
 

14               ISSN 1562-6016. ВАНТ. 2017. №2(108) 

УДК 621.315.592.3:546.28:539.12.04 

УРОВНИ ОБОБЩЕНИЯ КОНФИГУРАЦИЙ ДИВАКАНСИЙ  

В КРЕМНИИ ПРИ УЧАСТИИ МЕЖУЗЕЛЬНЫХ АТОМОВ 

А.П. Долголенко 

Институт ядерных исследований НАН Украины, 

Киев, Украина 

E-mail: odolgolenko@kinr.kiev.ua 

Описано поведение подвижности электронов при их диффузном движении в высокоомном кремнии, вы-

ращенном методом бестигельной зонной плавки (Fz) и методом Чохральского (Cz), после облучения быст-

рыми нейтронами реактора и последующего отжига при комнатной температуре. В рамках диффузной мо-

дели рассчитана в кремнии температурная зависимость дрейфовых барьеров движения электронов в образ-

цах в присутствии кластеров дефектов. Определены концентрации и энергетические уровни радиационных 

дефектов в проводящей матрице n-Si. Обоснована роль межузельных атомов кремния в гистерезисе темпе-

ратурной зависимости подвижности электронов как в их участии в конфигурационной перестройке дивакан-

сий в кластерах дефектов, так и в образовании уровней обобщенных конфигураций. 
 

ВВЕДЕНИЕ  

Кластеры дефектов, созданные в полупроводни-

ках быстрыми нейтронами реактора, характеризу-

ются высокой концентрацией дефектов, значитель-

ной протяженностью пространственного заряда, 

вследствие чего они сильно влияют на кинетические 

коэффициенты, в частности, на подвижность носи-

телей в кремнии, изменяя проводимость образцов.  

К числу собственных дефектов, наиболее изу-

ченных в кремнии, можно отнести вакансии, меж-

узельные атомы, дивакансии (V2) и их комплексы с 

примесными атомами. Моливер С.С. [1] показал, что 

в кремнии дивакансия является дефектом с двухъ-

ямным потенциалом в нейтральном и заряженном 

состояниях, когда методом молекулярных орбита-

лей подтвердил результаты метода функционала 

плотности. В кремнии с решеткой типа алмаза дива-

кансии создают по шесть оборванных связей, явля-

ются амфотерными центрами и могут находиться в 

четырех или пяти зарядовых состояниях в зависи-

мости от их конфигураций. 

Одной из наиболее важных характеристик де-

фектов является энергия миграции. Так, авторы [2] 

сравнивали энергии миграции межузельного атома 

(ISi) и пары Френкеля (IV) относительно энергии 

миграции вакансии (V
++

, 0,33; V
0
, 0,45; V

=
, 0,18 эВ), 

измеренные Воткинсом [3]. Они показали, что энер-

гия миграции (Em) ISi и I–V почти не отличаются от 

энергии миграции вакансий в соответствующих за-

рядовых состояниях. Исследование отжига класте-

ров дефектов (основными дефектами в них являются 

дивакансии и тривакансионные дефекты) позволило 

определить энергии активации их аннигиляции 

Еа = 0,91 эВ и Еа = 0,74 эВ с межузельными и ди-

межузельными атомами кремния [4]. Зная величину 

барьера (Eb = 0,41 эВ) [5], были определены энергии 

их миграции 
mEI  = 0,5 эВ и 

mE
2I  = 0,33 эВ при тем-

пературе ~ 100 
о
С.  

Таким образом, и вакансия, и межузельный атом 

кремния в решетке кристалла могут двигаться толь-

ко активационным способом, а энергия миграции 

зависит не только от зарядового состояния, но и от 

локализации дефекта в решетке.  

Цель работы: на примерах экспериментального 

измерения температурного поведения подвижности 

электронов в кремнии, выращенном различными 

методами, показать роль межузельных атомов крем-

ния в конфигурационной перестройке дивакансий в 

кластерах дефектов и их участие в обобщении кон-

фигураций дивакансий.  

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ  

РЕЗУЛЬТАТЫ 

В данной работе исследовались высокоомные 

образцы n-Si (no = (5,6…6,5)∙10
12

 см
-3

), выращенные 

методами Чохральского и бестигельной зонной 

плавки, и образцы n-Si (Fz) (no = 1,56∙10
14

 см
-3

) после 

облучения (2,5…5,4)∙10
12

 и 3∙10
13

 n
o
·см

-2
 флюенсами 

(Ф) быстрых нейтронов реактора соответственно. 

