanokristalyok egyre nagyobb figyelmet
kaptak, mivel kimutattak, hogy ezek is fotolumineszcens tulajdonsagot mutatnak [63, 64],
rdaddsul a porézus sziliclummal szemben mechanikailag -ellendllobb szerkezettel
rendelkeznek. Alkalmazasi lehet6séget kinalnak a harmadik generacios tandem napelemeknél
[65], fénykibocsato diodaknal [66, 67], illetve a szilicium alapu 1ézereknél [68].

Szilicium nanokristalyokat el tudunk allitani, ha sziliciumban gazdag szilicium-oxid
(SRO) réteget magas hémérsékleten hokezeliink. Ekkor a (sztdchiometrikus aranyhoz képest)
tobblet szilicium atomok dsszerendezddnek és egykristallya szervezddnek.

Mara mar szamos eldallitdsi technikat kidolgoztak és alkalmaznak SRO rétegek
eloallitasara, mint példaul Si atomokkal implantalt SiO, rétegek [69], 1ézeres réteglevalasztas
(PLD) [70], plazmaval segitett kémiai gézfazisu réteglevalasztas (PECVD) [71-73], alacsony
nyomast kémiai gbzfazisu réteglevalasztas (LPCVD), termikus parologtatas [74], magnetron

porlasztas [75].
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Létrehozhatunk olyan tobbréteges szerkezeteket, ahol ez a sziliciumban gazdag
szilicium-oxid két tiszta sziliciumdioxid réteg k6z¢ van zarva. Ekkor a hdkezelés hatasara a
sziliciumdioxid rétegek jelenléte felsd korlatot fog adni a képz6dd szemcsék ndvekedésére,
ily médon elérve azt, hogy a szemcsék kozel azonos méretiick legyenek. Ezt a szerkezetet
memoriaclemeknél alkalmazzak, de hasonlé megoldasok talalhatéak a napelemgyartasban is
[76].

Ebben a fejezetben PECVD eljarassal novesztett SRO/SiO;, rétegparokbol felépiil6
sokréteges szerkezeteket vizsgaltam, melyek kiilonb6z6 hémérsékleten voltak hokezelve. A
célom az volt, hogy spektroszkopiai ellipszométeres mérésekkel megvizsgaljam a kiilonboz6
hokezelésen atesett mintak szerkezetét. Olyan optikai modellek kifejlesztésére torekedtem,
amivel a lehetd legtobb informdcid nyerhetd a mintdk optikai tulajdonsdgairol és
szerkezetér6l. Az optikai modellben az effektiv kozeg kozelitést alkalmazva az irodalomban
megtalalhaté kiilonb6z6 kristalyszerkezeti szilicium referencia dielektromos fliggvények
keverékével irtam le a sziliciumban gazdag oxid réteget. A kiértékelés soran az EMA
komponensek aranyat €s a rétegek vastagsagat tanulmanyoztam a hdkezelés homérsékletének
figgvényében. A kapott eredményeket pedig Osszeegyeztettem a transzmisszios elektron

mikroszkopos és rontgen diffrakcids mérési eredményekkel.

Y’ d

6.2 Mintak elballitasa/tulajdonsagai

A sokréteges mintasorozatot az ANNA JRA6 projekt részeként az FBK partner-
kutatdintézet készitette el [77]. A rétegndvesztést egy, a kereskedelemben kaphato, STS
Multiplex PECVD reaktorban végezték, hordozonak pedig 4 inch-es c-Si lemezt hasznaltak.
A hordozora tiszta SiO, és SRO rétegekbdl 4llo rétegparokat ndvesztettek 10 és fél
peridduson keresztiil. Ez annyit jelent, hogy a legalsé és legfelsé réteget tiszta SiO, alkotta.
Az egyes rétegek névleges vastagsaga 8 nm. A tobbréteges szerkezetet ugy érték el, hogy
felvaltva novesztettek SiO, réteget illetve SRO réteget, melyek vastagsdgat a ndvesztési
idOvel szabalyoztdk. Az egyes rétegek novesztése kozben a SiHs gaz és N, gaz azonos
paraméterek mellett (20 sccm ill. 392 sccm) volt jelen, mig az N2O gazfolyam valtakozott.
Ennek mértéke SiO; esetén 1420 sccm-re, mig az SRO esetén 392 sccm-re volt beallitva
(sccm — standard cubic centimeter per minute - [cm*/perc] dimenzibju gazaramlast leird
fizikai mennyiség, ahol az 1 cm® azt a gazmennyiséget jeloli, mely 1 cm®-ben 1 atmoszféra, és
20 °C mellett megtalalhato). Az SRO és az SiO, rétegnovesztése kozben a mintatartd
homérséklete egyarant 300 °C-ra volt allitva, a nyomas 550 mTorr (1 mTorr=0.133322 Pa) és
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a plazmat kelt6 elektroda 30 W teljesitményen, 13,6 MHz-es frekvencian volt meghajtva.
Ezzel a levalasztasi sebesség 33 nm/perc volt a SiO; esetén, és 22 nm/min az SRO esetén. A
rétegnovesztést kovetden a mintdk hdkezelésen estek at nitrogéngaz kornyezetben egy
vizszintes, melegfali kemencében, kiilonbozé hémérsékleten 600°C-tol 1150°C-ig terjedden,
igy alkotva egy 9 mintabol all6 mintasorozatot (5. tablazat). A mintak kozt szerepelt egy
hokezeletlen, SROO-val jelolt minta is. (Ebben a fejezetben a mintak nevei helyett a hékezelés
hémérséklete alapjan fogok az egyes mintakra utalni, mivel ebben az egy paraméterben

kiilonboznek egymastol.)

Minta neve Hokezelés hdmérseklete
[°C]
SROO0 -
SRO600 600
SRO750 750
SRO850 850
SR0925 925
SRO1000 1000
SRO1050 1050
SRO1100 1100
SRO1150 1150

5. tablazat: LPCVD-vel eldallitott sokrétegli SRO/Si0, mintak adatai.

6.3 Az FBK és CNR-IMM partner-kutatéintézetek altal végzett
referencia merések

A sokréteges mintasorozatot tobbféle anyagvizsgalati mdédszernek vetették ald. Az
ellipszometriai modellalkotas, és eredmények értelmezése szempontjabol kiilondsen értékesek
az FBK partner-kutatointézet altal végzett TEM ¢és a CNR-IMM partner-kutatointézet altal

végzett rontgen diffrakcios mérések eredményei, igy ezeket roviden bemutatom.

6.3.1 Rontgendiffrakciéos eredmények

A rontgen diffrakcios mérések a Rigaku cég altal gyartott forgd anodddal felszerelt
SmartLab tipusu diffraktométerrel torténtek. A rontgennyalab beesési szoge oly modon volt

beallitva, hogy a minta sikjaval minddssze 1 fokot zarjon be, ily modon lehetévé téve a kozel
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érintd beesési szOgl rontgen diffrakcios mérést (angol megfeleldje: Grazing Incidence X-Ray

Diffraction, roviden GI-XRD).

50000 si02
1 : Hokezeletlen
450001 Si(111) 925 °C
400001 | 1303 g
i — 5 °
o 220007 —— 1100 °C
® 30000 \ ——1150°C
N o] N
& 25000
£ 20000+
15000 -
10000 -

10 15 20 25 30 35
26 [']

6.1 abra: GI-XRD altal meghatarozott diffrakcios gorbék az SRO/SiO, mintakon.

A diffrakcios gorbékrél (6.1 abra) megallapithatd, hogy az 1000 fokon és a felett
hokezelt mintdkon megfigyelhetd a nanokristdlyos szilicium jelenléte, mivel megjelenik a
szilicium (111) cstcsa a diffrakciés gorbéken. A diffrakcios gorbékrol egy egyenes
illesztésével levagva a hattérsugarzast még jobban kirajzolédnak a csticsok (6.2 abra). Emelve
a hokezelés homérsékletét egyuttal a nanokristalyos szilicium mennyisége is novekszik. Az

1150°C-on hékezelt mintan tovabbi valtozasok nem figyelhetdk meg.
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6.2 abra: A GI-XRD altal meghatarozott diffrakcios gérbék SiO, és Si csucsai SRO/SiO, mintakon a hattér

levonasa utan.

Felhasznalva a Debye-Scherrer Gsszefiiggést [78, 79] a szilicium (111) cstcsanak
felértékszelességébdl meghatarozhatd egy atlagos szemcseméret a szilicium nanokristalyokra.
Ennek az értéke 1,6 nm-t61 2,5 nm-ig valtozik az 1000°C-t61 1050°C-ig hdkezelt mintak
esetében. Fontos megjegyezni, hogy a Debye-Scherrer egyenlet egy kozelités, tovabba ezért
ett6l fliggetleniil az adott mintan beliil a kristalyszemcséknek még lehet egy adott

meéreteloszlasuk.

