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Resumen

La implantacién iénica en Si tiene un amplio rango de aplicaciones en el sector tecno-
logico, desde microprocesadores hasta células solares. Los simuladores atomisticos existentes
describen correctamente este proceso en el rango de bajas y medias energias de implantacion
pero no en el de altas energias. En el presente trabajo, se revisan los modelos que describen
los diversos mecanismos por los que el ion pierde energia a medida que atraviesa el material
blanco para comprender la fisica que hay detras, especialmente a altas energias. Para ello,
se analizaran los datos experimentales proporcionados por la empresa Applied Materials y se
evaluaran las diferentes pérdidas energéticas que sufre el ion a lo largo de toda su trayectoria.

Términos clave: irradiacién, implantacién i6nica, altas energias, modelado computacio-
nal, frenado electrénico, acanalamiento, desacanalamiento.
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Abstract

Ion implantation in Si has a wide range of applications in the technological sector, from
microprocessors to solar cells. Current simulators describe this process correctly in the range of
low and medium implantation energies but not in the high energy range. In the present work,
we review the models that describe the several mechanisms by which the ion loses energy as
it passes through the target material to understand the physics behind it, especially at high
energies. To do this, the experimental data provided by the company Applied Materials will
be analyzed and the different energy losses suffered by the ion throughout its entire trajectory
will be evaluated.

Key words: irradiation, ion implantation, high energies, computational modeling, elec-
tronic stopping power, channeling, dechanneling.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Motivacion

La implantacién iénica consiste en el bombardeo de la superficie de un sustrato con
iones que han sido acelerados previamente para alcanzar una cierta energia. Es el método
més empleado actualmente para la introducciéon de dopantes en semiconductores durante la
fabricacion de las zonas activas (uniones PN) de los dispositivos electronicos. Este método se
emplea en la fabricacién tanto de dispositivos de muy pequenias dimensiones, tales como los
procesadores nanoelectrénicos de tltima generacién, como de dispositivos con extensas zonas
activas, como los detectores de radiacion y las células solares. En el primer caso, la progresiva
miniaturizacién de los procesadores implica la optimizacién de las extensiones de la fuente
y el drenador para poder controlar mejor el canal en los transistores MOSFET, de manera
que las uniones sean ultra superficiales y para ello, se necesitan implantaciones de muy baja
energia (del orden de unas centenas de eV o unos pocos keV). Mientras que en el segundo
caso, las zonas activas de los detectores de radiaciéon y de las células solares tienen dimensiones
mucho mayores (del orden de las micras o incluso mayores) y se necesitan implantaciones de
alta energia (~ MeV) para que los dopantes alcancen una mayor profundidad. En la Figura
1.1 se recogen las condiciones de implantaciéon para la fabricacion de distintas partes de los
dispositivos electronicos [1].

El Si es un material cristalino con una estructura tipo diamante o tipo zinc blenda, que
son dos redes cubicas centradas en las caras desplazadas entre si (a/4,a/4,a/4), siendo a el
pardmetro de red de la estructura. Los iones se pueden implantar, por un lado, a través de
una direccién cristalografica en concreto, sin ninguna inclinacién con respecto al eje principal
de la red cristalografica, y esto es lo que se conoce como implantacién bajo condiciones de
acanalamiento (Figuras 1.2 (a) y (b)) [2]. Por otro lado, los iones se pueden implantar con
un cierto angulo de inclinacién con respecto al eje principal de la red y es lo que se denomina
implantacion bajo condiciones de desacanalamiento o de no acanalamiento (Figura 1.2 (c))
[2]. La Figura 1.3 (a) muestra tres iones que son implantados en una red cibica simple [3]. El
ion A es implantado acanaladamente y, en consecuencia, solo sufre colisiones laterales con los
adtomos que constituyen las paredes del canal a medida que se adentra en el material blanco.
El ion B es implantado con un pequeno angulo de inclinacién y tras una corta distancia, se
sale del canal debido a una fuerte colisién con un atomo de la red. Por ultimo, el ion C se
implanta con un angulo de inclinacién mucho mayor y sufre muchas més desviaciones debido a
las colisiones con los 4tomos de la red. La consecuencia del acanalamiento es evidente, los iones
sufren muchas menos colisiones y alcanzan una mayor profundidad en el material implantado,
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esto implica la aparicion de una cola més profunda en la distribucion final de dopantes (Figura
1.3 (b)) [4]. La magnitud y extension de esta cola dependen de la masa y energia de los iones y
la orientacion del cristal. Ahora bien, independientemente de las condiciones bajo las cuales se
realice la implantacién i6nica, para optimizar el proceso de fabricaciéon de las zonas activas de
los dispositivos electrénicos, se realizan pruebas tanto experimentales como computacionales
con el objeto de conseguir la distribucién de dopantes que proporcione las caracteristicas
eléctricas buscadas en la unién fabricada.

1ol7
. Bonded wafer splitting
L for silicon on insulator —
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Figura 1.1: Dosis (en at/cm?) y energia (en €V) de implantacién para un amplio rango de
aplicaciones de la implantacion iénica. Las regiones rojas, negras y azules indican aplicaciones
de altas corrientes, corrientes medias y altas energias, respectivamente (figura extraida de la
referencia [1]).

Tal y como afirma el International Technology Roadmap for Semiconductors (ITRS) [10],
el modelado computacional es una herramienta fundamental en el desarrollo y fabricacién
de dispositivos electronicos, ya que permite reducir tiempos de desarrollo y costes de produc-
cion. Para que el modelado computacional sea 1itil, se necesitan modelos predictivos: aquellos
modelos que habiéndose desarrollado bajo unas ciertas condiciones, sigan siendo realistas
cuando nos salgamos de ellas. En el caso de la implantacion iénica, los modelos empleados
tienen que abarcar un gran rango de energias: de unas pocas centenas de eV hasta MeV. Esto
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implica una correcta comprension de los mecanismos fisicos que ocurren a lo largo de toda la
implantacion.

Figura 1.2: (a) y (b) Configuraciones de acanalamiento y (c) Desacanalamiento (figura extraida
de la referencia [2]).

aQa o o o ¢ o o T
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N N 2
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v]
1016
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Depth (nm)
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Figura 1.3: (a) Trayectorias de los iones implantados a través de una red cubica y (b) Efecto
del acanalamiento en un perfil de dopantes (figura (a) extraida de la referencia [3] y figura
(b) de la referencia [1]).

El modelado del proceso de irradiacién de iones energéticos sobre un sustrato es complejo
debido a la gran cantidad de fenémenos fisicos que tienen lugar. Los iones energéticos inci-
dentes penetran en el material blanco y, mientras se desplazan por él, van perdiendo energia
debido a las distintas interacciones que tienen con los nicleos (frenado nuclear o elastico)
y los electrones (frenado electronico o ineléstico) del blanco. Estas interacciones pueden dar
lugar al desplazamiento de los dtomos de la red cristalina (formacion de defectos en la red),
generacion de pares electron-hueco, fragmentacion de los niicleos del blanco, etc. De entre to-
das las técnicas de simulacién que existen para simular todos estos mecanismos a lo largo
de una implantacion i6nica y que se pueden consultar en la referencia [11], las mas versatiles
son las de Molecular Dynamics (Dindmica Molecular) (MD) y Binary Collision Approxima-
tion (Aproximacion de Colisiones Binarias) (BCA). Por un lado, la técnica MD describe el
movimiento de los 4tomos en moléculas o sélidos a partir de las interacciones multiples en-
tre el ion y los atomos del blanco. Estas simulaciones nos permiten obtener una descripcion
detallada de practicamente todos los atomos del cristal y del ion, tanto de su posicién co-
mo de su velocidad, pero el coste computacional es tan alto que se requiere mucho tiempo
para simular el recorrido de un solo ion. Ademas, esta técnica esté limitada a la simulacion
de cascadas a bajas energias, dado que las altas energias implican celdas de simulacién muy
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grandes para poder contener la cascada de implantaciéon. En consecuencia, MD no se suele
emplear para simular muchas cascadas y ofrece una estadistica bastante pobre. Por otro la-
do, las simulaciones de BCA describen el movimiento de un ion en un material a partir de
una secuencia de interacciones binarias (entre el ion y el &tomo del blanco) independientes.
Evidentemente, BCA no es tan exacta como MD pero la modelizacion de la trayectoria del
ion en el material mediante sucesivas colisiones del mismo con un ntmero muy reducido de
atomos del blanco no es tan costosa en tiempo de calculo (minutos comparado con los dias
que MD puede tardar en simular una implantaciéon completa) y sus resultados son acepta-
bles. En estas simulaciones, se pueden usar celdas de simulaciéon grandes y por tanto, simular
cascadas de alta energia que penetren mucho en el material irradiado. Por todo ello, BCA
es el método de simulacién que se usa para modelar la implantacién iénica de procesos en
silicio. La clave es que, dentro de la simplificaciéon que mantenga la eficiencia computacional,
los modelos sean lo suficientemente exactos para recoger los mecanismos de interaccion claves.

A lo largo de los ultimos anos, las aplicaciones que implican implantaciones idnicas a altas
energias han comenzado a cobrar cada vez mas importancia [12]. Sin embargo, los modelos
existentes no describen correctamente estas irradiaciones. Ejemplo de ello son los datos pro-
porcionados por la empresa Applied Materials [13], los cuales han motivado este trabajo, y
que muestran las discrepancias entre los perfiles de dopantes obtenidos computacionalmen-
te y experimentalmente con Sccondary lon Mass Spectrometry (SIMS). Estos resultados se
analizaran en profundidad en el capitulo 2.

Por altimo, aunque el presente trabajo aborde un tema, que en un principio, puede parecer
muy especifico, no debemos olvidar que la implantacién idnica no es mas que un caso particular
de algo méas genérico y fundamental en Fisica, que es la interacciéon de la radiaciéon con
la materia (concretamente, en el caso de la implantacion iénica, las particulas incidentes
son iones). Este es un tema que ha sido muy estudiado desde comienzos del siglo pasado y
prueba de ello son los innumerables estudios que se han llevado a cabo: desde Bohr, quien en
1912 propuso su modelo atémico en el que explicaba que la radiacién absorbida o emitida por
un atomo se producia en cuantos de energia [14]; pasando por Einstein, que estudio el efecto
fotoeléctrico en 1905 [15] y por lo que recibi6 el premio Nobel de Fisica en 1921; hasta Bethe,
quien en 1930 calcul6 el frenado electronico del proton a altas energias [16]. En la actualidad,
este tema sigue siendo objeto de estudio y ejemplo de ello son los trabajos de Schinner et al.,
publicados este mismo afio [17]. La implantacion i6nica es por tanto, un tema importante no
solo en Electronica, sino también en la industria nuclear (radiacion en los reactores nucleares),
en medicina, en la industria aeroespacial y en Fisica Fundamental (CERN).
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1.2. Objetivos

Con la realizacion del presente trabajo se persiguen las siguientes metas:

1. Analizar los datos experimentales de implantaciones de alta energia proporcionados por
la empresa Applied Materials para entender la informaciéon que transmiten los experi-
mentos e identificar discrepancias con los modelos.

2. Estudiar el estado del arte de los modelos usados actualmente para estudiar las im-
plantaciones a altas energias y entender los diversos mecanismos por los que un ion va
perdiendo su energia a medida que se desplaza por el material implantado.

3. Cuantificar estas pérdidas energéticas a lo largo de la trayectoria del ion.

4. Tratar de identificar los mecanismos fisicos que no se estéan teniendo en cuenta en estos
modelos para justificar asi los datos experimentales.

1.3. Estructura de la memoria

Esta memoria esta organizada de la siguiente forma: en el capitulo 1 se ha introducido el
proceso de la implantacion idnica y su gran interés cientifico, ademés de la importancia del
modelado computacional.

Seguidamente, en el capitulo 2 se revisan los modelos existentes que describen los diferen-
tes mecanismos fisicos por los que el ion pierde energia a lo largo de la implantacion.

Una vez comprendidos estos modelos, en el capitulo 3 se detalla la metodologia empleada
a lo largo de este trabajo para el posterior anélisis de los datos experimentales proporcionados
por la empresa Applied Materials y los obtenidos a través de las simulaciones realizadas.

Estos resultados se exponen y analizan en profundidad en el capitulo 4.