Облучение проводилось на горизонтальном канале 

реактора ВВР-М при комнатной температуре и по-

токе 5∙10
8
 n°/(см

2
∙с). Поток быстрых нейтронов с 

точностью ~ 10% был определен пороговым детек-

тором 
32

S (пороговая энергия Е = 0,95 МэВ) и при-

веден к энергии нейтронов начиная с ~ 100 кэВ со-

гласно теоретическому спектру нейтронов. Измере-

ния проводимости и коэффициента Холла были вы-

полнены стандартным компенсационным методом с 

точностью ~ 1 и ~ 3% соответственно. Образцы n-Si 

измерялись после выдержки различное время при 

комнатной температуре с понижением и с обратным 

повышением температуры на образце в процессе 

измерения. 

На рис. 13 показаны температурные зависимо-

сти кинетических коэффициентов n-Si, облученного 

быстрыми нейтронами реактора после отжига при 

комнатной температуре. В табл. 24 представлены 

результаты расчетов температурных зависимостей 

концентраций носителей: энергии и концентрации 

радиационных дефектов в проводящей матрице об-

разцов. Определение концентрации носителей вы-

полнено в рамках уточненной модели Госсика. Рас-

чет температурной зависимости подвижности элек-

тронов и дрейфовых барьеров в проводящей матри-

цы образцов n-Si был выполнен в рамках диффузной 

модели. 
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ТЕОРИЯ 

Известно, что быстрые нейтроны образуют в 

кремнии, наряду с точечными дефектами, и их 

скопления, окруженные областями пространствен-

ного заряда. Свойства полупроводников с кластера-

ми дефектов в качественном отношении отличаются 

от свойств тех же материалов с равномерно введен-

ными простыми дефектами [6]. Известно, что кла-

стеры дефектов равновероятно вводятся быстрыми 

нейтронами, поэтому геометрическое перекрытие 

учитывается экспоненциальным способом. Но с по-

нижением температуры образца надо учитывать 

дополнительное перекрытие областей простран-

ственного заряда кластеров дефектов [7].  

Дополнительное перекрытие кластеров дефек-

тов, обусловленное перезарядкой всех введенных 

точечных дефектов, можно учесть с помощью инте-

грала перекрытия [8]:  

)exp( 10  Vff ,                 (1) 

где 1 – вероятность перекрытия кластеров дефек-

тов, см
-1

; f0 – доля объема, занятого кластерами де-

фектов, причем учитывается только геометрическое 

перекрытие объемов (V) кластеров дефектов, обу-

словленное статистическим законом взаимодей-

ствия быстрых нейтронов с атомами кристалла. 

Так как процесс накопления изолирующего объ-

ема кластеров дефектов аналогичен закону накопле-

ния и распада радиоактивных ядер, то доля объема, 

занятого кластерами дефектов, равна  

)exp())exp(1( 1  VVf .      (2) 

Вероятность дополнительного перекрытия обла-

стей пространственного заряда кластеров значи-

тельно меньше вероятности образования кластеров: 

1.  

Исходя из уточненной модели Госсика для объе-

ма [9] получим эффективную концентрацию носи-

телей (nэф) в зависимости от флюенса и температу-

ры [10]:  
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где N2 (T, Ф) – концентрация экранирующих цен-

тров в областях пространственного заряда кластеров 

дефектов;  – положение уровня Ферми в центре 

кластера относительно разрешенных зон кремния; 

Nc (T) – эффективная плотность состояний в зонах; 

n(T, Ф) – концентрация носителей в проводящей 

матрице кремния; R1 – средний радиус областей 

скопления дефектов;  и 0 – диэлектрические по-

стоянные материала и вакуума соответственно; q –

 заряд носителя тока. 

С увеличением уровня легирования n-Si можно 

определить уровень Ферми в кластере:  

)(log033,06,0 i0c nnE  ,             (4) 

где n0 – концентрация электронов в зоне проводимо-

сти n-Si до облучения, см
-3

; ni = 10
10

 cм
-3

  концен-

трация носителей в собственном кремнии. 

