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Zusammenfassung

In dieser Arbeit sollen das inverse, elektromagnetische Gitterbeugungsproblem und ver-
schiedene Losungsverfahren untersucht werden. Das inverse Problem muss einerseits bei
Design- und Optimierungsproblemen betrachtet werden, kann aber andererseits auch zur
Charakterisierung von Gittern aus Beugungseffizienzmessungen eingesetzt werden. An-
hand von einigen Anwendungsbeispielen werden hier sowohl eindimensionale, als auch
zweidimensionale Beugungsgitter betrachtet. Es wird zum einen ein iteratives Losungs-
verfahren, das eine Erweiterung der RCWA ausnutzt, um die Ableitungen der Beugungs-
effizienz nach den Gitterparametern schneller zu berechnen, betrachtet. Auferdem wird
ein Approximationsverfahren zur Losung des inversen, elektromagnetischen Gitterbeu-
gungsproblems eingesetzt. Am Beispiel der Gittercharakterisierung wird der Einfluss von
Mess- und Modellfehlern, sowie die Eindeutigkeit des Verfahrens untersucht. Den Ab-
schluss der Arbeit bildet eine experimentelle Untersuchung der Gittercharakterisierung
mit den hier entwickelten Methoden.

In this work, the inverse electromagnetic grating diffraction problem and different solu-
tion methods are being examined. The inverse problem has to be considered on the one
hand for design and optimization problems, but can otherwise be used for the charac-
terization of diffraction gratings from diffraction efficiency measurements. By means of
several examples of use, both one- and two-dimensional diffraction gratings are being
considered here. On the one hand, an iterative approach, that uses an extension of the
RCWA for a fast computation of the deriwatives of the diffraction efficiency respect to
the grating parameters, is being considered. Furthermore, an approximation method is
being applied for the solution of the inverse, electromagnetic grating diffraction problem.
Using grating characterization as example, the influence of measurement and model er-
rors, as well as the uniqueness of the method is being examined. The ending forms an
experimental analysis of the grating characterization with the methods developed here.
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1 Einleitung und Problemstellung

1.1 Motivation und Kontext der Arbeit

Mit der fortschreitenden Entwicklung der heutigen Herstellungstechnologien nimmt auch
die Miniaturisierung der hergestellten Strukturen immer weiter zu. Das Schlagwort Nano
ist in nahezu allen Forschungsdisziplinen wieder zu finden und so wird auch bereits zu
Beginn dieses Jahrhunderts immer 6fter vom Nanozeitalter gesprochen [1]. Sehr prisent
ist diese Miniaturisierung vor allem im Bereich der Elektronik: Gordon Moores Gesetz
[2] beschreibt seit nun mehr iiber 40 Jahren den fortwihrenden Leistungszuwachs von
Prozessoren und damit auch die zunehmende Miniaturisierung der Halbleiterstrukturen,
die die fortschreitende Erh6hung der Rechenleistung des Prozessors ermdglichen. So ist
es auch nicht verwunderlich, dass sich die Carl Zeiss SMT AG - Marktfiihrer auf dem
Gebiet der Objektive fiir Lithographiesysteme (Anlagen zur Herstellung von Mikrochips)
- mit dem Slogan ,Enabling the Nano-Age world* schmiickt.

Auf dem Gebiet der optischen Komponenten schreitet die Miniaturisierung ebenfalls
fort, da die vorrangig fiir die Halbleiterindustrie entwickelten Technologien auch fiir die
Herstellung von optischen Bauteilen eingesetzt werden konnen. So finden mikroopti-
sche Komponenten, wie z.B. diffraktive Elemente, immer mehr Einzug in kommerzielle
Produkte [3]. Durch die Miniaturisierung wéichst das Potential diffraktiver Elemente; al-
lerdings miissen auch die Werkzeuge zur Simulation solcher Elemente weiter entwickelt
werden. Sind die Dimensionen solcher Elemente im Bereich von wenigen Wellenldngen,
miissen vermehrt elektromagnetische Effekte beriicksichtigt werden. So nahm die Zahl
und die Verbreitung von elektromagnetischen Simulationsmethoden in den letzten Jahr-
zehnten immer mehr zu - zum einen auf Grund der gestiegenen Rechnerleistung, die
solche Simulationen erst ermdglichte, zum anderen aber auch weil Verfahren zur genau-
en Analyse der nun herstellbaren Strukturen notwendig geworden sind.

Auch wenn mit den verschiedenen Simulationsverfahren nun elektromagnetische Effekte
fiir ein gegebenes Element beriicksichtigt werden kdénnen, ist z.B. im Design von dif-
fraktiven Elementen die umgekehrte Fragestellung viel wichtiger: Wie muss das Element
aussehen, damit die gewiinschte Performance erreicht wird - natiirlich unter Beriicksichti-
gung der auftretenden elektromagnetischen Effekte. Man spricht dann vom so genannten
inversen Problem, also dem Weg von der gewiinschten Wirkung eines Elements zur Ur-
sache, der Geometrie des Elements. Das inverse Problem ist dabei deutlich komplexer
als das Vorwiértsproblem, da keine direkten Losungsverfahren existieren.
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Zur Charakterisierung von diffraktiven Elementen konnen ebenfalls inverse Verfahren
eingesetzt werden. Im Bereich der Halbleitertechnik ist die Scatterometrie bereits ein
etabliertes Verfahren zur Prozesskontrolle [4]. Die Scatterometrie bietet alle Vorteile op-
tischer Messverfahren, wie beispielsweise Robustheit und Zerstorungsfreiheit und dabei
eine Auflésung von wenigen Nanometern. Durch den Vergleich des von den periodischen
Halbleiterstrukturen gebeugten Lichts mit berechneten Daten kann die Form der Struk-
turen bestimmt werden, indem das inverse Problem gelost wird. Dazu sind allerdings
elektromagnetische Simulationen notwendig, um die Wechselwirkung der elektromagne-
tischen Lichtwelle mit den Strukturen korrekt zu modellieren. Solche Verfahren kénnen
auch zur Analyse diffraktiv optischer Elemente eingesetzt werden.

Da die Losung des inversen, elektromagnetischen Beugungsproblems sehr rechenaufwan-
dig ist, wird das Gebiet erst seit wenigen Jahren intensiv erforscht. Beispielsweise wer-
den am Weierstraf-Institut in Berlin Losungsverfahren fiir das inverse Gitterbeugungs-
problem auf Basis von Finite-Elemente Methoden entwickelt [5, [6]. Auf dem Gebiet der
Scatterometrie wurden z.B. von Raymond [7] verschiedene Verfahren zur Losung des
inversen Problems untersucht. In den meisten Fillen wurden aber nur eindimensionale
Gitterstrukturen betrachtet. Zur Behandlung des inversen Problems fiir zweidimensio-
nale Gitter gibt es bislang noch wenige Arbeiten, da schon das zweidimensionale Vor-
wartsproblem einen erheblichen Rechen- und Speicherplatzbedarf benétigt. Erst in den
letzten Jahren ermdglichte die vorhandene Rechenleistung erste Arbeiten auf dem Gebiet
[8, ©]. Im Kontext dieser Arbeiten steht auch diese Dissertation, um Losungsverfahren
des inversen Problems genauer zu untersuchen.

In der vorliegenden Arbeit wurden zwei verschiedenen Losungsansétze fiir das inverse,
elektromagnetische Gitterbeugungsproblem untersucht. Zum einen wurde ein Appro-
ximationsverfahren auf Basis von verschobenen Basisfunktionen [I0] zur Losung des
inversen Problems verwendet [II]. Diese Methode wurde nach Kenntnis des Verfassers
erstmals in dieser Form eingesetzt und bietet einige Vorteile im Vergleich zur anderen
Approximations- und Interpolationsverfahren. Zum anderen wurden iterative Methoden
zur Losung des inversen Problems in Form von Optimierungsalgorithmen hetrachtet.
Hierfiir wurde im Rahmen dieser Arbeit ein Verfahren von van der Aa [12, 13| wei-
terentwickelt, um die fiir die Optimierung notwendigen Gradienten direkt im RCWA-
Algorithmudl| zu berechnen [14]. Hierdurch kann die Rechenzeit des Verfahrens erheblich
verkiirzt werden.

Als Anwendungsbeispiel fiir das inverse Gitterbeugungsproblem dient in dieser Arbeit
die Charakterisierung von Gittern durch die Messung von Beugungseffizienzen. Das Ver-
fahren wurde hinsichtlich der Messgenauigkeit und der Eindeutigkeit untersucht. Mit
experimentellen Untersuchungen wurde versucht das Potential der Methode aufzuzeigen.

!Die Rigorous Coupled Wave Analysis (RCWA) ist das hier eingesetzte elektromagnetische Simulati-
onsverfahren.
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Es wurden ein- und zweidimensionale Beugungsgitter untersucht und die Messergebnisse
mit anderen Messverfahren verglichen.
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1.2 Gliederung der Arbeit

Zu Beginn der Arbeit soll zunéchst die Problemstellung né&her erldutert werden. Im
Abschnitt wird das inverse Gitterbeugungsproblem mit den moglichen Anwendun-
gen und Losungsansitzen vorgestellt. Bevor das inverse Problem betrachtet wird, soll
dann zunéchst das Vorwértsproblem genauer analysiert werden. In Kapitel 2| werden zu-
néchst die Grundlagen der elektromagnetischen Beugungstheorie betrachtet (Abschnitt
2.1). Anschliefend werden einige Anwendungsgebiete von Beugungsgittern betrachtet,
um die unterschiedlichen Anforderungen zu untersuchen (Abschnitt [2.2). Den Abschluss
des Kapitels bildet eine Untersuchung des Einflusses verschiedener Gitterparameter auf
die Beugungseffizienz und Phase (Abschnitt [2.3). Dies dient der Analyse der elektroma-
gnetischen Effekte und der Bestimmung der sensitiven Parameter fiir die spéitere Losung
des inversen Problems.

In Kapitel [3| wird dann das inverse Problem betrachtet. s werden die beiden Methoden
zur Losung des Problems dargestellt. Zunéchst das iterative Verfahren mit der Erwei-
terung der RCWA zur Berechnung der Gradienten zweidimensionaler Gitter und
anschliefsend die Approximation des Parameterraums durch verschobene Basisfunktio-

nen (Abschnitt [3.3).

Das Kapitel [4] stellt dann die Anwendungsgebiete des inversen Problems dar. Zunéchst
werden einige Beispiele fiir Design- und Optimierungsprobleme vorgestellt (Abschnitt
. Im zweiten Teil des Kapitels wird dann das Verfahren zur Charakterisierung von
Beugungsgittern genauer beschrieben (Abschnitt . Ein Vergleich mit klassischen
Messverfahren soll die Vorteile des Verfahrens darstellen, auferdem wird die Eindeu-
tigkeit des inversen Problems untersucht.

Das letzte Kapitel (Kap. [5)) behandelt die experimentellen Untersuchungen zur Gitter-
charakterisierung. Zunéchst werden verschiedene Aufbauvarianten und die Realisierung
des experimentellen Aufbaus beschrieben (Abschnitt [5.1]). Anschliefend folgt eine Ana-
lyse der Messgenauigkeit des Verfahrens (Abschnitt [5.2)). AbschlieRend werden die Mess-
ergebnisse ein- und zweidimensionaler Beugungsgitter vorgestellt, die rekonstruierten
Gitterparameter wurden mit anderen Messverfahren verglichen.
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1.3 Problemstellung

Zunéchst soll hier die Problemstellung der Arbeit erlautert werden. Dabei wird das in-
verse Gitterbeugungsproblem mit seinen Anwendungen und méglichen Losungsansétzen
dargestellt. Das Problem soll zunéchst moglichst abstrakt betrachtet werden, die kon-
krete Betrachtung folgt dann spéter in Kapitel [3] dieser Arbeit.

1.3.1 Das inverse Gitterbeugungsproblem

Klassischerweise kennt man das Vorwértsproblem der Gitterbeugung. Das heifft man
mochte fiir eine gegebene Gittergeometrie die Stirke der einzelnen Beugungsordnun-
gen, d.h. Beugungseffizienz und evtl. Phase, berechnen. Die Gréfen sollen beispielsweise
in Abhangigkeit der Gitterperiode, Wellenlinge oder Polarisationsrichtung bestimmt
werden, dies leisten elektromagnetische bzw. rigorose Berechnungsverfahren, die in Ab-
schnitt 2.T.4.T] néher beschrieben werden.

Abbildung 1.1: Klassisches Gitterbeugungsproblem

Wir betrachten hier nun das inverse Problem, d.h. wir méchten aus den Beugungsord-
nungen auf die Geometrie des Gitters schlieken (Abb. [1.2)).

Es ist augenscheinlich klar, dass dieses Problem zunéchst nicht eindeutig und nicht di-
rekt invertierbar ist, da es verschiedene Beugungsgitter geben kann, die die gleichen
Beugungseffizienzen besitzen. Deswegen kommen fiir die Invertierung des Problems nur
numerische Methoden in Frage. Aufserdem muss durch eine geeignete Parametrisierung
des Problems und moglichst viele Vorabinformationen der Parameterraum so weit ein-
geschrankt werden, dass das Problem eine eindeutige Losung hat. Die Untersuchung
der Eindeutigkeit des inversen Problems wird am Beispiel der Gittercharakterisierung in
Abschnitt untersucht.
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Abbildung 1.2: Inverses Gitterbeugungsproblem

Hier soll nun das inverse Gitterbeugungsproblem fiir ein- und zweidimensionale Beu-
gungsgitter betrachtet werden. Als zweidimensionale Gitter werden hier Gitter bezeich-
net, die in zwei Dimensionen periodisch sind (man spricht auch von gekreuzten Gittern).
Insbesondere im Fall der zweidimensionalen Gitter ist zur Losung des inversen Problems
ein enormer Rechenaufwand notwendig.

1.3.2 Anwendungen fiir das inverse Problem

Beim inversen Gitterbeugungsproblem sucht man zu gegebenen Beugungseffizienzen die
dazugehorige Gittergeometrie. Hierbei kommen im Wesentlichen zwei Anwendungen in
Frage: zum einen das Design und die Optimierung von Gittern, zum anderen die Cha-
rakterisierung von Beugungsgittern bzw. diffraktiven Elementen.

1.3.2.1 Design- und Optimierung von Beugungsgittern

Eine Hauptanwendung bei der das inverse Gitterbeugungsproblem betrachtet wird, ist
das Design und die Optimierung von Beugungsgittern. Gesucht wird dort ein Gitter,
das bestimmte Kriterien erfiillt, wie z.B. eine bestimmte Verteilung der Intensitidt auf
die einzelnen Beugungsordnungen. Ziel ist es nun ein Gitter zu finden, dass die gefor-
derten Kriterien moglichst gut erfiillt. Aufser den Kriterien fiir die Beugungseffizienz des
Gitters gibt es meist noch Randbedingungen fiir die Parameter des Gitters, z.B. aus
dem zu verwendenden Herstellungsprozess. Es handelt sich also um ein klassisches Opti-
mierungsproblem. Verschiedene Beispiele fiir solche Design- und Optimierungsprobleme
werden im Abschnitt L] betrachtet.
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1.3.2.2 Charakterisierung von Beugungsgittern

Die zweite Anwendung des inversen Gitterbeugungsproblems ist die Charakterisierung
von Beugungsgittern. Hier werden die Forderungen an die Beugungseffizienz des Gitters
nicht vorgegeben, sondern stammen aus einer Messung. Nun sollen durch das Losen des
inversen Problems die Parameter des gemessenen Gitters bestimmt werden, so dass das
Gitter auf diese Weise charakterisiert werden kann. Im Gegensatz zum oben beschriebe-
nen Design- und Optimierungsproblem wird hier nicht nur ein Optimum gesucht, das die
geforderten Bedingungen méglichst gut erfiillt, sondern idealerweise genau das Gitter,
das die gemessenen Beugungseffizienzen besitzt. Die Charakterisierung von Beugungs-
gittern iiber die Losung des inversen Problems wird in Abschnitt genauer betrachtet.
Im Kapitel |5 schliefen sich dann experimentelle Untersuchungen des Verfahrens an.

1.3.3 Losungsverfahren fiir das inverse Problem

Prinzipiell kommen fiir die Invertierung des Problems zwei verschiedene Anséitze in Be-
tracht. Zum einen die iterative Invertierung des Problems iiber einen Optimierungsalgo-
rithmus, zum anderen die Vorausberechnung der Daten fiir mégliche Gitterparameter.
Beide Alternativen sollen nun kurz einander gegeniiber gestellt werden:

1.3.3.1 lterative Verfahren

Fiir die Invertierung des Gitterbeugungsproblems mit Hilfe von Optimierungsalgorith-
men (siehe Abbildung verwenden wir ein Modell, das uns zu gegebenen Parametern
die zugehorigen Beugungseffizienzen liefert. Dies ist also das Vorwértsproblem, wie oben
beschrieben. Nun versuchen wir in einem iterativen Prozess die Differenz der berechneten
und der gemessenen Daten zu minimieren, in dem wir die Gitter-Parameter im Modell
variieren. Ist die Differenz hinreichend klein, haben wir die passenden Gitterparameter
gefunden.

1.3.3.2 Vorausberechnung von Daten

Die zweite Moglichkeit der Invertierung ist das Erzeugen einer Datenbank (Abbildung
. In einem ersten Schritt fiillen wir eine Datenbank mit berechneten Daten - hierfiir
verwenden wir ebenfalls unser Modell (d.h. die Vorwértsrechnung), um Daten fiir ver-
schiedene Parameterkombinationen zu berechnen. Im zweiten Schritt konnen wir dann
die Datenbank verwenden, um darin den Parametersatz zu suchen, der am besten zu den
gemessenen Daten des unbekannten Gitters passt. Fiir die Gittercharakterisierung kann
man statt die Datenbank mit berechneten Daten zu fiillen, auch auf Messdaten eines
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'

Modell
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Beugungseffizienzen

Iteration

berechnete
Beugungs-
effizienzen

Abbildung 1.3: Invertierung des Gitterbeugungsproblems mit Hilfe von Optimierungsal-
gorithmen

anderen Messgerats zuriick greifen. Hierzu wiirde man dann beispielsweise die Gitter-
parameter mit AFM- oder SEM-Messungen bestimmen (vgl. und dann die Daten
aus den Beugungsmessungen derselben Gitter in der Datenbank ablegen. Anschliefsend
kann man dann diese sozusagen empirisch bestimmten Daten verwenden, um die Pa-
rameter eines unbekannten Gitters zu bestimmen. Dies ist insbesondere hilfreich, wenn
kein geeignetes Modell gefunden werden kann, oder wenn die Berechnung der Daten wie
im Falle von zweidimensionalen Gittern sehr zeitaufwindig ist (vgl. z.B. Hatab [15]).

Parameter Vorgegebene
Beugungs-
effizienzen

Modell

berechnete
Beugungseff. Daten- Durchsuchen
bank der Datenbank

Daten-
bank
Parameter

1.) Erzeugen einer Datenbank 2.) Abfrage der Datenbank

Abbildung 1.4: Invertierung des Gitterbeugungsproblems durch Vorausberechnung

1.3.3.3 Vergleich der beiden Verfahren

Die beiden betrachteten Verfahren haben Vor- und Nachteile hinsichtlich Geschwindig-
keit des Verfahrens und Flexibilitit. Diese sind in Tabelle gegeniiber gestellt. Je nach
Anwendung muss daher das am besten geeignete Verfahren gewahlt werden.
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Problemstellung

Vorausberechnung

Optimierungsverfahren

Schnelle Bestimmung der Gitterpa-
rameter

Bestimmung der Gitterparameter
langsam, da mehrere rigorose Be-
rechnungen durchgefithrt werden
miissen

Erzeugung der Datenbank zeitauf-
wandig

Keine Vorausberechnung notwen-
dig

Globales Minimum kann leicht be-
stimmt werden und es konnen alle
weiteren Minima betrachtet werden

Oft nur Bestimmung eines lokalen
Minimums moglich. Ergebnis hingt
ab vom Startpunkt der Optimie-
rung

Parametrisierung durch die Daten-
bank festgelegt, daher fest

Modell ist leicht verdnderbar,
dadurch flexible Parametrisierung
moglich

Tabelle 1.1: Vergleich der Verfahren




2 Vorwartsproblem

Bevor wir das inverse Gitterbeugungsproblem genauer analysieren, soll zunichst das
Vorwértsproblem - also die Gitterbeugung und die Berechnung der Beugungseffizienzen
genauer betrachtet werden. In diesem Kapitel sollen zunéchst die theoretischen Grund-
lagen der elektromagnetischen Lichtausbreitung und der Gitterbeugung betrachtet wer-
den. Am Ende des Grundlagenteils werden verschiedene elektromagnetische Methoden
und insbesondere die ,Rigorous Coupled Wave Analysis“, die hauptsichlich in dieser
Arbeit eingesetzt wurde, dargestellt. Im zweiten Teil sollen dann die Anforderungen an
Beugungsgitter in verschiedenen Anwendungsgebieten untersucht werden, um die Not-
wendigkeit der eingesetzten Methoden aufzuzeigen und die vielfiltigen Einsatzgebiete
diffraktiver Elemente vorzustellen. Abschlieffend soll dann mit Hilfe von elektromagneti-
schen Simulationen der Einfluss von bestimmten Gitterparametern auf die Performance
der Elemente untersucht werden. Dies dient zum einen der Analyse der elektromagneti-
schen Beugungseffekte und zum anderen zur Bestimmung der sensitiven Parameter fiir
das inverse Problem. Die Ergebnisse der elektromagnetischen Simulationen werden mit
der skalaren Betrachtung verglichen, aufferdem werden verschiedene elektromagnetische
Simulationsmethoden miteinander verglichen.

2.1 Grundlagen

Im Abschnitt Grundlagen sollen die theoretischen Grundlagen der Gitterbeugung dar-
gestellt werden. Ausgehend von den Maxwell’schen Gleichungen werden die elektro-
magnetische Behandlung der Lichtausbreitung und die Wellengleichung, sowie deren
Losungen genauer betrachtet. Anschlieffend werden dann Beugungsgitter und diffraktiv
optische Elemente thematisiert. Des Weiteren werden verschiedene Verfahren zur Be-
rechnung der Beugungseffizienz von Gittern vorgestellt. Es wird zundchst auf die skalare
Beugungstheorie und spéter auf verschiedene elektromagnetische Verfahren eingegan-
gen. Finen Schwerpunkt des Abschnitts bildet die Rigorous Coupled Wave Analysis
(RCWA), die fiir die meisten elektromagnetischen Simulationen in dieser Arbeit verwen-
det wurde. Es wird gezeigt, wie sich mit Hilfe der RCWA die Maxwell’schen Gleichungen
fiir ein- und zweidimensionale Beugungsgitter 16sen lassen. Den Abschluss des Grund-
lagenteils bildet eine Betrachtung der Giiltigkeitsbereiche der verschiedenen Methoden.
Uber die verschiedenen riumlichen Skalen wird gezeigt, wann Niherungsverfahren, wie
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

die Effektiv Medium Theorie oder die skalare Beugungstheorie giiltig sind und wann
elektromagnetische Methoden notwendig werden.

2.1.1 Elektromagnetische Theorie des Lichts

Hier soll nun eine kurze Darstellung der elektromagnetischen Theorie der Lichtausbrei-
tung gegeben werden, fiir eine detailliertere Betrachtung sei aber auf die gingigen Lehr-
biicher verwiesen [16, I7]. Die elektromagnetische Theorie des Lichts basiert auf den
Maxwell’schen Gleichungen: Ein elektromagnetisches Feld wird durch den elektrischen
Feldstirkevektor F und die magnetische Flussdichte B beschrieben. Um die Wechselwir-
kung des Feldes mit Materie zu beschreiben, werden zusitzliche Gréfsen eingefiihrt: Die
elektrische Stromdichte f, die elektrische Flussdichte D und die magnetische Feldstéirke
H. Die Beziehung der Grofen wird durch die Maxwell’schen Gleichungen beschrieben:

Durchflutungsgesetz: '
rotH = j + D (2.1)
Induktionsgesetz: .
rotE = —B (2.2)
divB =0 (2.3)
divE = p (2.4)

2.1.1.1 Materialgleichungen

Durch die Materialgleichungen wird der weitere Zusammenhang der Gréfsen beschrieben.
Wir betrachten hier harmonische Felder in einem isotropen Medium. Dann gilt:

j=0E (2.5)
D = eeoE 2.6)
B = ppoH (2.7)

Dabei ist € die Permittivitdt, ¢y die elektrische Feldkonstante, u die Permeabilitdt, pg
die magnetische Feldkonstante und o der spezifische Leitwert des Mediums. Betrachten
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

wir nun einen ladungstrigerfreien Raum, so existiert kein Leitungsstrom: j: 0. Dann
konnen wir die Maxwell’schen Gleichungen nur mit dem E- und H-Feld formulieren:

rotH = eegE (2.8)

rotE = —puoH (2.9)

2.1.1.2 Die Wellengleichung
Betrachten wir die Maxwell’schen Gleichungen im ladungstrigerfreien Raum, ferner sei
der Raum homogen, das heifft p und € seien zeitlich und ortlich konstant. Dann folgt
aus Gl. 2.1 .

rotH = D (2.10)

Mit den Materialgleichungen erhalten wir

1 = 2
rot (—B) = e (2.11)
Ko

Wir leiten diese Gleichung ab und erhalten damit
2, it € -
rotB = ppgeeo B = — E (2.12)
c
Mit Gleichung [2.2] erhalten wird dann also:

rot (mtE) _ g (2.13)

c2

Da wir uns im ladungstrigerfreien Raum befinden (p = 0) verschwindet die Divergenz
des E-Feldes, da nur nur Ladungen die Quellen des elektrischen Feldes sind. Wir erhalten

dann mit Gl. [2.13| und der Beziehung rot (rotﬁ) = grad (divE) — V2E:

% F— _V2E (2.14)
Und somit: o -
VE-ZE—0 (2.15)
C

Dies ist die Wellengleichung im homogenen, ladungstragerfreien Raum.
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

2.1.1.3 Ebene Wellen

Eine zulédssige Losung der Wellengleichung ist die vektorielle, komplexe ebene Welle, die
zunéchst allgemein wie folgt definiert ist:

E(7,t) = Ey e/kavthyythez—ot) (2.16)
Wir wollen dies nun in die Wellengleichung einsetzen und berechnen zunéchst:
VE = —k°E (2.17)
E=—-uw’E (2.18)
Damit erhalten wir: . e .
~KE+ L0 E - (2.19)
c
also mit n? = pue:
nw?

e (2.20)

2
Wir kénnen die Gleichung nun nach £, auflésen und erhalten damit zwei Fille fiir die
Losung der Wellengleichung:

n2w?
@:i¢ (k24 K2) (2.21)

C

Das Vorzeichen steht dabei fiir eine Ausbreitung in positive bzw. negative z-Richtung.

Wird der Radikant negativ, so wird die z-Komponente imagindr. Man spricht dann von
evaneszenten oder quergedampften Wellen. Diese sind in z-Richtung nicht ausbreitungs-
fahig und ihre Amplituden fallen exponentiell ab.

Es sei wieder divE = 0 und damit:
diVEQ ei(kxx—&-kyy—&-k’zz—wt) + EO . Z]g ei(kwm—&-kyy—i-kzz—wt) =0 (222)

Da die Amplitude Ej konstant ist, ist folglich divEy = 0, damit wird Gleichung
zu

Ey-k=0 (2.23)
Also gilt EyLk. Ferner kann man zeigen [18], dass
B=L(ix B (2.24)
w
und . w -
E=—5(kx B) (2.25)

Die ebene Welle ist also eine Transversalwelle, bei der E, B und der Ausbreitungsvektor
k stets ein senkrechtes Rechtssystem bilden.
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

2.1.1.4 Licht an Grenzflichen

Die differentielle Form des Durchflutungsgesetzes (Gl. und des Induktionsgesetzes
(G konnen auch als Integralgleichungen formuliert werden (dies ist die urspriing-
liche Formulierung der Sétze). Der Stokes’sche Satzes zeigt, dass beide Formulierungen
dquivalent sind. Die beiden Gleichungen lauten in Integralform:

m ds = <fj eeoE dA) + J:[ Jr dA (2.26)
j{E ds= = (I B dA) (2.27)

Wobei d§ ein infinitesimales Teilstiick der geschlossenen Kurve S und §s das geschlossene
Kurvenintegral entlang der Kurve S ist. Wir wihlen einen geschlossenen Weg an der
Grenzflache in folgender Weise:

Lassen wir h nun gegen 0 gehen, so geht auch die umschlossene Fliche gegen 0. Sofern die

Integrale auf der rechten Seite der Gleichungen endlich bleiben (also % (eeﬁ?) + g1, und

%E), verschwindet die rechte Seite. Vom Flussintegral auf der linken Seite verschwin-
den die Anteile, die senkrecht zur Grenzfliche stehen. Die tangentialen Anteile bleiben
erhalten. Es folgt also:

Die Tangentialkomponente des elektrlschen Feldes Etan und die Tangential-
komponente des magnetischen Feldes an sind an der Grenzflache stetig.

Aus der Stetigkeit der Tangentlalkomponente lassen sich nun fiir ebene Grenzflichen die
bekannten Fresnel’schen Formeln herleiten.

2.1.1.5 Zeitharmonische Felder

E und H sind zeitharmonische Felder, also £/, H < e~*!, Wir kénnen die Ableitung nach
t also durchfiihren und erhalten dann aus Gleichung [2.8 und

V x H = —iecqwE (2.28)
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

V x E = ippowH (2.29)

Wenn wir die Kreuzprodukte ausfithren, erhalten wir sechs Gleichungen:

(%Ez - %Ey = iptgow H, (2.30a)
%Ex — E%EZ = ippowH, (2.30b)
(%Ey - %EI = ijupow ., (2.30¢)
a%HZ — %Hy = —iecowE, (2.30d)
%Hx — (%HZ = —ieewkE, (2.30e)
a% H, - a% H, = —iccqwE. (2.30f)

Betrachten wir die Wellengleichung (Gl. [2.15)) fiir zeitharmonische Felder, dann kénnen
wir ebenfalls die Zeitableitung berechnen und erhalten dann:

VE+ 5B =0 (2.31)

c

Setzen wir k2 = ”i‘;Q ein, dann erhalten wir
V2E + k*E =0 (2.32)

Diese spezielle Differentialgleichung wird auch die Helmholtz-Gleichung genannt.

2.1.2 Beugung am Gitter

Nun soll die Wechselwirkung der elektromagnetischen Wellen mit periodischen Elemen-
ten - also Beugungsgittern - betrachtet werden. Die Herleitung erfolgt dabei analog zu
Petit [19] und soll daher hier nur kurz dargestellt werden. Abbildung zeigt die be-
trachtete Geometrie eines eindimensionalen Gitters. Das Gitter sei dabei eine periodische
Funktion f(z), die die beiden Bereiche R und 7" voneinander trennt.

Hier soll exemplarisch der Fall der TE-Polarisation betrachtet werden: das E-Feld der ein-
fallenden Welle stehe senkrecht zur Einfallsebene und besitzt daher nur eine y-Komponente.
Wir nehmen zur Vereinfachung zudem an, dass das Material im Bereich T perfekt lei-
tend ist und das Feld daher dort verschwindet. Die Betrachtung lésst sich leicht auf ein
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

Bereich R
l \/ \/ AN
/( z=1(x)
Bereich T
er, M

Abbildung 2.1: Betrachtete Gittergeometrie

dielektrisches Medium oder ein reales Metall erweitern, da hier aber nur die prinzipi-
elle Herleitung gezeigt werden soll, sei fiir alle weiter gehenden Betrachtungen auf die
Ausfiihrungen von Petit verwiesen [19].

Wir betrachten nun das einfallende Feld und wollen die Beugung durch das Gitter be-
stimmen. Die einfallende Welle sei eine ebene Welle E; = E - ekeivthyivtkiz)  wobei
ky; = 0und kg = koeR sin . Da das Feld nur eine y-Komponente besitzt betrachten nun
nur diese Feldkomponente als skalare Grofe v = Ey[] Im Bereich R haben wir dann das
gebeugte Feld u, und das einfallende Feld. Das gesamte Feld ist also:

ug(z, z) = ug(z, 2) + wi(z, 2)

Das Feld muss die Helmholtz-Gleichung erfiillen, aufterdem liefern die Maxwell-Gleichungen
eine Randbedingung fiir das Feld an der Gittergrenzflache:

NX(ER—ET>:0

N ist dabei der Normalenvektor auf dem Gitter. Da wir ein perfekt leitendes Medium
im Bereich T betrachten ist £ = 0 und somit gilt:

]\7 X ER =0
Hieraus folgt die Randbedingung, dass das Feld an der Grenzfliche verschwindet:

ur(z, f(2)) =

Da die Helmholtzgleichung linear ist, muss nicht nur fiir das Gesamtfeld, sondern auch
fiir das gebeugte Feld alleine gelten:

62Ud -+ l?ud =0

!Fiir den TM-Fall kann eine analoge Betrachtung fiir v = H,, durchgefiihrt werden, die bis auf die
Randbedingung identisch mit dem TE-Fall ist
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

Fiir das gebeugte Feld an der Grenzfliche gilt damit:

Ud($7 f(l’)) = —Uq(l’,f(l’))

Auferdem nehmen wir als zweite Randbedingung an, dass u, fiir 2z — —o0 beschrinkt ist
und als Superposition von auslaufenden ebenen Wellen dargestellt werden kann. Diese
Randbedingung wird auch als Abstrahlungsbedingung bezeichnet. Wir nehmen zudem
an, dass es dann nur eine eindeutige Losung der Helmholtz Gleichung und der Randbe-
dingungen gibt.

Wir betrachten zunachst die Funktion

v(z, 2) = uq(zx, 2)e

und wollen zeigen, dass die Funktion periodisch ist, also, dass v(z + P) = v(z). Wenn
v(z, z) periodisch ist, muss also gelten

ug(w + P, z)e Rt e kel — gy (g 2) e hai®

Also damit '
ug(x + P, z) e * i = qy(x, 2) (2.33)

J/

w(\x’,z)

Wenn also w(zx, z) die Randbedingungen und die Helmholtzgleichung erfiillt, ist damit
auch die Periodizitdt von v(z,z) gezeigt, da wir eine eindeutige Lisung angenommen
haben. Da uy4(z, z) die Helmholtzgleichung erfiillen muss, muss dies dann auch fiir w(z, 2)
gelten. Wir miissen also nur noch zeigen, dass w(z, z) auch die Randbedingung an der
Grenzflache erfiillt.

Fiir das einfallende Feld gilt offensichtlich:

Uz<SL’ + P7 Z) _ 6z(kz¢(I+P)+kz7;z) — elk'zipel(kziw+kziz) — elinPu (SL’, Z)

Betrachten wir nur w auf der Grenzfliche, dann erhalten wir aus Gleichung [2.33}
w(z, f(z)) = uglz + P, fz))e ="
= —ui(x + P, f(z))e "
= ud(‘ra f(l:))

Hiermit haben wir gezeigt, dass u4(z, z) das Produkt der periodischen Funktion v(zx, z)
und einer ortsabhiingigen Phase e+ ist, das heiflt uy(z, 2) ist pseudo-periodisch.
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2. Vorwértsproblem Grundlagen

2.1.2.1 Die Rayleigh-Zerlegung und die Gittergleichung

Die oben betrachtete periodische Funktion v(x, z) kénnen wir als Fourier-Reihe darstel-
len. Das gebeugte Feld uy ist dann

+00 +o0
ud(:c,z) _ eikm:r Z vm(z)e%i% _ Z /Um(z)eikzm$
m=—oo m=—o00

wobel
mx

P
Setzen wir die Reihenentwicklung von u, in die Helmholtz-Gleichung ein, erhalten wir

kpm = kgi + 27TZ'$ = koeiz sin ¢ + 271

. +oo +oo 62
2 12 _
Aus Orthogonalitatsgriinden muss damit gelten
7.2 2 0
(B = 12,,)vm(2) + 5—5tm(2) = 0

Die Losung der Differentialgleichung ist dann

Um(Z) — Amefzkzmz +Bmezkzmz

mit k., = /K2 — k2, .

Aus der Abstrahlungsbedingung muss folgen, dass A,, = 0 und damit

“+o00
ug(x,2) = Y Bpe'themethm?)

Dies ist die so genannte Rayleigh-Zerlegung.
Aus den obigen Betrachtungen ergibt sich auch direkt die bekannte Gittergleichung:

sinv,, = k%m =sind + m%r (2.34)
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Beugungsgitter

l
| \

Amplitudengitter Phasengitter

——— |

mehrstufig Kinoform

binar

Abbildung 2.2: Skalare Klassifizierung von Beugungsgittern

2.1.2.2 Begriffserkldrungen

Im Zusammenhang mit Beugungsgittern gibt es verschiedene Bezeichnungen fiir die ver-
schiedenen Arten von Gittern und diffraktiven Elementen. Hier soll nun eine kurze Defi-
nition der in der Arbeit betrachteten Elemente gegeben werden. Im Folgenden betrach-
ten wir eine Ebene, die durch die x- und y-Achse des kartesischen Koordinatensystems
aufgespannt wird. Betrachten wir ein Gitter, so liege dieses in dieser Ebene. Wird das
Gitter beleuchtet, so breitet sich das Licht hauptséchlich in Richtung der z-Achse des
Koordinatensystems aus.

In Abbildung ist eine Klassifizierung von Beugungsgittern im skalaren Sinne darge-
stellt. Als Gitter oder Beugungsgitter wird in dieser Arbeit eine Struktur verstanden,
die in mindestens einer Koordinatenrichtung streng periodisch ist. Normalerweise wird
das Gitter von einer monochromatischen Lichtquelle beleuchtet, so dass sich diskrete
Beugungsordnungen ausbilden.

Als eindimensionales Gitter wird ein Gitter bezeichnet, das nur in eine Richtung
eine Periodizitdt aufweist. In die andere Richtung sei das Gitter unendlich fortgesetzt.
Als zweidimensionales Gitter oder gekreuztes Gitter wird ein Gitter bezeichnet,
das in beide Koordinatenrichtungen eine Periodizitéit aufweist. In der Literatur werden
zweidimensionale Gitter auch teilweise als dreidimensionale Gitter bezeichnet, da bei
der elektromagnetischen Betrachtung das komplette dreidimensionale Beugungsproblem
gelost wird.

Bei der skalaren Betrachtung von Beugungsgittern als diinnes Element (sieche Abschnitt
2.1.3)) unterscheidet man prinzipiell zwischen Amplituden- und Phasengittern. Als Am-
plitudengitter bezeichnen wir ein Gitter, das im Sinne der Kirchhoff’schen Néherung
hauptséichlich die Amplitude des Lichts beeinflusst. Ein reales Beispiel fiir ein Amplitu-
dengitter stellt ein Chrom-auf-Quarz-Gitter dar. Im Gegensatz dazu ist ein Phasengit-
ter ein Gitter, das hauptséichlich die Phase des eingestrahlten Lichts beeinflusst.

Die Phasengitter wiederum lassen sich ebenfalls in verschiedene Kategorien einteilen.
Zunichst unterscheidet man mehrstufige Elemente, die nur diskrete Phasenstufen be-
sitzen und die so genannten Kinoform-Elemente, die ein kontinuierliches Phasenprofil
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aufweisen. Ein Spezialfall sind dann die Bin&rgitter, die nur eine Stufe und damit nur
zwei Phasenniveaus aufweisen.

2.1.2.3 Diffraktiv optische Elemente

Im Gegensatz zu den oben beschriebenen Beugungsgittern stellen Diffraktive Optische
Elemente (DOEs) einen Uberbegriff von optischen Elementen dar, die das Licht durch
Beugung ablenken (im Gegensatz zu refraktiven und reflektiven Elementen). Hier soll
der Begriff fiir solche Elemente verwendet werden, die im Vergleich zu Beugungsgittern
ein lokal variierende Periode aufweisen. Ein Beispiel fiir ein solches Element ist eine
diffraktive Linse (Fresnel-Linse):

AL NN

Abbildung 2.3: Schematische Darstellung einer diffraktiven Linse (Fresnel-Linse)

Durch die lokal variierende Periode dndert sich auch der Ablenkwinkel des Lichts und
so konnen praktisch beliebige optische Funktionalititen realisiert werden. Verschiedene
Anwendungsgebiete von diffraktiven Elemente werden in Abschnitt dieser Arbeit be-
trachtet. Da solche Elemente oft mehrere Zentimeter grof sind, ist die elektromagnetische
Betrachtung eines gesamten Elements kaum moglich. Allerdings lassen sich solch grofie
diffraktiv optischen Elemente lokal als streng periodisches Beugungsgitter anniahern.
Man spricht dann von der ,local grating assumption“. Diese kann angewendet werden,
wenn sich die lokale Gitterperiode auf dem Element nur langsam dndert [20]. Dies kann
bei vielen Anwendungen vorausgesetzt werden, daher werden die in dieser Arbeit be-
trachteten diffraktiv optischen Elemente lokal als Beugungsgitter betrachtet.

2.1.3 Skalare Beugungstheorie

Nun soll zunéchst die skalare Beugungstheorie eingefiihrt werden, die in vielen Anwen-
dungsgebieten der Optik weit verbreitet ist [21]. Die Darstellung folgt dabei weitestge-
hend den Ausfithrungen von Brenner [18]. In der skalaren Beugungstheorie betrachtet
man an Stelle des vektoriellen Feldes ein skalares Lichtfeld. So ldsst sich die Beugung
einfacher beschreiben. Die Giiltigkeit der skalaren N&herung wird im Abschnitt
ndher betrachtet.

Betrachten wir zunédchst nochmals die ebene Welle aus Abschnitt

— —

E(F,t) = Ey 't thoythezmet) [2.16)
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Vernachléssigen wir den vektoriellen Charakter des E-Feldes erhalten wir eine skalare
Welle. Wir lassen auferdem zur besseren Ubersichtlichkeit die Zeitabhingigkeit weg, da
hier immer eine Zeitabhingigkeit o< e ™! angenommen werden kann:

. TN 13 s
u() = ug =) e’z\/(T) “haky (2.35)
Zur Vereinfachung definieren wir Querkoordinaten 77, = (Z) und k = (ij) und erhalten
dann: . ‘
u(FyL, 2) = ug e'F+™) eiz\/(%) k1 (2.36)
Fir z = 0 gilt: )
u(7L,0) = ug kL™ (2.37)
Und damit: :
u<FJ_a Z) = U(FJ_7 O) : 612\/<%) 7]%' (238)

Dies beschreibt die Ausbreitung des Feldes einer ebenen Welle bei z = 0 in den Raum
z > 0. Die Feldverteilung konnen wir mit Hilfe der Fourier-Theorie als Superposition
von trigonometrischen Verteilungen darstellen

u(TL0) = [[UFL0) T

7= (1)

Wir definieren k L= QW? | und erhalten damit

1
(2m)?

mit

(T 1,0) = o [[[A(K 1,0) - e

Dies ist also eine Superposition von ebenen Wellen. Wie sich die ebenen Wellen ausbrei-
ten wissen wir bereits, wir konnen also auf Grund der Linearitdt der Wellengleichung
schreiben:

1 —, 77 . — —
u(7 1, 2) = RE [ (K 1,0) - e er . eisVimhor K g2 (2.39)

Dies ist das Beugungsintegral nach Raylgigh und Sommerfeld. Aus der Fouriertrans-
formierten der Verteilung bei z = 0 w( k ;,0) kénnen wir damit die Lichtausbreitung

berechnen. Wir definieren I
G(F 1. 2) = o=V 0RrH

und erhalten damit

1 ~ g
u(7 1, 2) = [[a(k 1,0y G(K 1,2 erea?h (2.40)
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Das ist die Fourier-Riicktransformation des Produkts ﬂ(?h 0) - (NJ(?L, z). Wir kénnen
das Beugungsintegral also leicht im Frequenzraum berechnen, in dem wir die Fourier-
Transformierte von u berechnen, mit G multiplizieren und dann die Fourier-Riicktrans-
formation anwenden.