Por tltimo, se presentan las conclusiones obtenidas de este estudio en el capitulo 5.
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Capitulo 2

Estado del arte

En este capitulo comenzaremos analizando los resultados experimentales que motivaron
la realizacion de este trabajo, facilitados por la empresa Applied Materials, para la posterior
descripcion de los modelos que tratan de explicar la interaccién de la radiaciéon con la materia.
Por dltimo, veremos qué modelos computacionales se emplean hoy en dia para simular la
implantacién iénica.

2.1. Antecedentes experimentales

Los modelos empleados actualmente para describir la implantacién iénica en el rango de
bajas y medias energias (del orden de unas decenas o centenas de keV) funcionan correctamen-
te. Prueba de ello es la Figura 2.1 [5] que muestra las concordancias entre los datos obtenidos
experimentalmente con SIMS y computacionalmente con el simulador atomistico Sentaurus
Atomistic, comercializado por la empresa estadounidense Synopsys Inc. (empresa lider en el
modelado y desarrollo de la tecnologia de los circuitos integrados a nivel mundial) [18].

1T
doso < axt0em® T experimen
- — current work

UL L IR LR I B
«—s experiment
— current work

P - (100)Si

As — (100)Si
50 keV (0°, 0°)

“em? 50 keV (0°, 0°)

As CONCENTRATION (at/cm’)

92 03 04
DEPTH (um)

, 93 04 05 06
DEPTH (um)

Figura 2.1: De izquierda a derecha, concentracién (en at/cm?®) de As y P implantados en
funcion de la profundidad (en pm), bajo condiciones de acanalamiento en Si {100} a 50 keV
para diferentes dosis de implantacién. Los puntos representan los datos experimentales y las
lineas continuas las curvas obtenidas con el simulador Sentaurus Atomistic de la empresa
Synopsys Inc. (figuras extraidas de la referencia [5]).
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En la Figura 2.1 se puede observar que los perfiles a bajas energias simulados con el codigo
Sentaurus Atomistic coinciden con los obtenidos experimentalmente. Este y otros ejemplos de
las concordancias entre los perfiles obtenidos computacional y experimentalmente se pueden

encontrar en las referencias [4, 5, 7, 19]. Sin embargo, esto no ocurre en las simulaciones a
altas energias.

En los simuladores més avanzados se han detectado discrepancias entre los datos experi-
mentales y los resultados predichos por los mismos a altas energias. Un buen ejemplo de ello
son las Figuras 2.2 y 2.3 [6]. En primer lugar, en la Figura 2.2 se muestra una comparativa
entre los perfiles de dopantes para una implantacién iénica de As bajo condiciones de aca-
nalamiento en Si {100} con 3 MeV, obtenidos experimentalmente con SIMS y los calculados
con el simulador Sentaurus Atomistic, comercializado por Synopsys Inc., y con el cédigo lon
Implant Simulator (I1S) [20], desarrollado en el Departamento de Electricidad y Electronica
de la Universidad de Valladolid. Se puede observar que ninguno de los dos simuladores predice
adecuadamente el perfil de dopantes implantados, especialmente las colas del perfil. Mientras
que la cola observada experimental tiene una dependencia exponencial decreciente (linea recta
en escala logaritmica), en los dos simuladores hay una meseta casi plana y después los perfiles
finalizan abruptamente. Esa caida abrupta es la deseada para fabricar las uniones PN, pero
no es la que se consigue experimentalmente.

As 3 MeV 5x10%em™2 0%/0°

17
1
0 SIMS o
Synopsys
s ——
—~ 016 | i
"’g 10
=
&
=
p=
&
]
8= .
g \
& \
g 15 ‘
o 10 \ ]
\
‘H
o \
; " |
° 0 |
% |
101 ,,F H ‘ ‘ ‘ _ oSaes
0 2 4 6 8 10

Profundidad (um)

Figura 2.2: Concentracién (en at/cm?®) de As en funcién de la profundidad (en ym), bajo
condiciones de acanalamiento en Si {100} a 3 MeV y con una dosis de implantacion igual
a 5 x 10'2 at/cm?. Datos obtenidos experimentalmente con SIMS (simbolos de color rojo),
computacionalmente con el simulador Sentaurus Atomistic (linea verde) de la empresa Sy-
nopsys Inc. (datos proporcionados por la empresa estadounidense Applied Materials) y con
el codigo 11S (linea azul).
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En segundo lugar, la Figura 2.3 muestra los perfiles de una implantacién iénica de As,
bajo diferentes condiciones de acanalamiento y desacanalamiento, en Si {100} con 3.1 MeV,
obtenidos experimentalmente con SIMS y los simulados con SRIM e IMSIL. Notese que los
diferentes simuladores se detallaran en la seccién 2.3 de este mismo capitulo. Esta figura nos
indica que para conseguir esa caida exponencial observada experimentalmente, es necesario
implantar con un cierto angulo en vez de en condiciones de acanalamiento. La figura muestra
que para 0.6° la cola de la distribucién de dopantes obtenida computacionalmente es similar
a los resultados experimentales.

3.1 MeV As, 300 K, tilt

1.E+17
SRIM
1.E+16 IMSIL ]
SIMS tilt: 09, 0.3°, 0.6°
twist: 22°

1.E+15

1.E+14

As concentration (As/cm3)

1.E+13

Depth in Si (um)

Figura 2.3: Concentracién (en at/cm?®) de As en funcién de la profundidad (en pm), bajo
condiciones de acanalamiento y desacanalamiento (0.3° y 0.6°) en Si {100} a 3.1 MeV y con
una dosis de implantacién igual a 1 x 102 at/cm?. Datos obtenidos experimentalmente con
SIMS en condiciones de acanalamiento (simbolos rellenos de color azul) y computacionalmente
con los codigos SRIM (simbolos huecos de color negro) e IMSIL (diversos trazos naranjas)
(figura extraida de la referencia [0]).

Aunque en este ultimo caso la energia y la dosis de implantaciéon no es exactamente la
misma que en la Figura 2.2, esta comparacion indica que independientemente del modelo que
usemos, no se describe correctamente la implantacién iénica a altas energias. Los experimen-
tos muestran un perfil de dopantes con un pico o una pequenia meseta seguida de una cola
exponencial mientras que los modelos predicen un perfil con una meseta mucho méas extensa
y una caida mas abrupta. Esto significa que los modelos predicen un dopado més homogéneo
donde gran parte de los iones implantados penetran profundamente en el material blanco.
Sin embargo, los experimentos indican que los iones pierden su energia mas rapido de lo
previsto, se frenan mucho antes y pocos alcanzan la zona profunda. Hay entonces ciertas con-
tribuciones en las pérdidas energéticas del ion que los modelos no estan teniendo en cuenta o
ciertos mecanismos de desacanalamiento que no se estan recogiendo en los modelos existentes.



10 CAPITULO 2. ESTADO DEL ARTE

En la siguiente seccién analizaremos los diferentes modelos que describen la interacciéon de
la radiacién con la materia para tratar de entender cuales son estas posibles contribuciones a
las que se deben las discrepancias entre los perfiles experimentales y los computacionales.

2.2. Modelado de la interaccion de la radiacién con la materia

A lo largo de la trayectoria que recorre el ion a través del material, se producen pérdidas
energéticas debidas a interacciones del ion, tanto su niicleo atémico como la nube electrénica
que tiene a su alrededor, con los niicleos y electrones del blanco. Por un lado, el proyectil sufre
colisiones con los niicleos atémicos del blanco, durante las cuales pierde parte de su energia
cinética de forma elastica transmitiéndosela asi al blanco, lo que se conoce como frenado
eldstico o nuclear. Por otro lado, el ion pierde otra parte de su energia de manera inelastica
interactuando con los electrones del medio a medida que avanza por éste, lo que se denomina
frenado ineldstico o electronico. Este frenado electréonico puede darse cuando los electrones
del ion interactiian con los electrones del blanco en una colision, frenado local, o puede ocurrir
mientras el ion viaja entre colisiones, frenado no local, es decir, cuando el ntcleo del ion es
decelerado por los electrones del blanco. Esta distincién entre frenado nuclear y electronico
fue propuesta por Bohr en 1948 [21] e implementada por Lindhard, Scharff y Schiott en
los anos 60 [22]. Ademas, los iones implantados son particulas cargadas que se desaceleran,
por lo que también se emitira radiacién de frenado. Sin embargo, este mecanismo se puede
considerar despreciable en las implantaciones i6nicas ya que los iones se mueven a velocidades
no relativistas [23]. La Figura 2.4 muestra un resumen esquematico de los mecanismos de
pérdida de energia de un ion.

1. Interacciones del nucleo del idn con los atomos del blanco durante las colisiones atdmicas. Principal
origen de generacion de dafiado en el blanco ya que produce desplazamiento de los atomos del cristal: se
forman defectos cristalinos que almacenan energia potencial

-> Frenado elastico o nuclear

2.1. Interaccion del nucleo del ién con los

MECANISMOS DE PERDIDA
DE ENERGIA DE UN ION

electrones del blanco mientras el ién se mueve
2. Interacciones del idn con los electrones del entre colisiones (vuelo libre)

blanco. Produce excitaciones electronicas que - Frenado no local

eventualmente se relajan mediante fonones

produciendo el calentamiento de la red _<

- Frenado ineldstico o electrénico 2.2. Interaccion de los electrones del idn con los
electrones del blanco durante una colisién con
un atomo del blanco

- Frenado local

3. Toda particula cargada acelerada emite
energia

- Radiacién de frenado

Figura 2.4: Esquema ilustrando los diferentes mecanismos de pérdida de energia de un ion.
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2.2.1. Frenado elastico o nuclear

Las colisiones nucleares se definen como el choque elastico entre dos particulas, en este
caso entre el nicleo de la particula incidente (ion) y el del 4&tomo del blanco. Durante este cho-
que se produce una transferencia de energia y un cambio en la direccién de movimiento del ion.

En BCA el potencial de interaccion V(r) entre el ion y el &tomo del blanco se considera
de tipo coulombiano apantallado:

Vi) = Ziom Do © o 2.)

con Z;,, el nimero atémico del ion implantado, Zpyaneo €l del atomo del blanco, e la carga
del electron y ¢(r/ay) la funciéon de apantallamiento. Existen muchas funciones de apanta-
llamiento, como la de Thomas-Fermi o la de Moliére, pero la mas utilizada es la de Zlegler-
Blersack-Littmark (ZBL) [24], también llamada universal, porque ha sido ajustada a un gran
nimero de datos experimentales:

o(r/ay) = 0.1818 exp (—3.20007 /arr) + 0.50990 exp (—0.9423r /ayy)

2.2
+ 0.2802 exp (—0.40297 /arr) + 0.02817 exp (—0.21607/arr) 22)
siendo ay la longitud de apantallamiento universal
0.8854
AU = —s55——=n55— 0B (2.3)
Z ?67213 +Z l())l.gsco

con ap el radio de Bohr.

Tradicionalmente se asume que solo las colisiones elasticas son responsables de la gene-
racion de dano durante la implantacién iénica. Estos choques se resuelven haciendo uso de
la mecanica clasica, mediante las leyes de conservacién de la energia y del momento, para
evaluar la energia transferida elasticamente a los &tomos del blanco. El esquema de la colisién
en el sistema de referencia del centro de masas se representa en la Figura 2.5 [7]. Si conside-
ramos que la masa del proyectil es M., y su velocidad inicial v;,,, mientras que Mpanco €S
la masa correspondiente al 4tomo del blanco (que inicialmente se encuentra en reposo), p el
parametro de impacto, y que ambos cuerpos interactian a través del potencial V(r) (siendo r
la distancia entre ellos), las tnicas variables desconocidas son los dngulos de dispersion entre
las trayectorias asintoticas de ambas particulas, es decir, 6 y ¢. Una vez conocidas, la energia
transferida elasticamente al &tomo del blanco viene dada por:

4Mion Mblanco
(M'ion + Mblanco)

T= 5 Eo sin®(6/2) (2.4)

siendo Ejy la energia del ion antes de la colision [7].



12 CAPITULO 2. ESTADO DEL ARTE

Asymptotic trajectories ——-

Impact
parameter

Target atom

M blanco

IVlinn

Projectile

Center of mass
reference system

Figura 2.5: Esquema de una colisiéon binaria desde el sistema de referencia del centro de masas
(figura extraida de la referencia [7]).