При повышении температуры образца от 77 К 

будем иметь некоторую концентрацию электронов в 

зоне проводимости за счет теплового возбуждения 

(ионизации) электронов с уровня Еа как в проводя-

щей матрице n (T, Ф), так и в областях простран-

ственных зарядов кластеров дефектов N2 (T, Ф). Из 

решения квадратичного уравнения, которое вытека-

ет из условия электронейтральности [11], получим в 

определенном температурном интервале темпера-

турную зависимость концентрации электронов в 

образце: 
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где g = 2 – фактор вырождения акцепторного уров-

ня; Na (Ф) – концентрация радиационно-введенных 

акцепторных дефектов после облучения флюенсом 

(Ф); n11 – концентрация электронов в зоне проводи-

мости n-Si, когда уровень Ферми совпадает с уров-

нем Еа в проводящей матрице или с эффективным 

уровнем Еа / в пространственно-заряженной обла-

сти кластера дефектов. 

Если акцепторный дефект находится в проводя-

щей матрице, то  = 1, а в случае его локализации в 

области пространственного заряда кластера – 

 = 1,5.  

Рассмотрим область температур (T > 160 K), ко-

гда длина свободного пробега электрона в образце 

меньше протяженности пространственного заряда 

областей кластеров дефектов. В электрическом поле 

электроны будут двигаться диффузно, огибая недо-

ступные области пространственного заряда. Тогда 

холловская подвижность при T > 160 K равна [12]  
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 ,              (6) 

где μd – дрейфовая подвижность носителей до облу-

чения; А1 – холл-фактор в образце до облучения с 

учетом диффузного движения электронов; f – доля 

объема диэлектрических включений (кластеров);   

В – коэффициент поляризации кластеров дефектов в 

электрическом поле [12]; Ev = Еn - ζ – средняя вели-

чина дрейфовых барьеров, определяемая как раз-

ность энергии между «уровнем протекания» (Еn) и 

уровнем химического потенциала (ζ).  

В приближении эффективной среды изменение 

подвижности носителей определяется чисто геомет-

рически. Но в электрическом поле электрон в образ-

це имеет возможность двигаться или в областях 

пространственного заряда кластеров дефектов, или в 

областях «озер», и эти события являются независи-

мыми. Движение электронов в образце есть осу-

ществление обоих событий, поэтому вероятности 

событий умножаются. Изменение подвижности 
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электронов можно определить согласно теории 

умножения вероятностей δ=(f·F)/3, где F  доля 

объема «озер» с концентрацией (n) носителей, где 

отсутствует объемный заряд. Считается, что коэф-

фициент Холла (R) определяется средней по образцу 

концентрацией <n>  носителей. 

ОБСУЖДЕНИЕ  

При облучении полупроводников быстрыми 

нейтронами атомам решетки в n-Si передается ми-

нимальная энергия (> 4,7 кэВ), достаточная для об-

разования областей с каскадами смещенных атомов. 

После атермической перестройки вакансии объеди-

няются в дивакансии, тривакансии и тетравакансии, 

а после релаксации решетки межузельные атомы 

кремния оказываются в потенциальных ямах глуби-

ной 0,41 эВ. В проводящей матрице образца n-Si 

образуются кластеры дефектов, окруженные обла-

стью пространственных зарядов с высокой концен-

трацией дивакансий.  
 

Таблица 1 

Энергетическое положение уровней дивакансии и их зарядовое состояние в кремнии и германии  

в зависимости от атомной конфигурации, где EH  корреляционная энергия (Hubbard);  

E  изменение энергии уровня V2 в Ge относительно Si 

Атомная 

конфигурация 
Зарядовое состояние, эВ 

EH, 

эВ 
E, 

эВ 

Si          Ge 3-/2- 2-/- -/0 0/0 0/+   

Q1 Ec-0,09 Ec-0,261 Ec-0,426 Ev+0,53 Ev+0,365 0,165  

Q2 Ec+0,08 Ec-0,17 Ec-0,42 Ev+0,45 Ev+0,20 0,25  

              Q1 Ec-0,25 Ev+0,25 Ev+0,085 Ev-0,08  0,165 0,16 

              Q2 Ec-0,05 Ec-0,30 Ev+0,11 Ev-0,14  0,25 0,13 
 

 
   а                                                                                       б 

Рис. 1. Температурные зависимости дрейфовых барьеров (а) и подвижности электронов (б), измеренные  

на образце n-Si (З.П.) с концентрацией носителей до облучения no=1,5610
14

 см
-3

, облученном быстрыми 

нейтронами (n
o
) флюенсом 3,010

13
 n

осм
-2

.  