Betrachtet man das Beugungsintegral im Ortsraum, driickt das Faltungsintegral das
Huygens’sche Prinzip aus:

1 / /
u(?l,z) :Wffiw?L,O)G(?L—?l,z)cp?J_

Wobei Weyl [22] gezeigt hat, dass G(7.) = —%‘eiﬁm, dies ist also die Huygens’sche
Kugelwelle.

2.1.3.1 Paraxiale Ndherung

In vielen Fillen kann das Ergebnis noch weiter vereinfacht werden. Fiir £+ o <1 kénnen
wir G( k: 1,2) ndhern, mit der Ndherung v/1+¢~ 1+ §:
k2
Gk 1, 2) = eV ko =kt o elznk()(l*?("’jw?) (2.41)
Das Beugungsintegral wird damit zu
u(?l’ Z) — 6iznko jj ﬂ(?J—) X e—izrr%)pi A 627T'LpJ_TJ_ d2 01 (242)

N ; a0 2 . . . . . . .
Mit Gp = 075 P1 ist das wieder die Fourier-Transformierte eines Produkts. Dies
ist das Fresnel’sche Beugungsintegral im Frequenzraum, im Ortsraum erhdlt man
dann:

—

u(?ﬁﬂ z) = _%eiznko fj U(?ﬁ_, 0)- eiw#(?ﬁ— ) dQ?,J_ (2.43)

2.1.3.2 Fernfeldndherung

Fiir grofte Distanzen lésst sich das Fresnel-Integral noch weiter ndhern. Aus dem Fres-
nel’schen Beugungsintegral erhalten wir

mo ) i n = = R,

N - ) .

u( r sz) = _/\_ezznko . 6@7T>\Oz L Jju( TlJ_;O) e Tixgz TLT L, em)‘oz e d2 T/J_
0

Fiir r; < z kann der quadratische Phasenfaktor im Integral zu 1 gendhert werden:

in znko z+ o sn = =3
— 2 2mi T T —
w(r,z)=——e¢ - H 7,0 Xoz "L 2

)\QZ
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Damit vereinfacht sich das Beugungsintegral zu einer Fourier-Transformation mit einem

Phasenfaktor: ( L, )
N in inko(z4o=) _ [(nT L
= —— . 0 2.44
U(TLWZ) /\()Ze U( )\OZ y ) ( )

Dies ist die so genannte Fernfeld- oder Fraunhofer Niaherung.

2.1.3.3 Kirchhoff’'scher Ansatz

Nun wollen wir den Kirchhoff’schen Ansatz betrachten. Fiir diinne optische Elemente
betrachten wir die Wechselwirkung mit Licht als Amplitudenabschwichung A(z,y) und
Phasenverzogerung ¢(z,y). Man spricht daher auch von der diinne Element Niherung,
da das Objekt als infinitesimal diinnes Objekt betrachtet wird. Die Amplituden- und
Phasenwirkung kénnen zusammen durch eine komplexe Transmissionsfunktion ausge-
driickt werden:

t(z,y) = A(z,y) - Y

Die skalare Wechselwirkung eines diinnen Transmissionselements kénnen wir dann als
Produkt der Feldverteilung vor dem Element mit der Transmissionsfunktion betrach-
ten:

u(7r 1, 04) = talz,y) - u(7 1,0)

Betrachten wir nun ein diinnes Beugungsgitter, so kann die skalare, periodische Trans-
missionsfunktion als Fourier-Reihe dargestellt werden. Wenn ¢(z) = t(x + nP),Vn € N

dann gilt:
t(z) = Z Cm€*™
Die Koeflizienten sind dann

1 s mx
tn = 5 /Pt(x)e_QmP dx

Fiir ein Beugungsgitter sind dies die Amplitudenkoeffizienten der einzelnen Beugungs-
ordnungen [18, 21]. Vergleichen wir die Formel mit der Fourier-Transformation, so ist

1~
Cm = Ft(l/),bei v = %

Die skalare Beugungseffizienz ist dann das Betragsquadrat der Amplitude
2
Nm = |Cm|

Die Kirchhoff’sche Niaherung ist eine brauchbare Niherung fiir grofse Gitterperioden
- hier spielen die Kanteneffekte der Struktur eine untergeordnete Rolle und die reine
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Phasen- bzw. Amplitudenwirkung des Objekts iiberwiegt. Der Vergleich der Aspektver-
héltnisse ist in Abbildung dargestellt. Betrachtet man zwei Gitter gleicher Hohe, so
spielen die Kanten der Struktur beim Gitter mit kleiner Gitterperiode auf Grund des
hoheren Aspektverhiltnisses eine gréfsere Rolle, als im Fall der grofen Gitterperiode.

- )

%W—J %/—)
101 21

Abbildung 2.4: Vergleich der Aspektverhéltnisse bei kleiner und grofer Gitterperiode

2.1.3.4 ,Vektorielle” Erweiterung der Kirchhoff’schen Niherung

Eine Erweiterung der Kirchhoff’schen Naherung in der skalaren Theorie ist die so genann-
te Vektorielle Kirchhoff’sche Néherung (Vectorial Thin Element Approximation VTEA)
[23]. Es handelt sich dabei nicht um eine komplett vektorielle Methode (wie der Name
vermuten ldsst), sondern eher um ein ,semi-rigoroses* Verfahren. Die skalare Theorie
wird erweitert, indem die Transmission und die Reflexion des Gitters iiber die Mehr-
schichttheorie [16] analytisch berechnet werden (Abb. [2.5).

Abbildung 2.5: Modellierung des Beugungsgitters in der VTEA als Schichtstapel (Quelle:
Kerwien [23])

Man betrachtet dabei Gitterstege und Liicken jeweils als unendlich ausgedehnt. Es han-
delt sich also wie auch bei der skalaren Theorie um eine Naherung fiir grofe Gitterperi-
oden. Die Betrachtung des Gitters als Schichtstapel fiihrt zur genaueren Berechnung der
Reflexions- und Transmissionskoeffizenten (in Abhéngigkeit der Polarisationsrichtung) -
somit stimmt im Grenzfall grofer Perioden die rigoros berechnete Beugungseffizienz mit
der der VTEA iiberein. Die Genauigkeit des Verfahrens wird in Abschnitt genauer
betrachtet.
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2.1.4 Elektromagnetische Beugungstheorie

Im vorherigen Abschnitt wurde die skalare Beugungstheorie betrachtet - hierbei wird
aber der vektorielle Charakter des Lichts aufser Acht gelassen. Zur exakten Losung des
Beugungsproblems miissen die Maxwell’schen Gleichungen fiir das vektorielle E- und
H-Feld gelost werden. Insbesondere bei kleinen Strukturen in der Grokenordnung von
wenigen Wellenldngen (z.B. Beugungsgitter mit sehr kleiner Periode) fiihrt die skalare
Néaherung zu erheblichen Abweichungen im Vergleich zur korrekten elektromagnetischen
Behandlung. Da die Maxwell’schen Gleichungen nur fiir wenige Spezialfille (wie z.B.
unendliche ausgedehnte Schichten) analytisch exakt 16sbar sind, gibt es eine Vielzahl
numerischer Methoden zur Losung des elektromagnetischen Beugungsproblems, exem-
plarisch sollen im Folgenden einige der Verfahren kurz vorgestellt werden. Anschliefend
soll dann die in dieser Arbeit hauptséchlich verwendete Methode, die Rigorous Coupled
Wave Analysis (RCWA), betrachtet werden. Den Abschluss dieses Abschnitts bildet ei-
ne Betrachtung der Giiltigkeitsbereiche der verschiedenen Berechnungsmethoden in den
verschiedenen raumlichen Skalen.

2.1.4.1 Numerische Methoden

Wie im Fall der ebenen Grenzfliche (siehe Abschnitt muss auch an den Grenzfli-
chen des Gitters an jeder Stelle die Stetigkeit der Tangentialkomponenten erfiillt sein. Im
Allgemeinen lassen sich aber durch diese Forderung die elektrischen und magnetischen
Felder nicht direkt bestimmen. Zur Losung des Beugungsproblems sind also Ndherungs-
verfahren notwendig. Hier seien nun beispielhaft einige Methoden vorgestellt. Ein guter
Uberblick iiber die rigorosen Verfahren findet sich z.B. bei Bao [24].

Finite Difference Time Domain method (FDTD)

Die Finite Difference Time Domain Method (FDTD) ist eine Zeitbereichsmethode. Die
Maxwell’schen Gleichungen werden dabei durch eine rdumliche und zeitliche Diskreti-
sierung gelost. Dazu wird der betrachtete Raum diskretisiert und die Ableitungen der
Maxwellschen Gleichungen durch Finite Differenzen ersetzt. In kleinen Zeitschritten wird

jeweils aus dem elektrischen Feld das magnetische und umgekehrt berechnet. Fine um-
fangreiche Beschreibung der Methode findet sich bei Taflove [25].

Die FDTD ist nicht auf periodische Probleme beschrinkt und ist daher auch weit verbrei-
tet. Allerdings ist der Rechenaufwand relativ hoch, da sehr viele Zeitschritte berechnet
werden miissen, bis sich ein stationdrer Zustand einstellt. Wird also die zeitliche In-
formation nicht bendtigt (wenn z.B. nur die Beugungseffizienz eines Gitters berechnet
werden soll), sind andere Verfahren daher geeigneter.
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Ein weiterer Nachteil der FDTD ist der grofse Speicherbedarf - da jeweils das magnetische
Feld aus dem elektrischen und umgekehrt berechnet wird, miissen immer zwei komplexe
Felder gespeichert werden. Diesen Nachteil beseitigt die Real FDTD |26] 27]. Durch die
Beschriankung auf reelle E-Felder kann der Speicherbedarf um den Faktor vier verkleinert
werden.

Finite Elemente Methoden (FEM)

Finite Elemente Methoden werden in vielen Anwendungsgebieten zur Losung von Diffe-
rentialgleichungen eingesetzt. So kénnen auch die Maxwellschen Gleichungen mit Hilfe
von Finite Elemente Methoden numerisch gelost werden. Eine Implementierung der FEM
fiir eindimensionale Gitterbeugungsprobleme ist das Programm DIPOG |28, 29], das fiir
Vergleichsrechnungen mit der RCWA in dieser Arbeit verwendet wurde.

Rigorous Coupled Wave Analysis (RCWA)

Bei der RCWA (auch als Fourier Modal Method FMM bezeichnet) betrachtet man
das Gitterbeugungsproblem im Frequenzraum und zerlegt die elektrischen und magne-
tischen Felder in Fourier-Moden. Unter Ausnutzung der periodischen Randbedingungen
kann das Beugungsproblem dann iiber einen Eigenwert-Ansatz gelost werden. Die ur-
spriingliche Idee der Methode stammt von Burkhardt [30] und wurde dann zunéchst fiir
Anwendungen in der Holographie eingesetzt |31} B2 B3]. Als Rigorous Coupled Wave
Analysis wurde die Methode dann erstmals von Moharam und Gaylord bezeichnet [34].
Von denselben Autoren stammen auch die ersten Ausfiihrungen {iber die Betrachtung
von zweidimensionalen Beugungsgittern [35 36]. Die RCWA ist zunéchst eine Methode
fiir Bindrgitter, deren Dielektrizitit sich in z-Richtung nicht #indert. Uber eine Kopp-
lung der Randbedingungen kénnen aber auch Stapel von bindren Gittern betrachtet und
so praktisch beliebige Gitterprofile angendhert werden. Die RCWA wird im Abschnitt

2.1.4.3| genauer betrachtet.

Koordinatentransformationsmethode

Die Koordinatentransformationsmethode ist eng mit der RCWA verwandt. Durch eine
Koordinatentransformation wird die Gitteroberfliche auf eine Ebene transformiert. Nun
konnen die Randbedingungen der Maxwell’schen Gleichungen wie bei der RCWA iiber
ein Eigenwertproblem gelost werden. Anschliefsend werden die Ergebnisse dann wieder
in das urspriingliche Koordinatensystem zuriick transformiert. Die Methode ist sowohl
fiir eindimensionale [37], als auch fiir zweidimensionale Gitter anwendbar [38].
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Differentielle Methode

Ahnlich wie bei der RCWA, verwendet die Differentielle Methode einen Fourier-Ansatz.
Allerdings wird das auftretende Differentialgleichungssystem nicht iiber einen Eigenwert-
Ansatz, sondern direkt durch numerische Integration gelost. Dies hat den Vorteil, dass
hier keine Approximation des Gitterprofils notwendig ist, sondern beliebige Geometrien
betrachtet werden konnen. Die numerische Integration ist allerdings langsamer als das
Lésen des FEigenwertproblems in der RCWA. Eine umfangreiche Darstellung der Methode
findet sich in Neviére/Popov [39].

Integralgleichungsmethoden

Die Integralgleichungsmethoden gehdren zu den ersten elektromagnetischen Methoden
zur Berechnung der Beugungseffizienz von Gittern. Eine detaillierte Diskussion der Me-
thoden findet sich bei Kleemann [40] und Maystre [41].

Alle Methoden haben verschiedene Vor- und Nachteile und daher alle ihre Berechtigung
auf einem bestimmten Gebiet. Fiir eine bestimmte Anwendung muss daher die am besten
geeignete Methode gefunden werden. Da in dieser Arbeit groftenteils bindre Gitterstruk-
turen betrachtet werden, wurde hier auf die RCWA zuriick gegriffen. Diese zeichnet sich
durch eine geringe Rechenzeit und in vielen Fillen eine schnelle Konvergenz aus.

2.1.4.2 Effektiv Medium Theorien

Eine spezielle Klasse von elektromagnetischen Methoden sind die so genannten Effektiv
Medium Theorien EMT. Nun betrachten wir nicht wie bei der skalaren bzw. Kirch-
hoff’schen Niherung den Grenzfall grofser Gitterperioden, sondern den umgekehrten
Fall, ndmlich eine sehr kleine Gitterperiode. Fiir den Grenzfall § — 0, kann die so
genannte Effektiv Medium Theorie (EMT) 0. Ordnung angesetzt werden (man spricht
auch vom ,quasistatischen Limit®).

Wir betrachten ein Gitter mit den beiden Dielektrizitdtskonstanten €; und e;. Wir be-
trachten das Gitter als in y- und z-Richtung unendlich ausgedehnte Schichten (siehe
Abb. der Dicke f - P bzw. (1 — f)- P.

Betrachtet man nun ein elektrisches Feld senkrecht zum Gitter (also hier in x-Richtung),
dann muss auf Grund der Maxwell’schen Stetigkeitsbedingungen die elektrische Ver-
schiebung in den beiden Materialien gleich sein. Daher gilt fiir die beiden elektrischen
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v
X

Abbildung 2.6: Modell fiir die Effektiv Medium Theorie 0. Ordnung

Felder: ~
— _D —
Ei==, E-—
€1

2 |

Das Gesamtfeld im gesamten Volumen ist der Mittelwert der Felder:

—

fP 4+ (1-fPE
P

Die effektive Dielektrizitatskonstante ist damit

E =

€1€2
€| =
ST (1= e+ fe

Steht das elektrische Feld parallel zum Gitter (also in y-Richtung), muss die Tangen-
tialkomponente des elektrischen Feldes stetig sein. Dies fithrt dann mit einer analogen
Betrachtung zu einer effektiven Dielektrizitdtskonstante von:

(2.45)

g =fa+l-fle (2.46)

Die EMT 0. Ordnung gilt nur fiir sehr kleine Gitterperioden beziiglich der Wellenldnge
(siche auch Abschnitt , daher wurde von Rytov eine EMT 2. Ordnung entwickelt,
die eine endliche Gitterperiode beriicksichtigt [42].
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Fiir die EMT 2. Ordnung erhalten wir dann die Dielektrizitdtskonstanten

2
€, =€+ % (?) (1= ) (e —a)?

_ 1 (P\? 1 1)\?
€||=€||+§(;) (1 f) (5_5) “€jeL

wobei €, und ¢ die Dielektrizitdtskonstanten aus der EMT 0. Ordnung sind.

(2.47)

Fiir den Grenzfall kleiner Gitterperioden kénnen sub-A Gitter also als homogenes Medi-
um betrachtet werden. Die Effektiv-Medium Theorie fiihrt aber fiir ein eindimensionales
Gitter zu einer so genannten Form-Doppelbrechung. Anwendungen solcher sub-A Struk-
turen sind beispielsweise Antireflexstrukturen oder diffraktiv geblazete Gitter, die im
Abschnitt 2.2 betrachtet werden.

2.1.4.3 Rigorous Coupled Wave Analysis (RCWA)

Nun soll die oben bereits kurz erwéhnte Rigorous Coupled Wave Analysis genauer be-
trachtet werden. Fiir die elektromagnetischen Berechnungen in dieser Arbeit wurde pri-
mér die RCWA in der Matlab-Implementierung Microsim [43] verwendet. Im Folgenden
soll eine kurze Herleitung der RCWA Gleichungen dargestellt werden - die Ergebnisse
werden spéter fiir die Herleitung der Gradientenberechnung im Abschnitt benotigt.
Die Ausfiihrungen sind angelehnt an die Veréffentlichungen von Moharam [44] [45] und
den vorgeschlagenen Modifikationen von Li zur Verbesserung der Konvergenz [46, [47].

1D-Gitter

Wir betrachten zunéchst ein eindimensionales, binédres Gitter, wie in Abb. [2.7]dargestellt.
In den Halbrdumen I und III (Superstrat und Substrat) sind die Brechzahlen n; = €2 und
nirr = €7;; konstant. Im Bereich IT haben wir in x-Richtung eine periodische Verteilung
der Dielektrizitatskonstante mit Periode P, die Gitterhéhe sei d. In y-Richtung sei das
Gitter unendlich ausgedehnt, die betrachtete Dielektrizitdtsverteilung ist unabhingig
von z.

Wir betrachten nun den Bereich des Gitters II. Aus Griinden der Ubersichtlichkeit wird,
wenn moglich, auf den Index II verzichtet. Wenn kein Index angegeben ist, beziehen sich
die Grofen im Folgenden stets auf den Bereich II.

Da die Dielektrizitidtsverteilung im Gitterbereich periodisch und in z-Richtung konstant
ist, konnen wir eine Fourier-Reihenentwicklung ansetzen:

e(r) =) Fexp (2m%) (2.48)

l

29



2. Vorwértsproblem Grundlagen

z
Abbildung 2.7: Gittergeometrie fiir die Betrachtung der klassischen Beugung

TE-Polarisation Betrachten wir nun exemplarisch den Fall der TE-Polarisation - fiir
die Herleitung der Gleichungen fiir den TM-Fall und die konische Beugung sei auf die
entsprechende Literatur verwiesen. Das einfallende elektrische Feld steht senkrecht zur
Einfallsebene und besitzt nur eine y-Komponente. Das magnetische Feld ist orthogonal
dazu:

0 o,
Ene=| B, | =c®=3) g H,.=] 0 (2.49)
0 o,

Eingesetzt in die ersten beiden Maxwellschen Gleichungen und erhalten wir

dann:

oF ‘
__azy = wppoH, (250)
oF ‘
0H, . OH,
92 = —zweeoEy + E (2.52)

Wir eliminieren nun die z-abhingige Komponente H,. Auferdem betrachten wir im
Folgenden nichtmagnetische Materialien mit p = 1. Wir erhalten aus Gl. 2.51}

1 0E,
iwpy Ox
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1 oE, 1 ok, i [eOE, v OF, (2.53)
= ik‘oC[l,o ox N ik 1 ox N ko Ho ox N k’oZO ox ’
04/ Zieo 10
Mit der Freiraumimpedanz 7, = ’:—g Wir leiten die Gleichung ab und erhalten:
oH, i O0°E,
ox N koZo 02
Eingesetzt in Gleichung ergibt dies:
0H, ‘ ko i O°FE
82; = —16(1')70 y ]{jOZO 83;‘21/ (254)

Auf Grund der periodischen Randbedingung durch das Gitter (siehe auch Abschnitt
2.1.2)) konnen wir die Felder im Bereich I und II1 durch eine Rayleigh-Entwicklung
darstellen:

o MO
Ep=Epet+ Y Ry eCemathomind) o o N™ R, eihmthony=iz) (9 55)
m=—o00 m=— My
fe’) My
EIU — Z T, - et kemz+kymy+y1r1(2—d)) Z T, - et kamz+kymy+yr11(2—d)) (2.56)
m=—00 m=— My

Dabei sind R,, und T,, die Reflexions- beziehungsweise Transmissionsamplituden der m-
ten Beugungsordnung. Die unendliche Reihe brechen wir beim Index M, ab, man spricht
daher von der Modenzahl M. Die z-Komponente des k-Vektors ergibt sich aus

= \/ (kom)? — k2, — k2, | =1,111 (2.57)

Der RCWA-Ansatz zur Losung der Maxwell’schen Gleichungen besteht nun darin, dass
auch die Felder im Gitter als Rayleigh-Reihe dargestellt werden. Wir kénnen dann im
Bereich des Gitters fiir die Tangentialkomponenten £, und H, auf Grund der Pseudo-
Periodizitat schreiben:

By =Y Symeter (2.58)

Hy =Y Uppeon (2.59)

wobel kyy = kyi + m%’r.
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Die Reihenentwicklungen setzen wir nun in die zwei verbleibenden Maxwellschen Glei-
chungen ein, wir erhalten dann aus Gleichung [2.50f

0 . . .
~5, (Z Sy,m €XP [zkxmx]> = 1koZ, Z Us.m €xp [tkzm]

Durch Koeffizientenvergleich muss Vm gelten:

0

~ o Sym = ko ZoUsm (2.60)

Aus erhalten wir:

0 , , ko , i
5 (; Us,m €xp [zkxmx]> = —ze(m)z zm: Sym €XP [ikgmx]— ko Zo 922 (Z Sy.m €Xp [zkxma:]>

Fiihren wir die Ableitung nach z fiir den letzten Term aus, erhalten wir

9 . ik2 kO
P (; Uz,m €xp [kamzv]> = Koo 2- Sy.m €xD [ikymx] — i€(x Z Sy.m €XP [ikam]

Wir setzen die Fourierentwicklung von € ein (GI. [2.48)):

ﬁ (Z Usg.m €xp [zkxmx]>
2

k2 " [ k
_ ZOZ 3 Sym €xP [ikiama] — ZZ & exp (2#2’%) 7‘; ; Sym ©Xp [ikgma] (2.61)
Wir bilden nun auf beiden Seiten -+ 5 fo )e~2""% dz, dann erhalten wir:
0 Zk2 Zk’o
Ty, = Lamg _MoNTE 2.62
B Ux,n kOZO y,n ZO zm:en mSy,m ( 6 )

Auferdem leiten wir nach z ab und benennen den Index um (m — n) und erhalten
dann:

o? , 0
- @Sy,n = ZkOZO&Ux,n

Wir setzen dies in ein und erhalten dann die Differentialgleichung

82

525 = K20 Sym = ko Y En-mSym (2.63)

m

32



2. Vorwértsproblem Grundlagen

bzw. in Matrix-Form:
82
022
Dabei ist E eine Toeplitzmatrix mit den Elementen ¢,_,, und Ki eine Diagonalmatrix
mit den Elementen (ky,/ko)?. Wir definieren] A = (K2 — k2E) und erhalten dann die
folgende Differentialgleichung:

— 8, = (K2 - KE)S, (2.64)

62

022
Die Gleichung lasst sich iiber die Eigenwerte und Eigenvektoren der Matrix A 16sen. Die
Losung ist

S,—A-S,=0 (2.65)

S,=W.C (2.66)

wobei W die Matrix der Eigenvektoren von A ist. Der Vektor C muss folgende Eigen-
schaft besitzen:
o C=AC 2.67
) (2.67)
Dabei ist A eine Diagonalmatrix mit den Eigenwerten von A. Um zu zeigen, dass dies

wirklich eine Losung der Differentialgleichung ist, setzen wir ein:

02 0?

G5 (W O —AW-C=W.5C-AW-C
=W (AC)-A-W.-C
= (WA — AW) C
=0

Da W die Eigenvektor- und A die Eigenwertmatrix von A ist gilt AW = WA und damit
ist die Gleichung erfiillt. Der Vektor C ist einfach zu konstruieren - da jede Komponente
die Ableitungseigenschaft erfiillen muss, betrachten wir eine Komponente von C, die wie

folgt definiert ist:
= cje_z\/rj + cj_e(z_d)\/rf (2.68)
Es gilt dann:

8—20 A (ce \/_—l—c €Zd\/_>—)\c

022
Aus Gleichung erhalten wir dann die Losung fiir U:
1 0 1 0 1 8
U= 75 =7+ (WC) = —- —C
ikoZy 0z Y tkoZy 0z ( ) 1koZy 82

und fir %C
—C— —\/A;D

2Um auf das Ergebnis von Moharam zu kommen, muss man 7z durch z’ = kqz substituieren.
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Mit D = <cje_z\/’\_j — cj_e(z_d) ’\1'). Und damit:

1
ko Zo

U, W.-Q-C (2.69)

Q ist die Matrix mit den Diagonalelementen /A;.

Also:
Sym = Z Wi (cje_z\/)‘_j + cj_e(z_d)\/’\_j> (2.70)
J

1 o
_ + —=z )‘j o — (Z—d) >‘j
Upm = oz g Upn,j <cj eV scye ) (2.71)

J
Wobei v,, ; die Elemente der Matrix V. = WQ sind.

Die Unbekannten cj und ¢; kénnen wir bestimmen, indem wir die Randbedingungen an
den Grenzflichen einsetzen. Die Tangentialkomponenten der Felder miissen stetig sein,

also muss gelten:
Ery = Erry = Eny

HI,:E = HII,x = HIII,:E

Betrachten wir zunachst die Grenzschicht zwischen I und II. Dort erhalten wir mit GI.

.55 und .58

Z Sy,m exXp [Zka:mx] = exp [Z(k:xzx + 7@2)] + Z Rm exXp [Z (kxmx - IVIZ)]

Der Koeflizientenvergleich liefert dann:
Sym = Om,0€xp(iv;2) + Ry, exp(—iv;z) (2.72)

Dabei ist d; = 0 fiir £ # [ und d5; = 1 fiir £ = 1. Aus Gl erhalten wir:

e kOZZO agﬂgm (2.73)
= _&(Ln,(ﬂ/i exp(iviz) + ﬁ’ﬂRm exp(—iyrz)
Fiir z = 0 erhalten wir damit
Sym = Omo + R (2.74)
Upm = —Zio(am,oZ—; - Z—;Rm (2.75)
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Betrachten wir nun die Grenzfliche zwischen II und III; eine analoge Betrachtung liefert
hier fiir die Stelle z = d:

Sym = Tm (2.76)

I i1

Ve = = 2 e

My (2.77)

Setzen wir die Randbedingungen in die Losung des Eigenwertproblems ein und kiirzen,
erhalten wir:

Omo + R ZmeC +¢; exp( d\/_
W0m,0%i — 1Y = Z Umle] = ¢ exp(=dy/3)]
— Z Wi [ Texp(—dy/A;) + ¢ ]
J
=iVl = Z Um,glc} exp(—dy/};) — ¢ ]
J

In Matrix-Form:

( fénnfm > + < I_YI )R= ( YVV y}? ) ( Et > (2.78)

( I—YIII )T B ( y)? YVV ) ( zt ) (2.79)

Mit Y1 = diag(ivr), Y = diag(ivirr), X = diag <e*d\/7f) ud V = W - Q. Wir
konnen nun - wie von Moharam [44] vorgeschlagen - zunéchst R und T eliminieren und
das Gleichungssystem fiir ¢ und ¢~ auflésen. Danach benutzen wir das Ergebnis um R
und T zu bestimmen.

Wir kénnen die beiden Gleichungen in GI. [2.78] und [2.79] jeweils zusammenfassen und
erhalten dann:

5m,OYI + i(5m70% = (YIW — \/v)C+ + (YIWX + VX)Ci (280)
0= (YHIWX + VX)C+ + (YHIW — V)C_ (281)

Anschliefiend kénnen wir wieder in Gl. 2.78 und 2.79 einsetzen:

R=Wct+ WXc™ =0 (2.82)
T = WXc" +Wc™ (2.83)
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Die Beugungseffizienz der reflektierten bzw. transmittierten Beugungsordnungen ist dann
definiert als:

i a%(l) R, (2.84)
Nrm = 3%(7;{1) T (2.85)

Aus Griinden der Energieerhaltung muss dann fiir \Einc|2 = 1 und ein nicht absorbie-

rendes Gittermaterial gelten:

S i+ 0 =1 (2.86)

Enhanced Transmittance Matrix Approach

Bis jetzt haben wir nur ein binires Gitter betrachtet. Wenn wir eine z-Abhéngigkeit der
Dielektrizitatsverteilung betrachten méchten, so miissen wir das Gitter durch Schichten
mit konstanter Dielektrizitdtszahl in z-Richtung aufteilen (siehe Abbildung . Dies
ist die so genannte Treppenstufen Approximation (staircase approximation), wobei jede
einzelne Schicht wieder ein binéres Gitter, wie oben betrachtet, ist.

i ; Bereich |
d, TN X
d, &)
4 [ N
d, [/ & 1(X) N
d. a() o

z Bereich Il

Abbildung 2.8: Treppenstufenapproximation in der RCWA

Der so genannte Enhanced Transmittance Matrix Approach (ETMA) [45] erlaubt es
nun, dass wir jede Schicht separat betrachten und anschlieffend die einzelnen Schichten
durch Losen der Randbedingungen aneinander koppeln.

Betrachten wir die Grenzfliche zum Bereich I (z=0), dann erhalten wir:
5m,0 I . W1 W1X1 CT
( — 103,073 ) * ( Y > R= ( Vi —ViXy cy (2.87)
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und zwischen der [ — 1-ten und der [-ten Schicht
( Wi X1 Wi ) < Cf_l ) _ ( W WiX; ) ( Cfr > (2 88)
ViiiXisi —Vi C_; Vi —ViX, c, '

sowie an der letzten Grenzflache zum Bereich 117

WLXL WL Czr ) ( I )
L) = T 2.89
( ViXy —Vio ) ( Cr — Y1 ( )
Wir definieren nun f; 1 ;=T und g1 = — Yy und kénnen dann schreiben:
fr WXL, Wi CJLr
T = & 2.90
( gL+1 ) ( ViXy, —Vi ) ( cy, ( )

Durch Umstellen der Gleichung erhalt man
—WL fL+1 CZ _ WLXL C+
Vi, gL+1 T VXL L

Nun kann nach ( °r ) aufgelost werden und damit ist

T
Cr \ _ -Wi fi - WXL ot
T \%? gL+1 ViXg L
Wir definieren: .
ar \ _ (Wi fu Wi Xy, (2.91)
by Vi 8L+1 ViXL .
Dann folgt
c; = ayc; (2.92)
T = brc{ (2.93)

Jetzt benutzen wir Gleichung und erhalten fiir die linke Seite von Gleichung

WL WLXL Cz _ WL(I + XLaL) C+ (2 94)
VL —VLXL ach VL(I - XLaL) L .
Wir definieren nun eine weitere Hilfsgrofe:
fL WL (I + XLaL)
= 2.95
( gL ) < Vi (I-Xypar) ( )
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Betrachten wir jetzt die Grenzfliche in L-1 zur L-ten Schicht, dann muss gelten:

Wi X1 Wiy Cz,l _ fr ct
ViiXpo: —Via Cr_1 8L L

Wenn man diese Gleichung umstellt, erhélt man
Wi fi 1\ _ [ WL1Xpa ot
Vi1 gL CJLr Vi_1Xp1 L-1
Damit erhalten wir
Crq | _ [ a1 ot
cz bL—l L-1
ar—1 \ _ [ —Wia fi WX
by Vi gL —Vi_1 Xy

Und damit dann
c;_,=ar 1¢; 4 (2.96)

wobel

¢ =bricf 2.97)

Entsprechend gilt dies auch fiir die anderen Ubergiinge der Schichten. An der letzten
Grenzflache zum Bereich | erhalten wir dann

f1 + 5m,0 |
(g1 )Cl n ( _i5m707i>+(YI)R

Wir stellen die Gleichung um und erhalten:

()= (6 %) (R)
—10m,07i g1 —Yi1 R

+

Jetzt 16sen wir noch nach ( ;{1 ) auf und erhalten dann damit

n -1

Cl fl —I 5m0
_ % 2.98
< R ) ( g1 — Y1 ) ( —10m,0Vi ) (2.98)

Wir kénnen also R berechnen, in dem wir sukzessive a; und b;, daraus f;_; und ¢g;_; und
dann wieder q;_; und b;_; und so weiter berechnen. Fiir T hatten wir

T = chz
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und fiir ¢;" gilt allgemein
¢/ =bric,

Das Gleichungssystem fiir R liefert ¢, und damit

T = bLbL—l s blcf
Mit dem FEnhanced Transmittance Matriz Approach lassen sich also beliebige Stapel
bindrer Gitter berechnen. So kénnen in der RCWA beliebige Oberflichenprofile appro-

ximiert werden. Da das Eigenwertproblem in jeder Schicht separat gelost wird, wichst
die Rechenzeit linear mit der Anzahl der Schichten.

Zweidimensionale Gitter

Nun sollen kurz die RCWA-Gleichungen fiir zweidimensionale Gitter eingefiihrt werden.
Auf eine ausfiihrliche Herleitung wird allerdings bewusst verzichtet und der Leser sei auf
die einschldgige Literatur verwiesen. Die Beschreibung ist angelehnt an die Ausfiihrun-
gen von Kerwien [48], die betrachtete Gittergeometrie ist in Abbildung dargestellt.
Nun betrachten wir nicht mehr den Fall der klassischen Beugung, sondern eine beliebi-

Bereich |

Bereich Il

Bereich Il

Abbildung 2.9: Geometrie des zweidimensionalen Gitterbeugungsproblems

ge einfallende ebene Welle. Der Einfallswinkel der Welle sei 1, die Einfallsebene habe
den Azimuthwinkel ¢ und der normierte elektrische Feldstirkevektor habe den Winkel
1 zur Einfallsebene. Auferdem betrachten nun ein lokales Koordinatensystem fiir die
einfallende Wellen, dessen s- und p-Komponente ebenfalls dargestellt sind.
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Da das Gitter nun in x- und in y-Richtung periodisch ist, setzen wir fiir die Rayleigh-
Zerlegung in den Bereichen I und I/1 an:

Moy
EI — E_'mc + Z R, ¢ kamn@+kymny—712) (2.99)
mn=—M,
Ma.y
E]H — Z Tmnei(k:cmnﬂc“!‘kymny‘i"ﬂll(z_d)) (2.100)

m,n=—Mg y
R,,, und T,,, sind dabei wie oben die Reflexions- bzw. Transmissionsamplituden der
Beugungsordnungen. Die Richtungen der Beugungsordnungen erhalten wir wieder aus
dem Floquet-Theorem:

2
kyrmn = konysint cos ¢ — m% (2.101)
. . 2
Eymn = konysindsin ¢ — nF (2.102)

)
P, und P, ist dabei die Periode des Gitters in x- bzw. y-Richtung. Die z-Komponente
ist wieder entsprechend der Ewald-Bedingung:

= \/(kon,)2 k2 k2 | =11I]

Tmn ymn

Wie im eindimensionalen Fall setzen wir auch im Gitterbereich eine Rayleighzerlegung
an und erhalten dann fiir das elektrische und das magnetische Feld:

Mg,y
Brr= Y (Somn€e+ Symny + Somns) ¢ emme+humny)
mn=—Ma,,
. M.y
ﬁH = _L Z (mengx + Uymngy —+ Uzmné;) ei(kﬂfmnx"‘kymny)

Fiir die periodische Permittivitdt im Gitterbereich kénnen wir nun analog zum eindi-
mensionalen Fall eine Fourier-Reihenentwicklung ansetzen:
Moy .
e(x,y) = Z e TP TR
mn=—Mz y

Setzt man die Reihenentwicklungen wieder in Maxwell’schen Gleichungen ein und elimi-
niert die Normalenkomponenten E, und H, erhélt man einen (4(2M, +1)-(2M, +1)))-
dimensionalen Satz gekoppelter gewohnlicher Differentialgleichungen erster Ordnung:

%Sx 0 0 ~-K,E7'K, K,E'K,—1I S,
%Sy ke 0 0 I -K,E'K, K,E 'K, S,
%Ux KoKy KZ = le]] 0 0 Us
2:Uy L[el) - K,  K.K, 0 0 U,
(2.103)
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Die zweidimensionalen Arrays der Fourier-Koeffizienten lassen sich in Spaltenvektoren
umordnen. Hierbei wird eine geeignete Bijektion verwendet:

m,n € [(2M, + 1) x 2M,+ 1)] = m' € [M x 1] mit M = (2M, +1) - (2M, + 1)

Im Folgenden wird der lineare Index mit m bezeichnet. K, und K, sind dann Dia-
gonalmatrizen mit den Elementen von kg, /ko und ky,,/ko. Auferdem ist I eine M-
dimensionale Einheitsmatrix und 0 die M-dimensionale Null-Matrix. Die Matrizen FE,
|[€] | und [|e]|] bezeichnen Toeplitz-Matrizen, die sich unter Verwendung der Faktorisie-
rungsregeln von Li [47] aus den Fourier-Koeffizienten der Permittivitidt im Gitterbereich

ergeben: . !
L[V = W ij o HlJ nl } i

1 Pz - 27

wobel

1 Py —i(m—n)<E
LEJWIF/ ez, y) e TRy
y JO

Das Problem lésst sich durch blockweises Einsetzen auf einen 2M-dimensionalen Satz
gekoppelter Differentialgleichungen fiir U, und U, reduzieren:

§ AR f(EJHf?jE%Ky:Ky el ) ()

Q1

N

(2.104)
Mit den Abkiirzungen

D= (K,E'K,- 1), B=(K,E'K, —1I) (2.105)

Dieses Differentialgleichungssystem lésst sich wieder mit Hilfe eines Eigenwert-Ansatzes
16sen. Die Losung ist damit

o 2M
T _ _ .+ —kogmz — kogm(z—d)
( U, ) Zwm( e +c e ) (2.106)

m=1
Hierbei sind w,, die Eigenvektoren und ¢,, die Wurzeln der Eigenwerte der Matrix €2;.

Aus Gleichung [2.103] erhalten wir

() - (et "l () ewn

N

-~

Qo
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Setzen wir Gleichung [2.106|in Gleichung [2.107] ein, dann erhalten wir
VO (2) VOT(2) ct
o\ WO (2) Wot(z) c”

Wobei V = Q;'WQ, @ eine Diagonalmatrix aus den Wurzeln der Eigenwerte ist und
@+ und &~ Diagonalmatrizen mit den Elementen e VA= ynd ekovAim(z=d) gjnq.

S@q EEQ@O)

Zur Bestimmung der Beugungseffizienzen des Gitters miissen wir nun wie oben die Rand-
bedingungen einsetzen. Hier betrachten wir nicht das globale kartesische Koordinaten-
system, sondern das lokale Koordinatensystem der jeweiligen Beugungsordnung. R, und
R, bzw. T, und T, sind dann die TE- und TM-Komponenten des reflektierten bzw. des
transmittierten Feldes. Die Randbedingungen fiir die Tangentialkomponenten an der
oberen Grenzfliche bei z = 0 liefern dann:

—p¢V l?¢V(I> ct Z[ RS + L
—D¢W D¢W(I) c Y} Rp e

Zur kompakteren Darstellung wurden folgende Matrizen definiert:

_ Fc _-Fs N -Fs Fc o ZYI 0 5 I 0
D¢_(FS FC>’D¢_<FC —FS)’Y1_<O ])’ZI_(O@'ZI)
F, und Fj§ sind dabei Diagonalmatrizen mit den Elementen cos¢,, und sing,,, wobei ¢,,

der Beugungswinkel der m-ten Ordnung ist. Y7 und Z; sind ebenfalls Diagonalmatrizen

mit den Elementen X und ;. ® hat die Diagonalelemente e ~kovAmd [ reprisentiert

die einfallende Welle und 1st gegeben durch:

Sin 9 Oy 0
cos ¢ cos ¥ O 0
—iny siny cos o, 0
iny coSY Oy

Linc -

An der unteren Grenzfliche bei z = d erhalten wir ebenfalls aus den Randbedingungen
fiir die Tangentialkomponenten der Felder:

—pqqu) Qd,v C+ . Z[II Ts
—DyW® —DgW )\ Yy T,
Mit den Hilfsmatrizen:

o Y 0\ 5 (I 0
YHI—( 0 [)72111—(0 —iZIU)
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Y7 und Z;;; sind Diagonalmatrizen mit den Elementen % und #
III

Das Gleichungssystem in 8 M Gleichungen und 8 M Unbekannten kénnte nun direkt ge-
16st werden. Wie im eindimensionalen Fall sollen nun aber zunéchst wieder Gitterstapel
betrachtet werden. Dasselbe Vorgehen wie im eindimensionalen Fall fiihrt dann wieder
zum Enhanced Transmittance Matrix Approach. Die Rekursionsformeln im zweidimen-
sionalen Fall sind dann:

( a ) - ( ~Do Vi Fi )1 ( Dy Vi ) (2.108)
by Dy Wi G Dy Wi D, '
F Vi — Wi
= ' ’ 2.109
( G ) ( Vo + Waa ) ( )

Mit den Abkiirzungen

Wl,l = _D(Z),l‘/}Xl’ ‘/17l = _D(b?l‘/l

~ ~ (2.110)
W2,z = _Dqﬁ,lVVlea Vz,l = —DwVVZ

Mit den Startwerten Fj,, = Zln und Gp,q = YHI kénnen die a; und b;, sowie die f;
und ¢g; wieder abwechselnd bestimmt werden. An der obersten Grenzschicht erhalten wir

dann: )
N . _
C1 F1 —Zl
= N Line 2.111
( R ) ( Gi Y ) ( )

Hier bei ist R = (RsR,)". Wie bereits im eindimensionalen Fall gilt wieder:

-+
¢ = aq
und
+ 3+
Cry1 = bic;

Damit kénnen wir die Transmissionsamplituden T' = (T,T,)" wieder aus den b, bestim-
men:

T = bLbL,1 s blcf (2112)

Mit der zweidimensionalen RCWA und dem Enhanced Transmittance Matrix Approach
lassen sich also beliebige zweidimensionale Gitterstapel simulieren. Im zweidimensionalen
Fall ist aber in der Regel keine analytische Berechnung der Fourier-Koeffizienten und der
Matrizen |[€]| und [|e]] mehr moglich. Zur Betrachtung einer beliebigen Gitterzelle
betrachtet man diese dann auf einem kartesischen Raster, dies fiihrt allerdings dazu,
dass die Kontur der Gitterzelle durch eine Zickzack-féormige Linie approximiert wird,
was zu Fehlern fithren kann. Schuster benutzt hierfiir ein Normalenvektorfeld, um dieser
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Problematik entgegen zu treten und die Konvergenz zu erhéhen [49]. Allerdings ist es oft
schwierig fiir beliebige Geometrien ein geeignetes Normalenvektorfeld zu generieren.

Granet verwendet eine adaptive Ortsauflésung in der RCWA, um eine Konvergenzver-
besserung zu erreichen [50]. So kénnen z.B. Kanten an den Gittern anschaulich durch
mehr Moden approximiert werden.

Mit der RCWA lassen sich auf Grund der periodischen Randbedingungen nur periodi-
sche Probleme betrachten. Durch die Einfiihrung eines Perfectly Matched Layers (PML)
an den Grenzen der Einheitszelle, ldsst sich allerdings die Kopplung der einzelnen Git-
terperioden unterdriicken. So lassen sich dann mit der RCWA auch nichtperiodische
Probleme betrachten [51], 52 [53].

Insbesondere bei zweidimensionalen Gittern bietet sich die Ausnutzung von Symmetrien
an - eine symmetrische Gitterzelle fithrt auch zu Symmetrien in den gebeugten Feldern,
so dass diese Symmetrien bei der Losung des Gitterbeugungsproblems beriicksichtigt
werden konnen. Bai beschreibt eine Methode, mit der verschiedene Symmetrieklassen
in der RCWA betrachtet werden kénnen, so lidsst sich die Rechenzeit fiir symmetrische
zweidimensionale Probleme erheblich reduzieren [54, [55].