En las simulaciones de BCA, para transferencias de energia 1" por encima de la energia
umbral de desplazamiento, Ey4, el 4tomo del blanco se pone en movimiento y crea una sub-
cascada dejando atras una vacante y generando un intersticial de Si donde se detiene. Asi,
el danado generado se describe en términos de pares intersticial-vacante, también conocidos
como Pares de Frenkel (PF). Si la energia restante del proyectil es inferior a Ey, el proyectil se
para. Para Si, se ha estimado experimentalmente que esta energia umbral de desplazamiento
es proxima a 15 eV [4]. Tradicionalmente, esta energia inferior a 15 eV no generaba defectos y
pasaba a fonones produciendo calentamiento en la muestra. Sin embargo, modelos mejorados
han postulado que esta energia puede producir fusiéon local y la formaciéon de pequenas zonas
amorfas [25].

2.2.2. Frenado inelastico o electronico

El modelado de la interaccién con electrones es mucho més complejo. A continuacion,
presentaremos los diferentes modelos que describen el frenado electrénico teniendo en cuenta
que estas pérdidas energéticas se pueden separar en dos componentes |24, 206|:

1. Frenado no local. Aquellas pérdidas energéticas producidas por la interaccion del nicleo
atomico del ion con los electrones del blanco, ya que los proyectiles (particulas cargadas)
se mueven dentro de un medio con electrones.

2. Frenado local. Aquellas pérdidas de energia producidas por una transferencia de mo-
mento entre los electrones del ion y los del 4&tomo del blanco durante las colisiones.

Durante una interaccion ineléstica se produce una transferencia de energia pero al contrario
que en una colisioén elastica, la direccién de movimiento del ion no varia.
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Frenado no local

Estudiando la dependencia del frenado electrénico en funcién de la velocidad instantanea
del ion incidente, se ha demostrado que existen tres regiones bien definidas, tal y como se puede
observar en la Figura 2.6 [8]. Observamos que el frenado elastico o nuclear domina a muy bajas
energias de implantaciéon y a medida que la energia del ion aumenta, las pérdidas energéticas se
deben fundamentalmente al frenado inelastico o electrénico. Se aprecia un aumento lineal del
frenado electrénico con la velocidad del ion en la region III (de bajas energias) hasta alcanzar
el pico de Bragg (en la region II de transicion) y a partir de ahi comienzan a disminuir (region
I de altas energias), ya que llega un momento en el que el ion pasa tan rapido que apenas se
ve afectado por los campos potenciales de los electrones de la red.

= ———
| NUCLEAR STOPPING
I 1 ‘
H “..._ | ELECTRONIC STOPPING
T ; S |
_"U‘ | | BETHE -BLOCH
< | I REGION
Lt _ |
o T ] ‘ |
I shell
orrections
| |
|
' |
i | l
0 =y l I
vBZS:s
Vv —

Figura 2.6: Dependencia del frenado electronico no local con la velocidad del ion (figura
extraida de la referencia [3]).

REGION I (DE ALTAS ENERGIAS)

En cuanto al comportamiento del frenado electronico no local en la region I, es decir, a
altas energias (como podria ser en el caso de rayos gamma o particulas alfa), comienzan a
aparecer efectos cuénticos y el frenado deja de ser proporcional a la velocidad de la particula
incidente. A altas energias apenas se producen colisiones, ya que los iones pasan tan rapido
que no se ven afectados por los campos potenciales de los electrones del medio.

Desde un punto de vista mecanocuantico, el poder de frenado electrénico por unidad de
longitud se puede calcular como

dE™
dx

=N / (B, — Eo) doon (2.5)

Bethe

donde N es la densidad atomica del blanco y dog, es la seccién eficaz de la excitacion entre
los estados fundamental y n-ésimo excitado del electréon del blanco, con energias Fy y E,
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respectivamente [27]. Esta seccion eficaz puede calcularse con una aproximacion perturbativa
de primer orden, lo que se conoce como primera aproxrimacion de Born. La interaccién se
describe mediante el hamiltoniano perturbado H = Hy+ H' , donde Hy es el hamiltoniano
del sistema electrénico del blanco sin perturbar y H =V =- va ;ﬁ‘g‘ es la perturbacion
introducida por la interaccion entre el proyectil y los N electrones del blanco. Si la particula
es rapida y su carga no es muy grande, esta perturbacién es pequenia y se puede resolver la
ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo en el primer orden perturbativo. Ademas,
para velocidades muy altas del proyectil es valido suponer que la interaccién tiene lugar
mediante una colisién con un electrén libre y en reposo del blanco, con lo que los calculos se

simplifican y se obtiene la conocida ecuacion de Bethe [16]

2 2
9
Sy (”) (2.6)

Bethe Vion Wp

dE™
dx

donde w, = (3/r2)}/2 es la frecuencia del plasma del gas de electrones. El frenado electro-
nico no local serfa entonces la integral de esta expresion a lo largo de toda la traycetoria del ion.

Si la velocidad de la particula incidente es préoxima a la velocidad de la luz, es necesario
hacer uso de correcciones relativistas [28].

REGION III (DE BAJAS ENERGIAS)

Analicemos ahora el frenado electronico en la region 111 de bajas energias, region en la cual
se producen las colisiones entre el ion y los electrones de la red. En esta zona, la probabilidad
de captura del electréon aumenta y es necesario entonces incluir correcciones sobre las capas
electronicas de los atomos del blanco [8]. Bohr [29] sugiri6 que un electron del blanco se liga
al ion si la velocidad del ion es menor que la velocidad orbital del electrén en su estado liga-
do. Para el primer electron K, la velocidad critica es ~ vpZ;,,, donde vp es la velocidad de
Bohr. Para los electrones mas externos, la velocidad critica es vg y para un ion con carga @),
Bohr propuso una velocidad critica de valor Qug/Z;,,. Este criterio de Bohr se ha mejorado
y actualmente se considera que la/velocidad critica de un ion con carga @ viene dado por la
z23

ion s due es el limite que aparece en la Figura 2.6.

velocidad de Thomas-Fermi vp
Existen dos teorias que tratan de explicar el frenado electrénico no local en esta region,
la teoria de Lindhard-Scharff-Schiott (LSS) y la de Brandt-Kitagawa (BK).

La teorfa LSS [22] fue la primera en la que se distinguieron los diferentes mecanismos que
intervienen en el frenado del ion, es decir, la separacion entre las pérdidas nucleares y las
electronicas. En esta teoria el frenado electrénico no local es proporcional a la velocidad del
ion

dEnl
e =k VE (2.7)

dr {1gg
donde el coeficiente kj, tiene la siguiente forma

7/6
kL _ 1.216007 Zion Zblanco (28)

(Z2/3+Z2/3 )3/2 a2

won blanco on

En este modelo las pérdidas electrénicas no locales no dependen de la direccién de avance
ni de las colisiones que tenga. Es un modelo que presupone que el ion se mueve en un gas
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de electrones uniforme. Se trata entonces de una teoria promedio que no tiene en cuenta las
propiedades de la red cristalina, sino que la considera isétropa.

En cuanto al modelo de BK, para modelar correctamente esta inhomogeneidad de la
densidad electrénica del material sobre el que se implanta, se emplea la Local Density Ap-
proximation (LDA) que supone que el proyectil atraviesa un gas de electrones cuya densidad
varia muy lentamente, de manera que se puede considerar localmente constante [30]. Dentro
de dicha aproximacioén, el calculo de las pérdidas energéticas no locales, AEQZ, consta de dos
pasos. El primero de ellos consiste en cuantificar el frenado electronico del proton, es decir,

las pérdidas energéticas por unidad de longitud de un protoén, (— d—‘ ), que se mueve a la

misma velocidad que nuestro ion en un gas de electrones uniforme cuya densidad electronica,
p(x), es la misma que encontraria nuestro ion en el material blanco. Para ello, se emplea el
modelo teorico de Echenique et al. [31]. Y, dado que los iones utilizados en las implantacio-
nes son més pesados que un protédn, el siguiente paso consiste en hacer uso de las reglas de
escalado del modelo de B [32] para obtener el factor de escalado o carga efectiva del ion,
Z7 .. Asi pues, las pérdidas energéticas no locales de un ion que se desplaza con velocidad
constante v;,, Se expresaran como:

, dE
AE;” = / [an(vz‘onﬁs)P (_ .
trayectoria dx

donde la integral recorre toda la trayectoria del ion y 75 es el radio de un electrén, entendien-
do como tal el radio de una esfera que en su volumen contenga una carga eléctrica igual a
la de un electron, calculado a partir de la densidad electronica del blanco r, = [3/(4mp(x))]'/3.

) dw (2.9)

Dado que la carga efectiva del ion es funcién de la densidad electrénica del material y, por
tanto, del radio de un electrén, podemos encontrar un valor medio 7¥ de 74 tal que la ecuacion
(2.9) se pueda reescribir como:

¥ dE
AEQZ = [Zion(vionvrg)]2/ <_ .
trayectoria dx

Si la carga efectiva es una funcién que varfa muy lentamente en el espacio, el valor de r?
nos daria entonces una idea del nimero promedio de electrones libres contenidos en ese gas
de electrones y nos permitiria determinar la superficie de Fermi. A partir de aqui, podemos
enunciar la siguiente relacion entre la velocidad de Fermi y r?

> dx (2.10)

! (2.11)
Vp = —x=0 .
= 0t

donde o = [4/(97)]'/3. Noétese que a lo largo de toda la memoria se emplean unidades atémi-
cas, luego vg = 1. Notemos que ¢ es el tinico pardmetro ajustable en el modelo.
Para poder describir entonces este modelo de frenado no local con detalle, habré que abor-

dar tres puntos: el frenado electrénico del protén, el factor de escalado o carga efectiva del
ion y la densidad electrénica del material.
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Frenado electrénico del proton

Como se puede observar en la Figura 2.6, en la regiéon de bajas energias el frenado no
local es, aproximadamente, proporcional a la velocidad del ion. La expresién de las pérdidas
energéticas se puede escribir entonces como

dEp Vion
_ — f(r, 2.12
| =) (2.12)

donde vg es la velocidad de Fermi de los electrones del gas (que es proporcional a vg, como
se mostrara méas adelante) y f(rs) es una constante de proporcionalidad que solo depende de
rs y que denominamos factor de proporcionalidad.

Diversos autores han tratado de encontrar este factor de proporcionalidad f(rs). El primero
de ellos fue Ritchie [33] y se baso en la teoria de respuesta dieléctrica lineal obteniendo asi la
siguiente expresion

2up

fR(Ts) = 37

s TUER

In(1 + mvp) — (1 + 1) 1] (2.13)

Unos anos mas tarde, Lindhard y Winther [34] utilizaron una aproximacion ligeramente
distinta y obtuvieron

-2

Frw(rs) = 2;—75 {ln [mF <1 + B:UFH - 2:2? - ;} <1 - 3W1UF> (2.14)

Sin embargo, no fue hasta 1986 con la publicacién de los resultados de estudios ab initio

de Echenique et al. [31] que se demostrd que la teoria de respuesta lineal tan solo describia
correctamente el frenado no local para velocidades del protén mayores que la velocidad de Fer-
mi. Para velocidades por debajo de la velocidad de Fermi se necesitaba hacer uso de la teoria
no lineal. Por ello, estos autores emplearon la Density Functional Theory (DFT) para resolver
la ecuacion de Schrodinger y obtener asi la densidad electronica alrededor del protén. A partir
de ella, calcularon el potencial de apantallamiento debido a la interaccién entre el protén y los
electrones del gas para finalmente, calcular el frenado no local como un fenémeno de dispersion
de los electrones por dicho potencial. En la Figura 2.7 se muestran los resultados de Echenique
et al. junto con los factores de correccién de Ritchie y Lindhard-Winther. Puede verse que
ninguno de los dos factores de correcciéon describe adecuadamente los resultados de Echenique.

El resultado de la teoria de Echenique et al. no tenia una expresion sencilla como las vistas
anteriormente. En su lugar, el correspondiente factor de proporcionalidad debia obtenerse a
partir de una funcion de ajuste y el primer autor que trato de ajustar estos puntos fue Azziz et
al. [35] a partir de la teoria de Ritchie. Posteriormente, en 1995 se publico la tesis doctoral de
J. Arias [30] donde aparecia una funcién que proporcionaba un mejor ajuste a los resultados
de Echenique et al. y que permite obtener el factor de proporcionalidad a partir de la teoria

de Lindhard-Winther:

Fra(rs) = fow(rs) {1.644 cxp [W] } (2.15)

Esta expresion presenta ciertas ventajas desde el punto de vista numérico, ademés de un
buen ajuste a la teoria de Echenique et al. Entre ellas, cabe destacar que por tratarse de una
gaussiana, el factor fy4(rs) siempre es positivo mientras que en la aproximacion de Azziz et
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al., el factor f4(rs) puede tomar valores negativos, lo que en las simulaciones implicaria que
se produce una aceleraciéon de los proyectiles en vez de su frenado.