Кривая 1 снята с понижением, а кривая 2  с обратным повышением температуры 
 

Моливер С.С. [1] показал, что в кремнии дива-

кансия является дефектом с двухъямным потенциа-

лом и может находиться в конфигурации как с 

большей, так и с меньшей дисторсией. Перестройка 

дивакансий из одной конфигурации в другую при-

водит к изменению корреляционной энергии уров-

ней в запрещенной зоне кремния (табл. 1). Расчеты в 

рамках уточненной модели Госсика [10] показали, 

что при понижении температуры образца n-Si уро-

вень Ферми в проводящей матрице смещается ко 

дну зоны проводимости, длина дебаевского экрани-

рования уменьшается, а высота потенциального ба-

рьера кластера растет. Акцепторные дефекты в об-

ластях пространственного заряда кластеров частич-

но перезаряжаются, что уменьшает экранирующий 

эффект положительно заряженных доноров и при-

водит к дополнительному перекрытию кластеров 

дефектов. К геометрическому перекрытию класте-

ров дефектов прибавляется дополнительное пере-

крытие их областей пространственного заряда. 

Обычно при этом наблюдается уменьшение по-

движности электронов в проводящей матрице из-за 

роста высоты дрейфовых барьеров [12]. В собствен-

ном кремнии уровень Ферми находится на 

нейтральном уровне дивакансии и с увеличением 

уровня легирования смещается ко дну зоны прово-

димости (4). Если в кластерах уровень Ферми за-

креплен между уровнями дивакансии в нейтральном 

и заряженном состояниях, то в проводящей матрице 

уровень Ферми при понижении температуры сме-

щается ко дну зоны проводимости. В проводящей 

матрице образца n-Si при комнатной температуре 

длина свободного пробега электрона не больше 

350 Å, а длина дебаевского экранирования около 

5400 Å. При движении в проводящей матрице под 

действием электрического поля электроны диффуз-

но огибают области пространственного заряда, пре-

одолевая дрейфовые барьеры. 

При понижении температуры образца дивакан-

сиям энергетически выгодно в кремнии занимать 

(В
∙с

) 
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более глубокую потенциальную яму. Электроны из 

зоны проводимости при понижении температуры 

захватываются не только на отрицательные уровни 

дивакансий, но и на акцепторный уровень меж-

узельного атома кремния. Поэтому энергия актива-

ции движения ISi  уменьшается и, преодолев барьер, 

атом перемещается из кластера. Деформация решет-

ки вокруг дивакансий в кластере понижается, и они 

из конфигурации с большей дисторсией переходят в 

конфигурацию с меньшей дисторсией. Захват элек-

тронов на уровень дивакансии V2
-/0

 в Q1- или         

Q2-конфигурации определяется положением уровня 

Ферми. Если дивакансии в кластере в                      

Q1-конфигурации, то положение уровня Ферми от-

носительно дна зоны проводимости равно              

Ec-0,5075 эВ и Ec-0,545 эВ в Q2-конфигурации в вы-

сокоомном кремнии и с увеличением уровня леги-

рования смещается к зоне проводимости n-Si со-

гласно (4) на величину ~ 0,05 эВ. Поэтому, когда 

при понижении температуры дивакансии в кластере 

меняют конфигурацию, то электроны из зоны про-

водимости не могут захватиться на Ec-0,42 эВ уро-

вень дивакансии в конфигурации Q2. Тогда незахва-

ченные электроны в области температур 240…200 К 

в проводящей матрице понижают дрейфовые барье-

ры, и подвижность электронов растет (см. рис. 1,а,б, 

кривая 1). Метод расчета температурных зависимо-

стей дрейфовых барьеров после облучения и вы-

держки при комнатной температуре в n-Si проведен 

согласно (6) и подробно описан в [12]. Изменение 

положения уровня Ферми в кластерах дефектов, 

обусловленное конфигурационной перестройкой 

дивакансий, повысило дрейфовые барьеры движе-

ния электронов в проводящей матрице образца 

кремния (см. рис. 1,а, кривая 2).  

Когда температура при измерении образца рас-

тет и вероятность захвата электрона на отрицатель-

ный уровень дивакансии низкая, подвижность элек-

тронов растет и кривая лежит выше (см. рис. 1,б, 

кривая 2). 

Результаты расчета температурных зависимостей 

кинетических коэффициентов в образцах n-Si, облу-

ченных флюенсами быстрых нейтронов реактора, 

приведены в табл. 2. Расчет температурной зависи-

мости концентрации носителей в проводящей мат-

рице образца проводился в рамках уточненной мо-

дели Госсика согласно уравнению (5).  