2.1.5 Giiltigkeitsbereiche

Die oben vorgestellten Verfahren besitzen jeweils in einem bestimmten Bereich ihre Giil-
tigkeit. Der Giiltigkeitsbereich der Methoden soll hier analysiert und dargestellt wer-
den.

Zunichst soll nochmals das sub-A\-Regime betrachtet werden. Ein Sub-A-Gitter wirkt
ndherungsweise wie ein homogenes Medium und kann durch eine effektive Brechzahl
beschrieben werden. Diese ist im einfachsten Fall nur abhiingig von den Gittermaterialien
und dem Fiillfaktor des Gitters (siche Gleichungen [2.45/und [2.46)). Die Theorie von Rytov
(G erweitert die Methode und fiihrt eine Abhéngigkeit von der Gitterperiode
ein.

Beide Verfahren wurden mit einer elektromagnetischen Berechnung (RCWA) verglichen.
Dazu wurde zunichst die effektive Brechzahl fiir das Sub-A Gitter berechnet und dann
die Transmission iiber die Mehrschichttheorie bestimmt. Abbildung zeigt das Er-
gebnis des Vergleichs, aufgetragen ist die Beugungseffizienz bzw. die Transmission iiber
der Gitterperiode in Einheiten der Wellenlénge (logarithmische Darstellung). Fiir das
Beispiel wurde ein binéres Gitter mit Fiillfaktor 0.5, Brechungsindex 1.5 und Gitterhche
= A\ betrachtet. Der Brechungsindex iiber dem Gitter betrug 1.5, im transmittierten
Bereich wurde Vakuum angenommen.
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Abbildung 2.10: Vergleich der Effektiv Medium Theorie mit elektromagnetischer Simu-
lation

Man sieht, dass die elektromagnetische Simulation und die Effektiv Medium Theorie
(siche Abschnitt fiir Perioden < 0.1\ gut iibereinstimmen. Hier hingt die Beu-
gungseffizienz (bzw. die Transmission der Schicht) kaum mehr von der Periode ab. Fiir
grofere Gitterperioden erkennt man eine Abhéngigkeit von der Periode. Die EMT zwei-
ter Ordnung beschreibt dies recht gut bis etwa 0.5\. Danach gibt es grofe Abweichungen
zwischen der Effektiv Medium Theorie und der RCWA Berechnung. Ein umfangreicher
Vergleich der Effektiv Medium Theorien mit der rigorosen Berechnung wird auch von
Richter betrachtet [56].

Nun betrachten wir Gitterperioden > A, die Simulationsbedingungen sind identisch wie
oben. In Abbildung[2.11]ist der Vergleich der elektromagnetischen Simulation und zweier
Néherungsverfahren dargestellt. Zum einen die klassische skalare Theorie (griin) und zum
anderen die ,yektorielle* Erweiterung (vgl. der Kirchhoff’schen Niherung VTEA
(cyan).

Man sieht, dass bis zu einer Periode kleiner 10\ deutliche Polarisationseffekte auftreten.
Hier weicht die elektromagnetische Losung deutlich von den N&herungen ab. Sowohl die
skalare Theorie als auch die VTEA sind unabhéingig von der Gitterperiode, so dass der
Abfall der Effizienz der 1. Beugungsordnung bzw. der Anstieg der 0. Beugungsordnung
fiir kleine Gitterperioden hier nicht auftreten. Es gibt aber auch Erweiterungen der
skalaren Theorie, die diesen Effekt in Form einer geometrischen Abschattung versuchen
zu beriicksichtigen [57]. Fiir grofe Perioden n#hert sich die elektromagnetische Losung,
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Abbildung 2.11: Vergleich elektromagnetische Simulation mit N&herungsverfahren

dann dem VTEA-Wert an. Der Wert der skalaren Niaherung fiir die erste Ordnung ist
etwas zu hoch, da hier die Fresnelreflexion am Gitter nicht beriicksichtigt wird.

Die hier gefiihrte Untersuchung soll lediglich ein qualitatives Verstdndnis fiir die Not-
wendigkeit der elektromagnetischen Betrachtung wecken. Eine genauere Betrachtung der
Grenzen der skalaren Beugungstheorie wird z.B. von Pommet durchgefiihrt [58]. Im Fall

von zweidimensionalen Beugungsgittern gibt es vergleichbare Ausfiihrungen von Glytsis
[59].
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2.2 Anwendungsgebiete von Beugungsgittern

In diesem Abschnitt sollen zunéchst einige Anwendungsgebiete von Beugungsgittern
und diffraktiven Elementen vorgestellt werden. Die verschiedenen Anwendungen sind
sicherlich nahezu unbegrenzt, so dass hier nur ein exemplarischer Einblick gegeben wer-
den kann. Eine umfangreiche Darstellung von vielen Anwendungen findet sich z.B. bei
Turunen [60]. Einen Uberblick bietet auch der Artikel von Kleemann und Ruoff [61]. Die-
ser Abschnitt soll einen Uberblick iiber die verschiedenen Anwendungen und die damit
verbundenen Anforderungen an die Elemente bieten. Auferdem werden einige elektro-
magnetische Effekte betrachtet, die bei hochfrequenten Gittern auftreten kénnen. Die
in den spéteren Abschnitten untersuchten Gitterstrukturen werden ebenfalls in diesem
Abschnitt beschrieben.

2.2.1 Spektroskopie

Ein klassisches Anwendungsgebiet von Beugungsgittern ist die Spektroskopie. Dort wer-
den Gitter benutzt, um Licht in seine spektralen Bestandteile zu zerlegen. Im Vergleich
zu Prismen sind Beugungsgitter hierfiir bis zu hundert mal effektiver [60]. Vermutlich war
die Spektroskopie auch die erste Anwendung von Beugungsgittern. Fraunhofer benutzte
Beugungsgitter, um die Absorptionslinien des Sonnenlichts zu bestimmen [62].

Im Spektrometer wird das Licht von einer Apertur (z.B. ein Schlitz) am Eingang des
Instruments durch eine Linse oder einen Spiegel kollimiert und auf das Beugungsgitter
abgebildet. Durch eine zweite Linse oder einen Spiegel wird das Licht dann fokussiert.
Durch die Dispersion des Gitters ist die laterale Position des Fokus abhéngig von der
Wellenlédnge. Rowland hat diesen Aufbau vereinfacht, in dem er das plane Beugungsgitter
durch ein konkaves Gitter ersetzt hat. Liegt die Quelle auf einem Kreis, der den halben
Radius der Kriimmung des Gitters hat, so wird das Spektrum ebenfalls auf den Kreis
abgebildet [60]. Man bezeichnet den in Abbildung skizzierten Aufbau daher auch
als Rowland Kreis.

Ein Hauptkriterium fiir die Anwendung von Gittern in spektroskopischen Anwendungen
ist die Beugungseffizienz. Man nutzt meistens nur eine Beugungsordnung des Gitters,
daher sind geblazete ideal, die das einfallende Licht m&glichst vollstdndig in eine Ordnung
beugen. Die Winkeldispersion des Beugungsgitters ergibt sich aus der Ableitung der
Gittergleichung (hier fiir senkrechten Einfall):

a _ m m
d\  P-cost P2 — (m\)?

UV =

Somit wére fiir eine maximale Dispersion in der ersten Ordnung eine Periode nahe der
Wellenlédnge notwendig. Hier treten dann aber elektromagnetische Effekte auf (siehe
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Abbildung 2.12: Rowland Kreis (Quelle: Palmer [62])

Abschnitt [2.3). Daher werden fiir Spektrometer oft Gitter eingesetzt, die fiir eine sehr
hohe Beugungsordnung geblazet sind und somit moderate Gitterperioden aufweisen.

2.2.2 Interferometrie

Die Interferometrie ist ein weiteres Anwendungsgebiet von diffraktiv optischen Elemen-
ten. Dort werden diffraktive Elemente - so genannte Computer generierte Hologramme
(CGH) - als Null-Linse eingesetzt [63], [64]. Sie werden am Rechner entsprechend der zu
priifenden Fliche ausgelegt. Insbesondere zur Priifung von asphérischen Linsen, wie sie
beispielsweise in Lithographie-Objektiven eingesetzt werden, werden Computer generier-
te Hologramme eingesetzt [65], [66]. Im Interferometer (Abb. sorgt das Hologramm
(Fall b) bzw. mit einer zusétzlichen refraktiven Optik (Fall ¢) dafiir, dass die Priifwelle
senkrecht auf den meist asphérischen Priifling fallt und wieder in sich zuriick reflektiert
wird. Als Ergebnis erhélt man dann die Abweichung des Priiflings von der Sollform, die
in das Hologramm kodiert wurde.

Herstellungsfehler im Hologramm wirken sich direkt auf die Wellenfront aus und sind
im Interferometer zunéchst nicht von den Fehlern des Priiflings zu trennen. Daher ist
eine prazise Herstellung der Hologramme notwendig, die Beugungseffizienz ist fiir die
Performance weniger entscheidend. Der Einfluss von Herstellungsfehler auf die Phase
und damit die Wellenfront von Computer generierten Hologrammen wurde beispielsweise
von Chang [67] und Zhou [68] untersucht.

Die lokale Gitterperiode des diffraktiven Elements héingt von der lokalen Kriimmung der
zu priifenden Fliache ab. Fiir hohe Krimmungen sind grofe Ablenkwinkel und damit
kleine Gitterperioden notwendig. In diesem Fall miissen dann unter Umstédnden elektro-
magnetische Phasen- und Amplitudeneffekte beriicksichtigt werden.
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Abbildung 2.13: Interferometer zur Asphdrenpriifung (Quelle: Reichelt [64])
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2.2.3 Chromatische Korrektur

Die wohl bekannteste Anwendung von diffraktiven Elementen in optischen Systemen
ist die Korrektur von chromatischen Fehlern [60, [69]. Die Gittergleichung (Gl.
fiihrt dazu, dass diffraktive Linsen ein sehr grofse Dispersion aufweisen. Im Vergleich zu
refraktiven Linsen ist das Korrekturpotential daher enorm.

Betrachtet man eine diffraktive sphérische Linse (Abb. , so ergibt sich geometrisch
folgende Beziehung fiir die lokale Gitterperiode (fiir die erste Beugungsordnung):

P(r)= %)\—/\

Fiir Linsen mit geringer numerischer Apertur kann der zweite Term vernachléssigt wer-
den und damit ist:

Die Abbezahl einer Linse, die die Dispersionseigenschaften beschreibt, ergibt sich aus
der Brechkraft ¢ = % der Linse bei den Wellenldngen \; = 587.6 nm, A\p = 486.1 nm
und Ao = 656.3 nm:
yo_p Mzl (2.113)
Yr— %o Np—No
Fiir herkémmliche Materialien lassen sich damit Werte im Bereich von ca. 25-70 errei-
chen [57]. Da die Abbezahl fiir alle Materialien positiv ist, ldsst sich eine chromatischen
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Abbildung 2.14: Diffraktive Linse

Korrektur nur durch Kombination einer Linse mit einer positiven und einer negativen
Kriimmung erreichen. Betrachten wir nun die Abbe-Zahl einer diffraktiven Linse. Die

Brechkraft der Linse ist: \
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Abbildung 2.15: Lithographieobjektiv mit diffraktivem Element nach Tezuka [70)]

1% — —3.45 (2.114)

Abbildung zeigt ein Lithographieobjektiv, das ein diffraktives Element (rot darge-
stellt) enthélt. Es dient zur Achromatisierung des Objektivs und reduziert die chroma-
tischen Bildfehler. Das diffraktive Element muss auch kein eigenstéindiges Element sein,
sondern kann beispielsweise auch auf eine Linsenoberfliche aufgebracht werden. Man
spricht dann von hybriden Systemen [71]. Solch ein Element ist z.B. auch in einem Fo-
toobjektiv der Firma Canon enthalten. Dadurch kénnen Linsen eingespart werden und
das Objektiv wird damit ca. 30 % kleiner und leichter|72].
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2.2.4 Lithographie-Masken

Bei der lithographischen Herstellung von Halbleiterstrukturen wird die Struktur einer
Maske meist vierfach verkleinert auf den Wafer abgebildet. Bei den Strukturen handelt
es sich oft um periodische Elemente, da auf einem Chip oft viele gleiche Elemente, wie
z.B. Speicherzellen, nebeneinander vorkommen. Auf der Maske befindet sich dann im
Wesentlichen ein Liniengitter, das bestimmt an welchen Stellen der Fotolack auf dem
Wafer belichtet werden soll. Die Masken kénnen also lokal als Beugungsgitter betrachtet
werden.

Etched Quartz

Quartz 80" phase) MaSi
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Abbildung 2.16: Lithographiemasken (Quelle: ASML [73])

In Abbildung sind verschiedene Typen von Lithographiemasken dargestellt. Links
eine klassische Amplitudenmaske (Binary Intensity Mask, BIM). Sie besteht aus Chrom-
strukturen auf einem Quarz-Substrat. Die undurchsichtigen Metallstege bilden ein Am-
plitudengitter. In der Mitte ist eine Phasenmaske (Alternating Phase Shift Mask, Alt-
PSM) gezeigt, hier wurde das Amplitudengitter durch ein binéres Phasengitter ersetzt.
Die Gitterhohe ist so gewihlt, dass sie genau eine Phasenverzogerung von 180° bewirkt
und damit bei einem Steg-zu-Liicke Verhiltnis von 1:1 die 0. Beugungsordnung unter-
driickt werden soll. Die Verwendung von Phasenmasken hat insbesondere den Vorteil,
dass nahezu alles Licht transmittiert und nicht von der Maske absorbiert wird. Der dritte
Maskentyp, der rechts dargestellt ist, ist eine abgeschwéchte Phasenmaske (Attenuated
Phase Shift Mask, AttPSM). Das Phasengitter besitzt jetzt zusétzlich eine Amplituden-
abschwachung, die dazu fiihrt, dass der Kontrast gesteigert wird, indem die Intensitét
der verschiedenen Beugungsordnungen angeglichen wird.

Mit der zunehmenden Schrumpfung der Halbleiterstrukturen werden auch die Struk-
turen auf den Masken immer kleiner, so dass hier unter anderem Polarisationseffekte
beriicksichtigt werden miissen [74]. Auch die reale Topographie muss z.B. mit Hilfe von
elektromagnetischen Simulationen modelliert werden [75].
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Abbildung 2.17: Beugungseffizienz von Lithographiemasken

Im Rahmen dieser Arbeit wurde als Beispiel die Beugungseffizienz der -1. und 0. Ordnung
von zwei verschiedenen Lithographiemaskentypen wurde elektromagnetisch berechnet,
das Ergebnis ist in Abbildung dargestellt (Simulationsparameter: A = 193 nm,
Periode = 8*CD). Fiir verschiedene Werte der Critical Dimension (CD) - das ist die
kleinste Strukturgrofe, die noch abgebildet werden kann - wurde jeweils fiir TE- (blau)
und TM-polarisiertes (griin) Licht die Beugungseffizienz bestimmt. Es ist zu erkennen,
dass sich die Beugungseffizienz fiir die beiden Polarisationsrichtungen - inshesondere fiir
sehr kleine Strukturen - deutlich unterscheidet. Bei der Amplitudenmaske ist die Effizienz
der 0. und der -1. Ordnung sehr unterschiedlich, was zu einem schlechten Kontrast in der
Abbildung fiihrt. Dies versucht die abgeschwichte Phasenmaske durch eine Angleichung
der Ordnungen zu erreichen. Die maximale Differenz der Beugungseffizienz zwischen 0.
und 1. Ordnung wird damit von ca. 10 % auf ungefédhr 4-6 % reduziert.

2.2.5 Sub-\ Gitter als Entspiegelungsschicht

Betrachtet man ein Sub-\ Gitter, also ein Gitter dessen Gitterperiode kleiner als die
Wellenlénge ist, so ist dies kein Beugungsgitter im eigentlichen Sinne mehr, da nur noch
die 0. Beugungsordnung ausbreitungsfihig ist. Trotzdem bieten solche ,Gitter” inter-
essante Eigenschaften. Wie im Abschnitt gezeigt, verhalten sich Sub-A Gitter
wie ein anisotropes, homogenes Medium. Der effektive Brechungsindex der Struktur ist
abhéingig von Fiillfaktor des Gitters. Somit lassen sich beliebige Brechzahlen zwischen
der Brechzahl der Gitterstege und der Brechzahl der Liicken (meist Luft, also Brech-
zahl gleich 1) realisieren. Dies kann z.B. fiir Entspiegelungsschichten genutzt werden, da
herkémmliche Materialien nur mit bestimmten Brechzahlen verfiigbar sind [76].

Betrachtet man kein lineares Sub-A Gitter, sondern ein zweidimensionales Gitter, kann
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s T

Abbildung 2.18: Sub-A Antireflex Beschichtung (Quelle: Kanamori [77])

der Fiillfaktor in x- und in y-Richtung unterschiedlich gewéhlt werden, so dass das effek-
tive Medium isotrope Polarisationseigenschaften bekommt. Bei Grann [78] beispielsweise
werden verschiedene zweidimensionale Sub-\ Gitter als Anti-Reflex-Schicht verglichen.

Da Sub-\ Gitter nur als effektives Medium wirken ist die exakte Kenntnis der Gitterpa-
rameter oft nicht so entscheidend. Lediglich der lokale Fiillfaktor verdndert die effektive
Brechzahl und damit die Wirkung des Gitters. Auferdem wird {iber die Héhe des Gitters
die Phase beeinflusst.

2.2.6 Diffraktiv geblazete Gitter

2.2.6.1 Eindimensionale, diffraktiv geblazete Gitter

Die Eigenschaft, dass sich iiber ein Sub-\-Gitter eine effektive Brechzahl realisieren ldsst,
kann auch genutzt werden, um Brechzahlverldufe zu realisieren. So kann man mit Hilfe
eines Sub-\-Gitters mit ansteigendem Fiillfaktor eine Brechzahl- und somit eine Phasen-
rampe erzeugen, wodurch sich z.B. mit einem bindren Gitter ein Blaze realisieren lasst
[79, 80, [8T].

Die Gitterperiode A wird, wie in Abbildung dargestellt, in Sub-Perioden A, einge-
teilt. Innerhalb dieser Perioden wird der Fiillfaktor zwischen 0 und 1 variiert, so dass
die effektive Brechzahl der Sub-Perioden zwischen 1 und n,,,, variiert. Die Gitterhohe
wird so gewahlt, dass sich der fiir den Blaze notwendige Phasenhub ergibt.

Im Rahmen dieser Arbeit wurden verschiedene Arten von geblazeten Gittern mitein-
ander verglichen. Abbildung zeigt beispielhaft die elektromagnetisch berechnete
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L
Abbildung 2.19: Diffraktiv geblazetes Gitter
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Abbildung 2.20: Beugungseffizienz verschiedener Blazegitter
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Beugungseflizienz eines solchen binér geblazeten Gitters (blau). Zum Vergleich ist die
Effizienz eines Oberflichenblazegitters (rot) und eines Gradientenindex-Gitters (griin)
dargestellt. Die Effizienz des diffraktiv geblazten Gitters ist insbesondere fiir kleine Git-
terperioden am hochsten, fiir grofte Perioden ndhern sich die Werte aneinander an. Lalan-
ne hat gezeigt, dass sich mit einem zweidimensionalen Gitter z.B. fiir eine Periode von
3\ eine 12 % hohere Effizienz als mit herkommlichen Echelettegittern realisieren ldsst
[82]. Das gleiche Prinzip kann auch benutzt werden, um eine binére diffraktive Linse zu
realisieren 83| [84] [85].

2.2.6.2 BLACES

Ein weiteres Beispiel fiir einen sub-\ Blaze sind die so genannten Blazed area-coded
effective medium structures (BLACES) |86, [87], Abbildung zeigt die Struktur der
BLACES. Das zweidimensionale Gitter besitzt eine Periode, die grofer als die Wellen-
linge (hier in x-Richtung) ist, und eine Periode, die kleiner als die Wellenlénge (hier
in y-Richtung) ist. Das Sub-A-Gitter bewirkt wie oben eine effektive Brechzahl, so dass
das bindre Gitter in der Wirkung einem geblazten Oberflichengitter entspricht. Solche
Gitter wurden auch experimentell hergestellt und deren Funktionsprinzip erfolgreich de-
monstriert [88]. Im Vergleich zu den oben beschriebenen diffraktiv geblazten Gittern
bietet die BLACE-Struktur Vorteile bei der Herstellung, da die feinen Strukturen der
diffraktiv geblazten Gitter recht schwierig herzustellen sind.

<|

P>
Abbildung 2.21: Struktur der BLACES

Abbildung zeigt die im Rahmen dieser Arbeit elektromagnetisch berechnete Beu-
gungseffizienz eines zweidimensionalen BLACE-Gitters, verglichen mit einem konventio-
nell geblazten 1D-Gitter. Es wurde das Beispiel von Kleemann [86] gew#hlt: A = 633nm,
n = 2.3, Nguperstrat = 1, Nsubstrar = 1.457, h = —2=. Die Effizienz der BLACES ist dabei
fiir kleine Perioden héher als beim konventionell geblazten Gitter. Dies ist anschaulich
versténdlich, da beim konventionell geblazten Gitter Abschattungseffekte auftreten [89],

35



2. Vorwértsproblem Anwendungsgebiete von Beugungsgittern

unpolarisierte Beleuchtung

(o2} ~
o o

D
o

Beugungseffizienz [%]

—BLACES
—konventionell geblaztes Gitter

1.5 2 2.5 3 3.5 4 45 5
Gitterperiode [A]

Abbildung 2.22: Beugungseffizienz der BLACES

die durch die bindre Struktur reduziert werden. Die Strukturen kénnen zur Realisierung
von polarisationssensitiven Elementen verwendet werden [90].

2.2.7 Zweidimensionale Gitter

Die oben beschrieben BLACES stellen bereits ein zweidimensionales Beugungsgitter dar.
Allerdings ist hier eine Periode kleiner als die betrachtete Wellenldnge, so dass hier nur
die Periode, die grofer als die Wellenlange ist, Beugungsordnungen bewirkt. Wir betrach-
ten nun Gitter, die zwei Perioden aufweisen, die grofer als die jeweilige Wellenldnge sind,
und damit auch Beugungsordnungen in zwei Dimensionen besitzen.

Eine klassische Anwendung fiir solche Gitter sind Strahlteiler: dadurch, dass das Licht
in x- und in y-Richtung gebeugt wird, kann das Licht leicht in mehrere Teile aufgeteilt
werden. Kawatsuki verwendet so ein Gitter als Strahlteiler bzw. Polarisationsstrahlteiler,
um die Grofe eine Schreib-/Lesekopfes des magnetooptischen Speichersystem zu verklei-
nern [91]. Die ersten Veréffentlichungen zu solchen Gitter stammen von Dammann [92].
Das Design von solchen binédren zweidimensionalen Gittern, die auch als Array Genera-
tors bezeichnet werden [93], wird z.B. von Mait [94] und Vasara [95] betrachtet. Um eine
hohere Effizienz zu erzielen, werden auch mehrstufige Elemente [96] oder so genannte
Kinoform-Elemente eingesetzt [97, 08, [99]. Abbildung zeigt die Anwendung eines
solchen Gitters zur Erzeugung eines Spot-Arrays.

Anstatt einen Strahl in mehrere Teilstrahlen aufzuspalten, kénnen zweidimensionale Git-
ter auch fiir die umgekehrte Anwendung benutzt werden. Leger beschreibt z.B. einen
Aufbau mit einem zweidimensionalen Beugungsgitter, der das Licht aus einem Laserar-
ray zu einem Strahl biindeln soll [T00].
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Fan-out Lens 2-D spot
phase grating array

Abbildung 2.23: Anwendung eines zweidimensionalen Gitters zur Erzeugung eines Spot-
Arrays (Quelle: Gale [98])

Die oben beschriebenen Lithographiemasken wurden bis jetzt als eindimensionale Gitter
betrachtet. Dies ist in vielen Fillen auch zuldssig, allerdings gibt es auch Strukturen,
bei denen man die Masken als zweidimensionale Gitter modellieren muss. Dies sind z.B.
die Masken fiir die so genannten Kontaktlocher. Abbildung zeigt eine schematische
Darstellung einer solchen Maske.

Abbildung 2.24: Maske fiir Kontaktlocher

Auch bei der Betrachtung von eindimensionalen Gittern gibt es Fille, bei denen man
das Gitter als zweidimensionales Gitter betrachtet. Méchte man z.B. den Einfluss der
Kantenrauheit untersuchen, so kann man diese Rauheit modellieren, indem man die
Breite der Gitterlinien variiert [I0I]. Aufer den hier beschrieben Anwendungen gibt
es noch viele weitere Gebiete auf denen zweidimensionale Beugungsgitter zum Einsatz
kommen. Bei der Betrachtung des Schreib- und Lesevorgangs auf optischen Datentré-
gern beispielsweise werden elektromagnetische Methoden zur Analyse eingesetzt. Der
strukturierte Datentrdger kann dabei als zweidimensionales Gitter betrachtet werden
[102].
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2.3 Einfluss der Gitterstruktur

Im vorherigen Abschnitt wurden verschiedene Anwendungsgebiete von diffraktiven Ele-
menten und Beugungsgittern vorgestellt. Dabei gibt es viele unterschiedliche Anforde-
rungen an das verwendete Element. In diesem Abschnitt soll nun der Einfluss verschiede-
ner Gitterparameter auf die Performance des diffraktiven Elements untersucht werden.
Daraus konnen dann Genauigkeitsanforderungen fiir die oben beschriebenen Anwendun-
gen abgeleitet werden. Dariiber hinaus soll ermittelt werden, welche Messgrofien sensitiv
beziiglich der Gitterparameter sind, um spéter ein geeignetes Verfahren fiir die Losung
des inversen Problems (siehe Kapitel [3) abzuleiten.

Aufserdem soll hier nochmals der Vergleich zur skalaren Berechnung durchgefiihrt wer-
den. Die skalare Theorie liefert zwar fiir kleine Gitterperioden nicht die exakte Losung,
kann aber in vielen Fallen fiir das Verstdndnis der grundlegenden Zusammenhénge hilf-
reich sein. In diesem Abschnitt soll primar der Einfluss der Herstellungsfehler auf die
Beugungseffizienz betrachtet werden, weniger auf die Phasenwirkung. Es gibt allerdings
auch Anwendungen bei denen die Phase des Elements eine entscheidende Rolle spielt,
wie z.B. bei der Anwendung in der Interferometrie.

Im Folgenden wird in den meisten Beispielen ein bindres Phasengitter betrachtet, da
dieses auf Grund der einfachen Herstellung in vielen Anwendungen eingesetzt wird. Im
Vergleich zu Amplitudengittern bieten Phasengitter zudem den Vorteil, dass kein Licht
absorbiert wird, sondern die ganze eingestrahlte Lichtleistung auf reflektierte und trans-
mittierte Beugungsordnungen verteilt wird.

2.3.1 Gitterhohe

Wir untersuchen zunichst den Einfluss der Gitterhohe. Skalar betrachtet wirkt sich
die Gitterhdhe direkt auf die Phase der einzelnen Ordnungen aus, da ja das Gitter als
infinitesimal diinnes Element betrachtet wird und dessen Phase sich aus dem Produkt
der Gitterhdhe und der Brechzahl das Gitters ergibt. Betrachten wir ein bindres Gitter
mit Periode P und Fiillfaktor f, dann ist der Brechzahlverlauf wie folgt:
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Abbildung 2.25: Brechzahlverlauf eines biniren Phasengitters

Zur Vereinfachung betrachten wir ein Gitter, das nur aus einem Material besteht, die
Zwischenrdume zwischen den Gitterstegen seien mit Luft gefiillt, also n; = 1. Die Phase,
die die Gitterstege bewirken, ist dann fiir eine Gitterhche von d:

-d—d
do = 2" Con (2.115)
A

Der Phasenverlauf ist dann damit:
f

fo =1

|

X
fP P

Abbildung 2.26: Phase eines skalaren Phasengitters
Die Transmissionsfunktion des diinnen Phasenelements ist also:

t(z) = (2.116)

1 sonst

{ei‘bo 0<z<f-P

Betrachten wir nun zunichst die komplexe Amplitude der 0. Ordnung. Wir erhalten
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dann:

1
co = ﬁ/Pt(x) dx

1 /fP y 1 [P
= — e dr + — 1dz
P J, P Jip

(2.117)
_ % [e% [P+ (P — [P)]
=f-e"+ (1)
Betrachten wir die Intensitdt der 0. Ordnung erhalten wir:
= lcol?
= |-+ -l (2118)

= (L= f)* 4 f2+2(1 = f)f cos(¢)

Fiir einen festen Fiillfaktor f besteht also eine kosinusférmige Abhingigkeit von der
Phase und damit der Gitterhohe.

Fiir die komplexe Amplitude der ersten Ordnung erhalten wir dann

c = l t(z)e P dr (2.119)
PfP

= —/ 7,(;506*27”]3 dx + _/ 27”7 (2120)

- _27rz (¢ (e =1) + (1=e™)) (2.121)

_ _% (1— e 2 (e — 1) (2.122)

2.3.1.1 Elektromagnetische Betrachtung

Nun soll der Einfluss der Gitterhohe elektromagnetisch betrachtet werden. Abbildung
zeigt das Ergebnis der elektromagnetischen Berechnung der Beugungseffizienzen
(RCWA) iiber der Gitterhéhe, exemplarisch wurde ein binéres Phasengitter mit Fiillfak-
tor 0.3 betrachtet. Fiir groke Gitterperioden (links) passen die skalare und die elektro-
magnetische Berechnung noch recht gut. Fiir kleinere Perioden gibt es gréfiere Abwei-
chungen. Trotzdem ist qualitativ noch der kosinusformige Verlauf der Kurve zu erkennen.
Fiir das Gitter mit Periode P = 2 ym (rechts) sind deutliche Unterschiede fiir die beiden
Polarisationsrichtungen zu erkennen.

60



2. Vorwirtsproblem

Einfluss der Gitterstruktur

P=10A

oy
=]

0. Ordnung
Beugungseffizienz [%]

—TE
--T™

20

—— skalar|:

0 0.5 1 1.5 2

oy
[=]

0. Ordnung
Beugungseffizienz [%]

20

—— skalar|:

100

80

(2]
(=]

£
o

0. Ordnung
Beugungseffizienz [%]

201

Gitterhoehe / A

P=104
30 .
—TE
=
250 77 ™ G .. 1/....‘.\.5}\ d
—_ —— skalar| 4 AN
3 - N\
o % AR\
= AR\
=5 .= \\
5% 15 i ]
o ug” ‘?\\\
- 3 AN
B 101 Y
o oy
m \
: N
5_. - \ 4
: AY
: N
: : Y
0 1 i 1
0 0.5 1 1.5 2
Gitterhoehe / &
P=54
35 T . :
30_ - TM : . ’-\ .. 4
. —— skalar| o :
_3_9. 25F L e T \\\ . i
o B LS NN
gg 20} - ’I. e \_\.. i
SE i/ STy
ca 4 N
O o 15} i R 4
c N
8 10+ . \\ W 4
m : Y ¥
: \\
5f 5 O]
: : ~
0 1 i 1 ~
0 0.5 1 1.5 2
Gitterhoehe / &
P=2A
50 T T :
—TE : :
-=TM | 7 =~
— 401 - - skalar|: g \\ 1
52 : rd AN
- : / \
N : 7 \
g)_g 30} Y S S B 4
=) : /I e AN
',E_E : e \\\ AN
: v .
Co_4l G B N M
- g, :/ \\ :
= : N
] Z BN
10} : AN .
: AN
: AN
: : ~
. : .
0 1 i i .
0 05 1 1.5 2
Gitterhoehe / A

Abbildung 2.27: Abhéngigkeit der Beugungseffizienz der 0. und 1. Beugungsordnung von

der Gitterhohe
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2. Vorwirtsproblem Einfluss der Gitterstruktur

2.3.2 Brechungsindex

Bei der skalaren Betrachtung eines biniren Phasenelements sind Brechungsindex und
Gitterhohe gekoppelt. Sie wirken sich tiber die Beziehung ¢y = WQTF nur auf die
Phase des Elements aus. Bei genauerer Betrachtung fiihrt allerdings ein anderer Bre-
chungsindex zu anderen Reflexionseigenschaften, die allerdings bei der klassischen skala-
ren Betrachtung nicht beriicksichtigt werden. Betrachtet man die reine Fresnel-Reflexion
an einer planaren Luft-Material Grenzfliche, so steigt die Reflexion mit wachsender

Brechzahl bei senkrechtem Einfall:
1—n)\?
N = 2.123
(1 + n) ( )

P =3pum, & =0633 um
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Abbildung 2.28: Elektromagnetische Betrachtung von Brechzahl und Gitterhohe

In Abbildung ist die Beugungseffizienz der 0. Beugungsordnung eines binéren Pha-
sengitters (P = 3 um, A = 0.633 um, Fillfaktor 0.6) fiir verschiedene Brechzahlen der
Gitterstege dargestellt. Die Beugungseffizienz wurde iiber der skalaren Phase des Ele-
ments aufgetragen. Die Beugungseffizienz ist dabei fast unabhéngig von der Brechzahl
des Gittermaterials, es iiberwiegt hier also die skalare Phasenwirkung des Elements.
Der Brechungsindex beeinflusst die Beugungseffizienz hingegen nur wenig. Fiir das Bei-
spiel wurden sehr grofe Brechzahlunterschiede betrachtet, die meisten optischen Mate-
rialien haben allerdings eine Brechzahl in der Ndhe von 1.5, so dass hier der Einfluss
auf die Beugungseffizienz noch geringer ist. Bei der Betrachtung des inversen Problems
fiihrt dies dazu, dass die beiden Parameter Gitterhthe und Brechzahl kaum unabhéngig
voneinander bestimmt werden kénnen. Dies wird im Abschnitt am Beispiel der
Gittercharakterisierung genauer betrachtet.
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2. Vorwirtsproblem Einfluss der Gitterstruktur

In der elektromagnetischen Betrachtung gibt es aufserdem Effekte, die nicht nur auf
der skalaren Phase oder den Fresnel Reflexen beruhen. Ein anschauliches Beispiel sind
Metallgitter: Der komplexe Brechungsindex fiihrt in der elektromagnetischen Berechnung
zur Induktion von Stromen und Nahfeldeffekten, wie beispielsweise Plasmonen.

2.3.3 Fiillfaktor

In diesem Abschnitt soll nun der Einfluss des Fiillfaktors untersucht werden. Der Fiillfak-
tor sei hier als Quotient aus Stegbreite zu Gitterperiode definiert. Somit kann er Werte

zwischen 0 (kein Gittersteg) und 1 (Gittersteg iiber die gesamte Periode ausgedehnt)
annehmen.

In der skalaren Betrachtung der Gitterh6he wurde schon die Abhéngigkeit der Beu-
gungseffizienz beziiglich des Fiillfaktors f ermittelt (Gleichungen [2.118 und [2.122)). Fiir
eine feste Phase haben wir also einen quadratischen Zusammenhang. Betrachten wir
ein Phasenronchi-Gitter mit Fiillfaktor 0.5 und Phasenhub 7, dann verschwindet die 0.
Beugungsordnung (Ip = 0%) und die erste Ordnung wird maximal: I; ~ 40.53%.

Elektromagnetische Betrachtung

Nun soll die Abhéngigkeit der Beugungseffizienz vom Fiillfaktor elektromagnetisch be-
trachtet werden. Exemplarisch wird hier wieder ein bindres Phasengitter betrachtet. Die
Hohe ist so gewéhlt, dass die Phase in der skalaren Betrachtung genau einen Phasenhub
von 7 ergibt: h = =2

2(n—-1)"
0. Ordnung Transmission 0. Ordnung Transmission 0. Ordnung Transmission
N N N
[t f= [t
@ 2 k]
N N N
2 / 3 3
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c % c c
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Abbildung 2.29: Abhéngigkeit der Beugungseffizienz der 0. Ordnung vom Fiillfaktor

In Abbildung[2.29|und [2.30]ist das Ergebnis der elektromagnetischen Simulation (RCWA)
fiir die 0. und die 1. Beugungsordnung dargestellt. Es wurden verschiedene Gitterperi-
oden betrachtet, die untere Reihe zeigt jeweils einen Ausschnitt aus den oberen Dia-
grammen. Fiir kleine Gitterperioden ergeben sich deutliche Abweichungen zur skalaren
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1. Ordnung Transmission 1. Ordnung Transmission 1. Ordnung Transmission
50 50 50
_ —TE _ —TE _ —TE
240 LN ™ 240 SRk = T™M 240 Aol =™
> _ N - _
g N skalar g /’ N skalar g /,’ AN\ skalar
30 AN 30 7 N w30 o XX
5 \ 5 7 3 L N
520 N 520 (i W 520 ! R
< N\ = 1 Ay = 4 A
= N = 4 Ny S 5y N,
=) y Ny o 24 N =2 {/
3 10 R 3 10 / N g 10[ |77 Sx
o y : \\ m 7 Ny o 77 N
o X ol pler S
0 0.2 04 06 0.8 1 0 02 0.4 0.6 08 1 0 0.2 04 06 1
Fuellfaktor Fuellfaktor Fuellfaktor
(a) P =10 A (b)P =5\ ()P =22

Abbildung 2.30: Abhéangigkeit der Beugungseffizienz der 1. Ordnung vom Fiillfaktor

Berechnung (rote Kurve). Aber auch fiir eine relativ grofe Periode von 10\ sind noch
deutliche Abweichungen zu erkennen. Im Wesentlichen bleibt aber der quadratische Zu-
sammenhang zwischen Fiillfaktor und Beugungseffizienz fiir die 0. Ordnung, allerdings
sind die Kurven verschoben.

2.3.4 Gitterperiode

Bei der skalaren Betrachtung héngt die Beugungseffizienz eines Gitters nicht von dessen
Periode ab. Betrachtet man allerdings eine Periode, die nur etwas gréker als die Wellen-
lange ist, so wiirde die Beugungseffizienz der 1. Ordnung abrupt auf 0 abfallen, wenn
sich die Periode nur leicht dndert und das Gitter zum Sub-A Gitter wird. Dies scheint
augenscheinlich etwas ungewohnlich zu sein. Bei der elektromagnetischen Betrachtung
von Beugungsgittern ist dies daher auch ein entscheidender Unterschied zur skalaren
Betrachtung: die Beugungseffizienz des Gitters hingt von der Gitterperiode ab, wie be-
reits im Abschnitt gesehen. Es soll nun genauer untersucht werden, wie sich die
Beugungseffizienz iiber der Gitterperiode verhélt.

Amplitudengitter

Zunichst betrachten wir ein Amplitudengitter, das in der skalaren Betrachtung aus
durchlissigen und undurchléssigen Bereichen besteht. Fiir die elektromagnetische Simu-
lation betrachten wir eine 100 nm dicke Chrom-Schicht auf einem Glassubstrat (n —
1.5), da reine Amplitudengitter in der Realitéit nicht existieren. Bei der betrachteten
Wellenlénge von 633 nm absorbiert Chrom aber hinreichend gut, so dass dies ziemlich
gut dem Modell eines Amplitudengitters entspricht.

In Abbildung ist die Beugungseffizienz der 0. Ordnung in Transmission (a) und
Reflexion (b), sowie der ersten transmittierten (c¢) und reflektierten (d) Ordnung darge-
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Abbildung 2.31: Amplitudengitter: Abhéngigkeit der Beugungseffizienz von der Gitter-
periode

stellt. Wird die Periode klein im Vergleich zur Wellenldnge, treten Polarisationseffekte
auf und die beiden Polarisationsrichtungen unterscheiden sich signifikant. Bei P = \ ver-
schwindet die erste Beugungsordnung und das Gitter wird zum sub-\ Gitter. Allerdings
fallt die Beugungseffizienz nicht kontinuierlich auf 0 ab, sondern zeigt einige Schwankun-
gen. Dies sind so genannte Gitterresonanzen, die hier allerdings nicht weiter diskutiert
werden sollen.

Phasengitter
Bei der Betrachtung eines bindren Phasengitters (n = 1.5, Fiillfaktor 3, h = \) stellt

man ein dhnliches Verhalten wie beim Amplitudengitter fest (s. Abb. [2.32]). Insbeson-
dere die Beugungseffizienzen der 1. Ordnung und der reflektierten Ordnungen werden
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2. Vorwirtsproblem Einfluss der Gitterstruktur

stark polarisationsabhingig. Fiir grofse Perioden wird die Beugungseffizienz unabhin-
gig von der Gitterperiode und néhert sich dem skalaren Wert an. Betrachtet man die
erste transmittierte Ordnung, die in vielen Anwendung genutzt wird (z.B. bei einer dif-
fraktiven Linse), so schwankt die Beugungseffizienz sehr stark. Fiir viele Anwendungen
wird aber eine homogene Beugungseffizienz gewiinscht. Im Abschnitt [4.1.T] wird ein Ver-
fahren vorgestellt, um den Beugungseffizienzverlauf zu homogenisieren oder gezielt zu
beeinflussen. Bei der Betrachtung der 0. reflektierten Beugungsordnung féllt auf, dass
sich die Beugungseffizienz fiir grofe Gitterperioden einem Wert von etwa 4 % annéihert,
dies entspricht der erwarteten Fresnelreflexion einer Luft-Glas Grenzflache. Fiir kleine
Perioden schwankt die Beugungseffizienz allerdings sehr stark und steigt auf bis zu 20
% an.
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Abbildung 2.32: Phasengitter: Abhéngigkeit der Beugungseffizienz von der Gitterperiode
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2.3.5 Flankenwinkel

Nun sollen Beugungsgitter mit einem Flankenwinkel betrachtet werden. Zunéchst sollen
hier verschiedene Simulationsmethoden miteinander verglichen werden, da die bisher
verwendete RCWA prinzipiell nur senkrechte Flanken berechnen kann und hier eine
Approximation eingesetzt werden muss. Im zweiten Teil des Abschnitts wird dann der
Einfluss des Flankenwinkels auf die Effizienz und Phase eines Gitters betrachtet.

2.3.5.1 Vergleich von verschiedenen Simulationsmethoden

Die hier betrachtete RCWA kann schrige Flankenwinkel zunéchst nicht simulieren (vgl.
Abschnitt und ist auf Binérgitter oder Stapel von Binérgittern beschrinkt. Daher
miissen beispielsweise Trapezprofile durch mehrere diinne, binére Gitterschichten appro-
ximiert werden (siehe Abbildung[2.33). Man spricht hier von der so genannten Treppen-
stufenapproximation (staircase approximation) bzw. dem Slicing. Durch die stufenweise
Approximation verdandert man also die reale Gittergeometrie und fiithrt zusétzliche Kan-
ten ein. Die RCWA-Simulation fiir ein solches approximiertes Gitter soll nun zunéchst
mit anderen rigorosen Verfahren verglichen werden, um den Einfluss der Approximation
auf das Fernfeld, d.h. auf die Beugungseffizienz und die Phase der Beugungsordnungen
zu untersuchen.

(a) Reales Profil (b) Approximiertes Profil

Abbildung 2.33: Treppenstufenapproximation

Wir betrachten zunichst das Nahfeld eines metallischen Trapezgitters, um den Einfluss
der Treppenstufen-Approximation auf das Nahfeld zu untersuchen. Abbildung[2.34 zeigt
das Betragsquadrat des elektrischen Feldes im Nahfeld eines metallischen (Cr) Trapez-
gitters. Im Fall der TE-Polarisation zeigt der E-Feld Vektor in Richtung der Gitterstege
(hier in die Papierebene hinein), im Fall der TM-Polarisation steht das E-Feld senkrecht
zu den Gitterstegen (im Bild horizontal). Im Fall der TM-Polarisation sind deutliche
Feldiiberh6hungen an den einzelnen Stufen zu erkennen.

