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Vorwort

Dieses Dokument wurde vom Arbeitsausschuss NA 062-01-61 AA ,Mess- und Priifverfahren fiir Schichten und
Schichtsysteme” des DIN-Normenausschusses Materialprifung (NMP) erarbeitet.

Es wird auf die Moglichkeit hingewiesen, dass einige Elemente dieses Dokuments Patentrechte beriihren kon-
nen. DIN ist nicht dafiir verantwortlich, einige oder alle diesbeziiglichen Patentrechte zu identifizieren.

DIN 50989 besteht unter dem allgemeinen Titel Ellipsometrie aus den folgenden Teilen:
— Teil 1: Grundlagen®

— Teil 2: Modell Volumenmaterial

— Teil 3: Modell Transparente Einfachschicht

— Teil 4: Modell Semi-transparente Einfachschicht

— Teil 5: Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten

— Teil 6: Modell Effektive Materialien®

Aktuelle Informationen zu diesem Dokument konnen iiber die Internetseiten von DIN (www.din.de) durch eine
Suche nach der Dokumentennummer aufgerufen werden.

1 Zuriickgezogen und vollstandig ersetzt durch DIN EN [SO 23131.

2 InVorbereitung.
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Einleitung

Bei der Messmethode Ellipsometrie handelt es sich um ein phasenempfindliches Reflexionsexperiment mit
polarisiertem Licht im optischen Fernfeld. Die Ellipsometrie ist als nicht invasives Messverfahren seit lan-
gem in der Halbleitertechnik - speziell in der integrierten Fertigung - zundchst als Einwellenldngen, dann als
Mehrwellen- und spéter als spektroskopisches Messverfahren etabliert.

Mittels Ellipsometrie konnen optische bzw. dielektrische Konstanten beliebiger Materialien sowie Schichtdi-
cken wenigstens semi-transparenter Schichten bzw. Schichtsysteme bestimmt werden. Die Ellipsometrie ist
ein indirektes Messverfahren, dessen Auswertung auf einer Modelloptimierung basiert. Die je nach Verfahren-
sprinzip unterschiedlichen Messgrofien werden in die ellipsometrischen Transfergréféen ¥ (Psi, Amplituden-
information) und 4 (Delta, Phaseninformation) umgewandelt, aus denen die relevanten physikalischen Zielgro-
RRen (optische bzw. dielektrische Konstanten, Schichtdicken) dann liber einen parametrisierten Fit bestimmt
werden.

Die Ellipsometrie weist eine hohe Prazision in den ellipsometrischen Transfergrofien ¥ und 4 auf, die fiir ideale
Schicht-Substrat-Systeme einer Schichtdickenempfindlichkeit von 0,1 nm entsprechen kann. Das Messverfah-
ren kann somit geringste Abweichungen in den Oberflicheneigenschaften nachweisen. Dies steht im engen
Zusammenhang mit der Homogenitat und der Isotropie der Materialoberflache. Fiir das Erreichen der hohen
Prazision ist bei inhomogenen Materialien das Messen am identischen Messort Grundvoraussetzung. Gleiches
gilt fiir die Orientierung der Einfallsebene relativ zur Materialoberflache fiir anisotrope Materialien.

Beim Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten wird eine Fitprozedur zur Bestimmung der
Schichtdicken d und der optischen Konstanten n und k der Schichten bei bekannten optischen Konstanten
des Substrats angewandt. Mehrfachschichten und periodische Schichten kénnen aus chemisch gleichen
oder unterschiedlichen Materialien bestehen. Werden chemisch gleiche Schichten mit demselben Beschich-
tungsverfahren hergestellt, wird davon ausgegangen, dass deren optische Konstanten identisch sind und die
betreffenden Einzelschichten ellipsometrisch nicht mehr aufgelost werden konnen. Der Fit bezieht sich dann
iiblicherweise nur auf die Gesamtschichtdicke d;, anderenfalls auf die Schichtdicke der einzelnen Schichten
d;. Fir periodische Schichten aus zwei Materialien werden somit nur zwei Sdtze optischer Konstanten und
bei identischen Beschichtungszeiten je Schichtmaterial auch nur zwei Einzelschichtdicken gefittet. Gesamt-
und Einzelschichtdicken von Mehrfachschichten und periodischen Schichten sind a priori unabhédngig von
der Wellenldnge und dem Einfallswinkel, wiahrend der wellenlangenabhingige Brechungsindex n und der
ebenfalls wellenldngenabhingigen Extinktionskoeffizienten k der Einzelschichten nur vom Einfallswinkel
(AO], en: angle of incidence) unabhdngig sind. Mit dem Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten
wird die Bestimmung der Gesamt- bzw. Einzelschichtdicken und der komplexen Brechungsindizes der
Schichten maglich.
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1 Anwendungsbereich