Как показали вычисления температурной зави-

симости концентрации носителей, положение уров-

ня Ферми в среднестатистическом кластере дефек-

тов среднего радиуса (R1 = 50 Å) понизилось на 

µ = 0,02 эВ. Тогда можно показать, что около  30% 

дивакансий в конфигурации с большей дисторсией 

имели конфигурацию при понижении температуры 

образца n-Si.  

Таблица 2 

Параметры расчета концентрации (Na) и энергетического положения уровней (Ea) в проводящей матрице 

 n-Si (Fz) после облучения различными дозами быстрых нейтронов реактора (Ф);  

Nd – концентрация экранирующих центров вне нарушенной области кластеров дефектов;  

t  время изотермического отжига образцов при комнатной температуре 
 

Ф10
-13

, n
0
см

-2
 n010

-14
, см

-3
 Ec-Ea, эВ Nd10

-13
, см

-3
 Na10

-13
, см

-3
 t, ч 

2,7 1,55 0,450 15,5 8,05 5 

– – 0,39 7,45 1,0 – 
– – 0,205 6,45 1,0 – 
 – 0,19 5,45 1,0 – 

3,0 1,56 0,450 15,6 9,7 5 

– – 0,39 5,9 0,7 – 
– – 0,205 5,2 1,5 – 
– – 0,19 3,7 0,7 – 

В работе [8] предложена схема уровней соб-

ственных радиационных дефектов, которая базиру-

ется не только на литературных данных. Фоновые 

примеси и межузельные атомы создают дополни-

тельную деформацию решетки кремния вблизи ди-

вакансий, и они находятся в конфигурации с боль-

шей дисторсией. 

На основе этой работы можно предположить, что 

уровень Ec-0,455 эВ принадлежит дивакансии, мо-

дифицированной межузельным атомом кремния в 

конфигурации с большей дисторсией (см. табл. 2). А 

уровни дефектов Ec-0,39 эВ и Ec-0,19 эВ принадле-

жат дивакансии, модифицированной углеродом, и 

они находятся соответственно в однократно и дву-

кратно отрицательных заряженных состояниях. 

Возможно уровень Ec-0,205 эВ – это А-центр, моди-

фицированный межузельным атомом кремния, а 

уровень Ec-0,45 эВ принадлежит Е-центру. 

Поведение температурных зависимостей подвиж-

ности и концентрации электронов в высокоомных 

образцах кремния показано на рис. 2. С увеличени-

ем дозы облучения большее количество дивакансий 

уже при более высокой температуре получает воз-

можность конфигурационной перестройки. Проис-

ходит относительное понижение высоты дрейфовых 

барьеров и рост подвижности электронов (см. рис. 

2,а). Результаты расчета температурных зависимо-

стей кинетических коэффициентов в образцах n-Si 

(Fz), облученных флюенсами быстрых нейтронов 

реактора, приведены в табл. 3. Расчет температур-

ной зависимости концентрации носителей в прово-

дящей матрице образца проводился также в рамках 

уточненной модели Госсика согласно уравнени-

ям (3)(5).  
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Рис. 2. Температурные зависимости подвижности и концентрации электронов в n-Si (Fz), измеренные  

на образцах с концентрацией носителей до облучения no = 6,510
12

 и 6,110
12

  см
-3

, облученных  

n
o
-флюенсом Ф = 2,510

12
 и 2,810

12
  n

oсм
-2

. Кривые измерены: 1  до и после облучения с выдержкой  

образца при температуре 292 К до измерений и в течение времени:  

2  5ч; 2
1  24 ч; 3  5 ч; 3

1  72 ч  

Таблица 3  
Параметры расчёта концентрации (Na) и энергетического положения уровней (Ea) в проводящей матрице 

 n-Si (Fz) после облучения различными дозами быстрых нейтронов реактора (Ф); 

t  время изотермического отжига образцов при комнатной температуре 
 

Ф10
-12

, 

n
0
см

-2
 

n010
-12

, 

см
-3

 

Ec-Ea, 

эВ 
Nd10

-12,
 

см
-3

 

Na10
-12

, 

см
-3

 
t, ч 

  0,51 6,5 2,1  

2,5 6,5 0,455 4,4 4,2 5 

  0,37 0,2 0,22  

  0,51 6,5 3,5  

2,5 6,5 0,455 3,0 2,4 24 

  0,37 0,6 0,67  

  0,51 6,1 3,8  

2,8 6,1 0,455 2,3 1,9 5 

  0,425 0,4 0,355  

2,8 6,1 0,51 6,1 3,5 72 

  0,455 2,6 2,645  

 