Por altimo, Cai et al. [36] han obtenido otro factor de proporcionalidad. Estos autores
tratan de corregir la constante de proporcionalidad de Ritchie, y no la de Lindhard-Winther,
de manera que

fo(rs) = fr(rs) G(rs) = fr(rs) [1.00 +0.717r, — 0.125r2 — 0.0124r3 + 0.00212r;]  (2.16)

Se puede observar que, efectivamente, los factores de proporcionalidad calculados por J.
Arias y Cai et al. se ajustan especialmente bien, sobre todo el de Cai et al. para valores de r;
proximos a 1.

Factores de proporcionalidad

2
fenp/fLw 4
LW/ fLW S
Fo/fiw ——
fo/fy w
=
1.5 par™ Plfiw ——

“a\fjaffLw -

£/f; w

r(a.u.)

Figura 2.7: Comparativa de varias aproximaciones al método teérico desarrolado por Echeni-
que et al. para el frenado electronico del protén. Los simbolos rellenos representan los puntos
obtenidos por Echenique et al. y las lineas continuas los diferentes ajustes.

Factor de escalado o carga efectiva del ion

El ion puede ganar o perder electrones a medida que atraviesa el material blanco. El valor
de su carga es lo que se denomina carga efectiva y dicho concepto fue introducido por primera
vez en la descripcion del modelo atémico de Bohr [14].

La teorfa BK modela la carga efectiva del ion segin la expresion

Z:on = Zion/}/(viona fs) (217)
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y haciendo uso de la ecuacion (2.10) descrita anteriormente, esta dependencia con 7 se iden-
tifica con la dependencia del valor medio r¥. En consecuencia, la carga efectiva Z7 tiene un
caracter no local, espacialmente, y depende entonces de la superficie de Fermi. En cuanto al
parametro y(vion, s ), éste se denomina fraccion de carga efectiva y en la teoria BI viene dado

por
1+ (?)1 (2.18)

donde ¢ es el estado de carga o la fraccion de ionizacion del ion, que es la relacion entre su
carga y su nimero atomico, ¢ = Q/Zion, = (Zion — N)/Zion. En el caso del proton, suponemos
g = 1. En cuanto al pardmetro C(7), éste depende del blanco y tiene un valor proximo a 0.5.

’Y(Uiony TTS) = Q(Uion) + C(fs)(l - Q(Uion)) In

En esta teoria se emplea un modelo estadistico simple para describir la carga efectiva del
ion, de manera que se considera que un ion con N = Z;,, — @ electrones ligados contiene una
densidad de carga con simetria esférica de la forma

suponiendo que la carga electrénica se extiende hasta un radio A desde el ntucleo del ion. Este
parametro A depende de la fraccién de ionizacién, de manera que los electrones del medio
que sufran colisiones con un parametro de impacto mayor que A encontraran un ion con una
carga () mientras que si el parametro de impacto es menor, los electrones del blanco veran
una carga apantallada qZ;qp,.

Para calcular la energia total de los electrones se ha de tener en cuenta por un lado,
la energia de Coulomb ya que los electrones se encuentran sometidos al campo eléctrico del
nticleo y por otro lado, la interaccién electréon-electron derivada de la aproximaciéon de Hartree.
Haciendo uso de una aproximacién variacional en la que se minimiza la energfa total de los
electrones, se llega a la siguiente dependencia del tamano del ion con la fraccién de ionizacién

Y
A~ 2a0(l—4q) (2.20)

ZY— (1 - q)/7]

on

donde ag = 0.24005. Es posible encontrar el calculo detallado de esta expresion en la referen-
cia [32].

Por tltimo, nos queda por evaluar la fraccion de carga del ion. Segtn el criterio de Bohr [29],
el ion se desprende de aquellos electrones cuya velocidad orbital sea menor que la velocidad del
ion. Sin embargo, este criterio ha sido revisado por Kreussler, Varelas y Brandt [37] y afirman
que el ion se desprende de aquellos electrones cuya velocidad orbital es menor que la velocidad
relativa entre el ion y los electrones del medio. Esta velocidad relativa v, se obtiene calculando
el promedio entre la velocidad del ion v;,, y la velocidad de los electrones v., suponiendo que
los electrones de conduccion estan en un gas de electrones libres. Asi, la fraccion de ionizacion
se puede expresar como

q=1—exp (0.803y* — 1.3167y2® — 0.38157y, — 0.008983y2) (2.21)

la cual ha sido obtenida experimentalmente por Ziegler, Biersack y Littmark [24], tomando
como variable de escalado de la velocidad relativa
Uy

y =
' UBZf/S

(2.22)
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Densidad electronica del material

El dltimo elemento que nos falta para completar la descripciéon del modelo BK es la
distribucion de carga p(x) para los &tomos que constituyen la red cristalina del blanco. Existen
tres diferentes representaciones de la distribucion de carga:

1. Densidad electrénica radial. Es una distribucién de carga atémica Hartree-Fock de estado
solido, que tiene simetria esférica ya que estd promediada en todas las direcciones del
cristal.

2. Densidad electronica 3D. Es una densidad de carga de estado s6lido que no ha sido
promediada y que representa el mapeado tridimensional de los enlaces existentes entre
los diferentes atomos de la red cristalina calculados via el método de energia total con
pseudo-potenciales ab-initio.

3. ISolated atom Density Superposition (15DS). Esta distribucién de carga esta formada
por la superposicion de densidades 3D de atomos aislados previamente calculadas con
el programa GAMESS |[338].

(a) Densidad radial (b) Densidad 3D (c) Densidad I1SDS

Figura 2.8: Isosuperficies que representan las diferentes densidades electronicas (figura extrai-
da de la referencia [7]).
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REGION II (DE TRANSICION)

En cuanto a la region II, realmente no hay una teoria que describa la transicion de bajas
a altas energias, por lo que cada codigo BCA lo hace de una manera diferente. Por ejemplo,
el codigo 1S lo resuelve de la siguiente manera: para cada densidad electrénica, es decir, para
cada valor de rg, se calcula la energia correspondiente al maximo de las pérdidas energéticas,
que serd aquel valor de la energia para el cual los dos modelos (el de bajas y el de altas
energias) den las mismas pérdidas. Para aquellas energias que sean inferiores a dicho valor
se utilizara el modelo de bajas energias, mientras que para aquellas que sean superiores se
empleard la formula de Bethe. Esto se ejemplifica en la Figura 2.9 para el caso de un protén

[7].

100 E T I| T T I| T \l T T I‘ T T T T T I‘ T T T T T I:
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Figura 2.9: Pérdidas energéticas por unidad de longitud (en eV / A) para un protéon contenido
en un gas de electrones con rg = 1.85 a.u. en funcion de su energia (en eV) (figura extraida
de la referencia [7]).

Por otra parte, en el codigo Sentaurus Atomistic se usa una expresion que recoge la zona
de energias bajas, medias y altas [5].

Ademaés de estos modelos que tratan de describir el frenado electrénico no local tanto en
materiales amorfos como cristalinos, se encuentran TRIM y SRIM [24], que son ajustes a un
gran nimero de datos experimentales realizados sobre materiales amorfos.

Conviene destacar que, a pesar de que las referencias mencionadas a lo largo de esta
seccion son bastante antiguas, el adecuado modelado del frenado electrénico es un tema de
gran interés actualmente, como indican los trabajos del grupo de Sigmund [39, 40, 41, 42].
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Frenado local

El frenado electrénico local, como ya mencionamos al comienzo de este capitulo, es la
energia transferida directamente a los electrones del blanco durante la colisién del ion con el
atomo del blanco. Este frenado tan solo apareceria en la regién III de bajas energias de la
Figura 2.6 ya que, a diferencia de las pérdidas electronicas no locales que se producen durante
el vuelo libre (es decir, durante el viaje entre colisiones), estas pérdidas locales se dan durante
la propia colision atéomica. Para modelar estas pérdidas energéticas, se suelen emplear los
modelos de Ocn-Robinson (OR) [43] y Firsov [44].

Por un lado, OR estima que las pérdidas energéticas locales son proporcionales al frenado
electrénico no local descrito por el modelo LSS junto con un decaimiento exponencial:

dE™
dr a8 exp(—p/a) (2.23)

AEY® o —
donde a se define como el parametro de apantallamiento, con dimensiones de longitud. Esta
expresion nos indica que cuanto mas cerca estén los electrones del proyectil de los del atomo
blanco, es decir, cuanto menor sea el pardmetro de impacto de la colision, mayor transferencia
de energia habra a los electrones del blanco. Y, al contrario, cuanto mas alejados se encuentren
los respectivos electrones, menor seré la transferencia de energia. El problema de este modelo
es que unicamente depende del parametro de impacto y no tiene en cuenta las propiedades
del medio a lo largo de la trayectoria del ion.

Por otro lado, Firsov evaltia la energia de excitacion media que se transmite a los elec-
trones del blanco durante las colisiones. Con el método de Firsov, las pérdidas energéticas se
determinan mediante un calculo del flujo neto de electrones a través de un plano construido
como se muestra esqueméticamente en la Figura 2.10 perpendicularmente a la linea que une
los dos nicleos implicados en la colision [44]. Para poder asumir que esta superficie es, aproxi-
madamente, perpendicular al vector fi, es necesario que los niimeros atémicos Z;on ¥ Zpianco
no difieren en méas de un factor 4. Teniendo esto en cuenta, se supone que cuando un electron
pasa del campo potencial de un 4tomo al del otro, es decir, cuando cruza el plano S, hay una
transferencia de momento igual a m.v, donde v es la velocidad relativa del ion con respecto a
la velocidad del gas de electrones. Firsov calcula la densidad de electrones n. y su velocidad
media v en la superficie S haciendo uso del modelo de Thomas-Fermi (TF), y estima que la
pérdida total de energia inelastica local en una colisiéon viene dada entonces por la integral
del flujo de electrones a través de la superficie S, obteniendo asi

4.3 - 10_8(Zion + Zblanco)5/3 v
5
[1 + 0.31(21‘0” + Zblanco)1/3 p]

AEl¢ = (2.24)

convencm/sypen A.

Kishinevskii [45] logré modificar esta expresion para suprimir la limitacion del factor 4
de los ntimeros atémicos. Esta expresion es la que emplean Schinner y Sigmund en su codigo
DPASS [46].
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DIVIDING PLANE
s/
/

Figura 2.10: Ilustracion de los pardmetros envueltos en el célculo del frenado electréonico local
con el método de Firsov (figura extraida de la referencia [3]).

Sintesis de los modelos de frenado electrénico

Una vez que ya hemos analizado los diferentes modelos que se emplean para tratar de
describir la interacciéon de la radiacién con la materia. Recordemos que este trabajo se centra
en el estudio del frenado electrénico en la region III de bajas energias, ya que es en dicho
rango de energias en el que se producen colisiones entre el ion y los &tomos del blanco. Noétese
que aunque ahora hablemos de bajas energias para referirnos a las region III de la Figura
2.0, se trata de energias de implantacién que van desde cientos o miles de keV hasta decenas
de MeV. Un resumen de los modelos que describen el frenado electronico en este rango de
energias se muestra en la Tabla 2.1.
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Region IIT (bajas energias)
Frenado electrénico | Modelo ‘ Ventajas ‘ Inconvenientes
No utiliza la LDA ya que
el frenado es proporcional
! a la velocidad del ion e in- . .
LS . . ., No tiene en cuenta la aniso-
. dependiente de su direccién . .
[22] tropia del medio.
de avance, por lo que es me-
nos costoso computacional-
mente.
Mas costoso computacio-
. . | t lea 1
Frenado no local Tiene en cuenta la aniso- | o Ohe po,rque eriprea 'a
. : LDA. Ademas, es necesario
-1 | tropia del medio, lo cual es B
BK [32] . calcular el frenado electré-
clave para trabajar en con- . ) )
.. . nico del protén y después
diciones de acanalamiento. .
escalarlo al ion que se desea
implantar.
TRIM/ Vélidos tnicamente para
QPﬂi I Ajustados a muchos datos | simulaciones en implan-
[)l] experimentales. taciones con materiales
N amorfos.
Menor fundamento fisico
porque estima que el frena-
OR . do es proporcional al frena-
M t t 1 . o
[43] CROT coste computacional |y lectronico de 1SS jun-
Frenado local to con un decaimiento ex-
ponencial.
. . .. Mayor coste computacional
Firsov | Modelo semiempirico, ma- .
.. porque tiene que calcular el
[44] yor fundamento fisico. .
flujo neto de electrones.