Dieses Dokument legt mittels ellipsometrischer Messungen und deren Auswertung das Verfahren zur
Bestimmung der Gesamtschichtdicke d; des Schichtsystems und der Schichtdicken d; von Einzelschichten
in Mehrfachschicht- bzw. periodischen Schichtsystemen sowie deren optischen (Brechungsindex n und

Extinktionskoeffizient k) bzw. dielektrischen (Realteil ¢, und Imaginarteil ;) Konstanten/Funktionen auf
Basis des Modells Mehrfachschichten und periodische Schichten fest.

2 Normative Verweisungen

Die folgenden Dokumente werden im Text in solcher Weise in Bezug genommen, dass einige Teile davon oder
ihr gesamter Inhalt Anforderungen des vorliegenden Dokuments darstellen. Bei datierten Verweisungen gilt
nur die in Bezug genommene Ausgabe. Bei undatierten Verweisungen gilt die letzte Ausgabe des in Bezug
genommenen Dokuments (einschlieflich aller Anderungen).

DIN 50989-2:2021-04, Ellipsometrie — Teil 2: Modell Volumenmaterial; Text Deutsch und Englisch

DIN 50989-3:2022-04, Ellipsometrie — Teil 3: Modell transparente Einfachschicht; Text Deutsch und Englisch

DIN 50989-4:2022-09, Ellipsometrie — Teil 4: Modell Semi-transparente Einfachschicht; Text Deutsch und
Englisch

DIN EN IS0 23131:2023-01, Ellipsometrie — Grundlagen (IS0 23131:2021); Deutsche Fassung
EN15023131:2022

DIN EN ISO/IEC 17025, Allgemeine Anforderungen an die Kompetenz von Priif- und Kalibrierlaboratorien

ISO/IEC Guide 98-3, Uncertainty of measurement — Part 3: Guide to the expression of uncertainty in
measurement (GUM: 1995)

3 Begriffe, Symbole und Abkiirzungen
3.1 Begriffe
Es werden keine Begriffe in diesem Dokument angegeben.

DIN und DKE stellen terminologische Datenbanken fiir die Verwendung in der Normung unter den folgenden
Adressen bereit:

— DIN-TERMinologieportal: verfiighar unter https://www.din.de/go/din-term

— DKE-IEV: verfiigbar unter http://www.dke.de/DKE-IEV

3.2 Symbole und Abkiirzungen

In Tabelle 1 werden die in diesem Dokument bzw. zusatzlich zu DIN EN ISO 23131, DIN 50989-2, DIN 50989-3
und DIN 50989-4 verwendeten Symbole und Abkiirzungen dargestellt, wobei die Anforderungen von

[SO/IEC Guide 98-3 und DIN EN ISO/IEC 17025 beriicksichtigt werden miissen.

Tabelle 1 — Symbole und Abkiirzungen

Symbol und .
Erlduterun
Abkiirzung &
n Brechungsindex (Realteil des komplexen Brechungsindexes N)
k Extinktionskoeffizient (Imaginarteil des komplexen Brechungsindexes N)
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Tabelle 1 ( fortgesetzt)