6.3.2 TEM eredmények

A tobbréteges mintasorozatrdl készitett TEM vizsgalatok FEI Tecnai F20 tipust
mikroszkoppal torténtek, mely 200 kV-0s elektronnyaldbbal dolgozik. A hdkezeletlen
mintar6l (6.3 abra, baloldali kép) megfigyelhetd, hogy az egyes rétegek egyenletesen 8 nm
vastagsdgot mutatnak, ahogy azt a mintael6allitdsi paramétereknek megfeleléen vartuk. A
levalasztott rétegek teljes vastagsagara 160 nm-nek adodott. A hordozo fel6l nézve kezdetben
a rétegek még éles hatdrvonal mentén elkiilonithetdek, de ahogy haladunk az egyre
magasabban fekvo réteg felé, ez a hatarvonal egyre elmosodottabb.

A 750°C-on hékezelt minta esetén (6.3 abra k6zépsd kép) a rétegek Osszehuzodasa

figyelhet6 meg. A teljes vastagsag itt 146 nm-nek adodott. A szinterelddési hatas mellett
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egyéb morfologiai kiillonbséget nem lehetett megfigyelni a hokezeletlen és a hokezelt mintak
kozott.

A rontgendiffrakcios eredményekkel 6sszhangban az 1000°C-on hékezelt mintaktol
kezdve szilicium kristalyok nyomai figyelhetok meg a sziliciumban gazdag rétegekben.
Kristalyos szemcséket figyeltek meg vizualisan és a diffrakcios képe alapjan is az 1100°C-on

hékezelt minta esetén (6.4 abra).

6.3 abra: Tobbréteges SRO/SiO, mintakrol készitett keresztvékonyitott TEM képek. Balrol jobbra haladva a
hoékezeletlen, a 750°C-on és az 1100°C-on hokezelt mintak lathatoak.

6.4 abra: Egy szilicium kristalyrol készitett TEM kép €s a hozza tartozo diffrakcios kép az 1100°C-on hékezelt

minta esetén.

6.4 Optikai modellalkotas

Az SRO rétegek modellezésére szamos modszer talalhaté az irodalomban, mely
egyrészt betudhaté annak, hogy az adott mintakészitési eljardsokkal kapott mintakhoz
igazodva  késziiltek (melyek cikkenként nagyon valtozatosak), masrészrél a
mintatulajdonsagok készitési paraméterektdl fliggd sokszinliségére 1is ramutat. A
legkézzenfekvobb megkdzelités, ha tiszta SiO; €s c-Si fazis keverékébdl allitjuk eld a réteget
[13]. S. Spiga és tarsszerzoi, az alacsony sziliciumtdbbletii réteget egy komponenssel, az SiO;

komponenssel irtak le, amire viszont tobbparaméteres modellt, a Sellmeier modellt
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alkalmaztak [80]. Ezzel szembern S. Charvet ¢€s tarsszerz6i az irodalmi SiO, fazis mellé a-Si-t
kevertek, melyet a Forouhi-Bloomer-féle szintén parametrikus modellel irtak le [81, 82]. Az
én esetemben a minta Osszetettségébdl adoddan (az illesztett modellparaméterek szamanak
kordaban tartasa miatt) parametrikus megkozelitésre nem volt mod, viszont tobb, ismert fazis
keverékére igen.

Az SRO/SIO; tobbréteges mintakra felallitott optikai modell felépitésében megegyezik
a valédi mintaéval. A hordozo feldl indulva 10 rétegpart tartalmaz, melyek egyenként egy
SiO; és egy SRO rétegbdl allnak. Végiil legfeliil egy utolsd SiO; réteg zarja a sort (6.5. abra).
Az SiO2-hoz tartozd torésmutatd adatokat irodalmi forrasbol vettem [83]. Az SRO réteget
harom komponens keverékeként modelleztem. Ezek a tiszta SiO, referencia, a-Si referencia
(CVD-vel levalasztott amorf sziliciumon mért dielektromos fliggvény [84]) és finom
szemcsézettségli, poly(nano)kristalyos szilicium referencia(nc-Si, CVD-vel levalasztott
polikristalyos sziliciumon mért dielektromos fiiggvény [85]). A rétegparok vastagsagat
egymashoz csatoltam (vagyis az illesztés soran azonos vastagsaggal szamolunk), ami egy
kozelités, viszont ezzel a feltételezéssel lecsokkenthetjiik az illesztendd paraméterek szamat
¢s novelhetjilk a modell stabilitasat [86]. Ennek a modellnek a segitségével a f6 szerkezeti
valtozasok nyomon kovethetdek, ha analizaljuk a modell illesztett paramétereit a hékezelés

hémérsékletének fliggvényében.

3. Réteg Si0,

2. Réteg | SiO5 + a-Si + nc-Si
) 10 x

1. Réteg Si0s

Hordozo : c-Si

6.5. abra: SRO/SiIO, tobbréteges szerkezet optikai modellje.
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6.5 A szerkezetben kimutatott valtozasok

A mintasorozatbol 6 mintan (600°C-t6l
hdkezeltek) végeztem ellipszometriai méréseket 65°
tipikus mért és illesztett spektrumot mutat a 6.6 abr

pedig a 6. tablazatban keriiltek felsorolasra.

1050°C-ig  hémérséklet tartomanyban
, 70°

a. Az optikai modell illesztett paraméterei

J4
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6.6 abra: Az SRO600-as mintan mért ellipszometriai szogek spektrumai (65°, 70° és 75°-0s beesési szog mellett)

a ra illesztett optikai modellel. Alul a modellel szamolt illesztett v és A spektrumok eltérése lathaté a mérttél. Az

illesztés 240 nm-t6l 800 nm-ig terjedd hullimhossztartomanyon tértént.

A vizsgéalatok alapjan megfigyeltem, hogy nodvelve a hdkezelés hdmérsékletét, a

tobbréteges szerkezet teljes vastagsaga csOkken, azaz a rétegek kompaktabbd valnak

(szinterelddés tortént) és ezzel egy idOben fazisszétvalasztodas is végbement, melyet j61 mutat

az SiO, réteg vastagsagbeli novekedése az SRO réteg rovasara. Ezeket a megfigyeléseket a

TEM vizsgélatok is megerdsitették.
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Minta 1. réteg (SiOy) 2. réteg (SRO) 3. réteg (SIO,)
d [nm] SiO, [%)] d [nm] SiO, [%] a-Si[%] nc-Si[%] d [nm] SiO, [%]
SRO600 3,1 +/- 0,1 100 114 +/- 0,1 80 9 11 6,2 +/- 0,2 100
SRO750 [3,3 +/- 0,2 100 10,7 +/- 0,2 77 11 12 8 +/- 0,2 100
SRO850 [3,6 +/- 0,2 100 9,9 +/- 0,2 76 11 13 13,1 +/- 0,2 100
SR0O925 (4,1 +/- 0,2 100 93 +/- 0,1 74 13 13 14,3 +/- 0,2 100
SRO1000|4,9 +/- 0,1 100 8,1 +/- 0,1 71 13 16 18,1 +/- 0,2 100
SRO1050| 5 +/- 0,1 100 7,7 +/- 0,1 70 8 22 17,8 +/- 0,2 100

6. tablazat: Az SRO/SiO, rétegszerkezetre illesztett optikai modell eredményei. T a hokezelés hémérsékletét, d
az adott réteg vastagsagat jeloli. A ,,Si0,”, ,,a-Si” és ,,nc-Si” az egyes fazisok térfogatszazalékat jelolik. Az 1.
réteg a SiO,, a 2. réteg az SRO réteget jeloli a rétegparokban. A 3. réteg a minta legfelsé SiO; rétegét jeloli,
melynek vastagsagara kiilon illesztettiink. A 2. rétegben a SiO, térfogatszazalékra kapott eredmények hibaja 1%

alatti, az a-Si-re ez 2%, mig az nc-Si-re 3% alatti hibat kaptunk.

A kapott rétegvastagsagok eltérnek a névleges 8 nm-es értékektél (6.7. abra). A
rétegparokhoz tartozd SiO; réteg ennél kisebb értékeket mutat, mig az SRO réteg ennél
nagyobbat. Ez pedig az alacsonyabb homérsékleten hokezelt mintdkra még inkabb jellemzo.
Ezt azzal magyarazhatjuk, hogy a rétegek hatarfeliilletei nem egyenletesek (néhany
nanométeres hatarfeliileti érdesség figyelhetd meg), igy a tiszta SiO; réteg csak egy kisebb
részét képezi a rétegparoknak. A legfels6 SiO; réteg vastagsdga néhol tobbszorése a vart
vastagsagnak. Ez viszont nem magyardzhatd pusztan a hatarfeliileti és feliileti érdesség
jelenlétével. A magasabb hdmérsékleten hokezelt mintak fel¢ haladva ez az érték nd, igy a
mintakészités soran a feliileten lezajlo oxidaciora gondolhatunk. Az illesztett spektrumokbdl
is j6l lathatd, hogy az alacsonyabb hullamhosszokon (330 nm alatt) a modell kevésbé jol irja
le a mintdkat. Mivel a sziliciumnak ezen a hullimhossztartomdnyon nagy az abszorpcidja, a
fény kevésbé tud eljutni a mélyebb rétegekhez. Igy a spektrum ezen tartomanya inkabb a
feliiletkozeli rétegekrol hordoz informaciét. igy elmondhaté, hogy ezzel a modellel kevésbé
j61 tudjuk leirni a minta feliiletét. A mintdk rétegeinek teljes vastagsaga jo egyezést mutat a
TEM eredményekkel. 600°C-t61 (SRO600-as minta) 1050°C-ig (SRO1050 jelii minta) haladva
az optikai modellbdl kapott teljes vastagsag értékei 150,5 nm, 147,7 nm, 147,9 nm, 148,8 nm,
147,4 nm és 145,2 nm.