Um den Einfluss dieses Effekts auf die Beugungseffizienz zu untersuchen, betrachten wir
nun die Konvergenz von verschiedenen elektromagnetischen Simulationsverfahren und
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Abbildung 2.34: Nahfeld eines metallischen Trapezgitters

vergleichen das Konvergenzverhalten, sowie die berechnete Effizienz. Betrachtet wur-
den die RCWA, die Differentialgleichungsmethode (DM), die Finite Elemente Methode
(FEM) und die generalisierte Finite Elemente Methode (GFEM). Bis auf die RCWA
kommen alle anderen Verfahren ohne die Treppenstufenapproximation aus.
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Abbildung 2.35: Konvergenzverhalten der verschiedene Methoden: TE-Polarisation

Die Abbildungen [2.35] und [2.36] zeigen die Konvergenz der Beugungseffizienz der 0. Ord-
nung iiber der Modenzahl der RCWA und DM bzw. iiber der Anzahl der Verfeine-
rungsschritte bei der FEM und GFEM. Rechts ist jeweils ein vergrofterter Ausschnitt
aus dem linken Diagramm dargestellt. Zunéchst ist festzuhalten, dass eine Konvergenz
gegen einen festen Wert bei allen Verfahren zu erkennen ist. Allerdings konvergiert vor
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Abbildung 2.36: Konvergenzverhalten der verschiedene Methoden: TM-Polarisation

allem die FEM recht langsam im Vergleich zu den anderen Verfahren. Vergleicht man die
Effizienz, gegen die die Verfahren konvergieren, so stellt man kleine Abweichungen fest.
Diese liegen im Bereich von ca. 0.01 % Punkten. Die Auswirkungen des Nahfeldeffekts
auf die Beugungseffizienz der 0. Ordnung im Fernfeld scheint also gering zu sein.

2.3.5.2 Einfluss der Stufenzahl

Um Herauszufinden wie viele Stufen fiir die korrekte Approximation eines Trapezgitters
notwendig sind, wurde die Effizienz {iber der Stufenzahl der Treppenstufenapproximation
in der RCWA betrachtet. Es wurden exemplarisch ein dielektrisches und ein metallisches
Trapezgitter mit folgenden Parametern betrachtet: Flankenwinkel 70°, Gitterperiode 5,
A = 193 nm, Gitterhohe 140 nm. Solche Gitter kommen z.B. als Amplitudenmasken in
der Lithographie vor.

Abbildung zeigt die Effizienz der 0. Beugungsordnung fiir das dielektrische Trapez-
gitter (mit n = 1.5) iiber der Stufenzahl N. Zu erkennen ist, dass die Abweichung bei der
TM-Polarisation auch fiir groke Stufenzahlen grofer ist als im Fall der TE-Polarisation.
Allerdings sind die Abweichungen im Bereich von maximal 0.02 %.

Abbildung zeigt die Effizienz der 0. Beugungsordnung fiir ein metallisches Trape-
zgitter aus Chrom (n = 0.84 + 1.651) iiber der Stufenzahl. Hier ist zu erkennen, dass
insbesondere fiir die TM-Polarisation sich die Effizienz nur langsam dem mit den ande-
ren Methoden ermittelten Wert ndhert. Auch fiir grofse Stufenzahlen ist die Abweichung
noch relativ grofs (andere Skalierung im Diagramm der TM-Polarisation!). Auffillig ist
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Abbildung 2.37: Einfluss der Stufenzahl: Dielektrisches Trapezgitter

auch, dass auch die Differentielle Methode und die Generalisierte Finite Elemente Me-
thode noch relativ grofse Abweichungen aufweisen. Dies deutet darauf hin, dass bei einer
der beiden Methoden Konvergenzprobleme auftreten.

Die Giiltigkeit der Treppenstufenapproximation wurde auch von Popov untersucht [103].
Er stellt fest, dass die Feldiiberhéhungen an den Treppenstufen, die bei der TM-Polarisation
an metallischen Gittern auftreten, auch im Grenzfall unendlich vieler Schichten nicht ver-
schwinden. Dies fiihrt dazu, dass fiir die Darstellung des Feldes mehr Fourier-Komponenten
benotigt werden und somit die Konvergenz schlechter wird. Hier ist die Konvergenz der
RCWA allerdings noch akzeptabel und die Abweichungen in der Beugungseffizienz sind
tolerierbar. Auferdem sollen in dieser Arbeit hauptséchlich dielektrische Gitter betrach-
tet werden.

Eine Losung fiir das Problem der Treppenstufenapproximation bietet auch die differenti-
elle Methode, die im Abschnitt bereits vorgestellt wurde. Auferdem wurde kiirz-
lich von Kim ein Verfahren vorgeschlagen, das durch eine so genannte ,pseudo-Fourier
modal analysis“ das Problem umgeht [104].

2.3.5.3 Einfluss des Flankenwinkels

Da die Stufenapproximation (bei ausreichend grofer Stufenzahl) keine signifikanten Aus-
wirkungen auf die Beugungseffizienz gezeigt hat, wird fiir die Untersuchung des Flanken-
winkels die RCWA verwendet. Diese zeichnet sich im Vergleich zu den anderen Verfahren
durch eine deutlich kiirzere Rechenzeit aus. Wir betrachten nun ein dielektrisches Tra-
pezgitter und untersuchen den Einfluss des Flankenwinkels auf die Beugungseffizienz.
Dies konnte z.B. eine Phasenmaske sein, deren Flanken nicht exakt senkrecht sind. Die
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Abbildung 2.38: Einfluss der Stufenzahl: Metallisches Trapezgitter

Periode sei die doppelte Wellenldnge, die Gitterhohe h = ﬁ Als Flankenwinkel be-
trachten wir den Trapezwinkel des Gitters, ein Winkel von 90° entspricht also einem
Binérgitter. In Abbildung ist die Effizienz der 0. und der 1. Beugungsordnung des
Gitters iiber dem Flankenwinkel dargestellt. Man erkennt, dass sich die beiden Ordnun-
gen im Wesentlichen gegenliufig verhalten. Allerdings sind die Steigungen der Kurven
etwas unterschiedlich. Abbildung zeigt die Phase der 0. und 1. Beugungsordnung
in Radiant fiir TE- (blau) und TM-polarisiertes Licht (griin). Die Phasen sind bezogen
auf den Wert fiir Gitter mit Flankenwinkel 90°, also ein Binérgitter. Insbesondere die 0.
Ordnung des Gitters scheint sehr sensitiv auf den Flankenwinkel zu reagieren.

2.3.6 Fullfaktorvariation

Mit der hier verwendeten Methode der RCWA lassen sich prinzipiell nur periodische
Gitterstrukturen simulieren. Daher ist es zundchst nicht moglich stochastische Fehler,
wie beispielsweise einen variierenden Fiillfaktor zu modellieren. Ein Versuch solche Sto-
rungen trotzdem zu untersuchen ist ein Ubergitter. Man betrachtet nicht ein Gitter der
eigentlichen Periode P, sondern ein Gitter mit einer vielfach grofseren Periode N - P.
Nun kénnen die einzelnen ,Sub-Perioden“ innerhalb der Periode des Ubergitters unter-
schiedliche Parameter aufweisen. Dennoch ldsst sich somit kein komplett stochastisches
Verhalten nachbilden, da das Ubergitter ja periodisch bleibt und sich die Uberperioden
immer wiederholen. Dies fiihrt dann dazu, dass es immer noch diskrete Beugungsord-
nungen des Ubergitters gibt und kein kontinuierliches Richtungsspektrum entsteht. Es
werden daher mehrere solcher Ubergitter betrachtet und das Ergebnis gemittelt.

Es wurde beispielhaft ein Binérgitter mit einer Fiillfaktorvariation von £100 nm unter-
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Abbildung 2.39: Einfluss des Flankenwinkels

sucht. Dazu wurde ein Ubergitter betrachtet, das die zehnfache Periode des eigentlichen
Gitters besitzt, in jeder Sub-Periode wurde ein zufélliger Stegbreitenfehler zwischen -100
nm und +100 nm gewihlt (gleichverteilt). Nun wurden jeweils zehn solche Ubergitter
betrachtet und die elektromagnetisch berechnete Beugungseffizienz mit der eines unge-
storten Gitters verglichen. Die absolute Abweichung der mittleren Beugungseffizienz der
gestorten Gitter und dem idealen Gitter ist in Abbildung iber dem Kehrwert der
Gitterperiode aufgetragen. Solche stochastischen Fehler wurden auch von Germer unter-
sucht [105]. Er gibt ein Modell an, mit dem sich der Einfluss der statistischen Variation
berechnen lisst. Das Ergebnis dieses so genannten mean-field models ist in der Abbil-
dung gestrichelt dargestellt. Das Modell spiegelt zwar in etwa den qualitativen Verlauf
der Kurven wider, fiir eine quantitative Analyse des Fehlers scheint das Modell aber
ungeeignet zu sein.
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Abbildung 2.40: Absolutfehler der Beugungseffizienz bei Fiillfaktorvariationen
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3 Inverses Problem

Nachdem die notwendigen Grundlagen geschaffen wurden und das Vorwartsproblem ana-
lysiert wurde, sollen nun in diesem Kapitel das inverse Gitterbeugungsproblem und zwei
Losungsmethoden untersucht werden. Wie bereits im Abschnitt beschrieben, gibt
es keine direkte Methode zur Losung des inversen Problems. Es gibt also zundchst nur
Verfahren, die zu einer gegebenen Gittergeometrie die Beugungseffizienz und Phase be-
rechnen konnen, nicht aber umgekehrt. Inverse Probleme sind weit verbreitet und haben
ihren festen Platz auf dem Gebiet der Mathematik [106]. Hier soll das inverse Problem
aber weniger im mathematischen Sinne als inverses Problem behandelt werden, sondern
ganz konkret in Hinblick auf die Anwendungen bei Design- und Optimierung und der
Gittercharakterisierung, die dann im Kapitel [4] beschrieben werden. Zunéchst soll das
inverse Problem konkret formuliert werden, anschlieffend wird dann zunéchst ein iterati-
ves Losungsverfahren vorgestellt, mit dem das inverse Gitterbeugungsproblem iiber ein
Optimierungsverfahren gelost werden kann. Das zweite Verfahren, das in diesem Kapitel
betrachtet wird, basiert auf einer Approximation von berechneten Beugungseffizienzen
iiber einem bestimmten Parameterraum und kann ebenfalls zur Losung des inversen
Problems verwendet werden.

Fiir das iterative Verfahren wird ein Verfahren angewendet, um in der RCWA direkt
die Ableitungen der Beugungseffizienz nach den Gitterparametern zu bestimmen. Das
Verfahren wurde erstmals auf zweidimensionale Beugungsgitter angewendet und bietet
eine deutlichen Geschwindigkeitsvorteil bei der Berechnung der Gradienten im Opti-
mierungsalgorithmus. Zum anderen wurde ein Approximationsverfahren eingesetzt, um
Beugungseffizienzen iiber dem betrachteten Parameterraum zu approximieren. So kann
mit wenigen elektromagnetischen Rechnungen der Parameterraum approximiert werden.
Die Approximation wird dann anschliefend durchsucht und so kénnen dann zu vorge-
gebenen Beugungseffizienzen (z.B. aus einer Messung) die passenden Gitterparameter
bestimmt werden. Das Approximationsverfahren auf Basis von verschobenen Basisfunk-
tionen wurde am Lehrstuhl Optoelektronik entwickelt und wurde in dieser Arbeit zur
Losung des inversen Gitterbeugungsproblems eingesetzt. Das Verfahren bietet aufserdem
die Moglichkeit Gradientendaten zu approximieren, so dass auch hier die Gradienten,
die der modifizierte RCWA-Algorithmus liefert als Grundlage fiir eine Approximation
dienen konnen.
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3. Inverses Problem Formulierung des inversen Problems

3.1 Formulierung des inversen Problems

Da das inverse Gitterbeugungsproblem im Allgemeinen nicht eindeutig ist, miissen wir
das Gitter zunéchst durch eine endliche Anzahl von Gitterparametern beschreiben (Abb.
. Hierdurch schrianken wir den Losungsraum ein und legen implizit bestimmte Rand-
bedingungen fest. Die einzelnen Gitterparameter (wie beispielsweise Gitterhohe, Fiill-
faktor, Flankenwinkel, ...) fassen wir als Vektor zusammen:

ﬁ: (ph'” 7pN)

\ Ii’pi’Ji
P>

Abbildung 3.1: Parametrisierung des Gitters

Aufser den Gitterparametern beschreiben wir die Umgebungsbedingungen durch einen
Konfigurationsvektor C', der die Wellenldnge A\, den Einfallswinkel 9, die Polarisations-
richtung 7 sowie die betrachtete Beugungsordnung m zusammenfasst:

—

C=(\m19,m)

Wenn wir nochmals das Vorwértsproblem betrachten, so suchen wir zu einem gegebenen
Parametervektor und einer gegebenen Konfiguration die Beugungseflizienz 7. Dies liefert
uns z.B. die RCWA:

p C
p,Lpy;l,p,J,m —» RCWA |—> h

<—\7

Abbildung 3.2: RCWA liefert Beugungseffizienz zu gegebenem Parametervektor p’ und
Konfiguration C'

Die RCWA steht hier exemplarisch fiir ein (elektromagnetisches) Berechnungsverfahren
und konnte auch durch andere Verfahren ersetzt werden. Auch wenn kein analytischer
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3. Inverses Problem Iteratives Losungsverfahren

funktionaler Zusammenhang zur Berechnung der Beugungseffizienz besteht, beschreiben
wir das Vorwértsproblem iiber eine Modellfunktion m:

n =m(p,C)

Betrachten wir mehrere Konfigurationen (z.B. wenn wir die Beugungseffizienz bei ver-
schiedenen Wellenldngen betrachten), fassen wir Beugungseffizienzen der Konfiguratio-
nen zu einem Effizienzvektor 77 zusammen:

m(p; C1)

=\
Il

—

m(p; Cr)

Betrachtet man nun das inverse Problem sucht man zu einer gegebenen Beugungseffizienz
die entsprechenden Gitterparameter:

p=m"'(n,C)

Damit das Problem eindeutig oder iiberbestimmt wird, ben6tigt man mindestens so
viele Effizienzen, wie zu bestimmende Parameter. Wir betrachten daher die Beugungsef-
fizienzen des Gitters z.B. bei verschiedenen Wellenldngen oder die Effizienzen mehrerer
Ordnungen. Dann erhalten wir entsprechend:

p=m"'(i,Cy,---Cy)

Leider gibt es kein direktes Verfahren zur Losung des inversen Problems, die inverse
Funktion m ™! gibt es also nicht. Zur Lésung des inversen Problems miissen daher andere
Verfahren eingesetzt werden. Zwei verschiedene Losungsverfahren sollen in den folgenden
Abschnitten betrachtet werden.

3.2 lteratives Losungsverfahren

Zunéchst soll die iterative Losung des inversen Problems betrachtet werden. Im Ver-
gleich zur Vorausberechnung der Daten (vgl. Tabelle ist die iterative Losung zwar
langsamer, aber flexibler als beispielsweise die Approximation des Parameterraums, die
im zweiten Teil des Kapitels vorgestellt wird (siehe auch bei Raymond [7]). Bei der
Betrachtung von inversen Problemen liegt die iterative Losung mit Hilfe von Optimie-
rungsalgorithmen nahe: Da die Vorwértsrechnung zu gegebenen Parametern die Beu-
gungseffizienzen liefert, versucht man nun iterativ die Parameter so lange zu verdndern,
bis man die gewiinschten Beugungseffizienzen erhalt.
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3. Inverses Problem Iteratives Losungsverfahren

3.2.1 Das Optimierungsverfahren

Die elektromagnetischen Methoden erlauben uns die Lésung des Vorwértsproblems - wir
erhalten also zu gegebenen Gitterparametern die enstprechenden Beugungseffizienzen.
Zur Losung des inversen Problems suchen wir den Parametervektor p eines Beugungsgit-
ters zu einem gegebenen Effizienzvektor 7,0 gegeben. Wir betrachten die Beugungseffizienz
als vektorielle Grofe, da wir z.B. im Design Forderungen an mehrere Beugungsordnungen
stellen oder in der Charakterisierung die Beugungseffizienz bei verschiedenen Wellenlén-
gen messen. Dies wird dann durch die verschiedenen Konfigurationen c beschrieben,
da diese aber bekannt sind, betrachten wir im Folgenden die Beugungseffizienz nur als
Funktion der Gitterparameter.

Zur iterativen Losung des inversen Problems versuchen wir die Parameter im Vorwérts-
problem so zu variieren, bis die Differenz zwischen den vorgegeben Beugungseffizienzen
und den berechneten minimal wird:

— — .
1 vorgegeben — 1] calc(m — 1min

Diese vektorielle Grofe 14sst sich nur schwierig minimieren, daher betrachten wir als ska-
lare Groke das Quadrat der Norm[] dieser Differenz. Dies ist unsere skalare Zielfunktion

1) 1
2 .
f(ﬁj = 5 ||Wvov-gegeben - 70111005)” — nin

Dies ist ein klassisches kleinste-Quadrate Problem, wie es in vielen Lehrbiicher behan-
delt wird. Die Herleitung fiir ein Losungsverfahren dieses Problems ist hier angelehnt an
die Erkldrungen von Nocedal und Wright [I07]. Betrachten wir zunéchst ein allgemei-
nes Minimierungsproblem f(Z) — min. Die skalare Funktion f kdnnen wir durch eine
Taylorreihe im Punkt 7, approximieren:

" . PN =
T(%) = f(z0) + V f(20)" (& — o) + (@ = o)V f () (% — 70) + - -+
Das Minimum kann nun bestimmt werden, indem wir die Ableitung der Taylorreihe Null
setzen. Wir betrachten die Taylorreihe bis zur zweiten Potenz und erhalten dann fiir die

Ableitung:
0

55 L @) ~ V()" + V2 f (@) (& — )
Und damit: ,

T~ To — (V2 f(70)) Vf(0)"
Dies ist das klassische Newton-Verfahren. Ausgehend von einem Startpunkt &y berechnen
wir das Minimum Z,, und setzen diesen Punkt als neuen Startpunkt. Das Newton-
Verfahren konvergiert quadratisch, hat aber den Nachteil, dass sowohl der Gradient der

!"Wir betrachten hier die Euklidische Norm (2-Norm) ||zl = /> |i[?
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3. Inverses Problem Iteratives Losungsverfahren

Funktion Vf und die Hessematrix (also die zweite Ableitung) V2f berechnet werden
miissen.

Wir betrachten daher das Gaulk-Newton Verfahren, das eine Erweiterung des Newton-
Verfahrens darstellt, aber ohne die zweite Ableitung auskommt. Zunéchst betrachten wir
ein etwas spezielleres Optimierungsproblem - ein kleinste-Quadrate Problem, wie oben
bereits dargestellt:

£(#) = @] — min

7(Z) ist dabei der sogenannte Residuenvektor. Im konkreten Fall der Beugungseffizienzen
ist dies die Differenz aus den vorgegebenen und den berechneten Effizienzen r(p) =
Thworgegeben — Teate(P). Im Fall des kleinste-Quadrate Problems ist dann der Gradient und
die Hessematrix:

Vi@ = IR
V2f(Z) = JTJ+er(yZ’)V2r](x)

Dabei ist J die Jacobi-Matrix von 7(Z):

ory .. 9n
ox1 oxr N
J=VT(e o) = | ¢ (3.1)
o, ... 91
61’1 81’]\7

Im Gaulk-Newton Verfahren verwendet man eine Naherung fiir die Berechnung der zwei-
ten Ableitung, um auf die explizite Berechnung zu verzichten:
V2f(2) =~ ']

Und bekommt dann folgendes Iterationsschmema fiir die Optimierung:

Fon = T — (I73) 7 ITH(Z) (3.2)
Um die Matrixinversion zu vermeiden 16st man stattdessen das folgende Gleichungssys-
tem und bestimmt dann Z,,:

JTY - (2 — o) = =77 ()

Dabei ist anschaulich d := (JTJ)_IJT“(J?O) die Richtung, die das Verfahren beim
néchsten Schritt einschlégt. Damit das Verfahren gut konvergiert, empfiehlt es sich nicht
immer die volle Schrittweite d zu gehen, sondern nur ad wobei 0 < a < 1. Zur Bestim-
mung der richtigen Schrittweite, die als Liniensuche bezeichnet wird, gibt es verschiedene
Verfahren, auf die hier aber nicht genauer eingegangen werden soll. Ein guten Uber-
blick iiber Optimierungsverfahren und verschiedene Techniken zur Liniensuche findet
sich ebenfalls im Buch von Nocedal und Wright [107].
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3. Inverses Problem Iteratives Losungsverfahren

Das Gauk-Newton Verfahren ist also ein iteratives Verfahren zur Losung des kleinsten-
Quadrate Problems und damit des hier betrachteten inversen Gitterbeugungsproblems.
Es ist allerdings nur ein lokales Verfahren, da es beim ersten gefundenen Minimum sta-
gniert. Fiir die Anwendung zur Losung des inversen Gitterbeugungsproblems sind die
Parameter oft nicht frei wihlbar, sondern unterliegen bestimmten Anforderungen (z.B.
auf Grund des verwendeten Herstellungsverfahrens). Um solche Randbedingungen mit zu
beriicksichtigen muss das Verfahren weiter angepasst werden, worauf hier aber nicht wei-
ter eingegangen werden soll. Eine Implementierung des Gaufs-Newton Verfahrens wurde
in dieser Arbeit exemplarisch fiir die iterative Losung des inversen Problems eingesetzt,
prinzipiell sind hierfiir aber auch andere Optimierungsverfahren anwendbar. Da die Vor-
wartsrechnung sehr rechenintensiv ist, bieten sich Verfahren an, die mit mdéglichst wenig
Funktionsauswertungen auskommen.

3.2.2 Analytische Berechnung der Gradienten

Wie oben gesehen benétigen wir fiir das Optimierungsverfahren in jedem Optimierungs-
chritt die Jacobi-Matrix des Residuenvektors 7(p). Die Residuenvektoren sind dabei die
Differenzen der vorgegeben Beugungseffizienzen und der berechneten:

F(m = ﬁvorgegeben - ﬁcalc(ﬁ)

Da 7yorgegeen konstant ist, brauchen wir also die partiellen Ableitungen der Beugungs-
effizienz. Aus Gleichung [3.1] folgt:

om .. Om
Op1 IpN
é 0 .
J:_vncalc(ph'” ;pN) = - : . : (33)
oy .. 9OnL
Op1 OpnN

Diese Ableitungen werden in der Regel iiber Differenzenquotienten berechnet. Bei der
Verwendung der symmetrischen Formulierung des Differenzenquotienten sind so zwei
zusitzliche elektromagnetische Rechnungen fiir jede Effizienz und jeden Parameter not-
wendig:
On _ npi + Api) — n(pi — Api)
opi 2Ap;
Bei der Verwendung der (ungenaueren) einseitigen Formulierung des Differenzenquoti-
enten ist ebenfalls eine zusédtzliche rigorose Rechnung fiir jeden Gitterparameter notwen-
dig:

(3.4)

on _ n(pi + Api) — n(pi)
op; Ap;

(3.5)

Anstatt die Ableitungen der Beugungseffizienz numerisch zu berechnen hat van der Aa
gezeigt, dass sich die Ableitungen der Beugungseffizienz eindimensionaler Gitter nach
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3. Inverses Problem Iteratives Losungsverfahren

den Gitterparametern ohne das Losen einen zusatzlichen Eigenwertproblems berechnen
lassen [12, 13]. Da das Losen des Eigenwertproblems der rechenintensivste Schritt im
RCWA-Algorithmus ist, lasst sich so Rechenzeit im Vergleich zur numerischen Berech-
nung durch Differenzenquotienten einsparen. Zur Berechnung der Ableitung setzt man
direkt gT fiir die transmittierten bzw. aR fiir die reflektierten Beugungsordnungen in
die RCWA Gleichungen ein und versucht das Problem dann auf die Ableitungen der
Eigenwerte und Eigenvektoren zuriick zu fiihren. Diese kdnnen dann analytisch - ohne
die weitere Losung eines Eigenwertproblems - bestimmt werden. Hier soll zunéchst noch
mal das Verfahren von van der Aa fiir den eindimensionalen Fall betrachtet werden,
anschlieffend wird die Methode dann fiir die Ableitungsberechnung zweidimensionaler
Gitter erweitert.

3.2.2.1 1D-Gitter

Wir betrachten nun das Verfahren von van der Aa zur Bestimmung der Ableitung der
Beugungseffizienz nach den Gitterparametern. Hier sei nur der TE-Fall betrachtet - fiir
den TM-Fall, sowie den konischen Fall lassen sich die Gleichungen entsprechend herleiten.
Betrachten wir als Ausgangspunkt die Berechnung der reflektierten und transmittierten
Beugungseffizienzen (aus Gleichung [2.85):

Niom = BB, - R (ﬂ)
Yi

77T7m — TmT,:L . % (’}/III)

Yi

mit v; = konycos .

Betrachten wir nun die Ableitung der Beugungseffizienz nach einem Gitterparameter p;,
dann erhalten wir

Vi _ (aRmR;“n + RmaRm) R (ﬂ)

Op; Opi Ip; Ve
ONTm (6T oTy; ) (’YIH)
5 — T* + Tm m . %
op; Op; Ip; Ve

Es werden also die Ableitungen der Amplituden R und T benétigt. Fiir die Berechnung
der Feldamplituden betrachten wir den Enhanced Transmittance Matrix Approach (ET-
MA, siehe Abschnitt [2.1.4.3). Wir betrachten hier aus Griinden der Ubersichtlichkeit nur
ein bindres Gitter. Das Verfahren lisst sich aber ebenso auf mehrere Schichten {ibertra-
gen. Fiir ein binidires Gitter erhalten wir dann aus dem ETMA (GL. [2.98):
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(Pa)-(6 5) (L) (3.

Wenn wir diese Gleichung umstellen, erhalten wir

F\ o I\, ([ 6
(o) (5 )m= ()

Diese Gleichung konnen wir jetzt nach p; ableiten. Gestrichene Buchstaben bedeuten

dabei die Ableitung nach dem i-ten Parameter: 6%.

F/ —1 F -1/ —1 -1 /
(G’)B T+<G)(B T+ B T)+(_YI>R_0

Wir kénnen dann nach R’ und 7”7 auflosen und erhalten

(TR (6 ) e (g)e e

Wir bekommen dann also R’ und einen Ausdruck fiir 7. Bendtigt wird das Ergebnis der
RCWA | sowie F’ und G’. Aus dem Ergebnis kénnen wir dann 7" berechnen:

T =B ((B—l’T + B—lT’) - B‘l'T> (3.8)

Der Term in der Klammer ist dabei das Ergebnis des Gleichungssystems von oben. Leiten
wir B~!B = I ab, dann erhalten wir einen Ausdruck fiir B~

BV = _B'B'B! (3.9)

Wir brauchen damit also nur noch die Ableitung von B. Wir betrachten zunichst die
Ableitung von F” und G’. Im Transmittance Matrix Approach erhalten wir F' und G aus
Gleichung [2.95] Wir kénnen diese Gleichung ableiten und bekommen damit

F'\ _ (WH+WXA+WX'A+WXA (3.10)
G ) \ V-VXA-VX'A-VXA ‘

Dabei sind W' die abgleiteten Eigenvektoren. Aufserdem bendtigen wir noch A" und X'.
A und B erhalten wir aus Gleichung [2.91] Wenn wir diese Gleichung umstellen und
ableiten, erhalten wir dann fiir A" und B’:

AN _ (W BN WXWX'\ _(FL\ (W,
B )"\ v G VX + VX G, 14

Im Fall einer Schicht (bzw. bei der letzten Schicht im ETMA) ist Fy = I und G4 =
—Y717. Damit erhalten wir dann
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/ . -1 / / R 7, 04/
A, _ w1 W/X + WX, _ VI// A (3.11)
B Vo =Y VIX+VX 1%
Mit V = WQ erhalten wir dann fiir die Ableitung von V:
Vi=WQ+WwWqQ (3.12)

Auferdem ist @ = /A, wobei A die Diagonalmatrix der Eigenwerte ist. Damit ist dann
1
Q = §Q*1A’ (3.13)

Die Matrix X ist X = e 4%, wobei die Exponentialfunktion komponentenweise auf die
Elemente der Diagonalmatrix angewendet zu verstehen ist. Damit erhalten wir

X'=-d-Q X (3.14)

Wir haben nun also alle Gleichungen auf W’ und A’ zuriickgefiihrt!

Ableitung der Eigenwerte und Eigenvektoren

Jetzt bendtigen wir zur Berechnung der Ableitung der Beugungseffizienz nur noch die
Ableitungen der Eigenwert- und Eigenvektormatrizen. Wir betrachten zunichst ein all-
gemeines Eigenwertproblem:

AW —WA =0

Und damit A = WAW L. Dabei ist W die Matrix der Eigenvektoren von A und A
die Diagonalmatrix mit den Eigenwerten von A. Wir leiten diese Gleichung ab und
erhalten:

AW + AW —W'A—-WAN =0

Dann multiplizieren wir die Gleichung mit der Matrix der linksseitigen Figenvektoren
w1
WAW + W AW = WWA - A =0

Wir definieren dann
C=ww

Damit ist W' = WC'. Wir versuchen jetzt nicht direkt W’ zu bestimmen, sondern C.
Setzen wir ein, dann erhalten wir:

N =WTAW + AC — CA
Wir betrachten die Gleichung nun komponentenweise und erhalten dann:

5]@,[)\;@ = 17214/117[ + (/\l - )\k> * Ck,l
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Dabei ist vf der k-te Vektor von W1, j; der l-te Eigenvektor von W und A; und A, der
l-te bzw. k-te Eigenwert. Die Ableitung des k-ten Eigenwerts ist dann

X, = 7 Al (3.15)

Wenn wir die Gleichung nach den Komponenten von C'" auflésen, erhalten wir

SGA e
Ck,z:{(’\l_’\k) tir & 7 (3.16)

0 firk =1

Wir konnen also die Ableitungen der Eigenwerte und Eigenvektoren der Matrix A aus
deren Eigenwerten und Eigenvektoren, sowie der Ableitung der Matrix bestimmen, ohne
ein weiteres Eigenwertproblem zu 16sen! Dies reduziert den Rechenaufwand erheblich.

3.2.2.2 2D-Gitter

Nun soll die Ableitungsberechnung fiir zweidimensionale Gitter betrachtet werden. Be-
sonders bei zweidimensionalen Gitterstrukturen ist die rigorose Rechnung sehr aufwén-
dig, so dass die Betrachtung des inversen Problems (z.B. fiir die Rekonstruktion von
Gitterparametern aus Beugungsmessungen) sehr lange dauert. Ein schnelle Berechnung
der Gradienten wiirde einen erheblichen Geschwindigkeitsvorteil bedeuten. Das oben
beschriebene Verfahren soll nun also auf zweidimensionale Gitter angewendet werden.

Da sich die RCWA fiir zweidimensionale Gitter nicht grundsétzlich vom eindimensio-
nalen Fall unterscheidet (vgl. Abschnitt [2.1.4.3), ist auch die Herleitung fiir die Ablei-
tungsberechung zweidimensionaler Gitter in weiten Teilen analog zum eindimensionalen
Fall, hier werden daher nur die wichtigsten Schritte dargestellt. Wir beginnen mit der
Gleichung fiir die Feldamplituden aus dem ETMA und leiten diese ab. Wir erhalten

dann aus Gleichung [2.111}
’ ~ -1
BYT+B'T"\ (F —-Z F’ _1
( o ) = ( a v, (—=1) - b B~'T (3.17)

Fiir die Ableitungen von F' und G erhalten wir aus Gleichung [2.109

F'N =V =(WA+WA)

G ) V) + WiA+ WoA'
A’ und B’ erhalten wir aus Gleichung [2.108

. -1
(o) = (50 0 1Gwt) ()
B’ Vo Y Wy —Vy
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Wi Wi VI V) erhalten wird, in dem wir Gleichung [2.110| ableiten:

W, =-Dy(V'X +VX') (3.18)
Wy =Dy (W'X +WX') (3.19)
1% = —DyV' (3.20)
|74 = —DyW' (3.21)

Wir benétigen dann noch die Ableitung von V:
V= ()Y WQ+ Q' (W'Q+WQ)) (3.22)

Die Berechnung von X’ ist dabei analog zum eindimensionalen Fall. Nun fehlt noch die
Berechnung von (Q;,)":

(1) = -0 0" (3.23)

o=y 5 (3.24)

Nun haben wir die Ableitung der Beugungseffizienz auf die Berechnung von W’ und
Q' zuriick gefiihrt. Nun koénnen wir wieder das oben beschriebene Verfahren fiir die
Ableitung der Eigenwerte und Eigenvektoren verwenden. Hierfiir wird dann noch die
Ableitung der Matrix €2; benotigt:

und

B K24 [e1D (K, - [le)] K,E K,
m‘(UQ—WH&EﬂM K2+ ([e]] B ) (3.25)

mit
D = KyE’le -1
B=K,F'K,—1

Die Teile der abgeleiteten Matrix sind dann

(21,1 = [le]1" D+ [[e]1 D’ (3.26)
Q)1 =[]l KB~ + [le]] Ky(B)) K (3.27)
(Q)oy = —(el) Ko B + [[e] | Ko(E71)) K, (3.28)
(23 = [[e])' B+ [[¢]] B’ (3.29)

und fiir die Ableitungen von B, D und E erhalten wir:

D' =K, (E YK, (3.30)
B =K, (EYK, (3.31)
(E7YY =-E'EE! (3.32)
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Die Berechnung der Beugungseffizienz ldsst sich also auch im zweidimensionalen Fall
auf die Berechnung der Ableitungen der Eigenwerte und Eigenvektoren zuriick fiihren.
Diese lassen sich wie im eindimensionalen Fall ohne das Losen eines Eigenwertproblems
berechnen. Im eindimensionalen Fall wird dafiir nur die Ableitung der Matrix F, also der
Matrix der Fourier-Koeffizienten benétigt. Diese konnen analytisch berechnet werden.
Im zweidimensionalen Fall benotigt man mit der Formulierung von Li fiir eine gute
Konvergenz noch die Ableitungen der Matrizen |[e|] und [|e]] [47]. Diese Matrizen
konnen fiir allgemeine Gitterzellen allerdings nicht analytisch bestimmt werden, sondern
miissen mit Hilfe der FF'T berechnet werden. Die Ableitung der Matrizen kann also auch
nicht analytisch berechnet werden, sondern muss numerisch berechnet werden.

Vergleich der Genauigkeit und Konvergenz

Das Verfahren erlaubt uns also die Berechnung der Ableitungen ohne zuséitzliches Ldsen
eines Eigenwertproblems. Nun sollen die analytisch bestimmten Ableitungen mit nume-
risch berechneten verglichen werden. Dazu berechnen wir exemplarisch die Ableitung
der Beugungseffizienz eines quadratischen Saulengitters (s. Abb. nach dem Fiill-
faktor f. Abb. zeigt die Beugungseffizienz einiger Ordnungen (griine Kurve), sowie
die analytisch (blaue Kurve) und die numerisch bestimmte Ableitung (rote Kurve). Die
Ableitungen stimmen fiir alle Ordnungen sehr gut iiberein.

.........

n=15 Hohe h

Periode P

Abbildung 3.3: Zweidimensionales Sdulengitter

Auferdem wurde untersucht, inwieweit sich die Konvergenzeigenschaften dndern. Ab-
bildung zeigt die analytische und die numerische bestimmte Ableitung der (0/0).
Beugungsordnung iiber der Modenzahl M,. Beide Ableitungen zeigen dasselbe Konver-
genzverhalten. Die analytische Ableitungsbestimmung hat also keine negativen Auswir-
kungen auf die Konvergenzeigenschaften.
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x10° Transmission
2 T T 7 T r ; 0.2
A —+— analytische Ableitung
SN -=+=-Finite Differenzen
/ A -~ Effizienz

i
11 10 1-1 01 00 0-1 -11 10 -1-
Ordnung

Abbildung 3.4: Vergleich analytische und numerische Ableitung

analytisch
— Finite Differenzen

Abbildung 3.5: Konvergenzvergleich analytische und numerische Ableitung
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3.2.2.3 Vergleich der Rechenzeit und Komplexitit

Betrachten wir nun die Rechenzeit des Verfahrens im Vergleich zur numerischen Be-
rechnung der Ableitung mit Differenzenquotienten. Fiir die Berechnung muss zwar kein
zusétzliches Eigenwertproblem gelost werden, aber die Berechnung der Ableitung erfor-
dert das Losen von einigen Gleichungssystemen.

Numerische Ableitungsberechnung

Betrachten wir zunéchst die numerische Ableitung iiber Finite Differenzen. Wenn wir
die einseitige Ableitung bilden, miissen wir fiir jeden Parameter die Effizienz fiir p; + Ap;
bestimmen. Wir bendtigen also fiir N Gitterparameter (N + 1) rigorose Rechnungen
(siehe Abbildung [3.6).

Gitterparameter Gitterparameter
PPy Berechne Fourier- Py P*DR;- Py Berechne Fourier-
koeffizienten von e(x,y) koeffizienten von e(x,y)
LOse Eigenwert- Lose Eigenwert-
problem problem
Lése LGS fur die Lose LGS fur die
Randbedingungen Randbedingungen
= trewa(MO) l = trowa(MO)

Th.
p

Abbildung 3.6: Numerische Ableitungsberechnung
Die Zeit fiir eine rigorose Rechnung bezeichnen wir als tgow 4, dann betriagt die gesamte

Rechenzeit:
trp = (N + 1) . tRCWA(MO) (333)

Verwenden wir anstelle der einseitigen Ableitung einen symmetrischen Differenzenquoti-
enten, um eine genauere Ableitung zu erhalten, brauchen wir pro Parameter sogar zwei
rigorose Rechnungen. Die Rechenzeit ist dann:

trp.symm = 2N - trew a(Mo) (3.34)
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Analytische Ableitungsberechnung

Im Vergleich zur numerischen Ableitungsberechnung benotigen wir bei der analytischen
Bestimmung nur eine rigorose Rechnung. Auferdem miissen wir fiir jeden Parameter die
Ableitung der Fourierkoeffizienten und die Ableitung der Beugungseffizienz berechnen.
Wir bendtigen also N mal die Zeit fiir die Ableitung und die Zeit fiir eine rigorose
Rechnung (siehe Abb.[3.7).

Gitterparameter

Berechne Fourier-
koeffizienten von e(x,y)

Loése Eigenwert-

problem

Lose LGS fur die
Randbedingungen

Berechne Ableitung der
Fir jeden Fourierkoeffizienten

Parameter p; \ - (MO)
Berechne Ableitung = CAbleitung
der Beugungseffizienzen

[
h

ip
Abbildung 3.7: Analytische Ableitungsberechnung

tana = trewa(Mo) + N - apieitung(Mo) (3.35)

Wenn die Ableitungsberechnung also nicht linger dauert als die RCWA-Berechnung,
bringt die analytische Berechnung der Ableitung einen Geschwindigkeitsvorteil.

Komplexitit des Algorithmus Nun soll zunichst die Komplexitit der Ableitungsbe-
rechnung analysiert werden. Bei der RCWA-Berechnung bendtigt das Losen des Eigen-
wertproblems die meiste Rechenzeit. Die Rechenzeit wachst mit O(M 3), wobei M die
Grofse der Matrix ist, deren Eigenwerte und -vektoren berechnet werden. Betrachten wir
nun die Rechenzeit fiir die Berechnung der Ableitung genauer. Zunéchst muss fiir die Be-
rechnung der abgeleiteten Feldamplituden ein Gleichungssystem gelost werden (Gl.
bzw. . Die Matrizen, die zum Losen des Gleichungssystems invertiert bzw. zerlegt
(z.B. iiber eine LU-Zerlegung) werden miissen, kommen allerdings auch schon im RCWA-
Algorithmus vor. Es dndert sich also nur die rechte Seite des Gleichungssystems, so dass
die Matrizen nicht noch einmal zerlegt werden miissen. Lediglich die Riicksubstitution
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ist notwendig zum Losen des Gleichungssystems. Vergleicht man die Komplexitit der
Algorithmen, so ist die LU-Zerlegung O(N?), die Riicksubstitution aber nur O(N?).

Betrachten wir nun die Berechnung von F” und G’, so sind zunéchst einige Matrixmul-
tiplikationen notwendig. Die Matrixmultiplikation hat dabei die Komplexité O(M 3).
F" und G’ werden allerdings nie direkt bendtigt, sondern nur das Produkt

F’ 1
(¢ )Br

Dies ist dann keine M x M-Matrix mehr, sondern nur noch ein Vektor der Liange M.
Somit konnen die Matrix-Matrix Multiplikationen zur Berechnung von F’ und G’ durch
Matrix-Vektor Multiplikationen ersetzt werden. Die Komplexitdt ist damit dann nur
noch O(M?).

Ableitung der Eigenwerte und Eigenvektoren

Die Berechnung der Ableitungen der Eigenwerte und Eigenvektoren nach van der Aa
(G und hat die Komplexitit O (M 3), da im Prinzip eine Matrixmultiplikation
berechnet werden muss. Es gibt zwar noch andere Moglichkeiten diese Ableitungen zu
berechnen, allerdings haben auch diese Verfahren mindestens diese Komplexitét, sofern
die Ableitungen aller Eigenwerte und Eigenvektoren benétigt werden [108].

Ableitung der Fourier-Koeffizienten

Im eindimensionalen Fall kann die Ableitung der Fourier-Koeffizienten analytisch be-
rechnet werden. Da die Grofse der E-Matrix M x M ist, bekommen wir insgesamt eine
Komplexitédt von O (M 2). Im zweidimensionalen Fall miissen Ableitungen der zweidimen-
sionalen Fourier-Koeffizienten berechnet werden, aufserdem beno6tigt man die Matrizen
|[€]] und [|e]]. Diese kénnen fiir allgemeine Gitterzellen nicht analytisch bestimmt wer-
den, sondern miissen mit Hilfe der FF'T berechnet werden. Die Berechnung bendtigt N
eindimensionale Fourier-Transformationen, also haben wir insgesamt eine Komplexitét

von O(M? -log(M)).

Vergleich der Rechenzeit

Sowohl der RCWA-Algorithmus, als auch die Ableitungsberechnung haben die Kom-
plexitéit O(M 3), das heifst zunéchst, dass die Rechenzeit mit zunehmender Modenzahl
gleich schnell wichst. Trotzdem kann die analytische Ableitungsberechnung von Vorteil

sein, wenn ihre Rechenzeit durch andere Vorfaktoren kleiner ist als die Rechenzeit fiir
die RCWA-Berechnung.

2Es gibt Algorithmen fiir die Matrixmultiplikation, die etwas besser sind als O(M 3). Durch geschick-
te Verfahren lasst sich eine Komplexitit von O(M logs 7) ~ O(]V[ 2‘807) erreichen. Fiir sehr grofe
Matrizen wurde auch schon O(M?%37) gezeigt.

89



3. Inverses Problem Iteratives Losungsverfahren

<
o

{asteitung trewa
o o o o
w (=] ~l (=]
T )

<
=

30s

o
w

Led
]
T

e

N
I
)
™
6‘_
o
=
>

Abbildung 3.8: Verhéltnis zwischen ¢ spjcitung Und trew a

Abbildung zeigt das Verhaltnis der Zeit fiir die Ableitungsberechnung t spjcitung und
der RCWA-Rechenzeit t gow 4 liber der Modenzahl M. Fiir eine grofe Modenzahl ergibt
sich ein konstanter Wert, das heiftt beiden Grofien wachsen gleich schnell und haben
daher dieselbe Komplexitit.