Symbol und .
Erlduterun
Abkiirzung &
N komplexer Brechungsindex
ny Brechungsindex der hochbrechenden Einzelschicht (H, en: high)
ny, Brechungsindex der niedrigbrechenden Einzelschicht (L, en: low)
&1 Realteil der komplexen dielektrischen Funktion
& Imaginarteil der komplexen dielektrischen Funktion
£ komplexe dielektrische Funktion
10 Einfallswinkel (AOI) der einfallenden Lichtwelle zum Einfallslot
N, komplexer Brechungsindex des umgebenden Mediums (a, en: ambient)
N komplexer Brechungsindex der Schicht (], en: layer)
N komplexer Brechungsindex des Substrats
d Schichtdicke einer Einzelschicht des Mehrfach- oder periodischen Schichtsystems
! (i, en: individual)
d Schichtdicke der Gesamtschicht des Mehrfach- oder periodischen Schichtsystems
t (t, en: total)
dp Eindringtiefe (p, en: penetration)
mittlere quadratische Abweichung (en: root-mean-square deviation, in DIN ENISO 23131
Drms - _
und einigen Auswerteprogrammen noch RMSE (en: root-mean-square error) genannt)
DRMS, min Minimum der mittleren quadratische Abweichung
dfit Fitergebnis fiir die Schichtdicke der Gesamt- bzw. Einzelschicht
z Anzahl der Einzelschichten oder Monolagen
uq kombinierte Unsicherheit der Schichtdicke d unter Beriicksichtigung aller
Unsicherheitsanteile
c Erweiterungsfaktor (en: coverage factor)? der Probe (samp en: sample) zur Angabe der
samp Messunsicherheit (erweiterten kombinierten Unsicherheit)
a Im ISO/IEC Guide 98-3 wird der Erweiterungsfaktor mit ,k“ bezeichnet.

4 Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten
4.1 Strahlengang und Klassifizierung von Mehrfachschichten und periodischen Schichten
4.1.1 Strahlengang

Der Strahlengang unter dem Einfallswinkel (AOI) ¢ im Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten
ist in Bild 1 exemplarisch fiir periodische hoch- und niedrigbrechende Einzelschichten dargestellt, fiir die im
betrachteten Spektralbereich das Modell transparente Einfachschicht, also k =0, angenommen wird.

Der Umgebung (Index a, en: ambient) wird der komplexe Brechungsindex N, zugeordnet. Ublicherweise wird
Luft als Umgebung fungieren, der Brechungsindex ist dann reell mit n, =1,000 und k, = 0,000 in sehr guter
Naherung. Den transparenten Einzelschichten werden die Schichtdicken dy (Index H - hochbrechend, en: high)
und dj, (Index L - niedrigbrechend, en: low) und die Brechungsindizes nyg und nj, zugeordnet und somit ange-
nommen, dass die optischen Konstanten aller H- bzw. L-Schichten jeweils identisch sind. Dem Substrat wird
der komplexe Brechungsindex Ng zugeordnet.
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Legende

¢ Einfallswinkel (AOI) der einfallenden Lichtwelle zum Einfallslot
N, komplexer Brechungsindex des umgebenden Mediums (fiir Luft reell, N; = n, = 1,000)
dy Schichtdicke der hochbrechenden Einzelschicht
d;, Schichtdicke der niedrigbrechenden Einzelschicht
dy Schichtdicke der Gesamtschicht
ny Brechungsindex der hochbrechenden Einzelschicht (fiir transparente Schichten Ny = ny(4), kg (1) = 0)
n;, Brechungsindex der niedrigbrechenden Einzelschicht (fiir transparente Schichten Ny, = ny,(4),
ke (D) = 0)
N komplexer Brechungsindex des Substrats (Ng = ng(4) +i - kg(1))

Bild 1 — Strahlengang beim Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten exemplarisch fiir
hoch- und niedrigbrechende periodische Schichten

Beim Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten wird davon ausgegangen, dass neben dem Einfalls-
winkel ¢ die Schichtdicken dj jeder Schicht und ihre komplexen Brechungsindizes N (Index |, en: layer) bzw.
die komplexen dielektrischen Funktionen e der Schichten sowie die optischen (ng, ks) bzw. dielektrischen (g4,
&25) Konstanten des Substrats die gemessenen ellipsometrischen Transfergrofien ¥ und 4 bestimmen.

