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Einleitung

Naturwissenschaftler haben seit jeher das von Goethe 1770–75 im
”
URFAUST“ formulierte Ziel:

Daß ich erkenne was die Welt
Im innersten zusammenhält.

Die heutige Festk¨orperphysik verfolgt dieses Ziel in den beiden traditionellen Bereichen der theo-
retischen und der experimentellen Physik auch mittels Simulationsrechnungen.

Das Ziel der theoretischen Festk¨orperphysik ist u.a., die Vielzahl der Ph¨anomene zu ergr¨unden,
die die Folge der kristallinen Struktur der Materie sind. Dies wird mit Hilfe einer elementaren Be-
handlung von fundamentalen theoretischen Konzepten versucht, d.h. aus “ersten Prinzipien”. Stati-
stische Mechanik und Quantentheorie bilden das Herz der Festk¨orpertheorie [AM76]. In der theo-
retischen Physik gibt es nur einige wenige nicht triviale Probleme, die exakt l¨osbar sind [Bax82].
Strahlensch¨aden in Materie sind so kompliziert, daß sie nicht analytisch exakt behandelt werden
können. Es besteht jedoch die M¨oglichkeit einzelne Ph¨anomeme durch N¨aherungen zu erkl¨aren.

Die experimentelle Physik stellt Datenmaterial aus Messungen der genannten Ph¨anomene zur
Verfügung. Die erste zukunftsweisende Arbeit ¨uber die Versetzung von Atomen auf Grund von
Teilchenbestrahlung stammt von Seitz und Kohler [SK56]. Zu jener Zeit war sehr wenig mit Ge-
wißheit bekannt sowohl ¨uber die Wechselwirkung von energiereichen Teilchen mit Materie als
auchüber die Eigenschaften der erzeugten Defekte. Der Anfang der Forschung an Strahlensch¨aden
wurde stark durch Wigners Erkenntnis [Sei52] motiviert, daß an Graphit-Moderatoren abgebrem-
ste Neutronen im Uran-Brennstoff Kernreaktionen ausl¨osen. Der Bau neuer Teilchenbeschleu-
niger und Kernreaktoren gab neue Impulse, da Einzeldefekte nun in kontrollierbarer Weise er-
zeugt werden konnten. F¨ur moderne Beschleuniger mit hoher Luminosit¨at begrenzt die Strahlung
aus den Kollisionen im Wechselwirkungspunkt des Experiments die Haltbarkeit von Halbleiter-
detektoren. Wunstorf [Wun97] gibt einen aktuellen Status ¨uber die Strahlenresistenz von Silizi-
um, die ausf¨uhlich untersucht wurde. Erw¨ahnenswert in diesem Zusammenhang ist die ROSE-
Kollaboration1 [RC96, RC97], die sich das Ziel gesteckt hat, strahlenh¨artere Silizium-Detektoren
zu entwickeln. Sie schließt beinahe alle Gruppen ein, die weltweit auf diesem Gebiet arbeiten. Der
experimentelle Zugang der Physik zur Erforschung von Strahlensch¨aden ist auch heute noch recht
schwierig. Das ist haupts¨achlich bedingt durch die Zeitskala, in der die Dynamik der Sch¨adigung
stattfindet, und bei Einzeldefekten die geringe L¨angenskala. Fehlstellenmobilit¨at macht bei den ex-

1Der Name der ROSE-Kollaboration “(R&d) On Silicon for future Experiments” symbolisiert dieÄhnlichkeit des
Schadens (z.B. der Abbildung 2.9) mit einer Rose.

1



2 EINLEITUNG

perimentell zur Verf¨ugung stehenden Temperaturen verschiedene Reaktionen m¨oglich. Leerstellen
und Zwischengitterpl¨atze können rekombinieren, zwei gleichartige Fehlstellen k¨onnen aufeinan-
dertreffen, Defekt-Cluster k¨onnen sich durch solche Agglomerate bilden und experimentell vor-
handene Fremdatome k¨onnen sich anlagern. Elektronische Effekte, wie z.B. die Umladung von
Störstellen, können zum einen die Mobilit¨at erhöhen, zum anderen eventuelle R¨uckbildung von
Defekt-Clustern beschleunigen. Auf Grund der Zeitskala dieser Reaktionen ist im Bestrahlungs-
experiment die Bestrahlung von der Messung in der Regel zeitlich getrennt. Nach [BHT92] gibt
es keine glaubw¨urdigen experimentellen Daten zu den Gleichgewichtsenergien und -strukturen f¨ur
die durch Bestrahlung erzeugten Defekte.

Computersimulationen geben einen direkten Einblick sowohl in mikroskopische Details (Wech-
selwirkung zwischen Atomen, Geometrie von Atomen) als auch in makroskopische Eigenschaf-
ten (Transportgr¨oßen, Strukturparameter, elektronische Eigenschaften). Die Computerprogramme
gliedern sich in zwei Kategorien:

MD molekular-dynamische Simulationen l¨osen die Newtonschen Bewegungsgleichungen simul-
tan für alle N Atome einer Superzelle (SZ). Diese Methode wird in dieser Arbeit be-
nutzt, weil sie im Gegensatz zu BC-Simulationen die r¨aumliche Konfiguration von Strah-
lenschäden in Materie ermitteln kann. Es werden Mehrk¨orperwechselwirkungen ber¨ucksich-
tigt, die bei Energien in der N¨ahe des Gleichgewichtzustandes in Materialien mit kovalenten
Bindungen essentiell sind.

BC “binary collision” Gitter-Simulationen berechnen eine Folge von Zweierst¨oßen, bei denen die
Stoßpartner in einer Kristallstruktur angeordnet sind (siehe Abschnitt 1.6.2). Ein bekannter
Vertreter dieser Kategorie ist das Programm MARLOWE [RT74]. Diese im Vergleich zur
MD weniger rechenintensive Methode wird heute in dem Energiebereich angewandt, in dem
MD aufgrund der nur begrenzt nutzbaren Rechenzeit nicht anwendbar ist. Dabei kann auch
mit Hybrid-Programmen aus BC und MD gerechnet werden (z.B. [JGSDdlR95]).
Direkte Monte Carlo BC-Simulationen verfolgen eine Kette von Zweierst¨oßen, bei denen die
Stoßpartner jeweils zuf¨allig ausgew¨ahlt werden. Ein bekannter Vertreter ist das Programm
TRIM [BH80] [ZBL85].

MD-Simulationen gliedern sich wiederum in zwei Klassen, die sich in dem Aufwand bei der Be-
rechnung der Kr¨afte unterscheiden (siehe Abschnitt 1.6):a) rein klassische Berechnung der Kr¨afte
aus empirischen Potentialen undb) quantenmechanische Berechnung der Kr¨afte. Letzteres kann
sowohl mittels empirischer Methoden, wie z.B. mit einem “Tight-Binding”-Verfahren, als auch
“ab initio” mittels Dichtefunktionaltheorie geschehen. Da Strahlensch¨aden eine große r¨aumliche
Ausdehnung haben, ben¨otigen diese Rechnungen sehr viele Atome in der SZ. Simulationen von
Strahlensch¨aden mit quantenmechanischen Verfahren (die auch die elektronischen Eigenschaften
der Atome ber¨ucksichtigen), sind selbst auf den modernsten heute zur Verf¨ugung stehenden Rech-
nern wegen der ben¨otigten Rechenzeit nicht sinnvoll durchf¨uhrbar. Aus diesem Grunde kommt f¨ur
die Fragestellungen dieser Arbeit zur Zeit nur MD mit empirischem Mehrk¨orperpotential in Frage.

Für die Berechnung empirischer Mehrk¨orperpotentiale gibt es zwei Ans¨atze: Funktionen und
Funktionale. Die Potentialfunktionen berechnen Zwei- und Dreik¨orperkräfte separat aus den
Koordinaten dieser zwei bzw. drei Atome. Potentialfunktionale haben die Form einer reinen
Zweikörperkraft, deren St¨arke aber von der lokalen Umgebung der zwei Atome abh¨angt (siehe



EINLEITUNG 3

Abschnitt 1.4).

Strahlensch¨aden in Silizium werden in dieser Arbeit mittels klassischer MD mit den empirischen
Funktionen für das Zwei- und das Dreik¨orperpotential von Stillinger und Weber [SW85] unter-
sucht. Dieses Potential hat sich im Vergleich zu anderen vorgeschlagenen Potentialen in vielen
Anwendungen gut bew¨ahrt und ist auch numerisch einfach zu handhaben (siehe Abschnitt 1.3).
Zu Beginn der Simulation wird auf ein Atom ein Impuls ¨ubertragen. Dieses Atom wird als PKA
(für “Primary Knock-on Atom”) bezeichnet. Dann werden die Newtonschen Gleichungen (1.1) f¨ur
einen Zeitraum von10–20ps gelöst. Nach dieser Zeit ist die Energie des PKA auf alle Atome der
SZ verteilt. Ein längerer Zeitraum� 2 ns, in dem z.B. die Migration einzelner Defekte stattfinden
kann, ist nur für kleinere ausgew¨ahlte Systeme zug¨anglich. Aussagen ¨uber die oben beschriebenen
Effekte auf langen Zeitskalen sind demnach mit diesen MD-Simulationen nicht m¨oglich.

Das Ziel der vorliegenden Arbeit ist es, die Strukturen von verschiedenen Einzeldefekten und even-
tuell auch von Mehrfachdefekten in Silizium zu ergr¨unden. Die H¨aufigkeit des Vorkommens kann
in verschiedenen Kristallrichtungen des PKA bzw. bei verschiedenen PKA-Energien variieren.
Sehr detaillierte Messungen, in denen Silizium-Atome mittels Neutronen-Einfang und sofortiger
Gamma-Emission eine R¨uckstoßenergie von genau1 keV haben, werden in der nahen Zukunft
zum Vergleich zur Verf¨ugung stehen [Lin98]. Aus diesem Grunde wird der Schaden bei dieser
recht hohe Energie sehr genau untersucht.

Die Arbeit gliedert sich folgendermaßen. In Kapitel 1 wird die Methode der benutzten MD-Si-
mulationsrechnungen beschrieben. Dazu geh¨ort auch das Stillinger-Weber-Potential. Im darauf
folgenden Kapitel werden die Strahlensch¨aden im Festk¨orper, verursacht durch die Wechselwir-
kungen von energiereichen Teilchen, diskutiert. Hier werden wesentlichen Gr¨oßen eingef¨uhrt, die
in der Analyse dieser Arbeit bestimmt werden, wie z.B. die Schwellenenergie f¨ur Einzeldefekte
und die Anzahl der Einzeldefekte als Funktion der PKA-Energie. Kapitel 3 beinhaltet Details der
MD-Rechentechnik und der Analyse der Ergebnisse. In Kapitel 4 werden die Geometrien der ver-
schiedenen Defekte dargestellt. Kapitel 5 beinhaltet die Berechnung systematische Fehler, die in
MD-Simulationsrechnungen vorkommen k¨onnen. In Kapitel 6 wird nach Definition verschiedener
Schwellenenergien sowohl die Abh¨angigkeiten derselben von der Energie und der Kristallrichtung
des PKA als auch ein Gesamtergebnis als Mittelung ¨uber den gesamten Raumwinkel bestimmt.
Das Kapitel endet mit einem Vergleich der verschiedenen Schwellenenergien mit Literaturwer-
ten aus Theorie, Experimenten und anderen Simulationen. Die Untersuchung des Schadens bei
PKA-Energien jenseits der Schwellenenergie ist das Thema des siebten und letzten Kapitels die-
ser Arbeit. Es werden die Anzahl der Einzeldefekte bestimmt, die Geometrie von ausgedehnten
Defekten beispielhaft dargestellt und der Schaden bei1 keV detailliert untersucht.





Kapitel 1

Grundlagen von
Molekular-Dynamik(MD)-Simulationen

1.1 Periodische Randbedingungen

EineÜbersichtüber die Grundlagen der MD-Simulationen geben Allen und Tildesley [AT87] bzw.
Rapaport [Rap95].

In dieser Arbeit sollen Effekte im Inneren eines Festk¨orpers untersucht werden. Um Oberfl¨achen-
effekte zu vermeiden, werden periodische Randbedingungen [BK12] eingef¨uhrt. Eine kubische
Superzelle (SZ) wird in drei Dimensionen periodisch erg¨anzt, so daß ein unendlich großes Git-
ter entsteht. Die f¨unf Ovale in Abbildung 1.1 symbolisieren Atome einer z.B. amorphen Struktur.
Bewegt sich w¨ahrend der Simulation ein Atomi in der urspr¨unglichen SZ, so bewegen sich auch
seine AbbilderiA, iB, usw. in den benachbarten Superzellen. In dem Fall, daß ein Atom die ur-
sprüngliche SZ verl¨aßt, tritt eines seiner Abbilder an der gegen¨uberliegenden Seite ein. So gibt es
weder Wände noch Atome, die sich an der Oberfl¨ache befinden.

1.2 Bewegungsgleichungen

Die Newtonschen Bewegungsgleichungen

~fi = mi~ai (1.1)

beschreiben die Beschleunigung~ai, die ein Atomi der Massemi erfährt, wenn eine Kraft

~fi = �@Epot(~r1; ~r2; : : : ; ~rN)

@~ri
(1.2)

5



6 KAPITEL 1. GRUNDLAGEN VON MOLEKULAR-DYNAMIK(MD)-SIMULATIONEN

Abbildung 1.1: Ein zweidimensionales periodisches System. Atome k¨onnen die SZ durch alle vier
Kanten betreten oder verlassen (in drei Dimensionen durch sechs Fl¨achen). Der gestrichelte Kreis
stellt den Radiusrc dar, bezogen auf Atom 1.

auf dieses Atom wirkt. Die Kr¨afte für allei = 1; 2; : : : ; N Atome einer Superzelle (SZ) berechnen
sich als Gradient der potentiellen Energie

Epot(~r1; ~r2; : : : ; ~rN) =

NX
i=1

v1(~ri) +

NX
i=1

NX
j>i

v2(rij) +

NX
i=1

NX
j>i

NX
k>j>i

v3(rij; rik; rjk;�kij;�kji;�ikj) + : : : : (1.3)

Die potentielle Energie kann aufgespalten werden in Potentialterme von einzelnen Atomenv1,
Atompaaren oder Zweik¨orperpotentialenv2, Atomtripeln oder Dreik¨orperpotentialenv3, usw. Das
Potential für einzelne Atomev1 beschreibt z.B. W¨ande oder externe Kr¨afte des Systems. Da solche
Kräfte nicht Gegenstand dieser Arbeit sind, wirdv1 = 0 gesetzt. Offensichtlich istv2 nur eine
Funktion des Abstandesrij = j~rj � ~rij, dagegen istv3 eine Funktion z.B. von Zweierabst¨anden
und Winkeln zwischen den Verbindungsvektoren. Die allgemeine Form solcher Mehrk¨orperkräfte
ist von Keating [Kea66] diskutiert. Beide Potentiale (v2 undv3) beinhalten die volle Translations-
und Rotationsinvarianz.

Die numerische L¨osung der Bewegungsgleichungen (1.1) gelingt mit der Methode der finiten Ele-
mente (Abschnitt 3.1.1).

Ein bekanntes Zweik¨orperpotential ist das Lennard-Jones(LJ)-Potential

v2;LJ(rij) = �4 � �
�
(�=rij)

12 � (�=rij)
6� (1.4)

mit den Parametern� und�. Mit dem LJ-Potential werden Edelgase (Ar, Kr, Xe) beschrieben. Mit
einem solchen Potential erh¨alt man als Grundzustandsstruktur immer eine dichteste Kugelpackung.
Im Silizium-Kristall ist wegen der starken kovalenten Bindungen die Diamantstruktur diejenige
mit der niedrigsten Energie. Deshalb werden Potentiale f¨ur Silizium aus einer Kombination von
Zweikörpertermv2 und Dreikörpertermv3 modelliert, zuweilen sogar mit einem Vierk¨orperterm
v4 [BA90].



1.3. DIE POTENTIALFUNKTION VON STILLINGER UND WEBER (SW) 7

Eine Übersichtüber die Grundlagen von Potentialfunktionen zur Beschreibung von Halbleitern
und deren theoretische Berechtigung wurde von Carlsson [Car90] gegeben. Dort werden auch die
beiden Ans¨atze des Potentials als

� Funktional (z.B. [Ter88b], [Ter88a], [Ter89], [Dod87]) bzw. als

� Funktion (z.B. [SW85], [PaTHT84] [BH87])

zur Behandlung von gerichteten Bindungen in Halbleitern in Hinsicht auf die Implementierung
und Anwendung diskutiert.

Potentialfunktionale dagegen haben die Form einer Zweik¨orperkraft, wie am Beispiel der potenti-
ellen Energie bei dem Tersoff-Potential [Ter89]

Epot(~r1; ~r2; : : : ; ~rN) =
1

2

NX
i=1;j 6=i

v
(k)
ij (1.5)

verdeutlicht werden kann.v(k)ij ist eine Art Zweikörperpotential, dessen St¨arke von denk Atomen
mit k 6= i; j abhängt, welche die Atomei undj umgeben, was effektiv eine Mehrk¨orperwechsel-
wirkung darstellt.v(k)ij hat die Form eines Morse-Potentials (�1 = 2�2)

v
(k)
ij = fc(rij)

�
Ae��1rij � B

(k)
ij e

��2rij

�
: (1.6)

Bindungen zwischen zwei Atomen werden mit dem interatomaren Abstand gewichtet, so daß die
näher liegenden Atome st¨arker berücksichtigt werden als weiter entfernt liegende.B

(k)
ij enthält

die gewichtete mittlere Anzahl derk Bindungen voni nachk, die mit der Bindung voni nachj
konkurrieren. Im allgemeinen istB(k)

ij 6= B
(k)
ji , da Atomj eine andere lokale Umgebung haben

kann als Atomi. Aus diesem Grund muß das Potentialfunktionalv
(k)
ij nicht symmetrisch inij

sein. Das bedeutet, daß eine gegebene Bindung nicht zu gleichen Teilen zwischen zwei Atomen in
Gleichung (1.5) aufgeteilt wird. In Gleichung (1.6) istfc(rik) eine glatte Abschneidefunktion.

Die Potentialfunktionen berechnen Zwei- und Dreik¨orperkräfte separat und werden im folgenden
Abschnitt beschrieben.

1.3 Die Potentialfunktion von Stillinger und Weber (SW)

Stillinger und Weber [SW85] haben eine Modellform des Potentials f¨ur Silizium entwickelt, be-
stehend aus Zwei- und Dreik¨orpertermenv2 undv3, die sowohl den festen als auch den fl¨ussigen
Zustand beschreibt.
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1.3.1 Zweik̈orperpotential

Das Zweikörperpotentialv2 hat die Form

v2(rij) =

(
� � A [B(�=rij)

p � 1] exp [�=(rij � rc)] ; für rij < rc

0 ; sonst
(1.7)

mit den positiven Gr¨oßen

A = 7:050

B = 0:6022

p = 4

rc = 1:8

und ist in Abbildung 1.2 dargestellt. Das Potentialv2 wird bei dem Radiusrc glatt1 bei dem Wert
rc � � = 3:8 Å abgeschnitten, der etwas kleiner ist als der ¨ubernächste Nachbarabstandr2nn =

3:9 Å.

r[ σ]

v 2[
ε]

-1

-0.5

0

0.5

1

1.5

0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2

Abbildung 1.2: Zweikörperpotential von Stillinger und Weber [SW85]

Bei kleinen interatomaren Abst¨anden dominiert der Term�A
�
B(rij=�)

�p � 1
�

in Gleichung (1.7)
undübernimmt den abstoßenden Teil des Potentials. Der anziehende Teil des Potentials f¨ur r > r0

1stetig in allen Ableitungen vonv2
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wird im wesentlichen durch die Abschneidefunktionexp [�=(rij � rc)] in Gleichung (1.7) erzwun-
gen. An der Steller0 = 1:8456 Å hatv2 eine Nullstelle.

Die Gitterkonstantea = 5:43 Å [Mad96] des Silizium ist mit dem Abstand n¨achster Nachbarn
rnn in der Diamantstruktur ¨uber die Beziehungrnn =

p
3a=4 verknüpft. Die Minimalstelle des

Zweikörperpotentials

v02(rnn=�)
!
= 0 (1.8)

gibt so auch die Gitterkonstante vor. Der Parameter� = 2:0951 Å ist so gewählt, daß diese Bedin-
gung bei dem Wertrnn=� = 21=6 wie im Lennard-Jones-Potential erf¨ullt ist. An dieser Stelle hat
das Zweikörperpotential den Wert

v2(rnn=�) = ��: (1.9)

Damit ist für den idealen Silizium-Kristall in der Diamantstruktur bei einer TemperaturT = 0K,
bei der das Dreik¨orperpotentialv3 (siehe Abschnitt 1.3.2) identisch Null ist, die Grundzustands-
energie

Epot,SW= �2 � �: (1.10)

Mit � = 2:16724eV folgt

Epot,SW orig.= �4:33eV: (1.11)

Die experimentell gemessene Grundzustandsenergie hat den Wert [BHT92]

Epot,exp.= �4:63eV: (1.12)

Um die Grundzustandsenergie besser zu beschreiben und so die Formationsenergie von Defekten
besser zu berechnen, werden in dieser Arbeit alle Energien nach dem Vorschlag von Balamane,
Halicioglu und Tiller [BHT92] um den Faktor1:07 skaliert:

Epot,SW skal.= 1:07 � Epot,SW orig. (1.13)

= �4:63eV:

Diese Skalierung beeinflußt in keiner Weise die Gleichgewichtsstruktur, da das Verh¨altnis von
Zwei- zu Dreikörperpotential nicht ge¨andert wird. Sie kann daher auch, wie in dieser Arbeit ge-
schehen, nach erfolgter Rechnung mit den urspr¨unglichen Parametern angebracht werden.

Im Falle kleiner Schwingungen ist die potentielle Energie eine quadratische Funktion der Koordi-
naten und nach dem Virial-Theorem [LL79, Band I] gilt

Ekin = Epot: (1.14)

Anhand dieser Gleichung wird deutlich, daß bei einer nachtr¨aglichen Skalierung der potentiellen
Energie nach (1.13) auch die Temperatur skaliert werden muß:

TSW skal.= 1:07 � TSW orig.: (1.15)
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Die TemperaturT zu einem bestimmten Zeitpunkt berechnet sich aus der mittleren kinetischen
Energie deri = 1; N Atome in der SZ [AT87]

Ekin =
m

2
hv2i = 3

2
kBT; (1.16)

wobeikB die Boltzmann-Konstante mit dem WertkB = 11604K/eV undhv2i =
NP
i=1

v2i =N ist.

Mit einer klassischen MD k¨onnen quantenmechanische Effekte nicht beschrieben werden, wie z.B.
die Nullpunktsschwingungen der Atome BeiT = 0K. In [ADdlR97] wird daher empfohlen MD-
Simulationen nur bei hinreichend hohen Temperaturen (z.B.T � 80K) durchzuführen, bei denen
sich der Kristall schon relativ nahe am klassischen Grenzfall befindet.

1.3.2 Dreikörperpotential

Das Dreikörperpotential schreibt sich als

v3(rij; rik; rjk;�kij;�kji;�ikj) = � [h(rij; rik;�jik) + h(rji; rjk;�ijk) + h(rki; rkj;�ikj)] ;

(1.17)

wobei�jik der Winkel zwischen~rij und~rik ist. Auch das Dreik¨orperpotentialv3 wird ohne Diskon-
tinuitäten bei demselben Radiusrc analog zu Gleichung (1.7) abgeschnitten. So hat die Funktion
h die Form

h(rij; rik;�jik) =(
� � exp

h


�

�

rij�rc
+ �

rik�rc

�i
�
�
cos�jik +

1
3

�2
; für max(rij; rik) < rc

0 ; sonst (1.18)

mit ihren zwei Parametern� = 21 und
 = 1:2. Die Wahl des idealen Tetraederwinkels

cos�0 = �1

3
mit �0 = 109:47� (1.19)

bewirkt, daß bei idealer Diamantstruktur undT = 0K das Dreikörperpotential keinen Beitrag
leistet. Bei anderen Strukturen und damit anderen Winkeln sorgt das Dreik¨orperpotential daf¨ur,
daß Energiestrafen gezahlt werden m¨ussen:

einfach kubisch: cos�sc = 0 mit �sc = 90�

kubisch innenzentriert: cos �bcc = 1=3 mit �bcc = 71�

kubisch flächenzentriert: cos�fcc = 1=2 mit �fcc = 60�

Graphit: cos�Graphit= �1=2 mit �Graphit= 120�

Diese alternativen Strukturen kompensieren die Energiestrafen zum Teil durch h¨ohere Koordi-
nation und gewinnen damit Stabilisierung durch das Zweik¨orperpotential. Gesucht wurde ein
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geeignetes Gleichgewicht zwischen den beiden konkurrierenden Effekten. Die sechs Parameter
(A;B; p; rc; � und
) wurden so bestimmt [SW85], daß nachdem die potentielle Energie im fe-
sten Zustand f¨ur die Diamantstruktur niedrigere Werte hat als f¨ur sc-, fcc- und bcc-Strukturen,
sowohl der Schmelzpunkt als auch die Struktur der Fl¨ussigkeit in angemessenerÜbereinstimmung
mit dem Experiment sind. Mehrere Autoren, die auch das SW-Potential benutzt haben, bestimmen
nach [BHT92] den Schmelzpunkt mit dem skalierten SW-Potential im Bereich von

Tm;SW = (1776–1867)K. (1.20)

Letztere sind in guter̈Ubereinstimmung mit dem experimentellen WertTm = 1685�2K [Mad96].
Auch die elastischen Eigenschaften des Silizium werden recht gut beschrieben [BHT92].

1.4 Andere empirische MD-Potentiale f ¨ur Silizium

Um zu entscheiden, welches Potential das geeignetste ist, um Strahlensch¨aden in Silizium zu be-
schreiben, sind folgende Punkte wichtig.

� In einer Kollisionskaskade wird eine kleine Region pl¨otzlich aufgeheizt und es entsteht lo-
kal geschmolzenes Silizium mit signifikanter Abweichung von der vierfachen Koordination.
Deshalb ist die Qualit¨at des Potentials, auch fl¨ussiges Silizium gut zu beschreiben, f¨ur diese
Analyse wichtig.

� Die Formationsenergien der Einzeldefekte sollen m¨oglichst gut beschrieben werden. Als
Vergleichswerte dienen Simulationen mit der besten verf¨ugbaren Genauigkeit, da es nach
[BHT92] keine glaubw¨urdigen experimentellen Daten zu den Gleichgewichtsenergien und
-strukturen für die durch Bestrahlung erzeugten Defekte gibt.

� Bei gleicher Qualit¨at sollte das Potential m¨oglichst einfach zu programmieren sein.

Das erste Kriterium wird von dem SW-Potential sehr gut erf¨ullt. Es gibt nach [BHT92] die beste
Beschreibung des fl¨ussigen Silizium von allen empirischen Potentialen, die die Autoren getestet
haben (siehe Abbildung 1.3). Das Potential von [Ter89] wurde dort nicht getestet.

Auch das zweite Kriterium wird von dem SW-Potential sehr gut erf¨ullt, denn es liefert dieselbe
Größenordnung f¨ur Formationsenergien von Zwischengitterpl¨atzen, wie die Dichtefunktionaltheo-
rie [BAC87] und im Gegensatz zu dem Tersoff-Potential [Ter88a] ist die Reihenfolge der Einzel-
defektenergien richtig.

Das SW-Potential erf¨ullt nicht nur die ersten beiden Kriterien ausgezeichnet, es ist auch einfach zu
programmieren. Es ist das bei weitem am h¨aufigsten benutzte Potential [BHT92], was zur Folge
hat, daß sehr viele Modelleigenschaften auf ihre G¨ultigkeit untersucht worden sind. So ist z.B.
auch bekannt, daß das SW-Potential nach [BA90] sowohl ¨uber- als auch unterkoordiniertes Sili-
zium nicht mit angemessener Genauigkeit beschreibt, so daß es z.B. f¨ur Oberflächenstudien nicht
brauchbar ist.
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Abbildung 1.3: Grundzustandsenergie verschiedener MD-Potentiale. Die gestrichelte Linie zeigt
das skalierte SW-Potential [SW85]. (PTHT: [PaTHT84], BH: [BH87], T2: [Ter88b], T3: [Ter88a],
DOD: [Dod87]) nach [BHT92] und universelle Energie-Abstands-Relation (UER) nach [RSGF84].

1.5 Grenzen des MD-Modells mit empirischem Potential

Das empirische SW-Potential beschreibt den Einfluß der Valenzelektronen nicht direkt, sondern
im effektiven Zwei- und Dreik¨orperpotential. Im folgenden werden einige Grenzen dieses Modells
beschrieben.

Ladungscharakterisierung von Defekten

Da es auch bei Kristalldefekten nicht m¨oglich ist die elektronischen Defektzust¨ande mittels empiri-
scher MD zu berechnen, k¨onnen keine Angaben ¨uber den Ladungszustand der Fehlstellen gemacht
werden. Das betrifft die Zuverl¨assigkeit der Rechnungen nicht, da die Simulationszeiten von20ps
bei den meisten Rechnungen (bis auf Langzeitstudien an ausgew¨ahlten Systemen) nicht ¨uberschrit-
ten wurden. Der Ladungszustand kann einen nicht verschwindenden Einfluß auf die Diffusion von
Einzeldefekten haben, die jedoch auf einer Zeitskala im Bereich von einigen ns relevant sind.
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Graphitstruktur

Es ist bislang nicht gelungen mit einem Dreik¨orperpotential beide Strukturen gleichberechtigt zu
realisieren, n¨amlich die Diamantstruktur, beruhend aufsp3-Hybriden der Valenzorbitale und die
Graphitstruktur, beruhend auf planarensp2-Hybriden. Das liegt daran, daß sich der kovalente An-
teil der Bindungändert und sich so auch das Dreik¨orperpotential in komplizierter Weise ¨andern
muß. Ansätze dazu gibt es in neuerer Zeit von [BKJ97]. Wie gut welche Struktur von einigen em-
pirischen MD-Potentialen beschrieben wird, darunter auch die Graphit-Struktur, ist in [BHT92]
diskutiert. Wie wichtig der elektronische Einfluß w¨ahrend der Entstehung von Kollisionskaskaden
wirklich ist, kann heute nicht mit Sicherheit gesagt werden.

Hochangeregte Zusẗande

Man könnte argumentieren, daß die empirische MD prinzipiell nicht in der Lage ist lokal hoch-
angeregte Zust¨ande zu beschreiben, wie sie in einer Kollisionskaskade auftreten. Jedoch sprechen
die Erfolge der empirischen MD bei der Beschreibung des fl¨ussigen Silizium dagegen (immerhin
handelt es sich hier um ein Metall). Desweiteren spricht die Erfahrung der Strahlensch¨adigung mit
energiereichen Elektronen dagegen. Diese haben einen wesentlich h¨oheren Anteil elektronischer
Anregung als nicht ionisierenden Energieverlust. Es ist aber fast ausschließlich der nicht ionisie-
rende Energieverlust, der die Strahlensch¨aden verursacht (siehe Kapitel 2).

1.6 Alternativen zur empirischen MD

1.6.1 Quantenmechanische Rechnungen

Es gibt zwei Alternativen zur empirischen MD, die auch die elektronischen Eigenschaften der
Atome berücksichtigen:ab initio-MD und “Tight-Binding”-MD.

ab initio-MD: Interatomare Kr¨afte werden mittels Dichtefunktionaltheorie berechnet, welche die
Quantenmechanik des Systems beschreibt. Beste Verfahren rechnen derzeit mit “ultrasoft”
Pseudopotentialen bis zu 200 Atomen in der SZ (z.B. [KF96]).

“Tight-Binding”-MD: Hier werden die Kr¨afte teilweise mittels quantenmechanischer Verfahren
und teilweise mittels empirischer Potentiale bestimmt. Insbesondere wird der Beitrag der Va-
lenzelektronen mittels tight-binding-Hamiltonian beschrieben. Die Hoffnung ist, die ¨uber die
Valenzelektronen vermittelten Mehrk¨orperkräfte besser als mit klassischen Mehrk¨orperpo-
tentialen zu beschreiben. Die Modellierung der Valenzelektronenbandstruktur ist aber nicht
unproblematisch. Derzeit k¨onnen bis zu 1000 Atome in der SZ gerechnet werden.