Tovébbi vizsgalatokban megallapitottam, hogy a hékezelés soran fazisatalakulas ment
végbe az amorf szilicium fazisbol a nanokristdlyos fazis felé, ugymint a nem-
sztochiometrikus SRO fazisbol az amorf fazis és nanokristalyos fazis felé. Ez nyomon

kovetheté az a-Si és az nc-Si fazis térfogatszazalék novekedésében a novekvo hokezelési
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hémérsékletek esetében (6. tablazat 6. és 7. oszlopa). Megjegyzem, hogy az Gijonnan 1étrejovo
nanokristalyok egy hanyada inkabb az a-Si fazis novekedésében mutatkozik meg, mint sem az
nc-Si-ben. Ez azért van, mert ezeknek a szemcséknek a mérete kisebb, mint az nc-Si
referenciarol szolé kozleményben vizsgalt, referenciaként hasznalt mintaé [85]. A
nanokristalyok megjelenését alatdmasztja a rontgendiffrakcids képen lathatd kristalyos

szilicium jelenlétére utald csucs (6.1 abra), illetve a TEM képek is (6.4 abra).

B Ssio,
14 [ SiO, + a-Si + nc-Si

600 750 850 925 1000 1050
Hoékezelés hémérséklete [°C]

Egy SRO/SIO2 rétegpar vastagsaga [nm]

6.7. abra: Az SRO/SIO; rétegparok valtozasa a hokezelés hémérsékletének fiiggvényében. A piros oszlop a
rétegparhoz tartozé SiO, réteget (1. réteg) jeloli, mig a zold oszlop az SRO réteget (2. réteg).

6.6 Osszegzés

Kiilonboz6 hémérsékleten hokezelt sziliciumban gazdag szilicium-oxid és tiszta SiO;
tobbréteges szerkezetben vizsgaltam a hokezelés soran lejatszodd folyamatokat. Az effektiv
kozeg kozelitést alkalmazva kiilonboz6 szerkezetii, egyedi dielektromos fliggvényekkel
rendelkez6 szilicium fazisok keverékével irtam le a sziliciumban gazdag oxid réteget. A
kiértékelés soran az EMA komponensek aranyat és a rétegek vastagsagat tanulmanyoztam a
hokezelés homérsékletének fliggvényében. A kapott eredmények jO egyezést mutatnak a
referencia mérésekkel, csak gy, mint a TEM és rontgen mérési eredmények. A f0
folyamatokat, mint a szinterelédés (zsugorodas), fazisszétvalasztodas és keveredés sikeriilt

kimutatnom a hékezelés hdmérsékletének fliggvényében.
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7 Oszlopos szerkezetii nanokristalyos vékonyrétegek

optikai jellemzése

7.1 Bevezeto

A szilicium nanokristalyok savszerkezete eltér a tombi anyagétdl, koszonhetden a
kvantum bezartsdgnak és a megndvekedett feliileti hatdsoknak. Diszkrét energia szinteket
mutat a savszerkezet mind a vezetési, mind a valenciasavban, ami erésen fligg a szilicium
nanokristalyok szemcseméretétol. Azokban a rendszerekben, ahol a szilicium kristalyok
meérete tObb tiz nanométer, a savszerkezetiikk a tombi sziliciuméhoz hasonld. Ahol viszont ez
(jelentdsen) 10 nm alatti, ott méretfliggd savszerkezet van jelen. Ebbdl kovetkezéen mind az
elektromos, a transzport és a toltéshordozo tulajdonsagok megvaltoznak, és erésen fiiggnek a
szemcsemérettdl ebben a tartomanyban [87, 88]. A dielektromos fliggvényt elemezve értékes
informaciokhoz juthatunk a savszerkezetrdl, mivel a dielektromos fliggvény képzetes része
kozvetlen kapcsolatban all a elektronallapot stirtiséggel félvezetd kristalyok esetén. Mivel a
fény behatolasi mélysége az E; (3,4 eV foton energianal, azaz 364 nanométeres
hullamhossznal) és E, (4,2 eV, 295 nm) kritikus pontoknal (azaz abszorpcios csucsoknal)
rendre 10 és 5 nm, a dielektromos fliggvény kritikus pontoknal megjelend jelalakjaval
Osszefliggd szerkezeti valtozasokra ezen hullamhosszak tartomdnyaban és a feliilettl a
behatolasi mélységig terjedé mélységtartomanyban legnagyobb a szerkezetérzékenység. Ezért
vékony (a fenti behatolasi mélység mérettartomanyahoz kozeli), de mélységben homogén
rétegek vizsgalatara torekedtem.

Ebben a részfeladatban 5 kiilonb6z6 szemcseméretii SiO, réteg ala temetett
nanokristalyos szilicium réteget vizsgaltam meg spektroszkopiai ellipszometriaval. Olyan
mintakészitési eljarast alkalmaztunk, mely jol definialt szemcsézettségii mintakat volt képes
kialakitani, és alkalmassa tette Oket arra, hogy ellipszometriai modelleket fejlesszek rajuk.

Megmutatom, hogy az effektiv kozeg elmélet alkalmas arra, hogy a mintdk szamos,
technologiailag fontos tulajdonsagat meghatarozzuk [89]. A rétegvastagsagokon és az
Osszetételen tul az ellipszometria érzékeny a nanokristalyossagra is, mely a szemcsemérettel
fligg Ossze.

Felhasznalva az Adachi altal javasolt parametrikus dielektromos fliggvény leirast olyan

optikai modellt készitettem, mellyel a szilicium szemcseméret és a dielektromos fliggvény
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alakja kozti 0sszefliggést tanulmanyozhatjuk. Az analizisnek egy fontos problémdja, hogy
elfogadhat6 szinten csak ugy lehet vizsgalni a dielektromos fliggvények jellegzetes alakjat, ha
sokparaméteres modelleket hasznalunk. Az illesztendé paraméterek tobbsége arra szolgal,
hogy oszcillatorként leirjak a kiilonbdz6 alaka csticsokat. Ebben a munkdban bemutatom,
hogy is lehet lecsokkenteni az illesztendd szabad paraméterek szamat oly modon, hogy
megkeressiik a rendszer szamara érzéketlen és egymassal szorosan 0sszefliggd paramétereket,

¢és rogzitjiik vagy csatoljuk éket. Ehhez a feladathoz sajat keres6 algoritmust fejlesztettem.

r 7

7.2 Mintak elballitasa/tulajdonsagai

A szemcseméret hatasanak optikai vizsgalatara az IMEL partner-kutatdintézet kvarc
hordozora kiilonboz6 vastagsaghan levalasztott nanokristalyos szilicium vékonyrétegeket
allitott el6 (7. tablazat). A novesztést LPCVD eljarassal végezték 610°C—on, 40 Pa nyomdason.
A kapott rétegvastagsagok 5 és 30 nm koz¢ estek. Ezt kdvetden magas hdmérsékletii (900°C)
termikus oxidacioval vékony oxid réteget ndvesztettek a nanokristalyos sziliciumréteg
felszinére.

Rendelkezésiinkre allt egy tiszta kvarc hordozo is, hogy megkonnyitsiik a mintak

ellipszometriai kiértékelése soran a hordozo pontos optikai tulajdonsagainak meghatarozasat.

Minta neve Nanokristalyos szilicium
vékonyréteg vart vastagsaga [nm]
NC2 2
NC3 7
NC4 12
NC5 17
NC6 22

7. tablazat: Az egyes mintak nevei, és a mintakészitési feltételek alapjan vart vastagsag értékek a novesztett

nanokristalyos szilicium vékonyrétegre nézve.