Tabla 2.1: Diferentes modelos que se emplean para describir tanto el frenado electrénico no
local como local en el rango de bajas energias (desde cientos o miles de keV hasta decenas de

MeV).
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Por dltimo, veamos cudl es el efec-
to del frenado electronico. Para compren-
derlo, es clave tener en mente el diagra-
ma de bandas del Si (Figura 2.11) [9].
Recordemos que el gap del Si es indirec-
to, es decir, que el minimo de la ban-
da de conduccién y el méaximo de la ban-
da de valencia no se dan para el mis-
mo valor del momento k. En este ca-
so, el electréon necesita por una parte, ga-
nar energia igual al ancho de la banda
prohibida para pasar de la banda de va-
lencia a la banda de conduccién y ade-
més, cambiar el vector de onda del elec-
tron.

Cuando el niicleo del ion implantado rea-
liza el vuelo libre, éste sufre una deceleracion
por la presencia de los electrones del Si y por
tanto, se emite radiacién. Esta radiacién es ab-
sorbida por los electrones de valencia del Si de

CONDUCTION BAND

ELECTRONS
PHONONS

RAERY PHOTONS

VALENCE BAND

MOMENTUM

Figura 2.11: Diagrama de bandas del Si, en el
que se representa la energia F en funcién del
momento k (figura extraida de la referencia

[9])-

manera que éstos son excitados y en consecuencia, saltan a niveles de mayor energia en la
banda de conduccion. En estas transiciones se debe conservar la energia y el momento:

Eef = Fei = Ecuanto
kef = kei £ kcuanto

con el signo + cuando se absorbe un cuanto y el — cuando se emite [9].

Todas estas pérdidas electrénicas excitan electrones del blanco:

= Por un lado, las locales a los electrones del 4&tomo con el que se colisiona.

= Por otro lado, las no locales al sistema electrénico en general. En este caso, existen mode-
los en los que estas pérdidas electrénicas calientan el sistema electrénico, que al relajarse
mediante la interaccion electrén-fonén calientan la red, que puede llegar a fundir local-
mente si las condiciones son las adecuadas. Esta es la aproximaciéon fundamental del
Two-Temperature Model (Modelo de Dos Temperaturas) (TTM) [47, 48]. Este modelo
permite explicar la formacién de danado en materiales aislantes asociada a las pérdidas

por frenado electronico.
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2.3. Simuladores atomisticos

Seguidamente describiremos brevemente los diversos simuladores existentes basados en la
técnica de simulacién BCA. No obstante, si el lector busca una lectura mas extensa sobre los
métodos de simulacion mencionados a lo largo de la memoria, puede consultar la referencia
[11].

En funcién de si el material blanco es amorfo o cristalino, se han desarrollado dos modelos
para tratar el problema de la implantacién id6nica.

Por un lado, TRansport of Ions in Matter (TRIM) y Stopping and Range of Tons in
Matter (SRIM) son dos versiones diferentes de un mismo programa, el cual fue escrito por
Ziegler, Biersack y Littmark [24] en 1985. Estos codigos permiten simular la implantacion
idnica tnicamente en materiales amorfos. Utilizan el concepto de recorrido libre medio para
la generacion aleatoria de a&tomos blancos y el calculo de las pérdidas electrénicas se hace me-
diante funciones ajustadas a datos experimentales. Es por eso, que reproduce bastante bien
los experimentos en las condiciones en que ha sido ajustado |7].

Por otro lado, MARLOWE [19, 50] fue el primer programa que simul6 la implantacion
idnica en materiales cristalinos en los que el material presentaba canales y el comportamiento
de los proyectiles en su interior no era isétropo. Escrito por M. T. Robinson et al. en lenguaje
FORTRAN, permite también la implantacién en materiales amorfos. Emplea modelos de fre-
nado poco elaborados y que requieren un buen nimero de parametros ajustables para cada
condiciéon de implantacién, proyectiles, etc. En particular, el frenado electrénico no local se
modela con LSS y el local con OR. En esta aproximacion y al contrario que en TRIM /SRIM,
se busca una aproximacion lo mas detallada posible de lo que ocurre dentro del cristal, aunque
dentro de la grosera aproximacion de las colisiones binarias. Este programa ha dado lugar a
multitud de versiones y modificaciones como, por ejemplo, el codigo 1S y el codigo Sentaurus
Atomistic que comercializa Synopsys Inc. Ademas, estos codigos combinan BCA con Kinetic
Monte Carlo (KMC) para simular en un tiempo razonable el proceso de la implantacion i6-
nica y posterior recocido térmico en la simulacién de procesos tecnolégicos completos en la
fabricaciéon de uniones en dispositivos electrénicos.

El programa I[IS se desarrollé durante la realizaciéon de la tesis doctoral de Jestis M.
Hernandez-Mangas |7| en el Departamento de Electricidad y Electronica de la Universidad
de Valladolid. Trata el frenado electréonico no local a partir del modelo de BK y calcula las
pérdidas electronicas locales segiin el método de Firsov.

Otra version modificada del programa MARLOWE fue propuesta en 2003 por Tian [5] y
constituye el cdédigo Sentaurus Atomistic, comercializado por Synopsys Inc. Este modelo es
una combinacién del modelo de LSS, que describe el frenado electrénico no local, y el modelo
de OR modificado, para la parte local. Para cada una de las colisiones que sufre el ion a
lo largo de su trayectoria, las pérdidas energéticas debidas al frenado ineléstico total vienen
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dadas por:
AE, = AE™ + AEY* (2.25)
AEY = NLS, [:L"”l + gl (1 + M) erp <—M)} (2.26)
a a
loc

1 x
AE =, 52 exp(—p/a) (2.27)
donde z™ 4 gloc = 1,0 < a2 <1 vy 0 <L zle < 1. N y L son las densidades atomicas del
material blanco y la longitud de la trayectoria de vuelo del proyectil, respectivamente. ppqz
es el maximo parametro de impacto, que se elige para ser la mitad de la constante de red.
a = fay /0.3, siendo f un pardametro que depende del ion implantado tal que

1.45
f= 5
72/

won

(2.28)

La particularidad de este modelo es que extiende el calculo del frenado electrénico no local
con el modelo LSS (ecuaciones (2.7) y (2.8)) a altas energias para incluir asi el pico de Bragg.
Esta contribucién viene dada por el término

1/6

1
Se = akis v/ En x [E/Ep/In(E/Em + Em/E + e —2)]°? + (En,/E)*/? (2.29)

donde e es la base del logaritmo natural, §(= 1.425) un parametro de ajuste y o un factor de
correccion tal que para F < E,, a = 1. E,;, es el valor de la energia para el cual se obtiene
el maximo de las pérdidas energéticas (el méaximo en la Figura 2.9).

En la Tabla 2.2 se muestra un resumen de los principales programas de simulacién basados
en BCA.

Técnica de simulacion BCA
Simulador ‘ Material Frenado electrénico no local | Frenado electrénico local
MARLOWE | Cristal/Amorfo LSS OR
Sentaurus Cristal/Amorfo LSS OR modificado
IIS Cristal/Amorfo BK Firsov
TRIM/SRIM Amorfo Fit

Tabla 2.2: Simuladores atomisticos basados en la técnica de simulacién BCA.



Capitulo 3

Metodologia

En el capitulo anterior hemos descrito las diversas teorias existentes que tratan de explicar
la interaccion de la radiacién con la materia durante el proceso de la implantacién iénica. De-
bemos reparar en que esto ha implicado una lectura bibliografica de las principales referencias
sobre este asunto, lo cual nos ha permitido entender los fundamentos fisicos de estos modelos
y tratar de identificar las posibles limitaciones de los mismos.

Ademas de una revisién bibliografica, hemos analizado los datos proporcionados por la
empresa Applied Materials, obtenidos con el c6digo Sentaurus Atomistic, y los hemos compa-
rado con los resultados de nuestras propias simulaciones atomisticas realizadas con el cédigo
[IS y bajo las mismas condiciones experimentales. A pesar de que ambos c6digos muestran
discrepancias entre los perfiles de impurezas obtenidos computacional y experimentalmente
(Figura 2.2), al menos el codigo 11S se fundamenta en el modelo BK para simular el frenado
electrénico no local que, a diferencia del modelo [.SS, si tiene en cuenta la anisotropia del
medio, lo cual es una condicién méas que necesaria para modelar implantaciones acanaladas.

El simulador 1S implementado se ha escrito en lenguaje C++ y su funcionamiento, basa-
do en la técnica BCA, se esquematiza en la Figura 3.1. A medida que el proyectil se desplaza
por el material implantado, se buscan los posibles blancos entre los &tomos mas préximos. Por
un lado, puede ocurrir que no se encuentren Atomos vecinos, por lo que el proyectil seguiré
su trayectoria y sufrird pérdidas por vuelo libre, ya que el nicleo se veré decelerado debido
a la presencia de electrones en el blanco. Otra posibilidad es que existan atomos vecinos, en
este caso el ion colisionara con ellos y el codigo calculara las perdidas energéticas nucleares y
electronicas debidas al choque. Durante las colisiones elésticas, si la transferencia de energia,
T, al atomo del blanco es superior a la energia de enlace, Fj, el 4&tomo serd arrancado de su
posicion de red y se generara una subcascada. Si esta transferencia de energia es menor que
la energia de enlace, el 4&tomo permanecera en reposo. En cuanto al proyectil, si la energia
restante, Fjon, es inferior a la energia umbral de desplazamiento, E; = 15 keV, el programa
considera que el ion se ha frenado, pone fin a la cascada y se pregunta si quedan més iones por
implantar. Si la respuesta es negativa, se pone fin a la simulacién pero si es positiva, se lanza
otra cascada. Si, por el contrario, la energia restante del ion es superior a la energia umbral de
desplazamiento, se repite el proceso completo de busqueda de vecinos para calcular sus posi-
bles colisiones. El programa finaliza cuando todos los iones implantados se encuentren parados.
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Inicio simulacion

Inici d ; "
Hieta caseaca | Desplazamiento | ;. Atomos vecinos?
con energia actual | |
No
Si
Vuelo libre Colision (frenado nuclear
Frenado electrénico + frenado electrénico
no local local y no local)

No
Fin de la cascada No (Energia transferida
al &tomo del blanco
mayor que FEp?
Si ; Mas iones?
Si
Atomo blanco Atomo blanco
en reposo inicia subcascada
No

Fin de la simulacién

Figura 3.1: Diagrama de flujo que ilustra el funcionamiento del cdédigo [IS basado en la técnica
BCA.
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Una vez que ya conocemos, a grandes rasgos, el funcionamiento del cédigo 115, pasemos
a describir la estructura de los ficheros de entrada y los diferentes parametros que podemos
controlar en estas simulaciones, y que se muestran en la Figura 3.2.

// Fichero de entrada: As Si 10500.in
// Implantacién acanalada de As a 10.5 MeV en Si, con una dosis de 5.0el2 at/cm”™2

RecombinationFactor 0
DisplacementEnergy 15.0 eV

G W N

[e)}

~J

ENERGY 10500000 eV
NumberOfImplants 2835
) Tha 0 degrees (tilt)
10 Phi 0 degrees

11 Dose 5.0el2

12  LevelOfSimulation 1

13

14 Temperature 300 kelwvin

0 o

[~
2

16 Atom As 33 75.000 519.0

17 Atom Si 14 28.086 519.0

8 Projectiles 1 0

19

20 ABC 1 00

21

22 // Si <100>

23 XTal 2 6 0.00 0.00 0.00 15 // sSi
24  XTal 2 6 0.25 0.25 0.25 15 // sSi
25 Amorphous 0

Figura 3.2: Estructura del fichero de entrada para el cosigo 115.

RecombinationFactor Cuando este parametro esta igualado a cero significa que no se
tiene en cuenta la acumulacion de daniado. Al fin y al cabo, estamos trabajando con dosis pe-
quenas (5 x 10*2at/cm?) donde las cascadas son independientes, una cascada no ve el dafiado
que deja otra porque estéan en regiones diferentes, suficientemente separadas.

DisplacementEnergy Es la energia um-
bral de desplazamiento (en eV). Se de-
be ajustar para cada material implanta-

do, para el Si se toma un valor de 15
ev.