Dabei muss beachtet werden, dass es fiir Mehrfachschichten und periodische Schichten zwei Fille gibt: Schicht-

systeme aus ellipsometrisch nicht unterscheidbaren bzw. ellipsometrisch unterscheidbaren Einzelschichtma-
terialien.
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4.1.2 Kilassifizierung von Mehrfachschichten und periodischen Schichten
4.1.2.1 Mehrfachschichten nicht unterscheidbarer Einzelschichtmaterialien
Mehrfachschichten aus intermittierender Beschichtung:

Mehrfachschichten aus intermittierender Beschichtung entstehen bei unterbrochen wiederholter Deposition
des Schichtmaterials zum Beispiel zur Erhohung der Schichtdickenuniformitdt und/oder Absenkung der Tem-
peraturbelastung des Substrats. Die so aufgebrachten Einzelschichten sind ellipsometrisch nicht auflésbar,
da kein hinreichender Kontrast in den Brechungsindizes der Einzelschichten vorhanden ist. Das Gesamtsys-
tem ist somit nicht als Mehrschichtsystem modellierbar. Die Gesamtschicht kann gegebenenfalls als trans-
parente/semi-transparente Einfachschicht nach DIN 50989-3 bzw. DIN 50989-4 behandelt werden und die
Gesamtschichtdicke d; nebst Messunsicherheit u4 dann nach diesen Normen bestimmt werden.

Mehrfachschichten aus 2D-Materialien:

Mehrfachschichten aus 2D-Materialien entstehen bei Priparation atomarer Monolagen als 2D-Materialien
(z.B. Graphen). Die in diesem Fall entstehenden Einzelschichten (Monolagen) sind ellipsometrisch nicht
auflosbar, da kein hinreichender Kontrast in den Brechungsindizes der Einzelschichten vorhanden ist. Das
Gesamtsystem ist somit nicht als Mehrschichtsystem modellierbar. Monolagen-Stufen von Graphen sind aber
mess- und visualisierbar (Bild 2). Die Gesamtschicht kann gegebenenfalls als transparente /semi-transparente
Einfachschicht nach DIN 50989-3 bzw. DIN 50989-4 behandelt werden und die Gesamtschichtdicke d; nebst
Messunsicherheit ug dann nach diesen Normen bestimmt werden.

1,27 d[nm] 253

a) Graphen-Flakes mit gestuften Graphenlagen

Y\
1,8
1,6
1,4
1,2

0,8 —
0,6
0,4 —
0,2 | T I I I I I I I I >
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 X

b) Stufenhdéhen der Graphenlagen

Bild 2 — Mess- und Visualisierbarkeit der Monolagen-Stufen von Graphen
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Mehrfachschichten aus ALD-Beschichtung:

Mehrfachschichten aus ALD (en: atomiclayer deposition)-Beschichtungen basieren auf der Deposition moleku-
larer Monolagen (z. B. Al;03) in mehreren Prozessschritten. Die in diesem Fall entstehenden Einzelschichten
(Monolagen) kénnen nicht ellipsometrisch aufgelost werden, da kein Kontrast in den Brechungsindizes der
Einzelschichten vorhanden ist. Deshalb ist das Gesamtsystem nicht als Mehrschichtsystem modellierbar. Das
Monolagen-Wachstum und die Prozessschrittabfolge sind aber ellipsometrisch in-situ erfassbar (Bild 3). Die
Gesamtschicht wird als transparente/semi-transparente Einfachschicht nach DIN 50989-3 bzw. DIN 50989-4
behandelt und die Gesamtschichtdicke d; inklusive der Messunsicherheit ugq kann dann nach diesen Normen
bestimmt werden.

A A

-19,5

=20 ]

-20,5 ] LJ"‘
21 - W up
-21,5 L»/"

Ly ] s
-22,5 ] qu‘

_ - -
-23 - Lr"
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Legende
— Gaseinlass Reaktand
— Spiilung der Gasphase
_ Plasmapuls

— Spiilung nach Plasmapuls

Bild 3 — In-situ Monitoring der Atomic Layer Deposition (ALD) von Al; 03 auf Silizium

4.1.2.2 Mehrfachschichten unterscheidbarer Einzelschichtmaterialien
Mehrfachschichten aus alternierender Beschichtung chemisch gleichen Schichtmaterials:

Mehrfachschichten des chemisch gleichen Materials werden in einigen Féllen zur Reduzierung von
Schichtdefekten unter Verwendung unterschiedlicher Depositionsprozesse wie z.B. reaktives Elektronen-
strahlverdampfen und reaktives RF-Magnetronsputtern abgeschieden. Die entstehenden Einzelschichten
vom Typ A und vom Typ B kdnnen ellipsometrisch auflésbar sein, wenn ein hinreichender Kontrast in den
Brechungsindizes der Einzelschichten, zum Beispiel auf Grund von Packungsdichteunterschieden, vorhan-
den ist. Das Gesamtsystem kann dann als Mehrschichtsystem (ABABAB ...) modelliert werden, wobei die
optischen Konstanten aller A- bzw. B-Schichtmaterialien jeweils identisch sind. Die Einzelschichten werden
als transparente/semi-transparente Einfachschichten nach DIN 50989-3 bzw. DIN 50989-4 behandelt. Die
Einzelschichtdicken d; sowie die Gesamtschichtdicke d; konnen aus der Modellierung bestimmt werden.

Kombination transparent/transparent:

Diese Mehrfachschichten entstehen z.B. bei der Deposition optischer Vielschichtsysteme vom HL-Typ (H -
hochbrechendes und L - niedrigbrechendes Schichtmaterial). Die entstehenden Einzelschichten vom Typ H
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und vom Typ L kdnnen ellipsometrisch aufgelést werden, da ein hinreichender Kontrast in den Brechungs-
indizes der Einzelschichten vorhanden ist.

Das Gesamtsystem (HLHLHL ...) kann als Mehrschichtsystem modelliert werden, wobei die optischen Kon-
stanten aller H- bzw. L-Schichtmaterialien jeweils identisch sind. Die Einzelschichten werden als transparente
Einfachschichten nach DIN 50989-3 behandelt. Die Einzelschichtdicken d; sowie die Gesamtschichtdicke
di konnen aus der Modellierung bestimmt werden. Weit verbreitet sind Schichtsysteme auf Basis von
A/4 - Designs (identische Schichtdicken aller H- bzw. L-Schichten) und needle- Designs (stochastische
Schichtdicken aller H- bzw. L-Schichten).

Kombination transparent/semi-transparent:

Fiir diese Mehrfachschichten gibt es sehr unterschiedliche Beispiele. Die verwendeten Einzelschichten kdnnen
ellipsometrisch aufgeldst werden, da ein hinreichender Kontrast in den Brechungsindizes der Einzelschichten
vorhanden ist. Das Gesamtsystem kann als Mehrschichtsystem modelliert werden. Die Einzelschichten werden
als transparente/semi-transparente Einfachschichten nach DIN 50989-3 bzw. DIN 50989-4 behandelt. Die Ein-
zelschichtdicken d; sowie die Gesamtschichtdicke d¢ kdnnen aus der Modellierung bestimmt werden. Als Bei-
spiel sei das Schichtsystem von 5 nm Cr/300 nm SiO, auf Si genannt, das auch zur genaueren Bestimmung der
Schichtdicke diinner Metallschichten verwendet werden kann.

Kombination semi-transparent/semi-transparent:

Diese Mehrfachschichten entstehen bei der Deposition von Quasi-2D-Materialien. Die verwendeten Einzel-
schichten konnen ellipsometrisch aufgeldst werden, da ein hinreichender Kontrast in den Brechungsindizes
der Einzelschichten vorhanden ist. Das Gesamtsystem kann als Mehrschichtsystem modelliert werden. Die Ein-
zelschichten werden als semi-transparente Einfachschichten nach DIN 50989-4 behandelt. Die Einzelschicht-
dicken d; sowie die Gesamtschichtdicke d; konnen aus der Modellierung bestimmt werden. Als Beispiele seien
Schichtsysteme fiir Rontgenspiegel (Mo/Si/Mo/Si ...) oder Quantentdpfe (AlGaAs /GaAs/AlGaAs) genannt.

4.2 Annahmen

Beim Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten werden die Modellannahmen fiir jede Einzelschicht
gemacht. Fiir periodische Schichten vom Typ ABABAB ... bzw. HLHLHL ... beziehen sich diese Modellannah-
men auf die zwei Schichtmaterialien A und B bzw. H und L. Die optischen Materialkonstanten und bei gleicher
Beschichtungszeit auch die Schichtdicken gleicher Schichtmaterialien sind dann jeweils identisch und werden
im Fit gekoppelt betrachtet.

