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Verfahren zum Kristallziehen eines dotierten monokristallinen Kristalls aus Silicium

Die Erfindung bezieht sich auf ein Verfahren zum Ziehen eines dotierten Einkristalls

aus Silicium.

Das Zuchten von Kristallen ist eine wichtige Vorstufe zur Herstellung von Halbleiter-
bauelementen. Halbleiterkristallzuchtverfahren wurden verbessert, um einkristalline
Halbleiterblécke zu erhalten, die beispielsweise einen Durchmesser von 200 mm bis

300 mm und eine Lange von mehr als zwei Metern haben kénnen.

Bauelemente zur Steuerung von grofRen Stromen (Leistungsbauelemente) bedirfen
hoch dotierte Silicium Kristalle, die zu den entsprechenden Bauelementen weiterver-

arbeitet werden.

Eine der Herausforderungen bei der Zichtung von stark dotiertem Silizium mit der
Czochralski-Methode ist die Erhéhung der maximalen Dotierungskonzentration oder
die Verringerung des minimalen Widerstands, ohne dabei die Ausbeute der nutzbaren

Kristalle zu reduzieren.

Stand der Technik

DE 10 2019 210 254 A1 beschreibt ein Verfahren zum Ziehen eines Einkristalls aus
Silicium, der einen spezifischen Widerstand von nicht mehr als 20 x 10> Ohm cm auf-
weist, wobei die erste Phase des Kristallzlichtungsprozesses optimiert wird, mit dem

Ziel die Wahrscheinlichkeit des Auftretens von Versetzungen zu reduzieren.

Die EP 3 864 197 A1 beschéftigt sich mit einem Verfahren zum Kontrollieren der Kon-
zentration des Dotierstoffes in der Schmelze, mit dem Ziel das Auftreten von Verset-

zungen zu reduzieren.

Die DE 10 2021 206 550 A1 beschreibt ein Verfahren zum Ziehen eines Einkristalls

mit einem sehr kleinen Widerstand unter Verwendung eines Magnetfeldes.
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Das Phanomen der konstitutionellen Unterkihlung ist bei einem relativ niedrigen Do-
tierungsniveau, das im Allgemeinen fur die Zichtung von Halbleiterkristallen verwen-

det wird, zunachst nicht problematisch.

Jedoch wahrend des Kristallwachstums aus einer stark dotierten Schmelze -wobei die
Dotierstoffe einen kleinen Gleichgewichtssegregationskoeffizienten haben, der viel
kleiner als eins ist - kann es in der Schmelze an der Grenzflache zwischen Schmelze
und Kristall zu einer konstitutionellen Unterkiihlung kommen. Dies fuhrt dazu, dass

der Stab versetzt und nicht mehr fur den Bauelementprozess verwendbar ist.

Ein Prozess zum Ziehen von Kristallen kann auf sehr mannigfacher weise modifiziert
werden, um Kristalle mit moderatem Dotierstoffniveau herzustellen. Beispielsweise
kénnen Kristallrotation, Tiegelrotation, Magnetfeldposition und -stérke, Abstande zwi-

schen verschiedenen Einbauteilen, um nur einige wenige zu nennen.

Soll das Dotierstoffniveau erhéht, also der Widerstand im Kristall weiter abgesengt
werden, zeigt sich, dass viele Prozesse, die mit hohem Widerstand problemlos herzu-

stellen sind, versetzen, also Ausschuss sind.

Den genannten Stellen im Stand der Technik gemein ist, dass sie kein zielgerichtetes
Verfahren aufzeigen, wie Prozesse dahingehend zu optimieren sind. Es missen viele
teure Experimente unternommen werden, bei denen a priori nicht klar ist ob zum ei-

nen der entsprechende Kristall den Anforderungen gentgt und zum anderen der vor-

geschlagene Prozess auch stabil genug geeignete Kristalle hervorbringt.

Aufgabe dieser Erfindung ist es daher, ein Verfahren zur Verflgung zu stellen, das es
ermdéglicht Kristallziehprozesse dahingehend zu modifizieren, dass sie ein hohes Do-
tierstoffniveau aufweisen und gleichzeitig den Qualitdtsanspriichen gentigen bei

gleichzeitigem reduziertem experimentellen Aufwand.

