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Ein Elektronenstruktur-Effekt binirer Ubergangsmetall-Legierungen
als Grundlage stabiler elektronischer Diinnschichtbauelemente

Von H,-D. LANGER

Technische Hochschule Karl-Marx-Stadt,
Sektion Physik/Elektronische Bauelemente

Die hochschmelzenden flbergangsmetane z, B, der IV, und V,Gruppe des Periodi-
schen Systems (Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta) finden in Form diinner Schichten hiufig in

der Mikroelektronik als Bestandteil von Funktionselementen Anwendung, beispiels-
weise als Leiterbahn, Kontaktfliche, Widerstandsschicht oder als Grundelektrode

von Diinnschichtkondensatoren, da sie neben giinstigen elektrischen Eigenschaften u, a,
eine hohe Haftfestigkeit, groBe Hirte sowie geringe Neigung zur Oberflichendiffusion
bzw, Elektromigration aufweisen; Diese Bedingungen miissen insbesondere dann er-
fiillt sein, wenn - und das ist bei obigen Anwendungsbeispielen der Fall - hohe Sta-
bilitdt und Niederohmigkeit gefordert werden,

Neben der Korngrenzen- und der Oberflédchenoxydation, der Ausheilung von Punkt-
defekten (Leerstellen) sowie Grenzflichenreaktionen im Phasengrenzgebiet zu Nach-
barschichten bzw. zum Substrat bestimmt die interstitielle Fremdstoffaufnahme (ins-
besondere Wasserstoff und Sauerstoff) das Alterungsverhalten dieser Schichten bzw,
die Zuverlidssigkeit der diese enthaltenden Funktionselemente. Tantal, dessen Ver-
halten fiir die erw#hnten Metalle typisch ist, 16st interstitiell bevorzugt auf Tetraeder-
plitzen [1] bis zu 50 Atom-% Wasserstoff [2]. Die Einlagerung des Sauerstoffs erfolgt
auf Oktaederplitzen [1, 8], Eine Ubersicht iiber die Loslichkeit der Ubergangselemente
gegeniiber Sauerstoff ist z. B, in [4] zu finden. Infolge erhthter Leerstellenkonzentra-
tion und bedingt durch die Spezifik des Schichtwachstumsprozesses kénnen diinne Tan-
talschichten wesentlich mehr Sauerstoff enthalten [5, 6], Der spezifische elektrische
Widerstand der diinnen Schicht kann deshalb nicht zuletzt dadurch den des kompakten
Materials um GriBenordnungen iibersteigen [6].