Высокая концентрация кислорода в исследован-

ных образцах способствует увеличению концентра-

ции межузельных дефектов как в проводящем объе-

ме, так и в кластерах дефектов. Согласно [7], в об-

разцах Cz-Si и Si<Ge> кислород препятствует выхо-

ду на поверхность межузельных атомов Si, а также, 

возможно, является центром, на котором образуется 

димежузельный дефект, когда в одном междоузлии 

они удерживаются только потенциальным рельефом 

кристалла. Межузельные атомы кремния (ISi) увели-

чивают деформацию решетки около дивакансий в 

кластере. При выдержке образцов при комнатной 

температуре ISi уже не уходят на стоки, в том числе 

и на поверхность образца. Такое старение n-Si (Cz) 

при комнатной температуре приводит не только к 

модификации дивакансий межузельными атомами 

Si, но и к аннигиляции с ними дефектов вакансион-

ного типа. Из рис. 3 видно, что с увеличением вре-

мени выдержки при температуре 292 К конфигура-

ционная перестройка дивакансий происходит при 

более низкой температуре. Но при выдержке 20 ч 

наблюдаем (см. рис. 3, кривая 3) сильное уменьше-

ние подвижности электронов. Предположим, что в 

кластерах произошли модификации дивакансий 

межузельными атомами Si. Тогда возросла вероят-

ность захвата электронов на уровень Ec-0,455 эВ 

дефекта V2ISi в кластерах, усилилось перекрытие 

пространственных зарядок кластеров, и дрейфовые 

барьеры возросли. Характер температурной зависи-

мости концентрации электронов n(T) в проводящей 

матрице (см. рис. 3) свидетельствует, что отжиг n-Si 

(Cz) при комнатной температуре не изменяет сум-

марную концентрацию дефектов вакансионного ти-

па.  
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Рис. 3. Температурные зависимости подвижности и концентрации электронов в n-Si (Cz), измеренные  

на образце с концентрацией носителей до облучения no=5,610
12

  см
-3

, облученном n
o
-флюенсом  

5,410
12

  n
oсм

-2
. Кривые измерены: 1  до облучения и после облучения с выдержкой образца  

при температуре 292 К до измерений и в течение времени: 2  5 ч; 3  20 ч; 4  550 ч; 5  740 ч  

Таблица 4 

 Параметры расчета концентрации (Na) и энергетического положения (Ea) уровней в проводящей матрице  

n-Si (Cz) после облучения и изотермического отжига образцов  

при комнатной температуре в течение времени t 

Ф10
-12

, 

n
0
см

-2
 

n010
-12

, 

см
-3

 

Ec-Ea,  

эВ 
Nd10

-12
, 

см
-3

 

Na10
-12

, 

см
-3

 
t, ч 

 

 

5,4 

 

 

5,6 

0,51 5,6 2,3 5 

0,425 3,3 3,27  

0,51 5,6 3,2 20 

0,425 2,4 1,2  
0,39 1,2 1,3  
0,51 5,6 0,6 550 

0,455 5,0 2,75  
0,425 2,25 1,0  
0,39 1,25 1,227  
0,51 5,6 2,1 740 

0,455 3,5 0,1  
0,425 3,4 2,8  
0,39 0,6 0,58  

 

Результаты расчетов температурных зависимо-

стей кинетических коэффициентов в образце, пред-

ставленные в табл. 4, показывают суммарную кон-

центрацию ( 5,6·10
12 

см
-3

) дефектов независимо от 

времени отжига. При этом при уменьшении концен-

трации уровня Ec-0,425 эВ V2
2-/-

 увеличивается кон-

центрация уровня Ec-0,51 эВ или Ec-0,455 эВ. Отжиг 

более мелкого уровня Ec-0,39 эВ (V2Ci
2-/-

) до концен-

трации  0,6·10
12 

см
-3

 и дивакансии в кластерах из 

конфигурации с большей дисторсией переходят в 

конфигурацию с меньшей дисторсией при темпера-

туре на  50 К ниже. Предполагается идентичность 

поведения вакансионного типа дефектов как в кла-

стерах дефектов, так и в проводящей матрице. 