Gelést wird diese Aufgabe durch die in den Ansprichen beschriebenen Verfahren.
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Kurzbeschreibung der Figuren

Figur 1 zeigt den Faktor f.¢ als Funktion des spezifischen Widerstands fur die Dotier-
stoffe Phosphor (P), Arsen (As) und Antimon (Sb).

Figur 2 zeigt die Summe aus dem simulierten Parameter CS und einer Offsetkon-
stante Cyyys.; fUr einen Beispielprozess A dargestellt als Funktion des Widerstandes
(gestrichelte Kurve). Der Grenzwiderstand, bei dem der Kristall gerade noch ziehbar
ist, wird ermittelt, indem der Widerstand so lange variiert wird, bis die Kurve aus der
Summe aus dem simulierten Parameter CS am Tripelpunkt des simulierten Kristalls

und der Offsetkonstante Cy s, Nul wird.

Der eingezeichnete dunkel gefarbte Balken soll den Bereich zeigen, bei welchem Wi-
derstandsbereich ein Kristallzienhen aussichtslos ist. Realistischerweise gibt es einen
kleinen Ubergangsbereich (hell schraffiert), bei dem ein Kristallziehen mit hohem Ri-

siko moglich ist, jedoch aus wirtschaftlichen Grunden nicht zu empfehlen ist.

Figur 3 zeigt die Summe aus dem simulierten Parameter CS am Tripelpunkt des je-
weiligen Kristalls und einer Offsetkonstante Cy s, fUr vier Beispielprozesse (A ,,ge-
strichelt”, B ,,voll*, C ,,strichpunkt®, D ,,strichpunktpunkt) jeweils dargestellt als Funk-

tion des Widerstandes.

Die jeweiligen Grenzwiderstande, bei dem ein Kristall gerade noch ziehbar ist, wurde

durch die nach unten gerichteten Pfeile auf die Abszissenachse symbolisiert.
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Detaillierte Beschreibung der Erfindung

Wie bereits erwahnt, ist das Phanomen der konstitutionellen Unterkihlung bei einem
relativ niedrigen Dotierungsniveau, das im Allgemeinen fur die Zuchtung von Halb-
leiterkristallen verwendet wird, zunachst nicht problematisch. Erst die Erhéhung der
gewunschten Dotierstoffkonzentration kann zur konstitutionellen Unterkdihlung und
damit zu einer hohen Wahrscheinlichkeit fur Versetzungen und damit zum Totalausfall

des jeweiligen Kristalls fuhren.

Die Erfinder haben unter anderem erfolgreich versucht, eine erheblich modifizierte
Computersimulationsmethode einzusetzen, um das genannte Problem einzugrenzen

und zu lésen.

Der physikalische Effekt der konstitutionellen Unterkihlung ist zum Beispiel in der Dis-
sertation von L. Stockmeier (ISBN 978-3-8396-1345-0, ,Heavily n-type doped silicon
and the dislocation formation during its growth by the Czochralski method*) beschrie-

ben.

Das zugrundeliegende mathematische Modell zur numerischen Modellierung dieses
Problems zusammen mit einer geeigneten Software sind in den notwendigen Einzel-
heiten in Mukaiyama et al. [Y. Mukaiyama, V. Artemyev, K. Sueoka, J. Crystal
Growth, 597 (2022) 126844, https://doi.org/10.1016/j.jcrysgro.2022.126844] beschrie-

ben.

Die Erfinder haben erkannt, dass wesentliche Anpassungen notwendig sind, um signi-
fikante Verbesserungen in der Ausbeute zu erzielen. Diese wesentlichen Anpassun-

gen werden im Folgenden erlautert.

Ein Wert CS, der an der Grenzflache zwischen Schmelze und Kristall berechnet wird,

wird dabei definiert als:

oT dc
CS=——feso
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wobei g—; die partielle Ableitung der Temperatur und g—; die partielle Ableitung der Kon-

zentration des Dotierstoffs entlang der Normalen auf der Grenzflache zwischen Kris-

tall und Schmelze in der Schmelze darstellt.

Der Faktor f.¢ stellt dabei eine Funktion des spezifischen Widerstands und der Mate-
rialeigenschaften des Dotierstoffs dar und kann mit Hilfe von Materialdatenkonstanten
und dem Diagramm ,Dichte/Widerstand“ des Dotierstoffs (SEM/ Standard MF723-
0307, 2012 Practice for conversion between resistivity and dopant or carrier density

for boron-doped, phosphorus-doped, and arsenic-doped silicon) ermittelt werden.