Betrachtet man nun den Speedup, das heifst den Rechenzeitgewinn, den die analytische
Berechnung der Ableitung bringt, so hingt dieser fiir eine bestimmte Modenzahl nur
noch von der Anzahl der betrachteten Gitterparameter ab.

trp(MO) N+1
S(N) - t MO - tAbleitung (MO)
na(MO) 14 N ey

Im Grenzfall vieler Gitterparameter ist dies genau das Verhéltnis aus trowa und t4,:

. trow A
lim s = ————

N—oo tAbleitung

3.2.2.4 Zusammenfassung

Es wurde gezeigt, dass sich die analytische Bestimmung der Ableitung der Beugungs-
effizienzen auf 2D-Gitter {ibertragen lisst. Die analytische Berechnung der Ableitungen
bringt einen erheblichen Geschwindigkeitsvorteil und die analytisch berechneten Gra-
dienten stimmen sehr gut mit den numerisch berechneten iiberein. Betrachtet man die
Losung des inversen Gitterbeugungsproblems durch ein Optimierungsverfahren, so miis-
sen in jedem Iterationsschritt die Ableitungen nach allen Gitterparametern berechnet
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Abbildung 3.9: Speedup iiber der Parameterzahl

werden. Die Verwendung der analytisch bestimmten Gradienten beschleunigt also jeden

Iterationsschritt, unabhingig vom gew#hlten Verfahren.
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3.3 Approximation des Parameterraums

Wie oben bereits beschrieben ist eine Losung des inversen Gitterbeugungsproblems die
Vorausberechnung von Daten und damit das Erzeugen einer Datenbank. Diese Daten-
bank wird dann nach dem passenden Parametersatz durchsucht. Ein Problem hierbei
ist, dass die Daten in der Datenbank nur an diskreten Stellen, d.h. fiir bestimmte Para-
meterkombinationen vorliegen. Um die Parameter eines unbekannten Gitters nun genau
zu bestimmen, briuchte man die Daten zwischen den Datenpunkten der Datenbank.
Hier kommen nun klassischerweise Interpolationsverfahren, wie beispielsweise Spline-
Interpolation [109] zum Einsatz, um die Zwischenwerte zu interpolieren. Einen dhnlichen
Ansatz verfolgt die Approximation durch verschobene Basisfunktionen [I0], die aber eini-
ge Vorteile im Vergleich zu vielen Interpolationsalgorithmen bietet. Das Approximations-
verfahren, sowie dessen Eigenschaften werden im néchsten Abschnitt beschrieben. Hier
soll zunéchst auf das Approximationsverfahren und anschliefsend auf die Anwendung des
Verfahrens zur Losung des inversen Gitterbeugungsproblems eingegangen werden.

3.3.1 Das Approximationsverfahren

Das Verfahren der Least Square Approximation mit verschobenen Basisfunktio-
nen [I0] basiert auf der Interpolation mit radialen Basisfunktionen [I10]. Hier wird eine
Oberflache als lineare Superpostion von radial symmetrischen Basisfunktionen darge-
stellt. Hervorzuheben ist zunéchst, dass es sich hier aber um ein Approximationsverfah-
ren und nicht um ein Interpolationsverfahren handelt. Bei der Interpolation von Daten
ist eine zwingende Voraussetzung, dass die Interpolation genau durch die Abtastpunkte
geht. Dies ist insbesondere bei verrauschten Daten (wie z.B. Messdaten) stérend. Im
Vergleich dazu muss die Approximation nicht notwendigerweise die Daten an den Ab-
tastpunkten wiedergeben, sondern liefert eine Least Square Approximation an die Daten

(siche Abb. 3.10).

3.3.1.1 Hdéhenapproximation

Zunichst soll die Approximation der Funktionswerte einer vektoriellen Funktion be-
trachtet werden. Dieses Verfahren wird als Héhenapproximationﬂ bezeichnet, im Gegen-
satz zur Gradientenapproximation, die spiter beschrieben wird. Die Approximation der

3Die Bezeichnung Hohenapproximation stammt aus der urspriinglichen Anwendung des Verfahrens in
der Vermessung von Oberflichen. Hier unterscheidet man die Approximation der Hohen und der
Approximation der Steigung, also der Gradienten der Hohenverteilung.
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Interpolation Appreximation

+ Messdaten [+ Messdaten |
—— Interpolation —— Approximation

05

05

(a) Interpolation (b) Approximation

Abbildung 3.10: Vergleich Interpolation und Approximation von verrauschten Daten

Funktion ist eine Superposition von verschobenen Basisfunktionen:
B-1
)= & U@ —pi.d) (3.36)
k=0

Die Basisfunktionen ¥ sind an die Punkte pj verschoben und besitzen eine Gewich-
tung cg. 7 ist ein Skalierungsparameter und beschreibt die Breite der Basisfunktion. Die
Basisfunktionen miissen dabei nicht, wie im Falle der Interpolation mit radialen Ba-
sisfunktionen, radialsymmetrisch sein. Ein Beispiel fiir eine solche Basisfunktion ist die
Amplitude der Lorentz-Funktion:

In Abbildung ist das Prinzip der Superposition der verschobenen Basisfunktionen
dargestellt. Die gewichteten und verschobenen Lorentz-Amplituden ergeben in Summe
die approximierende Funktion (schwarze Kurve).

Die Basispunkte p; an die die Basisfunktionen verschoben werden, werden fiir die Ap-
proximation vorgegeben. ¢ wird problemangepasst gewahlt, so dass zur Approximation
lediglich die Koeffizienten ¢, bestimmt werden miissen. Suchen wir eine Approximation
an die Daten ¢, stellen wir folgende Gleichung auf:

2
— min

7 — £ (7))

Also
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AH Superposition

Abbildung 3.11: Superposition von Basisfunktionen

Wir kénnen dieses Problem l6sen, indem wir die Ableitung Null setzen:
0P

— =0
0 Cp
Wir erhalten dann ein lineares Gleichungssystem:
B
Z Cj k! Mk,k’ = ‘/},k
k=1
mit
M
My = Z U(pi — pr) Y(pi — pr) (3.37)
i=1
und
M
Vik =Y 15 U(pi — i) (3.38)
i=1

Die Approximation wird also bestimmt, in dem das Gleichungssystem aufgestellt und
die Koeffizienten der Basisfunktionen bestimmt werden. Die Superposition der Basis-
funktionen liefert dann eine analytische Darstellung des Parameterraums und damit die
Berechnung von jedem beliebigen Punkt im Parameterraum. Da die Matrix M nicht
von den Daten y; abhingt, konnen leicht neue Punkte zur Approximation hinzugefiigt
werden, da sich nur die rechte Seite des Gleichungssystems dndert und die Koeffizienten
daher schnell neu berechnet werden kénnen.

3.3.1.2 Eigenschaften der Approximation durch verschobene Basisfunktionen

Die Approximation durch verschobene Basisfunktionen bietet die Méglichkeit vektoriel-
le Daten in einem beliebig dimensionalen Parameterraum zu approximieren. Ein Vorteil
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der Approximation im Gegensatz zur Interpolation ist dabei die Glattung von verrausch-
ten Daten. Bei der Betrachtung des inversen Gitterbeugungsproblems werden allerdings
berechnete Beugungseffizienzen approximiert, so dass hier keine verrauschten Daten zu
erwarten sind. Trotzdem bietet sich das Verfahren zur Losung des inversen Problems an.
Die Approximation durch verschobene Basisfunktionen stellt keine Anforderungen an die
Wahl der Datenpunkte und die Dimensionalitit des Parameter- und des Werteraums.
Das Verfahren kann dabei als ,Black-Box* angesehen werden: Die Approximation kann
mit Daten gefiillt werden, anschlieffend konnen beliebige Werte ausgelesen werden. Zur
Verfeinerung der Approximation kénnen zu jedem Zeitpunkt weitere Werte zur Appro-
ximation hinzugefiigt werden. Dies kdnnte auch fiir ein iteratives Verfahren zur Losung
des inversen Problems genutzt werden: In jedem Iterationsschritt fiigt man einen neuen
Datenpunkt zur Approximation hinzu und verbessert so die Approximation. Das globa-
le Minimum der Approximation (bzw. einer approximierten Potentiallandschaft) kann
dann sehr schnell bestimmt werden und als nichster Datenpunkt fiir die Approximation
genutzt werden, um so die Genauigkeit in der Ndhe des Minimums zu erhéhen. Aufserdem
sorgt die Approximation fiir eine erhebliche Datenreduktion - der komplette Parameter-
raum wird lediglich durch die Basispunkte und die Koeffizienten beschrieben.

Zusammenfassend bietet die Approximation durch verschobene Basisfunktionen folgende
Eigenschaften:

e Approximation eines beliebig dimensionalen Parameterraums

e Approximation vektorieller Daten

e Analytische Darstellung des gesamten Raums der beliebig oft differenzierbar ist
e Kommt ohne dquidistantes Raster aus

e Glattung von verrauschten Daten

e Datenreduktion

e Verfahren ist akkumulativ, d.h. es konnen leicht neue Messpunkte hinzugefiigt
werden

3.3.2 Anwendung des Verfahrens auf das inverse
Gitterbeugungsproblem

Zur Losung des inversen Gitterbeugungsproblems soll zunéchst eine Datenbank mit be-
rechneten Beugungseffizienzen erzeugt werden. Hierzu tasten wir den Parameterraum ab
und fiillen die Datenbank mit den berechneten Daten fiir die verschiedenen Parameter-
kombinaten an den Abtastpunkten. Fiir jede Parameterkombination berechen wir also
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rigoros die Beugungseffizienz fiir die L Konfigurationen C = (A, 7,9, m). Die Anzahl der
Abtastpunkte bezeichnen wir mit M.

Abbildung 3.12: Effizienzvektoren im Parameterraum

Abbildung[3.12|zeigt schematisch den abgetasteten Parameterraum. An den Abtastpunk-
ten im zweidimensionalen Parameterraum werden fiir die L Konfigurationen L Beugungs-
effizienzen rigoros berechnet. Der Parameterraum soll nun mit Hilfe von verschobenen
Basisfunktionen approximiert werden. Der Ausgangspunkt ist also ein N-dimensionaler
Parameterraum (Gitterparameter) mit einer L-dimensionalen Funktion (Beugungseffizi-
enzen). Die Funktionswerte sind nur an M Punkten gegeben und gesucht sind die Werte
zwischen den Abtastpunkten, d.h. die Approximation des gesamten Parameterraums.

Beugungseffizienz [%]

\\ ~
: 0

Parameter 2

Parameter 1

Abbildung 3.13: Ausgangspunkt der Approximation

Die Abbildung zeigt den Ausgangspunkt der Approximation fiir einen zweidimen-
sionalen Parameterraum. Dargestellt ist hier nur eine Vektorkomponente. Die Least-
Square-Approximation mit verschobenen Basisfunktionen (Abb. liefert uns dann
eine glatte, analytische Beschreibung der vektorwertigen Funktion als Superposition von
verschobenen vektoriellen Basisfunktionen.
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Abbildung 3.14: Ergebnis der Approximation

Die Approximation des Vektorfelds ist dann der Ausgangspunkt fiir die Losung des in-
versen Problems. Zu einem gegebenen Effizienzvektor kann die Approximation nach dem
am besten passenden Parametersatz durchsucht werden. Die Approximation beinhaltet
dabei alle Punkte des Parameterraums. Die Approximation kann in dieser Anwendung
auch als eine Art ,Black-Box“ betrachtet werden. Durch das Hinzufiigen von rigoros be-
rechneten Effizienzen wird die Approximation mehr und mehr verfeinert. Dann kann die
Approximation dazu genutzt werden, um die Beugungseffizienzen an den Stellen zwi-
schen den Abtastpunkten abzufragen. Die Funktion ist dabei &hnlich wie ein neuronales
Netz, das ebenfalls eingesetzt werden kann, um das inverse Gitterbeugungsproblem zu
I6sen [TTT, 112, 113].

3.3.3 Gradientenapproximation

Die Approximation von Gradienten hat viele Anwendungen auf dem Gebiet der opti-
schen Messtechnik. In vielen Fillen stehen nur die Gradientendaten zur Verfiigung, nicht
aber die gesuchte Grofe. Z.B. wird in der Deflektometrie die Kriimmung einer Fliche
iiber die Ablenkung des Lichts bestimmt, gesucht ist aber in vielen Fallen die Hohen-
verteilung der gemessenen Oberfliche. Die Gradientendaten miissen also noch integriert
werden. Die Approximation durch verschobene Basisfunktion kann zur Approximation
von Gradientendaten genutzt werden [10] und liefert dann nicht nur die Approximation
der Gradienten, sondern auch - ohne jegliche numerische Integration - die Hohendaten.

Bis jetzt wurde die Approximation benutzt, um Beugungseffizienzen zu approximie-
ren. Im Abschnitt wurde gezeigt, dass wir in der RCWA leicht die Ableitung der
Beugungseffizienz nach den Profilparametern des Gitters bestimmen kénnen. Diese Gra-
dienten konnen ebenfalls als Ausgangspunkt fiir eine Least-Square Approximation mit
verschobenen Basisfunktionen dienen.
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Theorie

Wir betrachten nun anstelle der Funktion f(p) den Gradient der Funktion, also die
Ableitung nach den Parametern p;:

of
ap1 f 1(5)
V= : = f
51%1 fM(ﬁ)
Die partiellen Ableitungen bezeichnen wir als f; = %. Dann kénnen wir folgenden
J
Ansatz fiir die Approximation aufstellen:
B-1
i) =) V(0 — P, 0)
k=0

Wobei ¥; = (% die partielle Ableitung der Basisfunktion ist, diese ist analytisch bere-
chenbar.

Die Funktionswerte erhalten wir dann ohne Integration aus der Approximation (bis auf
eine Konstante):

f0) =) _ ¥ — i, o) (3.39)

Fiir die Approximation wahlen wir denselben Ansatz wie oben und bilden die partiel-
len Ableitungen. Die Koeffizienten ¢ lassen sich iiber ein dhnliches Gleichungssystem
bestimmen. Die genau Herleitung ist bei Brenner [10] beschrieben.

Uber die Approximation durch verschobene Basisfunktionen kénnen also die Ableitun-
gen der Beugungseffizienz fiir eine Approximation des Parameterraums genutzt werden.
Aus den approximierten Gradienten ldsst sich dann die Beugungseffizienz bis auf eine
Konstante bestimmen. Dieser Offset kann bestimmt werden, wenn man die Beugungsef-
fizienz an einem Punkt des Parameterraums kennt.

Beispiel: Approximation der Gradienten

Nun soll die Approximation von Gradientendaten anhand eines Beispiels betrachtet wer-
den. Die Beugungseffizienz eines Gitters soll iiber einem gewissen Parameterraum ap-
proximiert werden, als Ausgangspunkt fiir die Approximation dienen nun die iiber die
RCWA berechneten Gradienten. Wir betrachten wieder ein Binérgitter mit Gitterperi-
ode 2 pum. Durch die Gradienten soll die Beugungseffizienz iiber dem Fiillfaktor und der
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Abbildung 3.15: Ausgangspunkt der Approximation

Gitterhohe bestimmt werden. Ausgangspunkt sind die Gradienten iiber dem Parameter-
raum an 64 zufillig gewdhlten Punkten.

Abbildung 3.15] zeigt die an 64 zufélligen Punkten berechneten Gradienten. Diese dienen
nun als Basis fiir die Approximation. Durch das Losen eines Gleichungssystems konnen
nun die Koeffizienten der Basisfunktionen bestimmt werden. Wir erhalten dann die ap-
proximierten Gradienten. Abbildung zeigt die Approximation der Gradienten iiber
dem betrachteten Parameterraum (zur besseren Darstellung sind die Pfeillingen im Ver-
gleich zu Abb. skaliert). Wir erhalten dann eine glatte Verteilung der Gradienten.
Die Basisfunktionen sind an 8x8 Basispunkten im Parameterraum definiert. Wie oben
gezeigt, konnen nun aus den Gradientendaten die Hohendaten bestimmt werden (GI.
3.39). In diesem Fall ist dies die Beugungseffizienz des Gitters.

Der Vergleich zwischen den approximierten Effizienzen und den elektromagnetisch be-
rechneten ist in Abbildung dargestellt. Die Farbskala zeigt die Beugungseffizienz
in Prozent, die Kreuze markieren die Ausgangsdaten der Approximation. Zumindest
qualitativ stimmt die Verteilung der approximierten Beugungseffizienz iiberein. Zum
Vergleich wurden an denselben Stellen nicht die Gradienten, sondern die Beugungsef-
fizienz als Grundlage fiir die Approximation verwendet. Das Ergebnis ist in Abb.
dargestellt.

Hier sind vor allem im Randbereich deutliche Abweichungen zu erkennen. Eine quanti-
tative Analyse der Genauigkeit der Approximation zeigt Abb. [3.19] Dargestellt ist die
relative Abweichung zwischen den approximierten und den berechneten Beugungseffizi-
enzen in Prozent.
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Approximation des Parameterraums
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Abbildung 3.16: Approximierte Gradienten
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Abbildung 3.17: Vergleich zwischen approximierten und berechneten Effizienzen: Gradi-

entenapproximation
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Abbildung 3.18: Vergleich zwischen approximierten und berechneten Effizienzen: Hohen-
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Abbildung 3.19: Differenz zwischen Approximation und berechneten Daten

101



3. Inverses Problem Approximation des Parameterraums

Insgesamt liefert die Approximation auf Basis der Gradienten eine bessere Ubereinstim-
mung mit den berechneten Daten. Insbesondere am Rand des Parameterraums, an dem
nur wenige Daten in die Approximation mit eingeflossen sind, sind die Abweichungen
deutlich geringer. Im Inneren des Parameterraums geben beide Verfahren die Effizi-
enzverteilung sehr gut wieder. Die relative Abweichung ist (bei 64 zufillig gewéhlten
Datenpunkten fiir die Approximation) kleiner als 2 %.

Vergleich der Genauigkeit

Wie oben gezeigt, liefert die Approximation auf Basis von Gradientendaten eine héhere
Genauigkeit bei gleicher Anzahl an Datenpunkten. Nun betrachten wir die Genauigkeit
der Approximation bei zunehmender Datenpunktezahl. Fiir die Untersuchung wurde
die Zahl der Datenpunkte im obigen Beispiel variiert. Abb. zeigt die maximale
Abweichung zwischen berechneter und approximierter Beugungseffizienz.
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Abbildung 3.20: Genauigkeit der Approximation

Wie auch im oben betrachteten Beispiel liefert die Approximation auf Basis der Gradi-
enten eine hohere Genauigkeit. Die maximale Abweichung zwischen der Approximation
und den berechneten Effizienzen ist deutlich geringer als bei der Héhenapproximation.

Ausblick

Bis jetzt wurde die Approximation der Beugungseffizienzen und der Gradienten getrennt
von einander betrachtet. Mit der Methode von van der Aa liefert uns die RCWA aller-
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3. Inverses Problem Besonderheiten zweidimensionaler Gitter

dings sowohl die Effizienz als auch die Ableitungen. Um eine méoglichst gute Approxi-
mation der Beugungseffizienzen iiber den Parameterraum zu bekommen - z.B. um das
inverse Gitterbeugungsproblem zu l6sen - kénnte man versuchen beide Informationen zu
verwenden, um eine Approximation zu bestimmen.

3.4 Besonderheiten zweidimensionaler Gitter

Bisher wurde das inverse Gitterbeugungsproblem unabhingig von der Dimensionalitit
des Beugungsgitters betrachtet. Prinzipiell ist das Problem auch unabhangig davon, ob
ein ein- oder zweidimensionales Beugungsgitter betrachtet wird, im Fall zweidimensio-
naler Gitter gibt es trotzdem einige Besonderheiten, die hier kurz betrachtet werden
sollen.

Im Abschnitt wurde die RCWA fiir ein- und zweidimensionale Gitter betrach-
tet. In beiden Fillen werden die Maxwell’schen Gleichungen iiber einen Eigenwertansatz
gelost - dieser unterscheidet sich jedoch in der Groéfse der auftretenden Matrizen. Im
eindimensionalen Fall benétigen wir nur eine Modenentwicklung in einer Dimension.
Betrachten wir die Modenentwicklung, dann haben wir fiir —M; - -- 4+ M, also eine Ge-
samtmodenzahl

MlD:2M0+1

Die Matrix deren Eigenwerte berechnet werden miissen hat die Gréfse M;p x Mip, also
(2My+1) x (2Mp +1). Im zweidimensionalen Fall benttigen wir sowohl eine Modenent-
wicklung in x- als auch in y-Richtung. Die Gesamtmodenzahl ist damit

Msp = (2My + 1)?

Zudem muss ein grokeres Eigenwertproblem der Grofe 2Msp X 2Msp, also 2(2My+1)% x
2(2My+1)? geldst werden (vgl. Gleichung. Da die Berechnung der Eigenwerte und
Eigenvektoren eine Komplexitéit von O(N?) besitzt (wobei N die Dimension der Matrix
ist), ist die Rechenzeit fiir ein zweidimensionales Gitter bei gleicher Modenzahl M, um
den Faktor 8(Mj + 1)® héher. Der Speicherbedarf der Matrizen wiichst entsprechend
quadratisch. Die elektromagnetische Betrachtung zweidimensionaler Beugungsgitter ist
also deutlich aufwindiger als der eindimensionale Fall. Der Speicherplatzbedarf und die
Rechenzeit der RCWA fiir ein- und zweidimensionale Gitter ist in Tabelle gegen-
iiber gestellt. Da also bereits das Vorwartsproblem bereits einen hohen Rechenaufwand
benotigt, macht dies das inverse Problem umso anspruchsvoller. Gerade bei der Betrach-
tung des inversen Gitterbeugungsproblems zweidimensionaler Gitter werden Verfahren
beno6tigt, die mit moglichst wenigen Vorwértsrechnungen auskommen.

Eine weitere Schwierigkeit ist die Parametrisierung des Gitters im zweidimensionalen
Fall. Im Vergleich zu eindimensionalen Gittern gibt es deutlich mehr Freiheitsgrade, dies
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3. Inverses Problem Besonderheiten zweidimensionaler Gitter

1D-Gitter 2D-Gitter
Gesamtmodenzahl 2My + 1 (2My + 1)*
Speicherplatz | (2Mo + 1)% = O(M§) | 42M0 + 1)* = O(My)
Rechenzeit | (2My +1)% = O(M) | 8(2M0 + 1)° = O(MY)

Tabelle 3.1: Komplexitit des RCWA-Algorithmus

fiihrt zwar zu vielen Freiheiten im Design allerdings auch zu Schwierigkeiten bei der
Losung des inversen Problems. Insbesondere bei der Charakterisierung von Beugungs-
gittern (siehe Abschnitt miissen alle physikalischen Gitterparameter im Modell be-
riicksichtigt werden. Dadurch wird die Lésung des inversen Problems schwieriger als im
eindimensionalen Fall, da mehr Gitterparameter auftreten kénnen. Da zweidimensionale
Beugungsgitter mehr Beugungsordnungen besitzen als eindimensionale Gitter muss ge-
nauer untersucht werden, ob alle Beugungsordnungen auf alle Gitterparameter sensitiv
sind, so dass aus den Beugungseffizienzmessungen einzelner Ordnungen alle Gitterpara-
meter eindeutig bestimmt werden konnen.
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4 Anwendungsbeispiele des inversen
Gitterbeugungsproblems

Im Kapitel Anwendungsbeispiele des inversen Gitterbeugungsproblems werden die zwei
Anwendungen dargestellt, bei denen das inverse Gitterbeugungsproblem gelost werden
muss. Zunidchst wird das Design und die Optimierung von Beugungsgittern betrachtet,
hier sucht man ein Gitter fiir eine bestimmte Anwendung und stellt bestimmte Forde-
rungen an die Beugungseflizienz des Gitters. Die zweite Anwendung ist die Gittercha-
rakterisierung. Durch das Losen des inversen Gitterbeugungsproblems kénnen aus Beu-
gungseffizienzmessungen die Parameter des Gitters, wie z.B. die Gitterhohe bestimmt
werden.

4.1 Design und Optimierung von Beugungsgittern

In diesem Abschnitt sollen einige Beispiele fiir das Design und die Optimierung von
Beugungsgittern dargestellt werden, die im Rahmen dieser Arbeit untersucht wurden.
Es sollen die Anforderungen fiir verschiedene Anwendungen dargestellt und Losungs-
moglichkeiten analysiert werden. In diesem Abschnitt soll die Relevanz des inversen
Gitterbeugungsproblems anhand von Beispielen deutlich gemacht werden. Es geht dabei
weniger um die Losungsverfahren, sondern primér um die Betrachtung von verschiedenen
Anwendungsbeispielen. Im zweiten Abschnitt des Kapitels werden dann die betrachte-
ten Verfahren zur Losung des inversen Problems zur Gittercharakterisierung angewendet

(Abschnitt [4.2)).

4.1.1 Homogenisierung der Beugungseffizienz

In vielen Anwendungen benétigt man eine konstante Beugungseffizienz, unabhéngig von
der Periode des Gitters. Wie aber bereits im Abschnitt gezeigt, filhren elektro-
magnetische Effekte dazu, dass die Beugungseffizienz fiir kleine Gitterperioden nicht
mehr konstant ist. Hier soll nun ein Verfahren betrachtet werden, mit dem man ein
diffraktives Element konstruieren kann, das eine homogene Beugungseffizienz iiber der
Gitterperiode besitzt.
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4. Anwendungsbeispiele Design und Optimierung von Beugungsgittern

Betrachtet man ein Gitter mit einer kleinen Gitterperiode, so schwankt die Beugungseffi-
zienz sehr stark {iber der Gitterperiode. Dies ist fiir ein binéires Phasengitter (Fiillfaktor
0.5, Gitterhohe ﬁ) in Abbildung dargestellt. Betrachtet man nun ein diffraktives
Element, das Gitterperioden in dieser Grofenordnung aufweist - wie z.B. eine diffrak-
tive Linse mit hoher numerischer Apertur - so erzeugt das Element keine homogene
Intensititsverteilung.

1. Ordnung Transmission
50 .

I
[=]
T

30

20}

Beugungseffizienz [%]

10

01 1.5 2 2.5 3
Periode / A

Abbildung 4.1: Beugungseffizienz iiber der Gitterperiode

In Abschnitt wurde bereits gezeigt, dass bestimmte Gitterparameter, wie z.B. die
Gitterhdhe oder der Fiillfaktor einen Einfluss auf die Beugungseffizienz haben. Dies kann
nun genutzt werden, um die Beugungseflizienz eines diffraktiven Elements anzupassen
und z.B. eine homogene Intensitiatsverteilung zu erzeugen. Dies wird z.B. von Kleemann
erreicht, indem die Hohe eines geblazten Gitters angepasst wird [114, [115]. Betrachtet
man allerdings ein binédres Element, dann scheint die Anpassung der Gitterh6he nicht
sehr sinnvoll, da dann der Vorteil der einfachen Herstellung des Binérgitters wegfallt.
Allerdings kann man auch fiir ein bindres Gitter eine Homogenisierung der Effizienz
erreichen und zwar iiber den Fiillfaktor des Gitters.

Betrachtet man die Beugungseffizienz iiber dem Fiillfaktor, so fiithren die elektroma-
gnetischen Effekte dazu, dass sich fiir unterschiedliche Gitterperioden unterschiedliche
Verlaufe ergeben. In Abbildung ist die Beugungseffizienz der 1. Beugungsordnung
(bei unpolarisierter Beleuchtung) eines bindren Phasengitters (n = 1.5, h = \) tiber dem
Fiillfaktor dargestellt. Um eine homogene Beugungseffizienz zu erzielen, wahlt man nun
den Fiillfaktor fiir jede Periode so, dass sich die gewiinschte Beugungseffizienz ergibt. Im
Diagramm ist dies beispielhaft fiir eine Beugungseffizienz von 38% und drei verschiedene
Gitterperioden (P = 1.5 A\, 2 A und 2.5 \) dargestellt.
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Abbildung 4.2: Effizienz der 1. Beugungsordnung fiir verschiedene Gitterperioden iiber
dem Fiillfaktor

Abbildung zeigt nochmals die Beugungseffizienz der 1. Ordnung eines binéren Pha-
sengitters {iber der Gitterperiode, die gestrichelte Kurve zeigt die Effizienz mit einem
konstanten Fiillfaktor von 0.5. Durch die Anpassung des Fiillfaktors in Abhéangigkeit der
Gitterperiode kann die Beugungseffizienz iiber der Periode homogen eingestellt werden.
Wie in Abbildung[4.2] bereits zu erkennen ist, kann die Beugungseffizienz nur in gewissen
Grenzen iiber den Fiillfaktor eingestellt werden. Das Verfahren kann aber nicht nur ge-
nutzt werden, um eine homogene Intensititsverteilung zu erzeugen, sondern kann auch
dazu eingesetzt werden ein Diffraktiv Optisches Element auszulegen, das eine beliebige
optische Wirkung und eine beliebige Intensitdtsverteilung erzeugt, in Abbildung ist
der schematische Ablauf des Verfahrens dargestellt.

Aus der optischen Wirkung resultiert die Phasenfunktion des Elements, die die lokale
Gitterperiode festlegt. Die Intensititsverteilung wird iiber den Fiillfaktor des Gitters
eingestellt. Aus dem Ergebnis der elektromagnetischen Simulation wihlt man den Fiill-
faktor, der iiber die Beugungseffizienz des lokalen Gitters die gewiinschte Intensitatsver-
teilung generiert.

Betrachtet man beispielsweise ein Computer generiertes Hologramm (CGH), wie es zur
interferometrischen Priifung von Asphéren eingesetzt wird (s. Abschnitt [2.2.2)), so wird
iiber die lokale Gitterperiode des Hologramms eine Wellenfront erzeugt, die mit der Wel-
le der zu priifenden Asphére iiberlagert wird. In der Regel verwendet man ein binéres
Phasenprofil mit Fillfaktor 0.5 und nutzt die erste Beugungsordnung, die Gitterhohe
wird so gewahlt, dass die 0. Ordnung bei skalarer Betrachtung verschwindet und da-
mit die erste Ordnung maximal wird. Betrachtet man die 1. Ordnung, so hat diese fiir
kleine Ablenkwinkel eine Beugungseffizienz von ca. 40%. Fiir groke Ablenkwinkel hinge-
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Abbildung 4.3: Anpassung der Effizienz {iber den Fiillfaktor

gen sinkt die Effizienz ab (vgl. Abb. [1.1). Dies fiihrt dazu, dass die zu priifende Fliche
nicht homogen ausgeleuchtet wird. Mit der oben genannten Methode kann man nun das
Hologramm so konstruieren, dass es eine homogene Intensitétsverteilung generiert: Man
wahlt fiir die gewiinschte Beugungseffizienz aus der rigorosen Simulation fiir jede Git-
terperiode den passenden Fiillfaktor. Dabei kann allerdings nicht jede beliebige Effizienz

gewahlt werden, da die Beugungseffizienz fiir alle Fiillfaktoren bei hohen Ablenkwinkeln
absinkt.

Die Homogenisierung der Beugungseffizienz durch die Anpassung des Fiillfaktors ist ein
sehr anschauliches Beispiel fiir das Design von Beugungsgittern. Die Vorgabe ist eine
homogene Beugungseflizienz {iber der Gitterperiode und der einzig freie Parameter ist
der Fiillfaktor des Gitters. Zur Losung des inversen Problems miissen in diesem Fall kei-
ne aufwéindigen Verfahren eingesetzt werden, sondern der Fiillfaktorwert, der zu einer
bestimmen Beugungseffizienz fiihrt, kann direkt aus der Vorwirtsrechnung genommen
werden. Mochte man aufer einer homogenen Beugungseffizienz noch weitere Anforderun-
gen festlegen, konnen die entsprechenden Parameter aber auch mit den oben beschrieben
Verfahren zur Losung des inversen Gitterbeugungsproblems bestimmt werden.

4.1.2 Gitter zur Schragbelichtung von Fotolackstrukturen

In diesem Abschnitt soll die Anwendung von Beugungsgittern zur Belichtung von Ab-
lenkstrukturen betrachtet werden. Hier geht es weniger um die Bestimmung von be-

stimmten Gitterparametern, sondern um die Untersuchung der prinzipiellen Grenzen
und der auftretenden elektromagnetischen Effekte.
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Abbildung 4.4: Designprozess fiir ein DOE mit vorgegebener Intensititsverteilung

4.1.2.1 Anwendung

Fiir viele Anwendungen wird eine Lichtablenkung unter einem grofsen Ablenkwinkel
bendtigt. Hier wird nun ein Gitter gesucht, das einen moglichst grofen Ablenkwinkel
erzeugt und dabei moglichst viel Licht in diese Ordnung gebeugt wird. Eine Anwendung
hierfiir ist die Erzeugung von 45 Grad Strukturen in Fotoresist: Am Lehrstuhl Opto-
elektronik wurden Strukturen zur Ankopplung von Glasfasern an vertikal emmitierende
Laser (VCSEL) entwickelt [116] [117]. Diese Elemente werden durch Schrigbelichtung in
SUHM realisiert.

Laser

Substrat

Faser Umlenkspiegel
(SuU8)

Abbildung 4.5: Schematische Darstellung der VCSL-Faserkopplung mit Hilfe eines SUS8
Umlenkspiegels

Abbildung zeigt die schematische Darstellung einer solchen Koppelstruktur. Der
lithographisch hergestellte Umlenkspiegel bewirkt eine 90° Umlenkung des Lichts aus
dem Laser und ermoglicht eine Einkopplung in die horizontal liegende Faser.

Um eine 90° Umlenkung zu realisieren miissen 45° Strukturen im Fotolack erzeugt wer-
den. Die lithographische Herstellung ist in Abbildung [4.6]dargestellt. Da der verwendete
Lack einen Brechungsindex von ~ 1.7 besitzt ist eine direkte Belichtung der Strukturen

1SUS ist ein Fotolack fiir die Tiefenlithographie mit dem sehr groffe Aspektverhiltnisse und Struktur-
hohen von mehreren hundert Mikrometer realisiert werden kdnnen
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Abbildung 4.6: Herstellung der Koppelstruktur (Quelle: Wohlfeld [T17])

nicht moglich (auf Grund der Brechung im Lack). Daher wird momentan ein Prisma
zur Belichtung eingesetzt. Das Prisma soll nun durch ein Beugungsgitter ersetzt werden,
das, wenn mdglich, nur eine Beugungsordnung unter einem Winkel von 45° im Photolack
erzeugt. Das Licht soll dabei senkrecht auf das Gitter eingestrahlt werden, um eine ein-
fache Herstellung der Strukturen zu erméglichen. Das Gitter konnte dann als Teil einer
Maske realisiert werden, die festlegt, welche Bereiche unter welchem Winkel belichtet

werden sollen (Abb. [1.7).

Maske

A SUs
Abbildung 4.7: Schriagbelichtung iiber eine diffraktive Maske

Soll der Winkel der 1. Ordnung im Lack 45° betragen, erhalten wir fiir die Gitterperi-

ode:
A 2

 nysin(45°)

Mit der Brechzahl des verwendeten Lacks SU8 haben wir damit eine Periode von P =
0.83\. Die zweite Ordnung des Gitters ist dann bereits evaneszent. Es soll nun ein mog-
lichst grofser Teil des eingestrahlten Lichts auf diese Ordnung konzentriert werden, um
also nur eine Beugungsordnung fiir die Belichtung zu verwenden. Hierfiir kommt zunéchst
ein herkdmmliches Blazegitter in Frage.

4.1.2.2 Blazegitter

Bei skalarer Betrachtung erzeugt eine lineare Phasenrampe eine vollstindige Blazewir-
kung und konzentriert das Licht auf die erste Beugungsordnung. Die Transmissionsfunk-
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tion ist dabei:
t(z) = *'p

Und damit erhalten wir fiir die Fourierkoeffizienten:

o 1 271 % (1—m) o 1 firm=1
m = F/e ) =10 sonst
P

Wir betrachten hier, um den grofen Ablenkwinkel zu erzielen, eine sehr kleine Gitter-
periode, so dass die Beugungseffizienz eines solchen Gitters nur iiber elektromagnetische
Rechnung bestimmt werden kann. Abbildung zeigt die Beugungseffizienz eines ge-
blazten Gitters auf einem SUS8-Substrat. Die eigentliche Blazeordnung (rot) fallt fiir
groke Ablenkwinkel kontinuierlich ab. Fiir grofe Winkel nimmt dagegen die -1. Ord-
nung (griine Kurve) zu, fiir einen Ablenkwinkel von 45° sind allerdings beide Ordnungen
sehr gering und die 0. Beugungsordnung dominiert.
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Abbildung 4.8: Beugungseffizienz eines geblazten Gitters zur Schrigbelichtung

4.1.2.3 Volumengitter

Da sich hier mit einem herkdmmlichen Blazegitter keine ausreichende Blazewirkung rea-
lisieren lésst, soll nun ein anderer Gittertyp betrachtet werden. Abbildung zeigt
ein sogenanntes Volumengitter das z.B. iiber eine holographische Belichtung hergestellt
werden kann [118]. Im Prinzip handelt es sich um ein gekipptes Binérgitter - aus der Kip-
pung soll sich eine Vorzugsrichtung fiir eine Beugungsordnung ergeben. Fiir die elektro-
magnetische Simulation der Volumengitter wurde hier die klassische RCWA mit der
Treppenstufenapproximation verwendet (siehe auch Abb. . Fiir diesen Gittertyp
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L7 AT L

Abbildung 4.9: Volumengitter

gibt es aber auch eine spezielle RCWA-Formulierung von Chernov mit der sich direkt
solche gekippten Gitterzellen simulieren lassen [119].

Es soll nun untersucht werden, welcher Kippwinkel fiir die betrachtete Anwendung ideal
ist. Dazu wurden die Beugungseffizienzen fiir verschiedene Kippwinkel des Gitters iiber
eine elektromagnetische Berechnung bestimmt (A = 365 nm, Gitterhéhe 2\, P = 303
nm (enstpr. 45° Ablenkwinkel im Substrat)). Abbildung zeigt das Ergebnis der
Simulationen. Zunéchst fallt auf, dass die Beugungseffizienz stark polarisationsabhéngig
ist, da das Gitter eine sehr kleine Periode verglichen mit der Wellenldnge des einfallenden
Lichts besitzt. Fiir einen Gitterwinkel von 53° ergibt sich eine maximale Blazewirkung
fiir beide Polarisationsrichtungen.
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Abbildung 4.10: Beugungseffizienz eines Volumengitters iiber dem Winkel des Gitters

In Tabelle [4.1] sind die Beugungseffizienzen fiir ein Gitter mit einem Gitterwinkel von
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-1 Ordnung | 0. Ordnung | +1. Ordnung
s-Polarisation 84,05 % 7,69 % 4,2 %
p-Polarisation 80,39 % 17,13 % 2,05 %

Mittelwert 82,22 % 12,41 % 3,125 %

Tabelle 4.1: Beugungseffizienzen des betrachteten Volumengitters

53° dargestellt. Es ergibt sich zwar ein starker Blaze der -1. Ordnung, die anderen Beu-
gungsordnungen sind mit einer Effizienz von insgesamt 15-20 % immer noch recht stark,
so dass sie bei der Belichtung storend sein konnten. Die gute Blazewirkung lasst sich zu-
dem nur mit einem sehr hohen Gitter erreichen (siche Abbildung [4.11), die betrachtete
Gitterhthe von 2\ fithrt bereits zu einem Gitter mit starkem Uberhang. So ein Git-
ter ist vermutlich nur sehr schwierig praktisch zu realisieren. Fiir ein niedrigeres Gitter
lasst sich keine gute Blazewirkung mehr erzielen. Abbildung zeigt die Beugungsef-
fizienz fiir ein Gitter mit Hohe \. Fiir p-polarisiertes Licht bewirkt das Gitter nahezu
keine Ablenkung mehr und das meiste Licht wird in die 0. Ordnung transmittiert. Fiir
die s-Polarisation ergibt sich zwar eine Blazewirkung der -1. Beugungsordnung, die 0.
Ordnung ist aber mit mindestes 30 % Beugungseffizienz iiberall sehr stark.

-150 -100 -50 0 50 100 150
x [nm]

Abbildung 4.11: Simulierte Geometrie des Volumengitters mit maximaler Blazewirkung

4.1.2.4 Ergebnis der Untersuchungen zur Schrigbelichtung

Mit den untersuchten geblazten Gittern lasst sich keine ausreichende Blazewirkung er-
zielen, da nahezu alles Licht in die 0. Ordnung transmittiert wird. Lediglich mit den
betrachten Volumengittern lasst sich eine Blazewirkung erzielen, allerdings ist auch hier
die Beugungseffizienz der restlichen Ordnungen sehr hoch, so dass auch hier eine Be-
lichtung mit einer einzelnen Beugungsordnung nicht moglich ist. Eine Alternative ware
eventuell ein schriager Einfall auf das Gitter, allerdings bietet das Verfahren dann kaum
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Abbildung 4.12: Beugungseffizienz eines Volumengitters mit h = \ iiber dem Winkel des
Gitters

Vorteile gegeniiber dem jetzigen Herstellungsverfahren (Belichtung iiber ein Prisma).
Obwohl keine gute Blazewirkung erzielt werden kann, gibt es einige Konfigurationen in
denen einige Prozent des eingestrahlten Lichts in die -1. und +1. Beugungsordnung und
damit unter den gewiinschten 45° abgelenkt werden. Daher kénnte evtl. eine Belichtung
mit drei Beugungsordnungen durchgefiihrt werden, die Belichtung und die fertige Kop-
pelstruktur sind in Abb. [{.13|dargestellt. Allerdings kénnte auch hier die unterschiedliche
Intensitit der Beugungsordnungen zu Problemen bei der Belichtung fiihren. Da die Her-
stellung von solchen hochfrequenten Gitterstrukturen nur mit hohem Aufwand moglich
ist, wurden die Gitter bislang noch nicht realisiert. Die Belichtung der Koppelstrukturen
mit Hilfe von Beugungsgittern wurde daher noch nicht umgesetzt.

Maske

| Substrat

(a) Maske (b) hergestellte Koppelstruktur

Abbildung 4.13: Herstellung von Koppelstrukturen durch Belichtung mit drei Beugungs-
ordnungen
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4.1.3 Diffraktive Polarisationsstrahlteiler

Im vorherigen Abschnitt wurden Beugungsgitter mit hohen Ablenkwinkeln zur Schrag-
belichtung untersucht. Durch die kleine Gitterperiode, die zur Erzeugung des grofsen
Beugungswinkels notwendig ist, traten hier teilweise starke Polarisationseffekte auf. Nun
soll eine Anwendung untersucht werden, bei der dieser Effekt ausgenutzt wird. Betrach-
tet man ein bindres Phasengitter mit einer Periode, die nur etwas grofer ist als die
eingestrahlte Wellenldnge, wirkt das Gitter sehr sensitiv auf die Polarisationsrichtung
des eingestrahlten Lichts. Fiir bestimmte Kombinationen von Fiillfaktor und Gitterho-
he kann so ein diffraktiver Strahlteiler realisiert werden [120]. Das Gitter beugt dabei
das Licht einer Polarisationsrichtung moglichst vollstdndig in die hheren Beugungsord-
nungen, das Licht der orthogonalen Polarisation wird dagegen vollstandig transmittiert

(Abb. [L.14).

L
LI I N

AN

Abbildung 4.14: Prinzip des diffraktiven Polarisationsstrahlteilers

Wir betrachten nun beispielhaft ein binéires Phasengitter mit Periode 1.06\ (entspricht
70° Beugungswinkel in der ersten Ordnung) und Brechzahl n = 2.5. Gesucht ist nun der
Fiillfaktor und die Gitterhohe, so dass das Gitter als Polarisationsstrahlteiler wirkt. Der
Parameterraum soll nun mit Hilfe von verschobenen Basisfunktionen approximiert wer-
den (vergleiche Abschnitt . Uber dem zweidimensionalen Parameterraum wurde die
Beugungseffizienz der 0. und 1. Beugungsordnung an 21 x 21 Abtastpunkten jeweils fiir s-
und p-polarisiertes Licht mit Hilfe der RCWA berechnet. Diese berechneten Effizienzen
dienten dann als Ausgangspunkt fiir die Approximation des Parameterraums. Wir wol-
len, dass der Strahlteiler s-polarisiertes Licht moglichst transmittiert und p-polarisiertes
in die 1. Ordnungen beugt - wir kénnen daher folgende Zielfunktion definieren:

m = (100% — 10,s) + 1oy + 1,5 + (50% — 11,p);

Die Zielfunktion wird Null, wenn 7y, = 100% und 741, = -1, = 50% und die anderen
Beugungseffizienzen verschwinden. Nun konnen die approximierten Beugungseffizienzen
verwendet werden, um die Zielfunktion iiber dem Parameterraum zu berechnen. Die Ziel-
funktion ist umso kleiner, je besser das Gitter als Polarisationsstrahlteiler funktioniert.
Abbildung zeigt die aus den approximierten Effizienzen berechnete Zielfunktion.
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Zum Vergleich wurde der Parameterraum feiner abgetastet (durch 101 x 101 Daten-
punkte) und die daraus berechnete Zielfunktion der approximierten gegeniiber gestellt.
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Abbildung 4.15: Zielfunktion des diffraktiven Polarisationsstrahlteilers

Die approximierte und die berechnete Zielfunktion weisen zwar kleine Unterschiede auf,
dennoch ist die Lage der Minima und Maxima sehr dhnlich. Insbesondere zeigen sich
in der berechneten Zielfunktion Gitterresonanzen (im oberen Teil des Diagramms), die
durch die Glattungseigenschaft der Approximation nicht auftreten. Ein Minimum in
der Zielfunktion befindet sich bei einer Gitterhéhe von 0.75 um und einem Fiillfaktor
von 0.2. Wir betrachten daher fiir ein solches Gitter mit Hohe 0.75 ym den Verlauf der
Beugungseffizienz des Gitters.