Nach JONES [7] und BRYANT [8] 16sen biniire Legierungen der hochschmelzenden
Ubergangsmetalle keinen Wasserstoff bzw, Sauerstoff, wenn der Quotient 1 aus der
Anzahl der Valenzelektronen Ng; und der Anzahl der Atome N, beider Atomsorten in
der Legierung einen Betrag von m™=2 5,8 annimmt, CHAO und ANSELL [9] konnten
auf der Grundlage des starren Bindermodells und fiir den wechselwirkungsfreien Fail
mit Hilfe der von MATTHEISS [10] berechneten Bandstruktur quantitativ nachweisen,
daB die Freie Energie bei der Lisung von Wasserstoff im Bereich m = 5,6 bis 6,0
zunimmt (vgl, Bild 1b). Im Elektronenstrukturmodell bedeutet das, daB infolge der
geringen Zustandsdichte in der Nachbarschaft der Fermienergie - sie befindet sich
unmittelbar unterhalb des ausgeprigten Zustandsdichteminimums im d-Band der
Ubergangsmetalle - die Abschirmung des eingelagerten Wasserstoffions nicht mehr
gewihrleistet ist, Um zu dem gleichen Resultat fiir die Saverstofflssung zu kommen,
muf vorausgesetzt werden, daB der Sauerstoff unter Abgabe eines 2p-Elektrons als 0%
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Bild 1. Darstellung einiger physikalischer Gréfen in Abhéingigkeit vom Quotient
aus Anzahl der Valenzelektronen zu Anzahl der Atome binirer Ubergangsmetall-
Legierungen .
a) qualitativer Verlauf der Zustandsdichte N(E)., nahe der Fermienergie nach [11]
odellr:)rorstellung, basierend auf experimenFellen Ergebnissen zahlreicher
utore
b) Anderung der Freien Energie bei Lisung von Wasserstoff und Sauerstoff (Berech-
nun% iEu]f der Grundlage des ,rigid”- Bindermodells fiir den wechselwirkungsfreien
Fall) [9]: AF ineV
Lgsungswirme von Wasserstoff in Ti-Mo [12] (Kurve I), Nb-Mo und Nb-Re [13]
Kurve II) sowie Mo-Re [14] (Kurve III): QH in kcal/mol
esamtbetrag des gelosten Wasserstoffs in Ti-Mo [12]: Cy ... Atombruch
Gesamtbetrag des gelgsten Sauerstoffs in Nb-Mo (Kurve I), Nb-Re (Kurve II)
und Nb-Ru (Kurve III) [8] sowie Ta-Re (MeBpunkt IV) [52 ;' Cq in Masse-%
atomare Suszeptibilitdt von Ti-Mo ﬁKurve 1) und Nb-Mo (Kurvg II) [12] sowie
weiteren Nb- und Mo-Legierungen (Kurve III) [13] bei T = 20
GAUSSCHE Einheiten/g - Atom .
g) Hallkoeffizient von Ti~-Mo bei T = 20 °C [15]: Ry in 1012 Vcm/AGauB
h; lEézktroneMerm é!er spezifischen Wirme von Nb- und Mo-Legierungen [16]: 7 in
cal/mol gr &
i) ipr c’;;{mpe a?ur des Ubergangs zur Supraleitung von Nb-Legierungen [17] :
C in
j) mittlere freie Wegléinge der Elektronen in diinnen Ta-Re-Legierungsschichten bei
f’Il‘; io )OC (l}egariﬁhmische Auftragung, Annahme einer ideal atomar rauhen Ober -
iche) : in
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vorliegt, sich also metallisch verhilt, Nahe der Fermienergie zeigt die integrale
Zustandsdichte nach CATTERALL und BAKKER [11] qualitativ die in Bild 1a darge-
stellte Abhidngigkeit von M. Bel n = n* befindet sich ein ausgeprigtes Minimum,
Zahlreiche von der Elektronenstruktur abhingige Eigenschaften unterschiedlicher
Legierungssysteme der Ubergangsmetalle weisen bei T =~ N* in guter Ubereinstim-
mung mit den theoretischen Vorstellungen die erwarteten Extremwerte auf (Bilder
1f bis 1i), Experimentelle Belege dafiir, daf dies auch fiir die Lésung von Wasser -
stoff und Sauerstoff zutrifft, sind in den Bildern lc bis le dargestellt. Auch fiir n>7*
besteht eine bemerkenswerte qualitative Ubereinstimmung zwischen dem Verlauf der
Kurve in Bild 1b und den Kurvenldufen in Bild 1c¢ sowie le bis 1i, Die quantitativen
Unterschiede z, B. hinsichtlich der exakten Lage der Extremwerte sind im betrach-
teten Zusammenhang von untergeordneter Bedeutung, Sie sollten jedoch Auskunft
iiber die individuellen Bandstrukturunterschiede geben und zur Prizisierung der
theoretischen Vorstellungen beitragen kénnen, In Tabelle 1 sind die m = 5,6 bis 5,9
entsprechenden Zusammensetzungen C* der in Betracht kommenden Legierungen
der Ubergangsmetalle unabhingig von der Mischbarkeit, der wahren Wertigkeit und
sonstigen Einschrédnkungen eingetragen, Die Berechnung von C* lautet wie folgt:

Tabelle 1, Voraussage der Zusammensetzung von Legierungen der ﬁbergangsmeta.lle

der Gruppen IV und V des Periodischen Systems und von Legierungen dieser

Metalle mit Metallen der Gruppen VI, VI und VII zur Erzielung minimaler
Wasserstoff- und Sauverstofflslichkeit