A nanokristalyos réteget oszlopos szerkezet jellemezte. A minta sikjara merélegesen,
egykristalybol allo oszlopok alkottdk a réteget, ahol az oszlopok szorosan egymas mellett
helyezkedtek el. Ezek magassaga megegyezett a rétegvastagsaggal, mely igy a levalasztasi id6
segitségével szabalyozhatd volt. Az oszlopok x-y kiterjedése kozel azonos volt mindegyik

minta esetén, és egy mintan beliil is kis szorassal birtak.
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7.3 Az IMEL és CNR-IMM partner-kutatointézet altal végzett
referencia mérések

A réteg novesztési technikdjanak kidolgozasara és mindsitésére az ANNA JRAG
projekten beliil az IMEL partner kutatdéintézet TEM méréseket végzett. Az altalunk vizsgalt
mintakon a CNR-IMM partner kutatointézet altal rontgendiffrakciés mérések is késziiltek,
melyek értékes eredményekkel szolgaltak az optikai modellek fejlesztésekor illetve az

eredmények értelmezésekor.

7.3.1 TEM eredmények

Az altalunk vizsgalt mintdkkal azonos eljarassal készitett mintdkrol a mintakészités
ellenérzésére és mindsitésére TEM vizsgalatok is torténtek [90]. Ezek a vizsgalatok is
megerdsitették azt a varakozast, miszerint az ily modon eléallitott mintdk oszlopos szerkezetet
mutatnak (7.1 és 7.2 abrak). Az oszlopok egy rétegen beliil kis szorassal kdzel azonos méretet
vesznek fel. Szélességiik mintarol mintara kozel azonos, mig magassaguk a réteg
vastagsagaval egyezik meg. Vagyis az alkalmazott modszerrel j6 mindségi, jol kontrollalhato

lateralis és vertikalis kiterjedésii szemcseszerkezetet lehet eléallitani.

n402 n405

7.1 abra: Kiilénb6z6 vastagsagt nanokristalyos szilicium vékonyrétegek vilagos latoterii keresztvékonyitott
TEM felvételei.
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7.2 abra: Nagy felbontasu TEM felvétel egy 5 nm vastag nanokristalyos szilicium vékonyrétegrol.

7.3.2 Rontgendiffrakcios eredmények

A mintakon alacsony szOgii rontgendiffrakcios méréseket végeztek egy Rigaku
gyartmanyu SmartLab tipusu diffraktométerrel. Ebben az eszkozben forrasként egy forgathatd
andd volt elhelyezve (Cu Ka A=1.5418 A), melyet egy parabolikus tiikor kovetett. A minta
utan valtozo rések sorozata volt elhelyezve. A mérés soran a nyalab a minta felszinére a minta
sikjatol szamitva mindossze 0,8 fokos szogben érkezett. A nanokristalyok jelenlétét a c-Si-re
jellemzo6 rontgendiffrakcids mintazat/csucsok jelenléte erdsitette meg (7.3 abra). Felhasznélva
a Debye-Scherrer formulat [78, 79], a szilicium cstcsainak félértékszélességébdl a mintak

atlagos szemcseméretére a kovetkezOk adodtak: 3, 4, 9,6, 11 és 12 nm.

NC2
——NC3
Si(220) NC4

l ——NC5

Si(331) | NC6

1004

Intenzitas

LN NN B B B S B B By B B B S S B B B B B B B B B B S B |

44 46 48 50 52 54 56 58
20 ']
7.3 abra: A kiilonb6z6 méretii nanokristalyos szilicium mintakrol készitett alacsony szogii rontgendiffrakcios

meérések.
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Fontos megjegyezni, hogy a Debye-Scherrer egyenlet kozelités, mely egy atlagos
szemcseméretet mond a mintara nézve. Ett6l fliggetleniil a minta kristalyszemcséi

rendelkezhetnek méreteloszlassal.
7.4 Optikai modellalkotas

A nanokristalyos szerkezet ellipszometriai vizsgalatara két optikai  modellt
fejlesztettem. A 6 kiilonbség a két modell k6zt, hogy milyen modon irja le a nanokristalyos
sziliclum fazist. Mig az egyik az irodalombol vett ismert fazisokhoz tartozd dielektromos
fiiggvények keverékével dolgozik, addig a masik egy komponensként kezeli ezt a fazist, és

ennek dielektromos fliggvényét specialis fliggvényekkel irja le.

7.4.1 Kiulonbozd, ismert fazisokra épuld optikai modell

Az els6 esetben az optikai modell egy hordozobdl és két rétegbdl épiil fel (7.4 abra),
melyet EMA modellnek fogok elnevezni. A hordozo torésmutatdojat a Cauchy modell
segitségével hataroztam meg (2.4.1.1 fejezet). Az 1. réteg a nanokristalyos szilicium
vékonyréteget irja le. Ennek dielektromos fliggvényét 3 komponens keverékébdl hataroztam
meg, melyet az EMA modszerrel szamoltam Ki (2.4.1.4 fejezet). A 3 komponens a kovetkezo:
nanokristalyos szilicium referencia (nc-Si, [85]), c-Si referencia, és SiO, referencia [83]. A 2.
réteg a feliiletre felvitt szilicium dioxidot reprezentalja. Ezt egy masik EMA réteggel irtam le,

mely all egyrészt a SiO; referenciab6l, a-Si referenciabol [84] és nc-Si referenciabol.

2. Réteg SiO3 + a-Si + nc-Si
1. Réteg nc-Si + ¢-Si + SiO2

Hordozé Cauchy
7.4 abra: A szilicium dioxidba eltemetett nanokristalyos szilicium vékony rétegekre felallitott EMA modell.

A modell 6 szabad paraméterbdl all: 4 paraméter térfogatszazalékot jelol, kettd pedig
vastagsagot. A hordozét leir6 Cauchy modell paramétereit egy tiszta hordozon mért spektrum
alapjan hataroztam meg.

A szilicium alapu kompozitok optikailag egyfajta atmenetet képeznek az egykristalyos

és az amorf fazis kozott. gy egy lehetséges mod ennek reprezentalasara, ha a-Si és c-Si
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keveréket hasznalunk [91, 92]. A mi esetiinkben a rétegek polikristalyosak, illetve
nanokristalyosak, mely annyit jelent, hogy egykristalyos szemcsékbol épiilnek fel, melyek
mérettartomanya a nanométer tartomanyba esik. A nanoméretnek koszonhetéen a szemcse
elektron savszerkezete eltér a tombi anyagétél, mely a véges atomszamnak és a
megndvekedett relativ feliiletnek tulajdonithatdé. Ezek a hatdsok jobban leirhatok, ha
nanokristalyos sziliciumrol késziilt torésmutatot (nc-Si) hasznalunk fel referencia anyagként
az amorf komponens helyett, vagy vele egyiitt. Ez a referencia magaban foglalja a
dielektromos fliggvény szemcseméret csokkenés altal bekovetkezett viselkedését, ami
nagyban javitja a modellb6l szamolt spektrumok illesztését [25, 48, 49]. Ebben a modellben
az nc-Si és c-Si referencidkhoz tartozo térfogatszazalékok ardnya fog informaciot adni a
nanokristalyos szerkezetr6l és a szemcseméretr6l. Az nc-Si/(c-Si+nc-Si) Osszefliggést

hasznaltam, hogy szamszer(ien kifejezhessem a mintak nanokristalyossagat.

7.4.2 A dielektromos fuggvényt paraméteresen leiré optikai modell

A masodik esetben az optikai modell a hordozobol és két rétegbdl épiil fel (7.5 abra),
melyet MDF modellnek fogok elnevezni. A hordozo térésmutatdjat és extinkcios egyiitthatojat
itt is a Cauchy modellel irtam le (2.4.1.1 fejezet). Az 1. réteg a nanokristalyos szilicium
vékonyréteget irja le. Ennek dielektromos fliggvényét a két komponensre felirt Bruggeman-
féle effektiv kozeg kozelitéssel szamoltam (2.4.1.4 fejezet), ahol a két komponens a SiO,
referencia, és az S. Adachi altal felirt dielektromos fliggvényt paraméteresen leirdé modell
(2.4.1.3 fejezet). A 2. réteg a sziliciumdioxidot reprezentalja. Ehhez a referencia adatokat az

irodalomban megtalalhat6 adatbazisbol nyertem [83].

2. Réteg Sio,
1. Réteg MDF + SiO,
Hordozé Cauchy

7.5 abra: Sziliciumdioxidba eltemetett nanokristalyos szilicium vékonyrétegekre felallitott MDF modell.