Die Modellannahmen fiir jede Einzelschicht sind fiir transparente Einfachschichten in DIN 50989-3
und fiir semi-transparente Einfachschichten in DIN 50989-4 aufgefiihrt. Fiir stark absorbierende semi-
transparente Einzelschichten muss die Bedingung d s d), (4) nach DIN 50989-4 erfiillt werden, ansonsten
wirkt die Schicht wie ein Volumenmaterial nach DIN 50989-2. Tabelle 2 nimmt Bezug auf die Annahmen
nach DIN 50989-3:2022-04 fiir transparente Einzelschichten bzw. nach DIN 50989-4:2022-09 fiir semi-
transparente Einzelschichten. Fiir mogliche Ursachen zu Abweichungen von Modellannahmen und fiir deren
Behandlung wird auf diese Normen verwiesen.
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Tabelle 2 — Annahmen beim Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten

Annahme Erliduterung
M1 Transparente Schichten: vernachlassigbare Extinktion k; (1) = 0 im betrachteten
Spektralbereich
Semi-transparente Schichten: Extinktionskoeffizient k; (1) > 0 im betrachteten
Spektralbereich
M2 keine zusatzlichen Schichten zum Modell der Mehrfachschichten, d.h. das Modell muss die

Probe vollstandig beschreiben. Zusatzliche Schichten, die oft nicht berticksichtigt werden,
sind z.B. Feuchte- und Adsorbatfilme, Schmutz, sowie Grenzflichenschichten. Diese
Eigenschaften der Probe miissen entweder mit modelliert oder vermieden werden.

M3 vernachlassigbare Rauheit jeder Schicht (und des Substrats) im Vergleich zur Messwellen-
lange A: tiblicherweise R, bzw. S, < 4/250

vernachldssigbare maximale Rautiefe im Vergleich zur Schichtdicke d: iiblicherweise
Ri<1nm+d/1000

M4 Homogenitat des Substrats und der Schichten insbesondere der Schichtdicke d im

Analysengebiet (FOA, en. field of analysis), d. h. keine laterale (x-y) oder vertikale (z)
Ortsabhéngigkeit (Gradienten) der optischen bzw. dielektrischen Konstanten

M5 [sotropie oder bekannte Anisotropie der Schichten (und des Substrats), d. h. keine
unbekannte Richtungsabhangigkeit der optischen bzw. dielektrischen Konstanten

M6 definierte chemische Zusammensetzung, kristallographische Mikrostruktur und
Packungsdichte der Schicht (und des Substrats) mit hinreichender Stabilitit (bezogen auf die
Messzeit)

M7 Nur die Oberfliche der obersten? Schicht, die Grenzflichen zwischen den Schichten sowie

die Grenzfliche zwischen der untersten? Schicht und dem Substrat tragen zum reflektierten
Signal bei und nicht die Riickseitenreflexe transparenter Substrate, d. h. Verwendung
hinreichend dicker Substrate, typischerweise mehr als 5 mm

S1 Planaritat der Probenoberfldche beziiglich der Ausrichtung bei der Messung, d. h.
Ubereinstimmung der Oberfliche der Schicht mit der Ellipsometer-Referenzebene fiir
symmetrischen Strahlengang

S2 Ubereinstimmung zwischen bei der Messung auftretendem und im Modell verwendeten
Einfallswinkel ¢

4 Fir die Zdhlweise von Schichten gibt es zwei Varianten, einerseits die mit Bezug auf die Beschichtungsreihenfolge, bei der der

untersten Schicht auf dem Substrat der Index 1 zugewiesen wird, andererseits die mit Bezug auf den auftreffenden Lichtstrahl,
bei der der obersten Schicht der Index 1 zugewiesen wird.

Die Annahmen M1 bis M7 beschreiben auf das Schicht- und Substratmaterial bezogene Einflussgrofien. Die
Annahmen S1 und S2 beschreiben messtechnische Einflussgrofien. Alle Annahmen sind relevant fiir die Giil-
tigkeit bzw. Giite des Modells Mehrfachschichten und periodische Schichten.

Bei der Messung von realen Materialien und Oberflachen werden moglicherweise mehrere der Annahmen des
Modells Mehrfachschichten und periodische Schichten nicht erfiillt. Mogliche Abweichungen von den Annah-
men M2 bis M7 sowie S1 bis S2 miissen fiir die Modelle Volumenmaterial, Transparente Einfachschicht und
Semi-transparente Einfachschicht wie schon in DIN 50989-2, DIN 50989-3 bzw. DIN 50989-4 beschrieben und
hier sinngeméf$ auf das Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten angewendet werden.