Bindre Legierung Konzentration

1V - VI Cry = 5...20 Atom-%
IV - VIl Cry = 37 ... 47 Atom-%
IV - VII Cyy = 52 ... 60 Atom-%
V -VI Cy = 10...40 Atom-%
V -VvIo Cy = 55 .., 70 Atom-%
vV -vI Cy = 60 ...70 Atom-%

Die Anzahl der Valenzelektronen Ngl), die von den Atomen der Sorte i, deren Anzahl
Nalt betrigt, zur Gesamtzahl der Valenzelektronen in der Legierung beigetragen wird
folgt aus

SRR w

worin z(i) die Wertigkeit der Atomsorte i bedeutet, d. h.,
DI
T A N | L2 (@)
7 = = at at (2)
i) 1) 2)
/B N Ny + NG

i
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Fiir die Atomkonzentration C gilt

1)
M. ®
@ i
Aus (1) bis (3) folgt
M= z(l) Ci z(z) (1-0 (4)
bzw,
Sl _atoe® ®)
1 A1 _ L2

Zur experimentellen Anordnung:

Die experimentellen Untersuchungen beziehen sich auf das System Tantal-Rhenium

mit C.’fa = 55 bis 70 Atom-% nach Tabelle 1, Infolge etwa gleicher Schmelztempera-
turen und Dampfdrucke beider Legierungspartner [18] ist es méglich, die Verdamp-
fung aus einer Quelle vorzunehmen und Schichten mit vertikal homogener, der Quellen-
zusammensetzung entsprechender Verteilung der Legierungskomponenten zu erhalten,
Beide Partner sind nach HANSEN [19] zu mehr als 40 Atom-% Re mischbar,

An den diinnen Schichten - zum Vergleich werden Ergebnisse an unlegierten Tantal-
schichten [7] mitgeteilt - wurden untersucht:

1, Die laterale Verteilung der Legierungskomponenten in der Schicht mit Hilfe der
Mikrosondentechnik,

2. der spezifische elektrische Widerstand und dessen Temperaturkoeffizient in Ab-
hingigkeit von der Schichtdicke bei unterschiedlicher Legierungszusammensetzung,
Aufdampfrate und Substrattemperatur (vorkristallines Quarzglas als Substrat, Vor-
behandlung siehe in [5]),

3. der Gefiigezustand der Schicht bei Kondensation auf einkristallinem NaCl (TSu= 20 °C)
mit Hilfe der Elektronenmikroskopie,

4, der Geflige- und Phasenzustand sowie die Art der Reaktionsprodukte bei Tempe -
rung der Schicht bei unterschiedlichen Temperaturen und Sauerstoffpartialdriicken
mit Hilfe der Prizisionselektronenbeugung,

Die Dampfquelle arbeitete nach dem Prinzip einer ElektronenstoBverdampferdiode [20],
wobei das Material tiegelfrei vom Schmelztropfen abdampfte, der am stabférmigen Aus-
gangsmaterial hing, Letzteres wurde durch Kaltpressen von in der gewiinschten Zu-
sammensetzung gemischten Ta- und Re-Pulvern zu zylinderférmigen Stébchen her-
gestellt, in die einseitig zur Halterung ein diinner Tantaldraht hineinragte. Die elek-
trischen Messungen wurden in situ wihrend des Aufdampfprozesses bzw, danach bei
einem Restgasdruck von4 - 1078 Torr mit Hilfe der in Bild 2 schematisch dargestell-
ten Anordnung vorgenommen, Dazu mufite das Substrat S in einem gesonderten Ar-
beitsgang zunichst mit zwei Gold-Kontaktschichten K bedampft werden, Das Substrat
wurde mit Hilfe der Tantalfedern F kriftig an die heizbare Kupferplatte O gedriickt,
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Bild 2

Lé, Schematische Darstellung der
Anordnung zur Messung des
Schichtwiderstandes wihrend
des Aufdampfprozesses

deren Temperatur automatisch geregelt wurde. An den Federn, die, durch Keramik-
winkel voneinander und vom Heizofen isoliert, liber Hochvakuumdur chfiihrungen an eine
Wheat stonesche MeBbriicke angeschlossen waren, befanden sich angeschmolzene
Gold-Halbkugeln H, die einen guten Kontakt zu den Goldschichten sicherten, Bei der
Aufdampfung wurde der Stromkreis durch gleichzeitiges Kondensieren der Schicht

auf den Kontaktflichen und auf dem isolierenden Substrat geschlossen.