Da Strahlensch¨aden eine große r¨aumliche Ausdehnung haben, ben¨otigen diese Rechnungen sehr
viele Atome in der SZ. Selbst die modernsten heute zur Verf¨ugung stehenden Rechner reichen
noch nicht aus, um elektronische Eigenschaften in MD-Simulationen zu ber¨ucksichtigen.
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1.6.2 “Binary-Collision”(BC)-N äherung

Diese im Vergleich zur MD weniger rechenintensive Methode wird heute in dem Energiebereich
angewandt, in dem MD aufgrund der nur begrenzt nutzbaren Rechenzeit nicht anwendbar ist. Da
einige BC-Simulationsergebnisse in dieser Arbeit diskutiert werden, wird die Methode etwas ge-
nauer beschrieben.

In der BC-Näherung wird die Wechselwirkung zweier Teilchen durch eine abstoßende konserva-
tive Zentralkraft berechnet. Die Positionen der Teilchen und des Massenschwerpunktes ist in Ab-
bildung 1.4 in der Apsis der Kollision gezeigt. Dort ists der Stoßparameter,A das Verhältnis der
Targetmasse zur Projektilmasse und� der Streuwinkel im Schwerpunktsystem. Die Streuwinkel
im Laborsystem# und� sind für das Projektilatom bzw. das Targetatom ebenfalls gezeigt.

Abbildung 1.4: Zweikörperstöße in der BC-N¨aherung (aus [RT74]).

Wenn die R¨uckstoßenergieETarget eines gestoßenen Targetatoms die SchwellenenergieEd über-
schreitet, so nimmt dieses Atom mit der kinetischen EnergieEkin = ETarget� Eb am Ensemble
der bewegten Atome teil, wobeiEb die Bindungsenergie im Gitter ist [ADdlR97]; andernfalls
(ETarget < Ed) wird das Atom nicht weiter ber¨ucksichtigt. Alle Atome bleiben im Ensemble der
sich bewegenden Atome, bis ihre Energie durch Energieabgabe weiterer St¨oße unter eine Energie-
schwelleEcut fällt. Man kann zwei F¨alle unterscheiden:

(a) EProjektil < Ecut undETarget> Ed : Platzwechsel
(b) EProjektil < Ecut undETarget< Ed : Projektilatom wird Zwischengitterplatz

Wenn nun(a) nach einer Zweik¨orperkollision die Energie des ProjektilatomsEProjektil unter den
Wert Ecut fällt, aber gleichzeitigETarget > Ed ist, so ersetzt das Projektilatom das Targetatom.
Wenn andernfalls(b) ETarget< Ed ist, und die ProjektilenergieEProjektil kleiner alsEcut, so wird das
Projektilatom ein Zwischengitterplatz. Die Anzahl und Orte der Zwischengitterpl¨atze, Leerstellen
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und Atome, die auf dem regul¨aren Gitterplatz eines anderen Atoms sitzen (Platzwechsel), werden
auf diese Weise bestimmt.

Computerprogramme, die nach der BC-Methode die Defektstrukturen in Kollisionskaskaden be-
rechnen, stammen z.B. von [Yos61], [BB63], [RT74], [BH80].

Nach [KGM95] ist es eine wohlbekannte Tatsache, daß quantitative Berechnungen, die auf der
BC-Näherung basieren, die Wirkungsquerschnitte f¨ur Defektbildung nicht mit der n¨otigen Genau-
igkeit berechnen. MD-Simulationen mit Mehrk¨orperkräften gehen in der Genauigkeit ¨uber BC-
Simulationen hinaus und k¨onnen auch Defektgeometrien berechnen.





Kapitel 2

Grundlagen von Strahlenscḧaden in
Silizium

2.1 Wechselwirkung von Strahlung mit Materie

Ein energiereiches Teilchen, das in einen Festk¨orper eindringt, wechselwirkt mit dessen Elektronen
und Kernen [vLFL+80]. Es verliert Energie durch verschiedene Prozesse, die von der Teilchenart
und -energie abh¨angen. Die wichtigsten sind

� Rutherford-Streuung (Coulomb-Streuung) zwischen geladenen Teilchen, z.B. einfallende
Teilchen, Kerne, Valenz- bzw. Rumpfelektronen und teilweise geladene R¨uckstoßatome,

� Photon-Wechselwirkungen, die energiereiche Elektronen erzeugen (z.B. Compton-Effekt),

� Kernwechselwirkungen, haupts¨achlich durch ungeladene Neutronen verursacht, und

� Ionisation in Halbleitern (Erzeugung von Elektron-Loch-Paaren).

Die endgültige Schadenskonfiguration h¨angt von der Art der prim¨aren Strahlung, der Ladung, der
Masse und der Energie ab. Wechselwirkungen mit den Atomkernen erzeugen R¨uckstoßatome.

Das erste von der Prim¨arstrahlung erzeugte R¨uckstoßatom, im folgenden mit PKA (f¨ur “Primary
Knock-on Atom”) abgek¨urzt, verliert seine Energie einerseits durch Ionisation andererseits durch
die Erzeugung weiterer (sekund¨arer etc.) R¨uckstoßatome, die ihre Energie ebenso wieder verlieren.

2.2 Lindhard-Theorie für Atom-Atom-Streuung

Lindhard et al. [LNST63], [LSS63] haben theoretische Studien der elektronischen Abbremsung
von Ionen durchgef¨uhrt und herausgefunden, daß die Bremskraft proportional zu der Geschwin-
digkeit des Ions ist. Die Abgabe der kinetischen Energie eines r¨uckgestoßenen Atoms durch meh-
rere inelastische Kollisionen wird nach der Lindhard-Theorie zusammenh¨angend im Rahmen der

17
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Thomas-Fermi-N¨aherung der Atome behandelt. Die Lindhard-Theorie teilt den Energieverlust ei-
nes Atoms in einem Festk¨orper in zwei Anteile:

nukleare Abbremsung, resultierend aus der abgeschirmten Coulomb-Wechselwirkung des Pro-
jektils mit den Festk¨orperatomen, und

elektronische Abbremsung, resultierend aus dem inelastischen Energieverlust.

Die PKA-EnergieEPKA abzüglich des EnergieverlustesQ durch elektronische Anregung, und zwar
nicht nur die elektronische Anregung durch das PKA sondern auch die durch sekund¨are Rückstoß-
atome etc., liefert den Anteil der PKA-Energie

ENIEL = EPKA �Q; (2.1)

der zu nicht ionisierendem Energieverlust (“Non Ionizing Energy Loss” NIEL) f¨uhrt. Diese Defi-
nition beruht auf der Annahme, daß die Stoßereignisse nicht durch die detaillierte Art und Weise
beeinflußt werden, auf die die Energie w¨ahrend der Kollisionen an das elektronische System abge-
geben wird.

Die NIEL-Energie kann nach der Lindhard-Theorie durch den Ausdruck

ENIEL =
EPKA

1 + FL � g(�)
(2.2)

mit

� = EPKA=EI (2.3)

berechnet werden mit den materialabh¨angigen Gr¨oßen

EI = 30:724 � ZPKAZL(Z
2=3
PKA + Z

2=3
L )

APKA + AL

AL

(2.4)

FL =
0:0793 � Z2=3

PKAZ
1=3
L (APKA + AL)

3=2

(Z
2=3
PKA + Z

2=3
L )

3=4
A
3=2
PKAA

1=2
L

: (2.5)

Hierbei bezeichnenAL undZL die Massenzahl bzw. die Kernladungszahl der Gitteratome. F¨ur
APKA undZPKA sind entsprechend die Massenzahl bzw. die Kernladungszahl des R¨uckstoßatoms
einzusetzen. F¨ur Silizium istFL;Si = 0:146 undEI;Si = 41:1 keV mit APKA = AL = 28u und
ZPKA = ZL = 14.

Die Funktiong(�) in Gleichung (2.2) ist in [LNST63] graphisch gegeben und wurde von Robinson
[Rob76] numerisch durch

g(�) = 3:4008 � �1=6 + 0:40244 � �3=4 + � (2.6)

angepaßt (siehe Abbildung 2.1).

Lindhards semiempirische Funktiong(�) interpoliert zwischen den beiden Extremf¨allen

g(�) =

(
0 ; für �! 0

� ; für �!1
(2.7)
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Abbildung 2.1: Lindhards semiempirische Funktiong(�). Die Linie repräsentiert die numeri-
sche Anpassung von [Rob76] nach Gleichung (2.6). Die Punkte sind Werte von Lindhard et al.
[LNST63].

sehr kleiner bzw. sehr großer PKA-Energie [LNST63]. Die dieser Arbeit untersuchten PKA-
Energien liegen mit�min � 0:00048 bis �max � 0:025 im unteren Drittel des in Abbildung 2.1
dargestellten Bereichs.

Bis auf einige Abweichungen wie z.B. die der Bremskraft vom linearen Zusamenhang mit der
Geschwindigkeit des r¨uckgestoßenen Atoms und Oszillationen der Bremskraft bei konstanter Ge-
schwindigkeit, die sich aus der quasi-klassischen N¨aherung und der Vernachl¨aßigung der Aus-
tauschwechselwirkung zwischen Elektronen ergeben, werden nach Robinson [Rob70] experimen-
telle Daten der Abbremsung von Ionen in verschiedenen Substanzen gut mit der Lindhard-Theorie
beschrieben.

Um die Schädigungseffizienz eines PKA in Silizium zu verdeutlichen, ist in Abbildung 2.2 der
Anteil der RückstoßenergieENIEL=EPKA, der nicht durch Ionisation verbraucht wird, f¨ur den in
dieser Arbeit interessanten Energiebereich dargestellt. Demnach verliert z.B. ein PKA der Energie
EPKA = 1 keV etwa21% seiner Energie durch Ionisation und die ¨ubrige Energie

ENIEL(EPKA = 1 keV) = 786:6eV (2.8)

wird in Stoßprozessen an andere Gitteratome abgegeben, die dadurch aus ihrem Gitterplatz ge-
schlagen werden k¨onnen.



20 KAPITEL 2. GRUNDLAGEN VON STRAHLENSCḦADEN IN SILIZIUM
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Abbildung 2.2: NIEL-EnergieENIEL in Abhängikeit der PKA-EnergieEPKA.
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2.3 Abhängigkeit von der Primärstrahlung

Je nach Strahlungsart treten verschiedene Wechselwirkungen mit der Materie auf, deren jeweili-
ge Wahrscheinlichkeit auch von der Energie der Prim¨arstrahlung abh¨angt. Hieraus ergeben sich
Unterschiede bez¨uglich der im Silizium-Kristall induzierten Sch¨adigung. Der Energieverlust aller
Teilchen erfolgt zu einem erheblichen Anteil ¨uber Ionisation. Da die Ionisation in Halbleitern ein
vollständig reversibler Prozeß ist, bleibt keine Sch¨adigung im Silizium-Kristall zur¨uck.

Der nicht ionisierende Energieverlust erfolgt f¨ur geladene Teilchen haupts¨achlichüber Rutherford-
Streuung. Neutronen verlieren ihre Energie im wesentlichen durch elastische Streuung am Kern.
In Tabelle 2.1 sind die wichtigsten charakteristischen Daten f¨ur einen Vergleich der verschiedenen
Wechselwirkungen von Elektronen, Protonen und Neutronen mit Silizium zusammengefaßt.

Elektron Proton Neutron Si+-Ion
Wechselwirkung Coulomb-

Streuung
Coulomb-
Streuung

Elastische
Streuung
am Kern

Coulomb-
Streuung

a) Transferenergie f¨ur 1MeV
Einschußenergie
Emax

PKA [eV] 155 133700 133900 1000000
hEPKAi [eV] 46 210 50000 265
� [barn] (s.Abb. 2.3) 44 17950 3.7 502500

b) Minimale Einschußenergie [eV]
für Einzeldefekte 260000 190 190 25
für Defekt-Cluster 4600000 15000 15000 2000

Tabelle 2.1:a) Die maximale und mittlere Energie¨uberträge auf ein Silizium-Atom von Elektro-
nen, Protonen, Neutronen und Si+-Ionen der EnergieEi = 1MeV (aus [Wun92]).
b) Die sich aus der Stoßkinetik ergebenden Mindestenergien zur Erzeugung von Einzeldefekten
bzw. Defekt-Clustern bei einer SchwellenenergieEd = 25eV (aus [Wun92]).

Der maximale Energie¨ubertragEmax
PKA ergibt sich direkt aus den Bedingungen f¨ur den zentralen

Stoß. Danach gilt

Emax
PKA = 4

Mmi

(M +mi)
2Ei; (2.9)

wobeiM die Masse des Silizium-Targetatoms bezeichnet undmi die Masse des eingeschossenen
Primärteilchens mit der EnergieEi. Für Elektronen sind relativistische Effekte zu ber¨ucksichtigen,
und dann ergibt sich [ADdlR97]

Emax
PKA = 2

(Ee + 2mec
2)

Mc2
Ee (2.10)

mit der kinetischen EnergieEe und der Ruhemasseme des Elektrons.
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Die Wahrscheinlichkeit, mit der es bei einem Stoß zu einem bestimmten Energie¨ubertrag kommt,
ist durch die jeweilige Wechselwirkung der Prim¨arstrahlung gegeben. Wie Abbildung 2.3 zu ent-
nehmen ist, ist f¨ur Neutronen jede Transferenergie ann¨ahernd gleich wahrscheinlich, w¨ahrend
bei der Rutherford-Streuung kleine Energie¨uberträge deutlich ¨uberwiegen. F¨ur die Rutherford-
Streuung läßt sich die mittlerëUbertragungsenergiehEPKAi mit

hEPKAi � Ed ln
Emax

PKA

Ed

(2.11)

abschätzen [GS85].

In Tabelle 2.1 sindEmax
PKA undhEPKAi zum Vergleich jeweils f¨ur die EinschußenergieEi = 1MeV

angegeben. Abbildung 2.3 zeigt, ebenfalls f¨ur Ei = 1MeV, den differentiellen Wirkungsquer-
schnitt für die TransferenergieE auf ein Silizium-Atom. Der in Tabelle 2.1 aufgef¨uhrte totale
Wirkungsquerschnitt� ist das Integral von der SchwellenenergieEd = 25eV bisEmax

PKA [Cor70].

Abbildung 2.3: Differentieller Wirkungsquerschnitt f¨ur den Energie¨ubertrag von Elektronen, Pro-
tonen und Neutronen auf ein Silizium-Atom (Ei = 1MeV) [Cor70].

In Tabelle 2.1 sind zus¨atzlich auch die minimalen Einschußenergien f¨ur die verschiedenen Teilchen
angegeben, oberhalb derer die Bildung von Einzeldefekten bzw. Defekt-Clustern nach der Stoß-
kinetik überhaupt erst m¨oglich wird. Für Neutronen und Protonen ergeben sich aufgrund der fast
gleich großen Massen zwar dieselben Mindestenergien, aber bei der Coulomb-Wechselwirkung
der Protonen sind kleinere Energie¨uberträge sehr viel wahrscheinlicher. Dies zeigt sich auch in
dem fast 250fach gr¨oßeren mittleren Energie¨ubertrag der Neutronen gegen¨uber den Protonen bei
gleicher Einschußenergie vonEi = 1MeV (Tabelle 2.1). Insbesondere folgt hieraus, daß Protonen
im Vergleich zu Neutronen eine gr¨oßere Anzahl an Einzeldefekten induzieren. F¨ur höhere Proto-
nenenergien steigt die Wahrscheinlichkeit der Bildung von intermedi¨aren und hochenergetischen
PKA, die dann das gleiche Mischungsverh¨altnis von Einzeldefekten zu Defekt-Clustern wie bei
Neutronensch¨adigung erwarten lassen.
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Das Energiespektrum der sekund¨aren Rückstoßatome kann aus BC-Simulationsrechnungen be-
stimmt werden [WDS+81]. Auch in diesem Spektrum sind Atome vorhanden mit Energien, die
ausreichen, um Einzeldefekte und mehrere Defekt-Cluster zu erzeugen. Diese Atome geben ihre
Energie in weiteren St¨oßen an Silizium-Targetatome ab. Daraus ergibt sich das reduzierte Spek-
trum. Dieses reduzierte Spektrum gibt die gesamte Energie an, die zur Bildung bestimmter De-
fekte führt (Einzeldefekte bzw. Defekt-Cluster), wobei die Defekte nach der zu ihrer Erzeugung
aufgewandten Energie unterschieden werden. Wichtigstes Ergebnis dieser BC-Simulationen ist die
Feststellung, daß das Verh¨altnis der Energie, die insgesamt f¨ur die Bildung von Einzeldefekten und
von Defekt-Clustern verbraucht wird, zur PKA-Energie unabh¨angig von der PKA-EnergieEPKA

ist, wenn diese gr¨oßer als

EPKA ' 2 keV (2.12)

ist [WDS+81].

Für ein Rückstoßatom der EnergieEPKA läßt sich mit Gleichung (2.2) die EnergieENIEL berechnen,
die für die Bildung von Defekten zur Verf¨ugung steht. Damit l¨aßt sich für jedes Teilcheni mit der
EinschußenergieEi die sogenannte Sch¨adigungsfunktionD(E) formulieren, die hier in der Form
von [LWJ87] wiedergegeben wird:

D(Ei) =
X
�

��(Ei)

Emax
PKAZ

Ed

f�(Ei; EPKA)ENIEL dEPKA (2.13)

Der Index� durchläuft alle Reaktionsm¨oglichkeiten und��(Ei) bezeichnet den Wechselwirkungs-
querschnitt dieser Reaktion bei der EinschußenergieEi. Die Funktionf�(E;EPKA) gibt die Wahr-
scheinlichkeit an, mit der bei der�-ten Reaktion ein PKA der EnergieEPKA entsteht. In Abbildung
2.4 ist die aufD(ENeutron = 1MeV) normierte Sch¨adigungsfunktion f¨ur verschiedene Teilchen
als Funktion der jeweiligen EinschußenergieEi aufgetragen [RC97]. Zum Vergleich der Sch¨adi-
gungseffizienzen verschiedener Teilchen mit individuellen Energiespektren wird ein auf 1 MeV
Neutronen normierter H¨artefaktor� definiert

� =

EmaxR
Emin

�(Ei)D(Ei) dEi

D(ENeutron= 1MeV)
EmaxR
Emin

�(Ei) dEi

; (2.14)

wobei �(E) die Fluenz (das zeitliche Integral des Teilchenflußes) mit der Einheit
[Teilchen pro Fläche] bezeichnet. Die Normierung aufD(ENeutron= 1MeV) ist allgemeiner Stan-
dard und in Hochenergiephysik-Experimenten sinnvoll, da die neutroneninduzierte Sch¨adigung
die Kristalldefekte dominiert und das zu erwartende Energiespektrum eine Verteilung um1MeV
ist [Wun92].

Die Art der Defekte ist von der Teilchenart und der Einschußenergie der Prim¨arstrahlung un-
abhängig, wenn ¨uberwiegend PKA mitEPKA � 2 keV erzeugt werden [WDS+81]. In diesem
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Abbildung 2.4: Sch¨adigungsfunktionD(E) normiert aufD(ENeutron= 1MeV) Neutronen [RC97].

Fall skaliert die Strahlensch¨adigung mit dem nicht ionisierenden Energieverlust (NIEL) des einge-
schossenen Teilchens. In Abbildung 2.5 ist die Fluenzabh¨angigkeit

�I

V
= � � �norm (2.15)

des von der Prim¨arstrahlung induzierten Volumengenerationstroms�I
V

gezeigt. Dieser ist die we-
sentliche Komponente des Dunkelstromanstiegs des Halbleiterdetektors. Die Fluenzen�i;norm der
verschiedenen Bestrahlungen wurden mit dem H¨artefaktor� aufD(ENeutron = 1MeV) normiert.
Mit dieser Normierung auf den nicht ionisierenden Energieverlust ergeben die Neutronen- und
Protonenbestrahlungen f¨ur alle Energien dieselbe Fluenzabh¨angigkeit. Die durchgezogene Gera-
de entspricht einer Sch¨adigungsrate� = 8:0 � 10�17 A/cm. Dies entspricht einem einheitlichen
Defektspektrum, das quantitativ mit dem nicht ionisierenden Energieverlust NIEL skaliert.

Die Schädigungsrate der Elektronen ist vier Gr¨oßenordnungen kleiner, wenn nicht normierte Flu-
enzen verglichen werden. Selbst der Versuch die normierten Fluenzen zu vergleichen, resultiert in
einer Abweichung von einer Gr¨oßenordnung. Elektronen mitEi = 1:8MeV können nach Tabelle
2.1 auf Grund ihres niedrigen Energie¨ubertrags ausschließlich Einzeldefekte und keine Defekt-
Cluster erzeugen. Nach der Relation (2.12) haben sie nicht gen¨ugend Energie, um im reduzierten
Spektrum der sekund¨aren Atome ein von der PKA-Energie unabh¨angiges Mischungsverh¨altnis
der Energie zu erzeugen, die in Einzeldefekten bzw. in Defekt-Clustern deponiert werden. Das
ist jedoch Voraussetzung, damit die Sch¨adigung mit dem nicht ionisierenden Energieverlust NIEL
skaliert.

Diese Abbildung ist zeigt deutlich, daß sich die Sch¨adigung qualitativ ¨andert, wenn die PKA-
Energie die Schwelle zur Erzeughung von Defekt-Clustern ¨uberschreitet. Dieser Abschnitt hat
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Abbildung 2.5: Anstieg der Volumengenerationstromdichte in Abh¨angigkeit von der auf
D(ENeutron= 1MeV) normierten Fluenz� (aus [Wun92]).
Die sichtbareÄnderung der Fluenzabh¨angigkeit des Volumengenerationsstroms bei der Fluenz
� � 1013 cm�2 ist mit der Konvertierung des Leitungstyps korreliert. Bei den Bestrahlungsexpe-
rimenten mit Neutronen wurden so hohe Fluenzen erreicht, daß das n-leitende Ausgangsmaterial
zur p-Leitung konvertierte.

gezeigt, daß die PKA-Energie die relevante Gr¨oße in der Beschreibung der Strahlensch¨aden ist,
und sich Energien der Prim¨arstrahlung in PKA-Energien umrechnen lassen. Die MD-Simulations-
rechnungen dieser Arbeit setzen an dem Zeitpunkt an, an dem die Prim¨arstrahlung das erste R¨uck-
stoßatom erzeugt hat, und untersuchen beiEPKA = 1 keV die unmittelbare N¨ahe dieser Schwelle.

2.4 Schwellenenergie

Die minimale PKA-Energie, die n¨otig ist, um ein Atom permanent von seinem regul¨aren Gitter-
platz zu entfernen und im Kristall an einen Zwischengitterplatz zu transportieren, heißt Schwel-
lenenergieEmin.
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Die erste Absch¨atzung für Emin � 4ES als vierfache Sublimationsenergie stammt von Seitz
[Sei49]. Da bei Materialien mit kovalenten Bindungen die Sublimationsenergien in der Gr¨oßen-
ordnung� 5–6eV liegen, sch¨atzte er die Schwellenenergie als

Ed � 25eV (2.16)

für die meisten Festk¨orper ab. Eine Verbesserung dieser N¨aherung konnte mittels MD-
Simulationen erreicht werden. Die ersten Rechnungen dieser Art stammen von Gibson, Goland,
Milgram und Vineyard [GGMV60] und behandeln metallisches Kupfer. EinenÜberblicküber De-
fektbildung in der Nähe und jenseits der Schwelle in Metallen und Halbleitern geben Averback
und Dı́az de la Rubia [ADdlR97]. In Silizium lag bislang noch keine systematische MD-Studie der
Schwellenenergie, insbesondere auch in Abh¨angigkeit der PKA Stoßrichtung vor.

2.4.1 Schwellenfunktionen

Die WahrscheinlichkeitPd, daß ein Atom von seinem Gitterplatz entfernt wird, als Funktion der
RückstoßenergieEPKA ist in Abbildung 2.6a dargestellt. Nach [Hol65] ist dies die generelle Form
vonPd, ohne daß ein analytischer Funktionsverlauf angegeben wird. Wegen der Komplexit¨at den
Versetzungsprozess als Funktion des Potentials, in dem regul¨are Atome sitzen, zu betrachten, wird
die WahrscheinlichkeitPd für einen Versetzungsdefekt oft in einer groben N¨aherung als Stufen-
funktion mit der SchwelleEd angenommen [vLFL+80]. Diese Schwelle ist in Abbildung 2.6a als
gestrichelte Linie dargestellt.

Im Teil b derselben Abbildung sind verschiedene ph¨anomenologische Schwellenfunktionen ge-
zeigt. Nach dem Ende der 60er Jahre wurden diese Schwellenverl¨aufe weniger betrachtet. Stattdes-
sen wurde versucht die Anzahl der Einzeldefekte mit der in Abschnitt 2.6 beschriebenen Methode
zu berechnen [CB75].

Die in Teil c der Abbildung dargestellte Schwellenfunktion basiert auf dem zentralen Grenzwert-
satz und nimmt man an, daß die Schwellenenergie als statistischer Prozeß eine Gauß-Verteilung
besitzt mit dem MittelwertEd und der Varianz�2Ed . Die resultierende Schwelle

Pd(E; 0; 1) = 0:5

�
1 + erf

�
E � Ed

�Ed
p
2

��
(2.17)

=
1

�Ed
p
2�

EZ
0

exp

�
(EPKA � Ed)

2

2�2Ed

�
dEPKA

ist das Integral ¨uber die Gauß-Funktion.Pd(E; 0; 1) enthält die Fehlerfunktion erf(a). An der Stelle
Ed hat die FunktionPd(E; 0; 1) den WertPd(Ed; 0; 1) = 1=2.

So kann die Wahrscheinlichkeit f¨ur das Auftreten eines Defektes samt Breite�Ed der Verteilung
angegeben werden. In dieser Arbeit werden in Kapitel 6 verschiedene Schwellenenergien durch
Anpassung des Funktionsverlaufes nach Gleichung (2.17) an Meßwerte der MD-Simulation ge-
wonnen. Allerdings wird sich zeigen, daß die in Gleichung (2.17) definierte Schwellenfunktion
nicht immer eine gute Beschreibung der Schwelle liefert.
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a)

b)

c)

EPKA

Pd

Abbildung 2.6:a) WahrscheinlichkeitPd für eine Versetzung in Abh¨angigkeit von der R¨uckstoß-
energieER � EPKA nach [Hol65].
b) Verschiedene Schwellenfunktionen nach [SLB66]. Bei dem WertTd setzt die Schwelle an, das
ist in der Notation dieser Arbeit die minimale EnergieEmin, die für Versetzungen ben¨otigt wird.
Bei dem WertT1=2 beträgt die Wahrscheinlichkeit f¨ur einen Defekt1=2.
c) In dieser Arbeit benutzte Schwellenfunktion nach Gleichung (2.17). Zus¨atzlich ist die dazu-
gehörige Gauß-Funktion eingezeichnet.
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2.4.2 Anisotropie

Der Wert der Schwellenenergie ist in verschiedenen Kristallrichtungen unterschiedlich hoch. Wie
in Abbildung 2.7 dargestellt, h¨angt die ben¨otigte Energie, um ein Atom von seinem regul¨aren
Gitterplatz zu entfernen, von der Geometrie der Wechselwirkung ab. Die Richtungen, in die das
PKA gestoßen werden kann, unterscheiden sich in der f¨ur das PKA ben¨otigten Energie, um seinen
Gitterplatz zu verlassen. In der Richtung des Potentialsattelpunktes zwischen zwei Nachbaratomen
ist es einfacher als in der Richtung direkt auf ein Nachbaratom.

Abbildung 2.7: Flucht eines Gitteratoms aus seinem Potentialtopf [Hol65]

Im zuletzt genannten Fall kann die Stoßfolge so ablaufen, daß das r¨uckgestoßene Atom den Git-
terplatz seines Nachbaratoms einnimmt (siehe Abbildung 2.8). Ganze Kollisionsketten, in denen
dieser Effekt mehrmals hintereinander auftritt, k¨onnen die Folge sein. Durch solche Fokussie-
rungseffekte sind die erzeugte Leerstelle und das Zwischengitteratom deutlich weiter voneinander
entfernt als in dem nicht fokussierten Fall. Wegen der gr¨oßeren Packungsdichte in Metallen und
dem kleineren Anteil der Mehrk¨orperkräfte, sind diese Effekte in Metallen weitaus h¨aufiger als
in Halbleitern [ADdlR97]. Außerdem ist es nach Abbildung 2.8 f¨ur Fokussierungseffekte nicht
günstig, daß z.B. in der[111]-Richtung der interatomare Abstand zwischen den Werten0:43a und
1:30a alterniert.

Das Verlassen des Gitterplatzes des PKA ist aber nur der Anfang einer Kollisionskaskade. Ob sich
ein Defekt bildet, der stabil ist, h¨angt auch sehr stark von der M¨oglichkeit zur Rekombination ab,
die ebenfalls von der Kristallrichtung abh¨angt.
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Abbildung 2.8: Fokussierende(a) und defokussierende(b) Stoßfolge im Hartekugelmodell. In
beiden Fällen startet die erste Kugel unter dem gleichen Winkel gegen¨uber der Verbindungsgeraden
der Kugelzentren, lediglich der Kugelradius ist in den beiden Reihen unterschiedlich groß (aus
[Kop93]).

2.5 PKA-Energien jenseits der Schwellenenergie

Eine Kollisionskaskade in kristallinem Silizium, ausgel¨ost durch ein energiereiches PKA, depo-
niert die Energie lokal durch St¨oße und zu einem Teil durch Ionisation. Ein großer Teil der Stoß-
energie und praktisch die gesamte Ionisationsenergie wird dabei in W¨arme umgewandelt. Dieses
Szenario wurde von Seitz und Kohler [SK56] als “thermal” bzw. “displacement spike” beschrie-
ben. Das VolumenV = r3m, in dem die Wärme deponiert wird, wird bis zum Schmelzpunkt und
darüber hinaus erhitzt, je nach Energie des PKA. Wegen der SchmelztemperaturTm � 1800K ist
dazu die Energie3kBTm � 0:5eV pro Atom nötig. Diese Wärme fließt nach außen in den Kristall
ab. Das geordnete Gitter außerhalb der geschmolzenen Zone mit dem Radiusrm bewirkt die weit-
gehende Wiederherstellung der kristallinen Ordnung innerhalbrm. Der geordnete Bereich sollte
von den Grenzen nach innen wachsen, w¨ahrend die W¨arme abfließt. Defekte treten nach [SK56]
auf, weil Fluktuationen der Dichte w¨ahrend der fr¨uhen Stadien der Kaskade eingefroren werden.
Es steht nicht gen¨ugend Zeit zur Verf¨ugung, die komplette Ordnung w¨ahrend der Abk¨uhlung wie-
derherzustellen.

Der erwartete Schaden f¨ur (a) niederenergetische,(b) intermediäre und(c) hochenergetische PKA
läßt sich nach jeweils spezifischen Defektarten klassifizieren [WDS+81] (Abbildung 2.9):

(a) Ed < E < El Einzeldefekte
(b) El < E < Eu Einzeldefekte und h¨ochstens ein Defekt-Cluster
(c) Eu < E Einzeldefekte und mehrere Defekt-Cluster

Die EnergieEl ist nicht als scharfe Schwellenenergie zu interpretieren, sondern gibt eine Gr¨oßen-
ordnung anEl � 1–2 keV. Der Energiebereich in der Gr¨oßenordnungEu � 12–20 keV ist mit
der in dieser Arbeit beschriebenen Methode heute nicht erreichbar (Werte nach [WDS+81]). Die
MD-Simulationen dieser Arbeit sind mitEPKA = 1 keV in der unmittelbaren N¨ahe vonEl, deren
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genauer Wert noch nicht bekannt ist.

E EEEd Il uE
PKA Energie

Abbildung 2.9: Erwarteter Schaden nach [WDS+81]. Zusätzlich ist die Skalierungsenergie der
Lindhard-TheorieEI > Eu eingetragen. Die MD-Simulationen dieser Arbeit berechnen die
SchwelleEd und untersuchen den Schaden in der N¨ahe vonEl.