In Abbildung[£.16]ist die Beugungseffizienz des Gitters tiber dem Fiillfaktor aufgetragen.
Fiir einen Fiillfaktor von ca. 0.2 wird s-polarisiertes Licht nahezu ungehindert transmit-
tiert (98.6 %). Wird das Gitter hingegen mit p-polarisiertem Licht beleuchtet, gelangen
jeweils ca. 41 % in die plus und minus erste Beugungsordnung. Lediglich 2 % des einfal-
lenden Lichts werden transmittiert - das Gitter mit der gefundenen Parameterkombina-
tion erfiillt also die gewiinschte Eigenschaft eines diffraktiven Polarisationsstrahlteilers.
Aufser dem betrachteten Parametersatz gibt es in der Zielfunktion noch weitere Minima,
so dass auch andere Parameter gewahlt werden konnen.

Die betrachtete Gitterperiode von &~ 1, 06\ fiihrt zu einem sehr groken Winkel der ersten
Beugungsordnung (etwa 70°). Somit kénnen die beiden Polarisationsrichtungen leicht
voneinander getrennt werden. Wie schon im Diagramm zu erkennen ist, reagiert die
Beugungseffizienz sehr sensitiv auf den Fiillfaktor. Andert sich der Fiillfaktor von 0.2
auf 0.16 (dies entspricht einer Anderung der Stegbreite um ca. 0.04 \), so fillt die
Effizienz von 98 % auf ca. 60 % ab, dhnlich sensitiv ist auch die Gitterhohe. Bei der

116



4. Anwendungsbeispiele Design und Optimierung von Beugungsgittern
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Abbildung 4.16: Phasengitter als Polarisationsstrahlteiler

Herstellung eines solchen Elements miissten also beide Parameter sehr genau getroffen
werden.

Das Beispiel hat gezeigt, dass sich das inverse Gitterbeugungsproblem gut mit Hilfe
der Approximation durch verschobene Basisfunktionen l6sen lidsst. Zur Bestimmung der
Parameter eines diffraktiven Polarisationsstrahlteilers wurden die Beugungseffizienzen
des Gitters auf der Basis von wenigen berechneten Datenpunkten approximiert. Die

aus den approximierten Effizienzen berechnete Zielfunktion liefert dann die optimalen
Parameter des Gitters.

4.1.4 Effizienzsteigerung von Fotodetektoren

In diesem Abschnitt soll abschliefend eine Anwendung aus dem Bereich der Photovoltaik
betrachtet werden. Ziel ist es, die Effizienz eines Fotodetektors durch den Einsatz eines
Beugungsgitters zu steigern. Als Effizienz wird hier der Anteil des Lichts bezeichnet,
der im Detektor absorbiert und in elektrische Ladungstrager umgesetzt wird. Es werden
dabei die Gitterparameter gesucht, die eine moglichst hohe Detektoreffizienz bewirken.

4.1.4.1 Aufbau des Detektors

Der Detektor soll in der Standard ,Silicon on Insulator® (SOI) Technologie [121] gefertigt
werden (Abb. [£.17)). Dies ermdglicht die Herstellung in einem herkdmmlichen CMOS-
Prozess, so dass die optische Funktionalitit leicht mit Elektronik kombiniert werden
kann. Die absorbierende Schicht der Diode ist dabei der Silizium-Kanal, die Bereiche
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links und rechts von den Polysiliziumstegen werden p- bzw. n-dotiert, so dass sich die
Sperrschicht der Diode unterhalb des Polysiliziums befindet. Unterhalb des Silizium-
Kanals befindet sich eine dielektrische Si0>-Schicht, darunter das Silizium-Substrat.
Zum Fotostrom tragen nur die Elektronen bei, die im Bereich der Sperrschicht entste-
hen. Da die Siliziumschicht prozessbedingt nur ca. 100 nm diinn ist und die Absorption
von Silizium im sichtbaren Bereich sehr schwach ist, werden bei senkrechtem Einfall
nur wenige Prozent des einfallenden Lichts absorbiert. Die Absorption fiihrt zu einem
exponentiellen Abfall der Intensitét:

I(2) = I(0) - e~ (4.1)

Dabei ist o der Absorptionskoeffizient, der sich aus dem Imaginérteil £ der komplexen
Brechzahl des absorbierenden Materials ergibt:

ATk

Fiir eine Wellenldnge von 670 nm, bei der der Detektor eingesetzt werden soll ist die
Brechzahl von Silizium n = 3.82+0.015¢. Die 100 nm diinne Silizium-Schicht bewirkt also
nur eine Absorption von knapp 3 %. Der Rest des Lichts wird erst im Substrat absorbiert
und tragt nicht zum Fotostrom und damit auch nicht zur Effizienz der Diode bei. Nun
soll mit Hilfe eines Beugungsgitters versucht werden, die Effizienz der Diode zu erhohen.
Das Beugungsgitter sind dabei die Polysiliziumstege. Durch Anpassung der Breite der
Stege und der Gitterperiode soll versucht werden, das Licht dort zu konzentrieren, wo
die Absorption stattfinden soll, also in die Sperrschicht der Diode.

Silizium-
Nitrid

Silizium Dioxid (Box)

Silizium Substrat (Bulk)

Abbildung 4.17: Schematischer Querschnitt der SOI Technologie

Mit Hilfe von elektromagnetischen Simulationen wurde die im Detektor absorbierte Ener-
gie berechnet. Um die optimalen Parameter zu bestimmen, wurde hier der Parameter-
raum, der durch den Herstellungsprozess vorgegeben war, systematisch abgetastet und
die Absorption iiber dem gesamten Parameterraum berechnet. Da die meisten Parame-
ter durch den Herstellungsprozess vorgegeben sind, wurden hier nur zwei freie Parameter
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Abbildung 4.18: Absorption der Diode fiir verschiedene Steghreiten und Perioden

betrachtet. Abbildung[4.1§zeigt die Absorption in Prozent als Farbwert iiber der Periode
und der Stegbreite des Polysilizium-Gitters. Man erkennt, dass die Absorption in den
meisten Bereichen recht gering ist (< 20 %), allerdings gibt es bestimmte Kombinatio-
nen von Periode und Stegbreite, bei denen die Absorption auf bis zu 70 % ansteigt. Die
Ursache fiir den Anstieg der Absorption sind Resonanzeffekte im Gitter. Abbildung [4.19]
zeigt die elektromagnetisch berechnete Intensitdt in der Fotodiode und die Richtung des
Energieflusses (Poynting-Vektor). Es ist deutlich zu erkennen, dass sich die Energie un-
ter den Stegen konzentriert - dort ist die Intensitdt am hochsten. Zudem bildet sich eine
Art Wirbel im Energiefluss, so dass nur sehr wenig Energie in Richtung des Substrats
gelangt.

Fiir die Berechnung der Absorption wurde hier nur die globale Absorption im Silizium-
Kanal betrachtet. Der Imaginérteil der Brechzahl des eigentlich absorbierenden Sub-
strats wurde dabei vernachléssigt, so dass sich die Absorption aus der reflektierten und
der transmittierten Energie berechnen lidsst. Um die exakte Effizienz der Diode zu be-
rechnen, miisste die in der Sperrschicht absorbierte Energie bestimmt werden. Diese lasst
sich aus der elektrischen Feldstérke in der Diode berechnen, die Rechenzeit ist dabei aber
deutlich héher als fiir die Berechnung der Beugungseffizienzen. Die hier durchgefiihrten
Simulationen und Messungen stellen nur eine Voruntersuchung iiber die Machbarkeit sol-
cher Elemente dar, daher wurde hier auf eine exakte Absorptionsberechnung verzichtet.
Aufserdem haben erste Berechnungen gezeigt, dass die vereinfachte Absorptionsberech-
nung zumindest qualitativ mit der exakten Berechnung iibereinstimmt. Fiir eine weitere
Untersuchung der Effekte miisste allerdings die exakte Absorptionsberechnung ange-
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Abbildung 4.19: Intensitatsverteilung in der Diode

wendet werden. Dann ist vermutlich die komplette Abtastung des Parameterraums auf
Grund der hoheren Rechenzeit nicht mehr moglich, so dass dann die hier betrachteten
Verfahren zur Losung des inversen Gitterbeugungsproblems eingesetzt werden sollten.

4.1.4.2 Realisierung und Messung

In Zusammenarbeit mit IBM Deutschland (Boblingen) und dem IBM Research Labora-
tory (Ziirich) wurden solche Fotodioden hergestellt und vermessen. Abbildung[1.20] zeigt
einen Teil des Versuchsaufbaus zur Charakterisierung der Dioden. Auf einem Wafer wur-
den mehrere Dioden in verschiedenen Konfigurationen (Kombinationen von Periode und
Stegbreite) hergestellt. Uber eine Glasfaser wird jeweils eine Diode beleuchtet und die
Absorption der Diode iiber den Fotostrom gemessen.

Abbildung [1.2Th zeigt die simulierte Absorption fiir eine Diode iiber der Wellenlidnge des
eingestrahlten Lichts, in Abbildung [4.2Ip ist die gemessene Ansprechempfindlichkeit der
Diode dargestellt. Die Ansprechempfindlichkeit (oft auch als responsivity bezeichnet)
ist dabei das Verhéltnis aus dem Detektorstrom und der eingestrahlten Lichtleistung.
Anhand der Simulation erwartet man eine hohe Absorption und damit eine hohe Emp-
findlichkeit der Diode bei einer Wellenldnge von etwa 800 nm. Die gemessene Empfind-
lichkeit zeigt ebenfalls einen Scheitel, allerdings bei einer etwas kiirzeren Wellenldnge.
Vermutlich wurden beim Herstellungsprozess nicht genau die gewiinschten Gitterpara-
meter getroffen oder andere Parameter, wie z.B. die Schichtdicken unterscheiden sich
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Abbildung 4.20: Versuchsaufbau zur Charakterisierung der Dioden
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Abbildung 4.21: Simulierte Absorption und gemessene Empfindlichkeit der Diode
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von der Simulation. Dies filhrt dann zu einem verinderten Absorptionsverhalten der
Diode.

4.1.4.3 Ergebnis der Untersuchungen

Die durchgefiihrten Voruntersuchungen bestitigen die elektromagnetischen Simulatio-
nen der Diodenabsorption und der erwarteten Ansprechempfindlichkeit. Zur genaue-
ren Untersuchung der Detektoreffizienz miisste aber die Absorption in der Sperrschicht
der Diode genauer analysiert werden. Die Simulationen und Messungen haben zudem
gezeigt, dass die untersuchten Dioden sehr sensitiv auf die Polarisation und den KEin-
fallswinkel sind. Um die Performance der Dioden zu verbessern, miissten daher weitere
Untersuchungen durchgefiihrt werden und geeignete Parameter fiir das Gitter gefunden
werden. Hierfiir konnen dann die in dieser Arbeit untersuchten Methoden zur Losung
des inversen Gitterbeugungsproblems heran gezogen werden.

4.1.5 Ergebnis der Untersuchungen zu Design und Optimierung
von Beugungsgittern

Die untersuchten Beispiele haben gezeigt, dass in den verschiedensten Anwendungen
Design- und Optimierungsprobleme auftreten, bei denen verschiedene Gitterparameter
bestimmt werden miissen. Sollen die auftretenden elektromagnetischen Effekte dabei
mit beriicksichtigt werden, muss hierfiir das inverse elektromagnetische Gitterbeugungs-
problem gel6st werden. Dies kann durch die Verwendung der in Kapitel [3| beschrieben
Verfahren erreicht werden. Auf der anderen Seite er6ffnen die elektromagnetischen Ef-
fekte ein neues Anwendungsspektrum. Anhand des diffraktiven Polarisationsstrahlteilers
wurde gezeigt, wie sich die elektromagnetischen Polarisationseffekte sinnvoll nutzen las-
sen.

Es wurde dargestellt, wie sich das inverse Problem durch den Einsatz der Approximation
mit verschobenen Basisfunktionen 16sen ldsst. Im Vergleich zu Optimierungsverfahren
ldsst sich hiermit nicht nur ein lokales Minimum bestimmen, sondern die Approximation
reprisentiert den gesamten Parameterraum, so dass das globale Minimum sehr leicht
bestimmt werden kann. Im néchsten Abschnitt soll nun die Charakterisierung von Beu-
gungsgittern beschrieben werden - hier kommt dann auch das oben beschriebene iterative
Verfahren zur Anwendung.
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4.2 Charakterisierung von Beugungsgittern

In diesem Abschnitt soll die Charakterisierung von Beugungsgittern als Anwendung des
inversen Gitterbeugungsproblems betrachtet werden. Um die Qualitdt von diffraktiven
Elementen sicher zu stellen und um eine hohe Performance zu erzielen, sind genaue Mess-
und Charakterisierungsmethoden notwendig. Da die Strukturdetails der Elemente bis
auf wenige Nanometer schrumpfen, ist die optische Mikroskopie als Standardwerkzeug
auf Grund der zu geringen Auflésung oft nicht mehr einsetzbar. Andere Methoden, wie
die Rasterkraft- oder Elektronenmikroskopie besitzen zwar ein Auflésungsvermogen im
Nanometerbereich, bieten aber nicht die Vorteile optischer Messverfahren. Hier soll daher
ein optisches Verfahren betrachtet werden, mit dem Gitterparameter durch das Losen
des inversen Gitterbeugungsproblems auf wenige Nanometer genau bestimmt werden
konnen.

Zunéchst sollen verschiedene Verfahren zur Charakterisierung von Beugungsgittern be-
trachtet werden. Als erstes werden klassische Verfahren, wie Mikroskopie oder Rasterkraft-
Mikroskopie betrachtet und deren Vor- und Nachteile analysiert. Anschliefsend soll dann
genauer auf inverse Verfahren eingegangen werden. Dies sind Messverfahren, die nicht
direkt die gesuchte Grobe, wie z.B. die Gitterh6he messen, sondern nur deren Wirkung
und versuchen durch das Losen des inversen Gitterbeugungsproblems die gesuchte Gro-
fse zu bestimmen. Es wird zunéchst auf die bekannten scatterometrischen Verfahren
eingegangen und anschliefsend das hier untersuchte Verfahren zur Rekonstruktion von
Gitterparametern aus Beugungseffizienzmessungen vorgestellt.

Es wurde ein spezielles Verfahren untersucht, um Gitterparameter ein- und zweidimen-
sionaler Beugungsgitter aus den Beugungseffizienzen zu bestimmen. Zunichst wird in
diesem Kapitel das Verfahren an sich betrachtet, der experimentelle Versuchsaufbau
sowie die experimentellen Untersuchungen werden dann im Kapitel 5| dargestellt. Wie
bereits in Kapitel [3| beschrieben, kommen zur Losung des inversen Gitterbeugungspro-
blems zum einen iterative Verfahren und zum anderen die Vorausberechnung von Daten
und anschliekende Datenbanksuche in Frage. Die beiden Verfahren werden hier am Bei-
spiel der Gittercharakterisierung nochmals genauer betrachtet, am Ende des Kapitels
wird die Eindeutigkeit des Verfahrens genauer untersucht.

4.2.1 Klassische Charakterisierungsmethoden

Nun sollen exemplarisch einige Messverfahren vorgestellt werden, die sich zur Charak-
terisierung von Beugungsgittern eignen oder die weit verbreitet sind. Dies soll nur ein
kurzer Uberblick sein, fiir mehr Informationen sei auf die entsprechenden Zitate hinge-
wiesen. Einen guten Uberblick iiber optische Messverfahren bietet z.B. Osten [122].
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4.2.1.1 Mikroskopie

Das wohl verbreitetste optische Messgerdt zur Untersuchung von Mikrostrukturen ist
vermutlich das klassische Mikroskop. Zwar haben heutige Mikroskope noch viel mehr
Funktionen als die ersten Mikroskope von Ernst Abbe E], aber dennoch ist der prinzipielle
Aufbau gleich geblieben.
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Abbildung 4.22: Mikroskopische Abbildung (nach Beyer [123])

Abbildung zeigt schematisch die mikroskopische Abbildung (mit Ko6hler’scher Be-
leuchtung). Gezeigt sind der Abbildungsstrahlengang (blau) und der Beleuchtungsstrah-
lengang (rot).

Die Auflésung die mit einem Mikroskop erreicht werden kann, ldsst sich mit der Formel

von Ernst Abbe berechnen: \

2n sin

Der Abstand d zweier Punkte, die mit dem Mikroskop gerade noch als zwei getrennte
Objekte beobachtet werden kdnnen, ist der Quotient aus der Wellenlinge A und 2 mal
der Sinus des halben Offnungswinkels o mal die Brechzahl des umgebenden Mediums.

Das Produkt nsina bezeichnet man als Numerische Apertur (NA). Betrachtet man
die klassische Mikroskopie, so ist n = 1. Dann lisst sich also eine maximale Auflésung
von A/2 erreichen, sofern das Objektiv eine numerische Apertur von 1 hat. Solch eine
Apertur liisst sich allerdings mit einer einzelnen Linse nicht gut genug erreichenP} daher
ist das Objektiv ein Linsensystem mit vielen Einzellinsen. So ldsst sich eine Apertur
von = 0.95 erreichen. Um die Auflésung noch weiter zu steigern, ersetzt man den Raum
zwischen Objektiv und Objekt durch eine Fliissigkeit mit einer Brechzahl > 1, z.B. Ol
oder Wasser. Man spricht dann von der so genannten Immersionsmikroskopie.

?Die ersten Lichtmikroskope stammen vermutlich aus dem 16. Jahrhundert. Ernst Abbe (1840-1905)
hat durch seine Arbeiten zur Theorie der optischen Abbildung die Mikroskopie entscheidend geprigt,
so dass es mdoglich wurde beugungsbegrenzte Mikroskope zu entwickeln.

3Die Abbildungsfehler wiren dann zu schlecht fiir eine gute Abbildung

124



4. Anwendungsbeispiele Charakterisierung von Beugungsgittern

Allerdings lasst sich die Auflésung auch so nicht unbegrenzt steigern, da die meisten
Fliissigkeiten eine Brechzahl < 2 besitzen. Zur Charakterisierung von diffraktiven Ele-
menten lasst sich die Mikroskopie daher nur bedingt einsetzen. Eine Moglichkeit ist der
Aufbau eines Mikroskops mit einer Wellenldnge von 193 nm. Hiermit lasst sich dann
eine Auflosung von ca. 100 nm erzielen. Mit Hilfe von elektromagnetischen Verfahren
zur Bildsimulation kénnen Linienbreiten auf ca. 10 nm genau bestimmt werden [124].
Diese Auflésung unterhalb der nominellen Auflésungsgrenze erreicht man, in dem man
das Mikroskopbild mit elektromagnetischen Simulationen vergleicht. Damit kann zwar
nicht direkt die Linienbreite gemessen werden, aber aus der elektromagnetischen Wech-
selwirkung kann man auf die Struktur des gemessenen Objekts schliefen. Das Verfahren
ist also dhnlich dem hier betrachteten Verfahren zur Charakterisierung von Beugungs-
gittern. Der Einfluss von Polarisationseffekten in der mikroskopischen Bildentstehung
wurde z.B. von Kerwien untersucht [48].

4.2.1.2 Rasterkraftmikroskopie

Das Rasterkraftmikroskop oder englisch Atomic Force Microscope (AFM) basiert auf
der Wechselwirkung einer diinnen Spitze (Cantilever) und einer Oberfliche [125]. Die
atomaren Kréfte fiihren zu einer Auslenkung der AFM-Spitze, die gemessen werden kann.
Hierfiir kommen auch optische Verfahren, wie z.B. die Interferometrie zum Einsatz.

Auslenkungs-
detektion

\ : Ruckkoppel-
Schleife

Objekt

Xyz-scan

Abbildung 4.23: Schematischer Aufbau eines Rasterkraftmikroskops (Quelle: Totzeck
[126])

Fiir die Messung mit dem Rasterkraftmikroskop gibt es mehrere Betriebsmodi, die z.B.
bei Totzeck ndher erldutert werden [126]. Mit einem Rasterkraftmikroskop kénnen Ho-
hendifferenzen weit unter 1 nm gemessen werden. Ein Problem der Rasterkraftmikrosko-
pie sind allerdings Artefakte durch die Messspitze. Die Spitze ist nicht ideal punktférmig,
sondern rdumlich ausgedehnt. Durch die pyramidenformige Gestalt der meisten Spitzen
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werden senkrechte Kanten als schrige Kanten abgebildet. Die Messung liefert also nicht
direkt die Topographie des Objekts sondern dessen Faltung mit der Messspitze. Um also
die Topographie richtig zu bestimmen ist die genaue Kenntnis der Messspitze notwen-
dig.

Die Rasterkraftmikroskopie eignet sich gut zur Vermessung von Oberflichen, kann aber
je nach verwendeter Messspitze nur bestimmte Aspektverhiltnisse auflosen. Rasterkraft-
mikroskope werden als ein Standardverfahren auch zur Charakterisierung von Halblei-
terstrukturen eingesetzt [127, 4l [128].

4.2.1.3 Elektronenmikroskopie

Bei der Elektronenmikroskopie wird ausgenutzt, dass Teilchen, wie beispielsweise Elek-
tronen, auch Welleneigenschaften besitzen. Die Materiewelle hat die Wellenldnge

A= —
D

wobei h das Planck’sche Wirkungsquantum und p der Impuls des Teilchens ist. Betrach-
tet man z.B. ein Elektron, das durch ein elektrisches Feld beschleunigt wird, so ist die
Wellenléinge abhingig von der angelegten Spannung;:

1,23
Ulv]

Anm| =

Betrachtet man nun nochmals das Auflésungskriterium von Abbe, so lassen sich bereits
mit kleinen Spannungen enorme Auflésungen erreichen. Ein Problem bei der Elektronen-
mikroskopie sind die notwendigen Linsen - sie lassen sich nur als recht aufwindige ma-
gnetische oder elektrostatische Linsen realisieren. Diese besitzen aber meistens nur eine
geringe numerische Apertur und grofte Bildfehler, so dass zur Erreichung einer Auflosung
im Nanometerbereich Spannungen im kV Bereich notig sind. In der Elektronenmikrosko-
pie gibt es im Wesentlichen zwei Verfahren - die Transmissions-Elektronenmikroskopie
(TEM) und die Rasterelektronenmikroskopie (REM oder englisch SEM) [126, 129].

Transmissions-Elektronenmikroskopie

Das Transmissions-Elektronenmikroskop entspricht vom Aufbau im Prinzip einem her-
kémmlichen Lichtmikroskop (siehe Abb. [£.22)). Eine diinne Probe wird von einem Elek-
tronenstrahl durchstrahlt und {iber eine Objektivlinse und eine Projektionslinse auf einen
Leuchtschirm abgebildet. Da die Probe im TEM durchstrahlt wird, kommen nur sehr
diinne Proben in Frage. Das Verfahren ist daher fiir die Untersuchung von diffraktiven
Elementen ungeeignet.
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Raster-Elektronenmikroskopie

Das zweite Verfahren in der Elektronenmikroskopie ist das Raster-Elektronenmikroskop
(REM) oder englisch Scanning Electron Microscope (SEM). Hier werden im Vergleich
zum TEM nicht die transmittierten sondern die von der Probe zuriick gestreuten Elek-
tronen detektiert. Ein Elektronenstrahl scannt die Probe und die gestreuten Elektronen
werden von einer positiven Elektrode aufgefangen. So lésst sich ein Objekt indirekt abbil-
den. Auflerdem lassen sich durch die unterschiedlichen Streueigenschaften verschiedener
Materialien weitere Untersuchungen durchfiihren.

Mit Hilfe der Elektronenmikroskopie ldsst sich eine Auflésung von weniger als 1 nm
erzielen. Das Hauptproblem sind hier die auftretenden Aberrationen. Betrachtet man
allerdings das Verfahren zur quantitativen Charakterisierung - insbesondere von opti-
schen Elementen - treten weitere Schwierigkeiten auf. Zunéichst funktioniert die Elektro-
nenmikroskopie nur fiir metallische Objekte, da die Wechselwirkung der Elektronen mit
dielektrischen Materialien zu gering ist. Daher miissen dielektrische Proben oft mit einer
sehr diinnen Metallschicht bedampft werden, was damit die Probe meist fiir die eigentli-
che Anwendung unbrauchbar macht. Neuere Geréte erlauben auch die Untersuchung von
dielektrischen Proben ohne vorherige Beschichtung, allerdings ist die erreichte Auflosung
dann etwas niedriger. Auferdem wird durch das Elektronenmikroskop nicht direkt die
Oberflache des Objekts abgebildet, sondern lediglich die gestreuten Elektronen, die auch
aus dem Inneren der Probe stammen kénnen. Eine quantitative Messung ist daher nur
moglich, wenn die genauen Streuprozesse analysiert und beriicksichtigt werden.

4.2.2 Inverse Charakterisierungsmethoden

In diesem Abschnitt sollen nun einige Messverfahren, die in die Kategorie ,jinverse Verfah-
ren” fallen, vorgestellt werden. Als inverse Verfahren sollen Charakterisierungsmethoden
bezeichnet werden, die die Losung des inversen Gitterbeugungsproblems zur Charak-
terisierung nutzen. Die Namensgebung der Verfahren ist oft nicht eindeutig, auferdem
werden oft mehrere Ansitze kombiniert, daher soll hier lediglich ein kurzer Uberblick
iber die Grundprinzipien der einzelnen Verfahren gegeben werden. Fiir die Klassifizie-
rung wird die Bezeichnung der Physikalisch-Technische Bundesanstalt (PTB) verwendet
[130], die in Tabelle dargestellt ist. Der Begriff Scatterometrie kann als Uberbegriff
der anderen Verfahren verstanden werden. Er beschreibt Verfahren, die das Licht, das
von einem Objekt zuriick gestreut wird, messen. Im Fall von periodischen Gitterstruk-
turen wiirde man dann korrekterweise vom gebeugten Licht sprechen. Scatterometrische
Verfahren existieren seit Ende der siebziger Jahre, als eine der ersten Veroffentlichungen
auf diesem Gebiet wird oft das Verfahren von Kleinknecht und Meier [I31] zur Lini-
enbreitenbestimmung zitiert. Eine recht umfangreiche Betrachtung der Geschichte der
scatterometrischen Verfahren findet sich bei Raymond [4].
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Untersuchte Messverfahren Goniometrische Spektroskopische
Eigenschaft Messgrofen Messgrofen
(©-abhingig) (A-abhingig)
Intensitét Klassische Scat- | no(©’)
terometrie
Reflektometrie R(©/20) Rg/20(N)
Pol. abh. Scatte- RP,A(®/2@)7 RP,A7@/2@()\),
rometrie np.a(©) Rpao—o())
Phasenmod. Iy(©), I1u4n(0),
Scatterom. 1.,5(0)
Polarisations- Klassische Ellip- | A(©/20), Ag/20(N),
zustand sometrie U(0/20) Vg 20(N)
Ellips. Scattero- | Ag(0'), Ve (O')
metrie
Ausbreitungs- Diffraktometrie | ©" (Ordnung)
richtung

Tabelle 4.2: Klassifikation der inversen Messverfahren nach der PTB

Die 2 ©-Scatterometrie ist das in der Praxis gebrduchlichste Verfahren. Hierbei wird
das Gitter schrig beleuchtet und die Intensitét des in 0. Ordnung reflektierten Lichts
gemessen (spekulare Ordnung). Der Einfallswinkel © wird dabei variiert, und der Detek-
tor entsprechend nachgefahren (siehe Abb. . Der Begriftf Scatterometrie wird auch
oft als Synonym fiir die 2 ©-Scatterometrie verwendet.

i Detektor

Lichtquelle

Abbildung 4.24: 20-Scatterometer

Eine Variante, bei dem mehr als eine Beugungsordnung gemessen werden kann, ist das
so genannte Dome-Scatterometer [15], das in Abbildung dargestellt ist. Uber einen
halbkugelférmigen Schirm werden die Beugungsordnungen eingefangen und dann auf
eine Kamera abgebildet.

Die Reflektometrie ist ein Spezialfall der Scatterometrie. Wie der Name bereits aus-
driickt, wird hier nur das von der Struktur reflektierte Licht gemessen. Da die Scattero-
metrie hauptsichlich bei Siliziumstrukturen eingesetzt wird, die nicht transparent sind,
handelt es sich hierbei also fast ausschliefslich um solche Verfahren.
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. To
e Computer

Abbildung 4.25: Dome-Scatterometer (Quelle: Hatab [15])

Statt den Einfallswinkel zu variieren, gibt es auch scatterometrische Verfahren, die Wel-
lenlénge des einfallenden Lichts dndern [132]. Man spricht dann auch von spektrosko-
pischer Scatterometrie.

Anstelle der Intensitit werden oft auch, wie in der klassischen Ellipsometrie, die ellip-
sometrischen Winkel ¥ und A bestimmt. Das Verfahren der Ellipsometrie stammt aus
der Schichtanalyse. Uber die ellipsometrischen Winkel wird die Polarisationsellipse und
somit der genaue Polarisationszustand des Lichts beschrieben [133].

Die Scatterometrie wird teilweise auch Diffraktometrie bezeichnet. Die Diffraktome-
trie ist allerdings klassischerweise ein Verfahren, bei dem nur die Beugungswinkel einer
Struktur bestimmt werden. Diffraktometrie wird hauptséichlich zur Analyse von Kris-
tallen eingesetzt: Das Beugungsmuster gibt Aufschluss iiber die Kristallstruktur des
untersuchten Materials.

Die scatterometrischen Verfahren, die in der Halbleiterindustrie eingesetzt werden, ba-
sieren fast ausschliefslich auf vorausberechneten Daten. So kann eine scatterometrische
Messung schnell mit der Datenbank abgeglichen werden und zur Prozesskontrolle genutzt
werden.

Das inverse Problem in der Scatterometry und der Einfluss von Messfehlern wurde von
Drege, Byrne und Al Assaad {iber ein Linearisierungsverfahren untersucht [134], 135] 136].
Die Messung der Critical Dimension mit Hilfe der Scatterometry und der Vergleich mit
anderen Messverfahren wurde z.B. von Wurm [137] betrachtet.
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4.2.3 Rekonstruktion durch Messung von Beugungseffizienzen

Wir betrachten nun ein Verfahren, das ebenfalls zu den oben genannten inversen Verfah-
ren z&hlt. Ziel ist es diffraktiv optische Elemente (DOEs) zu charakterisieren. Betrach-
tet man die oben vorgestellten scatterometrischen Verfahren, so stammen diese fast
ausschlieflich aus der Halbleiterindustrie. Stand der Technik sind Verfahren, die ein-
dimensionale Gitterstrukturen charakterisieren konnen. Verfahren fiir zweidimensionale
Gitterstrukturen sind auf Grund des Rechenaufwands noch in der Entwicklungsphase
[8, ©]. In der Halbleiterindustrie versucht man die Silizium-Strukturen auf dem Wafer
oder die Fotoresist-Strukturen vor dem Atzprozess durch solche Verfahren zu charakte-
risieren. Im Gegensatz zu Silizium-Strukturen stehen im Fall von diffraktiven Elementen
nun nicht nur reflektierte Beugungsordnungen sondern auch die transmittierten zur Ver-
fiigung.

In der Scatterometrie wird fiir die Rekonstruktion oft ein grofes Wellenlédngen- oder Win-
kelspektrum betrachtet. Hier soll nun nur die Beugungseffizienz einzelner Ordnung bei
diskreten Wellenldngen und Einfallswinkeln betrachtet werden. Ziel ist es die Gitterpa-
rameter von ein- und zweidimensionalen Beugungsgittern aus den Beugungseffizienzmes-
sungen zu bestimmen. Wie bereits im Kapitel [3| beschrieben ben6tigen wir zunéichst ein
Modell des Gitters, das die Parametrisierung festlegt. Zur Bestimmung der Parameter
verwenden wir dann die gemessenen Beugungseffizienzen bei verschiedenen Messkonfigu-
rationen (z.B. verschiedenen Wellenldngen, Einfallswinkeln oder Beugungsordnungen).
Wir versuchen also wieder das inverse Problem zu losen und so die Parameter zu be-
stimmen:

1 2 .
f(ﬁj = 3 Hﬁgemessen - Wcak(ﬁ)u — min (4'3)

Bei der Betrachtung des Design- und Optimierungsproblems ist eine eindeutige Losung
nicht zwingend erforderlich, hier sind mehrere Losungen eventuell sogar gewiinscht, da
dann eventuell weitere Kriterien hinzugefiigt werden kénnen. Im Fall der Gittercharakte-
risierung sucht man hingegen eine eindeutige Losung des inversen Problems. Gesucht ist
der Parametersatz, der die Zielfunktion nicht nur minimiert, sondern idealerweise exakt
zu den gemessenen Beugungseffizienzen fiihrt:

2
||7gemessen - Wcalc(ﬁ)” =0 (44)

4.2.4 Gittercharakterisierung iiber Optimierungsverfahren

Im Abschnitt wurde die iterative Losung des inversen Gitterbeugungsproblems be-
trachtet. Nun soll dieses Verfahren zur Charakterisierung von Beugungsgittern eingesetzt
werden. Abbildung [4.26] zeigt den schematischen Ablauf der Profilformbestimmung. Das
Schema zeigt wie oben bereits beschrieben die iterative Invertierung des Gitterbeugungs-
problems. Auf der einen Seite messen wir die Beugungseffizienzen eines unbekannten
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Gitters, auf der anderen Seite nutzen wir ein Modell unseres Gitters, um durch Vor-
wartsrechnungen die Beugungseffizienz rigoros zu berechnen. Die Messungen liefert die

1
: unbekanntes '
1 . i . 1
! Gitterprofil Messkonfigurationen Modellprofil !
| 3 1
! /:/\:\/ RCWA 1
1 1 1 1
| 1 1 1

Messdaten imuli
| Invertierung ' ! S”‘””“?rte ) !
| nicht direkt N ~Messgroflen X
! moglich! L 1
! Messung | | l Simulation |
. Modellprofil
> Vergleich P

anpassen

Vergleich 0.k l

Profilparameter bestimmt

Abbildung 4.26: Schematischer Ablauf der Profilformbestimmung

Beugungseffizienz des unbekannten Gitters in verschiedenen Messkonfigurationen. Aus-
gehend von Startwerten fiir die Gitterparameter konnen nun die Beugungseffizienzen
des Modellprofils fiir die Messkonfigurationen iiber die elektromagnetische Rechnung
bestimmt werden. Durch den Vergleich der gemessenen und der berechneten Effizienzen
versucht nun der Optimierungsalgorithmus das Minimum der Zielfunktion und damit
den zum unbekannten Gitter gehorigen Parametersatz zu bestimmen. Die Gittercha-
rakterisierung iiber das Ldsen des inversen Problems ist ein geeignetes Verfahren, wenn
nur kleine Abweichungen von einer Sollform bestimmt werden sollen (z.B. Herstellungs-
fehler). Dann ist die Sollform des Gitters ein geeigneter Startpunkt fiir die Optimie-
rung. Sind nur wenige Informationen {iber das Gitter bekannt, ist die Charakterisierung
mit solch einem Verfahren nur schwierig méglich. Abbildung zeigt ein Beispiel fiir
die iterative Parameterbestimmung. Ausgehend von einem Startpunkt im Parameter-
raum wird der Gradient der Zielfunktion beziiglich der Gitterparameter berechnet und
so der Parametersatz fiir den néchsten Iterationsschritt bestimmt (vgl. Abschnitt
bzw. Gleichung. Nach wenigen Iterationsschritten hat der Optimierungsalgorithmus
die Nullstelle der Zielfunktion bestimmt und somit die Parameter des gesuchten Git-
ters. Hier wurde zur Visualisierung die berechnete Beugungseffizienz eines Gitters mit
bekannten Parametern verwendet. Dargestellt ist aufserdem der Wert der Zielfunktion
iiber dem gesamten Parameterraum - der Optimierungsalgorithmus kennt aber nur den
Funktionswert und den Gradienten an der jeweiligen Stelle.
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Abbildung 4.27: Potentiallandschaft und Optimierungspfad

4.2.5 Profilformbestimmung mit approximierten Daten

Nun soll ein Beispiel betrachtet werden, wie die Parameterbestimmung mit Hilfe des in
Abschnitt beschriebenen Approximationsverfahrens abliduft. Wir betrachten als Bei-
spiel ein binires, eindimensionales Gitter, dessen Hohe und Fiillfaktor (also das Verhélt-
nis von Stegbreite und Periode) bestimmt werden sollen. Die Brechzahl und die Periode
seien bekannt (die Gitterperiode kann z.B. leicht iiber die Bestimmung des Ablenkwinkels
bestimmt werden). Wir betrachten die Effizienz der ungebeugten Ordnung bei fiinf ver-
schiedenen Wellenléngen und haben also als Ausgangspunkt einen fiinf-komponentigen
Effizienzvektor. Um das Verfahren zu demonstrieren verwenden wir keine Messdaten,
sondern berechnen die Effizienz eines bekannten Gitters und versuchen dessen Hohe und
Fiillfaktor aus der Approximation zu bestimmen. Wir wihlen den Fiillfaktor = 0.428 und
die Gitterhohe = 0.664 pum, die Gitterperiode des betrachteten Gitters sei 2 um. Dann
erhalten wir fiir die fiinf betrachteten Wellenldngen folgende fiinf Beugungseffizienzen:

5.03%
0.41%
= 138%
7.01%
11.80%

Jede Effizienz liefert dann in der entsprechenden Komponente der Approximation eine
Hoéhenlinie. In Abbildung sind die approximierten Beugungseffizienzen iiber dem
zweidimensionalen Parameterraum (Gitterhohe und Fiillfaktor) dargestellt.
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Abbildung 4.28: Messdaten in den Komponenten der Approximation

Die Approximation wurde mit 11x11 Datenpunkten erstellt, an jedem der Abtastpunk-
te wurden die fiinf Effizienzen rigoros berechnet. Die Approximation besteht aus 8x8
verschobenen Basisfunktionen. Betrachtet man jede Komponente fiir sich ist das Pro-
blem nicht eindeutig, alle Punkte auf der jeweiligen Hohenlinie wéren eine Losung des
Problems. Betrachtet man jedoch alle Komponenten zusammen, haben die Hohenlinien
einen eindeutigen Schnittpunkt (Abb. [4.29).

Der Schnittpunkt aller Hohenlinien liegt beim Fiillfaktor = 0.428 und der Gitterhohe =
0.664 pm. Die gefundenen Parameter sind also genau die vorgegeben Daten. Betrachten
wir die quadratische Abweichung zwischen den vorgegebenen Effizienzen und der Ap-
proximation (Farbdarstellung in Abb. , dann liegt das Minimum ebenfalls an dieser
Stelle. Im Minimum ist

”Wmeas - Wappmx“ = 0.02 %

Das Minimum ist nicht exakt Null, allerdings ist der Fehler, der durch die Approximation
zu Stande kommt, mit 0.02 % sehr gering.

Durch die Verwendung von mehreren Messkonfigurationen erhalten wir bei der Betrach-
tung des inversen Gitterbeugungsproblems eine eindeutige Losung. Wir kénnen mit Hilfe
der Approximation durch verschobene Basisfunktionen zu einem gegebenen Effizienz-
vektor bestimmte Gitterparameter bestimmen. Da wir hier keine Messdaten, sondern

133



4. Anwendungsbeispiele Charakterisierung von Beugungsgittern

160

140

120

0.

100

z
o
=
[
(=]
=
G
E
(@)

=
o
[=]
[=]
Gitterhoehe [ wm]

o

B
I
=]

(=]

(]
[\
[=]

0. 0.6
6.3 0.4 0.5 0.6 0.7 3.4 0.42 0.44 0.46 0.48 0.5
Fuellfaktor Fuellfaktor

Abbildung 4.29: Schnittpunkt der Hohenlinien (rechts: Ausschnitt)

berechnete Daten approximieren, nutzen wir eine der Haupteigenschaften der Approxi-
mation - ndmlich die Glattung von verrauschten Daten - kaum aus. Bei der rigorosen
Berechnung konnte allenfalls ein numerisches Rauschen eingefiihrt werden. Trotzdem
eignet sich die Approximation sehr gut fiir diese Anwendung. Verschobene Basisfunk-
tionen sind ein einfaches, genaues und effizientes Mittel zur Approximation vektorieller
Daten. Aufer der Berechnung einer Datenbank mit Hilfe von rigorosen Simulationen
gibt es auch Verfahren, die zu gemessenen Beugungseffizienz die Profilparameter durch
andere Messverfahren, wie beispielsweise AFM oder SEM ermitteln (siche oben). In
diesem Fall sind die Daten in der Datenbank sicherlich fehlerbehaftet, so dass hier die
Approximation Vorteile im Vergleich zu Interpolationsverfahren bieten wiirde.

4.2.6 Untersuchung der Eindeutigkeit

Im Folgenden soll nun die Eindeutigkeit der Rekonstruktion der Gitterparameter un-
tersucht werden. Es ist augenscheinlich klar, dass die Losungen des inversen Gitterbeu-
gungsproblems nicht eindeutig ist, da es mehrere Gitter geben kann, die die gleichen
Beugungseffizienzen besitzen. Allerdings betrachten wir bei der Bestimmung der Gitter-
parameter immer einen eingeschrinkten Parameterraum und suchen hierin nach einer
eindeutigen Losung. Trotzdem kann es auch hier zu Mehrdeutigkeiten kommen. Fiir
verschiedene Spezialfille des Gitterbeugungsproblems gibt es mathematische Untersu-
chungen zur Eindeutigkeit [I38]. Hier soll nun aber das konkrete inverse Problem zur
Charakterisierung von Beugungsgittern betrachtet werden, bei dem nur bestimme Beu-
gungseffizienzen aus der Messung bekannt sind.
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4.2.6.1 Beispiel

Wir betrachten zunéchst ein einfaches Beispiel und wollen die Gitterhéhe eines bindren
Phasengitters bestimmen - alle anderen Parameter seien bekannt. Abbildung zeigt
die Beugungseffizienz der 0. Ordnung (blau) eines solchen Gitters iiber der zu bestim-
menden Gitterhohe.
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90

80}
70F
60r
[
50
\

40}

Beugungseffizienz n [%)

30

20

Abbildung 4.30: Beugungseffizienz eines bindren Phasengitters {iber der Gitterhéhe

Betrachten wir nun eine bestimmte Beugungseffizienz (die z.B. gemessen wurde), so gibt
es mehrere Schnittpunkte mit der Effizienzkurve. Es gibt also mehrere Losungen fiir die
Gitterhohe. Die Fehlerfunktion (rot), die wir zur Bestimmung der Gitterhéhe minimieren
mochten, beschreibt die Abweichung der gemessenen Effizienz und der Effizienz bei der
jeweils betrachteten Hohe:

||77unknown - n(h)H — min

Nun betrachten wir die Messung der Beugungseffizienz bei mehreren Wellenldngen. In
Abbildung ist der Wert der Fehlerfunktion fiir verschiedene Messkonfigurationen
aufgetragen. In Abb. wurde nur eine Wellenlidnge (577 nm) verwendet. Wie oben
bereits gesehen gibt es dann mehrere Losungen fiir die Gitterhche, da die Beugungsef-
fizienz oszilliert - das Problem ist nicht eindeutig. Mit der Hinzunahme einer zweiten
Wellenlédnge (694 nm) in Abb. weist die Fehlerfunktion nur noch zwei Minima auf.
Die Gitterhohe konnte so nun iiber einen weitaus groferen Bereich eindeutig bestimmt
werden. Durch eine dritte Wellenldnge (633 nm), bei der die Beugungseffizienz gemessen
wurde (Abb. [£.31f), gibt es dann nur noch eine Nullstelle iiber den betrachteten Hohen-
bereich von 3 um. Allerdings gibt es noch lokale Minima, die bei der Verwendung eines
lokalen Optimierungsalgorithmus zur Bestimmung des Minimums der Fehlerfunktion zu
einer falschen Losung fithren kdnnten.
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Abbildung 4.31: Fehlerfunktion fiir die Bestimmung der Gitterhohe

4.2.6.2 Eindeutigkeit der Minima

Im obigen Beispiel wurde gezeigt, dass durch die Verwendung von geniigend Messgrdfien
eine eindeutige Losung des inversen Problems entstehen kann. Nun soll die Eindeutigkeit
der Parameterrekonstruktion genauer betrachtet werden. Es soll exemplarisch wieder ein
bindres Phasengitter betrachtet werden, zur besseren Veranschaulichung wird ein zwei-
dimensionaler Parameterraum mit den Parametern Gitterhéhe und Fiillfaktor angenom-
men. Die Gitterperiode und das Gittermaterial seien bekannt. Wir betrachten die Feh-
lerfunktion iiber dem Parameterraum, indem wir an jedem Punkt des Parameterraums
die quadratische Abweichung der Beugungseffizienzen des Gitters mit den entsprechen-
den Parametern und den Effizienzen eines unbekannten Gitters (z.B. aus einer Messung)
berechnen. Anstelle einer Messung betrachten wir hier die berechneten Effizienzen eines
bekannten Gitters, an dieser Stelle im Parameterraum hat die Fehlerfunktion dann eine
Nullstelle.