Die MeQSung des Temperaturkoeffizienten des elektrischen Widerstandes war mit der
gleichen Anordnung im AnschluB an den Aufdampfproze3 im Temperaturbereich von
20 bis 500 °C méglich, Die Temperung der von den NaCl-Substraten abflotierten und
auf elektronenmikroskopische, heizbare Platin-Netzobjekttriger préparierten Schich-
ten erfolgte bei unterschiedlichen Sauerstoffpartialdriicken in einer Elektronenopti-
schen Anlage EF4/Z5 vom VEB Carl Zeiss Jena bzw, an Luft, Die 430 A dicken
Schichten wurden bei stufenweise erhohter Temperatur jeweils 1 Minute widrmebe-
handelt und anschlieBend im Elektronenmikroskop untersucht,

Zur Bestimmung der Sauerstoffaufnahme der Ta-Re-Legierungen (CRe= 31,8 Atom-%)
bzw,, zum Vergleich, des reinen Tantals wurde die Mikrohirte von in einem Quarz-
rohrofen bei einer Temperatur von 400 °C an Luft begasten Proben bestimmt. Um den
EinfluB der Orientierung und von Korngrenzen zu eliminieren, sind kugelférmige Ein-
kristalle verwendet worden, bei denen iiber die statistisch an der Peripherie gemes-
sene Mikrohiirte gemittelt wurde, Zur Herstellung der kugelférmigen Einkristalle ist
die Verdampferdiode geeignet, Dariiber ist bereits berichtet worden [21].

Ergebnisse und Diskussion:

In Bild 3 ist die Mikrohirte iiber der Begasungsdauer aufgetragen, Es ist ein deutlicher
Anstieg der Mikrohirte des Tantals (Kurve I) zu erkennen, wihrend sie bei der Tantal-
Rhenium-Legierung (Kurve II) praktisch konstant bleibt, woraus auf die fehlende Sauer-
stoffaufnahme zu schlieBen ist (MeBpunkt IV in Bild 1e), Aus der Elektronensondenunter-
suchung ging die Ubereinstimmung zwischen Schichtzusammensetzung und der einge-
wogenen Dampfquellenzusammensetzung hervor, Die lateralen Konzentrationsabwei-
chungen betrugen weniger als 0,4 Masse-%.

Bild 4 gibt einen Uberblick iiber die an den getemperten diinnen Schichten auftretenden
Tantal-Rhenium-Phasen und die Reaktionsprodukte, Die bei tiefen Temperaturen auf-
tretenden diffusen, auf den feinkristallinen bzw, amorphen Zustand hinweisenden Debye-
Scherrer-Reflexe sind der Ta-Re-Legierung bzw. einem sicher oxidischen, mit y be-
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Bild 3
L }' i /4 Mikrohirte sauerstoffbegaster kugol-
s00 + { férmiger Tantal- (Kurve I) und Tantal-
f ] 7 T Rhenium (31,8 Atom-%)-Einkristalle
= L (Kurve II) in Abhingigkeit von der Be.-
% 600 |- gasungsdauer
g
Swol-
:tE &
200 [—/i,.;—-—f—-i———'{’—
0 ! 1 L ! 1
0 20 30 40 50
t [min] —=—
. ke eekrz T e
Ta-Re Ta-Re Ta-Re kf-Ta-RekirlaRoktiz-e
pow R R Bk ¢ ¢ b BGYEGS «i;
alg=Imin g 500 1000 1500 Tfc]
R T-Re TaRe kzla-Re — kfrTafe
P M A A - A =" %
aty=Imin 0 500 1000 500 T[°C]
Ta-fe Ta-Re kiz-Tefe ktz-TeRe kfe-Ta-Re
Ta-Re V b bl Db Ot
e oY BBERGGRGR
atg=Tmin 0 500 7000 500 T[C]