2.6 Kinchin-Pease-Gleichung

Die mittlere Anzahl der Einzeldefekten(EPKA), ausgel¨ost durch ein PKA der EnergieEPKA, be-
rechnet sich unter der Annahme, daß die erwartete Anzahl der Einzeldefekte gleich der Summe
der produzierten Einzeldefekte von dem prim¨aren und dem sekund¨aren Rückstoßatom nach dem
ersten Zweierstoß sind. Nach dem ersten Zweierstoß haben die Atome die EnergienEPKA�E bzw.
E. Nach [Hol65] wird diese Annahme von der Integralgleichung

n(EPKA) =

EPKAZ
0

n(EPKA � E)K(EPKA; E)Pd(EPKA � E)dE +

EPKAZ
0

n(E)K(EPKA; E)Pd(E)dE

(2.18)

beschrieben. In dieser Gleichung istK(EPKA; E) der Wirkungsquerschnitt f¨ur den Energie¨ubertrag
der kinetischen EnergieE auf das gestoßene Atom (von einem bewegten Atom der EnergieEPKA).
Außerdem istPd(E) die Wahrscheinlichkeit f¨ur einen Versetzungsdefekt. Gleichung (2.18) kann
unter folgenden vereinfachten Annahmen berechnet werden [Hol65].

1. Für Streuung harter Kugeln mit

K(EPKA; E) = 1=EPKA;

was bedeutet, daß alle Energie¨uberträge gleich wahrscheinlich sind.

2. Scharfe WahrscheinlichkeitPd für einen Einzeldefekt,

Pd(E) =

(
0 ; fürE < Ed

1 ; fürE � Ed

:
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Die Lösung von Gleichung (2.18) ist dann

n(E) =
E

2Ed

fürE � Ed: (2.19)

Kinchin und Pease [KP55] haben die Gleichung (2.19) zuerst gezeigt. Sie f¨uhrt zu einem recht
einfachen “Gleichverteilungs”-Modell der Energie. In der n-ten Kollisionsstufe sind2n Atome von
ihrem Gitterplatz entfernt. Die Energie wird solange auf zwei Atome geteilt, bis sie unter2Ed fällt
und dann nicht mehr ausreicht, um versetzte Atome zu produzieren.

Der Formalismus zum Z¨ahlen der Defekte, ist nach [Hol65] folglich mit Gleichung (2.18) abge-
schlossen und h¨angt “nur” von der genauen Kenntnis des Wechselwirkungspotentials f¨ur elastische
Streuung ab.

Unter Verwendung von realistischen interatomaren Potentialen und Ber¨ucksichtigung von elektro-
nischen Anregungen modifiziert sich die KP-Gleichung nach [NRT75] zu

n(E) =

8>>><
>>>:
0 ; fürE < Ed

1 ; fürEd < E < 2Ed

E=(2Ed) ; für 2Ed < E < EI

EI=(2Ed) ; fürEI < E <1

; (2.20)

wobeiEI die Art des Energieverlustes unterscheidet. Dieser findet bei PKA-Energien unterhalb
vonEI meistenteils durch St¨oße mit Atomkernen und oberhalb vonEI hauptsächlich durch elek-
tronische Anregung statt (siehe Gleichung (2.4)).

BC-Simulationen best¨atigen nach [ADdlR97] die modifizierte Kinchin-Pease-Gleichung (2.20).
Diese Erkenntnis scheint auf den ersten Blick einsichtig, da Gleichung (2.18) auf der BC-N¨ahe-
rung beruht. Dar¨uber hinaus liefern BC-Simulationen die Orte von Leerstellen und Zwischengitte-
ratomen, so daß gepr¨uft werden kann, ob eine Leerstelle (Zwischengitterplatz) mit einem anderen
in derselben Kaskade produzierten Zwischengitterplatz (Leerstelle) rekombinieren kann. Der Ver-
gleich von MD-Simulationsrechnungen mit Gleichung (2.20) ist in Abschnitt 7.1.1 im Energiebe-
reich von unterhalbEd bis zuEPKA = 1 keV durchgeführt.





Kapitel 3

MD-Simulation zu Strahlenscḧaden

3.1 Einzelheiten der MD-Rechentechnik

Ein großer Energie¨ubertrag auf das PKA in MD-Simulationen von Kollisionskaskaden erfordert
einige Eigenschaften des MD-Programms, die Programme zur Bestimmung von reinen Gleichge-
wichtseigenschaften nicht ben¨otigen. Andere hier gezeigte Details vereinfachen bzw. beschleuni-
gen die Berechnung des Potentials.

3.1.1 MD-Zeitschritt

Die numerische L¨osung der Bewegungsgleichungen (1.1) gelingt mit der Methode der finiten Ele-
mente. Hier werden aus den gegebenen Positionen~ri(t) und Geschwindigkeiten~vi(t) der Atome
zum Zeitpunktt die Positionen~ri(t + �t) und Geschwindigkeiten~vi(t + �t) der Atome zu einem
späteren Zeitpunktt+�t mit hinreichender Genauigkeit berechnet. Dabei ist�t der MD-Zeitschritt
(ZS).

Verschiedene Algorithmen, die die Methode der finiten Elemente benutzen, sind in [AT87] be-
schrieben. Ein weit verbreiteter Algorithmus ist der von Verlet [Ver67]. Eine Form des Verlet-
Algorithmus’, welche die Positionen, Geschwindigkeiten und Beschleunigungen aller Atome zu
derselben Zeitt berechnet und Rundungsfehler minimiert, ist der Geschwindigkeits-Verlet-Algo-
rithmus [SABW82], der in dem MD-Programm dieser Arbeit benutzt wurde und im folgenden
beschrieben wird.

Die neuen Atompositionen~ri(t + �t) werden in einem Schritt aus~ri(t), ~vi(t) und~ai(t) nach einer
Reihenentwicklung von Taylor berechnet

~ri(t + �t) = ~ri(t) + ~vi(t)�t +
1

2
~ai(t)�t

2 (3.1)

~vi(t + �t) = ~vi(t) +
1

2
�t [~ai(t) + ~ai(t+ �t)] : (3.2)

33
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Aus den neuen Atompositionen~ri(t+�t) werden die Beschleunigungen~ai(t+�t) nach Gleichung
(1.1) berechnet. Die Geschwindigkeiten~vi(t + �t) werden nach Gleichung (3.2) in zwei Schritten
als Mittelwert aus den Beschleunigungen zu den Zeitpunktent undt+ �t berechnet.

Stillinger und Weber [SW85] haben mit einem konstanten Zeitschritt von�t = 0:38 fs gerech-
net. Wegen der hohen Geschwindigkeit des PKA zu Anfang der Kaskade, w¨urde ein konstan-
ter Zeitschritt dieser Gr¨oßenordnung die Energieerhaltung in (3.1) verletzen [ADdlR97]. Deshalb
variiert der Zeitschritt�t für die Integration der Bewegungsgleichung in Abh¨angigkeit vom Sta-
dium der Kollisionskaskade: er ¨andert sich w¨ahrend der Kaskade nach dem Kriterium, daß das
schnellste Atom nicht mehr als1=20 des Abstandes n¨achster Nachbarnrnn = 2:35 Å zurücklegt.
Simulationen mit einem kleineren�t erzeugen im Rahmen der erforderlichen Rechengenauigkeit
identische Trajektorien. Ein typischer Wert zu Beginn der Kaskade ist in der Gr¨oßenordnung von
�t0 � 10�2 fs. Dieser wächst während der Simulation auf einen Maximalwert von�tmax � 0:1 fs
an.

3.1.2 Thomas-Fermi-Abschirmung

Der Potentialverlauf von SW sollte urspr¨unglich Silizium beschreiben, das sich im Gleichgewichts-
zustand befindet. Dort sind interatomare Abst¨ande typisch, die nicht zu sehr von dem Abstand
nächster Nachbarnrnn = 2:35 Å abweichen. Bei der MD-Simulation einer Kollisionskaskade
mit einem hohen Energie¨ubertrag auf das PKA wird der interatomare Abstand sehr gering. Bei
Abständen, die kleiner alsr1 = 1:2 Å sind, kann das repulsive Potential f¨ur die Wechselwirkung
zwischen zwei Atomen als abgeschirmtes Coulomb-Potential

V (r) =
Z1Z2e

2

r
� � (r=a) (3.3)

mitZ1 = Z2 = 14 und der Elektronenladunge = 1:602�10�19 C genähert werden [LL79, Band III]
[AM76], wobei�(x) die Thomas-Fermi-Abschirmfunktion,r der interatomare Abstand unda die
Abschirmlänge ist. F¨ur �(x) werden für Silizium zwei voneinander abweichende Darstellungen
angegeben. In Abbildung 3.1 werden diese mit dem SW-Potential in dem interessanten Bereich
kleiner interatomarer Abst¨ande verglichen.

Die erste Darstellung stammt von Ziegler, Biersack und Littmark [ZBL85], heißt “universale”-
Abschirmfunktion und lautet [Pos94]

�(x) =

4X
i=1

Ai exp (�Bix) (3.4)

A1 = 0.1818 A2 = 0.5099 A3 = 0.2802 A4 = 0.02817
B1 = 3.2 B2 = 0.9423 B3 = 0.4028 B4 = 0.2016

,

wobei

a =
0:8853 � a0
Z0:23
1 + Z0:23

2

(3.5)
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die “universale”-Abschirml¨ange mit dem Bohrschen Radiusa0 = 0:529 Å ist.

Die zweite Form, die in dieser Arbeit zum Einsatz kommt, stammt von G¨artner und Hehl [GH79],
[Gä96] und benutzt die von Lindhard, Scharff und Schiott [LSS63] vorgeschlagene Abschirml¨ange

a =
0:8853 � a0q
Z

2=3
1 + Z

2=3
2

: (3.6)

Diese Abschirmfunktion liegt nur in tabellarischer Form vor.

Für beide Darstellungen werden auch Polynome dritten Grades angegeben

V (r) = (a0 + a1 � r + a2 � r2 + a3 � r3); (3.7)

die denÜbergang von dem abgeschirmten repulsiven Coulomb-Potential (3.3) beir1 = 1:21 Å bis
zu dem SW-Zweik¨orperpotentialv2 bei r0 = 1:85 Å beschreiben und deshalb f¨ur die Einbindung
in die MD-Simulation sehr gut geeignet sind.

Die Parameter der Polynome lauten [G¨a96]

a0 = 399:85eV

a1 = �578:35eVÅ�1

a2 = 280:62eVÅ�2

a3 = �45:861eVÅ�3

(3.8)

bzw. [G+95]

a0 = 335:06eV

a1 = �492:39eVÅ�1

a2 = 244:53eVÅ�2

a3 = �41:235eVÅ�3

: (3.9)

Die Gleichgewichtskonfigurationen, also die Geometrie der relaxierten Defekte, werden durch die-
seÄnderung nicht beeinflußt, da f¨ur v2 < 0 das SW-Potential benutzt wird. Der Einfluß auf Resul-
tate der Kollisionskaskaden wird in Abschnitt 5.3 beschrieben.

Testsimulationen zeigen, daß bei PKA-Energien unter100eV der minimale interatomare Abstand
von r1 = 1:2 Å gerade erreicht, aber nicht unterschritten wird. Bei diesen Energien ist eineÄnde-
rung des SW-Potentials gar nicht n¨otig.
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[SW85]

[Gä96]

Polynom nach [Gä96]

[ZBL85]

Polynom nach [Gä et al. 95]
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Abbildung 3.1: Abgeschirmtes Coulomb-Potential (3.3) berechnet aus der Thomas-Fermi Ab-
schirmfunktion gegen den interatomaren Abstand. Zum Vergleich dazu das SW-Potentialv2 (1.7).
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3.1.3 Potential in Tabellenform zur ḧoheren Programmeffizienz

Für komplizierte Potentialfunktionen kann es vorteilhaft sein die direkte Berechnung des Potentials
und der Kräfte durch die Benutzung vorbereiteter Tabellen zu umgehen [Rap95]. Die Tabelle wird
einmal beim Start der Simulation angelegt. Der Potentialwert bei einem interatomaren Abstand
rij wird aus den Tabellenwerten interpoliert. Dazu stehen eine Vielzahl von Interpolationsalgorith-
men zur Verfügung [AT87]. In dieser Arbeit wird die Vorw¨artsdifferenzmethode von Newton und
Gregory angewandt [Boo72].

Bei der Berechnung des SW-Potentials ist der Zugriff auf die Tabelle mit einer geeignet großen
Zahl an Stützstellen um einen Faktor� 30 schneller als die explizite Berechnung unter Benutzung
der Exponential-Funktion, ohne daß Verluste an numerischer Genauigkeit auftreten.

3.1.4 Nachbarschaftslisten

Wenn die Systemgr¨oßeN � 1000 Atome in der SZ erreicht, wird die Zellindexmethode der kon-
ventionellen Nachbarschaftsliste ¨uberlegen [AT87] [Rap95].

Die kubische SZ mit dem VolumenL3 wird in ein reguläres Gitter vonM�M�M Zellen zerlegt,
wobei die Grundseitel = L=M dieser Zellen gr¨oßer ist als der Radiusrc der Potentialfunktion.
Bei gleichmäßig verteilten Atomen sindNc = N=M3 Atome in einer Zelle.

Um alle Wechselwirkungen zu berechnen, m¨ussen fürN Atome 1
2
�N�Nc Wechselwirkungen in

einer Zelle und alle weiteren in den 26 Nachbarzellen (in drei Dimensionen) berechnet werden. Das
sind mit dieser Zellstruktur(27=2)�N�Nc Wechselwirkungen an Stelle von1

2
N(N � 1) für den

Ansatz ohne Zellindexmethode. Der Faktor1=2 folgt aus der Symmetrie der Potentialfunktionen
vij = vji.

3.1.5 Energieintervallselektion

Eine weitere Reduzierung der CPU-Zeit w¨are nach [MRJ+95] mit dem dort beschriebenen Al-
gorithmus zur Energieintervallselektion um einen Faktor 3.5 bis 4.8 je nach SZ-Gr¨oße möglich
gewesen. Der Algorithmus sortiert alle Atome der SZ in bestimmte Energieintervalle und l¨ost
die Bewegungsgleichung f¨ur Atome eines bestimmten Energieintervalls erst nach einer bestimm-
ten Anzahl von Zeitschritten, die durch das Verh¨altnis der oberen Energie des Intervalls und der
maximalen Energie der SZ festgelegt ist. Das Problem der Wechselwirkung zwischen hoch- und
niederenergetischen Atomen wird durch Beachtung folgender zwei Punkte gel¨ost. Erstens, wenn
Atome eines Energieintervalls integriert werden, so werden die n¨achsten Nachbarn mit integriert,
und zweitens, wenn ein Atom zu einem Zeitschritt nicht integriert wird, so wird seine Position
stattdessen durch Taylor-Entwicklung vorhergesagt.

Durch Anwendung der Energieintervallselektion erh¨alt man nach geeigneter Wahl der Energiein-
tervalle im Rahmen der erforderlichen Rechengenauigkeit identische Trajektorien [MRJ+95]. Eine
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Anwendung in dieser Arbeit w¨are nur mit umfangreichem Programmieraufwand m¨oglich gewesen.
Da die Dauer einer Implementierung nicht ¨ubersehbar war, wurde auf eine Anwendung verzichtet.

3.2 Initialisierung

3.2.1 Superzelle vor dem Stoß

Die Temperatur w¨ahrend der Simulationsrechnung einer Kaskade setzt sich aus der Temperatur
der SZ vor dem Stoß und der fast vollst¨andig in Form von W¨arme umgesetzten Energie des PKA
zusammen. Systematische Fehler der MD-Simulation werden weitgehend vermieden, wenn die
SZ nach der Kaskade eine Temperatur vonT / 800K nicht überschreitet. Da die SZ nicht auf
sinnvolle Weise gek¨uhlt werden kann (siehe Abschnitt B), wird die SZ vor dem Stoß so gering
wie möglich gehalten. Die Atome werden zun¨achst auf ideale Kristallpositionen gesetzt. Ihre Ge-
schwindigkeiten werden aus Zufallszahlen nach der Maxwell-Verteilung bei einer sehr niedrigen
Temperatur von

TSZ vor dem Stoß= 10K (3.10)

gewonnen. Die Bewegungsgleichungen (1.1) werden dann f¨ur einen langen Zeitraum gel¨ost (70000
ZS). Das Erreichen des thermischen Gleichgewichts wurde durch Beobachtung des zeitlichen
Verhaltens des Geschwindigkeitsspektrums der bewegten Atome kontrolliert. Ein station¨ares Ge-
schwindigkeitsspektrum ist nach weniger als 2000 ZS erreicht. Dann wird einem Atom ein ener-
getischer R¨uckstoßübertragen.

3.2.2 Energieübertrag auf das PKA

Abbildung 3.2a zeigt einen Ausschnitt aus der SZ. In¨aquivalente Atome unterscheiden sich durch
ihre Helligkeit. Der Energie¨ubertrag auf ein als PKA ausgew¨ahltes Atom ist schematisch durch
einen Pfeil angezeigt. Zu dem geringen thermischen Impuls des PKA vor dem Stoß wird der
Stoßübertrag addiert. Zur besseren Beobachtung der Atome wird ein Initialsystem gew¨ahlt, das
sich mit demN -ten Teil des Impuls¨ubertrags bewegt. In diesem System schwingen alle Atome
nach der Thermalisierung des PKA um ihre Ruhelagen.

Der betrachtete kleinste repr¨asentative Raumwinkel
 = 2 � 
0 = 2 � 4�=(6 � 8) wird durch die
drei Kristallrichtungen [100], [110] und [111] und zwei in¨aquivalente Atome dargestellt. Dabei
wurde
0 in zehn approximativ gleich große Einheitsraumwinkel geteilt, welche die Richtung des
Impulsübertrags auf das PKA festgelegt haben (siehe Abbildung 3.2b). In der tabellarischen Dar-
stellung von
0 in Teil c finden sich die Werte s¨amtlicher Winkel zur Beschreibung der PKA-
Richtung. Der Azimutwinkel� gibt, wie in Zylinderkoordinaten, den Winkel zur~x-Achse an,
der Polarwinkel� den Winkel zur~z-Achse. Mit diesen beiden Winkeln ist die Richtung eindeu-
tig beschrieben. Der Winkel�[100] ist eine weitere m¨ogliche Darstellung, die im Gegensatz zum
Azimutwinkel keine Projektion in die x-y-Ebene, sondern der direkte Winkel zur x-Achse ist.
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(a) (b)

X

Y

Z

PKA2

PKA1

(c)
x y z

xnorm ynorm znorm

� �[100] �

3 0 0
1.00 0.00 0.00
� = 0.00� �[100] = 0.00� � = 90.00�

3 1 0
0.95 0.32 0.00
� = 18.43� �[100] = 18.43� � = 90.00�

3 1 1
0.90 0.30 0.30
� = 18.43� �[100] = 25.24� � = 72.45�

3 2 0
0.83 0.55 0.00
� = 33.69� �[100] = 33.69� � = 90.00�

3 2 1
0.80 0.53 0.27
� = 33.69� �[100] = 36.70� � = 74.50�

x y z

xnorm ynorm znorm

� �[100] �

3 2 2
0.73 0.49 0.49
� = 33.69� �[100] = 43.31� � = 60.98�

3 3 0
0.71 0.71 0.00
� = 45.00� �[100] = 45.00� � = 90.00�

3 3 1
0.69 0.69 0.23
� = 45.00� �[100] = 46.51� � = 76.74�

3 3 2
0.64 0.64 0.43
� = 45.00� �[100] = 50.24� � = 64.76�

3 3 3
0.58 0.58 0.58
� = 45.00� �[100] = 54.74� � = 54.74�

Abbildung 3.2:(a) Einheitszelle mit 8 Atomen. Eingezeichnet ist eine [321]-Richtung eines PKA.
(b) Die zehn verschiedenen Richtungen des Raumwinkels
0.
(c) Darstellung des Raumwinkels
0 in tabellarischer Form.
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Die Verlängerungen der [300]-, [330]- und der [333]-Richtung bis zum Rand des gezeichneten
Würfels spannen einen regelm¨aßigen Tetraeder auf, der 1/6 des Volumens des W¨urfels einnimmt.
Die [310]-, [320]-, [311]-, [331]-, [322]- und [332]-Richtung liegen auf den Außenfl¨achen dieses
Tetraeders. Die [321]-Richtung ist eine allgemeine Richtung und liegt im Inneren. Den gesamten
Raumwinkel kann man auch durch ein PKA und 18 Richtungen darstellen. Dann kommen zu den
10 beschriebenen noch 8 mit einem Minuszeichen ¨uber dem Index versehenen Richtungen hinzu.
Die folgenden beiden Richtungen sind f¨ur ein PKAäquivalent:

[300] � [300]

[330] � [330]
: (3.11)

Im Gegensatz dazu ist die [333]-Richtung f¨ur die beiden in¨aquivalenten Atome nicht ¨aquivalent:

[333] 6� [333]: (3.12)

In einem Fall ist die Richtunggeschlossen, d.h. mit einem Targetatom besetzt, in dem anderen Fall
offen.

Nach [Har88] liefert solch eine feste Auswahl an ungef¨ahr gleich großen Einheitsraumwinkeln eine
bessere statistische Genauigkeit zur Bestimmung der Anisotropie als in zuf¨allig verteilte Richtun-
gen innerhalb von
0 zu schießen.

Besonders ausgezeichnete Richtungen in diesem Kristall sind die [300]-, [330]- und die [333]-
Richtung. Diese haben ein Targetatom direkt in der Schußrichtung. In der [300]-Richtung wird vor
dem direkten Stoß der l¨angste Weg zur¨uckgelegt. In der [330]-Richtung sind die Bindungskr¨afte
entlang der [110]-Ketten besonders stark. Das sieht man deutlich in dem von Weber [Web77]
gefundenen Bond-Charge-Modell, das Phononen in Silizium beschreibt.

Der MittelwertfD einer Meßgr¨oßefd([hkl]) der einzelnen Kristallrichtungen[hkl] wird durch das
gewichtete Mittel

fD = 1=1008

�
17(fd([300]) + fd([300]))

+64(fd([310]) + fd([310]))

+60(fd([311]) + fd([311]))

+60(fd([320]) + fd([320]))

+112(fd([321]) + fd([321]))

+52(fd([322]) + fd([322]))

+28(fd([330]) + fd([330]))

+52(fd([331]) + fd([331]))

+48(fd([332]) + fd([332]))

+11(fd([333]) + fd([333]))

�

(3.13)

über den gesamten Kristall bestimmt (siehe Anhang A).
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3.2.3 Implementierung der Lindhard-Theorie in MD-Simulationen

Bei Simulationen mit empirischen MD-Potentialen wird die elektronische AnregungQ nicht be-
rechnet. Die gesamte EnergieEMD, die in der MD-Simulation auf ein PKA ¨ubertragen wird, ist
nach Gleichung (2.1) mit der NIEL-Energie

ENIEL � EMD (3.14)

identisch. Um ein PKA der EnergieEPKA = 1 keV zu beschreiben, ist nach Gleichung (2.8) ein
Energieübertrag von

EMD = 786:6eV (3.15)

nötig. MD-Simulationen ohne Implementierung der Lindhard-Theorie beinhalten bei der Berech-
nung der SchwellenenergieEd eine systematische Untersch¨atzung von10–15%, da der Energie-
verlust durch die elektronischen Anregungen vollst¨andig außer Acht gelassen wird.

3.3 Bestimmung der deponierten Energie

Nach 75000 Zeitschritten (ZS) hat die Thermalisierung des PKA und die Relaxation eventuell vor-
handener Defekte stattgefunden. Die Atombewegungen sind Vibrationen um ihre Gleichgewichts-
positionen. Die Anzahl der ZS ist groß genug, um systematische Fehler der Simulation durch eine
zu kurze Simulationsdauer klein zu halten (siehe Abschnitt 5.4).

An dieser Stelle beginnt die Analyse des Ergebnisses der Kollisions-Kaskade. Der erste wichtige
Parameter ist die deponierte Energie

Edep = Epot� Epot, 0; (3.16)

die sich aus der Differenz der potentiellen Energie der SZ (Epot, gemessen in jedem Zeitschritt)
und des Mittelwerts der potentiellen Energie

Epot, 0(T ) = Epot, 0(T = 0K) +
3

2
kBT (3.17)

des idealen Kristalls bei einer bestimmten TemperaturT berechnet.

Die thermischen Bewegungen der Atome verhindern eine genauere Bestimmung der potentiellen
Energie (jedes Atoms). Deshalb wird die SZ durch Entzug von kinetischer Energie abgek¨uhlt.
Dies geschieht, indem die Geschwindigkeiten~vi allerN Atome der SZ in 20000 Zeitschritten von
ZS = 75000 bisZS = 95000 in jedem Zeitschritt nach [Gei96] mit dem Faktor

F (ZS) =

s�
T75000

TSZ(ZS)
+
TSoll � T75000

TSZ(ZS)
� ZS� 75000

95000� 75000
� 1

�
� 0:1 + 1 (3.18)

skaliert werden. Nach der Skalierung hat die kinetische Energie so weit abgenommen, daß die
Temperatur der SZ aufTSoll = 1K gefallen ist (siehe Abbildung 3.3).



42 KAPITEL 3. MD-SIMULATION ZU STRAHLENSCHÄDEN

In dieser Gleichung (3.18) bedeuten75000 bzw.95000 den Anfang bzw. das Ende der Skalierung.
Dann istT75000 die Temperatur, die die SZ zu diesem Zeitschritt hat.T75000 ist in Gleichung (3.18)
im Sinne der Skalierung eine Konstante.TSoll war bei allen SimulationsrechnungenTSoll = 1K.
Die Größe der Skalierung richtet sich nach der aktuellen TemperaturTSZ(ZS) der SZ.

(a)EPKA = 60 eV, N=1728,�TSW orig.� 15K (b) EPKA = 1 keV, N=13824
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Abbildung 3.3: Temperatur der SZ aufgetragen gegen die Zeit. Nach Thermalisierung des PKA
und Relaxation des Defektes werden die Geschwindigkeiten aller Atome zur Messung von�Epot

skaliert.

Es wurde darauf geachtet, daß die Skalierung langsam genug erfolgte, um nicht thermisch ausge-
lenkte Atome einzufrieren. Die hier benutzte Rate ist1012 K/s.

Die Bewegungsgleichungen (1.1) werden weiter 5000 ZS ohne Skalierung gel¨ost. Die deponierte
Energie wird als Mittelwert der letzten 2000 ZS nach Gleichung (3.16) mit einer Genauigkeit von
0:01eV bestimmt.

Es ist ein Schaden entstanden, wenn die deponierte EnergieEdepnicht den Wert Null annimmt. Das
ist in Abbildung 3.4 dargestellt, wobei einige Kaskaden in Teil a vollst¨andig ausgeheilt sind. Der
Energieunterschied betr¨agt�Epot,SW orig. = 6:25 � 0:01eV bzw.�Epot,SW orig. = 7:00 � 0:01eV.
Diese Werte werden nach (1.13) mit1:07 multipliziert: �Epot,SW skal. = 6:69 � 0:01eV bzw.
�Epot,SW skal. = 7:49 � 0:01eV. Sowohl kinetische als auch potentielle Energie streuen bei ei-
ner bestimmten Temperatur um ihre Mittelwerte. An dieser Abbildung wird graphisch deutlich,
warum der SZ die kinetische Energie entzogen werden muß, um ein Maß f¨ur den Schaden genau
zu bestimmen.
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(a)EPKA = 60eV, N=1728 (b)EPKA = 1 keV, N=13824
�Epot,SW orig.= 6:25� 0:01eV bzw.
�Epot,SW orig.= 6:99� 0:01eV
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Abbildung 3.4: Deponierte EnergieEdep aufgetragen gegen die Zeit. Nach Thermalisierung des
PKA und Relaxation des Defektes werden die Geschwindigkeiten aller Atome der SZ zur Messung
von�Edep skaliert.
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3.4 Defektselektion nach Kenngr̈oßen

3.4.1 Selektionsalgorithmus

Nach der Bestimmung der deponierten EnergieEdep wird der Schaden in der SZ in vier Schritten
weiter untersucht.

(a) Bestimmung der Atome, die nicht auf ihrem regul¨aren Gitterplatz sind.

(b) Bestimmung der Atome, die den Gitterplatz eines anderen Atoms eingenommen haben (Platz-
wechsel).

(c) Bestimmung der Atome, die zu einem Defekt geh¨oren.

(d) Anschließend werden einige Kenngr¨oßen des Defektes bestimmt.

In diesem Abschnitt wird der Algorithmus beschrieben, der die vier Schritte ausf¨uhrt.

(a) Zunächst werden die(N � nGitter) Atome bestimmt, die nicht mehr ihren regul¨aren Gitterplatz
besetzen. Die aktuelle Position alleri = 1; : : : ; N Atome der SZ nach100000ZS ist bekannt und
der Abstandj~ri;100000 � ~ri;0j zu der Gitterposition zum Zeitpunktt0 (vor dem Rückstoß des PKA)
wird berechnet. Sollte dieser Abstand gr¨oßer sein als

j~ri;100000 � ~ri;0j > �rGitter (3.19)

mit der maximalen Auslenkung

�rGitter = 1:075 Å ; (3.20)

so ist das Atomi nicht auf seinem Gitterplatz. Der Wert f¨ur�rGitter ist in einigen Testsimulationen
variiert worden. Dabei hat sich der Wert von1:075 Å als optimal für die Defektanalyse erwiesen.
Er ist etwas kleiner als die H¨alfte des Abstandes n¨achster Nachbarn im ungest¨orten Kristall. Nun
sind damit auch alle regul¨ar besetzten Gitterpl¨atze bestimmt.

(b) Von den(N �nGitter) Atomen wird der Abstandj~ri;100000�~rj;0j eines Atomsi zu den regul¨aren
(unbesetzten) Gitterpl¨atzenj 6= i berechnet und mit der maximalen Auslenkung nach (3.20) ver-
glichen. Ist der Abstand kleiner, so hat dieses Atomi den regulären Platz eines anderen Atomsj
eingenommen. Diese Platzwechselatome werden genauso behandelt wie ein Atom, das auf einem
regulären Gitterplatz geblieben ist. Bei der Suche nach Kristallsch¨aden werden alle diese Atome
ignoriert.

(c) Alle “versetzten” Atome sind jetzt bekannt. Nun ist es wichtig zu wissen, welche versetz-
ten Atome zu einem Defekt geh¨oren. Als Kriterium, ob ein Atom zu einem Defekt geh¨ort, wird
nach [Rap95] rekursiv der minimale interatomare Abstandmin

i=1;n
j~rj � ~rij eines Atomsj zu allen

Atomeni = 1; : : : n eines Defekts gemessen. Atomj gehört nur dann zu demselben Cluster, wenn
min
i=1;n

j~rj � ~rij kleiner ist als ein Schwellenabstandrd. Es wurden verschiedene Schwellenabst¨ande

getestet. Wennrd zu klein ist, so zerfallen zusammenh¨angende Defekte in Einzeldefekte. Istrd
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dagegen zu groß, so werden eng beieinander liegende Defekte nicht mehr getrennt, sondern wegen
ihrer Verzerrungsfelder miteinander verbunden. Es hat sich der Wert

rd = 3:0 Å (3.21)

als sinnvoll erwiesen, der zwischen dem Abstand n¨achster bzw. ¨ubernächster Nachbarn im idealen
Kristall ist (rnn < rd < r2nn).

(d) Die wichtigsten Kenngr¨oßen zur Unterscheidung verschiedener Defekte sind die folgenden:

nDef: Die AnzahlnDef der Atome in einem Defekt. So besteht die Leerstelle typischerweise aus
nDef = 4 Atomen, der Zwischengitterplatz ausnDef = 6 bis9 Atomen, der Doppelzwischen-
gitterplatz ausnDef = 7 bzw.15 Atomen und die Doppelleerstelle ausnDef = 18. Der größte
in den Simulationen dieser Arbeit aufgetretene Defekt bestand ausnDef = 117 Atomen. Die
Anzahl der Atome im Defekt ist die erste wichtige Gr¨oße zur Unterscheidung verschiedener
Defekte.

rGy: Der “Gyrationsradius”

rGy =
1

nDef

nDefX
i=1

j~ri � h~rij (3.22)

des Defekts ist der mittlere Abstand allernDef Atome vom Massenschwerpunkth~ri. Die-
ser hat typischerweise bei der Leerstelle einen Wert vonrGy = 1:8 Å , bei dem Zwischen-
gitterplatz vonrGy = 2:7–3:0 Å , bei Doppelleerstelle und Doppelzwischengitterplatz von
rGy =3.3Å . Der größte in den MD-Simulationen aufgetretene Gyrationsradius bei einem
Defekt-Cluster hatte den WertrGy = 15:4 Å .q

r2Gy: Das zweite Moment

q
r2Gy =

vuut 1

nDef

nDefX
i=1

j~ri � h~rij2 (3.23)

des GyrationsradiusrGy ist die Quadratwurzel des mittleren quadratischen Abstands aller
nDef Atome vom Massenschwerpunkth~ri. Diese Kenngr¨oße erlaubt es z.B. die Doppelleer-
stelle und den Doppelzwischengitterplatz mitnDef = 14 voneinander zu trennen. Beide De-
fekte haben einen GyrationsradiusrGy =3.2Å . Aberqr2Gy hat in dem Fall der Doppelleerstelle
den Wertqr2Gy=8.2Å und in dem Fall des Doppelzwischengitterplatzes den Wertq

r2Gy=8.3Å .