Дивакансия в кремнии находится в двухъямном 

потенциале в конфигурации Q1 с большей дисторси-

ей и в Q2 с меньшей дисторсией [1]. Эксперимен-

тально показано [13], что в p-Si дивакансия при по-

нижении температуры образца может менять кон-

фигурацию (Q1  Q2). 

В кремнии и германии рассмотрены эксперимен-

ты, которые можно объяснить как конфигурацион-

ные переходы дивакансии с большей дисторсией в 

меньшую и наоборот, а также приведены значения 

энергетических уровней дивакансии в кремнии и 

германии в разных конфигурациях [1315]. Таким 

образом, дивакансии в кремнии можно отнести к 

бистабильным амфотерным центрам. «Электрон-

ные» характеристики дефекта могут существенным 

образом изменяться при изменении конфигурации 

или заряда на нем. Захват электрона на акцепторный 

уровень вакансионного дефекта ведет к увеличению 

его энергии на величину E = 0,33/, где   число 

вакансий в дефекте [8]. В случае амфотерных биста-

бильных дефектов температурная зависимость кон-

центрации свободных носителей равна [16]  

0 0

1 2 21 12( )
( ) exp( )

2

E E W W
n T Nc

kT

  
   ,        (7) 

где NС – плотность состояний в зоне проводимости; 

E1  E2  электронные уровни бистабильного дефек-

а б 
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та; W21-W12  энергия конфигурационной перестрой-

ки из Q1 в Q2. 

Величина ½ отражает одновременность процесса 

рекомбинации через оба центра. В нашем случае 

дважды отрицательная дивакансия (
2

2V ) может 

находиться в различных конфигурациях: с               

Ec-0,26 эВ энергией в первой и Ec-0,17 эВ  во вто-

рой. Разность обусловлена тем, что захват электрона 

на акцепторный уровень Ec-0,17 эВ затруднен, по-

скольку переход в это состояние связан с необходи-

мостью изменения конфигурации, а энергетические 

затраты в этом случае составили бы    W21-W12 = 

0,08 эВ [17].  

В нашем случае энергия перехода дивакансии 

именно с Ес-0,26 эВ уровня первой конфигурации на 

уровень Ес-0,17 эВ второй конфигурации равнялась 

0,09 эВ.  

При понижении температуры дивакансии энер-

гетически выгодно занимать более глубокую потен-

циальную яму, но при меньшей дисторсии решетки, 

чем в Q1-конфигурации. Поэтому при захвате второ-

го электрона на уровень дивакансии Ec-0,42 эВ его 

энергия увеличится на EH = 0,16 эВ (энергия 

Hubbаrd), так как дисторсия решетки еще немалень-

кая. В запрещенной решетке кремния появится два-

жды отрицательный уровень Ec-0,26 эВ дивакансии. 

Если при этом дефект получает от фонона энергию 

(E=W21-W12)  0,09 эВ, то согласно (7) эксперимен-

тально будет наблюдаться уровень дивакансии       

Ec-0,17 эВ с медленной скоростью захвата электро-

на. Возможно, при этом дисторсия решетки около 

дивакансии понижается. Кроме того, при опреде-

ленном положении уровня Ферми с равной вероят-

ностью электрон может быть захвачен как на уро-

вень Ec-0,26 эВ, так и на уровень Ec-0,17 эВ в Q1- и 

Q2-конфигурациях соответственно. Тогда появляет-

ся обобщенный уровень дивакансии Ec-0,23 эВ [18]. 

Согласно (7) дивакансия передает фонону энергию 

Е = 0,047 эВ, если учесть энтальпию  0,017 эВ се-

чения захвата электрона на Ec-0,23 эВ уровень [17]. 

Таким образом, появление обобщенного уровня ди-

вакансии Ec-0,23 эВ энергетически выгодно. Пред-

положим, что электрон захватывается на нейтраль-

ный уровень дивакансии Ev+0,45 эВ в конфигурации 

со средней дисторсией, тогда энергия уровня увели-

чивается на EH = 0,16 эВ, и появляется Ec-0,51 эВ  

отрицательно заряженный уровень обобщенных 

конфигураций дивакансии. Другие уровни обоб-

щенных конфигураций дивакансии приведены в 

табл. 5.  
 

