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Silizium-Kristalle gezielt aufwachsen lassen: Fraunhofer
IWM stellt Konzept der »Triboepitaxie« vor

Vier Freiburger Wissenschaftlern ist es weltweit erstmals in Simulationen
gelungen, durch Scherung verursachte Amorphisierung und Rekristallisierung
von Silizium-Kristallen zu nutzen, um Kristalle zielgerichtet aufwachsen zu
lassen. In Zukunft kénnten Fachleute mithilfe dieses Konzepts kristalline
Siliziumstrukturen fiir nanotechnologische Anwendungen, beispielsweise Nano-
Elektronik, maBschneidern. »Triboepitaxie«, die grundlegende Idee, die das
moglich machen kénnte, stellt das Team in der Zeitschrift »Physical Review
Letters« vor.

Silizium ist der wichtigste Werkstoff in der Mikro- und Nanoelektronik. Dennoch ist es
nach wie vor mit erheblichem Aufwand verbunden, aus diesem Material kristalline
Strukturen mit nanoskaliger Prazision herzustellen. Um Silizium selektiv epitaktisch auf
einer Oberflache aufzuwachsen, muss letztere teuer und zeitaufwandig vorstrukturiert
werden, um insbesondere den Ort des Wachstums zu kontrollieren. Eine mechanische
Methode, in der ein Kristall als Stift verwendet wird, um kristalline Nanolinien auf
einem anderen Kristall ganz ohne Vorstrukturierung direkt zu ,schreiben’, ware ein
Durchbruch. Thomas Reichenbach, Dr. Gianpietro Moras und Prof. Dr. Michael Moseler
vom Fraunhofer-Institut fir Werkstoffmechanik IWM, Mikrotribologie Centrum pTC, in
Kooperation mit Prof. Dr. Lars Pastewka vom Institut fir Mikrosystemtechnik der
Universitat Freiburg haben nun in Simulationen etwas entdeckt, das dies in Zukunft
maoglich machen koénnte.

»Reiben zwei Siliziumkristalle in einer Scherbewegung aneinander, entsteht eine
amorphe Schicht an der Grenzflaiche«, erklaren die Tribologen. Normalerweise
vergroBere sich diese mit der Zeit. »Wir haben jedoch festgestellt, dass die Dicke bei
geringem Druck einen konstanten Wert annimmt, obwohl standig neue Atome in die
amorphe Phase Ubergehen«, so Thomas Reichenbach. »Das bedeutet, dass es einen
entgegengesetzten Prozess geben muss, in dem Atome genau umgekehrt aus der
amorphen zurlck in die kristalline Phase Ubergehen. Es entsteht ein Gleichgewicht.«

»Triboepitaxie«: Ein Kristall wachst auf Kosten eines anderen

Das wollen die Triboexperten nutzbar machen. In Simulationen haben sie gezeigt, dass
es auf die Ausrichtung der Kristalle ankommt. Wenn beide Kristalle dieselbe
Orientierung besitzen, variiert die Position der amorphen Lage nur stochastisch ohne
erkennbaren Trend. »Wenn wir jedoch einen der beiden in Kontakt stehenden Kristall
drehen, sodass die Scherbelastung in beiden Kristallen entlang unterschiedlicher
kristallografischer Richtungen wirkt, wird diese Bewegung gerichtet«, erldutert Dr.
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Moras. Das Resultat: Die amorphe Lage wandert immer weiter in eine Richtung, der
eine Kristall wird abgetragen und der andere wachst.

Im nachsten Schritt wollte das Team herausfinden, wie sich steuern lasst, welcher
Kristall wachst und welcher verschwindet. Dies erklaren die Wissenschaftler mit Blick
auf die atomaren Prozesse: »Wenn wir eine Scherspannung anlegen, ergeben sich fir
die beiden unterschiedlich ausgerichteten Kristalle Energieunterschiede aufgrund
verschiedener elastischer Konstanten«, so Reichenbach. Simulationen verschiedenster
Systeme zeigten, dass immer der Kristall mit der geringeren elastischen Energiedichte
wachst. »Da er energetisch glnstiger ist, passen sich die Atome in der amorphen Phase
bevorzugt seiner kristallinen Struktur an.« Im Ergebnis wird der andere — unter
Scherbelastung energetisch ungulnstigere — Kristall kleiner. Dieses Phanomen
bezeichnet das Team als »Triboepitaxie«.

Dieses Wissen konnte zuklnftig in einem Nanolithografie-Verfahren Anwendung
finden. Ein Modellexperiment dazu schlagen die Tribologen in ihrem Paper ebenfalls
vor. »Mit einer schnell oszillierenden kristallinen Spitze, die man zusatzlich langsam
entlang eines beliebigen Pfades bewegt, misste es moglich sein, kristalline Strukturen
auf einen anderen Kristall zu schreiben«, erklart Dr. Moras. »Vorausgesetzt, die
effektiven Schermodule der beiden Kristalle unterscheiden sich.« Die Dicke der
Kristalllinien lasst sich dabei durch die Anzahl der Oszillationen steuern, die Breite der
Spur wird durch die Amplitude der Schwingungen bestimmt. »Bisher ist das alles
Theorie«, so Dr. Moras. »Aber in den Simulationen funktioniert es zuverlassig und wir
hoffen, dass die Idee der ,Triboepitaxie’ in Zukunft auch experimentell erforscht und
nutzbar gemacht wird. «

Reichenbach, T.; Moras, G.; Pastewka, L.; Moseler, M., Solid-phase silicon homoepitaxy
via shear-induced amorphization and recrystallization, Physical Review Letters 127/12
(2021) 126101 1-6.
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Die Atome des oberen Kristalls (hier in blau dargestellt) gehen zunachst in eine
amorphe Phase Uber und passen sich dann der Struktur des unteren Kristalls an.
(© Fraunhofer-Institut fir Werkstoffmechanik IWM)
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Fraunhofer IWM - Werkstoffe intelligent nutzen

- Wir machen Mechanismen und Prozesse in Werkstoffen und Materialsystemen
beherrschbar, indem wir sie bewerten und modellhaft beschreiben. Dadurch
erschlieBen wir Reserven bei der Leistungsfahigkeit und Effizienz von technischen
Systemen.

- Wir erfassen Werkstoffe bis in atomare Strukturen und nehmen Einfluss auf
Wechselwirkungen. Damit kénnen wir Werkstoffeigenschaften fiir geforderte und
neue Funktionalitaten einstellen.

- Wir durchdringen Materialsysteme und Fertigungsprozesse grundlegend und
Uberflhren sie in zuverlassige Produkte und Technologien. So verwirklichen wir
gemeinsam mit Partnern aus Wissenschaft und Wirtschaft wettbewerbsentscheidende
Innovationen.

Die Fraunhofer-Gesellschaft mit Sitz in Deutschland ist die weltweit fihrende Organisation flir anwendungsorientierte Forschung. Als Wegweiser
und Impulsgeber fir innovative Entwicklungen und wissenschaftliche Exzellenz wirkt sie mit an der Gestaltung unserer Gesellschaft und unserer
Zukunft. Die 1949 gegriindete Organisation betreibt in Deutschland derzeit 75 Institute und Forschungseinrichtungen. Rund 29 000
Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter, Gberwiegend mit natur- oder ingenieurwissenschaftlicher Ausbildung, erarbeiten das jahrliche
_Forschungsvolumen von 2,8 Milliarden Euro. Davon fallen 2,4 Milliarden Euro auf den Leistungsbereich Vertragsforschung.
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