Die Bilder der Defekte werden mit dem Program RasMol [SB92] zur realistischen Darstellung
von molekularen Strukturen produziert und die Farben der Atome repr¨asentieren ihre potentielle
Energie (Abbildung 3.5 a,b). Dort sind sowohl die Defektatome als große Kugeln zu sehen als auch
die Umgebungsatome als kleine Kugeln, deren Kristallposition sich nur unwesentlich ge¨andert hat.
Bei diesen Umgebungsatomen ist die potentielle Energie mehr als 0.01 eV von der idealen Energie
verschieden. Defekte mit gleichen Kenngr¨oßen werden graphisch untersucht und nach Art des
Defektes benannt. Insgesamt wurden� 4000Defekte erzeugt,90% konnten identifiziert werden.
Kein Defekt wurde falsch identifiziert, da alle gefundenen Defekte graphisch ¨uberprüft wurden.
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Abbildung 3.5: a) Die gesamte Superzelle einschließlich des hinter den anderen Atomen versteck-
ten Defekts.
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Abbildung 3.5: b) Beschr¨ankung auf interessante Atome (siehe Text). Der Defekt ist umgeben von
36 Atomen, die in ihrer potentiellen Energie und Position nur leicht gest¨ort sind.
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Abbildung 3.6: Histogramm der deponierten Energie und Anzahl Defektpaare. Die gestrichelte
Linie ist in Gleichung (3.24) motiviert.

3.4.2 Die deponierte Energie als Kenngr̈oße

Der Wert der deponierten EnergieEdep variiert bei verschiedenen Simulationsl¨aufen selbst bei
festgehaltener PKA-EnergieEPKA und PKA-Richtung, sowohl wenn verschiedene (¨aquivalente)
Atome als PKA benutzt werden als auch wenn dasselbe Atom als PKA zu einer anderen Zeit
gestoßen wird. Das ist ein statistischer Effekt, der aus der von Null verschiedenen Temperatur der
SZ vor dem Stoß resultiert.

Um einen ersten̈Uberblick zu gewinnen, ist in Abbildung 3.6 ein Ausschnitt der Werte der depo-
nierten Energie als H¨aufigkeitsverteilung dargestellt. Diese Werte und alle weiteren deponierten
Energien, die in dieser Arbeit genannt werden, wurden aus Gleichung (3.16) gewonnen und nach
(1.13) skaliert. In der Abbildung liegen alleEdep-Werte, die kleiner als der dargestellte Bereich
waren, in dem Kanal bei0:00eV. Die Breite der Kan¨ale beträgt0:01eV. EinigeEdep-Werte häufen
sich in einem oder zwei Kan¨alen, scharf getrennt von den restlichen Eintr¨agen. Diese sind in der
Abbildung mit Buchstaben versehen und werden ab jetzt als “Linie” bezeichnet. Es f¨allt auf, daß
zu einigen Linien eine weitere Linie bei der doppelten deponierten Energie vorhanden ist (z.B. bei
a = 5:81eV mit 2a = k = 11:62eV oderd = 6:68eV mit 2d = n = 13:35eV).

Die Defektzusammensetzung der Linien wurde sowohl mit dem Selektionsalgorithmus als auch
visuell untersucht. Linien mit einer Breite von ein bis zwei Kan¨alen enthalten nur eine Defektart.
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3.4.3 Bestimmung der Anzahl der Fehlstellenpaare

Der in Abschnitt 3.4.1 beschriebene Algorithmus erkennt 90 % aller Defekte. Er liefert sehr detail-
lierte Informationüber sie, die nicht f¨ur alle Analysen gleich wichtig sind. Wenn nur die Anzahl
der Fehlstellenpaare gesucht ist, gibt es neben dem Algorithmus eine weitere M¨oglichkeit diese
Größe zu bestimmen. Das geschieht mit Hilfe der deponierten Energie.

Wie in Abbildung 3.6 gesehen, separieren die Linien, die zu bestimmten Defekten geh¨oren. Die
gestrichelte Linie trennt zwei Bereiche, in denen 1 bzw. 2 Fehlstellenpaare entstanden sind. Die
Anzahl der Fehlstellenpaare berechnet sich nach folgender Formel

#FSP =

8>>>>>>>>><
>>>>>>>>>:

0 für 0:0eV < Edep� 5:7eV

1 für 5:7eV < Edep� 11:4eV

2 für 11:4eV < Edep� 17:1eV

3 für 17:1eV < Edep� 22:8eV
...

n für n � 5:7eV < Edep� (n+ 1) � 5:7eV

: (3.24)

Die Energiebereiche der deponierten Energie sind Vielfache des Wertes5:7eV. Dieser Wert ist
�Edep� 0:1 eV kleiner als die minimale Formationsenergie f¨ur ein Fehlstellenpaar (Eform,FP110E=

5:81 � 0:01eV). Bei Mehrfachdefekten kann die deponierte Energie auch kleiner als die Summe
der Formationsenergien sein, wenn sich die zusammengesetzten Defekte die Energie des Verzer-
rungsfeldes teilen, d.h. eine nicht verschwindende Bindungsenergie besitzen. Dieser Effekt wird
mit Vielfachen von�Edep berücksichtigt. Mit Hilfe des Selektionsalgorithmus wurde (3.24) an
vielen Simulationsl¨aufen stichprobenartig getestet und best¨atigt.

Der Einsatz von Gleichung (3.24) in den MD-Simulationen teilt sich in zwei Bereiche.

(a) Schwellenenergie
Im Bereich der Schwellenenergie ist die Anzahl der Fehlstellenpaare nach (3.24) in der Regel
#FSP = 0; 1; 2. Drei Fehlstellenpaare sind im unmittelbaren Bereich der Schwellenener-
gie sehr unwahrscheinlich. Mit dieser Methode werden in diesem Energiebereich mehr als
' 99% aller Defekte richtig eingeordnet. Der entstehende Fehler aus den/ 1% der Defek-
te, die sich in der direkten Umgebung der Bereichsgrenze befinden, ist in Bezug auf seine
Auswirkung zur Bestimmung der Schwellenenergie vernachl¨assigbar klein.

(b) Jenseits der Schwellenenergie
Bei PKA-Energien jenseits der Schwelle wird z.B. beiEPKA = 1 keV bis zuEdep = 70eV
deponiert. In dem Bereich entstehen Defekt-Cluster, die sich physikalisch ganz anders ver-
halten als Einzeldefekte. Eine Anzahl an Fehlstellenpaaren kann hier nicht eindeutig definiert
werden. Wenn es ¨uberhaupt eine M¨oglichkeit gibt, eine Zahl anzugeben, die der Anzahl der
Fehlstellenpaare#FSP in einem Defekt-Cluster entspricht, so mittels Gleichung (3.24).



Kapitel 4

Defektklassifizierung

4.1 Überblick über Defekte

Bei der Untersuchung der r¨aumlichen Anordnung der Atome zeigt sich, daß sich die Defekte in
folgende Gruppen einteilen lassen:

� isolierte Einzeldefekte (Leerstelle oder Zwischengitterplatz)

� über ihr Verzerrungsfeld verbundene Einzeldefekte

� Frenkel-Paare

� Doppeldefekte (Doppelleerstelle oder Doppelzwischengitterplatz)

� sonstige Defekte (u.a. Defekt-Cluster)

Die ersten drei Gruppen bilden Fehlstellenpaare, bestehend aus einer Leerstelle und einem Zwi-
schengitterplatz. Die Geometrie eines Fehlstellenpaares wird nach [Bee83] durch den Separations-
vektor

~S = h~rIi � h~rVi; (4.1)

charakterisiert, der von dem Massenschwerpunkt der Leerstelleh~rVi zu dem des Zwischengittera-
tomsh~rIi führt. Eine weitere Angabe zur Geometrie l¨aßt sich bei gespaltenen (“split”) Zwischen-
gitterplätzen machen, in denen sich zwei Atome einen regul¨aren Gitterplatz teilen. Der Orientie-
rungsvektor

~AI = h~rI2i � h~rI1i; (4.2)

gibt die ausgezeichnete Richtung des Zwischengitterplatzes an. Bei komplizierteren Zwischengit-
terplätzen, die aus mehr als zwei Atomen bestehen ist die Berechnung nach Gleichung (4.2) nicht
möglich. Es zeigt sich aber, daß fast immer bei Defekten dieser Art alle Atome in einer Ebene
liegen. In solchen F¨allen ist der Normalenvektor der Ebene der Orientierungsvektor des Zwischen-
gitterplatzes.

49
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Die Trennung der Fehlstellenpaare in drei Gruppen wird in Abbildung 4.1 verdeutlicht. Dort sind
Leerstelle und Zwischengitterplatz in drei Varianten zu sehen:(a) EDI, (b) EDV und (c) FP. Sie
unterscheiden sich sowohl in dem Betrag ihrer Separationsvektorenj~Sj als auch in der deponierten
EnergieEdep. Beide Größen nehmen von(a) nach(c) ab. Für isolierte Einzeldefekte wurden auch
weit größere Abst¨andej~Sj zwischen isolierten Leerstellen und Zwischengitterpl¨atzen beobachtet.
In den folgenden Abschnitten werden die verschiedenen Defektgruppen untersucht.

4.2 Isolierte Einzeldefekte

Isolierte Einzeldefekte (EDI) in Halbleitern werden schon seit langem von der theoretischen
Festkörperphysik untersucht. Es hat sich ein sehr großer Forschungsbereich gebildet, da das
Verständnis der EDI die Voraussetzung f¨ur das Verst¨andnis der Strahlensch¨aden bildet. Das Inter-
esse gilt zum einen elektronischen St¨orstellen, gerade weil diese die elektronischen Eigenschaften
von Halbleiternändern können, z.B. bei Dotierung durch Fremdatome. Zum anderen sind “intrin-
sische” Defekte von großem Interesse, u.a. weil sie als Strahlensch¨aden auftreten. Es gibẗUber-
sichtsberichte z.B. von Corbett und Bourgoin [CB75], von Lannoo und Bourgoin [LB81] [LB83],
von Pantelides [Pan86b] und neueren Datums von Madelung [Mad96], der nicht nur auf Einzelde-
fekte eingeht.

Die Struktur der isolierten Leerstelle (“Vacancy” V) liegt auf der Hand. Ein Atom fehlt an seinem
Platz und die vier Nachbarn relaxieren nach innen. Andererseits war die Form des Zwischengitter-
platzes lange Zeit ungekl¨art. So wurde der tetraedrische Zwischengitterplatz (IT), der die relativ
große tetraedrische L¨ucke (im Zentrum von Abbildung 3.2a) besetzt, f¨ur die Grundzustandsform
gehalten. Allerdings haben in dieser Konfiguration vier Atome eine f¨unffache Koordination. Es
wurden weitere Zwischengitterplatzformen aus Symmetrie¨uberlegungen vermutet. Ein typisches
Beispiel dafür ist der “Jackson-Interstitial” [TMS87], bei dem darauf geachtet wurde, daß die
vierfache Koordination bei allen Atomen erf¨ullt ist, die den Zwischengitterplatz bilden. Auf die-
se Weise werden unges¨attigte Bindungen vermieden und die Formationsenergie ist niedriger. Bei
Versuchen diese vermuteten Geometrien mittels MD-Simulation zu relaxieren, hat es sich jedoch
gezeigt, daß der Grundzustand eine andere Form hat. Ab initio Dichtefunktionalrechnungen von
Car, Blöchl und Smargiassi [CBS92] ergaben, daß der Grundzustand des Zwischengitterplatzes
eine “Split Interstitial” (SI110) Form besitzt, dessen Orientierungsvektor~A in die [110]-Richtung
zeigt. Es ist ein ausgedehnter Defekt, der interessanterweise keine Zust¨ande in der Bandl¨ucke auf-
weist. Nach [CBS92] betr¨agt die FormationsenergieEform,SI110,ab initio= 3:3eV. Das Verzerrungs-
feld hat bei MD-Simulationen mit konstantem Volumen noch einen merkbaren Einfluß auf Atome
der 24-ten Nachbarschale. Aus diesem Grund ist nach [BHT92] die Berechnung der Formations-
energie mitN = 64 � 1 Atomen in der SZ nicht genauer als� 0:3eV. Den Zwischengitterplatz
mit der niedrigsten Formationsenergie f¨ur das SW-Potential hat zuerst Schober [Sch89] gefunden.
Er hat, ausgehend von Symmetrie¨uberlegungen, MD-Relaxationen durchgef¨uhrt und festgestellt,
daß der von ihm benannte “extended Split Interstitial” (SI110E) in diesem Potential den Grundzu-
stand darstellt. Nach [CDdlRG95] unterscheiden sich der (SI110E) und der (SI110) in der Form
nur geringfügig, so daß auch der Grundzustand des SW-Potentials in sehr guterÜbereinstimmung
mit dem ab initio Ergebnis von [CBS92] ist.



4.2. ISOLIERTE EINZELDEFEKTE 51

a) V und SI110E isoliert,Edep = 6:68� 0:01eV

1V 2V

3V 4V
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3I
4I

b) V und SI110E verbunden,Edep = 6:43� 0:01eV
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3V 4V

1I 2I
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c)FP110E,Edep = 5:81� 0:01eV
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Abbildung 4.1: Leerstelle und Zwischengitterplatz in drei verschiedenen vona) bis c) abnehmen-
den Abständen zueinander.
In Teil a) sind sie isoliert voneinander, in Teilb) über ihre Verzerrungsfelder verkn¨upft und in Teil
c) bilden sie ein Frenkel-Paar.
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Eine andere Methode Defekte zu finden ist in dieser Arbeit durchgef¨uhrt worden. Ausgehend vom
idealen Kristall wird ein PKA erzeugt und der Schaden analysiert. So findet man nicht nur nahezu
alle Defekte, sondern auch bei welcher Energie und Richtung sie auftreten. Mit dieser Methode
wurden Defekte gefunden, die in der Literatur v¨ollig unbeachtet sind. Andere Defekte dagegen
sind in der Literatur ausf¨uhrlich diskutiert, wurden in diesen Simulationen aber nicht erzeugt. Das
kann drei Gründe haben: Es kann erstens die Formationsenergie dieser Defekte h¨oher liegen als die
höchste der gefundenen EDI, zweitens das Potentialminimum dieser Defekte sehr flach sein und
drittens kann es eine Eigenart des SW-Potentials sein. Formationsenergien einiger EDI, berechnet
mit verschiedenen Potentialen und Methoden, sind im Anhang C.2 zu finden.

EineÜbersicht der Geometrien der mit SW-MD-Simulationen gefundenen Zwischengitterpl¨atze ist
in Abbildung 4.2 gezeigt. Die Formationsenergien aller klassifizierten Defekte stehen in Tabelle
4.1. Die genauen Atompositionen der Einzel- und Doppeldefekte und einiger weiterer Defekte sind
in tabellarischer Form im Anhang C.2 zu finden.

a) SI110E mitnDef = 6 c) SI110L mitnDef = 14

3I

1I

2I
4I

1I

2I

3I

4I

5I

6I

b) SI110 mitnDef = 9 d) ITD mit nDef = 3 bzw.6

1I

2I

I

Abbildung 4.2:Übersicht der Zwischengitterpl¨atze.

V Die Einzelleerstelle hat die einfachste Geometrie von allen Defekten (siehe Abbildung 4.1).
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Ein Atom fehlt an seinem Platz und dienDef = 4 Nachbarn relaxieren nach innen. MD-
Simulation mittels Dichtefunktionaltheorie liefert eine Formationsenergie vonEform,DFT =

3–4eV [BHT92]. Die mit SW-Potential berechnete FormationsenergieEform,SW = 2:77 �
0:01eV liegt in der richtigen Gr¨oßenordnung.

SI110E Ein Zwischengitterplatz mit einem Orientierungsvektor~A, der in die[110]-Richtung zeigt.
Der “Extended Split 110 Interstitial” SI110E ist der Zwischengitterplatz mit der kleinsten
FormationsenergieEform,SW = 3:91 � 0:01eV im SW-Potential. Er besteht ausnDef = 6

Atomen. Der Name ausgedehnt (“Extended Split”) bezieht sich darauf, daß nicht nur zwei
Atome sich einen Gitterplatz teilen, sondern vier Atome sich den Raum von drei regul¨aren
Plätzen teilen. Dieser Defekt scheint mit anderen MD-Potentialen nicht stabil zu sein. Nach
[RCT96] transformiert sich der SI110E bei Relaxation mittels empirischer Tight-Binding-
MD in einen IT. Die Autoren benutzten eine SZ von 64-Atomen.

SI110 Der SI110 hat eine Formationsenergie vonEform,SW = 4:72 � 0:01eV und besteht aus
nDef = 9 Atomen.

SI110L eine weitere Form eines Zwischengitterplatzes. Der “Large Split 110 Interstitial” SI110L
ist in der Literatur nicht erw¨ahnt. Der SI110L hat eine Formationsenergie vonEform,SW =

5:34� 0:01eV und besteht ausnDef = 14 Atomen.

IT Der tetraedrische Zwischengitterplatz IT ist aufgrund seiner einfachen Geometrie in der Lite-
ratur schon fr¨uh diskutiert. Er besetzt die relativ große tetraedrische L¨ucke (im Zentrum von
Abbildung 3.2a). Jedoch wurde er in diesen Studien gar nicht gefunden, obwohl seine For-
mationsenergie in Testsimulationen den Wert vonEform,SW = 4:65 � 0:01eV hat und damit
um� 0:7eV kleiner als die h¨ochste Formationsenergie f¨ur Zwischengitterpl¨atze ist, die in
diesen MD-Simulationen gefunden wurde.

ITD Eine ähnliche Form hat der “Distorted Tetrahedral Interstitial” ITD. Er ist in der[111]-
Richtung verzerrt. Er besteht ausnDef = 3 bzw.6 Atomen. Dieser Defekt wurde bei St¨oßen
in die “offene” [333]-Richtung mit Energien nahe der SchwelleEd gefunden. Seine Formati-
onsenergie betr¨agtEform,SW = 5:25� 0:01eV. Der Grund für sein sp¨arliches Auftreten kann
daher sowohl in der hohen Formationsenergie als auch in dem Durchlaufen eines Potential-
walls bei der Erzeugung begr¨undet sein. Der ITD wird in der Literatur nicht erw¨ahnt.

SI100 Der Zwischengitterplatz SI100 in der 100-Richtung ist mit dem SW-Potential nur unter sehr
hohem Druck, also bei kleinerer Gitterkonstante stabil. Bei normaler Gitterkonstante liegt die
mit dem SW-Potential berechnete Formationsenergie beiEform,SI100 = 5:62 � 0:01eV. Der
Defekt transformiert sich beiT = 300K spontan in einen SI110E.

IB, IH Die beiden Zwischengitterpl¨atze “bond-centered” IB und “hexagonal” IH wurden in den
Simulationen ebenfalls nicht gefunden. Diese zwei Defekte und der SI100 sind in der Li-
teratur eingehend diskutiert (u.a. in [BHT92]). Ihre Formationsenergien mit SW-Potential
liegen mitEform,IB = 5:99eV bzw.Eform,IH = 6:95eV über der h¨ochsten Formationsenergie
für Zwischengitterpl¨atze, die in diesen Simulationen gefunden wurde.
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4.3 Verbundene Einzeldefekte

Folgende Defektformen f¨ur verbundene Einzeldefekte (EDV) wurden gefunden, die ¨uber ihr Ver-
zerrungsfeld miteinander verbunden sind.

V+V Zwei Leerstellen, deren Verzerrungsfelder Kontakt miteinander haben. Die typische Anzahl
der Atome istnDef = 9 bis11. Typische Abst¨ande beider Leerstellen sind

~SV+V = (1.29Å ; 3.96Å ; 1.30Å ) j~SV+V j � 0:80 � a: (4.3)

Der Betrag des Separationsvektorsj~Sj wird als Bruchteil der Gitterkonstantea = 5:34 Å
angegeben.

V+SI110E Analog mit V und dem Zwischengitterplatz SI110E.

~SV+SI110E= (6.03Å ; -1.34Å ; 1.34Å ) j~SV+SI110Ej � 1:16 � a (4.4)

V+SI110 Der Defekt V+SI110 kommt mit ann¨ahernd gleicher H¨aufigkeit in zwei Varianten vor.
Zum einen mit der FormationsenergieEform,SW = 7:22� 0:01eV und

~SV+SI110 = (4.57Å ; 2.51Å ; 2.86Å ) j~SV+SI110j � 1:10 � a (4.5)

und zum anderen mit der FormationsenergieEform,SW = 7:44� 0:01eV und

~SV+SI110 = �(5:32 Å ; 4:61 Å ; 5:60 Å ) j~SV+SI110j � 1:66 � a: (4.6)

In der ersten Variante sind sich die Leerstelle und der Zwischengitterplatz zwar recht nahe,
aber beide Defektformen sind nahezu unver¨andert. Aus diesem Grunde handelt es sich nicht
um ein Frenkel-Paar.

V+SI110L

~SV+SI110L = �(5.97Å ; 4.04Å ; 4.04Å ) j~SV+SI110Lj � 1:55 � a (4.7)

4.4 Frenkel-Paare

EineÜbersicht der Geometrien der gefundenen Frenkel-Paare (FP) ist in Abbildung 4.3 gezeigt.

Beide gefundenen Frenkel-Paare haben eine ver¨anderte Struktur als die entsprechenden Einzelde-
fekte, sichtbar durch die ver¨anderte potentielle Energie einzelner Atome. So ist z.B. die Leerstelle
nicht mehr symmetrisch. Beide FP haben denselben Orientierungsvektor~A = (1; 1; 0).

FP110E Frenkel-Paar mit SI110E und V. Der FP110E ist der Defekt aus Zwischengitterplatz und
Leerstelle mit dem kleinsten m¨oglichen Abstand

~SFP110E= (�1:36 Å ; 3:23 Å ; 1:37 Å ) j~SFP110Ej � 0:70 � a: (4.8)

Daraus resultiert die niedrigste Formationsenergie. Diese liegt mit�EFP110E = 5:44 �
0:01eV um 0.81 eV niedriger als die Summen der Formationsenergien von isolierter Leer-
stelle und SI110E.
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Abbildung 4.3:Übersicht der Frenkelpaare und verbundenen Einzeldefekte.

FP110ED Variation des Frenkel-Paars mit SI110E und V. Hier liegt die Leerstelle nicht in der
Nähe von Atom1 oder2 sondern bei Atom3 oder4.

~SFP110ED= (0:06 Å ; 2:67 Å ; 3:21 Å ) j~SFP110EDj � 0:78 � a: (4.9)

Der FP110ED hat eine Formationsenergie vonEform,SW = 6:22� 0:01eV.

4.5 Doppeldefekte

EineÜbersicht der Geometrien der gefundenen Doppeldefekte ist in Abbildung 4.4 gezeigt.

VV Doppelleerstelle. Bei diesem Defekt sind zwei benachbarte Atome herausgenommen. Das er-
kennt man am Fehlen der großen Kugeln in Abbildung 4.4b im Zentrum. Die kleinen Kugeln
im Zentrum sind Atome des Verzerrungsfeldes, die den Defekt in der Bildtiefe nach oben



56 KAPITEL 4. DEFEKTKLASSIFIZIERUNG

a) V+V mit nDef = 9–11 d) I2111 mit nDef = 12–16

b) VV mit nDef = 18 e) I2Z mit nDef = 7

c) VVD mit nDef = 12 f)Energieskala
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Abbildung 4.4:Übersicht der Doppeldefekte.



4.6. WEITERE DEFEKTE 57

bzw. nach unten begrenzen. Die Existenz dieses Defektes wurde aufgrund seiner einfachen
Geometrie schon fr¨uh vermutet. Die Formationsenergie betr¨agtEform,SW = 4:34� 0:01eV.

VVD Hier fehlen in einem zusammenh¨angenden Defekt zwei Atome, wobei sich alle Atome des
Defektes in ihren Positionen ver¨andert haben. Dieser Defekt wird in der Literatur nicht
erwähnt. Seine Formationsenergie betr¨agtEform,SW = 6:12� 0:01eV.

I 2111,I
2
Z Doppelzwischengitterplatz. Beide Defekte wurden mit SW-MD zuerst von [RCT96] ge-
funden und benannt. Der I2

Z Zwischengitterplatz liegt in der[110]-Richtung und hat eine
Formationsenergie vonEform,SW = 6:08 � 0:01eV. Der I2111 liegt in der[111]-Richtung mit
Eform,SW = 6:12� 0:01eV.

4.6 Weitere Defekte

Eine kleine Auswahl der Geometrien weiterer gefundener Defekte ist in Abbildung 4.5 gezeigt.

CE “Concerted-Exchange”. Zwei Atome wechseln sowohl ihre Positionen als auch ihre Bin-
dungslängen in einer sonst unver¨anderten Umgebung. Er kommt in zwei Formen CEa und
CEb vor. Dieser Defekt wurde zuerst von [WWW85] und [Pan86a] diskutiert. Dort sind
auch Abbildungen dieses Defektes zu sehen. Der Name wurde aus [Pan86a] ¨ubernommen.
In [TCZDdlR97] wird derselbe Defekt mit “new metastable I-V-complex” bezeichnet und
keine der oben genannten Arbeiten erw¨ahnt.

VZF Defekte mit0 < nDef � 9, die in der direkten N¨ahe eines Defektes liegen, aber doch gerade
so weit weg, daß sie nach dem Kriterium der Relation (3.21) nicht mehr zu diesem geh¨oren.
Diese Atome liegen im Verzerrungsfeld der benachbarten Defektstruktur. Diese Defektart
kommt meistens mitnDef = 1; 2 vor. FürnDef > 3 kommt sie sehr selten vor (ca. 10 mal). Ein
Sonderfall ist, daß ein Defekt in Teile zerf¨allt, die weiter als der Schwellenabstandrd = 3:0 Å
entfernt sind. Es kam ein Mal vor, daß ein Defekt in vier solche Teile zerfallen ist, die sehr
symmetrisch angeordnet waren. Visuelle Identifikation beschreibt diese vier Teile als einen
sehr ausgedehnten Zwischengitterplatz.

Defekte mit 10 < nDef � 19: In dem Bereich zwischen 10 und 20 Atomen pro Defekt handelt
es sich um Einzel- bzw. Doppeldefekte. Die verbundenen Einzeldefekte V+SI110E und
V+SI110 haben sehr viele Realisationsm¨oglichkeiten mit unterschiedlichen Kenngr¨oßen
nach des Gyrationsradius und seines zweiten Moments. Etwa 50 % der Defekte mit10 <

nDef � 19 sind visuell als V+SI110E oder V+SI110 zu identifizieren. Solche visuellen Iden-
tifikationen könnten eventuell durch selbst lernende Algorithmen ersetzt werden, wie sie z.B.
bei neuronalen Netzen verwendet werden.

Defekte mit nDef > 19: Defekte mit dieser Teilchenzahl sind in dieser Arbeit als Defekt-Cluster
definiert. Ihre Geometrie ist selbst visuell nicht immer zu erkl¨aren. Es gibt jedoch F¨alle,
in denen diese Defekte als zusammengesetzte Einzeldefekte erkennbar sind, die verbunden
sind durch ein ausgedehntes Verzerrungsfeld der Randatome (ein EDV h¨oherer Ordnung).
Als Beispiel ist in Teilc) undd) der Abbildung 4.5 derselbe Defekt mitnDef = 28 aus der
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a) CE a b) CE b

c) CL3 mit nDef = 28 d) CL3 mit nDef = 28
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Abbildung 4.5: Beispiele weiterer Defekte. In Teilc) undd) ist derselbe Defekt aus der 100- bzw.
der 110-Richtung gezeigt.

[100]- bzw. der[110]-Richtung gezeigt. Der Defekt stellt sich als V+V+SI110E+SI110 dar.
Er kam nur in der[321]-Richtung mit PKA-Energien im Bereich44eV < EPKA < 54eV
vor, dort aber recht h¨aufig. Die Formationsenergie liegt mitEform,SW = 12:98 � 0:01eV
um� 1:2eV niedriger als die Summe der einzelnen Formationsenergien (Tabelle 4.1). Die
mit Gleichung (3.24) bestimmte Anzahl der Fehlstellenpaare liegt bei#FSP = 2. Der
atomreichste identifizierbare Defekt (VV) hatte eine Gr¨oße vonnDef = 18 Atomen. Deshalb
wurden Defekt-Cluster von Einzel- bzw. Doppeldefekten ab einer Gr¨oße vonnDef = 19

getrennt.
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isolierte ED:
V 2:77 eV 1605
SI110E 3:91 eV 1673
IT 4:65 eV -
SI110 4:72 eV 480
SI110L 5:34 eV 19
ITD 5:25 eV 12
SI100 5:62 eV -
IB 5:99 eV -
IH 6:95 eV -

verbundene ED:
V+SI110E 6:58 eV 267

7:21 eV 68V+SI110

�
7:44 eV 75

V+SI110L 8:28 eV 4

FP:
FP110E 5:81 eV 67
FP110ED 6:22 eV 97

DD:
V+V 5:54 eV 26
VV 4:34 eV 79
VVD 6:12 eV 16
II110 6:08 eV 46
II111 6:12 eV 43

sonstige:
CEa 3:60 eV 5
CEb 6:01 eV 4
Defekt-ClusterN = 28

“m”-Linie in Abb. 3.6
“V+V+SI110E+SI110”

12:98 eV 10

Tabelle 4.1: Formationsenergien klassifizierter Defekte, berechnet mittels SW-Potential. Der Feh-
ler beträgt0:01eV.





Kapitel 5

Systematische Fehler

5.1 MD ohne Kühlung der SZ

Eine Kollisionskaskade in kristallinem Silizium, ausgel¨ost durch ein energiereiches PKA, depo-
niert die Energie lokal durch St¨oße und Ionisation. Ein großer Teil der Energie wird dabei in W¨arme
umgewandelt (siehe Abschnitt 2.5). MD-Simulationen mit periodischen Randbedingungen k¨onnen
die Wärme in der SZ nur verteilen. Die W¨arme kann nicht in einen unendlich großen Kristall abflie-
ßen. Nach [SJWC95] ist der aus periodischen Randbedingungen folgende Energier¨uckfluß unphy-
sikalisch. Unphysikalische Ausheilvorg¨ange auf Grund zu hoher Temperaturen m¨ussen vermieden
werden. In [SJWC95] wird vorgeschlagen die SZ durch ¨außere Atomschichten mit konstanter Tem-
peratur (Wärmebad) zu k¨uhlen. Eine solche K¨uhlung ist aber nur dann physikalisch sinnvoll, wenn
die Wärme mit Geschwindigkeiten unterhalb der SchallgeschwindigkeitvSi = 8 km/s= 0:08 Å /fs
abfließt. Das geschieht erst bei Systemgr¨oßen mit einer kubischen Kantenl¨ange von

L > 225 Å (5.1)

(siehe Anhang B). Die SZ in dieser Arbeit waren viel kleiner, so daß auf ein W¨armebad verzichtet
wurde. Bei einer gen¨ugend großen SZ ist eine K¨uhlung nicht erforderlich, da die Temperatur trotz
periodischer Randbedingungen klein genug ist (Abschnitt 5.2). Alle Simulationen dieser Arbeit
wurden mit konstanter Gesamtenergie gerechnet, also ohne W¨armebad.