ENERGY La energia inicial de implanta-
cion (en eV) de cada uno de los iones implan-
tados.

NumberOflmplants Define el ntme-
ro de iones implantados. Cuantos mas
Atomos implantemos, mejor serd la es-

tadistica pero se consumird mas tiem- Figura 3.3: Ilustracion de los dngulos de in-

po. clinacién de implantacion.

Tha Angulo polar (de inclinacién) con respecto al eje principal del canal de implantacion
(en grados sexagesimales). Se ilustra en la Figura 3.3.
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Phi Angulo azimutal (de rotacién) con respecto al eje principal del canal de implantaciéon
(en grados sexagesimales). Se ilustra en la Figura 3.3

En las graficas que se muestran en el capitulo 4, los 4ngulos de inclinacién se escriben
como Tha/Phi, es decir, que para implantaciones acanaladas tendremos 0°/0° mientras que
si son desacanaladas, encontraremos 8°/30° para As y 7°/30° para P y B.

Dose Define la dosis de implantacién (en at/cm?), que combinada con el ntimero de to-
mos implantados define el area implantada.

LevelOfSimulation Este parametro igualado a 1 indica que el programa sélo sigue la
trayectoria del proyectil primario (el ion implantado), no sigue la trayectoria de todos los
proyectiles secundarios que se van generando a lo largo de la implantaciéon. Esto implica un
ahorro computacional. Si estuviese igualado a 0 si seguirfa la trayectoria de todos los proyec-
tiles secundarios.

Temperature Indica la temperatura a la que se encuentra el material blanco (en K).

Atom As 33 75.000 519.0

Atom Si 14 28.086 519.0 Define los 4tomos envueltos en el problema. La sintaxis es la
siguiente:
atom name atomic_number atomic_ mass(en a.m.u.) Debye temp(en K)
Es comun en los codigos BCA utilizar el modelo de Debye para estimar la amplitud de las
oscilaciones térmicas de los a&tomos del blanco. La amplitud de oscilacién, < d >, se relaciona
con la temperatura de Debye, Tp, mediante la siguiente relacion [3]

1/2

¢(TD/T) + 1
<d>=121(-2L 1) 4 (3.1)
blanco TD

con ¢(Tp/T) la funciéon de Debye evaluada en (Tp/T). En este caso, se trabaja con una tem-
peratura de Debye de 519 K.

Projectiles Define el nimero de proyectiles diferentes envueltos en la implantacion (en
este caso, 1 porque solo implantamos As). La lista tiene que acabar con 0.

ABC 1 0 0 [100] define el eje X de la simulacion. Coincide con la direccién cristalografica
{100}.

XTal 2 6 0.00 0.00 0.00 15
XTal 2 6 0.25 0.25 0.25 15 Define cada posiciéon atémica en la celdilla unidad. La
sintaxis es:
XTal n_atom type xpos ypos zpos binding energy
donde
n_atom es el nimero del &tomo que forma el material blanco segtn la lista que introdujimos
anteriormente. En este caso, el 4tomo 1 seria As y el 2 Si.
type hace referencia a los tipos de celdilla unidad:
1: primitiva
2: centrada en el cuerpo (body centered, bc)
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: centrada en las bases A
: centrada en las bases B
: centrada en las bases C
6: centrada en las caras (face centered, fc)
Xpos ypos zpos son las coordenadas relativas (medidas en parametros de red) con respecto al
origen de la celdilla unidad.

Ot =~ W

binding energy es la energia (en eV) necesaria para romper un enlace de la red.

Amorphous El valor 0 indica que el material blanco posee una red cristalina perfecta.
Si su valor fuese 1, se trataria de un material policristalino y si fuese 2, de un material amorfo.

Ademas de estos pardmetros, cabe indicar también que en el coédigo 11S se emplea la dis-
tribucién de carga [SDS.

En cuanto a las condiciones de simulacion, las implantaciones se han simulado para tres
tipos de iones diferentes, concretamente As, P y B, con una dosis de 5 x 10'? at/cm?, a tem-
peratura ambiente (300 K) y en condiciones de acanalamiento (Tha=Phi=0°) a través del
canal {100} del Si. El rango de energias simulado comprende desde 3 MeV hasta 10.5 MeV,
aunque también se han realizado simulaciones a 100 keV.

A partir de las cascadas simuladas a lo largo de toda la implantacién i6nica, se obten-
dra una gran cantidad de informaciéon que serd procesada y analizada posteriormente. En
particular, este estudio permitira:

= Conocer las posiciones de los intersticiales y vacantes generados para tener una idea del
daniado generado en la muestra. Aunque en este trabajo no desarrollaremos este aspecto
ya que no nos interesa el danado generado en la muestra sino los mecanismos fisicos que
producen el frenado del ion.

= Determinar las posiciones finales de los iones implantados y obtener el perfil en profun-
didad de las concentraciones de iones, que podra ser comparado con el perfil obtenido
experimentalmente con SIMS para verificar la validez de la simulacién.

= Cuantificar la energia perdida por el ion para extraer el perfil en profundidad de la
energia depositada por unidad de longitud, y entender entonces como el ion va perdiendo
la energia y cuales son los eventos principales en los que se pierde la energia. Estos
eventos se corresponden con los diferentes mecanismos fisicos que se producen durante
el viaje del ion y son:

e La energia que el ion cede al atomo del blanco durante una colisién nuclear o
elastica. A este evento lo identificamos a partir de ahora con la etiqueta E.

e Las pérdidas inelasticas locales durante la colision. A este evento lo identificamos
a partir de ahora con la etiqueta L.

e Las pérdidas inelésticas no locales durante la colision. A este evento lo identificamos
a partir de ahora con la etiqueta N.

e Las pérdidas inelasticas no locales durante el vuelo libre del ion. A este evento lo

identificamos a partir de ahora con la etiqueta F.

= Evaluar las pérdidas electronicas promedio locales y no locales, y representarlas en
funcién de la energia instantédnea del ion.
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Los resultados obtenidos tras el andlisis de las simulaciones realizadas se muestran en el
capitulo siguiente.



Capitulo 4

Resultados

En este capitulo expondremos los resultados obtenidos a partir del procesado de la infor-
macién recogida en las diversas simulaciones. En primer lugar, analizaremos los perfiles de
la concentracién de iones en profundidad. Més adelante, presentaremos los perfiles de ener-
gia depositada para evaluar el peso de cada uno de los posibles eventos que se dan durante
una colision atomica en funcién del rango de la energia de implantaciéon. Finalmente, nos
centraremos en el estudio de las pérdidas electronicas y las caracterizaremos.

4.1. Perfiles de dopantes

El propio codigo [IS nos permite conocer las posiciones finales de los iones implantados
para obtener asi el perfil en profundidad de las concentraciones de iones. Ademés, es posible
comparar este perfil con el obtenido experimentalmente con SIMS y de esta manera, observar
si los resultados predichos por el modelo coinciden, o no, con lo que ocurre realmente. Con
este fin, comencemos analizando los perfiles en profundidad de los iones de As a distintas
energias de implantacion dentro del rango de los MeV (Figura 4.1).

Se puede observar que existe una apreciable diferencia entre los perfiles computacionales
y experimentales del As. Por un lado, en el perfil simulado aparece un pico (a unos 3 pm
de profundidad para 3 MeV), que indica la profundidad en la cual se han parado la mayor
parte de los iones implantados, el cual se va acentuando y desplazando hacia la derecha a
medida que aumenta la energia. Esto tiene sentido, ya que cuando la energia de implantacién
es mayor, los iones son capaces de penetrar més profundamente en el material. Este pico esté
seguido de una meseta, la cual indicaria que los iones van perdiendo energia lentamente y
todos al mismo ritmo, es decir, que aun se encuentran acanalados. Finalmente, se produce
una caida muy abrupta en la concentracién de iones. Por otro lado, en el perfil experimental
si que se ve representado el comportamiento de ese primer pico pero se produce un descenso
de la concentracién de iones mucho més suave, aparece una cola con tendencia exponencial
en vez de una meseta casi plana.
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Figura 4.1: Concentraciéon (en at/cm?3) de As en funcién de la profundidad (en ym), bajo
condiciones de acanalamiento en Si {100}, con una dosis de implantacién igual a 5 x 10*2cm =2
y con energias de implantacion de: a) 3 MeV, b) 4.5 MeV, ¢) 6 MeV, d) 7.5 MeV, e) 9 MeV y
f) 10.5 MeV. Datos obtenidos experimentalmente con SIMS y proporcionados por la empresa

estadounidense Applied Materials (linea rosa) y obtenidos computacionalmente con el codigo
11S (linea azul).

Procedamos a analizar ahora los perfiles de dopantes cuando se trata de una implantacién
de P (Figura 4.2).

P 5x10%a? e
. . . . . . . . . . .
3 MeV 4.5 MeV 6 MeV

17

10

;_

Concentracién (at/em®)
2

pl

107 L L L L L

T T T
7.5 MeV ‘ 9 MeV ‘ ‘
£

101

106 4

Concentracién (at/cm”)

Profundidad (pm) Profundidad (um) Profundidad (pm)

Figura 4.2: Concentraciéon (en at/cm?®) de P en funcién de la profundidad (en pm), bajo
condiciones de acanalamiento en Si {100}, con una dosis de implantacion igual a 5 x 1012cm 2
y con energias de implantacion de: a) 3 MeV, b) 4.5 MeV, ¢) 6 MeV, d) 7.5 MeV, e) 9 MeV y
f) 10.5 MeV. Datos obtenidos experimentalmente con SIMS y proporcionados por la empresa
estadounidense Applied Materials (linea rosa) y obtenidos computacionalmente con el codigo
IIS (linea azul).
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En el caso del P vemos que la forma del perfil simulado se aproxima més al experimental
a medida que aumenta la energia de implantacién del ion. Esto podria deberse a que el P es
similar en tamafo al Si y que el codigo 1S esté optimizado para el Si.

Por ultimo, veamos qué ocurre con los perfiles de las implantaciones de B (Figura 4.3).

. . . . . . . . .
\\ 2MeV /\3 MeV
4 \

1017

ll\‘leV ‘ ‘

s

Concentracién (at/em®)

10' 4 M |
|
|
|
|

‘ |
|

10" T T

T T T T T T
0 2 4 6 8 10 12 0 2 4 6 8 10 12
Profundidad (um) Profundidad (um)

Figura 4.3: Concentraciéon (en at/cm?®) de B en funcion de la profundidad (en um), bajo con-
diciones de acanalamiento en Si {100}, con una dosis de implantacion igual a 5 x 10'2cm =2 y
con energias de implantacion de: a) 1 MeV, b) 2 MeV, ¢) 3 MeV, d) 4 MeV y e) 5 MeV. Da-
tos obtenidos experimentalmente con SIMS y proporcionados por la empresa estadounidense
Applied Materials (linea rosa) y obtenidos computacionalmente con el codigo 1S (linea azul).

Se puede observar que a medida que aumenta la energia del ion, el modelo tedrico predice
un aumento en la concentraciéon de iones en el primer pico mientras que en el perfil experimen-
tal, éste se muestra practicamente invariante. Ademas, el perfil obtenido computacionalmente
se va ensanchando mucho maés réapido de lo que lo hace el perfil experimental. En el caso de
B, esta predicciéon empeora al aumentar la energia de implantacién.

Ademas, en este caso no tenemos esa cola exponencial en el perfil experimental como vi-
mos en el del As. Esto podria deberse a que el B es mucho més ligero que el As por lo que los
propios iones del B se ven menos afectados por las colisiones, alcanzan una mayor profundidad
y, por tanto, no se produce desacanalamiento en la red cristalina.

Tras el anélisis de los perfiles en profundidad de estos tres iones podemos afirmar que el
modelo computacional falla a la hora de simular las implantaciones con iones pesados, como es
el caso del As, y falla también con iones ligeros al aumentar la energia, como se ha mostrado en
las implantaciones de B. Ambos fallos apuntan a las condiciones en las que domina el frenado
electrénico frente al nuclear. Para confirmar esta suposicion, cuantifiquemos la energia perdida
por el ion para cada uno de los posibles eventos.
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4.2. Perfiles de energia depositada

Representamos pues las pérdidas energéticas por unidad de longitud de cada uno de los
posibles eventos que se pueden producir en una de las colisiones de BCA en funcién de
la profundidad que alcanza el ion implantado. Si se integran estas pérdidas a lo largo de
toda la trayectoria del ion, se obtienen las pérdidas energéticas totales del ion. Comencemos
analizando lo que ocurre a bajas energias.