In Figur 1 ist dieser Faktor f.sals Funktion des spezifischen Widerstands fur unter-
schiedliche Dotierstoffe wie Phosphor, Arsen oder Antimon dargestellt. Es ist einfach
maéglich, auch fur andere Dotierstoffe diesen Faktor zu bestimmen und damit ist das

erfinderische Verfahren nicht auf diese Dotierstoffe limitiert.

Die numerischen Unterschiede in f.¢ fur verschiedene Dotierstoffe sind auf Unter-
schiede im ionisierten Anteil des Dotierstoffs und in den Segregationskoeffizienten zu-
riackzufuhren. Die Materialeigenschaften kénnen dabei den Unterschied fur Phosphor

(P), Arsen (As) und Sb als Dotierstoffe erklaren.

Im Folgenden werden die modifizierten Randbedingungen fur den Warmetransport

und den Transport von Dotierstoffen fur die Modellierung erléutert.

Fur die durchgefuhrten 3D-Simulationen wurde die Temperatur an der Grenzflache

zwischen Kristall und Schmelze als konstant angenommen.

Die Erfinder haben erkannt, dass die Randbedingungen fir die Konzentration (Entmi-
schungsrandbedingungen) aus Mukaiyama et al. [Y. Mukaiyama, V. Artemyev, K. Su-
eoka, J. Crystal Growth, 597 (2022) 126844,]] fur eine positive Kristallisationsrate gul-
tig sind.

dc
_pmeltDmelt% = pcrychrysCmelt(l — k), Corys = kcmeit
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Die Erfinder haben ferner erkannt, dass im Falle einer negativen Kristallisationsrate

(=Schmelzen) bevorzugt durch folgende Gleichung ersetzt wird:

dc
_pmeltDmelt% = pcrychrys (Cmelt - Ccrys)

Dabei ist ¢ die Massenkonzentration, p,,..;; die Dichte der Schmelze, D,,,.,;; der Diffusi-
onskoeffizient des Dotierstoffes in der Schmelze, c.,,; die Konzentration der Dotier-
stoffe im Kristall und n die Normale zur Grenzflache an der Schmelz- bzw. Wachs-

tumsfront.

Der Parameter c.,.,s ist ein aus den aktuellen Berechnungen bekannter Wert, wenn

die Kristallisationsrate positiv ist, und er eine Funktion der Kristalllange ist.

In vorliegender Erfindung wurde sein Wert durch die durchschnittliche Dotierstoffkon-
zentration im Kristall approximiert. Es hat sich herausgestellt, dass die genauen Werte
VON ¢y, fur die Berechnung nicht notwendig sind. Zudem ist es schwierig, sie in die

Software zu implementieren.

Eine experimentelle Form der Grenzflache zwischen Schmelze und Kristall kann er-
mittelt werden, indem ein zu untersuchendes Kristallstick mittels zweier Langs-
schnitte, die entlang des Zentrums des Kristallstiickes gefuhrt werden, eine recht-
eckige Scheibe (ein sogenanntes Brett) herausgeschnitten werden. Dieses Brett kann
dann bezlglich Widerstandsschwankungen untersucht werden. Der zugegebene Do-
tierstoff baut sich in den Kristall unregelméniig ein. Bevorzugt enthalt dabei der Dotier-
stoff Bor oder Phosphor. Dies fUhrt zu einer lokal inhomogenen Widerstandsverteilung
des Siliciums, die "Striations" genannt wird. Obwohl es grof3e Anstrengungen gibt,
Striations zu vermeiden, um negative Auswirkungen beim Bauelementprozess nicht
zu erleiden, sind dennoch Striations am dotierten Stab immer messbar. Da sich der
Dotierstoff von der Schmelze in den Kristall entlang der Grenzflache Schmelze/Kristall
einbaut, lasst sich mittels der Analyse der gemessenen Widerstandsverteilung die ur-
sprungliche Form der Grenzflache zwischen Kristall und Schmelze in Form von

Wachstumsstreifen ermitteln.