Wenn man einem System kurz nach der Kollisionsentwicklung die Energie zu schnell entzieht,
können Ausheilvorg¨ange nicht stattfinden, und Fehlstellen werden eingefroren, die bei gen¨ugend
langsamen W¨armeabfluß ausheilen w¨urden. In [NKK94] berichten die Autoren von ihrem Pro-
blem, daß die Anzahl der Leerstellen den Wert der Vorhersage nach der Kinchin-Pease Gleichung
(2.20) deutlich ¨uberschreitet. Sie erhalten bei einer PKA-Energie vonEPKA = 300eV ungefähr
15 Leerstellen. Die K¨uhlung ist der augenscheinlich gr¨oßte Unterschied der Simulation zu den Si-
mulationen dieser Arbeit, in denen nicht gek¨uhlt wurde. Der gr¨oßte Unterschied der Analyse ist
die unterschiedlich vorgenommene Bestimmung der Fehlstellen. In [NKK94] werden unbesetzte
reguläre Gitterplätze als Leerstellen gez¨ahlt. Ein Gitterplatz gilt dort als unbesetzt, wenn innerhalb
eines Radius vonr = 1:2 Å kein Atom zu finden ist. In dieser Arbeit werden Einzeldefekte als

61
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Leerstellen identifiziert, wenn die Kenngr¨oßen des gesamten Defektes in einem bestimmten f¨ur
die Leerstelle typischen Bereich liegen, bzw. ¨uber die Anzahl der Fehlstellenpaare nach Gleichung
(3.24) bei großer Kristallsch¨adigung bestimmt.

5.2 SZ-Größe

Die Abhängigkeit der deponierten EnergieEdep von der PKA-EnergieEPKA ist in Abbildung 5.1
dargestellt. Die unterschiedlichen Symbole kennzeichnen Simulationsl¨aufe mit unterschiedlichen
SZ-Größen. Die ausgef¨ullten Symbole zeigen einen linearen Zusammenhang

Edep

EPKA
= 0:042� 0:002: (5.2)

Das bedeutet, daß� 95% der Energie in W¨arme umgewandelt wird. Bei festgehaltener System-
größe steigt mit der PKA-Energie auch die sp¨atere Gleichgewichtstemperatur der SZ. Die gesamten
quadratischen Symbole zeigen ab einer PKA-Energie vonEPKA � 500eV eine Abweichung von
diesem linearen Verlauf nach Gleichung (5.2). Bei dieser PKA-Energie undN = 4096 Atomen in
der SZ wurde eine Endtemperatur von

TSZ, max� 800K (5.3)

erreicht. Ab dieser PKA-Energie ist eine Abweichung vom linearen Verlauf zu erkennen, es
sind deutlich mehr Defekte ausgeheilt. Daher sollte die SZ immer so groß gew¨ahlt werden,
daß die Endtemperatur deutlich unter800K liegt. Die Tatsache des linearen Zusammenhangs
Edep=EPKA = 0:042 bis über1 keV bei gen¨ugend großer SZ zeigt auch, daß der von [SJWC95]
befürchtete Energier¨uckfluß unbedeutend sein d¨urfte (Der Rückfluß sollte sich nicht linear ¨außern).

Zwei Energiebereiche werden im folgenden unter strenger Ber¨ucksichtigung der Endtemperatur
untersucht:

(a) Energien im Bereich der Schwellenenergie
Die ausgef¨ullten Kreise zeigen die Simulationen, mit denen in Kapitel 6 die Schwellenener-
gie bestimmt wird. Die PKA-Energien liegen alle unterhalb der maximalen PKA-Energie
EPKA, max, 1728 � 204eV, die der maximalen TemperaturTSZ, max bei dieser SZ-Gr¨oße mit
N = 1728 Atomen entspricht. BeiEPKA � 60eV ist die TemperaturTSZ � 160K deutlich
unterhalb vonTSZ, max= 800K (siehe Abbildung 3.3a).

Die deponierte Energie beiEPKA � 100eV ist für beide SZ-Gr¨oßen (1728 und 4096) in-
nerhalb des statistischen Fehlers gleich groß, wobei die Statistik bei der Bestimmung der
Schwellenenergie viel gr¨oßer war. Falls dies ein systematischer Effekt w¨are, bedingt durch
die SZ-Größe, dann sorgte er daf¨ur, daß die in dieser Arbeit bestimmte Schwelle kleiner
wäre als die wirkliche Schwelle.

Diese Betrachtungen rechtfertigen die Berechnung der Schwellenenergie mit einer SZ von
N = 1728.
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(b) Energien jenseits der Schwellenenergie beiEPKA = 1 keV
Die Simulationen beiEPKA = 1 keV wurden mitN = 13824Atomen in der SZ durchgef¨uhrt.
Die TemperaturTSZ � 225K war deutlich unterhalb vonTSZ,max (siehe Abbildung 3.3b).
Damit ist auch diese SZ-Gr¨oße gerechtfertigt.
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Abbildung 5.1: Deponierte Energie in Abh¨angigkeit von der PKA-Energie und der SZ-Gr¨oße.
Die ausgef¨ullten Kreise (�) zeigen die Simulationen, mit denen in Kapitel 6 die Schwellenenergie
bestimmt wurde. Quadrate (�, �) zeigen MD-Simulationen mit jeweils 4096 Atome in der SZ.
Die Simulationen beiEPKA = 1 keV wurden mitN = 13824 Atomen in der SZ durchgef¨uhrt (?).
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5.3 Härte des Zweik̈orperpotentials

In diesem Abschnitt wird der Effekt bei Verwendung zweier unterschiedlicher Zweik¨orperpoten-
tiale untersucht (siehe Abbildung 3.1).

� Das SW-Potentialv2 [SW85] nach Gleichung (1.7) und

� ein Thomas-Fermi-abgeschirmtes-Potential nach [G¨a96].

Die Simulationsergebnisse sind in Tabelle 5.1 gezeigt. Es wurden acht Simulationsl¨aufe in neun
verschiedene Kristallrichtungen gerechnet.

Der Unterschied in der deponierten Energie und der H¨aufigkeit der erzeugten Defekte pro Simula-
tionslauf ist innerhalb der berechneten Genauigkeit kleiner als eine Standardabweichung und somit
in keinem Fall signifikant. Bei der Erzeugung von speziellen Defekten ist dies ebenso.

Dieses Ergebnis zeigt, daß die Verwendung eines Thomas-Fermi-abgeschirmten-Potentials bei
Energien unterhalb vonEPKA � 1 keV unnötig ist. Der minimale interatomare Abstand bei ei-
ner Kaskadensimulation mit dem SW-Potential hat bei einer PKA-Energie vonEPKA = 1 keV eine
Größe vonrij;min = 0:9 Å (siehe Abbildung 3.1).

5.4 Simulationszeit

Die Entwicklung einer Kaskade kann man nach [KB83] in drei aufeinander folgende Zeitabschnitte
teilen: Kollision, spontane Relaxation und Thermalisierung.

Nach [KGM95] berechnet sich die DauertKol. der Kollisionsphase einer Kaskade in Silizium mit
EPKA = 100eV zu tKol. = 0:11ps. Nach dieser ZeittKol. hat kein Atom der SZ eine kinetische
Energie größer alsEkin = 5eV. Dieser Wert wird von den MD-Simulationen dieser Arbeit best¨atigt.

Die Thermalisierungsphase beginnt nach [KGM95] zu der ZeittTherm.Anf.= 0:43ps und endet nach
tTherm.End.= 0:65ps. Die Autoren nennen den erreichten Zustand “thermodynamisches Gleichge-
wicht” und weisen ihn mit einem station¨aren Geschwindigkeitsspektrum nach.

Die Eigenschaft der Geschwindigkeitsverteilung, station¨ar zu sein, ist schlecht meßbar wegen
Fluktuationen der Verteilung durch statistische Schwankungen. Die Simulationsrechnungen die-
ser Arbeit zeigen zwei Argumente, die gegen den WerttTherm.End.= 0:65ps für das Erreichen eines
stationären Zustandes sprechen.

(a) Spontane Relaxation eines Einzeldefekts nacht ' 2ps
Es gibt eine Meßgr¨oße, die das Defizit der schlechten Meßbarkeit nicht hat. Das ist die
deponierte EnergieEdep, weil sie durch die hier relevanten Atome bestimmt ist. Sie ist in
Abbildung 3.4 dargestellt, wobei einige Kaskaden mitEPKA = 60eV in Teil a nacht �
2ps vollständig ausgeheilt sind. Es gibt sehr viel seltener auch Simulationsl¨aufe, bei denen
erst nacht � 3ps solch eine Relaxation stattfindet. Also war die SZ noch nicht in einem
stationären Zustand. Deshalb zeigt die Simulation dieser Arbeit, daß ein station¨arer Zustand
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Potential Stillinger-Weber Thomas-Fermi
# Sim.-Läufe 72 72

Ergebnis pro Simulationslauf
hEdepi [eV] 46:2� 1:5 45:53� 1:3

Platzwechsel 42:90� 0:77 43:19� 0:77

a)
P

FP 0:11� 0:06 0:08� 0:04

b)
P

EDV 0:06� 0:03 0:10� 0:05

c)
P

EDI 2:75� 0:20 2:64� 0:19

a) FP:
FP110E 6 5

FP110ED 2 1

b) verbundene ED:
V+SI110E 3 7

V+SI110 1 �
V+SI110L � �

c) isolierte ED:
V 102 97

SI110E 136 132

SI110 43 38

SI110L 1 �
ITD � �

DD:
V+V � �
VV 3 5

VVD � �
I2Z 4 7

I2111 2 4

weitere:
CEa+CEb � �
VZF mit nDef = 1 3 3

VZF mit nDef = 2 3 4

VZF mit 3 � nDef � 10 15 19

Defekte mit10 < nDef � 19 42 42

Defekte mitnDef > 19 95 102

Tabelle 5.1: Einfluß der H¨arte des Zweik¨orperpotentials (links SW-Potentialv2 [SW85], rechts
Thomas-Fermi-Potential [G¨a96], siehe Abbildung 3.1). Es wurden acht Simulationsl¨aufe in jeder
der folgenden Richtungen berechnet: [310],[311],[320],[321],[322],[330],[331],[332] und [333].



5.4. SIMULATIONSZEIT 67

Defekt Zeit [ns] N der SZ
FP110E 2:11 216

SI110E 2:05 217

V 3:34 215

VV 3:68 214

Tabelle 5.2: Langzeit Studien bei einer TemperaturTSZ = 300K. Nach den angegebenen Zeiten
wurden die Simulationen abgebrochen.

einer Kaskade in Silizium mitEPKA = 60eV erst nach der Zeit

tTherm.End.' 3ps (5.4)

ansetzt. H¨atte man nach einer Simulationszeit vont � 1ps die Simulation beendet und den
Schaden bestimmt, so h¨atte man ein isoliertes Fehlstellenpaar gefunden. Dieser systemati-
sche Fehler kann durch eine Simulationszeit vont � 10–20ps vermieden werden.

(b) Geschwindigkeitsinversionsrechnungen
Nach streng thermodynamischer Sicht handelt es sich dann um thermisches Gleichgewicht,
wenn die Information ¨uber den Ausgangszustand vollst¨andig verloren ist. Es wurden Ge-
schwindigkeitsinversionsrechnungen durchgef¨uhrt. Das sind Simulationsrechnungen, bei de-
nen nacht � 3ps alle Geschwindigkeiten mit einem Vorzeichen versehen wurden. Es wurde
dieselbe Anzahl an ZS noch einmal gerechnet, mit dem Resultat, daß sich alle Atome wieder
auf ihren regul¨aren Gitterplätzen befanden. Der Ausgangszustand wurde erreicht.

Es wurden in einer kleinen SZ mitN = 216 Atomen Langzeitstudien f¨ur Einzeldefekte bei ei-
ner Temperatur vonTSZ = 300K durchgeführt. Nach der in der Tabelle 5.2 angegebenen Zeit
wurde der Versuch gestoppt. Keiner der Defekte hatte sich in seiner Geometrie ge¨andert. Es fan-
den weder Platzwechsel noch Rekombination statt, sondern nur Gitterschwingungen. Bei diesen
Simulationszeiten kann man getrost von thermodynamischem Gleichgewicht sprechen (im Gegen-
satz zu dem oben erw¨ahnten pseudothermodynamischem Gleichgewicht), denn der Endzustand
hat jede Information des Ausgangszustandes verloren. Der Effekt der Thermodynamik wird durch
Rundungsfehler verursacht.

Nachdem die systematischen Fehler in MD-Simulationsrechnungen und deren Vermeidung disku-
tiert wurden, folgen in den n¨achsten zwei Kapiteln die Untersuchungen der Strahlensch¨aden für
PKA-Energien im Bereich der Schwellenenergie f¨ur Einzeldefekte und jenseits dieser Energie.





Kapitel 6

Schwellenenergie f ¨ur Einzeldefekte

6.1 Definition verschiedener Schwellenenergien

Die Analyse in dieser Arbeit erlaubt es, mehrere Schwellen zu definieren, je nach

� dem Schaden, der entstanden ist,

� der Art der Schwelle (Minimalenergie oder wahrscheinlichster Schwellenwert) oder

� der Anisotropie bzw. Mittelung ¨uber alle Richtungen als Gesamtergebnis.

Bei Einzeldefekten ist die Entfernungj~Sj von der Leerstelle zu dem Zwischengitterplatz von
Bedeutung, wenn argumentiert wird [MBPP94a], daß Frenkel-Paare auf experimentellen Zeits-
kalen kurzlebige Defekte sind, isolierte (nicht wechselwirkende) Einzeldefekte dagegen stabil
sind. Neuere Messungen best¨atigen, daß Frenkel-Paare nur bei einer sehr tiefen Temperatur von
T � 4K stabil sind [ZE97]. MD-Simulationsrechnungen [SJB96] mit dem SW-Potential zeigen
bei genügend hoher Temperatur das Arrhenius-Verhalten der Migrationskoeffizienten von Einzel-
defekten in Abh¨angigkeit von der Temperatur. Testsimulationen dieser Arbeit best¨atigen das. Die
Extrapolation zu tiefen Temperaturen, die zwei Gr¨oßenordnungen kleiner sind, ist jedoch schwie-
rig. Die Unterscheidung der Schwellenenergien f¨ur verschieden langlebige Defekte kann deshalb
von MD-Simulationen nur ¨uber den Abstandj~Sj angegeben werden, da Simulationszeiten f¨ur Re-
kombinationen sehr groß sind.

Ein weiterer Unterschied in der Schwellendefinition besteht in der Form der Schwelle. Vorhandene
(experimentelle) Schwellenenergien sind als Minimalenergie gemessen worden. Mehr Informati-
on ist aus einer Schwellenfunktion nach Gleichung (2.17) zu gewinnen, die den Wert der gr¨oßten
Wahrscheinlichkeit f¨ur einen Einzeldefekt und die zugeh¨orige Standardabweichung liefert. Diese
Information ist im Gegensatz zu den experimentellen Daten aus den MD-Simulationsdaten f¨ur die
gesamte Anzahl an Fehlstellenpaaren nach Gleichung (3.24) zu gewinnen. F¨ur die unterschiedli-
chen Defekte dagegen kann nur eine minimale Schwellenenergie angegeben werden.

EPlatzw.,min: Diese Schwelle bezeichnet die minimale Energie, die n¨otig ist, um ein Atom von sei-
nem Gitterplatz zu entfernen, ohne daß es spontan auf seinen eigenen Gitterplatz zur¨uckfällt.

69
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Bei dieser Schwelle entsteht im allgemeinenkeinDefekt, sondern es bleibt der ideale Kri-
stall, bei dem zwei (oder mehr) Atome ihre Positionen getauscht haben.

EFP,min: Die minimale Energie, die n¨otig ist, um ein Frenkel-Paar zu erzeugen.

EEDI,min : Die minimale Energie, die n¨otig ist, um zwei (ein Paar) isolierte Einzeldefekte zu erzeu-
gen.

ECL,min : Die minimale Energie, die n¨otig ist, um ein Defekt-Cluster mit mehr alsnDef > 19 Ato-
men zu erzeugen.

Eges,d: Energie, bei der eine Schwellenfunktionf(E), die von dem Wertf(E) = 0 unterhalb der
Schwelle auf den Wertf(E) = 1 oberhalb der Schwelle anw¨achst, und an der StelleEd den
Wertf(Ed) = 0:5 annimmt. Diese Definition beinhaltet zwei Spezialf¨alle:

a) “Rekombination jenseits der Schwelle” tritt auf, wenn zuvor bei einer niedrigeren PKA-
Energie der Schwellenwertf(E) = 1 bereits erreicht wurde.

b) Eine “durch Rekombination verz¨ogerte Schwelle” tritt auf, wenn in einem Energiebe-
reich deutlich vor der Schwelle Werte der Schwellenfunktion in der Gr¨oßenordnung
vonf(E) � 0:3 auftreten.

In dieser Arbeit wird die Schwellenfunktion nach Gleichung (2.17) benutzt (zur Begr¨undung
siehe Abschnitt 2.4.1).
Der Index “ges” steht f¨ur die Summe aller Fehlstellenpaare in einem Simulationslauf nach
Gleichung (3.24).

Eges,D: Richtungsunabh¨angiges Gesamtergebnis. An die nach Gleichung (3.13) ¨uber den Raum-
winkel 
 gemittelte der Anzahl der Fehlstellenpaare wird die Schwellenfunktion zur Be-
rechnung der ParameterEges,Dbzw.�Eges,Dangepaßt.

6.2 Simulationsbedingungen

Bei festgehaltener PKA-Richtung wird die PKA-Energie ausgehend von einem Wert, bei dem kein
Schaden entsteht, mit einer Schrittweite von 5–10 eV bis zu einer Energie oberhalb der Schwel-
lenenergie erh¨oht (EPKA � 100eV). Dabei werden bei jeder PKA-Energie acht Simulationsl¨aufe
durch Auswahl verschiedener ¨aquivalenter R¨uckstoßatome berechnet. Diese werden in18 ver-
schiedene Richtungen geschossen (siehe Abschnitt 3.2.2). Nach dem in Kapitel 3 beschriebenen
Verfahren wird nach 75000 ZS (� 20ps) die in der SZ die deponierte EnergieEdep gemessen und
der Schaden analysiert.

Die Analyseergebnisse aller Kristallrichtungen befinden sich im Anhang C.3 in Form einer Abbil-
dung mit zugeh¨origer Tabelle. Die gezeichneten Punkte einschließlich Fehlerbalken in den Abbil-
dungen stellen die Anzahl der Fehlstellen nach Gleichung (3.24) dar. Die Gr¨oße des Fehlers ist die
Standardabweichung geteilt durch die Quadratwurzel der Anzahl der Simulationsl¨aufe. Wenn sich
in allen acht F¨allen kein Fehlstellenpaar gebildet hat, so wurde der Fehler abgesch¨atzt durch die
Größe, die der Fehler bei einem weiteren Versuchmit einem Fehlstellenpaar gehabt h¨atte. Wenn
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sich in allen acht F¨allen ein Fehlstellenpaar gebildet hat, so wurde der Fehler abgesch¨atzt durch die
Größe, die der Fehler bei einem weiteren Versuchohneein Fehlstellenpaar gehabt h¨atte. Aus der
Anpassung der Schwellenfunktion (2.17) werden die SchwellenenergieEges,dund die zugeh¨orige
Standardabweichung�Eges,d gewonnen. Die Minimalenergien der Schwellen (z.B.EPlatzw.,min) wer-
den direkt (ohne Anpassung) aus den Daten bestimmt.

Es gibt wenig Hinweise, daß die tiefe TemperaturT = 10K der SZ vor dem Stoß einen Einfluß
auf die Größe der SchwellenenergieEges,dhat. Bei einer Temperatur vonT = 300K vor dem Stoß
ist in der[300]-Richtung die Abweichung

(Eges,d,T = 10K � Eges,d,T = 300K)

Eges,d,T = 10K
/ 0:001: (6.1)

Eine minimale Schwellenenergie ist dagegen sehr wohl von der Temperatur abh¨angig, denn es zeigt
sich in derselben Kristallrichtung, daß die Breite�Eges,d,T = 300K = 2:0eV beiT = 300K deutlich
größer ist als beiT = 10K (�Eges,d,T = 10K = 0:3eV).

Um den systematischen Fehler bei der Bestimmung des Mittelwerts ¨uber den Raumwinkel
 ab-
zuschätzen, wurden Variationen der Gewichte in Gleichung (3.13) in ihren Auswirkungen auf
das Gesamtergebnis der SchwellenenergieEges,D untersucht. Selbst wenn alle Gewichte gleich
Gd([hkl]) = 1 gesetzt werden ist diëAnderung der Schwellenenergie kleiner als� 2%.

6.3 Anisotropie

Die Schwellenverl¨aufe unterscheiden sich in verschiedenen Kristallrichtungen in ihrer Form wie
in Abschnitt 2.4 erwartet. Vergleicht man die Formen der Schwellenverl¨aufe, so kann man die
Schwellen in drei Klassen einteilen, deren Namensgebung den Schwellenverlauf symbolisieren
soll:

I -Schwelle: Form einer Stufe,

/ -Schwelle: Eine durch Rekombination verz¨ogerte Schwelle in der Form einer Rampe,

N -Schwelle: Rekombination jenseits der Schwelle in Form des Buchstaben “N”.1

Für jede dieser Klassen zeigt Abbildung 6.1 je ein Beispiel, in dem die Anzahl der erzeugten
Fehlstellenpaare gegen die PKA-Energie aufgetragen ist.

6.3.1 I-Schwelle

Diese Form zeichnet sich durch einen steilen, stufenf¨ormigen Übergang vonf(E) = 0 auf
f(E) = 1 aus, was kleinen Werten in der Breite�Eges,d� 0–2eV entspricht. Diese Schwelle trat in

1Der Effekt der Rekombination jenseits der Schwelle wurde nach [MBPP94b] zuerst von [KB81] in Kupfer gese-
hen.
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a) z.B. [320]-Richtung
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b) z.B. [310]-Richtung
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c) z.B. [322]-Richtung
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Abbildung 6.1: Schwellenklassen:a) I-Schwelle. Die gestrichelte Linie zeigt die zu der Schwel-
lenfunktion geh¨orende Gauß-Kurve im Bereich�3�. b) /-Schwelle. Der Wert der Schwelle ist sehr
hoch. Der dargestellte Energiebereich reicht bis zuEPKA � 170eV. c) N-Schwelle. Zur Verdeutli-
chung der Namensgebung wurde das N gestrichelt eingezeichnet.
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den folgenden Kristallrichtungen auf:

[330] [333]

[320]

[311]0

[300]

[330]� [331] [333]

[300]�

In sechs von neun F¨allen sind das Hochsymmetriesichtungen ([100], [110], [111]). Die[311]0-
Richtung ist mit einem (0) versehen, da eine eindeutige Einteilung in I oder N-Schwelle nicht
möglich war. Die der [300]-Richtung ¨aquivalente[300]-Richtung wurde ebenso wie die[330]-
Richtung nicht extra simuliert. Beide sind mit einem (�) markiert.

6.3.2 /-Schwelle

Diese Schwelle hat die Form einer Rampe. Der Funktionsverlauf der Schwellenfunktionf(E)

steigt langsam vonf(E) = 0 auf f(E) = 1, was sich in der Namensgebung durch die flachere
Steigung von dem Zeichen “/” im Vergleich zu dem Buchstaben “I” widerspiegelt. Die/-Schwelle
ist eine sehr breite Schwelle mit Werten von�Eges,d� 10–30eV.

[310]

[320] [321]0

[310]

Die [321]0-Richtung ist mit einem (0) versehen, da eine eindeutige Einteilung in/- oder N-Schwelle
nicht möglich war. In den/-Richtungen ist selbst bei Energien vonEPKA � 160eV in seltenen
Fällen nur Umordnungen der Atome geschehen. Der Kristall weist aber keinen Defekt auf. In
diesen Richtungen waren die Schwellenenergien mit Abstand am h¨ochsten.

6.3.3 N-Schwelle

In der Abbildung 6.1c ist die Anzahl der Fehlstellenpaare der [322]-Richtung dargestellt. Bei der
EnergieEPKA = 21:3eV unterhalb der Schwelle finden in der SZ noch nicht einmal Platzwechsel
statt; dort istf(E) = 0. Bei der PKA-EnergieEPKA = 33:5eV ist in jedem Simulationslauf ein
Fehlstellenpaar entstanden; dort istf(E) = 1. Die Schwelle selbst liegt beiEges,d = 25:8eV.
Bei einer weiteren Steigerung der PKA-Energie finden beiEPKA = 45:7eV ausschließlich
Platzwechsel statt. Die SZ ist frei von Defekten. Nach einer weiteren Steigerung der PKA-Energie
wird beiEPKA = 57:9eV genau ein Fehlstellenpaar erzeugt. Die Form der Schwelle gleicht dem



74 KAPITEL 6. SCHWELLENENERGIE F̈UR EINZELDEFEKTE

Buchstaben “N”. Folgende Kristallrichtungen zeigten diese Form.

[331] [332]

[321] [322]

[311]0

[332]

[321]0 [322]

[311]

Die [311]0- und die[321]0-Richtung sind nicht eindeutig einzuordnen.

6.3.4 Kristallrichtungen mit nicht monotonem Verlauf

Bei drei der 18 simulierten Kristallrichtungen ist der Verlauf der Fehlstellenpaare nicht monoton in
der Abhängigkeit von der PKA-Energie. In zwei F¨allen ist es eine Folge einer verz¨ogerten Schwel-
le. Eine streng monotonen Schwellenfunktionf(E) an nicht monotone Daten anzupassen resultiert
in einem größeren�2-Wert der Anpassung. Dennoch wird mit der Schwellenfunktion (2.17) der
Mittelwert und die Breite der Schwellenenergie sinnvoll definiert. Vor der Aussagekraft der Mi-
nimalenergieschwelle muß gerade in diesem Fall wegen der Rekombinationswahrscheinlichkeit
gewarnt werden (siehe Abbildung 6.2).

Einzig in der [321]-Richtung traten Mehrfachdefekte direkt oberhalb der Schwellenenergie auf
(siehe Abbildung 6.2c). Die N-Form der Schwelle entsteht hier durch eine rasche Abfolge von
mehreren Resonanzenergien. Die erste liegt beiEPKA = 37:5eV an der linken aufsteigenden Seite
des “N” und erzeugt Frenkel-Paare. Die Minimalenergie zur Erzeugung von Frenkel-Paaren liegt
� 5 eV tiefer. Eine weitere Resonanzenergie liegt beiEPKA = 43:7eV an der rechten Seite des “N”.
Das ist die Schwellenenergie zur Erzeugung des in Abschnitt 4.6 beschriebenen Defekt-Clusters
mit nDef = 28 Atomen.

6.3.5 Ergebnisse der Anisotropie

Die verschiedenen Schwellen als Funktion der Raumwinkel werden in den Abbildungen 6.3 und
6.4 dargestellt. Alle Schwellenwerte, die hier als Zahlen (in der Einheit [eV]) in der jeweiligen
Kristallrichtung eingetragen sind, finden sich im Anhang C.3. Der Grauton ist proportional zum
jeweiligen Schwellenwert.

Die Abbildung besteht aus mehreren Teilen:

a) Kristallrichtungen und die dazugeh¨origen Schwellenklassen (I,/,N)

b) Die Richtungsabh¨angigkeit der SchwellenenergieEges,dist sehr groß und die Werte der Schwel-
lenenergie f¨ur /- und N-Schwellen gr¨oßer als f¨ur I-Schwellen. Die gr¨oßten Schwellen mit
Werten vonüber 100 eV liegen in der[310]- und der[310]-Richtung. Die minimale mittlere
Schwelle liegt in der offenen[333]-Richtung mit dem Wert 17.8 eV.
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a) z.B. [330]-Richtung I-Schwelle
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b) z.B. [321]-Richtung/- bzw. N-Schwelle
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c) z.B. [321]-Richtung N-Schwelle
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Abbildung 6.2: Kristallrichtungen mit nicht monotoner Abh¨angigkeit der Fehlstellenpaare von der
PKA-Energie.
Der in Teil a) von dem Algorithmus nicht identifizierte Defekt beiEPKA = 33:5eV wurde visuell
als V+SI110L identifiziert. Demnach ist dies die Minimalschwelle f¨ur verbundene Einzeldefekte
bzw. Frenkel-Paare.



76 KAPITEL 6. SCHWELLENENERGIE F̈UR EINZELDEFEKTE

c) Die Werte der Standardabweichung�Eges,d sind in dem Falle der/- und N-Schwellen besonders
groß. Die größten Werte waren in der[310]- [310]-Richtung mit Werten ¨uber 50 eV. Bei
einigen I-Schwellen liegen die Werte zwischen 0 und 1 eV und sind nicht als Zahlenwert in
der Abbildung eingetragen (genauer Wert: siehe Anhang).

d) Die Minimalenergieschwelle f¨ur die Erzeugung von PlatzwechselatomenEPla.,minzeigt fast kei-
ne Richtungsabh¨angigkeit. Der minimale Wert liegt in der offenen[333]-Richtung. Daran
sieht man, daß die Anisotropie der Schwellenenergie nicht allein durch die Richtungen des
einfachen Entkommens eines PKA von seinem Gitterplatz bestimmt ist (siehe Abbildung
2.7), sondern der Einfluß der Rekombination die Werte der SchwellenenergieEges,d(Teil b)
bestimmt.

e) Die Minimalenergieschwelle f¨ur Frenkel-PaareEFP,min,

f) für verbundene EinzeldefekteEEDV,min und

g) für isolierte EinzeldefekteEEDI,min zeigen eine ¨ahnliche Anisortopie wieEges,d in Teil b. Die
Werte der Schwellenenergie f¨ur /- und N-Schwellen sind gr¨oßer als f¨ur I-Schwellen.

h) Auff ällig an der Minimalenergieschwelle f¨ur Defekt-Cluster (mitnDef > 19) ECL,min ist die
[333]-Richtung, deren SchwelleECL,min = 18:3eV den kleinsten Wert hat. Dies ist ein Reso-
nanzeffekt, da bei gr¨oßeren PKA-EnergienEPKA = 20eV bzw.30eV keine Mehrfachdefekte
mehr auftreten. In den Richtungen[311], [322], [332], [333], [311] und [332] wurde gar kein
Defekt-Cluster in dem untersuchten Bereich der Schwellenenergie gefunden.

Die verschiedenen Schwellenenergien unterscheiden sich bei gleicher Richtung aber in¨aquivalen-
ten Atomen kaum.

6.4 Gemittelter Schwellenwert

Der SchwellenwertEges,D für den gesamten Raumwinkel wird folgendermaßen als Mittelwert be-
stimmt. Bei acht PKA-Energien werden jeweils acht Simulationsl¨aufe in alle18 Richtungen be-
rechnet. Dann werden bei allen144 Simulationsläufen jeder Energie die Anzahl der Fehlstellen-
paare nach Gleichung (3.24) bestimmt. Aus den Werten#FSPd([hkl]) der einzelnen Kristall-
richtungen wird nach Gleichung (3.13) die ¨uber den Raumwinkel gemittelte mittlere Anzahl der
Fehlstellenpaare#FSPD gegen die PKA-Energie aufgetragen und die Schwellenenergie durch
Anpassung der Parameter der Schwellenfunktion (2.17) bestimmt (siehe Tabelle 6.1 und Abbil-
dung 6.5).

Der SchwellenwertEges,Dfür den gesamten Raumwinkel ist dann

Eges,D= (43:6� 0:1) eV: (6.2)

Ebenso berechnet sich die mittlere Standardabweichung

�Eges,D = (16:3� 0:1) eV: (6.3)
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Abbildung 6.3: Defektkontur. Alle Werte, die hier als Zahlen (in der Einheit [eV]) in der jeweiligen
Kristallrichtung eingetragen sind, finden sich im Anhang C.3. Der Grauton ist proportional zum
jeweiligen Schwellenwert.
a) Richtung und Schwellenklasse (I,/,N) b) SchwellenenergieEges,d der Meßwerte, gewonnen
durch Anpassung der Schwellenfunktionf(E), c) Standardabweichung�Eges,d der SchwelleEges,d,
d) minimale Schwellenenergie f¨ur Platzwechselvorg¨angeEPlatzw.,min.