Bild 4. Phasenschema der bei unterschiedlich i i i
Tantal-Rhenium-Legierungsschichten (d = igoeix)Bedmgungen SRR Rl

zeichneten Reaktionsprodukt zuzuordnen, Abhingig vom Saverstoffpartialdruck ist bei
hoheren Temperaturen mit Hilfe der Elektronenbeugung eine kubisch-flichenzentrierte
im Sinne von CHOPRA [22] metastabile, d. h, nur bei geringen Schichtdicken vorkom - ’
mende Legierungsphase festzustellen, deren Gitterkonstante a = (45%0,2 & betrigt
Die Umwandlung in die kubisch-raumzentrierte Phase bei sehr hoher Be’gasmgstem-‘
peratur und geringem Sauerstoffpartialdruck konnte nicht einwandfrei belegt werden
Die Schichten sind feinkristallin, Der mittlere laterale Kristallitdurchmesser betrﬁg't
weniger als 200 A, Als Reaktionsprodukt wurde eine polymorphe, mit (3, bezeichnete
F?rm. des T.azo5 identifiziert, die auch an unlegierten Tantalschichten aluftrat und
stOchlc?metrlsch mit Ta205_x zu beschreiben ist [5, 6].Das Auftreten von 8;-Ta,0

war mit dem Verschwinden der amorphen Phase vy verbunden. Bei sehr hot}en T%m?-
peraturen lag oc-Ta205 bzw, TaO2 vor, Rhenium -Oxide konnten nicht nachgewiesen
werden, Der spezifische elektrische Schichtwiderstand Qg ist in Bild 5 fiir unter-
schiedliche Legierungszusammensetzungen in Abhingigkeit von der Schichtdicke auf-
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p T T = Bild 5
04 . 37?5””@/”[' Bear-124s i Spezifischer elektriscrl:gx:r Witdaeir;t:nq
. 7 on Tantalschichten u antal -Rhenium -
f % :‘%79 Afam-%l?e,ﬁ-ﬂ;-n.z,fl.s-, Bty gchichten unterschiedljtcher gu:fx;lxtrgg rlx‘-
g -%Re, B =06 As™ Ty, =300%--210°C setzung in Abhiingigkeit von Schichtdicke
.Em 2 3.?9_/41&%__3,5 R und Substrattemperatur (p, = 4 bis
£ 8 - 10-° Torr bei Ta; p, =1 .10 Torr
%’ 5 , 73.,,:370"[:&/’400,[ bei Ta-Re)
7 ¢ —~-
1 1 L 1
0 7000 2000 3000 4000

d[A] ——

Tabelle 2, Herstellungsbedingungen, elektrische Eigenschaften und Elektronentrans-
portparameter von aufgedampften diinnen Tantal- und Tantal-Rhenium-
Schichten

0, -4 -4 -1 &
Cge [Atom-%] | BlAs-!] T, {96 eJio@em | of107% gra-Y|aq-p) [4]
0 0,7::,2 450 1,0 (-dgi%)%o i
(Ta-Schicht)
- 1,50
(a=800 &)
32,5 35 400 23 330
4 1.0 1230
34,9 0,7 400 00 £
3,7 - 0,9 120
37,4 0,5 400 Y
; .:210 10,8 “wilp 38
39,9 0,6 300 o

getragen, Auffallend ist die starke Abhingigkeit von der Substrattemperatur TSu

(s. hierzu in [6]). Die Herstellungsbedingungen gehen aus Tabelle 2 hervor, Im
Schichtdickenbereich d > 100 A wird die folgende nach SONDHEIMER [23] niherungs-
weise giiltige (d > A ) Beziehung erfiillt:

Wdoggd Altsp ®
Coo 8 d

Es bedeuten p.,den spezifischen elektrischen Widerstand des unendlich ausgedehnten
Materials einschlieflich der Korngrenzen, A die mittlere freie Wegléinge und p den
spiegelnd an der Oberfliche reflektierten Anteil der Elektronen. Die MeBpunkte fiir
die unlegierten Tantalschichten geniligen besser folgender Beziehung:
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d
Q= Cld+Czexp?°. )