10

15

20

25

WO 2025/016766 PCT/EP2024/069154

FUr die Simulation sind instationare 3D-Simulationen notwendig, bei denen es zwei

Méglichkeiten gibt, sie durchzufUhren:

Entweder wird die Form der Grenzflache zwischen Kristall und Schmelze durch An-
passen der Stefan-Randbedingung so angepasst, dass sie der Realitét entsprechen,
oder die Form der Grenzflache wird fixiert, wobei in Kauf genommen wird, dass die

Stefan-Bedingung nicht unbedingt erfullt ist.

Beide Anséatze kdnnen unter bestimmten Bedingungen fur die Berechnungen unge-
eignet sein. Im ersten Fall kann die Grenzflache von der experimentellen abweichen,
was sich auf die Berechnungen der Strémung und der Spezies auswirkt. Im zweiten
Fall ware die berechnete Kristallisationsrate falsch und dementsprechend auch die
Verteilung der Spezies an der Grenzflache, da sie den Entmischungsrandbedingun-

gen folgt.

Um diese Schwierigkeit zu vermeiden, haben die Erfinder erkannt, dass sowohl die
Berechnungen mit der berechneten Grenzflache durchzufthren sind und gleichzeitig
kunstliche Warmequellen einzufihren sind, um sowohl die vorgeschriebene Grenzfla-

chenform als auch die korrekte Kristallisationsrate zu erhalten.

Dieses Verfahren ist auch deshalb vorteilhaft, da sie Fluktuationen der Kristallisations-

rate und der Dotierstoffspezies um die korrekten gemittelten Werte zul&sst.

Dieses Verfahren kann zum Beispiel mit Hilfe einer modifizierten Version der Software

CGSim von STR (https://str-soft.com) implementiert werden.

Es wurden exemplarisch vier Félle fur die Berechnungen ausgewahlt.

Die ersten beiden Falle stammen aus zwei verschiedenen Prozessen fur 200 mm

Kristalldurchmesser fur Arsen (Prozess A) und roten Phosphor (Prozess B). Die zwei
weiteren Prozesse sind beide mit Arsen dotiert und haben einen Kristalldurchmesser
von 300mm und werden im Folgenden als Prozess C und Prozess D bezeichnet. Der

Unterschied zwischen Prozesse C und D liegen in der Verwendung unterschiedlicher



(]

10

15

20

WO 2025/016766 PCT/EP2024/069154

Kristallziehvorrichtungen und unterschiedlichen Ziehgeschwindigkeiten nebst unter-

schiedlichen Kristall- und Tiegelrotationen.

Die Erfinder haben festgestellt, dass die statistisch gemittelten niedrigsten moglichen
Widerstande fur die Prozesse mit 200 mm 0,9 x 10 Ohm cm fur Prozess A und

1,7 x 10 Ohm cm fur Prozess B betragen. Fur die Prozesse mit 300 mm liegen diese
Widerstande bei 1,75 x 10 Ohm cm (Prozess C) und 2,1 x 10 Ohm cm (Prozess
D).

Alle diese experimentellen Werte gelten jeweils fur eine bestimmte Position im Kristall
und die Berechnungsfalle wurden entsprechend dieser einen entsprechenden Posi-

tion ausgewanhlt.

Es ist zu beachten, dass ermittelten Widerstandswerte Durchschnittswerte vieler rea-
ler Experimente darstellen und dass die Ergebnisse jedes Experiments von Prozess
zu Prozess unterschiedlich streuen und einige Experimente z.B. aufgrund von Verset-

zungen erfolglos sind.

Bisher ist der konkrete kausale Zusammenhang zwischen dem Auftreten von Verset-

zungen und der Hohe der Dotierstoffkonzentration nicht bekannt.

Dennoch bietet das erfinderische Verfahren Mittel in die Hand, das Problem zumin-

dest zu verhindern.

Die Erfinder gehen davon aus, dass CS mit diesen experimentellen Ergebnissen in

Verbindung stehen kénnte.

Der oben definierte Parameter CS kann unter Verwendung des Tiller-Kriteriums wie

folgt berechnet werden:

¢S _Gp_ (1=K G- (=m)
V V k'DL




10

15

20

WO 2025/016766 PCT/EP2024/069154

wobei Co - Konzentration in der Schmelze, k - Segregationskoeffizient, DL - Diffusi-

onskoeffizient in der Schmelze, V - Kristallisationsgeschwindigkeit, GL - Temperatur-

gradient in der Schmelze und m - Steigung der Liquiduslinie ist.