78 KAPITEL 6. SCHWELLENENERGIE F̈UR EINZELDEFEKTE

Abbildung 6.4: Defektkontur. Alle Werte, die hier als Zahlen (in der Einheit [eV]) in der jeweiligen
Kristallrichtung eingetragen sind, finden sich im Anhang C.3. Der Grauton ist proportional zum
jeweiligen Schwellenwert.
e)minimale Schwellenenergie f¨ur Frenkel-PaareEFP,min, f) minimale Schwellenenergie f¨ur verbun-
dene EinzeldefekteEEDV,min g) minimale Schwellenenergie f¨ur isolierte EinzeldefekteEEDI,min h)
minimale Schwellenenergie f¨ur Defekt-Cluster (mitnDef > 19) ECL,min.
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Ein Test der Konsistenz erlaubt das nach Gleichung (3.13) gewonnene gewichtete Mittel aus den
WertenEges,d([hkl]) der einzelnen Kristallrichtungen. Der SchwellenwertEges,dfür den gesamten
Raumwinkel ist dann

Eges,d= (48:0� 2:2) eV: (6.4)

Innerhalb der Fehlergrenzen stimmenEges,d undEges,D überein, wobeiEges,D aus der genaueren
Methode zur Berechnung der Schwellenenergie stammt. Die mittlere Standardabweichung

�Eges,d = (10:4� 0:9) eV: (6.5)

ist etwas geringer als der Wert�Eges,D aus Gleichung (6.3). Das kommt daher, daß diese Methode
der Mittelwertbildung alsEges,dden Effekt der Rekombination nicht ber¨ucksichtigt. Dieser hat in
den einzelnen Kristallrichtungen als “Rekombination nach der Schwelle” nur sehr wenig Einfluß
aufEges,d([hkl]) und die Breite�Eges,d([hkl]). Anders ist es bei der Bestimmung vonEges,D. Hier hat
die gemittelte Anzahl der Fehlstellenpaare einen monoton steigenden Verlauf.
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Abbildung 6.5: Bestimmung des GesamtergebnissesEges;D des Mittelwerts der Schwellenenergie
über die Kristallrichtungen

6.5 Vergleich mit Literaturwerten

Literaturwerte der Schwellenenergie sowohl aus Experimenten als auch aus Simulationen sind in
Tabelle 6.2 dargestellt. S¨amtliche Angaben in dieser Tabelle beziehen sich auf die Minimalschwel-
lenenergie f¨ur Einzeldefekte. Die Literaturwerte sind mit der SchwelleEFP,mindieser Arbeit vergli-
chen. Bei Elektronenstrahlexperimenten ist sowohl die minimale Elektronenenergie der jeweiligen
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EPKA [eV] 21.3 33.5 45.7 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 30.0 40.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 134 142 139 143 133 135 143 143

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] 0.27 2.96 4.26 4.99 6.53 6.59 7.33 7.56
HOP 0.39 1.15 1.37 1.41 1.33 1.86 1.99 2.94
a)
P

FP 0.01 0.02 0.09 0.04 0.04 0.02 0.03 0.03
b)
P

EDV - 0.10 0.20 0.13 0.08 0.05 0.08 0.06
c)
P

EDI 0.01 0.22 0.19 0.42 0.70 0.69 0.73 0.71

a) FP:
FP110E - - - - 2 1 1 3
FP110ED - 3 10 1 2 2 3 2
FP110 1 - 3 4 1 - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - 12 19 16 9 6 9 6
V+SI110 - 2 9 2 1 1 3 3
V+SI110L - - - 1 - - - -

c) isolierte ED:
V 1 31 25 54 89 89 93 82
SI110E 1 3 15 29 55 48 66 69
SI110 - 23 10 28 31 34 29 25
SI110L - - - 1 - - - 2
IT - - - 1 - - - -

DD:
V+V - - - - - - - -
VV - - - - - - - 3
VVD - - - - - - - -
II110 - - - - 2 - 1 -
II111 - - - - - 1 - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - 2 1 1 2
VZF: 2 < n � 10 - 6 2 4 5 4 9 9
DEF:10 < n � 19 3 10 7 9 11 14 14 11
CL: n > 19 - - 6 6 4 9 12 21

Tabelle 6.1: Bestimmung des GesamtergebnissesEges;D des Mittelwerts der Schwellenenergie ¨uber
die Kristallrichtungen.
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Autoren als auch die Umrechnung auf die maximale PKA-Energie nach der Stoßkinetik angegeben
(Gleichung (2.10)). Die Angaben sind nach dem Publikationsjahr geordnet und beginnen mit der
schon beschriebenen Arbeit von Seitz [Sei49].

Die experimentellen Arbeiten umfassen den Zeitraum von 1955 bis 1986. Die dort bestimmte
Schwellenenergie variiert vonEmin = 11eV bisEmin = 28eV. Eine Beschreibung der Schwierig-
keiten der experimentellen Bestimmung vonEmin findet sich u.a. in [LB83].

Simulationsrechnungen mit dem SW-Potential [CDdlRG94] und mit dem Tersoff [Ter89]-Potential
[MBPP94b], [MBPP94a] haben die Schwellenenergie in Abh¨angigkeit von der Kristallrichtung be-
stimmt. Die Werte liegen im Bereich vonEmin = 10eV bis45 eV. Die detaillierte Winkelabh¨angig-
keit ist im Vergleich mit den Werten dieser Arbeit in Abbildung 6.6 gezeigt. Die Werte mit dem
SW-Potential von [CDdlRG94] stimmen gut mit den Werten der Minimalschwelle dieser Arbeit
überein. Leider geht aus [MBPP94b] [MBPP94a] nicht hervor, welches PKA benutzt wurde bzw.
ob in die “+ + +”- oder die “� � �”-Richtung geschossen wurde. Aus diesem Grunde sind die
Werte in beiden Richtungen eingetragen. Die Autoren geben selbst an, daß ihre Absolutwerte einen
Faktor2=3 zu klein sind im Vergleich mit Werten von [HS68] [HS70], sagen aber nicht, warum.
Ihre Richtungsabh¨angigkeit stimme jedoch sehr gut mit [HS68] [HS70] ¨uberein. Diese ist sehr
klein verglichen mit der Anisotropie bei Benutzung des SP-Potentials. Diese MD-Simulationen
( [CDdlRG94], [MBPP94b], [MBPP94a]) benutzen die PKA-Energie ohne Energieskalierung nach
der Lindhard-Theorie. Ihre Schwellenenergien sind demnach10–15% zu niedrig (Abschnitt 2.2).
Ob die deutliche Anisortopie ein Artefakt des SW-Potentials ist, ist noch nicht gekl¨art. Das Tersoff-
Potential zeigt keine so ausgepr¨agte Abhängigkeit der Minimalschwelle von der Kristallrichtung.

BC-Simulationen (TRIM, MARLOWE) rechnen f¨ur Silizium mit einer Schwellenenergie von
Emin = 15–25eV. Dieser Wert ist wegen der diskutierten Rekombinationswahrscheinlichkeit fast
einen Faktor� 2–3 zu klein. BC-Simulationen sollten zuk¨unftig den WertEges,D= 43:6eV nach
(6.2) benutzen, die mittels Schwellenfunktion (2.17) gewonnen wurde.
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Zitat Schwellenenergie
des PKA

Methode (eventuell ElektronenenergieschwelleEB)

[Sei49] EFP,min� 25 eV Theoretische Absch¨atzung alsEFP,min � 4ES vierfache
Sublimationsenergie.

[LR55] EFP,min= 26:7eV Minority Carrier Lifetime� , T = 290K
[LR58] [LR59] EFP,min = 14:5eV

EGl.(2.10) =

12:9eV

Minority Carrier Lifetime� , T = 290K, EB = 145 keV

[VPYG61] EFP,min= 14eV Messung der Hallkonstanten beiT = 300K
[Nov63] EFP,min= 21eV Messung der Hallkonstanten beiT � 63K
[CW65] EFP,min= 21eV Elektron-Paramagnetische-Resonanz(EPR)-Messung.

Sehr kleine Abh¨angigkeit von der Orientierung.
[Gri66]a EFP,min= 12eV Messung des “short circuit current” in Abh¨angigkeit der

Einschußrichtung
[KRV67] E300 K � 14eV,

E80 K � 20 eV
Änderung in der elektrischen Leitf¨ahigkeit durch Elek-
tronenbeschußEB;300K = 145�20 keVEB;80K = 220�
30 keV

[Ban68] EFP,min= 22eV Temperaturabh¨angigkeit der Ladungstr¨agerkonzentrati-
on (“carrier removal rate”) im Vergleich mit theoreti-
schen Rechnungen.

[HS68] [HS70]b EFP,min<111> =

22eV in anderen
Richtungen wahr-
scheinlich über
30eV

Temperaturabh¨angigkeit der Ladungstr¨agerkonzentrati-
on (“carrier removal rate”) beiT = 80 und 245K im
Vergleich mit theoretischen Rechnungen.

[GDPS72] EFP,min =

11 � 1:1eV
�EGl.(2.10) = 13–
28 eV

Elektron-Paramagnetische-Resonanz(EPR)-Messung
der Konzentration einiger Farbzentren, in denen
Frenkel-Paare enthalten sindEB = 125 � 20 keV
�E = 125–280keV

[FADS86] EFP,min = 14eV
EGl.(2.10) = 13–
24 eV

Elektronenmikroskopie beiT = 300–800 KEB = 145–
250 keV

[MBPP94b]
[MBPP94a]

EFP,min = 10–
20 eV

MD-Simulation mit dem Tersoff-Potential [Ter89]

[CDdlRG94] EFP,min = 25–
45 eV

MD-Simulation mit dem SW-Potential

diese Arbeit EFP,min = 17–
37 eV

MD-Simulation mit dem SW-Potential.

aDiese Literaturangabe wird mehrfach falsch mit dem WertEFP,min= 45eV zitiert.
bDas Rückstreuspektrum wird aus der Elektronen-Strahl-Dispersion und Energieverlust nach der Rutherford-

Streuung berechnet. Die Autoren geben sehr geringe Sensitivit¨at im BereichE > 30eV an.

Tabelle 6.2: Literaturwerte der Schwellenenergie im Vergleich.
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Abbildung 6.6: Abhängigkeit der SchwelleEges,d (�) bzw. EFP,min (�) von der Kristallrichtung.
Teil a) undb) unterscheiden sich bei gleichem Winkel� bzw.� in der Kristallrichtung durch ein
Vorzeichen.
Neben den ausgef¨ullten Symbolen, die Werten dieser Arbeit entsprechen, sind Werte von [MB-
PP94b], [MBPP94a] (�) bzw. [CDdlRG94] (�) eingezeichnet (siehe Text, Winkelbezeichnung Ta-
belle 3.2c).
In Teil b) ist der WertEFP,min= 17:5eV [CDdlRG94] in der[333]-Richtung (� = 54:7�) deckungs-
gleich mit den Werten dieser Arbeit.





Kapitel 7

PKA-Energien jenseits der
Schwellenenergie

7.1 Kinchin-Pease-Gleichung

Die nach Gleichung (3.24) aus der Analyse erhaltene Anzahl der Fehlstellenpaare ist in Abbil-
dung 7.1 in der Lethargie-Darstellung1 und mit der modifizierten Kinchin-Pease-Gleichung (2.20)
verglichen (Daten siehe Tabelle 7.1). Es sind zwei Szenarien mit unterschiedlicher Schwellen-
energie eingezeichnet. Zum einen mit dem in der BC-Simulation [MG80] benuzten Wert von
15 eV, zum anderen mit dem aus Gleichung (6.2) gewonnenen Wert vonEges,D= (43:6� 0:1)eV.
Die Näherung der modifizierten Kinchin-Pease-Gleichung stimmt mit den MD-Werten von der
PKA-Energie der Schwelle gut ¨uberein, wenn der aus Gleichung (6.2) gewonnene Wert f¨ur die
Schwellenenergie benutzt wird. Die KP-Gleichung startet bei der jeweiligen Schwellenenergie
und ist unterhalb identisch Null, und somit nicht gezeichnet. Diese Abbildung sollte aber auf
keinen Fall zu einer Absch¨atzung der Schwellenenergie mißbraucht werden. Diese wurde in Ab-
schnitt 6 genauer berechnet. Auch der Wert beiEPKA = 1 keV wurde aus Gleichung (3.24) ge-
wonnen, obwohl bei diesen Energien bei jedem Simulationslauf mindestens ein Defektcluster
mit mehr alsnDef � 19 Atomen entsteht (Abschnitt 5.3). Die Meßgr¨oße “Anzahl der Fehlstel-
lenpaare” ist in diesem Energiebereich nicht mehr klar definiert. Der Wert dieser Meßgr¨oße der
MD-Simulation ist#FSPMD(EPKA=1 keV) = 7:5 im gegensatz zu der Kinchin-Pease-Meßgr¨oße
#FSPKP(EPKA=1 keV) = 11:5.

7.1.1 Rekombinationsradius

In Abbildung 7.2 ist ebenfalls die der erhaltenen Anzahl der Fehlstellenpaare ¨aquivalente Gr¨oße
der Anzahl der Leerstellen einer BC-Simulation [MG80] mit dem Programm MARLOWE in der

1Der Quotient aus der Anzahl der Fehlstellenpaare und der PKA-Energie in eV ist gegen die PKA-Energie aufge-
tragen.
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Abbildung 7.1: Anzahl Fehlstellen pro Einschußenergie, Punkte: gerechnet mit SW-MD, Linie:
modifiziertes KP-Modell mit der SchwellenenergieED und der SkalierungsenergieEI = 41:1 keV

Lethargiedarstellung gegen die PKA-Energie aufgetragen. Die Autoren rechnen mit einer Schwel-
lenenergie vonED = 15eV.

Verschiedene Rekombinationsradien sind ebenfalls gezeigt. Der Rekombinationsradius gibt an,
wie weit sich Leerstelle und Zwischengitterplatz w¨ahrend der Kaskade voneinander entfernen
müssen, um nicht mehr rekombinieren zu k¨onnen. Die Zahlen geben verschiedene Werte f¨ur Re-
kombinationsradien als Vielfache der Gitterkonstanten an. ALL bedeutet, daß der Rekombinations-
radius identisch Null ist, so daß alle Versetzungen als Schaden auftreten und keine Rekombination
stattfindet. CLOSE bedeutet einen Rekombinationsradius kleiner als eine Gitterkonstante.

Die MD-Simulationen dieser Arbeit erlauben es eine obere Grenze f¨ur den Rekombinationsradius
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N EPKA [eV] Edep [eV] #FSP

1728 21:3 0:1902�0.0001 0:02618�0.00001
27:4 1:6554�0.0004 0:2328 �0.0001
33:5 2:3664�0.0004 0:3346 �0.0001
45:7 4:2786�0.0005 0:6336 �0.0001
57:9 5:0921�0.0005 0:7172 �0.0001
70:1 6:4136�0.0004 0:9145 �0.0001
82:4 6:5265�0.0005 0:9201 �0.0001
94:6 7:4972�0.0004 1:0676 �0.0001
106:9 7:3988�0.0005 1:0679 �0.0001

4096 274:3 15:103 �0.006 2:408 �0.001
411:8 17:481 �0.002 4:271 �0.002
495:9 23:683 �0.003 4:510 �0.001

13824 1000:0 45:667 �0.001 7:512 �0.0003

Tabelle 7.1: MD-Simulationsdaten zu Abbildung 7.1.

anzugeben. Dieser ist

rrek � min
FP

���~SFP

��� (7.1)

) rrek � 0:70a mit a = 5:34 Å

kleiner als der kleinste stabile Abstandmin
FP

���~SFP

��� zwischen Leerstelle und Zwischengitterplatz.

Das ist in Einklang mit Werten von [SJWC95], die einen Rekombinationsradius Im Bereich von
rrek = 0:35a bis0:55a für verschiedene Kristallrichtungen mittels MD berechnet haben.

Die in Abbildung 7.1 dargestellten Werte erlauben nur bei einer Wiederholung der BC-Rechnungen
mit der Schwellenenergie vonEges,D = (43:6 � 0:1)eV eine für BC-Simulationen sinnvolle Be-
rechnung des Rekombinationsradius. Der Rekombinationsradius ist in diesem Sinne ein Parameter
der BC-Simulation, der deshalb auch mittels BC-Simulationen angepaßt werden sollte.

7.2 Schaden beiEPKA = 1 keV.

Bei der PKA-EnergieEPKA = 1 keV war die Anisotropie nicht mehr signifikant. Die Defektzusam-
mensetzung bei der PKA-EnergieEPKA = 1 keV ist in Tabelle 7.2 dargestellt. Da sich in Abschnitt
5.3 kein signifikanter Unterschied in den Potentialen (SW bzw. Thomas-Fermi) gezeigt hat, werden
hier alle 152 Simulationsl¨aufe verschiedener Kristallrichtungen zusammen analysiert.

Im Mittel wird die Energie

hEdepi = 46:1� 1:0 eV (7.2)
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Abbildung 7.2: Anzahl Leerstellen pro Einschußenergie, gerechnet mit MARLOWE nach [MG80]
mit einer Schwellenenergie vonED = 15eV. (Bezeichnungen siehe Text).

deponiert, und es wechseln

# Platzwechsel= 43:2� 3:5 (7.3)

Atome ihren Platz mit einem anderen Atom, ohne dabei einen Defekt zu formen. Die Einzeldefekte
setzten sich wie folgt aus Frenkel-Paaren (FP), ¨uber ihr Verzerrungsfeld verbundenen Einzeldefek-
ten (EDV) und isolierten Einzeldefekten (EDI) zusammen:

FP= 0:12� 0:01; (7.4)

EDV = 0:07� 0:01; (7.5)

EDI = 2:68� 0:22: (7.6)

Die Simulationen zeigen die Entstehung weniger Frenkel-Paare im Vergleich zu isolierten Leer-
stellen und Zwischengitterpl¨atzen in statistisch signifikanter Weise. Die Ergebnisse best¨atigen
[ADdlR97] in quantitativer Weise, die diese Vermutung ¨außern. Es traten Doppelleerstellen (VV)
und Doppelzwischengitterpl¨atze (II) auf:

VV = 0:053� 0:004 (7.7)

II = 0:112� 0:009: (7.8)

Außerdem kamen Defekt-Cluster mitnDef > 19 Atomen pro Defekt vor:

Defekt-Cluster= 1:36� 0:11: (7.9)

Der zweitgrößte Anteil der Sch¨aden nach den isolierten Einzeldefekten sind Defekt-Cluster mit
nDef > 19. Die Kenngrößen dieser Defekte sind im Anhang C.1.1 gezeigt. Vier Beispiele sind
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in Abbildung 7.2 dargestellt. Die Randbereiche dieser Defekt-Cluster sind als verbundene Ein-
zeldefekte zu erkennen, w¨ahrend die inneren Bereiche auch visuell nicht weiter identifizierbar
sind. [CDdlRMG96] nennen den so entstandenen Schaden “amorphous pockets”. Sie simulieren
den Beschuß schwerer Atome (bzw. Ionen) in Silizium mittels SW-MD.

7.2.1 Verḧaltnis von Leerstellen zu Zwischengitterpl̈atzen

Experimentelle “Deep Level Transient Spectroscopy”DLTS-Messungen an Silizium wurden von
[MHF+97] durchgef¨uhrt. Dabei wurde das DLTS-Spektrum von Silizium, das mit Neutronen
der EnergieENeutron � 1MeV bestrahlt wurde, mit dem DLTS-Spektrum von Silizium, das mit
Gamma-Quanten einer60Co-Quelle bestrahlt wurde, verglichen. Die Differenz der beiden Spek-
tren rührt von der Tatsache her, daß der Energietransfer der Gamma-Quanten auf Silizium-Atome
zu klein ist, um Defekt-Cluster zu erzeugen. Nach Tabelle 2.1 erzeugen diese Neutronen PKA-
Energien vonhEPKAi � 50 keV. Der Vergleich der DLTS-Spektren erlaubt demnach den Einfluß
der verschiedenen Defekte (Einzeldefekte im Vergleich mit Defekt-Clustern) auf das DLTS-Signal
zu messen.

Nach [MHF+97] ist das Verh¨altnis zwischen Leerstellendefekten zu Zwischengitterplatzdefekten
(V=I) davon abh¨angig, ob sich Cluster bilden. Bei der Gr¨oßeV=I werden Doppeldefekte mitge-
rechnet. So z¨ahlt eine Doppelleerstelle als zwei Leerstellen-induzierte Defekte. Das Verh¨altnis bei
60Co-
 Bestrahlung ist

V=Ijexp. = 1: (7.10)

Bei Neutronen-Bestrahlung wird das Verh¨altnis

V=Ijexp. = 1:36 (7.11)

gefunden. Hier entstehen PKA-Energien von ca.hEPKAi � 50 keV und damit auch Cluster.

Die MD-Simulationsrechnungen dieser Arbeit ergeben bei PKA-Energien im Bereich der Schwel-
lenenergie ein Verh¨altniss von

V=IjSW = 1: (7.12)

BeiEPKA = 1 keV dagegen ergibt sich ein Verh¨altnis

V=IjSW = 256=430 = 0:6 < 1 (7.13)

kleiner als 1. MD-Defekt-Cluster sind also reicher an Leerstellen. Die unterschiedlichenV=I-
Werte in Messung und Simulation k¨onnen viele Ursachen haben. Die unterschiedliche Zeitskala
der DLTS-Messung (einige Minuten) und der MD-Simulationen (� 10ps) hat dabei den gr¨oßten
Anteil. Es stellt sich die Frage, ob Defekt-Cluster auf einer langen Zeitskala rekombinieren und
dabei Leerstellen emittieren bzw. verdampfen k¨onnen. Detaillierte Studien zum Ausheilverhalten
von Defekt-Clustern nach dem Ansatz von [CDdlRMG96] sind notwendig. MD-Simulationen mit
PKA-Energien vonEPKA � 50 keV, also im Bereich der SkalierungsenergieEI , sind heutzutage
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EPKA [eV] 1000
EMD [eV] 786.604
# Sim.-Läufe 152

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] 46:1� 1:0

Platzw. 43:2� 3:5

a)
P

FP 0:12� 0:01

b)
P

EDV 0:07� 0:01

c)
P

EDI 2:68� 0:22

a) FP:
FP110E 13
FP110 -
FP110ED 5

b) verbundene ED:
V+SI110E 10
V+SI110 1
V+110L -

c) isolierte ED:
V 211
SI110E 281
SI110 85
SI110L 1
IT -

DD:
V+V -
VV 8
VVD -
II110 11
II111 6

sonstige:
CEa+CEb -
VZF: n = 1 6
VZF: n = 2 9
VZF: 2 < n � 10 38
DEF:10 < n � 19 89
CL: n > 19 207

Tabelle 7.2: Defektzusammensetzung beiEPKA = 1 keV.
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a) Defekt-Cluster mitnDef = 110 b) Defekt-Cluster mitnDef = 110
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c) Defekt-Cluster mitnDef = 111 d) Defekt-Cluster mitnDef = 116
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Abbildung 7.3: Beispiele der entstandenen Defekt-Cluster bei einer PKA-Energie vonEPKA =

1 keV. Im Gegensatz zu der Darstellung der Defekt-Cluster in Abbildung 4.5c,d sind hier die Atome
des Verzerrungsfeldes nicht gezeigt, sondern nur dienDef Atome.
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mit der nötigen Statistik noch nicht gerechnet. Um eine reine MD-Rechnung mit einer Endtempe-
ratur unterTmax = 800K durchzuführen, würden etwaN = 300000 Atome in der SZ ben¨otigt.
Zwar ist bei den MD-Simulationen dieser Arbeit die Schwelle zu der Erzeugung von Defekt-
Clustern erreicht worden (siehe Abbildung 7.2 und Anhang C.1.1), doch kann das Verh¨altnis bei
einer PKA-Energie, die einen Faktor50 größer ist, auch ganz anders aussehen.



Zusammenfassung

Es wurden molekulardynamische Simulationen zu Strahlensch¨aden in Silizium durchgef¨uhrt. Das
benutzte Potential von Stillinger und Weber wurde f¨ur Silizium konstruiert und beschreibt die ko-
valente Bindung mit einem Dreik¨orperpotential. Die Simulation verlief so, daß einem ausgew¨ahl-
ten Atom (PKA) ein Impuls entsprechend einer kinetischen Energie zwischen 10 eV und 1000 eV
übertragen wurde. Die Vorgehensweise wird durch experimentelle Messungen gerechtfertigt, die
zeigen, daß die Kristallsch¨adigung durch direkte St¨oße der Silizium-Atome herr¨uhrt. Die Größe
der Superzelle (SZ) wurde stets so gew¨ahlt, das der Temperaturanstieg nach dem Stoß niedrig ge-
nug war, keine vermehrten Rekombinationen hervorzurufen. Die Anzahl N der Atome in der SZ
stieg von N=1728 bis auf N=13824 an. Im Bereich der Schwellenenergie waren 3000 Simulati-
onsläufe (SL) notwendig, insbesondere wegen der starken Anisotropie von Lage und Breite der
Schwellen.

Die insgesamt 4000 erzeugten Defekte wurden von einem Selektionsalgorithmus zu 90 % iden-
tifiziert, wobei die jeweilige Geometrie analysiert wurde. Dabei wurden bekannte Defekt-
Konfigurationen best¨atigt und neue gefunden. Die Anzahl der Fehlstellenpaare konnte auch bei
den nicht identifizierten Defekten, in der Regel Defekt-Cluster bestehend aus mehr als 20 Atomen,
bestimmt werden.

So konnten Minimalenergien f¨ur die Bildung von isolierten Leerstellen (V) und interstitiellen De-
fekten (I), Frenkel-Paaren (Komplexen aus eng benachbarten V-I-Defekten) oder auch Defekt-
Clustern bestimmt werden. Die Energien stimmen gut mit experimentell gefundenen Werten ¨ube-
rein. Besonders detailliert wurde die mittlere Schwellenenergie f¨ur Einzeldefekte und ihre Breite
als Funktion der PKA-Richtung untersucht. Der Grund daf¨ur war, daß es aus verschiedenen MD-
Simulationen einerseits Hinweise auf eine st¨arkere Anisotropie gab, andererseits auch fast v¨ollig
isotrope Werte angegeben wurden. In unserer Untersuchung wurde eine sehr starke Anisotropie
sowohl der Schwellenenergie als auch der Breite gefunden. So liegt die Schwellenenergie in der
“offenen” [333]-Richtung (Stoß in die Tetraeder-L¨ucke) bei 17.8 eV (Breite 0.2 eV), andererseits
in der [310]-Richtung bei 116 eV (bei einer Breite von 58 eV). Oberhalb der Schwellenenergien
werden häufig Rekombinationseffekte beobachtet, d.h. bei h¨oheren PKA-Energien treten weniger
Defekte auf. R¨aumlich gemittelt liegt die mittlere Schwellenenergie bei 43.6 eV mit einer Breite
von 15 eV. Dieser Wert liegt deutlich ¨uber den bisher in “Binary-Collision”-Simulationen benutz-
ten Werten, die zwischen 15 eV und 25 eV liegen.

Bei der PKA-EnergieEPKA = 1 keV war die Anisotropie nicht mehr signifikant. Neben den
2.68�0.22 erzeugten isolierten Einzeldefekten traten auch 1.36�0.09 Defekt-Cluster pro SL auf.
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Das Verhältnis der Häufigkeiten von V- und I-Defekten liegt beinV=nI = 0:6. Daraus geht her-
vor, daß die Defekt-Cluster reicher an Leerstellen (V) als an Zwischengitterpl¨atzen (I) sind. Die
PKA-Energie von 1 keV wurde deshalb genauer untersucht, da in naher Zukunft Messungen zum
Vergleich zur Verfügung stehen werden, bei denen Silizium Atome nach Neutronen-Einfang und
sofortiger Gamma-Emission genau diese R¨uckstoßenergie haben. F¨ur PKA-Energien von�50 keV
liegt der experimentelle Wert f¨ur das Verh¨altnisnV=nI bei 1.36. Es bleibt abzuwarten, ob ¨ahnliche
Werte auch bei 1 keV gefunden werden.



Anhang A

Raumwinkelmittelung

Gesucht sind die GewichteG([hkl]) der Funktion

fD =
X



G([hkl]) � fd([hkl]) (A.1)

zur Berechnung eines Mittelwerts einer Meßgr¨oßefd([hkl]) der einzelnen Kristallrichtungen. Eine
gute Näherung ist die lokal planaren Gewichtung

GLP =

330 333

2 4 4 1

4 8 4

4 4

1

300

; (A.2)

in der angenommen wird, daß jeder Einheitsraumwinkel gleich groß ist. Verbessert wird diese
Näherung, wenn die GewichteGLP mit der Größe der sph¨arischen Oberfl¨achenelemente

Gsphä. WSO=

330 333

14 13 12 11

15 14 13

16 15

17

300

(A.3)

I



nach einer Wigner-Seitz-Konstruktion skaliert werden.

G([hkl]) = GLP �Gsphä. WSO

=

330 333
28 52 48 11
60 112 52
64 60
17
300

(A.4)

Die Gewichte in Gleichung (3.13) wurden so berechnet.

II



Anhang B

Vermeidung unphysikalischer Kühlung

Die Gleichung für die Wärmeleitung lautet

F = �K@T

@x
@T

@t
=

K

c�
� @

2T

@x2
: (B.1)

wobeiF der Wärmefluß inx-Richtung beschreibt,� die Dichte undc die spezifische W¨arme, so
daß�c die Wärmekapazit¨at pro Einheitsvolumen beschreibt. Mit der thermischen Leitf¨ahigkeit
K = 148 J/(s m K), der spezifischen W¨armec = 20:0 J/(mol K) und der Dichte� = 2:32g/(cm3)
folgt

D =
K

c�
) D = 89:2 � 10�6m2/s:

Seitz und Kohler [SK56] l¨osen die W¨armeleitungsgleichung analytisch sowohl f¨ur eine sph¨ari-
sche als auch f¨ur eine zylindersymmetrische Geometrie im “thermal”- bzw. “displacement spike”-
Modell. Möchte man nun Gleichung (B.1) numerisch l¨osen, so kann man das nach den in
[PFTV86] beschriebenen Verfahren tun. Zuerst wird die Gleichung als Differenzengleichung mit
�t und�x geschrieben. Das Stabilit¨atskriterium nach [PFTV86] zum L¨osen von Differentialglei-
chungen lautet

2D�t

(�x)
2 � a � 1 mit D =

K

c�
(B.2)

und besagt physikalisch interpretiert, daß der gr¨oßte erlaubte Zeitschritt�t zur Lösung der Dif-
fusionsgleichung bis auf einen numerischen Faktor gleich der Diffusionszeit durch die Zelle der
Größe�x ist. Numerische Stabilit¨at ist erst bei Wertena � 0:01 erfüllt [PFTV86].

Wie skaliert nun die die Transport“geschwindigkeit”�x=�t der Wärmeleitung mit der Zellgr¨oße?
Je kleiner�x ist, desto gr¨oßer ist die Geschwindigkeit der W¨armeleitung. Bei einer physikalisch
sinnvollen minimalen Zellgr¨oße�x ist die Geschwindigkeit der W¨armeleitung gerade so groß wie
die SchallgeschwindigkeitvSi = 8 km/s= 0:08 Å /fs. Es ergibt sich als minimale Zellgr¨oße

�x � 225 Å ; (B.3)
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wenn�x=�t � vSi gefordert wird. Das bedeutet, daß die W¨armeleitung in Zellen mit kleinerer
Kantenlänge als�x = 225 Å , mit Überschallgeschwindigkeit abl¨auft und somit unphysikalisch
ist. Wärmeleitung ist wie erwartet ein makroskopisches Ph¨anomen. Die gr¨oßte in dieser Arbeit
benutzte Zelle hatte eine Kantenl¨ange vonl � 65 Å . Damit ist eine Kühlung nicht sinnvoll.
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Anhang C

Klassifizierte Defekte

C.1 Kenngrößen und Häufigkeit

Die Kenngrößen der AtomanzahlnDef, des GyrationsradiusrGy und des zweiten Moments des

Gyrationsradius
q
r2Gy sind in Abschnitt 3.4.1 definiert.