Az Adachi-féle MDF modell egy egyszerisitett modellje a vegyérték és vezetési savok
kozotti atmeneteknek a teljes Brillouin zondban. Ez a modell egykristdlyos félvezetok

savszerkezeti szdmoldsaibol szarmaztathatd. Ettdl fliggetleniil szdmos munkdban
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megmutattak, hogy a polikristalyos és amorf félvezetdket is jol le lehet irni az Adachi altal
kidolgozott dielektromos fliggvény modellel [61, 93]. Ezt a kozelitést igazolja az a tény is,
hogy a kristalyos és amorf félvezetdk optikai tulajdonsagait elsédlegesen a rovid tavha rend
hatarozza meg. Mivel amorf anyagokban a kritikus pontok nem értelmezhetek, ezért az
Adachi-féle modellb6l adodo tiltott savok nem feleltethetéek meg a Brillouin zoéna Bragg
savjainak, de figyelembe vehetéek akkor, amikor a kovalens kotések altal keltett rovid tava
rend hatasat vizsgaljuk. Ezzel a megkozelitéssel nem csak a tokéletes kristalyok optikai
modelljét tudjuk kiszamolni, hanem a polikristalyos anyagokét is, felhasznalva az Adachi altal
felallitott altalanos fiiggvényalakokat, az Adachi-féle dielektromos fliggvény modellt. T. D.
Kang és tarsszerzoi amorf szilicium hékezelésével eldallitott mikrokristalyos sziliciumot irtak
le az Adachi-féle MDF modell segitségével [94]. A minta optikai tulajdonsagat harom
komponens keverékébdl allitottak eld: a-Si, MDF és iireg. Az illesztéskor pedig az MDF
komponensnek csak a kiszélesedéseire illesztettek. Petrik Péter és tarsszerzéi pordzus
sziliciumra alkalmaztak az MDF modellt c-Si és iireg komponensek hozzaadasa mellett [25].
Az illesztésben dont6en az E; és E, energiadtmenetekhez tartozo fliggvények paramétereire
illesztettek, mig a tobbi paramétert csatoltak, illetve rogzitették egy fix értékre. Esetemben a
nanokristalyos fazist irom le az Adachi altal c-Si-re felallitott fliggvényalakok segitségével
(2.4.1.3 fejezet).

Osszegezve: 3 paramétert haszniltam a hordozod leirasira (A, B, C), tovabbi két
paraméter a két réteg vastagsagaért felelt, egy paraméter az MDF komponens
térfogatszazalékat adta meg és végiil 16 paraméter, melyek az Adachi-féle dielektromos
fliggvény modellt irtak le (a 2.4.1.3. fejezetben bevezetett jelélést hasznalva: Eq’, Co’, vo’, Ei,
B1, Bix, I'1, E1’, C1’, v1°, E2, By, Co, T2, v2, €15). KOvetkezésképpen le kellett sziikiteni a
szabad paraméterek szamat, melyet a paraméterek csatolasdval vagy az érzéketlen
paraméterek rogzitésével tehetiink meg. Ezt a 4. fejezetben ismertetett illesztési algoritmus

segitségével végeztem el.

7.5 Nanokristalyossag

Az ellipszometriai méréseket 50-t61 60 fokig terjedd beesési szogek mellett végeztem
el, 2,5 fokos lépéskozzel. Majd a 240 nm-t6l 840 nm-ig terjedd hullamhossztartomanyon mért
ellipszometriai szogekre illesztettem a 7.4.1 fejezetben bemutatott EMA modellbdl szamolt

spektrumokat. Egy ilyen mért spektrumot és illesztett gorbesereget mutat az NC3 mintardl a
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7.6 abra. Az illesztett paraméterckre kapott eredményeket pedig a 8. tablazatban foglaltam

0ssze.
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7.6 abra: Az NC3 mintarol készitett mért (pontozott gorbék) és illesztett (vonalas gorbék) ¥ (felsé grafikon) és
A (als6 grafikon) spektrumok. A hullamhossztartomany 240 nm-t6l 840 nm-ig terjed. A mérés 5 kiilonboz6

beesési szog mellett tortént.

A hordozot leird6 Cauchy modell paramétereit egy tiszta hordozora mért spektrumbol
hataroztam meg. A kapott eredmények a kovetkezok: A = 1,45 +/- 0,001; B = 0,0036 +/-
0,0003 és C = 0,000038 +/- 0,000015. A Cauchy modell tobbi paraméterére nem illesztettem,
mert szamottevéen nem javitott az illesztés josagan.

Az EMA modellre kapott eredményekbdl leolvashatd, hogy novekvd levalasztasi

id6vel n6 az 1. réteg vastagsaga. Az 1. rétegben a SiO; térfogatszazaléka csokken a novekvo
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vastagsaggal, ahogy azt vartuk. Az oxidacids folyamat kozel azonos ideig tartott az 0sszes
minta esetében. Az eredmények is ezt mutatjak, mivel a 2. réteg vastagsaga kozel azonos a
kiilonboz6 mintakra (~25-26 nm).

Az NC2 esetében a rétegek egyiittes vastagsdga 16 nm, mely vékonyabb, mint amit a
tobbi mintaban mértiink az oxid rétegre. Ez azt jelenti, hogy ebben a mintaban a termikus oxid
képzOdése soran az egész nanokristalyos szilicium réteg oxidalodott. A megmaradt 1. réteg
vastagsaga kisebb, mint 1 nm. Ebben az esetben ez az 1. réteg egyfajta hatarfeliileti rétegként
jelentkezik, mely a kvarc hordozo6 egyenetlen feliiletébdl adodik.

A minta neve NC2 NC3 NC4 NC5 NC6
MSE 17 32 23 17 17
T [nm] 16,2 26,3 25,7 25,8 25,2
, Si02 100,3 102,5 100,6 98,9 97,3
2. Réteg
a-Si 15,2 -1,2 -1,6 4,3 3,6
nc-Si -15,5 -1,3 1,0 -3,2 -1,0
T [nm] 0,2 8,3 13,2 16,5 20,8
, nc-Si 130,7 69,7 76,3 79,0 77,6
1. Réteg
c-Si -35,5 3,4 9,8 19,4 29,6
Si02 4,8 26,9 13,9 1,6 -7,2
A 1,45
Hordozé
B 0,0036
Cauchy
C 0,000038

8. tablazat: A nanokristalyos szilicium vékonyrétegekre illesztett EMA modell eredményei. Az MSE az illesztés
josagat jeloli. A 2. réteg az oxidréteget irja le, mig az 1. réteg a nanokristalyos szilicium réteget. A hordozo a
kvarc hordozot reprezentalja, amit a Cauchy modellel irtam le. T a vastagsagot jel6li nm dimenzidban. A ,,Si0,”,
»a-S1”, .nc-Si” és ,,c-Si” az adott komponens térfogatszazalékat jeloli az adott rétegben. A vastagsagok hibaja 1
nm alatti, mig a térfogatszazalékok hibaja 1% alatti. A kiértékelés 240 nm-t61 840 nm-ig terjedé hullamhosszon

tortént.

A c-Si térfogatszazaléka csokkenést mutat, mig az nc-Si komponens tobbé-kevésbé
konstans marad az NC6 mintatol haladva az NC2 mintaig. Mas szoval kifejezve, az nc-Si
relativ  térfogathanyada novekszik a rétegvastagsagok csokkenésével, vagyis a
szemcseméretek csokkenésével, ahogy azt a 7.7 abra mutatja.

Jo illesztést kapunk akkor is, ha a 2. rétegben csak SiO, komponenst alkalmazunk. A

harom komponensii EMA hasznalata csak kis mértékben javitotta az illesztés josagat, viszont
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stabil maradt a modell, és még tobb informacidt megtudtunk a felsé réteg (sztochiometriai)
tisztasagarol.

Az effektiv kozeg modszerben alkalmazott komponensek sokszor valamilyen hatast
reprezentalnak. Az lireg komponens pozitiv értékei példaul az optikai striiség csokkenésére
utalnak, az nc-Si komponens pedig szemcsehatarok jelenlétére. Ezek a hatasok sokszor
tobbiranytak, ami a fizikailag értelmetlennek tiind negativ térfogatszazalékoknak is értelmet
ad. Példaul a negativ iireg térfogatarany az optikai siirliség (referencidhoz, vagyis a tobbi
modellben szereplé komponenshez mért) novekedésére utal, mig az nc-Si komponens negativ
térfogataranya azt fejezi ki, hogy a szemcseméret Kisebb, mint az nc-Si referenciaanyagban.
Az EMA_modellben kapott negativ értékek tobbsége abszolat értékben csekély. fgy ezek 0-ra
rogzitése csak kis mértékben befolyasolja a réteg dielektromos fliggvényét, illetve az illesztés
josagat. A szamolt és mért spektrumok nem tokéletes illeszkedése mellett azonban ez is
ravilagit az Osszetettebb modellek (mint példaul az Adachi altal kidolgozott dielektromos

fliggvény modell (2.4.1.3 fejezet)) hasznalatanak fontossagara.
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1,25-
1,00-
0,751 *~e
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0,25

Nanokristalyossag

0,00 T T T T T
2 4 6 8 10 12

Atlagos szemcseméret [nm]

7.7 abra: A mintak nanokristalyossaga a rontgendiffrakcioval mért atlagos szemcseméret fliggvényében.