Der Parameter GL kann dabei zum Beispiel aus den entsprechenden 2D-Simulatio-

nen Ubernommen werden.

Der Theorie nach wirde immer dann, wenn die Bedingung CS < 0 erfullt ist, eine kon-
stitutionelle Unterkihlung stattfinden und der entsprechend gezogene Stab unbrauch-

bar werden.

Dies stellte sich aber als nichtzutreffend heraus. Das heil3t eine einfache Analyse mit-

tels des bekannten ,Tillerkriteriums® ist nicht méglich und ist somit unbrauchbar.
Die Erfinder schlossen daraus, dass weitere MalRnahmen notwendig sind.

Die Erfinder haben erkannt, dass das verwendete numerische Gitter bei allen 3D Si-

mulationen die Konzentrationsgrenzschicht adaquat auflésen muss.

In den Simulationen ist es bevorzugt, dass der Abstand des nachsten Kontrollvolu-

mens zur Grenzflache aus Kristall und Schmelze maximal 0,125 mm betragt.

Die vollstandigen numerische Gitter bei den besagten Beispielen variierten von etwa

3 Millionen Kontrollvolumina bis 3,8 Millionen Kontrollvolumina.

Als Ergebnis der 3D-Simulationen erhalt man die momentane Verteilung von CS-
Werten an jeder Position an der Grenzflache zwischen Kristall und Schmelze. Diese

Punkte befinden sich auf dem Kristall, der Uber der Schmelze rotiert.

Fur die weiteren Berechnungen wurden CS-Werte, die auf Punkten mit gleichem Ab-

stand zum Mittelpunkt der Interfaceflache des Kristalls berechnet wurden, gemittelt.

Man erhalt also eine radiale Verteilung der CS-Werte als Funktion der Zeit.
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Bei der Untersuchung der ermittelten CS-Werte an unterschiedlichen Radien fiel den
Erfindern auf, dass offenbar die kleineren Werte offenbar eher im Bereich des Tripel-
punktes auftreten und in der Mitte des Kristalls die CS-Werte eher nicht oder erheblich
weniger oft im negativen Bereich liegen. Dies wirde bedeuten, dass die konstitutio-

nelle Unterkihlung im Tripelpunkt ihren Ausgangspunkt hat.

Experimentelle Befunde von Mukaiyamaet al. [Y. Mukaiyama, V. Artemyev, K. Sue-
oka, J. Crystal Growth, 597 (2022) 126844.] zeigen jedoch im Gegensatz dazu, dass

die Folgen der konstitutionellen Unterkihlung eher im Zentrum des Kristalls beginnen.

Trotz dieses offensichtlichen Widerspruchs haben die Erfinder ihr Ergebnis weiter an-
gewandt und kamen zu einer Methode, die mit Hilfe der Simulation eine mégliche Eig-

nung eines Kristallziehprozesses fur einen niedrigen Widerstand vorhersagt.

Mit dieser Methode ist es mdglich Kristallziehparameter so zu modifizieren, dass Kris-

talle mit niedrigeren Widerstande verlustfrei zu ziehen sind.

Das erfinderische Verfahren zum Kristallziehen eines monokristallinen Kristalls aus ei-
ner Schmelze und einem Dotierstoff nach dem Czochralski Verfahren enthalt dabei

folgend Schritte:

(a) das Durchfuihren einer zeitabhé&ngigen Computersimulation eines vordefinierten

Kristallziehprozesses mit einer vordefinierten Dotierstoffkonzentration C in der

Schmelze, mit dem Ziel fur jeden Zeitschritt t einen Temperaturgradienten dT / dn,

und einen Gradienten des Dotierstoffes d¢/ On zu erhalten, wobei beide Gradienten

an der Grenzflache zwischen Kristall und Schmelze in Richtung der Normalen der

Grenzflache zur Schmelze hin ermittelt werden,

(b) das Ermitteln einer maximalen Dotierstoffkonzentration Cmax in der Schmelze und
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(c) das Ziehen eines Einkristalls mit Dotierstoffkonzentration kleiner als der ermittelten

maximalen Dotierstoffkonzentration Crax,

Das erfinderische Verfahren enthalt zudem die Berechnung einer Grée CS, die fur

jeden Zeitschritt t, die bestimmt wird durch die folgende Formel:

CS =0T /on— f¢g dc/0n

wobei der Parameter f ¢ bestimmt wird durch das Produkt aus der mittleren Konzent-
ration des Dotierstoffes in der Schmelze, der Dichte der Siliziumschmelze, der
Avogadrokonstante, der molare Masse von Silicium und der Steigung der Liquidusli-

nie.