Häufigkeit Defektart nDef rGy

q
r2Gy

77 Platzw. 2 1:2 0:8

51 VZFnDef=2 2 1:2 1:0

6 IT 3 2:0 2:8

1299 V 4 1:8 1:8

183 V 4 1:8 1:9

3 V 5 2:2 3:5

41 V 5 2:2 3:6

4 VZF2<nDef�9 5 2:3 4:0

5 SI110E 5 2:3 4:0

10 SI110E 5 2:3 4:1

3 IT 6 2:2 3:3

11 V 6 2:3 4:2

5 II110 6 2:5 4:6

3 VZF2<nDef�9 6 2:7 6:5

194 SI110E 6 2:7 6:6

1022 SI110E 6 2:8 6:6

147 SI110E 6 2:8 6:7

3 SI110E 6 2:8 6:8

14 SI110 7 2:5 5:3

3 SI110E 7 2:6 5:4

6 SI110E 7 2:7 6:1

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite

V



Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit Defektart nDef rGy

q
r2Gy

7 SI110E 7 2:7 6:2

33 II110 7 2:9 7:0

13 SI110 7 2:9 7:3

12 SI110 7 2:9 7:4

4 SI110E 7 3:0 8:3

6 SI110E 7 3:0 8:4

13 SI110E 7 3:1 8:4

4 SI110E 7 3:1 8:5

13 SI110 8 2:9 6:8

21 SI110 8 2:9 6:9

9 SI110E 8 2:9 7:3

6 SI110E 8 2:9 7:4

3 TP 8 3:0 7:2

4 SI110E 8 3:0 7:3

72 SI110E 8 3:0 7:4

6 SI110E 8 3:1 7:7

5 SI110 9 2:9 7:1

109 SI110 9 3:0 7:2

3 SI110E 9 3:0 7:2

3 SI110 9 3:0 7:3

17 SI110E 9 3:0 7:3

5 V 9 3:0 7:5

14 V+V 9 3:0 7:6

46 FP 9 3:1 8:1

15 FPD 9 3:1 8:3

7 SI110 9 3:3 9:6

13 SI110 9 3:3 9:7

3 V 9 3:3 9:8

152 SI110 9 3:4 9:7

11 SI110 9 3:4 9:8

3 V 10 3:0 7:1

3 V 10 3:0 7:2

10 SI110E 10 3:0 7:2

12 SI110E 10 3:0 7:3

3 VZF2<nDef�9 10 3:0 8:4

24 SI110E 10 3:1 7:2

21 SI110E 10 3:1 7:3

8 VZF2<nDef�9 10 3:1 7:6

3 V+V 10 3:1 7:7

6 VZF2<nDef�9 10 3:1 8:0

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit Defektart nDef rGy

q
r2Gy

3 VZF2<nDef�9 10 3:3 9:4

26 SI110 10 3:4 9:6

6 VZF2<nDef�9 10 3:4 10:1

12 V 10 3:4 10:4

6 SI110 10 3:5 10:1

8 FPD 10 4:1 14:7

15 FPD 10 4:5 17:5

9 SI110E 11 3:1 7:3

29 SI110 11 3:1 7:6

4 VZF9<nDef�19 11 3:1 9:6

7 FP 11 3:2 7:9

4 VZF9<nDef�19 11 3:4 9:8

3 VZF9<nDef�19 11 3:6 11:4

8 FPD 11 3:9 13:5

4 V+SI110E 11 4:5 18:2

6 V+SI110E 11 4:5 18:3

3 VZF9<nDef�19 12 3:1 7:4

14 VVD 12 3:2 7:8

7 FP 12 3:2 8:0

5 SI110 12 3:4 9:7

24 FPD 12 3:4 10:4

17 V+SI110E 12 3:6 10:5

3 VZF9<nDef�19 12 3:8 12:5

3 V+SI110E 12 3:8 13:0

26 V+SI110 12 3:9 13:4

13 V+SI110E 12 4:1 14:0

13 V+SI110E 12 4:1 14:1

7 VZF9<nDef�19 12 5:2 23:6

4 V+SI110E 12 5:2 23:6

3 VZF9<nDef�19 13 3:1 8:3

7 II111 13 3:2 8:3

10 VZF9<nDef�19 13 3:7 13:2

6 V+SI110 13 4:0 14:3

3 VZF9<nDef�19 13 4:1 14:3

4 VV 14 3:2 8:2

3 II111 14 3:2 8:4

5 II111 14 3:3 8:7

22 FPD 14 3:3 9:3

3 FP 14 3:4 10:6

33 FP 14 3:4 10:7

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit Defektart nDef rGy

q
r2Gy

120 V+SI110E 14 3:6 10:6

24 V+SI110E 14 3:6 10:7

16 SI110L 14 3:6 10:8

4 V+SI110E 14 3:7 12:3

19 V+SI110E 14 3:7 12:4

5 V+SI110E 14 4:7 18:5

17 II111 15 3:3 8:8

3 VZF9<nDef�19 15 3:4 10:1

6 FP 15 3:4 10:9

5 VZF9<nDef�19 15 3:6 10:7

3 VZF9<nDef�19 15 3:6 11:7

11 V+SI110E 15 3:7 12:1

9 FP 15 4:1 14:9

4 VZF9<nDef�19 15 4:2 15:9

4 VZF9<nDef�19 15 4:2 16:0

4 VZF9<nDef�19 15 4:9 19:1

3 V+SI110 15 4:9 19:1

3 VZF9<nDef�19 15 4:9 19:2

5 V+SI110 15 4:9 19:2

3 II111 16 3:3 8:8

3 VV 16 3:4 8:9

6 V+SI110E 16 3:6 11:8

11 V+SI110E 16 3:6 11:9

13 FP 16 3:6 12:5

3 VZF9<nDef�19 16 4:1 14:7

3 VZF9<nDef�19 16 4:1 15:6

11 VV 17 3:4 9:2

3 VZF9<nDef�19 17 3:4 9:2

3 VZF9<nDef�19 17 4:0 14:2

3 V+SI110 17 4:5 17:5

3 VZF9<nDef�19 17 4:6 18:0

45 VV 18 3:4 9:3

23 V+SI110 18 3:8 12:7

4 FP 19 4:3 15:0

3 Defekt-Cluster 20 5:2 22:1

3 Defekt-Cluster 22 4:0 13:5

3 Defekt-Cluster 22 4:0 13:9

4 Defekt-Cluster 23 4:1 14:6

4 Defekt-Cluster 24 4:2 15:1

3 Defekt-Cluster 26 4:5 17:6
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C.1.1 Defekt-Cluster bei der PKA-Energie vonEPKA = 1 keV

Häufigkeit der
Defekt-Cluster

nDef rGy

q
r2Gy

1 20 3:63 12:54

1 20 3:87 13:52

1 20 3:88 12:16

1 20 3:89 13:51

1 20 3:90 12:92

1 20 4:53 20:58

1 20 4:79 19:81

1 21 3:90 12:38

1 21 4:02 14:54

1 21 4:30 17:96

1 21 4:80 22:50

1 21 6:40 34:25

1 22 3:95 13:42

1 22 4:01 13:20

1 22 4:04 14:21

1 22 4:38 17:87

1 22 6:04 33:91

1 23 4:31 16:10

1 23 4:47 19:07

1 23 4:82 20:49

1 23 4:86 21:83

1 23 4:92 21:20

1 23 5:48 28:12

1 23 7:28 49:08

1 23 7:49 52:22

1 24 4:24 15:73

1 24 4:35 16:66

1 24 4:36 16:78

1 24 4:62 18:62

1 24 4:95 21:77

1 24 5:19 26:26

1 24 5:35 24:09

1 24 5:36 27:36

1 25 4:16 16:08

1 25 4:45 16:66

1 25 4:59 20:16

1 25 4:80 19:95

1 25 4:82 20:71

1 25 5:36 26:51

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit der
Defekt-Cluster

nDef rGy

q
r2Gy

1 25 5:38 27:44

1 26 4:48 18:30

1 26 4:52 17:56

1 26 4:52 17:57

1 26 4:97 22:10

1 26 5:35 25:54

1 26 5:37 25:27

1 26 7:03 51:74

1 27 4:39 16:70

1 27 4:69 22:38

1 27 4:87 21:12

1 27 4:96 23:52

1 28 4:40 16:12

1 28 4:50 18:29

1 28 4:54 20:71

1 28 4:68 19:09

1 28 4:99 25:23

1 28 5:81 30:70

1 28 6:41 37:39

1 29 5:12 22:38

1 29 5:12 22:38

1 29 5:30 28:25

1 29 6:06 31:20

1 29 6:07 31:24

1 30 4:53 17:67

1 30 4:66 19:05

1 30 5:38 27:39

1 30 5:40 30:45

1 30 5:88 29:96

1 31 4:57 17:90

1 31 4:71 19:29

1 31 4:75 20:20

1 31 7:62 50:65

1 32 4:72 19:98

1 32 4:83 20:02

1 32 5:24 28:49

1 32 5:31 31:43

1 32 5:60 32:01

1 32 6:20 34:76

1 33 4:67 19:77

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit der
Defekt-Cluster

nDef rGy

q
r2Gy

1 33 5:57 30:47

1 33 5:57 28:92

1 34 4:84 21:20

1 34 5:85 30:89

1 34 5:87 28:67

1 34 5:90 32:89

1 34 6:01 33:26

1 35 4:33 16:35

1 35 5:00 22:75

1 35 5:24 24:74

1 35 5:30 24:84

1 35 5:50 26:54

1 35 6:05 33:98

1 35 6:25 38:00

1 35 6:55 38:90

1 36 4:81 20:46

1 36 5:10 24:05

1 36 6:10 38:71

1 37 5:18 22:78

1 37 5:24 24:82

1 37 5:65 27:55

1 37 5:82 31:93

1 37 6:93 42:17

1 38 4:83 19:78

1 38 5:37 24:26

1 38 6:50 39:38

1 38 7:53 56:26

1 39 5:18 23:40

1 39 6:16 34:61

1 40 4:82 20:63

1 40 4:96 21:09

1 40 5:42 26:27

1 40 5:89 34:60

1 41 5:86 30:42

1 41 6:50 40:08

1 41 6:83 40:12

1 41 7:05 43:95

1 42 5:53 28:87

1 42 5:79 33:37

1 42 5:98 34:48

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit der
Defekt-Cluster

nDef rGy

q
r2Gy

1 43 5:26 24:02

1 43 6:41 36:05

1 44 5:68 32:60

1 44 6:04 31:85

1 44 7:00 41:28

1 44 7:82 67:81

1 45 5:61 29:85

1 45 6:41 37:72

1 45 6:87 50:76

1 46 5:52 27:84

1 46 7:03 48:56

1 48 5:76 29:06

1 48 6:36 40:21

1 49 6:78 46:32

1 50 5:22 25:25

1 50 6:18 41:74

1 50 6:93 45:56

1 50 6:99 47:60

1 50 7:64 66:27

1 50 8:82 72:23

1 53 5:71 29:17

1 53 5:84 31:05

1 53 6:78 40:14

1 53 6:79 43:59

1 53 7:42 54:06

1 56 6:18 34:24

1 56 6:59 39:77

1 56 6:98 42:93

1 56 8:04 56:40

1 57 6:97 41:32

1 57 8:43 65:36

1 59 5:55 27:09

1 60 6:61 37:32

1 61 5:93 34:30

1 61 7:22 46:42

1 62 7:42 47:29

1 62 7:82 60:19

1 63 6:11 33:93

1 64 7:09 45:77

1 64 8:93 68:89

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit der
Defekt-Cluster

nDef rGy

q
r2Gy

1 64 10:17 85:53

1 66 6:36 38:05

1 66 7:54 53:70

1 67 6:13 33:07

1 67 8:78 65:66

1 68 6:20 34:08

1 68 6:80 48:23

1 69 7:59 48:51

1 69 7:83 56:66

1 69 9:21 76:03

1 69 9:30 86:45

1 70 7:55 48:24

1 70 7:98 57:90

1 71 6:46 38:53

1 72 7:47 56:65

1 73 7:81 54:54

1 73 7:92 62:11

1 74 7:68 54:62

1 74 8:87 70:33

1 75 8:24 63:46

1 79 6:00 32:55

1 79 8:26 63:42

1 80 9:48 101:36

1 82 8:12 62:01

1 84 6:37 36:94

1 85 10:70 131:13

1 87 6:52 38:46

1 87 9:03 74:42

1 90 11:46 110:12

1 93 7:18 54:86

1 94 7:97 62:23

1 95 8:41 63:19

1 95 9:69 107:09

1 95 10:59 102:06

1 96 6:95 45:12

1 101 10:91 118:53

1 102 9:00 78:27

1 106 9:60 85:15

1 108 8:76 77:81

1 109 10:76 112:88

Fortsetzung auf der n¨achsten Seite
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Fortsetzung der vorhergehenden Seite

Häufigkeit der
Defekt-Cluster

nDef rGy

q
r2Gy

1 110 8:18 65:09

1 110 12:43 127:34

1 111 8:45 67:13

1 111 11:29 114:28

1 114 8:77 86:84

1 116 11:59 122:41

1 142 8:84 80:56

1 146 9:12 72:06

C.2 Koordinaten und Energien einzelner Atome in verschiede-
nen Defekten

In diesem Abschnitt werden die klassifizierten Defekte genauer auf ihre Geometrie untersucht. Mit
#NN werden die Anzahl der Nachbaratome bezeichnet, die nicht weiter alsrmax = 3:0 Å von dem
betreffenden Atom entfernt war. Dabei sind nicht nur Defektatome eingeschlossen sondern auch
Atome, die regul¨are Gitterplätze besetzen.

C.2.1 isolierte Einzeldefekte

Leerstelle V

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
6 V 0.004 0.012 2.081 -4.486
6 V 0.000 2.050 0.001 -4.486
6 V 2.060 2.053 2.076 -4.486
6 V 2.060 0.000 0.000 -4.497

Zwischengitterplatz SI110E

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 SI110E(I) 2.249 3.890 1.700 -3.963
4 SI110E(I) 2.244 1.695 3.893 -3.974
4 SI110E 2.190 0.000 5.599 -4.230
4 SI110E 2.190 5.595 0.000 -4.230
4 SI110E(I) 0.000 1.966 3.632 -4.444
4 SI110E(I) 0.002 3.629 1.971 -4.444
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Zwischengitterplatz SI110

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
5 SI110(I) 0.977 2.222 3.918 -3.685
5 SI110(I) 0.978 3.928 2.244 -3.685
5 SI110 0.000 4.789 4.782 -3.813
5 SI110 0.275 1.423 1.427 -4.305
4 SI110 3.173 1.449 4.508 -4.305
4 SI110 3.174 4.499 1.452 -4.315
4 SI110 1.808 0.000 5.864 -4.572
4 SI110 1.818 5.856 0.000 -4.572

Zwischengitterplatz SI110L

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
5 SI110L(I) 0.000 3.971 3.975 -3.739
4 SI110L(I) 2.423 2.139 2.140 -4.134
4 SI110L(I) 2.432 5.819 5.825 -4.134
4 SI110L(I) 0.217 1.748 1.743 -4.177
4 SI110L(I) 0.208 6.193 6.201 -4.187
4 SI110L 0.301 0.000 0.000 -4.347
4 SI110L 0.303 7.936 7.942 -4.347
4 SI110L 3.474 5.440 2.549 -4.486
4 SI110L 3.470 2.546 5.449 -4.486
4 SI110L 4.826 1.243 4.074 -4.593
4 SI110L 4.825 4.068 1.244 -4.593
4 SI110L 4.846 6.735 3.924 -4.593
4 SI110L 4.847 3.920 6.743 -4.593
5 SI110L(I) 2.349 3.981 3.985 -5.010

Zwischengitterplatz ITD

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
10 ITD(I) 0.030 0.006 0.007 -3.333
5 ITD 1.493 1.498 1.500 -4.326
5 ITD 2.938 0.000 0.000 -4.347
5 ITD 0.000 0.000 2.931 -4.358
5 ITD 0.002 2.930 0.002 -4.358
4 ITD 2.848 2.846 2.847 -4.454
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C.2.2 verbundene Einzeldefekte

Zwei verbundene Leerstellen V+V

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
6 V2(1) 2.191 0.049 2.270 -4.412
6 V2(2) 3.977 3.285 1.542 -4.412
6 V2(2) 3.983 1.302 3.533 -4.422
6 V2(1) 2.187 2.028 0.287 -4.433
6 V2(2) 6.127 3.332 3.585 -4.444
6 V2(1) 0.041 0.000 0.224 -4.454
4 V2(VZF) 5.052 4.898 0.000 -4.465
6 V2(1) 0.000 2.021 2.259 -4.497
6 V2(2) 6.162 1.311 1.552 -4.508

Verbundene Leerstelle mit Zwischengitterplatz V+SI110E

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 V+SI110E(I) 8.152 1.700 3.758 -3.963
4 V+SI110E(I) 8.173 3.897 1.581 -3.974
4 V+SI110E 8.129 5.596 0.042 -4.230
4 V+SI110E 8.130 0.000 5.458 -4.241
4 V+SI110E 3.460 1.479 1.259 -4.422
4 V+SI110E 3.470 4.213 3.997 -4.433
6 V+SI110E(V) 2.035 5.194 0.269 -4.444
4 V+SI110E(I) 5.916 3.639 1.828 -4.454
4 V+SI110E(I) 5.900 1.987 3.485 -4.454
6 V+SI110E(V) 0.000 5.193 2.369 -4.486
6 V+SI110E(V) 0.000 3.104 0.270 -4.486
4 V+SI110E 4.936 2.720 0.000 -4.508
4 V+SI110E 4.905 0.102 2.555 -4.508
4 V+SI110E 4.910 2.920 5.376 -4.508
6 V+SI110E(V) 1.986 3.114 2.368 -4.518
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V+SI110

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 V+SI110(I) 5.618 5.001 4.590 -3.803
5 V+SI110 4.540 2.250 5.564 -3.867
6 V+SI110(I) 5.487 3.074 3.236 -3.974
5 V+SI110 4.847 5.865 2.360 -4.187
5 V+SI110 3.486 1.318 3.306 -4.241
4 V+SI110 7.746 2.680 2.370 -4.305
6 V+SI110(V) 2.026 0.439 0.000 -4.347
5 V+SI110(V) 0.018 0.451 2.140 -4.444
4 V+SI110 5.113 0.000 2.257 -4.497
5 V+SI110(V) 0.000 2.622 0.027 -4.529
6 V+SI110(V) 1.881 2.604 2.031 -4.572
4 V+SI110 6.479 1.330 0.863 -4.572
4 VZF1 6.471 7.175 6.677 -4.593
4 V+SI110 3.594 7.184 3.863 -4.615
5 V+SI110 3.715 4.033 1.188 -4.689

V+SI110L

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
5 V+SI110L(I) 0.000 3.978 3.976 -3.749
4 V+SI110L(I) 2.448 5.810 5.805 -4.145
4 V+SI110L(I) 2.421 2.129 2.126 -4.166
4 V+SI110L(I) 0.197 1.744 1.745 -4.177
4 V+SI110L(I) 0.228 6.201 6.199 -4.187
4 V+SI110L 0.309 0.000 0.000 -4.337
4 V+SI110L 0.327 7.936 7.937 -4.347
4 V+SI110L 6.124 5.434 5.437 -4.433
6 V+SI110L(V) 7.087 7.024 7.026 -4.476
6 V+SI110L(V) 4.898 6.985 9.004 -4.476
6 V+SI110L(V) 4.901 9.007 6.986 -4.476
6 V+SI110L(V) 7.011 9.051 9.054 -4.476
4 V+SI110L 3.488 5.450 2.563 -4.486
4 V+SI110L 3.485 2.562 5.440 -4.486
4 V+SI110L 4.861 6.746 3.927 -4.582
4 V+SI110L 4.856 3.924 6.739 -4.582
4 V+SI110L 4.830 1.250 4.074 -4.593
4 V+SI110L 4.833 4.079 1.249 -4.593
5 V+SI110L(I) 2.352 3.956 3.951 -5.010
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C.2.3 Frenkel-Paare

Frenkel-Paar FP110E

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 FP110E(I) 3.914 5.340 3.837 -3.931
4 FP110E(I) 1.726 5.330 1.648 -3.942
3 vzf(V) 3.038 0.000 2.513 -4.187
4 FP110E 0.000 5.384 0.000 -4.283
4 FP110E 5.570 5.396 5.559 -4.283
4 FP110E(V) 5.412 1.866 2.367 -4.401
4 FP110E(V) 3.183 1.869 0.148 -4.412
4 vzf 1.406 0.834 4.167 -4.412
4 FP110E(I) 3.703 3.056 3.515 -4.412
4 FP110E(I) 2.050 3.050 1.879 -4.433
5 FP110E(V) 5.191 0.095 0.360 -4.903

Frenkel-Paar FP110ED

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
5 FP110ED(I) 1.702 4.887 3.302 -3.877
8 FP110ED(I) 3.230 2.799 2.814 -4.070
4 FP110ED(V) 1.255 1.897 1.920 -4.112
4 FP110ED 0.000 6.672 3.579 -4.123
4 FP110ED(I) 2.123 4.477 5.538 -4.187
6 FP110ED(V) 3.861 0.000 2.087 -4.315
6 FP110ED(V) 3.842 2.144 0.000 -4.337
5 FP110ED(I) 3.869 2.658 5.309 -4.785
6 FP110ED(V) 1.722 0.126 0.119 -4.914
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C.2.4 Doppeldefekte

Doppelleerstelle VV

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
5 VV 1.410 3.039 1.405 -4.358
5 VV 3.027 1.409 5.035 -4.369
5 VV 3.408 5.055 1.398 -4.369
5 VV 5.033 3.412 5.026 -4.369
5 VV 5.030 1.414 3.031 -4.369
5 VV 1.397 5.041 3.388 -4.380
4 VV 2.515 6.450 5.065 -4.465
4 VV 2.519 1.356 0.000 -4.476
4 VV 0.000 3.931 5.068 -4.476
4 VV 5.081 3.928 0.003 -4.476
4 VV 6.429 5.102 3.913 -4.476
4 VV 3.909 5.101 6.425 -4.476
4 VV 1.360 0.000 3.906 -4.476
4 VV 3.922 0.004 1.349 -4.476
4 VV 6.440 2.541 1.353 -4.476
4 VV 5.082 6.458 2.516 -4.476

Doppelleerstelle VVD

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 VVD 0.000 2.323 2.983 -4.102
4 VVD 2.900 2.240 0.000 -4.112
4 VVD 2.977 5.210 2.895 -4.123
4 VVD 3.047 2.161 3.053 -4.305
4 VVD 3.217 0.000 1.995 -4.369
4 VVD 5.209 3.211 3.225 -4.369
4 VVD 1.991 1.995 5.210 -4.380
4 VVD 0.048 5.162 0.053 -4.444
5 VVD 1.502 3.716 1.498 -4.508
5 VVD 5.139 5.141 4.881 -4.636
5 VVD 4.888 0.069 0.082 -4.636
5 VVD 0.077 0.315 5.140 -4.636
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Doppelzwischengitterplatz I2Z

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
7 I2Z 0.000 5.233 0.431 -3.621
7 I2Z 2.969 1.874 3.803 -3.632
5 I2Z 2.588 3.894 1.764 -3.877
5 I2Z 0.394 3.210 2.453 -3.888
5 I2Z 2.198 0.000 5.666 -4.454
5 I2Z 2.428 5.654 0.000 -4.593
5 I2Z 0.543 1.455 4.217 -4.615

Doppelzwischengitterplatz I2111

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
3 I2111 4.810 0.987 0.990 -3.675
7 I2111 3.896 3.800 1.891 -3.739
7 I2111 3.909 1.895 3.799 -3.749
7 I2111 2.005 1.901 1.898 -3.760
5 I2111 1.363 1.282 4.451 -4.283
5 I2111 1.350 4.449 1.279 -4.283
5 I2111 4.526 4.453 4.425 -4.305
5 I2111 2.921 0.000 5.792 -4.636
5 I2111 0.000 2.889 0.000 -4.636
5 I2111 5.802 5.807 2.884 -4.636
5 I2111 0.018 0.014 2.888 -4.647
5 I2111 5.797 2.901 5.779 -4.647
5 I2111 2.671 0.145 0.140 -4.839
5 I2111 5.666 0.140 3.114 -4.860

C.2.5 Weitere Defekte

CEa

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 CE(a) 0.000 2.029 2.064 -4.251
4 CE(a) 2.201 1.756 1.725 -4.251
4 CE 1.999 0.000 0.000 -4.347
4 CE 0.176 3.801 3.793 -4.358
4 CE 1.679 5.152 5.177 -4.497

XX



CEb

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
4 CE 4.883 2.817 2.373 -4.059
4 CE 2.501 2.811 0.000 -4.059
4 CE 0.000 0.000 2.503 -4.059
4 CE 2.371 0.008 4.885 -4.070
4 CE(b) 2.585 2.589 2.297 -4.219
4 CE(b) 2.298 0.227 2.585 -4.219
5 CE 0.371 30.930 4.526 -4.882
5 CE 4.510 4.477 0.357 -4.882

Defekt-Cluster mit nDef = 28 Atomen

#NN Name x [Å ] y [Å ] z [Å ] Epot [eV]
6 CL 4.767 4.217 11.507 -3.675
4 CL 5.666 3.382 8.953 -3.749
4 CL 4.783 6.067 10.088 -3.813
4 CL 6.869 4.238 3.903 -3.920
4 CL 6.909 6.400 1.713 -3.984
5 CL 3.540 3.018 7.821 -3.995
4 CL 6.868 2.554 5.558 -4.230
5 CL 5.474 6.926 12.382 -4.262
4 CL 6.893 8.080 0.000 -4.262
5 CL 3.555 5.154 6.021 -4.283
4 CL 2.571 3.729 12.365 -4.315
5 CL 0.000 3.416 4.364 -4.315
4 CL 4.556 4.395 3.850 -4.358
5 CL 2.008 1.388 4.369 -4.358
4 CL 3.593 2.495 2.870 -4.390
5 CL 0.040 1.414 6.362 -4.412
4 CL 4.680 6.041 2.088 -4.422
4 CL 1.057 5.112 2.943 -4.422
4 CL 3.745 0.013 5.429 -4.433
5 CL 1.635 5.149 7.976 -4.444
4 CL 2.348 6.544 4.348 -4.465
4 CL 3.704 7.972 2.979 -4.465
4 CL 1.173 0.000 8.019 -4.476
4 CL 0.029 3.952 9.399 -4.476
4 CL 3.744 5.181 0.113 -4.518
4 CL 2.326 3.822 1.415 -4.550
4 VZF 3.924 8.279 8.063 -4.561
4 CL 3.906 2.379 13.835 -4.572
4 CL 6.768 8.231 10.884 -4.636

XXI



Zitat Methode V IT IB SI100 SI110 SI110E

[CKOP84] sc Greens F. 4–6 5–8 5–8
[BAC87] SW 4.95 5.61 5.26
[Sch89] SW 4.42 3.76

MFF 4.18 5.03 5.81
BH 1.92 2.11 2.29
KP 2.43 4.03 3.8

[BNW89] embed. atom 3.19 4.81 5.88
[WCH91] TB 64 3.67 4.39

TB 216 3.96 4.40
TB 512 4.12 4.41
LDA-Ref 3.6–5.0 4.3–6.2

[CBS92] ab initio 3.3
[BHT92] DFT 3–4 5–6 4–5

PTHT 0.77 0.63 1.92 1.47
BH 2.12 1.56 2.54 3.30
SW 2.82 5.25 5.99 5.62
DOD 2.57 3.03 4.39 3.49
T2 2.81 5.03 2.84 2.32
T3 3.70 3.45 5.86 4.70

[MB93a] SW 4.84 5.67 5.38 3.66
MEAM 4.81 5.88

[BSC+93] LDA 4.1 3.3
[MB93b] SW 2.66 4.84 5.67 5.38 3.66

MEAM 3.19 4.81 5.88
[KBW+94] TB 64 3.46 3.61 3.52

TB 216 3.93 5.13 3.84
LDA-Ref 3.6–4.1 5.0–6.0 3.3

[UHT94] T3 3.70 3.42 4.12 4.68 4.39
[ZYM+95] ab initio 3.7 3.25
[RCT96] SW 4.6 3.86

ETB 3.150 4.70 5.40 5.00

ETB 2.9�1 3.5+2 4.5+2

[NBY96] SW 5.28 6.00 5.59 4.68 3.91
TB-Ref 4.12
LDA-Ref 3.3

[ZDdlRY+96] ab initio 3.2
[LKK +97] TB 64 3.397 3.552

TB 144 3.708 3.600
TB 192 3.675 3.749
TB 216 3.780
ab initio 3.70(10) 3.15(10)
TB-Ref1 3.93(20) 4.42(20)
TB-Ref2 4.12(20) 4.41(5)
TB-Ref3 3.76 4.95

[TCZDdlR97] TB 3.97 4.39 3.80
LDA-Ref 3.65 5.1 3.7
LDA-Ref 3.96 4.40 5.04
SW 2.64 4.84 3.65

Tabelle C.3: Literaturliste der Formationsenergien von Einzeldefekten mit verschiedenen Methode
berechnet.
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C.3 Verschiedene Kristallrichtungen
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[300]-Richtung

0

2

4

6

8

10

12

14

16

0 20 40 60 80 100 120

EPKA[eV]

E
de

p[
eV

]

0

1

2

0 20 40 60 80 100 120

EPKA[eV]

# 
F

eh
ls

te
lle

np
aa

re

Abbildung C.1: Schwellenenergie in[300]-Richtung.Eges,d= 25:60�0:01eV mit�Eges,d = 0:25eV
undEPla.,min = 23:8eV, EFP,min = 25:2eV, EEDV,min = 26:0eV, EEDI,min = 27:4eV, ECL,min =

57:9eV.
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EPKA [eV] 21.3 22.6 23.8 25.0 25.2 25.5 25.7 26.0 26.2 27.4 28.6 29.9 33.5 45.7 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 21.0 22.0 23.0 23.2 23.4 23.6 23.8 24.0 25.0 26.0 27.0 30.0 40.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 6 7 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - 0.83 1.62 4.94 5.82 6.97 7.00 6.98 7.14 7.13 5.37 7.46 10.74 9.76 8.50 5.54
HOP - - 1.00 1.75 1.50 1.50 0.63 0.25 - 0.13 - 0.13 - 1.13 2.25 1.75 1.75 3.25 4.75
a)
P

FP - - - - 0.13 0.25 0.75 0.63 0.50 - 0.13 - - 0.13 - - - - 0.13
b)
P

EDV - - - - - - - 0.25 0.50 0.63 0.63 0.25 0.50 - - - - - -
c)
P

EDI - - - - - - - - - 0.38 0.25 0.75 0.50 0.63 0.88 1.25 1.25 1.13 0.63

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110 - - - - - - - - 2 - 1 - - - - - - - -
FP110ED - - - - 1 2 6 5 2 - - - - 1 - - - - 1

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - 2 4 5 5 2 4 - - - - - -
V+SI110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - - 3 2 6 4 5 7 8 10 9 5
SI110E - - - - - - - - - 1 - 2 1 2 6 3 3 2 2
SI110 - - - - - - - - - 2 2 4 3 3 1 3 1 4 2
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
ITD - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - 2 - 1 -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - 1
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - - - - - - - - - 3 4 1 -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - 1 1 - - -

Tabelle C.4: Schwellenenergie in[300]-Richtung.
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[310]-Richtung
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Abbildung C.2: Schwellenenergie in[310]-Richtung.Eges,d = 107:54 � 0:15eV mit �Eges,d =

57:6eV undEPla.,min = 27:4eV, EFP,min = 62:8eV, EEDV,min = 62:8eV, EEDI,min = 62:8eV,
ECL,min = 143:8eV.
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EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 39.6 45.7 51.8 57.9 60.4 62.8 64.0 70.1 76.3 82.4 88.5 94.6 100.8 106.9 113.1 119.2 131.5 143.8 156.2 168.5
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 35.0 40.0 45.0 50.0 52.0 54.0 55.0 60.0 65.0 70.0 75.0 80.0 85.0 90.0 95.0 100.0 110.0 120.0 130.0 140.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 8 4 6 8 8 7 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - - - - - 3.38 1.47 3.44 2.65 2.54 3.70 6.11 1.58 4.11 3.36 3.36 4.02 3.22 3.45 7.73
HOP - 2.00 2.00 2.00 3.00 2.88 3.00 3.00 1.38 2.00 1.83 2.25 2.13 1.29 0.63 3.13 3.13 3.00 3.25 3.63 7.50 9.25 7.25
a)
P

FP - - - - - - - - 0.13 0.25 - 0.13 - 0.14 0.13 0.13 0.13 0.25 - 0.13 - - -
b)
P

EDV - - - - - - - - 0.25 - 0.17 - - 0.43 0.13 0.13 - - - - - 0.13 -
c)
P

EDI - - - - - - - - 0.13 - 0.17 0.25 0.38 - 0.50 - 0.50 0.25 0.25 0.25 - 0.38 0.50

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - 1 - - - 1 - 1 1 1 - 1 - - -
FP110ED - - - - - - - - 1 - - 1 - - 1 - - 1 - - - - -
FP110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - 1 - - - - 2 - 1 - - - - - 1 -
V+SI110 - - - - - - - - 1 - 1 - - 1 1 - - - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - 1 - 1 2 3 - 4 - 4 2 2 2 - 3 3
SI110E - - - - - - - - 1 - 1 1 3 - 4 - 4 1 2 2 - 2 4
SI110 - - - - - - - - - - - 1 - - - - - 1 - - - 1 -
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
111