Az nc-Si és c-Si referencidkhoz tartozo térfogatszazalékok aranya fog informaciot adni
a szemcseméretr6l. Az  nc-Si/(c-Si+nc-Si)  Osszefliggést hasznaltam a  mintak
nanokristalyossaganak szamszerl kifejezésére. Az igy bevezetett Gsszefliggés eredményét a
7.7 abra mutatja. Monoton csokkenést figyelhetiink meg a rétegvastagsag novekedésével,
vagyis a szemcseméret novekedésével. Az NC2 esetében ez az érték 1-nél nagyobb, mivel
ebben a mintdban valdszinlileg az 4tlagos szemcseméret kisebb, mint a referenciaként
hasznalt nc-Si mintaban. Emellett ez a 0,2 nm vastagsagu ,réteg” inkabb csak egy

hatérfeliiletet reprezental, mint egy valodi, jellemzd kristalyossaggal rendelkezd réteget.
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7.6 Kezelheto optikai modell felallitasa

Altaldban az optikai modell fejleszésekor az egyszeriibb modellek felsl haladunk a
bonyolultabb modellek felé. Az MDF modell esetében viszont egy Osszetett modellbdl
indultam ki, ahol egyszerisitéseket kellett végeznem. A hordozét leir6 Cauchy modell
paramétereit a tiszta kvarc hordozon végzett mérésekbdl hataroztam meg. Ily médon az A, B
¢s C paraméterek a tovabbiakban az MDF modellben mar rogzitett paraméterként
kezelhetdek. Ezt kovetden az altalam fejlesztett algoritmus segitségével széles paraméter
tartomanyok mellett illesztettem a nanokristalyos sziliciumon mért spektrumokra.

A nanokristalyos szilicium réteg illetve szilicium-dioxid réteg vastagsaga, az nc-Si
komponens térfogatszazaléka (a nanokristalyossag) és az Adachi-féle dielektromos fliggvény
modell E; paraméterének értéke nagy érzékenységet mutatott. Ezzel szemben az Ey’ és Ey’
atmenetekhez tartoz0 DHO oszcillatorokat leir6 paraméterek értékei nagyon Kkis
érzékenységet mutattak koszonhetden annak, hogy ezeknek a gorbéknek az

amplitadoja/intenzitasa elhanyagolhato a tobbi jelhez képest (7.8 abra).

7.8 abra: A valtozoé értelmezési tartomanyt alkalmaz6 iteracios eljaras részeredményei grafikonos dbrazolasban
az NC4 esetén. Egy grafikon az illesztési folyamat egy pillanatat dsszesiti. Minden oszlop egy szabad paramétert

jelol. Az oszlopok magassagat, azaz a paraméterek értelmezési tartomanyat 1-re normaltam.

Ezért az Ey’ atmenethez tartoz6 DHO-t a 2D-Mp exciton atmenethez csatoltam.
Figyelembe véve az Adachi altal bevezetett egyszerlisitéseket, a 2D-My exciton atmenet is
kozelitbleg egy oszcillatornak tekinthetd. Az E;’ atmenethez tartozo DHO-t pedig az E;
atmenet DHO-jahoz csatoltam. Tovabba az E;’ értékét 5,29 eV-on rogzitettem. Ezekkel a
csatoldsokkal ardnyos valtozasokat feltételeztem, de mivel érzéketlen paramétereket
csatoltam, ez a feltételezés nem befolydsolja 1ényegesen az illesztés mindségét. A végso

eredményekbdl levonhato fizikai megfontolasoknal viszont szem eldtt kell tartani ezeket a
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megkotéseket, mely ebben az esetben annyit jelent, hogy épp az érzéketlenségiik miatt nem
tekinthetOk relevansnak a szamukra kapott eredmények. A csatolasi allandokat a c-Si
dielektromos fiiggvényére illesztett Adachi-féle modell eredményeib6l szarmaztattam. gy a
kovetkezo feltételekkel egyszeriisitettem a modellt: Ey” = 0,98 E1; Cy” = 0,0517 Bix; v0” =
0,2825 I'1; E;” = 5,2931; Cy” = 0,08 Cy; v1” = 0,9 v,. Ezekkel a kozelitésekkel az optikai
modell leegyszerisodott 13 szabad paraméterre. Ez tovabbra is magas érték, viszont
koszonhetden a mintdk jo mindségének, a dielektromos fliggvény Osszetettségének ¢és a
fizikailag relevans optikai modellnek, ezzel a modszerrel realis és megbizhato vizsgalatokat
lehet végezni nanokristalyos szilicium vékonyrétegeken. Egy ezen feltételek bevezetésével

végzett illesztés végeredményét és az illesztett spektrumokat mutatja rendre a 7.9 abra.

0.9+~

0.8~

06~
0.5~
0.4+

0.3

0.1+

£

d, d, W, B, Cy v, E, B B T, B, C v, E B C T, 1 ¢,

7.9 abra: A valtozo értelmezési tartomanyt alkalmazo iteracios eljaras végeredménye grafikonos abrazolasban
az NC4 minta esetén. A z6ld tartomanyokban rogzitett vagy csatolt paraméterek szerepelnek. A piros

tartomanyokban a sziikitett tartomanyok mérete kisebb a szimbolumok méreténél, ami nagy érzékenységre utal.
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7.10 abra: A valtozo értelmezési tartomanyt alkalmazo iteracios eljaras soran az NC4 mintara illesztett MDF

modell legjobb eredménye. N, C, S a forgoé kompenzatoros ellipszométer altal kdzvetleniil meghatarozott

ellipszometriai szogek értékei, ahol N=cos(2y), C=sin(2y)cos(A), S= sin(2y)sin(A).

7.7 A dielektromos fiiggvény jellemzdi

Az MDF modell altal szolgaltatott eredményekbdl felrajzolhatdé a nanokristalyos

szilicium fazis dielektromos fliggvényének valds és képzetes része (7.11 abra és 7.12 abra).

NC3
40} NC4

A NC5
NC6
c-Si

-20 ; :
1 2 3

Foton energia (eV)

7.11 abra: A nanokristalyos szilicium fazis dielektromos fliggvényének valos része.
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7.12 abra: A nanokristalyos szilicium fazis dielektromos fliggvényének képzetes része.

Az illesztésekb6l kapott legfontosabb paramétereket a 7.13-as és 7.14-es abran
abrazoltam. A kapott pontokra a linearis regresszié modszerével pedig egyenest illesztettem a
mérési hibak figyelembe vételével (mérési hibak alatt eltekintettem a szemcseméret
meghatarozasara becsiilt hibat). Az E; paraméter eltolodast mutatott kék irdnyba a
szemcseméret csokkenésével, ami Osszefliggésben all a kvantum bezartsag hatasaval (7.13
abra, bal oldala). Szintén megfelel az elméletileg vart eredménynek, hogy mind az E; mind az
E, atmenet (7.13 abra jobb oldal; 7.14 abra jobb oldal) kiszélesedése né a szemcseméret
csokkenésével. Ennek oka, hogy a kisebb szemcsék miatt az elektronszorodas gyakorisaga a
fajlagosan (térfogategységben) egyre nagyobb mennyiségii szemcsehatar miatt névekszik. Az
E. atmenet esetében, figyelembe véve a hibak nagysagat, nagyon Kis csokkenést tapasztaltam
a szemcseméret csokkenésével. Azonban fontos megjegyezni, hogy az E, atmenethez tartozo
foton energian (~4,25 eV) a fény behatolasi mélysége kb. 5 nm, igy az ehhez tartozo Kkritikus
pont vizsgélatakor a vastagabb rétegeknek csak a felsd részét vizsgaljuk, melyet a feliileti
hatasok, fesziiltség és egyéb tényezok is befolyasolhatnak. Jellemzden a feliileti érdesség az
alacsonyabb energidk felé mozgatja az energiacsticsokat, ezért a két csucs helyzete mellett
azok egymashoz képesti tavolsagat is érdemes megvizsgalni, mely kevésbé fiigg a feliileti
hatasoktol [95]. Esetemben az E,-E; tavolsag csokkenést mutat a szemcseméret

csokkenésével, mely szintén megfelel az irodalomban fellelheté eredményekkel [96].
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7.13 abra: Balra az E; energiaszint, jobbra a I'; kiszélesedés lathat6 a rontgen diffrakcioval mért atlagos

szemcseméret fliggvényében

0.40
4.5¢ 1 0.35]

441 1 0.30
‘ 0.25]
43] l | ]

3 1 020}
:“4.2- ._T_“_t_| 1 " 015}
0.10}
4.1} E 0.051
O e e 0 12 4 000 =6 "6 10 12 14
Atlagos szemcseméret [nm] Atlagos szemcseméret [nm]