Empirisch gilt

C, = -5,00 1078 @ ema™?,
Cy= 3,15-10" Q em und
d = 794,

Die Betriige von Qco und A (1 - p) sowie der Temperaturkoeffizient des elektrischen
Widerstandes oc sind ebenfalls in Tabelle 2 eingetragen, Trigt man 0,B.d.A. die im
Rahmen obiger Voraussetzungen anhand des experimentellen Materials berechnete
mittlere freie Weginge fiir den Fall p = O (ideal atomar rauhe Oberfliche) iiber der
Legierungszusammensetzung auf (logarithmische Auftragung), so liegt nach Bild 1j
bei q = 5,7 (Cg, ~ 35 Atom-%) ein Maximum vor, Dies berechtigt zu der Annahme,
daB A durch Streuung an den eingelagerten Fremdatomen bestimmt wird, deren Kon-
zentrationsminimum sich bein = 5,7 befindet,

Ein weiterer Hinweis fiir den relativ geringen Betrag der gelgsten Sauerstoffmenge

ist die Tatsache, daB an den getemperten Schichten eine den interstitiell gelosten
Sauerstoff voraussetzende TaZO-Ausscheidung, wie sie bei den unlegierten Tantal-
schichten auftritt [6], mit Hilfe der Elektronenbeugung nicht nachweisbar ist, Sieht
man einmal von der Schicht mit CRe = 39,9 Atom-% ab, bei der wihrend des Auf-
dampfprozesses die Regelvorrichtung fiir die Substrattemperatur ausfiel, so sind an-
hand von Tabelle 2 folgende Aussagen moglich:

Der relativ groe Betrag von Qco flir die Legierungszusammensetzung Ta - 34,9 Atom -~
% Re (1= 0*) ist ein Ausdruck dafiir, daB der hohe A -Betrag (groBe Ladungstrigerbe-
weglichkeit) allein kein Kriterium fiir eine hohe Leitféhigkeit ist, Es ist die Zustands-
dichte nahe der Fermienergie - sie nimmt in betrachteten Fall ein Minimum an - zu
beriicksichtigen,

Der Temperaturkoeffizient des elektrischen Widerstandes ist wie bei den unlegierten
Tantalschichten negativ, Dies sollte auf einen thermisch aktivierten ProzeB an den
Korngrenzen zuriickzufiihren sein, Die Korngrenzenbarriere -wahrscheinlich in Form
des einwachsenden TaZOs_x - kann z, B. durch Tunneleffekt direkt bzw, durch »hop-
ping”-Prozesse iiber Elektronenzustinde des Oxids Uberbriickt werden, Desgleichen
ist die Vorstellung einer thermisch aktivierten Donatorwirkung teillokalisierter Elek-
tronenzustéinde infolge von Leerstellen bzw. von gelsstem Wasserstoff oder Saverstoff
mit dem negativen Betrag von o vertriglich, sobald die Leerstellen- bzw, Fremdstoff-
konzentrationen nur groB genug sind,

SchlufBfolgerungen

1, Es konnen diinne Schichten von Legierungen der hochschmelzenden ﬁbergangs-
metalle mit niedrigem Betrag des Temperaturkoeffizienten des elektrischen Wi-
derstandes hergestellt werden, deren spezifischer elektrischer Widerstand bei ver-
gleichbaren Aufdampfbedingungen dem unlegierter Tantalschichten nahekommt,
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Sie sind somit als gut haftende, niederohmige Schichten in mikroelektronischen Ci
Funktionselementen geeignet, Als Vorteil im Sinne groBerer Reproduzierbarkeit CS

ist die Tatsache anzusehen, daB bereits ab relativ geringer Schichtdicke [} (@) = cP
Qoo = konst, gilt,