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - 1 - - - 1 - 1 1 1 - 1 - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - - - - 1 - - - 1 - - - 2 1 2 - -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - 2

Tabelle C.5: Schwellenenergie in[310]-Richtung.
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[311]-Richtung
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Abbildung C.3: Schwellenenergie in[311]-Richtung.Eges,d= 36:87�0:01eV mit�Eges,d = 0:45eV
undEPla.,min = 33:5eV, EFP,min = 36:6eV, EEDV,min = 36:6eV, EEDI,min = 39:6eV, ECL,min >

107eV.
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EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 36.0 36.6 37.2 39.6 45.7 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 32.0 32.5 33.0 35.0 40.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 5 8 8 8 8 8 6 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - 1.72 4.99 6.65 7.03 2.36 7.57 8.08 7.78 6.94
HOP - - 2.00 2.00 1.88 0.75 0.13 0.38 2.50 2.00 1.13 2.00 2.50
a)
P

FP - - - - - 0.25 - 0.13 - - - - -
b)
P

EDV - - - - 0.13 0.38 0.88 0.50 - - - - -
c)
P

EDI - - - - - - 0.13 0.25 0.13 1.00 1.00 1.00 1.00

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - - - 2 - - - - - - -
FP110 - - - - - - - 1 - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - 1 3 7 4 - - - - -
V+SI110 - - - - - - - - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - 1 2 - 5 6 6 8
SI110E - - - - - - 1 2 - 4 2 5 6
SI110 - - - - - - - - 1 2 5 3 1
SI110L - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - 1 1 1 1 1
DEF:10 < n � 19 - - - - 1 1 - 1 1 - 2 1 -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - -

Tabelle C.6: Schwellenenergie in[311]-Richtung.
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[320]-Richtung
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Abbildung C.4: Schwellenenergie in[320]-Richtung.Eges,d= 48:05� 0:03 eV mit �Eges,d = 1:7eV.
EPla.,min= 33:5eV,EFP,min= 39:6eV,EEDV,min = 45:7eV,EEDI,min = 51:8 eV,ECL,min = 94:6eV.
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EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 39.6 43.3 45.7 48.1 49.4 51.8 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 35.0 38.0 40.0 42.0 43.0 45.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 7 8 8 8 7 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - 1.58 0.73 0.85 2.84 6.10 5.87 5.17 6.70 7.16 7.61 13.92
HOP - - 3.00 2.38 3.63 3.00 1.86 1.00 0.38 1.25 1.00 1.50 1.63 2.00
a)
P

FP - - - 0.25 0.13 - - - - 0.25 - 0.13 - -
b)
P

EDV - - - - - 0.13 0.43 0.75 0.38 0.38 - - 0.13 -
c)
P

EDI - - - - - - - - 0.38 0.13 1.00 0.50 0.75 0.50

a) FP:
FP110E - - - - 1 - - - - - - - - -
FP110ED - - - 2 - - - - - - - 1 - -
FP110 - - - - - - - - - 2 - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - 2 4 1 3 - - 1 -
V+SI110 - - - - - 1 1 2 2 - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - 3 1 7 4 6 -
SI110E - - - - - - - - 3 1 6 3 6 3
SI110 - - - - - - - - - - - - - 1
SI110L - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - 1 - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - 2
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - 1 1 - 1 4 - 1
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - 1 7

Tabelle C.7: Schwellenenergie in[320]-Richtung.
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[321]-Richtung
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Abbildung C.5: Schwellenenergie in[321]-Richtung.Eges,d= 39:80�0:01eV mit�Eges,d = 2:85eV.
EPla.,min= 32:3eV,EFP,min= 32:3eV,EEDV,min = 37:2eV,EEDI,min = 39:6 eV,ECL,min = 43:3eV.
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EPKA [eV] 21.3 27.4 31.1 32.3 33.5 34.7 36.0 37.2 38.4 39.6 40.8 42.0 43.3 44.5 45.7 46.9 48.1 49.4 50.6 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 28.0 29.0 30.0 31.0 32.0 33.0 34.0 35.0 36.0 37.0 38.0 39.0 40.0 41.0 42.0 43.0 44.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 7 8 8 8 8 8 7 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 2 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - 0.90 0.82 - - 0.93 4.65 4.17 3.59 2.80 3.42 11.44 10.63 9.69 11.95 10.41 9.92 11.19 13.01 11.37 6.87 4.06
HOP - - - 0.71 1.00 3.00 3.63 3.13 1.00 1.43 2.13 3.38 3.38 0.25 0.50 0.50 - 0.63 0.75 0.63 1.00 0.25 2.25 6.38
a)
P

FP - - - 0.14 - - - 0.13 0.50 0.14 0.25 0.25 0.13 0.25 0.13 - - - - - - - 0.13 0.25
b)
P

EDV - - - - - - - - - - - - - - - - - 0.13 0.13 - - - 0.13 0.13
c)
P

EDI - - - - - - - - - 0.14 - - 0.13 - 0.13 0.13 0.25 0.50 0.50 1.00 0.50 0.50 0.38 0.13

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 2
FP110ED - - - 1 - - - - - - 1 - - 1 - - - - - - - - 1 -
FP110 - - - - - - - 1 4 1 1 2 1 1 1 - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 1 - - - - -
V+SI110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 1
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - - 1 - - 1 - - - - 1 1 3 - 2 3 1
SI110E - - - - - - - - - 1 - - 1 - 1 1 2 4 3 7 1 4 3 1
SI110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
111

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 3 1 - - -
DEF:10 < n � 19 - - - - 1 - - - 1 2 2 1 - - - - 2 1 2 2 1 1 1 1
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - 1 6 6 6 6 5 4 3 1 5 1 -

Tabelle C.8: Schwellenenergie in[321]-Richtung.
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Abbildung C.6: Schwellenenergie in[322]-Richtung.Eges,d= 25:80� 0:01 eV mit �Eges,d = 2:3eV.
EPla.,min= 24:9eV,EFP,min= 24:9eV,EEDV,min = 24:9eV,EEDI,min = 33:5 eV,ECL,min = 94:6eV.
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EPKA [eV] 18.9 21.3 25.0 27.4 33.5 39.6 45.7 49.4 51.8 54.2 55.5 57.9 64.0 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 18.0 20.0 23.0 25.0 30.0 35.0 40.0 43.0 45.0 47.0 48.0 50.0 55.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 5 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - 2.71 5.56 7.39 2.51 - 0.73 1.87 2.82 4.10 6.97 6.67 6.72 7.12 9.98 13.01
HOP - - 1.88 0.75 - 1.63 2.50 2.75 2.25 1.88 1.20 0.13 0.13 0.13 0.25 1.88 2.00
a)
P

FP - - 0.13 0.25 - 0.25 - 0.13 - - 0.40 0.13 0.13 - - - -
b)
P

EDV - - 0.25 0.25 0.13 0.13 - - - 0.25 0.20 0.63 0.50 0.13 0.25 - -
c)
P

EDI - - - - 0.50 - - - - 0.13 - 0.13 0.25 0.88 0.75 0.75 1.00

a) FP:
FP110E - - - - - - - 1 - - - - - - - - -
FP110ED - - 1 - - 2 - - - - 2 1 1 - - - -
FP110 - - - 2 - - - - - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - - - - 4 4 1 2 - -
V+SI110 - - 2 2 1 1 - - - 2 1 1 - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - 4 - - - - 1 - 1 2 7 6 4 1
SI110E - - - - - - - - - - - - 2 7 4 4 6
SI110 - - - - 2 - - - - 1 - 1 - - 1 1 2
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - 1
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - 1 - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - 2 - - - - - - - - - 1 2 -
DEF:10 < n � 19 - - - 2 3 - - - 2 - - 1 1 - - 2 1
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - 3 6

Tabelle C.9: Schwellenenergie in[322]-Richtung.
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[330]-Richtung
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Abbildung C.7: Schwellenenergie in[330]-Richtung.Eges,d= 77:76� 0:01 eV mit �Eges,d = 1:6eV.
EPla.,min= 33:5eV,EFP,min= 60:4eV,EEDV,min = 61:6eV,EEDI,min = 61:6 eV,ECL,min = 81:2eV.

XXXVI



EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 45.7 57.9 60.4 61.6 62.8 64.0 65.2 66.5 67.7 68.9 69.5 69.9 70.1 71.4 72.6 73.8 75.0 76.3 77.5 78.7 79.9 81.2 83.6 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 40.0 50.0 52.0 53.0 54.0 55.0 56.0 57.0 58.0 59.0 59.5 59.8 60.0 61.0 62.0 63.0 64.0 65.0 66.0 67.0 68.0 69.0 71.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 7 8 5 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 4 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] -0.00 - 1.12 - - 1.77 0.84 3.83 2.54 2.82 0.85 - 1.93 - 2.23 3.24 - 0.85 - - 0.93 4.01 5.66 5.41 7.72 8.19 8.96 9.24
HOP - - 0.25 - 0.50 0.75 1.75 0.25 1.00 0.88 1.13 1.00 0.50 1.25 0.50 0.75 1.50 1.63 2.13 1.88 1.00 1.63 1.38 2.75 1.25 2.38 2.75 4.50
a)
P

FP - - - - - 0.13 - 0.25 0.25 0.25 - - - - - 0.13 - 0.13 - - - 0.13 0.25 0.13 0.13 - 0.13 -
b)
P

EDV - - - - - - - - - - 0.13 - - - - - - - - - - 0.13 - - - - - 0.13
c)
P

EDI - - - - - - 0.13 - 0.13 0.13 - - - - - - - - - - - 0.25 0.38 0.50 0.75 0.63 0.63 0.63

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 -
FP110ED - - - - - 1 - 2 2 2 - - - - - 1 - 1 - - - 1 1 1 - - - -
FP110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - 1 - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1
V+SI110 - - - - - - - - - - 1 - - - - - - - - - - 1 - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - 1 - 1 - - - - - - - - - - - - 2 3 3 6 5 4 4
SI110E - - - - - - 1 - 1 1 - - - - - - - - - - - 1 3 4 5 4 4 4
SI110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 1 - 1
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
111

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 2 - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 -
VZF: 2 < n � 10 - - 1 - - - - - - 1 - - - - - - - - - - - 2 1 1 - 2 - -
DEF:10 < n � 19 - - 1 - - 1 - 2 - - - - 2 - 1 2 - - - - 1 - 1 1 - 1 2 -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 1 2 3

Tabelle C.10: Schwellenenergie in[330]-Richtung.
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[331]-Richtung
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Abbildung C.8: Schwellenenergie in[331]-Richtung.Eges,d= 38:35� 0:01 eV mit �Eges,d = 1:6eV.
EPla.,min= 37:2eV,EFP,min= 37:2eV,EEDV,min = 38:4eV,EEDI,min = 39:6 eV,ECL,min = 70:1eV.

XXXVIII



EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 37.2 38.4 39.6 40.8 45.7 49.4 51.8 54.2 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 33.0 34.0 35.0 36.0 40.0 43.0 45.0 47.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 7 8 8 7 8 8 8 8 7

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] -0.00 - - 1.57 3.33 5.02 6.67 6.62 5.08 3.32 2.84 - 5.56 1.38 5.97 6.86
HOP - - - 2.50 1.75 0.75 - 1.00 1.00 2.00 2.29 0.75 2.38 3.25 0.88 3.00
a)
P

FP - - - 0.25 - - - 1.00 0.13 - - - - - 0.13 -
b)
P

EDV - - - - 0.50 0.25 0.75 - 0.63 0.50 0.43 - - - 0.25 -
c)
P

EDI - - - - - 0.50 0.25 - - - - - 0.38 - 0.38 0.71

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - 2 - - - 7 - - - - - - 1 -
FP110 - - - - - - - - 1 - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - 3 2 6 - 5 4 3 - - - 2 -
V+SI110 - - - - 1 - - - - - - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - 4 2 - - - - - 3 - 2 2
SI110E - - - - - 4 2 - - - - - 1 - 1 3
SI110 - - - - - - - - - - - - 2 - 1 1
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - 1
VVD - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - - 2 2
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - - - - - - - - - 2
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - 2 1 - -

Tabelle C.11: Schwellenenergie in[331]-Richtung.
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[332]-Richtung
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Abbildung C.9: Schwellenenergie in[332]-Richtung.Eges,d= 24:17� 0:06 eV mit �Eges,d = 0:4eV.
EPla.,min= 23:8eV,EFP,min= 23:8eV,EEDV,min = 23:8eV,EEDI,min = 42:0 eV,ECL,min > 107eV.
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EPKA [eV] 21.3 23.8 25.0 27.4 29.9 33.5 37.2 39.6 42.0 45.7 51.8 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 22.0 23.0 25.0 27.0 30.0 33.0 35.0 37.0 40.0 45.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 7 8 8 8 8 8 7 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] -0.00 1.07 7.41 3.65 - 0.79 3.32 3.81 4.28 4.26 5.91 7.30 6.70 6.72 5.96 7.08
HOP - 2.57 - 1.88 3.00 2.63 0.75 0.57 1.25 0.88 0.38 0.50 - 0.25 0.38 1.75
a)
P

FP - - - - - 0.13 - 0.14 - - 0.13 0.13 - - - -
b)
P

EDV - 0.14 1.00 0.38 - - 0.50 0.43 0.50 0.50 0.75 0.25 0.13 0.38 0.50 0.25
c)
P

EDI - - - - - - - - 0.13 - - 0.50 0.38 0.63 0.38 0.50

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - - - 1 - 1 - - - - - - - -
FP110 - - - - - - - - - - 1 - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - 1 - - - 4 3 4 4 6 2 1 3 4 1
V+SI110 - 1 7 3 - - - - - - - - - - - 1
V+SI110L - - - - - - - - - - - 1 - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - 1 - - 4 3 5 3 4
SI110E - - - - - - - - - - - 3 3 5 2 4
SI110 - - - - - - - - 1 - - - - - - -
SI110L - - - - - - - - - - - 1 - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - 1 - 1 -
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - - - 1 - 1 3 - - 1
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - 1

Tabelle C.12: Schwellenenergie in[332]-Richtung.
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[333]-Richtung
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Abbildung C.10: Schwellenenergie in[333]-Richtung.Eges,d= 22:16�0:01eV mit�Eges,d = 0:3eV.
EPla.,min= 22:0eV,EFP,min= 22:0eV,EEDV,min = 22:0eV,EEDI,min = 22:2 eV,ECL,min > 107eV.
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EPKA [eV] 18.9 21.3 22.0 22.1 22.2 22.6 23.2 23.8 24.4 27.4 33.5 45.7 57.9 70.1 71.4 72.6 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 18.0 20.0 20.5 20.6 20.7 21.0 21.5 22.0 22.5 25.0 30.0 40.0 50.0 60.0 61.0 62.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 7 8 7 8 8 8 8 7 8 7 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - 0.93 1.92 2.73 3.79 7.36 7.26 4.63 7.22 7.30 7.40 7.33 7.50 7.43 7.23 7.30 7.33 7.19 7.14
HOP - - - - 0.75 - - 1.13 - - - - 2.13 2.00 2.00 2.00 2.75 3.14 3.00
a)
P

FP - - 0.13 0.38 0.13 0.63 0.13 0.38 0.71 0.63 - - - - - - - - -
b)
P

EDV - - - - 0.25 0.13 0.25 0.25 - 0.13 - 0.25 - - - - - - -
c)
P

EDI - - - - 0.13 0.13 0.38 0.13 0.14 - 0.86 0.50 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - - - - - 1 - - - - - - - - - - -
FP110 - - 1 3 1 5 1 2 5 5 - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
V+SI110 - - - - 2 1 2 2 - 1 - 2 - - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - 1 1 3 1 1 - 6 4 8 8 8 7 8 7 8
SI110E - - - - - - 2 - 1 - 1 2 1 1 3 3 2 3 5
SI110 - - - - - - 1 - - - 5 2 6 6 5 4 6 4 1
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - 1
IT - - - - 1 - - - - - - - 1 - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - 1 - - - - 1
DEF:10 < n � 19 - 1 1 - - 2 2 - 1 2 1 2 - - - - - - -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

Tabelle C.13: Schwellenenergie in[333]-Richtung.
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[310]-Richtung
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Abbildung C.11: Schwellenenergie in[310]-Richtung.Eges,d = 116:47 � 0:18eV mit �Eges,d =

58:0eV.
EPla.,min= 27:4eV,EFP,min= 45:7eV,EEDV,min = 76:3eV,EEDI,min = 76:3 eV,ECL,min = 168:5eV.
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EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 39.6 45.7 51.8 57.9 64.0 70.1 76.3 82.4 94.6 106.9 119.2 131.5 143.8 156.2 168.5
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 35.0 40.0 45.0 50.0 55.0 60.0 65.0 70.0 80.0 90.0 100.0 110.0 120.0 130.0 140.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 7 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - 0.85 - - 2.20 2.31 0.85 3.39 4.22 3.48 2.77 0.83 3.47 5.95 9.12
HOP - 2.00 2.00 2.00 2.63 3.00 3.00 1.75 2.00 3.38 1.63 1.50 3.00 3.57 7.00 8.38 8.13 5.50
a)
P

FP - - - - 0.13 - - 0.38 0.38 - - - - 0.14 - - - -
b)
P

EDV - - - - - - - - - - - 0.25 - - - - - -
c)
P

EDI - - - - - - - - - 0.13 0.50 0.38 0.38 0.29 - 0.38 0.63 0.75

a) FP:
FP110E - - - - - - - 3 2 - - - - 1 - - - -
FP110ED - - - - 1 - - - 1 - - - - - - - - -
FP110 - - - - - - - - - - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - - - - 1 - - - - - -
V+SI110 - - - - - - - - - - - 1 - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - - 1 4 3 3 2 - 3 5 5
SI110E - - - - - - - - - 1 4 3 3 2 - 3 2 1
SI110 - - - - - - - - - - - - - - - - 2 3
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - 3 2 - - - - 1 - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - - - - - -
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - - - - - - 1 - 1 1 2 3
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - - - 1

Tabelle C.14:[310]-Richtung.
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[311]-Richtung
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Abbildung C.12: Schwellenenergie in[311]-Richtung.Eges,d = 22:41 � 0:01eV mit �Eges,d =

0:46eV.
EPla.,min= 22:6eV,EFP,min= 22:6eV,EEDV,min = 22:6eV,EEDI,min = 25:0 eV,EEDI,min > 107eV

XLVI



EPKA [eV] 20.1 21.3 22.6 23.8 25.0 27.4 31.1 33.5 36.0 37.2 45.7 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 19.0 20.0 21.0 22.0 23.0 25.0 28.0 30.0 32.0 33.0 40.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - 4.35 6.64 6.65 5.83 5.01 2.49 5.52 7.61 6.02 7.24 7.34 7.14 7.24 7.15
HOP - - 1.38 - - 0.50 0.63 1.75 0.88 - 0.63 1.00 1.75 2.13 2.63 3.00
a)
P

FP - - 0.25 - - 0.25 - 0.13 0.38 0.13 0.13 - - - - -
b)
P

EDV - - 0.38 1.00 0.88 0.25 0.75 0.25 0.25 0.13 0.38 - - - - -
c)
P

EDI - - - - 0.13 0.38 - - 0.13 0.75 0.13 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00

a) FP:
FP110E - - - - - - - - 1 - - - - - - -
FP110ED - - - - - 2 - 1 - - - - - - - -
FP110 - - 2 - - - - - - 1 1 - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - 3 8 7 2 4 2 2 1 2 - - - - -
V+SI110 - - - - - - 2 - - - 1 - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - 2 - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - 1 3 - - 1 6 1 8 8 8 8 8
SI110E - - - - 1 3 - - - 2 1 3 3 4 3 4
SI110 - - - - - - - - - - - 5 5 3 5 4
SI110L - - - - - - - - 1 4 - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - 1 - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - - 1 - -
DEF:10 < n � 19 - - - - - - - - - - 2 - - - - -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - -

Tabelle C.15:[311]-Richtung.
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[320]-Richtung
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Abbildung C.13: Schwellenenergie in[320]-Richtung.Eges,d = 47:88 � 0:06eV mit �Eges,d =

11:4eV.
EPla.,min= 33:5eV,EFP,min= 39:6eV,EEDV,min = 45:7eV,EEDI,min = 57:9 eV,ECL,min = 107eV.

XLVIII



EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 39.6 45.7 51.8 57.9 64.0 70.1 76.3 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 35.0 40.0 45.0 50.0 55.0 60.0 65.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 7 8 8 8 8 8 7 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - 0.79 4.69 4.23 4.36 7.24 6.70 5.87 4.81 6.17 9.31
HOP - - 3.00 2.25 1.43 1.13 2.00 1.00 1.13 1.75 1.71 3.00 3.13
a)
P

FP - - - 0.13 0.14 0.25 0.13 - - - - - -
b)
P

EDV - - - - 0.29 0.38 0.38 0.13 0.13 0.13 - - 0.38
c)
P

EDI - - - - - - 0.13 0.88 0.88 0.63 0.57 0.75 0.25

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - 1 1 2 - - - - - - -
FP110 - - - - - - 1 - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - 1 - 2 1 1 1 - - 2
V+SI110 - - - - 1 3 1 - - - - - 1
V+SI110L - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - 1 7 7 5 4 6 2
SI110E - - - - - - - 2 7 5 4 6 2
SI110 - - - - - - 1 5 - - - - -
SI110L - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - 1 - - - - - - - -
DEF:10 < n � 19 - - - - 1 - - - - 1 1 1 2
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - 2

Tabelle C.16:[320]-Richtung.
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[321]-Richtung
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Abbildung C.14: Schwellenenergie in[321]-Richtung.Eges,d = 43:50 � 0:05eV mit �Eges,d =

13:1eV.
EPla.,min= 21:3eV,EFP,min= 32:3eV,EEDV,min = 32:3eV,EEDI,min = 45:7 eV,ECL,min = 57:9eV.

L



EPKA [eV] 18.9 21.3 25.0 27.4 29.9 31.1 32.3 33.5 34.7 36.0 37.2 38.4 39.6 45.7 51.8 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 18.0 20.0 23.0 25.0 27.0 28.0 29.0 30.0 31.0 32.0 33.0 34.0 35.0 40.0 45.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 7 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - - - 1.66 4.87 2.44 1.58 - 2.41 3.25 4.23 3.45 7.23 6.77 4.28 11.45 7.40
HOP - 1.88 3.00 3.00 3.00 2.63 2.25 0.88 2.00 2.50 3.00 2.00 1.50 2.25 1.75 - - 3.88 1.50 1.75
a)
P

FP - - - - - - - - - - - - - - - 0.13 - 0.13 - -
b)
P

EDV - - - - - - 0.13 0.63 0.38 - - 0.13 0.50 0.38 0.38 - 0.13 0.13 - -
c)
P

EDI - - - - - - - - - - - - - 0.25 0.13 0.38 0.88 0.25 0.50 0.75

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - -
FP110ED - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110 - - - - - - - - - - - - - - - 1 - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - 1 5 3 - - 1 4 - 3 - 1 1 - -
V+SI110 - - - - - - - - - - - - - 3 - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - - - - - - - 2 1 3 7 2 - 5
SI110E - - - - - - - - - - - - - 2 - 2 7 2 3 3
SI110 - - - - - - - - - - - - - - 1 1 - - 1 3
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - 1 - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - 1 - 2 - 1 - - - - - - 1 1
DEF:10 < n � 19 - - - - - - 1 - - - - 1 - - - 3 - 1 2 1
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - 1 - - 5 1

Tabelle C.17:[321]-Richtung.
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[322]-Richtung
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Abbildung C.15: Schwellenenergie in[322]-Richtung.Eges,d= 21:66�0:01eV mit�Eges,d = 0:3eV.
EPla.,min= 18:9eV,EFP,min= 21:3eV,EEDV,min = 23:3eV,EEDI,min = 23:8 eV,ECL,min = 57:9eV.

LII



EPKA [eV] 15.3 18.9 21.3 23.8 27.4 29.9 33.5 36.0 39.6 45.7 51.8 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 15.0 18.0 20.0 22.0 25.0 27.0 30.0 32.0 35.0 40.0 45.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 7 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - 0.91 7.04 2.42 2.59 7.48 4.44 2.72 6.62 6.96 6.91 5.91 7.51 6.29 7.12
HOP - 2.50 2.63 - 1.13 1.38 - 0.38 3.13 - - - 0.38 0.63 1.38 0.63
a)
P

FP - - 0.13 0.63 0.25 - 0.13 - 0.13 - 0.13 - 0.13 - - 0.13
b)
P

EDV - - - - - 0.25 - 0.38 - 1.00 0.75 0.71 0.63 0.13 0.13 0.25
c)
P

EDI - - - 0.25 - - 0.88 0.25 0.13 - 0.13 0.14 0.13 0.63 0.63 0.63

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - 1 2 - 1 - 1 - - - - - - 1
FP110 - - 1 4 - - - - - - - - 1 - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - 2 - 3 - 8 6 5 5 - 1 2
V+SI110 - - - - - - - - - - - - - 1 - -
V+SI110L - - - - - - - - - - 1 - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - 2 - - 7 2 1 - 1 1 1 5 5 5
SI110E - - - 2 - - - - - - - 1 1 3 4 2
SI110 - - - - - - 6 1 1 - 1 - - 2 - 2
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - 1
IT - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - 1 - - - - - - 1 -
DEF:10 < n � 19 - - - 1 1 1 1 - 1 - - - - 1 2 -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - 1 - 1 - -

Tabelle C.18:[322]-Richtung.
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[331]-Richtung
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Abbildung C.16: Schwellenenergie in[331]-Richtung.Eges,d= 59:16�0:01eV mit�Eges,d = 1:8eV.
EPla.,min= 27:4eV,EFP,min= 57:9eV,EEDV,min = 57:9eV,EEDI,min = 57:9 eV,ECL,min = 107eV.

LIV



EPKA [eV] 21.3 27.4 33.5 39.6 45.7 51.8 55.5 57.9 60.4 64.0 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 20.0 25.0 30.0 35.0 40.0 45.0 48.0 50.0 52.0 55.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 7 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - 0.97 - - - - 1.88 5.22 6.30 7.45 7.33 7.27 8.88
HOP - 3.25 1.43 2.63 3.00 3.00 2.50 2.25 1.13 0.88 2.13 2.13 2.38 2.00
a)
P

FP - - - - - - - - - - - 0.13 - -
b)
P

EDV - - - - - - - - 0.25 - - - - -
c)
P

EDI - - - - - - - 0.25 0.25 0.75 1.00 0.88 1.00 1.13

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - - - - - - - - - 1 - -
FP110 - - - - - - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - 1 - - - - -
V+SI110 - - - - - - - - 1 - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - - 2 2 6 8 7 7 6
SI110E - - - - - - - - 2 3 3 1 6 5
SI110 - - - - - - - 2 - 3 5 6 2 3
SI110L - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - 1
VVD - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - - - - - - - - 1 1
DEF:10 < n � 19 - - 1 - - - - - 2 1 - - - -
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - 1

Tabelle C.19:[331]-Richtung.
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[332]-Richtung
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Abbildung C.17: Schwellenenergie in[332]-Richtung.Eges,d= 21:60�0:01eV mit�Eges,d = 1:5eV.
EPla.,min= 18:9eV,EFP,min= 18:9eV,EEDV,min = 18:9eV,EEDI,min = 21:3 eV,ECL,min = 82:4eV.

LVI



EPKA [eV] 14.0 15.3 16.5 17.7 18.9 20.1 21.3 22.6 23.8 25.0 27.4 33.5 39.6 45.7 51.8 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 14.0 15.0 16.0 17.0 18.0 19.0 20.0 21.0 22.0 23.0 25.0 30.0 35.0 40.0 45.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 7 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - 1.88 0.79 2.72 5.61 7.34 7.50 6.55 5.55 1.73 3.56 7.35 7.24 7.25 8.45 7.23 7.94
HOP - - - - 2.00 3.13 2.00 0.88 - - 0.50 0.75 2.25 1.75 0.50 1.25 1.75 2.25 1.00 2.00
a)
P

FP - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
b)
P

EDV - - - - 0.13 - - - - - - - 0.13 - - - - - - -
c)
P

EDI - - - - - - 0.13 0.50 0.63 0.88 0.63 0.50 - 0.50 1.00 0.88 1.00 0.88 1.00 1.00

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - - - - - - 1 - - - - - - -
V+SI110 - - - - 1 - - - - - - - - - - - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - - 1 4 5 7 5 4 - 4 8 7 8 7 8 8
SI110E - - - - - - 1 - 2 1 1 1 - 3 2 3 3 3 3 5
SI110 - - - - - - - 3 3 6 3 3 - 1 5 4 4 3 4 3
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - - 1 - 1 - - 1 - - - 1 - 1 - - -
DEF:10 < n � 19 - - - - 1 - 2 2 3 1 2 2 1 - - 1 - - 1 1
CL: n > 19 - - - - - - - - - - - - - - - - - 2 - -

Tabelle C.20:[332]-Richtung.
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[333]-Richtung
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Abbildung C.18: Schwellenenergie in[333]-Richtung.Eges,d= 17:78�0:01eV mit�Eges,d = 0:2eV.
EPla.,min= 17:6eV,EFP,min= 17:7eV,EEDV,min = 17:8eV,EEDI,min = 17:8 eV,ECL,min = 18:9eV.

LVIII



EPKA [eV] 16.5 17.1 17.5 17.6 17.7 17.8 17.9 18.3 18.9 22.6 23.2 24.4 27.4 33.5 45.7 57.9 70.1 82.4 94.6 106.9
EMD [eV] 16.0 16.5 16.8 16.9 17.0 17.1 17.2 17.5 18.0 21.0 21.5 22.5 25.0 30.0 40.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0
# Sim.-Läufe 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8 8

Ergebnis pro Simulationslauf:
hEdepi [eV] - - - - 3.05 4.88 5.79 6.35 7.49 7.58 7.56 7.56 7.73 7.55 7.33 7.33 7.13 7.43 7.13 6.83
HOP - - - 0.50 - - - 0.38 - - 0.13 - - - 0.13 2.00 2.00 4.00 3.75 4.38
a)
P

FP - - - - 0.25 0.13 0.25 0.38 0.25 0.13 - - - - - - - - - -
b)
P

EDV - - - - - - 0.13 0.13 0.25 0.13 - - - 0.25 0.13 - - - - -
c)
P

EDI - - - - - 0.38 0.38 0.25 - 0.88 0.88 1.00 0.88 0.75 0.88 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00

a) FP:
FP110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
FP110ED - - - - - - - 1 - 1 - - - - - - - - - -
FP110 - - - - 2 1 2 2 2 - - - - - - - - - - -

b) verbundene ED:
V+SI110E - - - - - - - 1 - - - - - 1 - - - - - -
V+SI110 - - - - - - 1 - 2 1 - - - 1 1 - - - - -
V+SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

c) isolierte ED:
V - - - - - 3 3 2 - 7 7 8 7 6 7 8 8 8 8 8
SI110E - - - - - - - 1 - - 3 1 1 - 2 2 4 1 4 7
SI110 - - - - - - - - - 5 2 5 3 4 4 6 4 7 4 1
SI110L - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
IT - - - - - 2 3 - - 1 1 2 1 - - - - - - -

DD:
V+V - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VV - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VVD - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
SI110E+SI110E - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2
Z

- - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
I2111 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -

sonstige:
CEa+CEb - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 1 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: n = 2 - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
VZF: 2 < n � 10 - - - - 1 1 - - - - 1 - 2 2 1 - - - - -
DEF:10 < n � 19 - - - - - 1 - 2 2 - 1 - 1 - - - - - - -
CL: n > 19 - - - - - - - - 2 - - - - - - - - - - -

Tabelle C.21:[333]-Richtung.
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[Gä96] GÄRTNER, K., 1996. private communication (PROGRAM INDPOT, INDI-
VIDUAL INTERATOMIC INTERACTION POTENTIAL, theoretical descrip-
tion given in [GH79].

[GDPS72] GERASIMENKO, N.N., A.Z. DVURECHENSKII, V.I. PANOV, and L.S.
SMIRNOV: Threshold energy for formation of radiation defects in semiconduc-
tors. Sov. Phys. Semi., 5:1439, 1972.

[Gei96] GEIGER, PROF. DR. A., 1996. pers¨onliches Gespr¨ach.

[GGMV60] GIBSON, J.B., A.N. GOLAND, M. MILGRAM, and G.H. VINEYARD: Dynamics
of radiation damage. Phys. Rev., 120(4):1229, 1960.
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