7.14 abra: Balra az E; energiaszint, jobbra a y, kiszélesedés lathaté a rontgen diffrakciéval mért atlagos

szemcseméret fliggvényében

7.8 Osszegzés

LPCVD-vel novesztett termikusan oxidalt feliilleti nanokristdlyos szilicium
vékonyrétegeket vizsgaltam spektroszkopiai ellipszometriaval. Optikai modellt fejlesztettem
felhasznalva az effektiv kozeg kozelitést. Megdllapitottam, hogy a felallitott modellek jol
leirjdk a mintdk szerkezetét, és a nanokristalyossag szisztematikus csokkenést mutat a
nanokristalyos réteg vastagsaganak ndvekedése, vagyis a szemcseméret novekedése soran. Ez
megfelel annak, hogy csokken a szemcsefeliiletek ardnya egységnyi térfogatra vetitve a
novekvd vastagsdggal. Vagyis felhaszndlva ezt a kozelitést (az Un. élettartam kiszélesedés
mérésén keresztiil) a modszer érzékeny az elektronok szemcsehatarokon vald szorodéasanak
valoszinliségére. A kritikus pontok energiamaximumanak kvantumbezartsag miatt 1étrejovo
eltolodasa jo1 megfigyelhetd az E; kritikus pont esetében. Az E; kritikus pontra ez az effektus

a kis behatolasi mélység és a feliilet hatdsa miatt nem mérheté megbizhatoan.
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Felépitettem egy optikai modellt, mely felhaszndlja az Adachi 4altal felallitott
dielektromos fliggvény paraméteres leirast. Ezt a modellt alkalmaztam a kiilonb6z6
vastagsagu szilicium nanokristalyos vékonyréteget tartalmazé mintasorozatunkra. Vizsgaltam
a modell paramétereinek érzékenységét ¢€s korrelaciodit, hogy aztan egyszerlsitve az optikai
modellt megvizsgalhassam a fontosabb anyagi tulajdonsagokat (energia poziciok, Kritikus

pont kiszélesedések) a szemcseméret fliggvényében.
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Osszefoglalas

Munkam soran kifejlesztettem és sikeresen alkalmaztam egy paraméteranalizald és —illesztd
algoritmust, mely az ellipszometriai mérések kiértékelésében, az optikai modellek
fejlesztésében egy ujfajta megkdzelitést ad. Segitségével a nagyon Osszetett, sokparaméteres
modellekben szereplé szabad paraméterek érzékenységét tudjuk vizsgélni, igy lehetdség
nyilik az optikai modellek tovabbfejlesztésére olyan irdnyba, hogy egyszeriibbé tessziik azt.
Kisérleti munkamban harom kiilonb6z6 nanoszerkezetli vékonyrétegrél sikeriilt szerkezeti
tulajdonsagokat kimutatnom az ellipszometriai mérési médszer segitségével.

Porozus szerkezetre olyan optikai modellt allitottam fel, mely a feliileti érdesség
mértékérdl, vastagsagarol, a pordzussa valt réteg vastagsagarol, a porozitas mértékérdl illetve
annak mélységbeli valtozasarol nyujt informaciot. A pordzus szerkezet dielektromos
figgvényét vizsgdlva Osszefliggéseket talaltam a porozitds mértéke, szerkezete ¢és a
dielektromos fliggvény alakja kozt. Megallapitottam, hogy megfeleldé mérési modszerrel
»kalibralva” a kiilonb6z6 szemcseméretekhez tartozd optikai tulajdonsdgok valtozasanak
érzé¢keny mérésével az ellipszometria alkalmas a szemcseméret mérésére.

Kiilonb6z6 hémérsékleten hokezelt, SRO/SiO, rétegparokbol felépiild sokréteges
mintasorozatra az altalam alkotott optikai modellekkel lehetové valt a rétegparok
zsugorodasanak (szinterel6dés), az SRO alrétegek vastagsagcsokkenésének, a SiO, fazis
szeparalodasanak, az amorf szilicium kristalyosoddsanak és a nanokristalyos szemcsék
méretndvekedésének a meghatarozasa.

Kiilonb6z6 szemeseméretli nanokristdlyos mintasorozatrol szamszerisitve fejeztem ki a
kristalyossagot, mely jo egyezést mutatott a referencia mérési eredményekkel. A dielektromos
fiiggvényt az Adachi-féle MDF modellel elemezve kimutattam a paraméterek (abszorpcios

csucsok helye, kiszélesedése) és a szemcseméret kozti osszefliggést.
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Tézispontok

1. Olyan paraméterelemzé és paraméterillesztd algoritmust fejlesztettem az
ellipszometriai spektrumok szamara, amely azok kiértékelésénél alkalmazza a
gradiens iterdcidt ¢és a racskeresést, egyuttal a paraméterck érzékenységéhez
dinamikusan alkalmazkodo6 értelmezési tartomanyt haszndl. Ennek a tulajdonsdgnak
koszonhetden a modszer alkalmassd valt arra, hogy a rendszer paraméterei kozt
felfedjem az érzéketlen, illetve az egymadssal korreldlo paramétereket, amelyek a
tovabbi illesztések soran rogzithetOk vagy csatolhatdk, ezzel jelentdsen ndvelve az
illesztett paraméterek érzékenységét €és a sokparaméteres rendszerben a globalis
minimum megtalalasanak esélyét. A modszer olyan rétegrendszerek vizsgalatara is
kivaloan alkalmas, amelyekrdl kevés vagy bizonytalan informacio all rendelkezésre,
igy sziikség van a széles értelmezési tartomanyban végzett paraméterkeresésre [T3,
T4,T10, T11, T12, T13].

2. Kifejlesztettem egy porozus szilicium vékonyrétegek mennyiségi €s mindségi
jellemzésére alkalmas optikai modellt. A pordzus rétegek torésmutatdjat az effektiv
kozeg kozelitéssel, egykristalyos szilictum valamint {ireg komponensek ismert
torésmutatoinak felhasznalasaval, a komponensek térfogatardnyanak illesztésével
szamoltam ki. A szerkezet mélységbeli valtozasat oly modon vettem figyelembe, hogy
a lehetd legtobb, még kezelhetd szamu réteget vezettem be az optikai modellbe. Ennek
eredményeképp a pordzus szerkezetre meghataroztam a feliileti érdesség mértékét,
vastagsagat, a porozussa valt réteg vastagsagat, a porozitds mértékét illetve annak
mélységbeli valtozasat [T1, T5, T6].

3. Els6ként alkalmaztam a Johs-Herzinger-féle parametrikus polinom modellt por6zus
szilicium dielektromos fliggvényének leirdsara. Ramutattam, hogy a szemcseméretet
egy alkalmas referenciamddszerrel meghatdrozva és az eredményt referenciaként
felhasznalva az ellipszometria alkalmas a szemcseméret érzékeny indirekt
meghatarozasara [T1, T5, T6].

4. Kiilonbozé hdmérsékleten hdkezelt magas szilicium tartalmu nem-sztochiometrikus
szilicium-oxid (SRO) és SiO, rétegparokbol felépiild sokréteges mintdkra optikai
modellt fejlesztettem, melynek segitségével a hkezelés soran lejatszodo szerkezeti- és

fazis megvaltozasok ellipszometriai méréstechnikaval nyomon kovethetdek.
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Megmutattam, hogy a tiz rétegparbol all6 szuperracs struktira modellezhetd a
rétegparok vastagsdganak és optikai tulajdonsdgainak csatolt illesztésével. Ezzel
jelentésen csokkentettem az illesztett paraméterek szamat, ami sziikséges volt a
paraméter korrelaciok elkeriiléséhez. Az altalam alkotott optikai modell
felhasznalasaval megmutattam, hogy a rétegparok a hdkezelési homérséklet
novelésével zsugorodnak (szinterelddés), az SRO alrétegek vastagsdga csokken, a
Si02 fazis szeparaldédik, az amorf sziliclum fazis mennyisége csokken ¢és a
nanokristalyos szemcsék mérete ndvekszik [T1, T5, T6].

Optikai modelleket alkottam szisztematikusan valtozd szemcseméretli, alacsony
nyomasu kémiai gézfazisu levalasztassal novesztett oxidalt nanokristalyos szilicium
vékonyrétegek  ellipszometriai  vizsgalatara az  effektiv  kozeg  kozelités
tovabbfejlesztésével. A szemcseszerkezetet leird nanokristalyossagot az effektiv kozeg
modell egykristalyos €s nanokristalyos komponenseinek aranyaval mindsitettem. Az
altalam felallitott modellekkel szamolt és mért spektrumok kozott jo egyezes talalhato.
Megmutattam, hogy az ellipszometriai mérésbol kvantitativ médon meghatarozhat6
nanokristalyossagra jellemz6 paraméter a referencia-modszerek eredményeivel
0sszhangban szisztematikus csokkenést mutat a nanokristalyos réteg vastagsaganak ¢€s
a szemcseméret novekedésének fliggvényében [T2, T7, T8, T9].