AnschlieRend wird ein zeitlicher Mittelwert CS aus den erhaltenen Werten der CS-
Werte gebildet, wobei nur diejenigen Werte CS einen Beitrag leisten, die kleiner sind

als Null. Die zeitliche Mittelung kann berechnet werden mit der Formel
Cs =—
T1-To

fT? CS(t) dt,v CS (1) < 0, wobei To und T1 die absoluten zeitlichen Beginn

und Endpunkte darstellen.

Bevorzugt wird die Mittelung Uber 30 Minuten physikalischer Zeit oder mehr ange-

wandt.

Der Mittelwert CS ist demnach eine Funktion des Radius und der Konzentration des

Dotierstoffes C in der Schmelze. Zudem ist er nunmehr unabhangig von der Zeit.

Fur das weitere Verfahren wird der Mittelwert CS an einer radialen Position des Kris-

talls ausgewanhlt. Bevorzugt wird hierbei der €S am Tripelpunkt des Kristalls verwen-

det, also beim Nennradius des Kristalls.

Das Ermitteln einer maximalen Dotierstoffkonzentration Cmax erfolgt durch das Anpas-
sen der Dotierstoffkonzentration C so lange, bis der Betrag von CS gleich Null ist, be-
vorzugt bis der Betrag von CS — Coffser 9leich null ist, wobei die Konstante Corpger

bevorzugt experimentell ermittelt wird.
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Das Bestimmen der Konstante Cyy,..

Wird die Konstante Cy (¢ mit null vorbelegt, erhalt man eine untere Grenze fur den

Dotierstoff Cmax, unter der es in jedem Fall méglich ist, einen Kristall ohne Ausbeute-

verluste zu ziehen.

In manchen Féllen kann es sein, dass diese untere Grenze jedoch zu konservativ er-
scheint, das heildt, dass ein Kristallziehen mit einer Dotierstoffkonzentration auch

noch oberhalb dieser Grenze mdglich ist.

FUr solche Falle wird ein Cyffs.¢ bevorzugt unter Zuhilfenahme experimenteller Daten

wie folgt bestimmt.

Es wird fur einen Kristallziehprozess eine empirische Grenze beispielsweise ermittelt,
indem einer oder mehrere Kristalle gezogen werden, wobei sukzessive die Dotierstoff-
konzentration erhdht wird, solange bis der Kristall reproduzierbar Versetzungen auf-
weist. Diese so ermittelte empirische Grenze wird verwendet, um die Konstante

Coffser ZU €rhalten.

Diese so erhaltene Konstante Cysss. kann nun verwendet werden, um beispielsweise
viele unterschiedliche Kristallziehprozesse zu vergleichen und denjenigen Prozess
auszuwahlen, der das Potenzial hat, keine dotierstoffbedingten Versetzungen zu ge-
nerieren. Der Vorteil dieser Methode liegt dabei darin, dass keine weiteren teuren Ex-

perimente durchgefihrt werden missen.

Besonders bevorzugt werden zur Ermittlung der Konstante Cys¢s.c mehrere unter-
schiedliche Prozesse einer Prozessklasse getestet, wobei fur jede Prozessklasse eine
gemittelte Konstante Cy s bestimmt wird, indem die Einzelwerte arithmetisch gemit-

telt werden.

Die Erfinder haben dabei erkannt, dass es sinnvoll sein kann, Prozessklassen zu defi-
nieren, indem Prozesse mit gleichen Prozesseigenschaften zu einer Prozessklasse
zusammengefasst werden. Diese Eigenschaften sind zum Beispiel der Nenndurch-

messer des zu ziehenden Kristalls oder die Verwendung eines Magnetfeldes beim
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Kristallziehen. Besonders bevorzugt wird die Prozessklasse definiert durch Prozesse

gleichen Nenndurchmessers der Kristalle.