Es soll ein Gitter mit einer grofen Gitterperiode (P > 10\) und ein Gitter mit einer
kleinen Gitterperiode (P = 3 um) verglichen werden. Fiir die grofe Gitterperiode ist
die skalare Ndherung noch giiltig und wir koénnen das Gitter als diinnes Phasenelement
betrachten. Fiir die Berechnung verwenden wir die ,Vectorial Thin Element Approxi-
mation“ (VIEA)[23], die eine Erweiterung der klassischen skalaren Theorie darstellt
(siche Abschnitt [2.1.3.4). Die Beugungseffizienzen des feineren Gitters miissen elektro-
magnetisch berechnet werden, da hier die Kanteneffekte eine signifikante Rolle spielen
und nicht vernachlassigt werden kénnen.

Die Fehlerfunktion iiber dem Parameterraum ist in Abbildung dargestellt. Die Be-
rechnung basiert auf 16 verschiedenen Messkonfigurationen (8 Wellenléngen, jeweils s-
und p-Polarisation). Es wurde jeweils die Effizienz der 0. transmittierten Ordnung ver-
wendet. Das betrachtete Gitter (Fiillfaktor 0.44, Gitterhohe 0.8 um) befindet sich im
Schnittpunkt der gestrichelten Linien. Hier ist die Fehlerfunktion exakt Null, da be-
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Abbildung 4.32: Fehlerfunktion fiir den betrachteten Parameterraum

rechnete Daten verwendet wurden. Nun soll die Fehlerfunktion entlang der Linien fiir
verschiedene Messkonfigurationen betrachtet werden.
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Abbildung 4.33: Fehlerfunktion iiber dem Fiillfaktor

Abbildung zeigt die Fehlerfunktion iiber dem Fiillfaktor des Gitters. Es wurde
eine unterschiedliche Anzahl an Messkonfigurationen betrachtet: Die Messung der Beu-
gungseffizienz der 0. transmittierten Ordnung bei einer Wellenlénge (1), die Messung
bei 4 verschiedenen Wellenldngen, jeweils bei s- und bei p-polarisierter Beleuchtung (8)
und die Messung der 0. Ordnung bei 8 verschiedenen Wellenldngen jeweils fiir s- und p-
polarisiertes Licht (also insgesamt 16 Messkonfigurationen). Wie schon inmerkennbar,
ist die skalar berechnete Fehlerfunktion symmetrisch um einen Fiillfaktor von 0.5. Dies
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Abbildung 4.34: Fehlerfunktion iiber der Gitterhéhe

fiihrt zu einer prinzipiellen Zweideutigkeit dieses Parameters bei der skalaren Betrach-
tung. Das feine Gitter, dessen Beugungseffizienzen elektromagnetisch berechnet wurden,
hat eine eindeutige Losung fiir den Fiillfaktor (Abb. [£.33b). Die elektromagnetischen
Kanteneffekte fiithren fiir den Fiillfaktor also zu einer eindeutigen Losung des inversen
Gitterbeugungsproblems.

In Abbildung wird die Fehlerfunktion iiber der Gitterhthe betrachtet. Hier sind
keine so signifikanten Unterschiede zwischen dem groben (skalar berechneten) und dem
feinen (elektromagnetisch berechneten) Gitter zu erkennen. Mit zunehmender Zahl an
Messkonfigurationen wird das globale Minimum steiler und die lokalen Minima schlech-
ter. Unter Verwendung von mehreren Messkonfigurationen gibt es iiber einen weiten
Bereich eine eindeutige Losung fiir die Gitterhohe.

Bislang wurde nur die 0. transmittierte Beugungsordnung betrachtet. Fiir eine mogli-
che Charakterisierung konnten allerdings auch - wie bei der klassischen Scatterometrie
(siehe Abschnitt - die reflektierten Beugungsordnungen verwendet werden. Abbil-
dung zeigt die Fehlerfunktion iiber dem Fiillfaktor und der Gitterhdhe. Auffillig
ist, dass die Fehlerfunktion fiir die Gitterhéhe eine schnellere Oszillation aufweist, als
im Fall der transmittierten Beugungsordnungen (Abb. [£.33p). Die Ursache ist die unter-
schiedliche Beziehung zwischen der Gitterhhe und der Phase. Die Phase des Gitters ist
proportional zur optischen Wegdifferenz (OPD), die sich aus der Differenz der optischen
Weglingen (OPL) ergibt. In Abbildung ist dieser Zusammenhang dargestellt. Fiir
das transmittierte Licht ergibt sich dabei eine OPD von (n — 1) - h, fiir das reflektierte
Licht ist die optische Wegdifferenz 2h. Betrachten wir also beispielsweise eine Brechzahl
von 1.5 entspricht dies einem Faktor vier fiir die Phase des Gitters.

Die Oszillationen in der Fehlerfunktion kénnen insbesondere bei der Verwendung von

138



4. Anwendungsbeispiele

Charakterisierung von Beugungsgittern
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Abbildung 4.35: Fehlerfunktion fiir die Messung der 0. reflektierten Beugungsordnung
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Abbildung 4.36: Optische Wegdifferenz (OPD) fiir transmittierte und reflektierte Beu-

gungsordnungen
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lokalen Optimierungsverfahren Schwierigkeiten bereiten, da je nach Wahl des Startpunk-
tes der Optimierung moglicherweise nicht das globale, sondern nur ein lokales Minimum
gefunden wird. Betrachtet man den Absolutwert der Fehlerfunktion, so ist dieser bei
den reflektierten Ordnungen niedriger als bei den transmittierten, da die reflektierten
Beugungsordnungen in der Regel eine niedrigere Beugungseffizienz besitzen.

Bis jetzt wurden nur die 0. Beugungsordnungen bei verschiedenen Wellenldngen und
Polarisationsrichtungen betrachtet, zur Bestimmung der Gitterparameter konnten aber
verschiedene Beugungsordnungen eines Gitters gemessen werden. Fiir die Bestimmung
von Fiillfaktor und Gitterhohe betrachten wir nun die 0., 1. und 2. Beugungsordnung
des Gitters bei einer einzigen Wellenlédnge (633 nm). Die Fehlerfunktion fiir die beiden
Parameter ist in Abbildung dargestellt.

0.06 ' 1.4p
; —0.,1.,2. Ordnung
/! [ —_—
005l ;" 1.2 0. Ordnung
5 J 5 L
Z 0.04 / £
= v =
E / E 0.8
5 0.03 5
e 06
8 3
0.02r
& 5 04
= =
0.01f
—0.,1.,2. Ordnung 0.2}
~ L == 0. Ordnung
00.35 0.4 0.45 0.5 0.55 0.6 00 05 1 1.5 2 2.5 3
Fuellfaktor Gitterhoehe [um]
(a) Fillfaktor (b) Gitterhthe

Abbildung 4.37: Fehlerfunktion fiir die Messung von drei Beugungsordnungen

Die Hinzunahme der 1. und 2. Beugungsordnung verschmailert das Minimum fiir den
Fiillfaktor im Vergleich zur Messung der 0. Ordnung (griine Kurve) geringfiigig. Bei
der Gitterhche verschwinden die weiteren Nullstellen, allerdings bleiben sehr tiefe lo-
kale Minima, so dass die eindeutige Bestimmung der Gitterhohe in dieser Konfigura-
tion schwierig bleibt. Der Vorteil einer solchen Konfiguration besteht darin, dass alle
Beugungseffizienzen des Gitters gleichzeitig gemessen werden konnten und so eine sehr
schnelle Charakterisierung moglich wére. Ein experimenteller Aufbau zur gleichzeitigen
Messung von mehreren Beugungsordnungen wird in Kapitel [5| vorgestellt.

4.2.6.3 Unzureichende Parametrisierung

Fiir das Losen des inversen Gitterbeugungsproblems bendtigt man zunéchst eine Para-
metrisierung des Gitters. Entweder fiir die Erstellung einer Datenbank mit Beugungsef-
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fizienzen oder fiir das Aufstellen der Zielfunktion im Optimierungsalgorithmus. In der
Regel kann man aber nur eine endliche Zahl an Gitterparametern betrachten, da sonst
der Suchraum zu grofs wird. Nun soll untersucht werden, welche Auswirkungen es hat,
wenn das betrachtete Gitter Parameter aufweist, die im Modell nicht beriicksichtigt
wurden.
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ler

Abbildung 4.38: Verfahren zur Analyse von Modellfehlern

In Abbildung ist das Verfahren zur Analyse der unzureichenden Parametrisierung
dargestellt. Zunichst werden die Beugungseffizienzen eines vorgegebenen Gitterprofils
mit N Parametern 9 = (py,...,pn) aus dem Parameterraum P? iiber die elektro-
magnetische Vorwértsrechnung bestimmt (fiir . Messkonfigurationen 61, e C}) Die
berechneten Beugungseffizienzen 77 dienen dann als Ausgangspunkt fiir die Losung des
inversen Problems.

Fiir die Bestimmung der Parameter wird nun aber eine andere Parametrisierung verwen-
det, die nur M < N Parameter besitzt. Der Parameterraum des Modells fiir die Losung
des inversen Problems ist dabei ein Unterraum des urspriinglichen Parameterraums:

ge QM cp¥
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Aus den rekonstruieren Parametern ¢ kénnen wir nun den Rekonstruktionsfehler der
einzelnen Parameter bestimmen, indem wir die urspriinglichen Parameter p; mit den
rekonstruierten ¢; vergleichen:

0 =Di — G

Breite b Periode P Breite b’ Periode P
(a) Gitter mit Flankenwinkel (b) Senkrechte Flanken

Abbildung 4.39: Zweidimensionales Siulengitter

Es soll nun exemplarisch ein zweidimensionales, bindres Sdulengitter betrachtet werden.
Gitterperiode und Material seien bekannt und es sollen die Gitterhohe und die Breite der
Saulen bestimmt werden. Das Gitter habe nun keine ideal senkrechten Kanten, sondern
weise einen kleinen Flankenwinkel auf (z.B. verursacht durch den Herstellungsprozess).
Dies beeinflusst, wie in Abschnitt gesehen die Beugungseffizienz des Gitters. Wird
der Flankenwinkel im Modell nicht beriicksichtigt fiihrt dies zu einer falschen Bestim-
mung der anderen Gitterparameter Gitterhthe und Saulenbreite. Abbildung zeigt
das Saulengitter mit Flankenwinkel und das Modell fiir die Rekonstruktion mit senkrech-
ten Kanten. Das betrachtete Gitter hat eine Gitterhdhe und Sdulenbreite von 633 nm,
die Gitterperiode betriagt 2 um. Fiir die Bestimmung des Rekonstruktionsfehlers wurden

P=2um

20 T T T T
5\ —Gitterhoehe
\ ----Saeulenbreite
‘\‘ A
‘\

Rekonstruktionsfehler [nm]
ol

“20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20
Flankenwinkel [°]

Abbildung 4.40: Rekonstruktionsfehler fiir ein Sdulengitter mit Flankenwinkel
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nun die Beugungseffizienzen eines Séulengitters mit Flankenwinkel elektromagnetisch be-
rechnet. Aus diesen Effizienzen werden dann die Parameter des Gitters bestimmt, aber
unter der Annahme senkrechter Flanken. Betrachtet werden 16 Messkonfigurationen -
jeweils 8 Wellenlédngen bei zwei Polarisationsrichtungen. Abbildung zeigt den Re-
konstruktionsfehler fiir die Sdulenbreite und die Gitterhdhe iiber dem Flankenwinkel. Fiir
einen Winkel von 0° verschwindet der Rekonstruktionsfehler, da das betrachtete Gitter
und das Modell senkrechte Flanken aufweisen und so das Profil perfekt rekonstruiert
werden kann. Fiir einen Flankenwinkel # 0° weichen die rekonstruierten Parameter von
den urspriinglichen ab.

4.2.6.4 Nichteindeutige Parameter

Nun betrachten wir Eindeutigkeit der Bestimmung verschiedener Parameter und unter-
suchen ob alle Parameter unabhéngig voneinander bestimmt werden kénnen. Als Beispiel
betrachten wir dabei die Gitterhéhe und die Brechzahl des Gitters.

In der skalaren Betrachtung wurde bereits gezeigt, dass Gitterhohe und Brechzahl auf die
Phase des Gitters wirken (s. Abschnitt[2.3). Die Phase kann also durch beide Parameter
beeinflusst werden. Auch in der elektromagnetischen Betrachtung wirken Gitterh6he und
Brechzahl dhnlich, lediglich die Kanten des Gitters wirken unterschiedlich. Aufserdem
verdndert die Brechzahl des Gitters die Reflexionseigenschaften an den Grenzschichten
zu Substrat und Superstrat. Bei der Parameterbestimmung sind diese beiden Parameter
also sehr schwer von einander zu trennen.

A = 577nm, s-Pol.
A = B77nm, p-Pol.
—A = 633nm, s-Pol.
-——2X = 633nm, p-Pol.

Gitterhoehe [um]

1.5 1.6 . 1.8
Brechzahl

Abbildung 4.41: Potentiallandschaft fiir Gitterhéhe und Brechzahl

Abbildung zeigt die Fehlerfunktion fiir die zwei Parameter Gitterhthe und Brech-
zahl eines bindren Phasengitters. Betrachtet wurde ein Gitter mit Periode 3 um und
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Fiillfaktor 0.44. Verwendet wurden zwei Wellenlédngen (577 und 633 nm) und jeweils
s- und p-Polarisation. Zu erkennen ist, dass sich ein sehr langes Minimum bildet. Die
dargestellten Potentiallinien der einzelnen ,Messwerte verlaufen nahezu parallel und es
ist kaum méglich den Schnittpunkt (markiert durch den gelben Kreis) zu bestimmen.

Obwohl einige Gitterparameter nicht unabhéngig von einander bestimmt werden kénnen,
ist dies fiir viele Anwendungen nicht sonderlich storend. Es wird zur Charakterisierung
des Elements die optische Wirkung betrachtet. Daraus werden dann die Gitterparame-
ter berechnet, um eine Aussage iiber die Performance des optischen Elements machen
zu konnen. In den meisten Féllen wirken sich aber die Parameter, die nicht eindeutig
bestimmt werden konnen, in dhnlicher Weise auf die Performance des Elements aus. In
diesem Fall hat das Verfahren sogar Vorteile im Vergleich zu nicht optischen Verfahren,
wenn z.B. nicht die eigentliche Gitterhdhe, sondern das Produkt aus Héhe und Brechzahl
- also die Phase - fiir die Performance des Elements entscheidend sind.

4.2.6.5 Ergebnisse der Eindeutigkeitsuntersuchungen

Zur Eindeutigkeit der Rekonstruktion der Gitterparameter lasst sich nur schwer eine
allgemeine Aussage treffen, daher wurde die Eindeutigkeit des Problems hier anhand
von einigen Beispielen betrachtet. Es wurde gezeigt, dass es moglich ist Gitterparameter
zu bestimmen, indem nur wenige Beugungseffizienzen gemessen werden. Wenn geniigend
Messkonfigurationen betrachtet werden, lassen sich die Parameter iiber einen weiten
Bereich eindeutig bestimmen.

Im Fall der feinen Gitter mit einer Periode von wenigen Wellenldngen helfen die elektro-
magnetischen Kanteneffekte Gitterparameter, wie den Fiillfaktor, eindeutig zu bestim-
men. Bei den groberen Gittern, bei denen die skalare Naherung noch ihre Giiltigkeit
besitzt gibt es dagegen fundamentale Mehrdeutigkeiten. Allerdings kénnen zur Cha-
rakterisierung von solchen Gittern auch andere Methoden, wie die klassische optische
Mikroskopie eingesetzt werden. Aber auch im elektromagnetischen Bereich gibt es Pa-
rameter, die nur sehr schwer unterschieden werden kénnen. Am Beispiel Gitterhéhe und
Brechzahl wurde gezeigt, dass beide Parameter im Wesentlichen die Phase des Gitters be-
einflussen und deswegen nicht unabhéngig von einander bestimmt werden konnen. Erst
bei grofien Anderungen dominiert der Effekt der einzelnen Parameter: die Gitterhohe
beeinflusst die Kanteneffekte und der Brechungsindex &ndert die Reflexionseigenschaf-
ten an der Material-Luft Grenzschicht. Hieran wird aber auch wieder der Vorteil der
funktionellen Charakterisierung deutlich: die Mehrdeutigkeit zwischen Gitterh6he und
Brechzahl ist in vielen Féllen ebenfalls nicht kritisch, da auch in der Anwendungen des
Gitters beide Parameter denselben Effekt haben.

Vergleicht man die Messungen von transmittierten und reflektierten Beugungsordnungen
sieht man, dass insbesondere fiir die Bestimmung der Gitterh6he Oszillationen in der
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Fehlerfunktion auftreten. Diese kénnen vor allem bei der Verwendung von lokalen Op-
timierungsalgorithmen zu Fehlern fiihren, wenn der Startpunkt fiir die Optimierung zu
weit vom globalen Minimum entfernt liegt. In diesem Fall sind die transmittierten Beu-
gungsordnungen den reflektierten vorzuziehen. Auf der anderen Seite ist das Minimum
fiir den Fiillfaktor in Reflexion schmailer, so dass der Fiillfaktor genauer bestimmt werden
kann. Da die reflektierten Beugungsordnungen geringere Beugungseffizienzen besitzen,
ist eine genauere Messung in Reflexion schwieriger als in Transmission.

Ausschlaggebend fiir die Genauigkeit der Rekonstruktion ist das betrachtete Modell des
Gitters (also die Parametrisierung). Hier wurde ein Verfahren vorgestellt, mit dem der
Einfluss von solchen Modellfehlern untersucht werden kann. Es wurde gezeigt, dass klei-
ne Abweichungen im realen Gitter, die nicht im Modell beriicksichtigt wurden, nur zu
kleinen Fehlern fiihren. Ein Flankenwinkel von wenigen Grad fiihrt zu einem Rekon-
struktionsfehler von wenigen Nanometern bei den anderen Parametern und ist in vielen
Féllen noch tolerierbar.
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5 Experimentelle Untersuchungen zur
Gittercharakterisierung

Nun sollen die experimentellen Untersuchungen zur Charakterisierung von Beugungsgit-
tern beschrieben werden. Es werden zunéichst verschiedene Aufbauvarianten zur Messung
der Beugungseffizienz dargestellt. Durch numerische Simulationen wurde der Einfluss
von Messfehlern auf die Rekonstruktion der Gitterparameter untersucht, um damit die
Robustheit des Verfahrens beziiglich verrauschten Messdaten zu analysieren. Es wurde
ein experimenteller Versuchsaufbau realisiert, der im Folgenden vorgestellt wird. An-
schliefsend werden dann einige repréasentative Messungen an ein- und zweidimensionalen
Beugungsgittern vorgestellt. Aus den gemessenen Beugungseffizienzen wurden dann die
Gitterparameter ermittelt und die Ergebnisse mit anderen Messverfahren verglichen.

5.1 Messaufbau

In diesem Abschnitt werden verschiedene Varianten des Messaufbaus beschrieben. Ziel
ist immer die Messung der Beugungseffizienz einzelner oder mehrerer Beugungsordnun-
gen. Die Beugungseffizienz ist dabei das Verhéltnis aus Intensitdt der zu messenden
Beugungsordnung zur eingestrahlten Intensitat auf das Gitter.

5.1.1 Messung in Transmission

Zunéchst sei hier der Messaufbau in Transmission beschrieben. Dies ist bei der Betrach-
tung diffraktiv-optischer Elemente wohl der intuitivste Fall. Das Gitter wird von einem
Laser beleuchtet (Wellenldnge A, Einfallswinkel ¢ und Polarisation ), dabei wird die
Effizienz einer transmittierten Beugungsordnung m gemessen.

Abbildung zeigt schematisch diesen Aufbau. Der Detektor misst die Beugungseffi-
zienz n einer Beugungsordnung und liefert diese an einen Rechner, so dass dann die
Parameter des Gitters mit den oben beschriebene Verfahren rekonstruiert werden kon-
nen.
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Abbildung 5.1: Messaufbau in Transmission

5.1.2 Messung in Reflexion

Anstelle der transmittierten Beugungsordnungen kénnen - in Anlehnung an die klassische
Scatterometrie - auch die reflektierten Beugungsordnungen gemessen werden.

Der Aufbau fiir die Reflexionsmessungen (Abb. unterscheidet sich nicht prinzipiell
vom vorher gezeigten Aufbau fiir die Messung in Transmission. Eine Schwierigkeit ist
allerdings, dass sich die Lichtquelle und der Detektor auf der gleichen Seite des Gitters
befinden, so dass das Licht, das genau entgegengesetzt zum eingestrahlten Licht reflek-
tiert wird, nicht direkt gemessen werden kann. In diesem Fall muss dann ein Strahlteiler
eingesetzt werden.

5.1.3 Messung mehrerer Beugungsordnungen

Die zuvor beschriebenen Varianten des Messaufbaus erlauben nur die Messung einzel-
ner Beugungsordnungen. Sollen mehrere Beugungsordnungen bestimmt werden, muss
der Detektor verfahren werden und die Messungen hintereinander durchgefiihrt werden.
Abbildung zeigt einen Aufbau, mit dem mehrere Beugungsordnungen gleichzeitig
gemessen werden konnen.

Mit Hilfe einer Linse wird das Beugungsspektrum des Gitters kollimiert und dann auf
einen flichigen Detektor (z.B. eine CCD-Kamera) abgebildet. Die Intensitéitsverteilung
auf dem Detektor kann dann in die Beugungseffizienz der einzelnen Ordnungen umge-
rechnet werden. Der Aufbau ist dabei dhnlich dem unter anderem von Agersnap be-
schriebenen Verfahren der ,Optical Diffraction Microscopy*, bei der die £1. und die 0.
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Abbildung 5.2: Messaufbau in Reflexion
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Abbildung 5.3: Messung mehrerer Beugungsordnungen
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Beugungsordnung eines 1D-Gitters iiber eine Linse auf einen Detektor abgebildet werden
[139, [140].

Die simultane Messung von mehreren Beugungsordnungen bietet auferdem den Vorteil,
dass die elektromagnetischen Methoden, die in der Modellierung die Beugungseffizienz
des Gitters berechnen, alle Beugungsordnungen des Gitters berechnen. Es ist also nur ei-
ne elektromagnetische Berechnung notwendig, um die Beugungseffizienz aller Beugungs-
ordnungen zu bestimmen. Im Vergleich dazu bendétigt man bei der Betrachtung von
verschiedenen Wellenléngen eine elektromagnetische Berechnung pro Wellenlénge.

5.1.4 Experimentalaufbau

Zu den oben beschriebenen Varianten wurden zur ndheren Untersuchung des Verfah-
rens auch experimentelle Aufbauten realisiert. Der erste Aufbau dient der Messung der
Beugungseffizienz diffraktiver Elemente, sowohl in Transmission, als auch in Reflexion.

5.1.4.1 Messung der 0. Ordnung

Zunéchst wurde ein Aufbau realisiert, mit dem die Transmission und die Reflexion der
0. Ordnung eines diffraktiven Elements bei verschiedenen Wellenldngen und Polarisati-
onsrichtungen bestimmt werden kann. Der Aufbau ist an die Ausfithrungen von Hetzler
et al. angelehnt [I41], dort werden computergenerierte Hologramme mit Hilfe von Beu-
gungseffizienzmessungen charakterisiert. Abbildung zeigt ein Foto des Messautbaus.
Der Aufbau wurde in Zusammenarbeit mit Thomas Leikert - im Rahmen seiner Diplom-
arbeit ,Aufbau und Qualifikation eines Messstandes zur Charakterisierung diffraktiver
Elemente* an der Hochschule Aalen - aufgebaut und untersucht.

Die Komponenten des Messaufbaus wurden hinsichtlich ihrer Genauigkeit charakteri-
siert. Als Lichtquelle dient eine Halogen-Weiklichtquelle, die zusammen mit schmalban-
digen Interferenzfiltern und einem Glan-Thompson Polarisator den Beleuchtungsteil des
Aufbaus bildet. Als Detektor wurde eine Standard-CCD Kamera verwendet. Zur genau-
en Messung der Beugungseffizienz miissen alle Komponenten des Aufbaus hinsichtlich
ihrer Messgenauigkeit untersucht werden. Abbildung zeigt beispielsweise die zeitli-
che Stabilitat der verwendeten Lichtquelle ab dem Einschaltzeitpunkt. Um eine stabile
Leistung sicherzustellen wurde die Lampe bei den Messungen mindestens eine Stunde
vor der Messung eingeschaltet.

Die Beugungseffizienz ist das Verhéltnis aus eingestrahlter Intensitdt und der Intensitat
der zu messenden Beugungsordnung. Daher wird auch die Effizienz im Messaufbau als
Verhéltnis zweier Intensitdten gemessen - somit ist keine absolute Intensitdtsmessung
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Abbildung 5.4: Experimentalaufbau zur Messung der Beugungseffizienzen
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Abbildung 5.5: Zeitliche Stabilitidt der verwendeten Lichtquelle
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notwendig. Als Referenz dient eine Messung der Intensitét ohne das zu charakterisierende
Beugungsgitter:

_ Maitter

=
Dabei muss I nicht der absolute Intensitdtswert sein, sondern konnte auch der Strom
eines Fotodetektors oder der Grauwert einer CCD-Kamera sein. Allerdings setzt dies
voraus, dass der verwendete Detektor linear beziiglich der eingestrahlten Intensitét ist.

Fiir die elektromagnetische Berechnung der Beugungseffizienzen nehmen wir ein unend-
lich ausgedehntes Substrat an (vgl. Abschnitt [2.1.4.3). In Realitét ist das Substrat aber
nur einige Millimeter dick, so dass die Fresnelreflexe am Substrat bei der Berechnung
der Beugungseffizienz beriicksichtigt werden miissen. Da das Substrat in der Regel deut-
lich dicker ist als die Kohérenzlinge der verwendeten Lichtquelle ist keine kohérente
Uberlagerung von Mehrfachreflexen zu erwarten.

5.1.4.2 Messung von héheren Beugungsordnungen

Als Erweiterung des Messaufbaus wurde der Aufbau fiir die Messung der hoheren Beu-
gungsordnungen (vgl. Abb. umgesetzt. Zusammen mit Merit Jansen wurde der
Aufbau - im Rahmen ihrer Masterarbeit ,Calibration of DOEs using higher diffraction
orders” an der Hochschule Miinchen - realisiert. Fiir die Messung sollen die Beugungs-
ordnungen mit Hilfe einer Linse auf eine CCD-Kamera abgebildet werden. Da moglichst
hohe Beugungswinkel aufgefangen werden sollen wurde ein 40x Mikroskopobjektiv mit
einer numerischen Apertur von 0.65 verwendet. Damit konnen dann Beugungswinkel
von bis zu 40° gemessen werden.

&
Gitter @
Laser E I
e — R ——
E Mikroskopobjektiv

Abbildung 5.6: Schematischer Aufbau zur Messung der héheren Beugungsordnungen mit
Hilfe eines Mikroskop-Objektivs

Abbildung zeigt den Strahlengang des Versuchsaufbaus. Da die Fourier-Ebene des
Mikroskopobjektiv im Inneren des Objektivs liegt und somit nicht zuginglich ist, muss
eine zusitzliche Linse verwendet werden, um die Ebene auf die Kamera abzubilden. In
der Fourier-Ebene wird jede Richtung (also die einzelnen Beugungsordnungen) idealer-
weise zu einem Ort, man spricht daher auch vom Winkelraum des Systems, da hier die
verschiedenen Ausbreitungsrichtungen raumlich getrennt werden.
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Abbildung 5.7: Beugungsspektrum eines zweidimensionalen Gitters (logarithmische Dar-
stellung)

Insbesondere bei zweidimensionalen Gittern konnen mit diesem Aufbau viele Beugungs-
ordnungen parallel gemessen werden. Abbildung zeigt das Beugungsspektrum eines
Saulengitters (P, = P, = 4 um, A = 515nm). Die Farbskala stellt die gemessenen Kame-
racounts und damit die Intensitdt der Beugungsordnungen dar.

Messgenauigkeit des Aufbaus

Bei der Realisierung des Messaufbaus traten einige Schwierigkeiten auf, die zu Fehlern bei
der Messung der héheren Beugungsordnungen fiihrten. Abbildung zeigt die 0. und
+ 1. Beugungsordnung eines bindren Phasengitters. Da das Gitterprofil symmetrisch
ist, sollten die beiden ersten Beugungsordnungen gleich sein - allerdings traten hier
recht grofse Abweichungen von ca. 2 Prozentpunkten der Beugungseffizienz auf. Die
Messung der 0. Beugungsordnung wurde mit Messungen des anderen Messaufbaus (s.o.)
verglichen. Auch hier gab es signifikante Abweichungen in der Beugungseffizienz.

Als schwierig stellte sich die Justage des Messaufbaus und die Positionierung des ver-
wendeten Mikroskopobjektivs heraus. Um moglichst grofe Beugungswinkel aufzufangen
wird ein Objektiv mit moglichst grofer numerischer Apertur bendtigt. Diese besitzen
aber in der Regel nur ein sehr kleines Objektfeld von einigen Hundert Mikrometern.
Wird das Feld iiberstrahlt, werden die Beugungsordnungen moglicherweise im Objektiv
beschnitten, was dann zu Messfehlern fiihrt. Ein leicht dezentriertes Objektiv fiihrt dann
zu einem asymmetrischen Beschnitt der Ordnungen was die Abweichungen zwischen -1.
und +1. Beugungsordnung erklidren kdnnte.

Ein weiteres Problem ist die Transmission des Objektivs und des gesamten optischen
Systems. Da die héheren Beugungsordnungen unter einem sehr grofen Winkel auf das
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Abbildung 5.9: Linearitét fiir zwei verschiedene CCD-Kameras

Objektiv treffen, ist die Transmission dieser Ordnungen niedriger. Um eine Absolutmes-
sung der Beugungseffizienzen durchzufiihren miisste daher das gesamte System hinsicht-
lich der Transmission unter verschiedenen Einfallswinkeln kalibriert werden.

Wie in Abbildung deutlich zu erkennen ist, wird aufer den Beugungsordnungen des
Gitters auch noch Storlicht aufgefangen, das zu einer Untergrundhelligkeit fiihrt. Da zur
Bestimmung der Beugungseffizienz ein bestimmter Bereich des CCD-Chips integral be-
trachtet wird, fiihrt dies zu einer fehlerhaften Berechnung der Beugungseffizienz. Weitere
Probleme sind die Linearitdt des Kamerachips und Ausleseeffekte, wie z.B. Smear, die
zu Messfehlern fiihren kénnen.

Fiir den Versuchsaufbau wurden zwei verschiedene CCD-Kameras hinsichtlich ihrer Li-
nearitdt untersucht. Abbildung zeigt die Transmission eines Graufilters iiber der re-
lativen Ausleuchtung der Kameras. Die ermittelte Filtertransmission wurde mit der an
einem geeichten Spektrometer gemessenen Transmission verglichen. Die Kamera 1 zeigt
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ein deutlich nichtlineares Verhalten, wohingegen die Kamera 2 eine konstante Trans-
mission unabhéngig von der jeweiligen Ausleuchtung liefert. Fiir die Messungen wurde
daher die zweite Kamera verwendet.

Der Messaufbau zur Messung der hoheren Beugungsordnungen bietet den Vorteil viele
Beugungsordnungen gleichzeitig zu messen. So kénnten moglicherweise alle Beugungs-
effizienzen, die fiir die Bestimmung der Gitterparameter notwendig sind mit nur einer
Messung bestimmt werden. Bei der Realisierung des Aufbaus hat sich aber gezeigt, dass
insbesondere durch die Verwendung des Mikroskopobjektivs die Justage des Aufbaus
sehr schwierig ist. Fine Losung kdnnte ein anderes Objektiv sein, das eine sehr grofe
numerische Apertur und ein grofes Feld besitzt. Auferdem miissten die verwendeten
Komponenten - insbesondere der Detektor - zur genauen Messung der Beugungseffizien-
zen eingehend charakterisiert werden.

Fiir die Rekonstruktion der Gitterparameter aus den Beugungseffizienzen des Gitters
miissen die Beugungseffizienzen des Gitters absolut genau bestimmt werden. Die experi-
mentellen Untersuchungen haben gezeigt, dass dies hohe Anforderungen an den Messauf-
bau und die verwendeten Komponenten stellt. Insbesondere beim Messaufbau zur Be-
stimmung der hoheren Beugungsordnungen, der in diesem Abschnitt beschrieben wurde,
hat sich gezeigt, welche Probleme bei der Messung auftreten kénnen und wie schwierig
die Justage der einzelnen Komponenten ist. Zur genauen Messung der absoluten Beu-
gungseffizienzen miissten beide hier untersuchten Aufbauten weiter verbessert und auf
ihre Messgenauigkeit hin untersucht werden. Allerdings sollen die hier durchgefiihrten
experimentellen Untersuchungen nur zur Demonstration des Prinzips des untersuchten
Verfahren zur Gitterrekonstruktion dienen, daher ist hier die erreichte Genauigkeit aus-
reichend. Fiir die Bestimmung der Gitterparameter am Ende dieses Kapitels wurde der
Aufbau zur Messung der 0. Beugungsordnung verwendet, da die Justage des anderen
Aufbaus zu fehleranfillig war.
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5.2 Numerische Simulationen zur Auswirkung von
Messfehlern

Im letzten Kapitel wurde gezeigt, wie sich die Gitterparameter aus den Beugungseffizi-
enzen rekonstruieren lassen. Bis jetzt wurden allerdings nur synthetische Daten betrach-
tet. Nun betrachten wir gemessene Beugungseffizienzen, die mit Sicherheit fehlerbehaftet
sind. Die Untersuchungen am experimentellen Aufbau haben gezeigt, dass es verschie-
dene Ursachen fiir Messfehler gibt. Es soll daher untersucht werden, wie sich diese Mess-
fehler auf die Rekonstruktion der Gitterparameter auswirken, um die Genauigkeit des
Verfahrens zu untersuchen. Eine interessante Untersuchung zur Messgenauigkeit in der
Scatterometrie wurde auch von Alassaad und Byrne [136] durchgefiihrt. Durch die Li-
nearisierung des Problems wurde ein Modell fiir die Rekonstruktionsfehler entwickelt.
Ist bekannt, dass alle Messwerte fehlerbehaftet sind (z.B. durch Messrauschen), kann
der Messfehler bei der Rekonstruktion der Gitterparameter beriicksichtigt werden.

5.2.1 Statistische Messfehler

Fiir die Untersuchung der Messgenauigkeit wird zunéchst ein bekanntes Gitter betrach-
tet. Die rigoros berechneten Beugungseffizienzen werden dann mit einem ,,Messfehler*
behaftet. Anschliefend werden aus den gestorten Effizienzen die Gitterparameter ermit-
telt und mit den urspriinglichen Parametern verglichen (s. Abb. [5.10).

J Gitterprofil
ﬂ Vorwartsrechnung
T T ’ T ’ I . Beugungseffizienzen
ﬂ zuféllige Stérung
T T I I . T ‘ verrauschte Beugungseffizienzen
ﬂ Ruckwartsrechnung

J |_| |_| I_ rekonstruiertes Gitterprofil

Abbildung 5.10: Untersuchung der Messgenauigkeit
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Eindimensionale Gitter

Es werden zwei verschiedene Messkonfigurationen untersucht - die Messung der 0. trans-
mittierten Beugungsordnung (entsprechend Abbildung und die Messung der 0. re-
flektierten Beugungsordnung (entsprechend Abbildung . Exemplarisch wird ein bi-
ndres Phasengitter mit Periode 2.5 um betrachtet, der Fiillfaktor des Gitters betrigt
0.45, die Gitterhche 710 nm. Wir betrachten die Beugungseffizienz bei 8 verschiedenen
Wellenldngen (zwischen 450 und 750 nm), jeweils fiir die s- und die p-Polarisation.

Montecarlo Simulation 10% Messfehler Montecarlo Simulation 20% Messfehler
0.751 0.75 .
ideale Daten ideale Daten
0.741 + verrauschte Daten 0.741 + verrauschte Daten
» sytematisch +10% » sytematisch +20%
0.73} « systematisch -10% 0.73} « systematisch -20%
0.72 0.72 * . +
— = o+ * +
£ + gt Y + > £ oAt L Fo BT P +
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Abbildung 5.11: Simulation von Messfehlern: Messung der 0. transmittierten Ordnung

Abbildung zeigt das Ergebnis der Montecarlo-Simulation fiir die Messkonfiguration
in Transmission. Es wurden 100 Sétze von Beugungseffizienzen betrachtet und die ein-
zelnen Messgrofen jeweils mit einem zufélligen Messfehler (gleichverteilt) zwischen -10
% und +10 % (a) bzw. -20 % und +20 % (b) skaliert. Die blauen Kreuze markieren den
jeweils dazu rekonstruierten Parametersatz, die Parameter wurden mit dem iterativen
Rekonstruktionsverfahren bestimmt. Aufserdem wurde jeweils ein systematischer Fehler
aller Messdaten von 10 % bzw. 20 % betrachtet.

Abbildung[5.12] zeigt das Ergebnis fiir die Messung der reflektierten Beugungseffizienzen.
Vergleicht man die Ergebnisse, so féllt auf, dass die Streuung bei der Reflexionsmes-
sung deutlich geringer ist als bei der Transmissionsmessung. Insbesondere die Streuung
beim Fiillfaktor ist nicht so grofs. Die rekonstruierten Parameter der mit einem syste-
matischen Fehler behafteten Daten liegen bei den Reflexionsmessungen im Bereich der
anderen rekonstruierten Parameter. Bei den Transmissionsmessungen weichen die Para-
meter der mit einem Fehler von +10% behafteten Daten stark vom idealen Profil ab.

Die Reflexionsmessung ist also insensitiver gegeniiber systematischen und statistischen
Messfehlern.
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Abbildung 5.12: Simulation von Messfehlern: Messung der 0. reflektierten Ordnung

Mittelwert | PV Steg- | Standard- | Mittelwert | PV Fiill- | Standard-
Steghohe | hohe abweichung| Fiillfaktor | faktor abweichung
(Sollwert Steghthe | (Sollwert Fiillfaktor
710 nm) 0.45)

Trans- 7099 nm | 10.3 nm 2.30 nm 0.450 15.92 %P | 3.18 %P

mission

10%

Trans- 710.1 nm | 22.53 nm | 5.04 nm 0.447 29.75 %P | 7.10 %oP

mission

20%

Reflexion | 710.1 nm | 7.2 nm 1.68 nm 0.449 4.99 %P 1.06 %oP

10%

Reflexion | 709.9 nm | 16.02 nm | 3.71 nm 0.451 10.81 %P | 2.31 %P

20%

Tabelle 5.1: Ergebnis der Montecarlo-Simulation
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In Tabelle sind die Ergebnisse gegeniiber gestellt. Betrachtet man die Standard-
abweichung oder die PV-Werte der rekonstruierten Parameter, so hingen diese in etwa
linear vom Messfehler ab. Zwischen 10 % und 20 % Messfehler verdoppeln sich die Werte
ungefihr. Vergleicht man Transmissions- und Reflexionsmessungen, so sind die Abwei-
chungen bei der Reflexion etwa einen Faktor drei besser beim Tastverhiltnis und bei
der Gitterhohe etwa Faktor 1,4. Allerdings muss man beachten, dass die reflektierten
Effizienzen in der Regel geringer sind als die transmittierten (siche z.B. Abb. [2.32). Es
ist also schwieriger die reflektierten Effizienzen mit der selben Genauigkeit zu messen,
als die transmittierten. Auf der anderen Seite ldsst sich beispielsweise die Gitterhche
trotz des recht groken Messfehlers von 10 % auf 10 nm genau bestimmen.

Zweidimensionale Gitter

Beispielhaft betrachten wir nun die Rekonstruktion eines BLACE-Gitters (siche Ab-
schnitt 2.2.6.2). Es werden zwei Gitterparameter betrachtet, zum einen die Gitterhéhe
und zum anderen ein so genannter Proximity Fehler. Dies ist eine Verbreiterung (oder
Verschmélerung) der kompletten Struktur in x- und y-Richtung, die durch den Herstel-
lungsprozess entstehen kann. Sowohl bei der Belichtung, als auch bei der Entwicklung

(vgl. [5.3.1.1)) kann solch ein Fehler auftreten.

Montecarlo Simulation mit 5% Messfehler
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Abbildung 5.13: Rekonstruktionsfehler des zweidimensionalen BLACE-Gitters

In Abbildung ist der Rekonstruktionsfehler fiir die beiden Parameter fiir einen
statistischen Messfehler von 5 % dargestellt. Wie oben wurden die Effizienzen des Gitters
(markiert durch ein griines Quadrat im Diagramm) berechnet und anschlieflend mit
einem zufilligen Messfehler behaftet. Die rekonstruierten Gitterparameter weichen nur
wenig von der korrekten Losung ab und streuen um diesen Wert. Die Gitterparameter
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konnen also auch bei verrauschten Daten mit einer Genauigkeit von wenigen Nanometern
bestimmt werden.

5.2.2 Spektrum der Lichtquelle

Im vorigen Abschnitt wurde der Einfluss des gesamten Messrauschens betrachtet. Es
gibt allerdings auch andere Ursachen als rein stochastisches Rauschen, z.B. besitzt jede
Lichtquelle eine endliche spektrale Breite. Dies fiithrt unter Umstanden zu Fehlern, wenn
wir in der Simulation von einer monochromatischen Beleuchtung ausgehen oder das
Spektrum der Lichtquelle nicht richtig modellieren.

5.2.2.1 Spektrale Breite

Viele schmalbandige Lichtquellen besitzen ein anndhernd gaufférmiges Spektrum, das
meistens durch die spektrale Halbwertsbreite beschrieben wird. Es wurde untersucht,
welchen Einfluss eine bestimmte spektrale Breite der Lichtquelle auf die Beugungseffi-
zienz des Gitters hat. Dazu wurde die Effizienz des Gitters bei der Schwerpunktswel-
lenldnge berechnet und dann mit der Effizienz des Gitters unter Beriicksichtigung des
Spektrums der Lichtquelle verglichen. Hierzu wurde das Spektrum abgetastet und die
Effizienz des Gitters bei der jeweiligen Wellenldnge berechnet, mit dem Spektrum ge-
wichtet und aufsummiert.