4.2.1. Bajas energias

Representaremos los perfiles de energia depositada para las implantacion de As, P y B a
100 keV en Si {100} en condiciones de acanalamiento (Figura 4.4).

5x10%em™2 0°0°

E (Nuclear)

L (Local inelistico) ------- N (No local ineldstico) F (Vuelo libre) L+N+F (Total ineldstico) «====-+ l

T T T
As 100 keV P 100 keV B 100 keV

10" | g o

Pérdidas (eV/A)

107 L £ L : .

0.5 1 0 0.5 1 0
Profundidad (x 10* & = 1 pm) Profundidad (x 10 & = 1 pm)

1

0.5
Profundidad (x 10* A = 1 ym)

Figura 4.4: Pérdidas energéticas por unidad de longitud (en eV/ A) en funcién de la profundi-
dad (en pm) durante la implantacion de a) As, b) Py ¢) B a 100 keV en Si {100}, con una
dosis de 5 x 10'2 at/cm? y en condiciones de acanalamiento, para cada uno de los posibles
eventos que se pueden producir en una colision.

En un primer vistazo, el perfil de As indica que se pierde bastante energia por frenado
nuclear desde el principio y va disminuyendo con la profundidad. En el caso de P, este frenado
nuclear estd mas extendido en profundidad pero es menos intenso. Por tltimo, el perfil de B
presenta un méaximo en el frenado nuclear.

En cuanto a las pérdidas electrénicas, en la implantacién de As se puede apreciar que el
frenado electronico total (suma de los eventos L (inelastico local), N (inelastico no local) y F
(vuelo libre)) es un orden de magnitud superior al frenado nuclear (evento E). Mientras que
en la implantacion de P, esta diferencia alcanza casi los dos érdenes de magnitud y en el caso
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del B, incluso se supera.

Por ultimo, se puede observar también que el P penetra mas que el As al ser mas ligero. En
principio el B deberia penetrar ain méas por ese mismo argumento pero a 100 keV el frenado
electronico del B es muy elevado y se extiende mas (en As y P cae mas rapido), de forma que
el ion pierde més energfa y por tanto le queda menos energia cinética para seguir penetrando
en el material.

Analicemos ahora las implantaciones a altas energias y veamos si aumenta la contribucion
de las pérdidas electrénicas.

4.2.2. Altas energias

En la Tabla 4.1 se muestran los diferentes perfiles de energia depositada para las implan-
taciones de As a 10.5 MeV, P a 10.5 MeV y B a 5 MeV (méximas energias experimentales
de implantacion) bajo condiciones de acanalamiento (columna izquierda) y desacanalamiento
(columna derecha).

A simple vista, se puede apreciar que el frenado nuclear (linea azul) tiene un aspecto
similar para los tres iones. Sin embargo, el frenado electronico no local (linea roja) muestra
comportamientos distintos en funcién del ion implantado. En el caso del As, las pérdidas
electréonicas no locales comienzan a crecer desde el comienzo de la implantacién mientras que
en la implantacion de P, este frenado comienza a una profundidad de 2um y para el B, atn
més profundo, en torno a 4 pm. Este hecho se debe a que el B es mucho maés ligero que el As
y el P por lo que los propios iones del B se ven menos afectados por las colisiones y por eso,
estas pérdidas son casi cero cerca de la superficie del material implantado.

Observamos también que en condiciones de no acanalamiento, la profundidad maxima
alcanzada por el ion ha disminuido comparada con la alcanzada en condiciones de acana-
lamiento. Este resultado era de esperar ya que si implantamos un ion en condiciones de
desacanalamiento, sufrird mas colisiones al comienzo de la implantacién que si se hubiese im-
plantado bajo condiciones de acanalamiento. Estas colisiones iniciales son las que conllevan
una mayor transferencia de energia, ya que es cuando el ion es més energético y por tanto, el
ion se parara antes.

Si comparamos estos perfiles con los obtenidos a bajas energias, podemos observar que,
independientemente del ion que se implante, las pérdidas nucleares han disminuido un orden
de magnitud pero ahora las pérdidas electrénicas han aumentado un orden de magnitud.
Ademas, podemos afirmar que a altas energias las pérdidas inelésticas se deben en gran parte
a la componente no local. No obstante, para ver mas claramente que las contribuciones de las
pérdidas electronicas aumentan a altas energias, representemos el cociente entre las pérdidas
electronicas y nucleares (inicamente para la implantacion de As, ya que el comportamiento
es similar para los tres iones), tanto a bajas como a altas energias (Figura 4.5).
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Acanalamiento

Desacanalamiento

As 10.5 MeV 5x10"%em™ 0°/0°
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Tabla 4.1: Pérdidas energéticas por unidad de longitud (en eV/ A) en funcion de la profundidad
(en pm) durante la implantacion de: As a 10.5 MeV, P a 10.5 MeV y B a 5 MeV en Si {100},
con una dosis de 5 x 10'2 at/cm? y en condiciones de acanalamiento (columna izquierda) y
desacanalamiento (columna derecha), para cada uno de los posibles eventos que se pueden
producir en una colisiéon. Las pérdidas elasticas (evento E) se representan en color azul, las
pérdidas electronicas locales (evento L) en color rojo, las pérdidas electronicas no locales
(evento N) en color verde, el vuelo libre (evento F) en color naranja y las pérdidas electronicas
totales (eventos L+N-+F) en color negro.
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Figura 4.5: Cociente entre las pérdidas electronicas y nucleares en funcion de la profundidad
(en A) durante la implantacion de As en Si {100}, con una dosis de 5 x 10'2 at /cm?, para: 100
keV en condiciones de acanalamiento (linea roja), 10.5 MeV en condiciones de acanalamiento
(linea azul) y 10.5 MeV en condiciones de desacanalamiento (linea verde).

A partir de esta grafica podemos afirmar entonces que a altas energias, el frenado inelastico
domina el nuclear en 3 o 4 6rdenes de magnitud. De ahi que los modelos funcionen aprecia-
blemente bien a bajas energias, ya que aunque las pérdidas inelasticas no estén debidamente
modeladas, éstas tienen una menor contribucién que a altas energias. Procedamos entonces a
caracterizar estas pérdidas electronicas més en detalle, separando las contribuciones locales y
no locales.

4.3. Caracterizaciéon de las pérdidas electrénicas

A diferencia de los resultados mostrados en las secciones anteriores, que eran representa-
ciones de los datos proporcionados directamente por la propia simulacién, los resultados que
se muestran a continuaciéon han sido obtenidos con una serie de programas escritos en C y
desarrollados durante este trabajo, y que pueden encontrarse como material suplementario a
esta memoria en un fichero PDF.

Pasemos a cuantificar estas pérdidas inelasticas con algo mas de detalle. En primer lugar,
comenzaremos con las pérdidas inelasticas no locales.

4.3.1. Peérdidas electrdonicas no locales

En las Figuras 4.6 y 4.7 se representan los valores promedios de las pérdidas inelésticas
no locales en funciéon de la energia instantdnea del ion para condiciones de acanalamiento y
desacanalamiento, respectivamente. Concretamente para las maximas energias experimentales
de implantacion de nuestros iones (B 5 MeV, P 10.5 MeV y As 10.5 MeV), con una dosis de
5 x 10'2 at/cm?. Ademas, se comparan con SRIM.
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Promedios pérdidas electronicas no locales
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Figura 4.6: Valor promedio de las pérdidas electrénicas no locales (en €V) en funcion de la
energia instanténea del ion (en e€V) para el B a 5 MeV (simbolos huecos en color rojo), P a
10.5 MeV (simbolos huecos en color verde) y As a 10.5 MeV (simbolos huecos en color azul)
en Si {100}, con una dosis de 5 x 1012 at/cm? y en condiciones de acanalamiento. Las lineas
discontinuas ilustran los valores obtenidos con SRIM para implantaciones de B (en color rojo),
P (en color azul) y As (en color verde) en Si.
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Figura 4.7: Valor promedio de las pérdidas electrénicas no locales (en €V) en funcion de la
energia instanténea del ion (en eV) para el B a 5 MeV (simbolos huecos en color rojo), P a
10.5 MeV (simbolos huecos en color verde) y As a 10.5 MeV (simbolos huecos en color azul) en
Si {100}, con una dosis de 5 x 10! at/cm? y en condiciones de desacanalamiento. Las lineas
discontinuas ilustran los valores obtenidos con SRIM para implantaciones de B (en color rojo),
P (en color azul) y As (en color verde) en Si.
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Se puede observar que a bajas energias los promedios de las pérdidas inelasticas no loca-
les practicamente coinciden para B, P y As pero que difieren a altas energias. La pendiente
a bajas energias es practicamente la misma, lo cual indicaria que la energia transferida por
el ion no depende de su masa atomica. Ademas, estas figuras nos indican que las pérdidas
energéticas no locales se corresponden con la curva descrita en la region III (de bajas ener-
gias) que aparece en la Figure 2.6, ya que muestran un comportamiento, aproximadamente,
creciente linealmente a medida que aumenta la energia instantédnea del ion (y por tanto, su
velocidad) hasta que alcanza el pico de Bragg y luego comienzan a disminuir. Ademaés, se
puede observar que las pérdidas simuladas con el modelo de BK siguen la tendencia descrita
por SRIM. Las pérdidas energéticas calculadas con SRIM se obtienen del ajuste a una gran
cantidad de datos obtenidos experimentalmente, es decir, es un comportamiento promedio de
lo que le ocurre a un cierto ion en un medio de diferente densidad electrénica. Este frenado
no local esta entonces en el orden de magnitud esperado.

Para finalizar el analisis de estas pérdidas inelédsticas no locales, podemos comparar los
valores promedios obtenidos en cada una de las implantaciones, tanto en condiciones de aca-
nalamiento como de desacanalamiento. La Figura 4.8 indica que apenas hay diferencias entre
las pérdidas electréonicas no locales bajo condiciones de acanalamiento y desacanalamiento.

Promedios pérdidas electronicas no locales
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Figura 4.8: Valor promedio de las pérdidas electronicas no locales (en e€V) en funcion de la
energia instantanea del ion (en eV) para el B a 5 MeV (en color rojo), P a 10.5 MeV (en color
verde) y As a 10.5 MeV (en color azul) en Si {100}, con una dosis de 5 x 10*? at/cm?, en
condiciones de acanalamiento (simbolos huecos) y de desacanalamiento (simbolos rellenos).
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A continuacion, realizaremos este mismo anélisis para las pérdidas inelédsticas locales.

4.3.2. Pérdidas electronicas locales

En el histograma de la Figura 4.9 se representa el valor promedio de las pérdidas inelasticas
locales en funcién de la energia instantanea del ion, con las méximas energias experimentales
de implantacién (B 5 MeV, P 10.5 MeV y As 10.5 MeV), con una dosis de 5 x 10'? at/cm? y
en condiciones de acanalamiento (simbolos huecos) y desacanalamiento (simbolos rellenos).

Promedios pérdidas electrénicas locales
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Figura 4.9: Valor promedio de las pérdidas electronicas locales (en eV) en funcion de la energia
instantéanea del ion (en eV) para el B a 5 MeV (en color rojo), P a 10.5 MeV (en color verde)
y As a 10.5 MeV (en color azul) en Si {100}, con una dosis de 5 x 10'? at/cm?, en condiciones
de acanalamiento (simbolos huecos) y de desacanalamiento (simbolos rellenos).

Se puede observar que, independientemente del ion implantado, a medida que aumenta
la energfa instantédnea del ion, las pérdidas inelasticas locales aumentan y luego comienzan a
descender para llegar incluso a desaparecer.

Estas pérdidas electronicas locales son méas grandes en la implantacion de As que en la de
P, y éstas mas grandes que las de B. Es decir, que estas pérdidas electrénicas locales tienen
una mayor contribucién para iones pesados.

En la Figura 4.10 se muestra esta misma representaciéon de las pérdidas electrénicas locales
pero con el eje Y en escala logaritmica.
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Figura 4.10: Valor promedio de las pérdidas electronicas locales, en escala logaritmica, (en
eV) en funcion de la energia instantanea del ion (en eV) para el B a 5 MeV (en color rojo), P
a 10.5 MeV (en color verde) y As a 10.5 MeV (en color azul) en Si {100}, con una dosis de
5 x 10'2 at/cm?, en condiciones de acanalamiento (simbolos huecos) y de desacanalamiento
(simbolos rellenos).