Figur 2 zeigt exemplarisch die Summe aus dem simulierten Parameter CS und einer
Offsetkonstante Cy s, fUr einen Beispielprozess A dargestellt als Funktion des Wi-
derstandes (gestrichelte Kurve). Der Grenzwiderstand, bei dem der Kristall gerade
noch ziehbar ist, wird ermittelt, indem der Widerstand so lange variiert wird, bis die
Kurve aus der Summe aus dem simulierten Parameter €S am Tripelpunkt des simu-

lierten Kristalls und der Offsetkonstante Cpffse: Null wird.

Der eingezeichnete dunkel gefarbte Balken soll den Bereich zeigen, bei welchem Wi-
derstandsbereich ein Kristallziehen aussichtslos ist. Realistischerweise gibt es einen
kleinen Ubergangsbereich (hell schraffiert), bei dem ein Kristallziehen mit hohem Ri-

siko maéglich ist, jedoch aus wirtschaftlichen Grinden nicht zu empfehlen ist.

Figur 3 zeigt die Summe aus dem simulierten Parameter CS am Tripelpunkt des je-
weiligen Kristalls und einer Offsetkonstante Cy s fUr vier Beispielprozesse (A ,,ge-
strichelt*, B ,,voll*, C ,,strichpunkt‘, D ,,strichpunktpunkt‘) jeweils dargestellt als Funk-

tion des Widerstandes.

Die jeweiligen Grenzwiderstande, bei dem ein Kristall gerade noch ziehbar ist, wurde

durch die nach unten gerichteten Pfeile auf die Abszissenachse symbolisiert.
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Anspriiche

1.

Verfahren zum Kristallziehen eines monokristallinen Kristalls aus einer Schmelze
aus Silicium und einem Dotierstoff nach Czochralski enthaltend die Schritte in ge-
gebener Reihenfolge:

(a) das Durchfilhren einer zeitabhéngigen Computersimulation eines vordefinier-
ten Kristallziehprozesses mit einer vordefinierten Dotierstoffkonzentration C in
der Schmelze, mit dem Ziel fur jeden Zeitschritt t einen Temperaturgradienten
dT / On, und einen Gradienten des Dotierstoffes dc/ On zu erhalten, wobei
beide Gradienten an der Grenzflache zwischen Kristall und Schmelze in Richtung
der Normalen der Grenzflache zur Schmelze hin ermittelt werden,

(b) das Ermitteln einer maximalen Dotierstoffkonzentration Cmax in der Schmelze
und

(c) das Ziehen eines Einkristalls mit Dotierstoffkonzentration kleiner als der ermit-
telten maximalen Dotierstoffkonzentration Cmax,

dadurch gekennzeichnet, dass

fur jeden Zeitschritt t eine GréRe CS berechnet wird, die bestimmt wird durch die
Formel CS = 0T/ 0n — f¢s Oc/ 0On,

wobei der Parameter fcs bestimmt wird durch das Produkt aus der mittleren Kon-
zentration des Dotierstoffes C in der Schmelze, der Dichte der Siliziumschmelze,
der Avogadrokonstante, der molare Masse von Silicium und der Steigung der Li-
quiduslinie,

und anschlieRend einen Mittelwert CS aus den erhaltenen Werte der Gréke CS
zu bilden, wobei nur diejenigen Werte einen Beitrag leisten, deren Wert CS
kleiner ist als Null

und das Ermitteln einer maximalen Dotierstoffkonzentration Cmax durch das
Anpassen der vordefinierten Dotierstoffkonzentration C bis der Betrag von CcS
gleich Null ist.

Verfahren nach Anspruch 1, dadurch gekennzeichnet, dass
die Groke CS am Tripelpunkt des Kristalles ermittelt wird.

Verfahren nach Anspruch 1 oder 2, dadurch gekennzeichnet, dass

Ermitteln einer maximalen Dotierstoffkonzentration Cmax durch das Anpassen der
vordefinierten Dotierstoffkonzentration C bis der Betrag von CS — Coffser 9leich
Null ist, wobei Coffs.c €mpirisch ermittelt wird, indem einer oder mehrere Kristalle
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gezogen werden, wobei sukzessive die Dotierstoffkonzentration erhdht wird, so-
lange bis der Kristall reproduzierbar Versetzungen aufweist.