P =2um, Fuellfaktor: 0.4, Gitterhoehe: 0.7um, &: 0.633um, FWHM: 5 nm P = 10um, Fuellfaktor: 0.4, Gitterhoehe: 0.7um, A: 0.633um, FWHM: 5 nm
= 6r T4
= = —TM
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Abbildung 5.14: Simulierte spektrale Verteilung (unten) und Effizienz iiber der Wellen-
ldnge (oben)
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Abbildung zeigt eine gaukformige spektrale Verteilung mit einer Halbwertsbreite
von 5 nm. Die griinen Linien markieren die Halbwertsbreite, die betrachtete Schwer-
punktswellenldnge liegt bei 0.633 um. Dariiber ist die Beugungseffizienz eines bindren
Phasengitters iiber der Wellenlidnge aufgetragen. Exemplarisch betrachten wir zwei Quarz-
gitter (Brechungsindex 1.457), jeweils mit Gitterh6he 0.7 pm und Fiillfaktor 0.4, die Git-
terperiode betriagt 2 um (links) bzw. 10 um (rechts). Die Beugungseffizienz des Gitters
mit Periode 2 pum ist im betrachteten Bereich iiber der Wellenlinge nahezu linear, so
dass zwischen der Effizienz bei der Schwerpunktswellenldnge und der Effizienz unter Be-
riicksichtigung der spektralen Breite nur geringe Abweichungen zu erwarten sind. Das
grobere Gitter zeigt eine deutlich nichtlinearere Beugungseffizienz, so dass hier vermut-
lich grofsere Fehler auftreten.

A =633 nm A = 633 nm
3 T T T 3 T T :
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4 S
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(a) P =2 um (b) P =10 pum

Abbildung 5.15: Einfluss der spektralen Breite auf die Beugungseffizienz

In Abbildung[5.15]sind die Fehler durch eine Nichtberiicksichtigung der spektralen Breite
fiir die beiden betrachteten Gitter aufgetragen. Wie erwartet sind die Abweichungen fiir
das Gitter mit Periode 2 um geringer als beim Gitter mit 10 um Periode. So fiihrt eine
spektrale Breite von 5nm fiir das feine Gitter nur zu einer Abweichung von ca. 0.05 %,
wohingegen beim groberen Gittern die Abweichung 0.4 % betrégt.

5.2.2.2 Verschiebung der Wellenlidnge

Aufser der endlichen spektralen Breite kann auch eine Verschiebung der Schwerpunkts-
wellenléinge zu Fehlern fiihren. Insbesondere bei Verwendung von Farbfiltern ist die ge-
naue Zentralwellenldnge des Filters oft nicht genau bekannt. Auferdem fiihrt eine Ver-
kippung eines Interferenzfilters auch zu einer Anderung der Filterwellenléinge, siche z.B.
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in Naumann /Schroder [I42]. Fiir kleine Winkel gilt die Naherung:

sin? ¢

2
Tery

AW) = Aoy [1—

Dabei ist ¢ der Kippwinkel (bzw. der Einfallswinkel bei schrigem Einfall), Ao die Zentral-
wellenldnge des Filters und n.ss die effektive Brechzahl. Die effektive Brechzahl liegt fiir
gingige Filtermaterialien im Bereich 1.4 — 2.1. Fiir den im Experimentalaufbau verwen-
deten Filter mit Zentralwellenlinge 633nm betrigt die effektive Brechzahl 2.05 - somit
fiihrt ein Verkippung des Filters um 2° bereits zu einer Verschiebung um —0.2nm.

A = 0.633, P = 2um A = 0.633, P = 10pm

15

rel. Abweichung [%]
rel. Abweichung [%]

-3 l i L -15 I i i
-1 -0.5 0 0.5 1 -1 -0.5 0 0.5 1

Verschieburig der Schwerpunktswelleﬁlaenge [nm] Verschieburig der Schwerpunktswellehlaenge [nm]

(a) P =2\ (b) P =10 A
Abbildung 5.16: Verschiebung der Schwerpunktswellenlénge gegen relative Abweichung

Abbildung zeigt den relativen Fehler der Beugungseffizienz iiber der Verschiebung
der Wellenlénge fiir die zwei betrachteten Gitter. Wie erwartet erhilt man fiir ein solch
kleines Wellenlédngenintervall eine ndherungsweise lineare Abhéngigkeit. Auffillig ist,
dass auch hier die Abweichungen fiir das Gitter mit Periode 10 pum grofer sind. Dies
liegt aber daran, dass hier der relative Fehler dargestellt ist - also bezogen auf die Effi-
zienz des Gitters. Da die Beugungseffizienz des Gitters mit P = 10 um geringer ist, ist
auch der relative Fehler grofer. Betrachtet man hingegen die absolute Abweichung der
Beugungseffizienz ergibt sich ein genau umgekehrtes Verhalten.

Fiir die Abweichungen, die durch die spektrale Breite und die Verschiebung der Wel-
lenlange verursachen ist natiirlich die Steigung der Effizienzkurve iiber der Wellenldnge
entscheidend. Diese hingt stark vom jeweiligen Gitter (insbesondere von Gitterhéhe und
Fiillfaktor) ab, so dass die entsprechenden Abweichungen fiir die jeweilige Anwendung
genauer analysiert werden miissen.
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5.2.3 Weitere Fehlerursachen

Aufser den oben betrachteten Fehlern gibt es bei der Messung der Beugungseffizienz
noch weitere Fehlerquellen, die zu Messfehlern fiihren kénnen. Wie bei der Beschreibung
des Messaufbaus bereits angedeutet wurde, ist die Linearitit des Detektors entscheidend
fiir die Genauigkeit der Beugungseffizienzmessung. Bestimmt man die Beugungseffizienz
als Verhiltnis der gebeugten Intensitit und einer Referenzintensitat ohne Gitter, so ist,
insbesondere bei der Messung der 0. Beugungsordnung, die Intensitit der Referenz oft
deutlich hoher als die Intensitit der Beugungsordnung. Es wird also ein linearer Detek-
tor mit einem sehr groffen Dynamikumfang benétigt. Schwierig ist auch die Bestimmung
der Linearitat, da hierfiir das Detektorsignal {iber der eingestrahlten Intensitit gemes-
sen werden miisste und die eingestrahlte Intensitdt wiederum genau gemessen werden
miisste. In Abschnitt wurde die Linearititskurve fiir verschiedene Belichtungszei-
ten und eine konstante Intensitédt bestimmt. Es wird dann aber vorausgesetzt, dass der
Detektor linear gegeniiber der Belichtungszeit ist. Bei der Verwendung einer Kamera als
Detektor miissen weitere Effekte beriicksichtigt werden - hier muss gewéhrleistet sein,
dass sich alle Pixel des Chips gleich verhalten. Aufkerdem treten hier unter Umstinden
weitere Effekte, wie z.B. Smear auf, die zu Fehlern fithren konnen.

Exemplarisch wurde oben der Einfluss des Lichtquellenspektrums auf die Messung der
Beugungseffizienz untersucht. Um eine moglichst genaue Messung durchzufiihren, miis-
sen entsprechend auch die anderen Komponenten des Versuchsautbaus betrachtet wer-
den. Da die Beugungseffizienz polarisiert gemessen wird und insbesondere Polarisations-
effekte bei der Rekonstruktion interessant sind, miissen alle Komponenten hinsichtlich
ihrer Polarisationseigenschaften untersucht werden. Bei der Rekonstruktion gehen wir
davon aus, dass das Licht vollstindig linear polarisiert ist - dies ist in der Realitét sicher
nicht immer der Fall und muss daher untersucht und bei der Rekonstruktion berticksich-
tigt werden.

Bei der Messung der héheren Beugungsordnungen werden die einzelnen Ordnungen auf
einen flichigen Detektor abgebildet. Dort wird im Idealfall die Intensitét einer einzelnen
Beugungsordnungen auf einen Punkt konzentriert. In der Realitédt ergibt sich allerdings
eine rdumlich ausgedehnte Intensitdtsverteilung. Dies liegt zum einen an den realen
Abbildungseigenschaften des optischen Systems und zum anderen an nichtperiodischen
Fehlern des Gitters. Diese fiihren dann zu einer Untergrundintensitidt auf dem Detektor.
Zur Bestimmung der Beugungseffizienz der einzelnen Ordnungen muss ein bestimmter
Bereich auf dem Detektor integriert werden. Die Groke des gewédhlten Bereichs beein-
flusst unter Umstéanden die ermittelte Intensitét, so dass genauer analysiert werden muss,
wie grofs der zu integrierende Bereich idealerweise gew#hlt werden muss. Die experimen-
tellen Untersuchungen haben zudem gezeigt, dass es zur Messung der Effizienzen sogar
besser ist, wenn die Kamera leicht defokussiert wird. Dann verteilt sich die Intensitét
auf der Kamera auf mehr Pixel, was dann Kamerafehler verringert.
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5.3 Rekonstruktion von 1D-Gittern

Mit Hilfe des oben gezeigten experimentellen Aufbaus wurden die Beugungseffizienzen
verschiedener Gitter gemessen und daraus die Gitterparameter bestimmt. Exemplarisch
seien hier die Messungen einiger eindimensionaler Beugungsgitter, sowie die Rekonstruk-
tion der Gitterparameter gezeigt. Es wurden verschiedene binére Phasengitter untersucht
und versucht die rekonstruierten Parameter mit anderen Messverfahren zu vergleichen.
Die Bestimmung der Gitterparameter wurde mit dem oben beschriebenen iterativen

Verfahren durchgefiihrt (siehe Abschnitt [4.2.4)).

5.3.1 Eindimensionale Fotolackgitter

Zunichst sollen Binérgitter aus Fotolack untersucht werden. Sie dienen meist als Vorstufe
fiir das eigentliche Gitter. Da sie recht einfach hergestellt werden koénnen, sollen im
Folgenden zunéachst solche Strukturen untersucht werden.

5.3.1.1 Herstellung

Die verwendeten Gitter wurden mit Hilfe einer Laserlithographieanlagd’| hergestellt. Als
Ausgangspunkt dient ein gereinigtes Glassubstrat. Auf dieses wird anschliefsend eine diin-
ne Schicht Fotolack aufgetragen?] Der Fotolack kann durch UV-Licht strukturiert werden
und dndert dabei seine chemische Zusammensetzung. Anschliefend kann der belichtete
Teil des Lacks in einem Entwicklerbad entfernt werden. Der schematische Ablauf des
Herstellungsprozesses ist in Abbildung dargestellt. Fiir die hier verwendeten Gitter
wurden nur die Schritte 1-4 durchgefiihrt, so dass ein Gitter aus Fotoresist auf einem
Glassubstrat entstand. Eine ausfiihrlichere Beschreibung des Verfahrens findet sich z.B.
bei O’Shea [57].

5.3.1.2 Messergebnisse

Zur Rekonstruktion der Gitterparameter wurde jeweils die Beugungseffizienz der 0.
transmittierten Ordnung der Gitter bei 8 verschiedenen Wellenldngen und zwei Po-
larisationsrichtungen gemessen. Aus den gemessenen Beugungseffizienzen wurden die
Gitterhohe, der Fiillfaktor und der Flankenwinkel bestimmt. Tabelle [5.2] zeigt die rekon-
struierten Gitterparameter. Zum Vergleich wurde der Fiillfaktor des Gitters mit dem
Mikroskop bestimmt und mit dem rekonstruierten Wert verglichen.

!Heidelberg Instruments DWL 2.0
2Verwendeter Fotolack: Rohm-+Haas Microposit S1805
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.

Photolack
Glassubstrat

1.) Beschichtung 2.) Belichtung

P77 PFF TFIF TFFF |

Entwicklerbad
) 4.) Fotolackgitter
3.) Entwicklung
5.) Atzen 6.) Glasgitter

Abbildung 5.17: Lithographische Herstellung der Beugungsgitter

5,12 ym

EH Hm

Abbildung 5.18: Mikroskopische Messung des Fiillfaktors
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Bei dem Gitter mit Periode 5 um stimmen der rekonstruierte Wert und der mikroskopisch
gemessene (siehe Abb. gut iiberein. Bei den anderen beiden Gittern mit 10 um bzw.
3.33 um Periode gibt es grofere Abweichungen. Die Dicke der Lackschicht wurde an einer
Stelle des Substrats mit im Interferenzkontrast-Modus des Mikroskops (TIC) bestimmt,
die gemessene Dicke betrug ca. 450 nm. Da das Messverfahren ohne Kalibration nicht
sehr genau ist und die Dicke der Lackschicht auf dem Substrat nicht homogen ist, dient
dieser Wert nur als Konsistenzvergleich der ermittelten Gitterh6hen. Die Schichtdicke
des Fotolacks soll laut Datenblatt [I43] fiir den verwendeten Herstellungsprozess etwa
500 nm betragen, so dass die ermittelten Werte auch hierzu gut passen.

Abbildung zeigt die Ergebnisse der Rekonstruktion. Auf der linken Seite sind je-
weils die gemessen Beugungseffizienzen (blau) und die berechneten Beugungseffizienzen
der rekonstruierten Gitter (rot) gezeigt. Insbesondere beim ersten Gitter (P = 10 um)
passen die berechneten Werte nicht gut zu den gemessenen, so dass hier die Rekonstruk-
tion nicht ideal funktioniert hat. Auf der rechten Seite wurde die Potentiallandschaft
fiir die gemessenen Effizienzen berechnet und iiber einem zweidimensionalen Parameter-
raum aufgetragen (Gitterhohe und Fiillfaktor). Die Potentiallandschaft visualisiert die
quadratische Abweichung der gemessenen Effizienzen zu den berechneten Effizienzen an
jedem Punkt des Parameterraums. Die einzelnen Messwerte liefern jeweils eine Hohen-
linie (weike Kurve), die idealerweise einen gemeinsamen Schnittpunkt besitzen sollten.
Da die Gitter eine relativ grofse Periode besitzen ist hier deutlich die Mehrdeutigkeit
im Tastverhéltnis zu erkennen (vgl. Abschnitt [£.2.6)), die zu zwei lokalen Minima in der
Potentiallandschaft fiihrt. An den Hohenlinien ist ebenfalls zu erkennen, dass es kei-
nen gemeinsamen Schnittpunkt aller Linien und somit keine exakte Losung des inversen
Problems gibt.

Periode Fiillfaktor | Gitterhche | Flanke- Mikroskop | Abweichung Abweichung
| pm] [nm] nwinkel abs. %]

10 0,34 436,3 18,7 0,43 0,09 20,3%

5 0,38 500,9 47,9 0,39 0,01 1,9%

3,33 0,43 520,0 25,8 0,36 -0,07 -19,8%

Tabelle 5.2: Rekonstruierte Gitterparameter Fotolackgitter

5.3.1.3 Interpretation der Ergebnisse

Die rekonstruierten Werte fiir den Fiillfaktor weisen fiir das 1. und 3. Gitter grofe Abwei-
chungen zu den am Mikroskop gemessenen Werten auf. Obwohl die Messgenauigkeit des
Mikroskops nicht genau bekannt ist, scheint die Ursache fiir die Abweichungen bei der
Rekonstruktion zu liegen. Die grofen Abweichungen der gemessenen Effizienzen und der
fiir die rekonstruierten Gitter berechneten deutet entweder auf Messfehler oder auf eine
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falsche (oder unzureichende) Modellierung des Gitters bei der Parameterbestimmung
hin. Ein unbekannter Parameter bei der Modellierung des Gitters ist die Brechzahl des
Fotolacks - sie andert sich beim Belichten des Lacks und ist auch nicht genau bekannt.
Zur Bestimmung der Parameter wurden die Werte aus dem Datenblatt eines dhnlichen
Lacks verwendet [143], da keine anderen Werte verfiigbar waren. Auferdem ist auffil-
lig, dass der rekonstruierte Flankenwinkel der Gitter sehr grof ist - die Gitter sind also
keine Bindrgitter. Moglicherweise weisen die Gitter auch noch andere Herstellungsfeh-
ler, wie Verrundungen auf, die zu den Abweichungen bei den rekonstruierten Profilen
fithren konnten, da sie im Modell nicht beriicksichtigt wurden. Die berechneten Potenti-
allandschaften zeigen alle ein sehr flaches Tal in Richtung der Fiillfaktor-Achse. Kleine
Messfehler fithren hier also auch zu grofen Abweichungen beim Tastverhéltnis.

Auffillig sind auch die grofien Polarisationsunterschiede der Beugungseffizienzen, die bei
diesen Gitterperioden nicht zu erwarten sind. Bei einer genaueren Analyse der Mess-
ergebnisse wurde festgestellt, dass auch bei der Transmission durch das unbeschichtete
und unstrukturierte Glassubstrat Polarisationsunterschiede von bis zu 0.5 % auftreten
(Abb. [5.20)). Der Effekt ist aber zu klein, um damit die Unterschiede in den Beugungsetf-
fizienzen zwischen s und p zu erkldren. Da bei senkrechtem Einfall keine Polarisationsun-
terschiede durch die Fresnel-Reflexe zu erwarten sind, ist moglicherweise das verwendete
Glassubstrat doppelbrechend. Dies fiihrt dann ebenfalls zu Fehlern bei den rekonstru-
ierten Gitterparametern, da fiir das Substrat eine homogene und isotrope Brechzahl
angenommen wurde. Moglicherweise kdnnten auch hochfrequente Strukturen innerhalb
der Gitterperiode fiir die Polarisationsaufspaltung verantwortlich sein.

9.5
96.3} o
9.1} * .

959+

Substrattransmission [%]

95.7+

+ s-Polarisation
055 o p-Polarisation
‘450 500 550 600 650 700 750 800

Wellenlaenge [nm]

Abbildung 5.20: Polarisationsdifferenz in der Substrattransmission
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5.3.2 Eindimensionale Quarzgitter

Nun sollen anstelle der Fotolackgitter Oberflichengitter in Quarz betrachtet werden.
Hier sind die Materialeigenschaften besser bekannt als bei den Fotolackgittern, so dass
eine bessere Rekonstruktion der Gitterparameter zu erwarten ist.

5.3.2.1 Herstellung

Die oben beschriebenen Gitter aus Fotolack konnen iiber einen Atzprozess in das Glas-
substrat iibertragen werden. Es entsteht dann ein Oberflachengitter im Glas. Die hier
verwendeten Gitter wurden durch reaktives Ionenétzen [144] in Quarzglas hergestellt.
Der Herstellungsprozess wurde in Abschnitt bereits beschrieben, hier wurden nun
auch die letzten beiden Schritte durchgefiihrt.

5.3.2.2 Messergebnisse

Nun betrachten wir die Rekonstruktion der Gitterparameter aus den Beugungseffizienzen
des Gitters. Abbildung zeigt die gemessenen Beugungseffizienzen, es wurde jeweils
die 0. transmittierte Ordnung bei 8 verschiedenen Wellenlangen und zwei Polarisati-
onsrichtungen (s- und p-polarisiertes Licht) bestimmt. Anschliefend wurden dann die
Gitterhohe, der Fiillfaktor und der Flankenwinkel des Gitters bestimmt. Die Ergebnisse
sind in Tabelle [5.3] dargestellt.
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Abbildung 5.21: Gemessene Beugungseffizienzen der 0. Ordnung in Transmission
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Gitterperiode Gitterhohe [nm| | Fillfaktor Flankenwinkel [°]
0,714 pum 723.3 0,5233 1,75
0,667 pm 728.9 0,5087 3.9

Tabelle 5.3: Rekonstruierte Gitterparameter Quarzgitter

Der Fiillfaktor des Gitters wurde auferdem mit einem Rasterkraftmikroskop bestimmt.
In Tabelle [5.4] sind die rekonstruierten und die gemessenen Fiillfaktorwerte gegeniiber-
gestellt. Die rekonstruierten Werte stimmen gut mit den am AFM gemessenen Werten
iiberein. Die Abweichung liegt im Rahmen der Messgenauigkeit des verwendeten Ras-
terkraftmikroskopﬂ.

Gitterperiode | Fiillfaktor re- | Fiillfaktor Differenz %] | Differenz [nm]
konstruiert AFM

0,714 pm 0,5233 0,526 -0,51% -3,67

0,667 pm 0,5087 0,525 -3,10% -20,70

Tabelle 5.4: Vergleich AFM - Rekonstruktion: Fiillfaktor

Das Gitter mit Periode 0,714 um wurde auch in Reflexion vermessen. Die gemesse-
nen Beugungseffizienzen sind in Abb. dargestellt. Tabelle [5.5] stellt die aus den
Transmissions- und Reflexionsmessungen ermittelten Parameter gegeniiber. Auch hier
sind die relativen Abweichungen bei der Gitterhéhe und dem Fiillfaktor gering. Ledig-
lich der ermittelte Flankenwinkel weicht um einige Grad ab.

P = 0,667 um

+ s-Pol.
18] o p-Pol.

Beugungseffizienz [%]
>

L]

o L, °
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600 650
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Abbildung 5.22: Gemessene Beugungseffizienzen der 0. reflektierten Ordnung

Eine mogliche Erklarung fiir die Abweichungen ist eine unterschiedliche Messposition
auf dem Gitter. Eine exakte Positionierung des Gitters war bei den Messungen nicht

3Digital Instruments (Veeco) Dimension 5100
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Gitterhohe [nm] Fiillfaktor Flankenwinkel [°]
Transmissionsmessung 728.,9 0,5087 3,9
Reflexionsmessung 722,77 0,4961 0,49
Differenz |%] -0,85% -2,48 %
Differenz [nm| -6,20 -16,51

Tabelle 5.5: Vergleich Transmissions- und Reflexionsmessung

moglich, so dass die drei Messungen (Transmission, Reflexion und AFM) an verschiede-
nen Stellen des Gitters durchgefiihrt wurden. Da die Gitterparameter vermutlich lokal
variieren, erklirt das die Abweichungen der drei verschiedenen Messungen. Wie bereits
in [4.2.6] gezeigt, wirkt sich ein kleiner Flankenwinkel kaum auf die Bestimmung der an-
deren Gitterparameter aus. Andererseits heifit dies aber auch, dass der Flankenwinkel
nicht genau bestimmt werden kann, da die Messgrofsen nicht sehr sensitiv sind. Zudem
sind die gemessenen Beugungseffizienzen noch mit Messfehlern behaftet. Dies fiihrt (sie-
he Abschnitt dann auch zu Fehlern in den rekonstruierten Parametern, die sich
moglicherweise in der Reflexionsmessung anders auswirken als in der Transmissionsmes-

sung.
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5.4 Rekonstruktion von 2D-Gittern

In diesem Abschnitt sollen exemplarisch einige Ergebnisse der Gitterrekonstruktion zwei-
dimensionaler Gitter vorgestellt werden. Die Beugungseffizienzen der Gitter wurden am
Experimentalaufbau gemessen, anschlieffend wurden daraus die Gitterparameter mit
dem oben beschriebenen Verfahren (sieche Abschnitt bestimmt. Wie im Falle der
1D-Gitter wurden hier zunichst Fotolack-Gitter und anschlieffend in Quarzglas geétzte
Gitter betrachtet.

5.4.1 Zweidimensionale Fotolackgitter

Zunichst sollen hier wieder Fotolackgitter betrachtet werden, die fotolithographisch her-
gestellt wurden. Das Herstellungsverfahren ist in Abschnitt beschrieben. Es wur-
den zweidimensionale Schachbrettgitter mit verschiedenen Perioden und Fiillfaktoren
hergestellt und deren Gitterparameter bestimmt.

Abbildung 5.23: Mikroskopaufnahme eines zweidimensionalen Fotolackgitters

Abbildung [5.23| zeigt eine Mikroskopaufnahme eines solchen Gitters mit Periode 4 um
(in x- und in y-Richtung) in 150-facher Vergroferung (NA = 0.95). Die helleren Bereiche
sind die erhabenen Siulen des Gitters, die dunkleren das Glassubstrat. Da sich die Struk-
turbreiten nur schwer mit dem Mikroskop messen lassen, kann hier nur ein qualitativer
Vergleich der Messergebnisse erfolgen. Die im néchsten Abschnitt untersuchten Quarz-
gitter wurden zum Vergleich mit einem Rasterkraftmikroskop untersucht, um genauere
Aussagen iiber die Genauigkeit der rekonstruierten Parameter machen zu kénnen.
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Abbildung 5.24: Parametrisierung des Schachbrett-Gitters

Periode | Fiillfaktor | Gitterhche [nm| | Fiillfaktor Mikroskop | Abweichung abs.
2 pm 0,39 319,9 0,44 0,05
4 pm 0,50 499,2 0,40 -0,10

Tabelle 5.6: Rekonstruierte Gitterparameter der zweidimensionalen Fotolackgitter

Abbildung zeigt das verwendete Modell des Schachbrettgitters. Um das Gitter mit
nur zwei Parametern beschreiben zu konnen, nehmen wir an, dass P, = P, und die
Saulen einen quadratischen Querschnitt haben. Dies bestédtigt auch das Mikroskopbild.
Der Fiillfaktor ist dann genau das Verhéltnis aus Sdulenbreite und Gitterperiode. Fiir
die Rekonstruktion wurde die Beugungseffizienz der 0. transmittierten Beugungsordnung
bei 8 verschiedenen Wellenldngen gemessen. Die Beugungseffizienzen wurden fiir zwei
verschiedene Polarisationsrichtungen bestimmt, auf Grund der Symmetrie sollten sich
allerdings keine Polarisationsunterschiede ergeben. Dies bestétigten auch die gemessenen
Beugungseffizienzen, die im Rahmen der Messgenauigkeit identisch waren.

Tabelle zeigt die rekonstruierten Parameter der Gitter, es wurden jeweils Fiillfaktor
und Gitterhohe bestimmt. Wie oben bereits erwihnt kénnen die mit dem Mikroskop
gemessenen Werte nur als grober Anhaltspunkt fiir die rekonstruierten Werte dienen.
Wie schon bei den 1D-Gittern (Vgl. Abschnitt ist die Brechzahl des Fotolacks nicht
genau bekannt, was zu Fehlern bei der Rekonstruktion fiihren kann. Trotzdem schafft es
die Rekonstruktion Gitterparameter zu bestimmen, die recht gut zu den gemessenen Ef-
fizienzen passen. Die gemessenen Beugungseffizienzen und die der rekonstruierten Gitter
sind in Abbildung dargestellt.

5.4.2 Zweidimensionale Quarzgitter

Wir betrachten nun, wie bereits bei den eindimensionalen Gittern, in Quarzglas geétzte
Gitter. Es werden zwei verschiedene Gittertypen untersucht - zum einen Schachbrett-
gitter und zum anderen binédr geblazete Gitter, so genannte BLACES (vgl. Abschnitt
2.2.6.2). Die rekonstruierten Gitterparameter wurden mit AFM-Messungen verglichen,
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Abbildung 5.25: Messergebnisse der zweidimensionalen Fotolackgitter

so dass hier eine genauere Analyse der Messgenauigkeit moglich wird. Auferdem sind
die Materialparameter besser bekannt als bei den Fotolackgittern.

5.4.2.1 Schachbrettgitter

Wir betrachten wie oben ein bindres Schachbrettgitter entsprechend Abb. und be-
stimmen wieder zwei Parameter aus den Beugungseffizienzmessungen: zum einen die
Gitterhohe und zum anderen den Fiillfaktor, also das Verhéltnis der Breite der (als
quadratisch angenommenen) Sdulen und der Gitterperiode.

Rekonstruktion der Parameter

Tabelle 5.7 und Abbildung zeigen die rekonstruierten Parameter verschiedener ge-
messener Gitter. Wie im Fall der Fotolackgitter wurde die Beugungseffizienz der 0. trans-
mittierten Ordnung bei 8 verschiedenen Wellenlingen gemessen. Es wurde jeweils die
Gitterhohe und der Fiillfaktor rekonstruiert. Die letzte Spalte zeigt den Restfehler nach
der Bestimmung der Parameter durch den Optimierungsalgorithmus. Er beschreibt die
Abweichung zwischen den gemessenen Beugungseffizienzen und denen des rekonstruier-
ten Gitters: ||/ emessen — Mrekonstruiert||- Er ist ein Maf fiir die Giite der Rekonstruktion
bzw. fiir die Genauigkeit der Messung.

Bis auf die ersten beiden Gitter mit Gitterperiode 1 um ist der Restfehler der Gitterre-
konstruktion relativ gering. Sowohl der Fiillfaktor, als auch die rekonstruierte Gitterhohe
befinden sich in einem verniinftigen Bereich. Die untersuchten Gitter wurden teilweise

173



5. Experiment Rekonstruktion von 2D-Gittern

P [nm]| | Fillfaktor | h [nm] | Restfehler [%]
1000 0,42 699,00 6,67
1000 0,64 764,11 4,00
1111 0,36 | 684,93 2,41
1111 0,58 | 682,86 1,50
1250 0,36 | 678,47 0,96
1250 0,56 688,79 1,74
1429 0,46 680,73 2,63
1429 0,54 692,70 1,80
1667 0,48 678,13 1,65
1667 0,53 | 695,26 0,73
2000 0,52 652,50 2,65
2000 0,52 | 682,74 1,14

Tabelle 5.7: Rekonstruierte Parameter der zweidimensionalen Schachbrettgitter
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Abbildung 5.26: Rekonstruierte Parameter der zweidimensionalen Schachbrettgitter

174



5. Experiment Rekonstruktion von 2D-Gittern

mit derselben Periode aber unterschiedlichen Fiillfaktoren hergestellt, was sich auch
deutlich in den rekonstruierten Werten widerspiegelt. Aufer beim zweiten Gitter ist die
Gitterhohe bei allen Gittern einigermafien konstant. Da alle Gitter auf dem selben Sub-
strat gefertigt wurden ist durch den Herstellungsprozess auch eine konstante Gitterhohe
zu erwarten.

P=2um
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Abbildung 5.27: Konvergenz der elektromagnetischen Berechnung fiir das Schachbrett-
gitter

Fiir die inverse Parameterrekonstruktion wurde die Konvergenz der elektromagnetischen
Rechnung untersucht. Abbildung zeigt die Effizienz der 0. Beugungsordnung des
zweidimensionalen Gitters iiber der Modenzahl M, fiir das Gitter mit Periode 2 um.
Ab einer Modenzahl von M, = 10 gibt es nur noch kleine Abweichungen, so dass diese
Genauigkeit fiir die Rekonstruktion ausreichend sein sollte und fiir die Berechnungen
verwendet wurde. Fiir die Gitter mit kleineren Perioden ist sogar noch eine bessere
Konvergenz zu erwarten.

Vergleich mit AFM-Messungen

Von einigen Gittern wurden Messungen mit dem Rasterkraft-Mikroskop (AFM) durch-
gefithrt. Abbildung zeigt das Oberflichenprofil und einen Schnitt durch die Sdulen
des Schachbrettgitters mit Periode 2 ym. Das gemessene Profil passt qualitativ gut zum
Modell des Schachbrettgitters. Das Gitter weist keinen grofsen Flankenwinkel auf (der
scheinbare Flankenwinkel im Bild kommt von der Geometrie der AFM-Spitze) und die
Gittersdulen sind wie angenommen quadratisch.
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5. Experiment Rekonstruktion von 2D-Gittern

Tabelle [5.8| zeigt einen quantitativen Vergleich der rekonstruierten Parameter mit den
AFM-Messungen. Insgesamt passen die rekonstruierten und die gemessenen Parame-
ter gut zusammen. Da das verwendete AFM nur den open-loop Betrieb ermoglichte ist
durch die Hysterese des Piezos nur eine Genauigkeit im Bereich von 5-10 % zu erwar-
ten. Bis auf den Fiillfaktor des Gitters mit P = 1 um liegen alle Parameter in diesem
Genauigkeitsbereich. Wie oben bereits gesehen, trat bei diesem Gitter ein relativ grofer
Restfehler bei der Rekonstruktion auf. Dies deutet entweder auf eine nicht ausreichende
Modellierung hin oder auf Fehler bei der Messung der Beugungseffizienzen. Abbildung
[.28] zeigt beispielsweise, dass die Strukturen abgerundete Kanten besitzen. Dies konn-
te eine Ursache fiir die fehlerhafte Rekonstruktion des Fiillfaktors sein und miisste im
Modell mit beriicksichtigt werden.

1000 I |
i i
500 ! :
i I
0 I !
I i
-500 i I
i i

nim i

05 1 15 2 25 3 35 4 T

Abbildung 5.28: AFM-Messung des Schachbrettgitters

P = 1000 nm P = 2000 nm
f h [nm]| f h [nm]|
Rekonstruktion | 0,42 699,00 0,52 652,50
AFM | 0,48 673,00 0,51 667,00

Differenz absolut | -0,06 | 26,00 nm | 0,004 | -14,50 nm
Differenz % | -12,0% 3,9% 0,8% -2,2%

Tabelle 5.8: Vergleich der rekonstruierten Parameter mit AFM-Messungen

5.4.2.2 BLACES

Nun betrachten wir diffraktiv geblazete Gitter, so genannte BLACESH (Vgl. Abschnitt
2.2.6.2)). Sie besitzen eine Periode, die grofer ist als die verwendete Wellenléinge (hier in

1Blazed area-coded effective medium structures
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x-Richtung) und eine Periode, die kleiner ist als die Wellenlédnge (hier in y-Richtung).
Uber das Sub-A-Gitter entsteht ein effektiver Brechungsindex in diese Richtung, so dass
das bindre Gitter den gleichen Phasenverlauf - und somit die gleiche Wirkung - wie ein
gewohnliches geblazetes Gitter besitzt.

Abbildung zeigt die Modellierung der BLACES fiir die Parameterbestimmung. Da
die Strukturen nicht ideal hergestellt wurden, wurde auch das Modell abweichend von
der Sollform (siche Abbildung [2.21]) gewé&hlt.
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Abbildung 5.29: Parametrisierung der BLACES
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Abbildung 5.30: AFM-Messung der BLACES

Abbildung [5.30] zeigt eine AFM-Messung eines BLACES-Gitters mit einer Periode von
3 pwm in x-Richtung und 500nm in y-Richtung. In Tabelle[5.9]sind die rekonstruierten Git-
terparameter und die mit dem Rasterkraft-Mikroskop ermittelten Parameter gegeniiber
gestellt. Im Gegensatz zum Schachbrettgitter gibt es hier deutlich gréfere Abweichun-
gen.

Wie in der AFM-Messung zu erkennen ist, scheint das gewidhlte Modell fiir die Re-
konstruktion der Gitterparameter nicht ausreichend gewesen zu sein. An der Spitze der
Strukturen ist z.B. zu erkennen, dass die Struktur keine senkrechten Kanten hat, sondern
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Rekonstruierte Parameter | AFM-Messung Differenz

h 760 nm 730 nm 30 nm, rel. 4 %
wl 0.68 um 1.03 pm | abs. 0.35 um, rel. 34 %
w2 2.84 pum 2.67 pum | abs. 0.17 um, rel. 6 %
w3 18 nm 100 nm abs. 82 nm

Tabelle 5.9: BLACES - Vergleich Rekonstruktion und AFM

einen nicht zu vernachlassigenden Flankenwinkel aufweist. Die rekonstruierte Gitterho-
he weicht um ca. 30 nm vom gemessenen Wert ab und liegt somit noch im Bereich der
Messunsicherheit des Rasterkraft-Mikroskops.
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5.4.3 Diskussion der Messergebnisse

Mit dem Messaufbau und den untersuchten Gittern konnte gezeigt werden, dass eine
Rekonstruktion der Gitterparameter - auch fiir zweidimensionale Beugungsgitter - prin-
zipiell moglich ist. Allerdings miissen moglichst alle physikalischen Gitterparameter bei
der Rekonstruktion beriicksichtigt werden. Insbesondere beim BLACE-Gitter hat dies
zu grofen Abweichungen der rekonstruierten Parameter gefiihrt. Auch das Fehlen der
korrekten Materialparameter, wie im Fall der Fotolackgitter fiihrt zu ungenauen Ergeb-
nissen. Hier kdnnte aber von Vorteil sein, dass wir ein optisches Element durch ein op-
tisches Verfahren charakterisieren. Ist die Brechzahl des Materials nicht genau bekannt,
fiihrt dies zwar zu einem Fehler in der Gitterhdhe, zur Bestimmung der Beugungseffizi-
enz des Elements (die in vielen Anwendungen entscheidend ist) ist aber nur das Produkt
aus Gitterhohe und Brechzahl relevant. Die nicht bekannte Brechzahl fiihrt also unter
Umstinden trotzdem zur richtigen Effizienz des untersuchten Elements.

Problematisch ist auch der Vergleich zu anderen Messverfahren, da es schwierig ist die
Gitterparameter mit der erforderlichen Genauigkeit mit anderen Verfahren zu bestim-
men. Das im Experiment verwendete Rasterkraftmikroskop wies nicht die nétige Ge-
nauigkeit auf, konnte aber zumindest die rekonstruierten Parameter bestitigen. Zum
genaueren Vergleich miisste ein besser kalibriertes Gerédt heran gezogen werden, das
aber leider zum Zeitpunkt der Untersuchungen nicht zur Verfiigung stand. Vergleichs-
messungen mit dem Elektronenmikroskop sind schwierig, da in der Regel Schnitte des
Gitters angefertigt werden miissen und somit das Objekt zerstort wird. Bei dielektrischen
Proben muss die Probe zudem oft mit einer diinnen Metallschicht bedampft werden.

Vergleicht man die erzielten Ergebnisse mit anderen Arbeiten auf dem Gebiet, so wur-
den in dieser Arbeit dhnlich gute oder sogar bessere Ergebnisse erzielt. Von Reinig et.
al [8] wurden zweidimensionale Silizium-Gitter mit einem scatterometrischen Verfahren
untersucht und mit SEM Messungen verglichen. Dabei wurde beispielsweise eine Abwei-
chung von ca. 4.7% bzw. 76 nm in der Gitterhohe festgestellt. Von Schuster [9] wurde ein
anderes Verfahren angewendet, der so genannte ¢-Scan, bei dem nicht der Einfallswin-
kel variiert wird, sondern die Probe azimuthal gedreht wird. Es konnte aber keine gute
Ubereinstimmung zu elektronenmikroskopischen Messungen erzielt werden, als Ursache
wird eine unzureichende Modellierung des Gitters vermutet.

Die Simulationen zur Messgenauigkeit haben gezeigt, dass das Verfahren relativ robust
gegeniiber einem statistischen Messrauschen reagiert. Systematische Fehler bei der Mes-
sung der Beugungseffizienz fiihren hingegen zu gréfseren Fehlern der rekonstruierten
Parameter. Die Messung der reflektierten Beugungsordnungen scheint insensitiver ge-
geniiber dem Messrauschen zu sein, allerdings sind dort die Beugungseffizienzen meist
niedriger als in Transmission. Die Experimente haben gezeigt, dass dies auch zu einer
Verringerung der Messgenauigkeit fiithrt, da das Signal zu Rausch Verhiltnis schlechter
wird.
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Elektromagnetische Effekte spielen bei diffraktiven Elementen eine immer wichtigere
Rolle, da mit den heutigen Herstellungsverfahren Strukturdetails von wenigen Nanome-
tern realisiert werden konnen. Diese Effekte konnen einerseits fiir die verschiedensten
Anwendungen ausgenutzt werden, miissen andererseits aber auch bei der Losung des in-
versen Problems beriicksichtigt werden. In dieser Arbeit wurden verschiedene Verfahren
zur Losung des inversen, elektromagnetischen Gitterbeugungsproblems untersucht. Es
wurden ein- und zweidimensionale Beugungsgitter untersucht und das inverse Problem
anhand einiger Beispiele betrachtet.

Zur Losung des inversen Problems wurden zwei konkrete Verfahren betrachtet: zum einen
die iterative Losung iiber Optimierungsalgorithmen - hier wurde die RCWA erweitert,
um die im Optimierungsalgorithmus bend&tigten Ableitungen der Beugungseffizienzen
nach den Gitterparametern schneller zu berechnen - und zum anderen die Losung mit
Hilfe einer Approximation des Parameterraums. Hier wurde die Approximation durch
verschobene Basisfunktionen eingesetzt, um die Beugungseffizienz eines Gitters iiber
dem Parameterraum zu approximieren. Das Approximationsverfahren ist dabei eine sehr
flexible Methode, die sich gut zur Losung des inversen Gitterbeugungsproblems eignet.

Am Beispiel der Gittercharakterisierung wurde die Losung des inversen Gitterbeugungs-
problems genauer analysiert und die Eindeutigkeit des Verfahrens untersucht. Es wurden
Methoden entwickelt, um den Einfluss von Messfehlern und fehlenden Modellparametern
zu untersuchen. Abschliefend wurden experimentelle Untersuchungen durchgefiihrt, um
ein- und zweidimensionale Beugungsgitter mit Hilfe der hier entwickelten Verfahren zu
charakterisieren. Es wurde erfolgreich demonstriert, dass sich die Methoden zur Bestim-
mung der Gitterparameter eignen und dass sich eine hohe Genauigkeit erzielen lasst.

Insbesondere im Fall zweidimensionaler Gitter ist der Rechenaufwand zur Losung des
inversen Problems sehr hoch, so dass hier nur wenige Gitterparameter im Modell be-
riicksichtigt werden konnen. Dies fiihrt vor allem bei der Gittercharakterisierung zu
Problemen, wenn nicht alle physikalischen Parameter des untersuchten Gitters im Mo-
dell abgebildet sind. Dies zeigte sich auch bei der experimentellen Charakterisierung der
zweidimensionalen Gitter und fiihrte teilweise zu groferen Abweichungen der rekonstru-
ierten und der mit anderen Messverfahren bestimmten Parameter. Allerdings ist der
Vergleich der Messergebnisse mit anderen Messverfahren schwierig, da geeignete Verfah-
ren gefunden werden miissen, die mindestens die gleiche Genauigkeit, wie das untersuchte
Verfahren bieten.
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Die gleichzeitige Messung von mehreren Beugungsordnungen ist fiir die Charakterisie-
rung sehr interessant, da dann mehrere Messgrofen in einer Messung erfasst werden kon-
nen. Zudem liefert die elektromagnetische Vorwartsrechnung ebenfalls die Beugungseffi-
zienz aller Beugungsordnungen, so dass dies den Rechenaufwand zur Losung des inversen
Problems reduziert. Bei der experimentellen Umsetzung des Verfahrens stellte sich der
Aufbau allerdings als sehr schwer justierbar heraus, so dass nicht die erforderliche Mess-
genauigkeit erreicht werden konnte. Fiir den Einsatz zur Gittercharakterisierung miisste
der Aufbau daher weiter verbessert und die Messgenauigkeit erhoht werden.

Das inverse, elektromagnetische Gitterbeugungsproblem ist ein weitreichendes Forschungs-
gebiet mit sehr vielen Anwendungen, so dass im Rahmen dieser Arbeit nur einige prin-
zipielle Fragestellungen untersucht werden konnten und zwei Verfahren zur Losung des
inversen Problems entwickelt und analysiert wurden. Die Lésungsverfahren fiir das in-
verse Problem konnen nun in den verschiedenen Anwendungen eingesetzt werden - die in
dieser Arbeit betrachteten Anwendungsbeispiele stellen dabei nur ein kleinen Ausschnitt
aus dem Spektrum der moglichen Einsatzgebiete dar. Sollen die Verfahren zur Gittercha-
rakterisierung eingesetzt werden, sollte zunéchst analysiert werden, welche Messgrofen
sensitiv auf die zu bestimmenden Parameter sind. Ein Verfahren zur Sensitivitdtsana-
lyse des inversen Problems fiir eindimensionale Gitter wurde von Gross und Rathsfeld
vorgestellt [145]. Mit Hilfe der hier gezeigten Methode der Berechnung der Sensitivité-
ten fiir zweidimensionale Gitter, konnte die Methode auch auf das inverse Problem der
zweidimensionalen Gitterbeugung erweitert werden.
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