En estos histogramas se puede apreciar que, al contrario que con las pérdidas inelésticas
no locales, los valores promedios de las pérdidas inelasticas locales calculados en condiciones
de acanalamiento son menores que los obtenidos en una red desacanalada. Esto era de esperar
ya que si el ion se implanta en un material acanalado, encontraréd menos obstéculos a su paso
y, por tanto, sufrird menos colisiones con los atomos del blanco que si se implanta en condi-
ciones de desacanalamiento donde es muy probable que empiece a chocar con los d4tomos del
blanco desde el comienzo de la implantacion.

Aun podemos profundizar un poco maés en el estudio de estas pérdidas inelasticas locales,
Er, y tratar de ajustar la parte lineal al modelo de Firsov, que da cuenta de la energia
promedio de excitacion electronica en las colisiones atomicas [44] y que viene dado por la
siguiente expresion

7. V4 5/3
Ep = (Zion + Ztlanco) = 4.3-107% vipn (4.1)

1 + 3.1- 107 (Zion + Zblanco)l/3 R0:|

donde v;,,, recordamos que es la velocidad del ion (en cm/s) y Ry es la distancia minima entre
los nicleos durante la colision (en cm).
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La caida a altas energias se puede modelar mediante una funcién de tipo Fermi-Dirac, de
manera que se puede utilizar la siguiente expresién para ajustar las curvas de la Figura 4.10

(Zion+ Zisanee)”'* 4.3 -10°5 - 100 [Pt i 42)
5 . .
|:]. + 031 (Z7,O’I’L —+ Zblanco)l/g RO:| MZO?’L 1 + exp (Eactual>

Ep

donde E,ctyq es la energia instantanea del ion (en e€V), e es la carga del electron (para pasar
de eV a J), Mj,, es la masa del ion (en kg), Ry (en A) vendria a ser la distancia promedio de
todas las colisiones y E), es la energia que caracteriza el decrecimiento exponencial (en eV).

Al utilizar la ecuacion (4.2) para tratar de ajustar los datos de la Figura 4.10, los tinicos
parametros de ajuste son Rg y F,. Los resultados que se obtienen de los ajustes son los
siguientes

y \ B p \ As \
Ro(A) | 1.149 £0.003 | 1.086 + 0.006 | 1.034 = 0.003
E,(keV) | 134.4+1.2 375+7 894 + 10
E,/Eg 0.50 0.49 0.48

Tabla 4.2: Parametros de ajuste de la ecuacion (4.2) para representar los datos de la Figura
1.10.

Con Ep la energia del ion desplazandose con la velocidad de Bohr

Ep = §MionU%
62
v =
B = dreon

A partir de este ajuste se puede observar que por un lado, E, aumenta con la masa del
ion y por otro, Ry disminuye al aumentar la masa del ion (durante la colision el ion se acerca
méas al atomo de la red), tal y como se ilustra en la Figura (4.11) en la que se representa
el parametro Ry frente a la masa atomica de los iones implantados (B 10.81 a.m.u., P 30.97
a.m.u. y As 74.952 a.m.u.).

Si ajustamos entonces las perdidas electronicas locales con el modelo de Firsov junto con
una funcién de Fermi-Dirac, obtenemos la Figura 4.12.
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4.4. Mecanismos de desacanalamiento

Por un lado, los perfiles de dopantes analizados al comienzo de este capitulo muestran
que los 4tomos se desacanalan méas de lo predicho por los modelos. Por otro lado, los perfiles
de energia depositada indican que la contribucion del frenado electréonico es mucho mayor a
altas energias y tras haber caracterizado las diferentes pérdidas electrénicas, podemos confir-
mar que éstas son mayores para iones pesados que ligeros. Todo esto nos lleva a pensar que
puede haber un desacanalamiento asociado a una excitacion electréonica. Los mecanismos de
desacanalamiento podrian tener varias causas:

= Se genera méas danado de lo esperado (el danado desordena la red y los canales dejan
de ser perfectos) pero esto tendria efecto tan solo a dosis elevadas, no a dosis tan bajas
como nos encontramos (5 x 10'2 at/cm?) donde las cascadas son independientes unas
de otras, es decir, que una cascada no ve el danado que deja otra porque estan muy
separadas entre si. Esta discrepancia en los resultados se tiene que deber entonces a un
fenémeno que genere danado desde el principio de la implantacién, produciendo asi un
desacanalamiento.

= Otra posible razon de este desacanalamiento es que la excitacion electronica producida
por las pérdidas electrénicas no locales podria contribuir a elevar la temperatura de
la muestra, por acoplamiento electréon-fonén. Sin embargo, el TT'M indica que esta
interaccion es demasiado lenta (entre 0.2ps 'y 1ps [51, 52]) y para cuando llega la energia
al fonon, el ion ya ha pasado (se estima que el tiempo de frenado del ion es del orden
de 107 14s= 0.01ps [43]) y por tanto, no veria su efecto de desacanalamiento.

= Por ultimo, este desacanalamiento podria deberse a que los enlaces se debiliten y los
atomos oscilasen respecto a su posicién de equilibrio mas de lo previsto, estrechando asi
el canal de implantaciéon y aumentando la probabilidad de desacanalamiento.

Como una forma empirica de obtener desacanalamiento, se realizan una serie de simula-
ciones para el caso de As (ya que es el ion para el cual se observa una mayor discrepancia
entre el perfil experimental y el simulado) a 10.5 MeV, con una dosis de implantacion
de 5 x 10'2 at/cm?, para diferentes temperaturas de Debye (200 K, 300 K, 400 K y
519K (recordamos que en el codigo [IS se emplea una temperatura de Debye de 519
K)), obtenemos la Figura 4.13.
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Figura 4.13: Concentracién (en at/cm®) de As en funcién de la profundidad (en pm), bajo
condiciones de acanalamiento en Si {100}, con una dosis de implantaciéon igual a 5 x 10'2
at/cm? y con una energia de implantacién de 10.5 MeV. Datos obtenidos experimentalmente
con SIMS (puntos naranjas) y computacionalmente con el codigo 11S para diferentes tempe-
raturas de Debye: 200 K (linea gris), 300 K (linea amarilla), 400 K (linea azul) y 519 K (linea
verde, esta es la temperatura que se emplea por defecto).

En esta grafica se puede mostrar que la cola exponencial se reproduce mejor con una
temperatura de Debye menor que la que se usa por defecto (519 K). En particular, la de
300 K es la que mejor reproduce la cola, lo que sugiere que los iones se desacanalan por
unas vibraciones atémicas de mayor amplitud. Esto podria ser por un lado, efecto del
calentamiento de la muestra durante la irradiaciéon (mayor temperatura implica mayor
amplitud de oscilacion en las vibraciones atomicas). O por otro lado, podria ser efecto
del debilitamiento de enlaces por el frenado electrénico. Los modelos de desestabiliza-
cion desarrollados para excitacion laser, sugieren una desestabilizacion directa de la red
cuando se excitan los electrones de valencia que forman los enlaces, y esto serfa un pro-
ceso mucho més rapido, compatible con las observaciones (aunque solo seria relevante
en alta energia, cuando la excitacion electronica es significativa, local y rapida) [53].



48

CAPITULO 4. RESULTADOS




Capitulo 5

Conclusiones

En el presente trabajo hemos estudiado las condiciones experimentales de irradiaciéon a
altas energias proporcionadas por la empresa Applied Materials con el fin de analizar las discre-
pancias existentes entre los perfiles experimentales y los predichos por los actuales simuladores
atomisticos. Los perfiles experimentales han mostrado que los 4tomos se desacanalan mas de
lo que predicen los modelos.

Hemos analizado el fundamento de estos simuladores y en concreto el del codigo 115,
que ha sido el empleado en las simulaciones, para tratar de entender cuéles son las limitacio-
nes de estos modelos y comprender la fisica que hay detras del proceso de implantacion iénica.

Ademas, hemos realizado una extensa revision bibliografica de los diferentes modelos em-
pleados para describir los diversos mecanismos por los que el ion pierde su energia a medida
que atraviesa la muestra.

Posteriormente, hemos procedido a simular diversas implantaciones de As, P y B a bajas
energias (cientos de keV) y, fundamentalmente, a altas energias (~ MeV), tanto en condiciones
de acanalamiento como de desacanalamiento, para evaluar las diferentes contribuciones a las
pérdidas energéticas del ion.

De esta manera, hemos confirmado que el frenado electrénico domina frente al frenado nu-
clear a altas energias. Esto pone de manifiesto que aunque existe frenado electréonico a bajas
energias, su contribucion es lo suficientemente despreciable como para que el modelo funcione
correctamente a bajas energias sin tener en cuenta este tipo de pérdidas. Sin embargo, este
frenado electronico es clave para el correcto simulado de las implantaciones a altas energias,
lo cual nos lleva a suponer que el desacanalamiento que se observa experimentalmente se tiene
que deber a mecanismos electrénicos.

Hemos realizado una serie de simulaciones variando la temperatura de Debye del Si, que
nos han permitido mejorar la caida en la concentraciéon de iones al disminuir la temperatura
de Debye de 519 K a 300 K, lo que ha implicado un aumento en la amplitud de oscilacién de
los atomos de la red y por tanto, un mayor desacanalamiento.

Hemos analizado diversos mecanismos de desacanalamiento. Por un lado, la excitacion
electrénica, a través del acoplamiento electron-fonén, que calentaria la muestra y produciria
desacanalamiento ha sido excluida porque el tiempo de transferencia electrén-fonon es dos
ordenes de magnitud superior al tiempo de frenado del ion, de manera que el ion pasa tan
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rapido que no veria el efecto de desacanalamiento.

Por otro lado, el desacanalamiento causado por una acumulacién de danado es poco rele-
vante dado que las implantaciones se realizan a tan bajas dosis, que las cascadas estan aisladas.

Finalmente, hemos postulado que este desacanalamiento podria deberse a que los a&tomos
oscilasen respecto a su posicién de equilibrio méas de lo previsto debido al debilitamiento de
los enlaces por excitacion de los electrones de valencia.

En futuros trabajos de investigaciéon se tratard de entender este mecanismo de desacana-
lamiento y poder implementarlo en un modelo eficiente de BCA que describa correctamente
la implantacién i6nica a altas energias. La mejora de estos modelos permitird un mayor con-
trol del dopado de un gran rango de dispositivos que se someten a la implantacién i6nica
a altas energias como son, por ejemplo, las zonas activas de las células solares o los detec-
tores de radiacion, lo que a largo plazo conllevara un ahorro en costes y tiempos de fabricacion.

Asimismo, este trabajo entronca con varias asignaturas impartidas a lo largo del Grado en
Fisica. Entre ellas, destacan las asignaturas de Fisica de Materiales, Fisica del Estado Soélido
y Electronica con el estudio de la estructura cristalina, los diversos defectos que en ella se
pueden dar y la importancia del dopado en los dispositivos electréonicos. No podemos olvi-
dar el estudio de la radiacion de frenado en la asignatura de Electrodinamica Clésica que ha
permitido comprender lo que ocurre con la radiacién de frenado. Importante ha sido también
la asignatura de Fisica Computacional, ya que en ella se han adquirido las nociones basicas
de programacién que han permitido lanzar las simulaciones y escribir los diversos programas
para el procesado de las mismas.

El tema abordado en este trabajo no solo es de gran interés cientifico sino también acadé-
mico, ya que se trata de un tema multidisciplinar que, sin duda, permite al estudiante poner
en practica sus conocimientos en diversas ramas de la Fisica y poder profundizar en dicho
aprendizaje.



Apéndice A
Programas en C

Los codigos desarrollados a lo largo de este trabajo e implementados en C para llevar a
cabo la caracterizaciéon de las pérdidas electréonicas se encuentran adjuntos a esta memoria
en un fichero PDF. Al comienzo de cada programa se describe brevemente para qué se ha
empleado, ademés de diversos comentarios sobre los puntos mas importantes del cédigo.

» PerdQ FEactual LN.c Programa que representa las perdidas electrénicas locales L
y no locales N en funciéon de la energia instantanea del ion.

» Promedios_Desviacion _PerdQ FEactual QLIM L.c Programa que calcula los
promedios y las desviaciones estandar de las pérdidas debidas a los eventos L en funcion
de la energia actual del ion.

= Promedios Desviacion PerdQ FEactual QLIM N.c Programa que calcula los
promedios y las desviaciones estandar de las pérdidas debidas a los eventos N en funcion
de la energia actual del ion.
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