4.3 Besonderheiten des Modells Mehrfachschichten und periodische Schichten

Das Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten enthalt mit den Schichtdicken d; bzw. d; Grofien,
die unabhingig von der Wellenldnge und vom Einfallswinkel sind. Damit ist ein Mehrwellenldngen- und
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Mehreinfallswinkel-Fit auf die Schichtdicken moglich, wobei die mittlere quadratische Abweichung Dgrys
zwischen experimentell bestimmten und modellmafdig simulierten ellipsometrischen Transfergréfien nach
Gleichung (1) minimiert wird.

mod. _ yexp- 2/ mod. _ 4exp-\? 1
Donre = Z R TR NN . St S T P S 1
RMS = 20—V +1 Usys ¥, Usysa, 20-v+1* &

Dabei ist

U die Anzahl der Messpunkte;
V' die Anzahl der freien Parameter (2U 2 V).

ANMERKUNG  Gleichung (1) ist DIN ENISO 23131:2023-01 entnommen. Dort und in einigen Auswerteprogrammen
werden Ugys y und Ugys A noch als a&,’;p' bzw. ozfp' bezeichnet. Auch die Benennung von a&f;p "bzw. azz(p' als empirische
Standardabweichung ist irrefiihrend. Es handelt sich tatsdchlich um systematische Unsicherheiten des ellipsometrischen
Messsystems, die tiblicherweise auf statistische Weise gewonnen werden.

Gleichung (1) beschreibt die Fitqualitdt bei der Bestimmung der Fitparameter, die auf Basis des gewahlten
Modells erreicht werden kann. In Softwareprodukten unterschiedlicher Hersteller konnen aufderdem fiir die
Beschreibung der Fitqualitdt und fiir die Dgryg-Berechnung (und somit auch fiir den Fit) andere Parameter
herangezogen werden: zum Beispiel N, C, S -Parameter (siehe DIN EN ISO 23131) oder das Verhaltnis der kom-
plexen Amplitudenreflexionskoeffizienten von p- zu s-polarisiertem Licht p. Die Normierung dieser Messgro-
en (fiir ¥ und 4 in Gleichung (1) die Division durch ugys w und usys o) kann auch auf unterschiedliche Weise
erfolgen, sodass die Wichtung verschiedener Messpunkte unterschiedlich ist. Deswegen sind die Dgys-Werte
nur bei gleichen Randbedingungen der Messung und des Fits vergleichbar.

Sind die Einzelschichten gleichen Schichtmaterials wegen fehlendem Kontrast ellipsometrisch nicht auflésbar,
kann nur die Gesamtschichtdicke d; und deren optischen/dielektrischen Konstanten nach DIN 50989-3 bzw.
DIN 50989-4 bestimmt werden.

Beim ausreichenden Kontrast zwischen den Brechungsindizes der Einzelschichten kénnen die Einzelschichtdi-
cken d; aus dem Fit bestimmt werden. Fiir AB-Mehrschichtsysteme gleichen Schichtmaterials mit hinreichen-
dem optischem Kontrast und HL-Mehrschichtsysteme unterschiedlicher Schichtmaterialien wird angenom-
men, dass die optischen Konstanten von Schichten gleicher Materialien identisch sind. Sind Startwerte nicht in
Datenbanken verfiigbar, miissen diese zuvor aus den Messungen an Einfachschichten bestimmt werden. Erst
dann ist ein gleichzeitiger Fit auf die Schichtdicken d; und die Materialkonstanten sinnvoll.

4.4 Validierung

Bei der Bestimmung von ellipsometrisch auflésbaren Einzelschichtdicken d; von Mehrfachschichten und
periodischen Schichten nach 4.3 erfolgt bereits eine erste Validierung beziiglich der verwendeten opti-
schen/dielektrischen Konstanten. Bei Vielschichtsystemen kann auch eine Validierung der Schichtarchitektur
(z.B. Anzahl der Schichten) notwendig werden. Neben dem Dgrys-Wert muss deshalb auch die Plausibilitat des
Ergebnisses zu hinterfragt werden. Die Validierung der Einzelschichtdicken unterscheidbarer Einzelschicht-
materialien erfolgt nach der Prinzipdarstellung in Bild 4. Fiir nicht unterscheidbare Einzelschichtmaterialien
erfolgt die Validierung der Gesamtschichtdicke nach DIN 50989-3 (transparente Einfachschichten) bzw.
DIN 50989-4 (semi-transparente Einfachschichten).