Таблица 5 

Уровни обобщенных конфигураций дивакансии в кремнии, эВ 

Атомная конфигурация Зарядовое состояние уровней дивакансии в кремнии 

Q1Q2 2-/- -/0 0/0 0/+ 

 Ес-0,26 Ес-0,51 Ev+0,36 Ev+0,11 
 

Самое интересное поведение уровня Ec-0,51 эВ: 

концентрация то растет, то уменьшается, то снова 

растет в процессе отжига при комнатной температу-

ре. Электроны из зоны проводимости при пониже-

нии температуры захватываются на нейтральный 

уровень дивакансии, и энергия уровня растет на ве-

личину энергии Hubbard. Экспериментально показа-

но [14], что в кремнии энергия Hubbard (EH) для ди-

вакансии в Q1-конфигурации равняется 0,165 эВ, а в 

Q2-конфигурации  0,25 эВ и не зависит от числа 

захваченных электронов. Дивакансии могут нахо-

диться в конфигурации с большей дисторсией в 

сильном деформационном поле, создаваемом меж-

узельными атомами кремния (ISi) не только в кла-

стерах дефектов, но и в проводящей матрице. При 

теоретическом описании экспериментальной темпе-

ратурной зависимости концентрации электронов 

выявляется уровень Ec-0,51 эВ, который можно 

определить только в проводящей матрице образцов 

кремния [19]. Возможно, модифицирование дива-

кансий углеродом и межузельными атомами крем-

ния в процессе отжига при комнатной температуре 

переводит дивакансии в конфигурацию со средней 

дисторсией.  

ВЫВОДЫ 

Предложена модель поведения межузельных 

атомов кремния в кластерах дефектов, которая объ-

ясняет температурную зависимость подвижности 

электронов при измерении эффекта Холла с пони-

жением и обратным повышением температуры об-

разцов кремния, выращенных различными метода-

ми. Модель основывается на уменьшении энергии 

миграции ISi при захвате электрона на акцепторный 

Ec-0,37 эВ уровень межузельного атома кремния. 

Показано, что около  30% дивакансий в конфигу-

рации с большей дисторсией изменили свою конфи-

гурацию при понижении температуры образца n-Si 

(З.П.). Тем не менее, при понижении температуры 

образца дивакансии энергетически выгодно в крем-

нии занимать более глубокую потенциальную яму. 

А при захвате электрона энергия нейтрального 

уровня повысится только на 0,16 эВ. Предложено 

объяснение, почему уровень Ec-0,51 эВ следует при-

писать дивакансии и энергетически выгодно образо-

вание Ec-0,23 эВ обобщенного уровня дивакансии в 

кремнии. Представлены и другие уровни обобщен-

ных конфигураций дивакансий в кремнии в различ-

ных зарядовых состояниях.  
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РІВНІ ОБ’ЄДНЕННЯ КОНФІГУРАЦІЙ ДИВАКАНСІЙ В КРЕМНІЇ  

ПРИ УЧАСТІ МІЖВУЗЛОВИХ АТОМІВ 

О.П. Долголенко 

Описано поведінку рухливості електронів при їх дифузному русі у високоомному кремнії, вирощеному 

методом безтигельного зонного плавлення (Fz) і методом Чохральського (Cz), після опромінення швидкими 

нейтронами реактора і наступного відпалу при кімнатній температурі. У рамках дифузної моделі розрахова-

на в зразках кремнію в присутності кластерів дефектів температурна залежність дрейфових бар’єрів рухли-

вості електронів. Визначено концентрації та енергетичні рівні радіаційних дефектів у провідній матриці           

n-Si. Обґрунтовано роль міжвузлових атомів кремнію в гістерезисі температурної залежності рухливості 

електронів як в їх участі в конфігураційній перебудові дивакансій в кластерах дефектів, так і в утворенні 

рівнів об’єднаних конфігурацій.  

 

 

THE LEVELS OF GENERALIZATION CONFIGURATION DIVACANCIES 

IN SILICON AT PARTICIPATION OF INTERSTITIAL ATOMS 

A.P. Dolgolenko 

The behavior of the mobility of electrons as they diffuse movement in the high-resistivity silicon, grown by 

floating zone melting (Fz) and Czochralski (Cz), after irradiation with fast neutrons reactor and subsequent anneal-

ing at room temperature was be described. As part of the diffuse model in silicon is designed temperature depend-

ence of the drift barriers of the electrons motion in the presence of defect clusters in samples. The concentrations 

and energy levels of radiation defects in a conductive matrix of n-Si defined. It is substantiates the role of interstitial 

silicon atoms in the hysteresis of the temperature dependence of the electron mobility and their participation in the 

restructuring of the configuration divacancy defects in clusters and the formation of levels generalization configura-

tion.  