2, Es gibt Anzeichen dafiir, daB die diinnen Legierungsschichten wie das kompakte d
Material gleicher Zusammensetzung bei n= 7* wenig bzw. keinen Sauerstoff auf- d,
nehmen. Diese Eigenschaft der Legierungsschichten hat infolge verminderter che- E
mischer Wechselwirkung im Grenzgebiet zu Nachbarphasen eine hdhere Stabilitit
der diese enthaltenden Funktionselemente zur Folge. Sie sind deshalb fiir die Her- Hm
stellung von haftfesten, im geometrisch-chemischen wie elektronischen Sinne N (E)
scharfen Metall -Halbleiteriibergingen z, B, in Vielschichtanordnungen sowie von N (E)
hochohmigen Liicken- bzw, Inselschichtwiderstinden geeignet, N(i) F

3. Zur quantitativen Erfassung der Elektronentransportparameter von Schichten der el
hochschmelzenden Ubergangsmetalle und deren Legierungen sind weitere Unter- Nglt)
suchungen notwendig. ZweckmiBig ist der Einsatz von einkristallinen Filmen -
um zunichst den EinfluB von Korngrenzen zu eliminieren - die im Ultrahochva- B
kuum auf sorgfiltig gereinigte, chemisch stabile Einkristallsubstrate (z. B. Saphir, QH
Al-Mg-Spinell, Berylliumoxid) bei erhhter Temperatur aufgebracht werden. Eine RH
Erweiterung des Versuchsprogrammes auf grob- und feinkristalline Schichten, die
durch sukzessive Erniedrigung der Substrattemperatur erhalten werden, brichte C
den KorngrenzeneinfluB, Tgu
Um den konkurrierenden Leerstellen- bzw. FremdstoffeinfluB zu erfassen, sind z(i)
z. B, vergleichende Restwiderstahdsuntersuchungen an reinen und definiert fremd-
stoffdotierten Schichten notwendig. Die mégliche Anwesenheit der im Sinne von &
CHOPRA metastabilen Phasen sowie der Einfluf von Adsorptionsschichten [24] bzw. B
Oxidschichten [5, 6] ist zu beachten, y

4. Der EinfluB hoher Leerstellen- und Fremdstoffkonzentrationen sowie hoher Ver- %
setzungsdichten (vgl. [25]) und geringer Kristallitabmessungen sowie der Schicht- REL

dicke auf die Elektronenstruktur der diinnen Schichten bediirfen einer theoretischen
Analyse, A

5. Aur Deutung des bisher ungeklirten Phinomens der Pseudoallotropie bzw. Pseudo- Q
polymorphie (Existenz der metastabilen Phasen) in diinnen Schichten sollten Be-
rechnungen der Elektronenstruktur vorgenommen werden (Minimum der Bandstruk- s
turenergie). Qo

An dieser Stelle sei HerrnDr, H.-J, Ullrich, Technische Universitit Dresden,
fiir die Elektronenmikrosondenuntersuchungen und dem VEB Keramische Werke Herms- AF
dorf fiir die materielle Unterstiitzung gedankt,

X
Symbolverzeichnis
a Gitterkonstante
C.c* Konzentration
Cl’ Cy Konstante
301 302

Konzentration der Komponente i

Konzentration in der Schi cht

Konzentration im Quellenmaterial

Schichtdicke

Konstante

Energie

Mikrohérte

Integrale Zustandsdichte )

Integrale Zustandsdichte nahe dgr Fermienergie

Anzahl der Valenzelektronen der Komponente i in der Legierung
Anzahl der Atome der Sorte i in der Legierung

Anteil der spiegelxx_:l ander Oberfliche reflektierten Elektronen
Loésungswirme fiir Wasserstoff

Hallkoeffizient

Sprungtemperatur des Ubergangs zur Supraleitfihigkeit
Substrattemperatur

Wertigkeit der Atome der Sorte i

Temperaturkoeffizient des spezifischen elektrischen Widerstandes
Mittlere Aufdampfrate

Elektronischer Term der spezifischen Wirme

Quotient aus Anzahl der Valenzelektronen und Anzahl der Atome der
Legierung

Mittlere freie Weglénge der Elektronen
Spezifischer elektrischer Widerstand
Spezifischer elektrischer Schichtwiderstand

Spezifischer elektrischer Widerstand des unendlich ausgedehnten Materials
einschliefllich der Korngrenzen

Anderung der Freien Energie
Atomare Suszeptibilitit
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