Insbesondere fiir Einwellenldngen-Messungen von Mehrfachschichten aus transparenten Materialien
miissen die Startschichtdicken fiir den Fit in der richtigen Interferenzordnung liegen, da sich die ellipso-
metrischen Transfergrofden unterschiedlicher Interferenzordnungen nicht unterscheiden. Dabei kann bei
Einwellenldngen-Messungen ein Fit nur dann erfolgen, wenn Messungen bei mehreren Winkeln vorliegen.
Der absolute Betrag der Drys-Minima darf dabei immer nur unter identischen Bedingungen (Probe, Modell,
Messung) verglichen werden.
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Validierung N = n+ixk
- d: mi .

Fll‘%au; alh.a i it Zwischenergebnis Fit auf d; und n,k
selbstbestimmten d, e (oder Parameter der
o ) olilv?’r ’ Dispersionsgleichung)

atenbankwerten von D — Ausgangswert
nund k RMS.1 same Drus2
End bni Plausibilitat der
g n e;geh IS | Dpys < Drus gefitteten
ific 1 Rafimen Einzelschichtdicken
des Modells d
i fit

Dgus 3 * Drys,2 Dgus,2 = Druis 1

Validierung der
Schichtarchitektur

Dguss < Drus2| | ggf. Uberprifung der
Anzahl der Schichten

D RMS,3

Endergebnis d, 5 im
modifizierten Modell

[

Bild 4 — Validierung des Modells Mehrfach- und periodische Schichten bei der Bestimmung von
Einzelschichtdicken d; unterscheidbarer Einzelschichtmaterialien

Durch die in Bild 4 dargestellte Validierung wird sichergestellt, dass der erhaltene Dgys-Wert unter den gege-
benen Bedingungen der kleinste mogliche ist. Damit wird eine Ubereinstimmung zwischen den modellmiRig
simulierten sowie experimentell bestimmten ellipsometrischen Transfergréfien sichergestellt.

Die Anfangswerte der Fit-Parameter Einzelschichtdicken d; und die zunichst verwendeten optischen bzw.
dielektrischen Konstanten fiir die Einzelschichten, entweder bestimmt aus einer Messung oder unter Verwen-
dung von Datenbankwerten, miissen nah genug an der durch den Fit zu bestimmenden Einzelschichtdicken dj
bzw. den tatsadchlichen optischen/dielektrischen Konstanten der Einzelschichten liegen. Anderenfalls besteht
die Gefahr, dass das Drys-Minimum ein lokales Minimum ist und das Fitergebnis nicht die Realitdt abbildet.

Ist das Modell Mehrfachschichten und periodische Schichten erfiillt, ergibt sich fiir den Fit bei verschiedenen
Einfallswinkeln fiir die gleichen Schichtdicken jeweils ein ausgepragtes Minimum in der Drys-Funktion nach
Gleichung (1). Bild 5 zeigt die Drys-Funktion beim Schichtdickenfit einer periodischen 5 x (TiO,/SiO,) Mehr-
fachschicht auf einem BK-7 Glassubstrat mit zusdtzlicher SiO,-Schicht, insgesamt also von 11 Schichten am
Beispiel der Schicht Nr. 10 (vom Substrat beginnend gezahlt) aus TiO, (Bild A.1). Aus den Fits im Spektralbe-
reich 192 nm bis 1 700 nm ergeben sich fiir verschiedene Einfallswinkel trotz unterschiedlichem Betrag des
Drms-Minimums kaum unterscheidbare Fitergebnisse fiir die Einzelschichtdicken bei den Einfallswinkeln von
65°und 70° und bei 75°. Das Fitergebnis fiir die Einzelschichtdicken aus der Fitprozedur bei allen drei Winkeln
gleichzeitig ist in der Tabelle A.1 im Anhang A dargestellt.
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