Optikai  modellt alkottam kiilonb6zé vastagsagu  nanokristalyos szilicium
vékonyrétegek ellipszometriai vizsgalatara az Adachi altal felallitott dielektromos
fliggvény parametrizalassal. Erzékenység és korrelacidelemzés alkalmazasaval
szisztematikus eljarast dolgoztam ki az illesztett paraméterek szamanak csokkentésére,
amellyel meghatarozhatok a paramétercsatolasok és rogzitések értékei. A modell
alkalmazasaval meghatdroztam a nanokristdlyos szilicium vékonyrétegek
dielektromos fliggvényét a kritikus pontokhoz tartozd oszcillaitor paraméterek
illesztésével. A szemcsehatdrokon vald elektronszorodas és élettartam kiszélesedés
elméletével dsszhangban korrelaciét mutattam ki a szemcseméret és az abszorpcids

csucsok paraméterei (kiszélesedés, pozicio, amplitado) kozott [T3, T9, T11].
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Theses

1.

| have developed a parameter analysing and fitting algorithm, which utilizes both the
gradient and grid search methods, furthermore, it uses dynamic ranges for the variable
parameters. Due to these features the method is suitable for finding the insensitive and
cross-correlating parameters of the system so that they can be fixed at a certain value
or coupled to other parameter values. In this manner, the sensitivity of fitted
parameters can be significantly increased and the probalitity of finding the global
minimum can also be increased in the systems using high number of variable
parameters, and the optical model can be simplified and improved with greater
reliability. This method is also exceedingly usefull when there are few or ambiguous
information about the layered system, hence wide initial limits for the variable
parameters are necessary to be used [T3, T4, T10, T11, T12, T13].

| have developed an optical model which provides information about the character and
quality of porous silicon films. The refractive index of the porous layers were
calculated using the effective medium approximation with two components: single
crystalline silicon reference and void. The depth variation of the structure was
considered in such a way that the largest possible number of layers was introduced in
the optical model without significant cross-correlations. With this model I could
determine the properties of porous samples, i.e. the extent and thickness of surface
roughness, the thickness of porous layer, the quantity of porosity and the in-depth
porosity variation [T1, T5, T6].

| have been the first to use the parametric polinom model by Johs-Herzinger to
describe the dielectric function of porous silicon. It is revealed that ellipsometry is
suitable for the indirect determination of the grain size with the help of a reference
measurement method used for the calibration of the grain size and the sensitively
varying optical parameters [T1, T5, T6].

| have developed an optical model to describe multilayer structures, which consist of
two types of layers, and were annealed at different temperatures. One of the layer type
is a non-stoichiometric silicon oxide layer with high silicon concentration (SRO), the
other is a stoichiometric silicon oxide layer. The changing of structure and phase

transition due to the annealing process were monitored with this optical model by
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spectroscopic ellipsometry. |1 have revealed that the multilayer structure, which
consists of 10 layer pairs, can be modeled by coupling the thicknesses and optical
properties of the layer pairs respectively. With the help of these coupled parameters I
have significantly reduced the number of fitted parameters, which was important to
avoid high cross-correlation. I have shown, that the shrinking of layer pairs (sintering
effect), the decreasing of SRO sublayer thicknesses, the separations of SiO, phase, the
crystallization of amorphous phase, and the increasing of nanocrystalline grains could
be followed with this optical model as a function of annealing temperature [T1, T5,
T6].

| have developed an optical model using improved effective medium approximation
(EMA) to characterize nanocrystalline silicon thin layers with spectroscopic
ellipsometry. The samples, featuring systematically varying grain sizes, were prepared
by low pressure chemical vapour deposition, followed by oxidation. The
nanocrystallinity describing the grain structures was qualified with the ratio of two
components, the single crystalline phase and the nanocrystalline phase of the EMA
model. The calculated and measured spectra show a good agreement. | have
demonstrated, that the nanocrystallinity determined in such a quantitative way by
ellipsometric measurement, revealed a systematic decrease with increasing
nanocrystalline layer thickness and with increasing grain size in accordance with the
results of reference methods [T2, T7, t8, T9].

. An optical model was developed for ellipsometric measurements, which utilizes the
model dielectric function of S. Adachi to describe a sample set consisting of different
thicknesses of nanocrystalline silicon films. A systemathic method was developed in
view of the sensitivity and parameter cross-correlation in order to decrease the number
of fitted parameters. The method finds those parameters that can be coupled amongst
each other and those that can be pinned down to a fixed value. The dielectric functions
of nanocrystalline silicon thin films were determined by fitting the parameters of the
oscillators belonging to critical points. Correlation was revealed between the
parameters of the absorption peaks and the grain sizes in accordance with the electron

scattering on grain boundaries and with the lifetime broadening theories [T3, T9, T11].
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Fluggelékek

Transzfer matrix modszer

Tobb réteges modell esetén a 2.2.1-es fejezetben targyalt modszer helyett az Gn.
transzfer matrix moédszer [17] hasznalatos a Fresnel egyiitthatok meghatarozasara. Vegyiik fel
a z tengelyt ugy, hogy az a minta feliiletére merdlegesen, a hordozo felé mutasson. Az
elektromos tér allapotat irjuk fel egy kételemi vektor formajaban, ahol az egyik elem a z
iranyba terjedd fény elektromos terét (E'(z)), mig a masik a —z iranyba terjedd fény
elektromos terét jeloli (E*(2)).

~ |E
Et,{E_g. ©0.1)

Az elektromos tér beesési sikkal parhuzamos (p) komponensére illetve az arra
merdleges komponensére (s) kiilon-kiilon képezziik a fenti kételemii vektort (ennek
indexelésétdl ebben a fejezetben eltekintiink).

A z tengely két kiilonb6z6 pontjadhoz tartozo elektromos térerdsség kozott a rendszer

linearitasabol adoddan a kovetkezd transzformacids osszefliggés all fenn:

E+<' _ S Sy, E¢"
{E‘(%{Su SJE&' 02

Kompaktabb alakban:
E€=SE€" (0.3)
ahol
S:{S“ S”] (0.4)
= 1S,, S,

Tekintstik a j-1-edik és j-edik kozeg hatarat, melynek helye legyen a ’z;” koordinataban,
és irjuk fel a 2.53-as egyenletet kozvetleniil ennek a hatarfeliiletnek a két oldalara:
N .
E€ 051, ,E€+0, (0.5)
ahol 1.1 egy kétszer kettes matrix a j-1-edik és j-edik kozegek hatarfeliiletén valo torés és
visszaverddés leirasara. Masrészrél tekintsiik a j-edik réteg két hatarfeliiletét (z; ill. zj+d

pontok a z tengelyen), és irjuk fel erre a 2.53-as 0sszefliggést:
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E¢+0 =LE¢~+d -0, (0.6)

ahol L; a j-edik réteget jellemzi, melynek vastagsiaga d;. EQy m rétegli rendszert tekintve
elmondhat6, hogy csak a kozegben visszaverddott illetve a hordozdba eljutott (transzmittalt)
elektromos tér mérhetd. Az egész mintara alkalmazva a 2.53-as egyenletet, a kovetkezd alakot
kapjuk:

E¢ —O:: SE€.. + 0:- (0.7)
A kapott egyenletben S az un. szérdasi mdtrix, amely a réteges szerkezet egészére megadja a
visszaver0dési és ateresztési tulajdonsagokat. Az S matrixot kifejezhetjilk a kiilonbdzo

alrétegekre kapott L matrixok és az egyes hatarfeliiletekre kapott | matrixok megfeleld

sorrendben torténd Gsszeszorzasaval:

S LI L.l L.LI (0.8)

2= !01=1=12=2' L) = Emamenl”

Egyréteges modell esetén példaul a szorasi matrix a kovetkez6 alakot Olti:
S:!01|=‘1=I12' (0.9)

A korabban leirt egyenleteket felhasznalva a fenti Io1, L1 és I helyére a kovetkezd alakot
helyettesithetjiik be:

s[L]1 Tufe” O}1 n) (0.10)
ty Jfn 1] 0 e®|n, 1

Kétréteges modell esetén a szorasi matrix a kdvetkezoképp irhato fel:

S=1 L1 L1 (0.11)

=01=1=12=2=23"

Részletesen kifejtve pedig

s L |1 Tfe™ 01 mje 01 n (0.12)
tot JToa 1] 0 e fr, 1] 0 e™|n, 1

Ha az egész rendszert egy kétfazisi (kozeg-hordozo) rendszerrel helyettesitjiik, akkor a 2.52-

es egyenlet a kdvetkezd alakban irhat6 fel:

Eb Su Sy E,
el sl

ahol Ep a beesé nyalab, E, a visszavert nyalab, E; pedig a transzmittalt nyalab elektromos
térer0sségét irja le. Ezzel a rendszer teljes reflexios és transzmisszios egyiitthatoi konnyedén

felirhatoak:
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S % D (0.14)
E. Sy E, Sy

=

Kiilon-kiilon az s és p komponensekre meghatarozva a szorasi matrix elemeit, azokbdl
megkapjuk a két, szamunkra értékes reflexios egyiitthatot.
Végiil az s és p komponensekre kiszamolt reflexios egyiitthatok hanyadosaként felirhato

a minta ered6 komplex reflexios egylitthatdja:
p=—". (0.15)

A dolgozatban alkalmazott sajat kiértékeld program is ezt a matrix formalizmust alkalmazza.
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