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ИЗМЕНЕНИЕ ПЛОТНОСТИ ЭЛЕКТРОННЫХ СОСТОЯНИЙ
НАНОРАЗМЕРНЫХ ОБЛАСТЕЙ РАЗУПОРЯДОЧЕНИЯ, СОЗДАННЫХ

ЭЛЕКТРОНАМИ В КРЕМНИИ
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THE DENSITY CHANGING OF ELECTRONIC STATES OF NANOSCALE DISORDERED AREAS
CREATED BY ELECTRONS IN SILICON

Bogatov N.M., Kovalenko M. S.

The dependences on the energy of density distribution of the electronic states in the
forbidden zone of silicon are calculated numerically for the various parameters values of the
nanoscail disordered areas. It is shown, that in the forbidden zone the power levels created by
chaotically distributed vacancies within nanoscail disordered area are prevailed.
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Введение

Успехи в области микропроцессорной тех-
ники выдвигают задачу поиска и изучения
возможностей создания миниатюрных сверх-
чувствительных датчиков электромагнитно-
го излучения и сенсорных устройств. С этой
целью необходим поиск новых материалов, в
которых малые воздействия электромагнит-
ного излучения, внешней среды могут вы-
зывать существенные изменения комплекса
свойств. Особый интерес представляют по-
лупроводниковые структуры с наномасштаб-
ными неоднородностями.

В современной наноэлектронике основное
внимание уделяется исследованиям структур
с квантовыми ямами и квантовыми точка-
ми [1]. Обзор способов получения материа-
лов с наноразмерными объектами содержит-
ся в [2]. Создание наноразмерных областей
разупорядочения воздействием ионизирую-
щими частицами — метод, возможности ко-
торого полностью не изучены. Новые свой-
ства структур на основе кремния с нано-
размерными областями разупорядочения об-
суждаются в [3]. Для разработки приборов
на основе кремния с наноразмерными обла-
стями разупорядочения необходимо опреде-
лить влияние этих областей на распределе-

ние электронных состояний в запрещенной
зоне, так как они проявляют электрическую
и рекомбинационную активность.

Цель работы — рассчитать изменение
плотности электронных состояний, создан-
ных наноразмерными областями разупорядо-
чения в кремнии, облученном электронами.

1. Образование областей
разупорядочения в кремнии под
действием ионизирующих частиц

Области разупорядочения образуются в
каскаде смещений, если кинетическая энер-
гия Tk первично смещенного атома Si пре-
вышает пороговое значение Tdo, Tk > Tdo.
В кремнии Tdo = 20 КэВ [4]. Среднее чис-
ло разделенных пар Френкеля в каскаде сме-
щений характеризуется каскадной функци-
ей ν(Tk). Простая каскадная функция, учи-
тывающая потери энергии первичного ато-
ма при упругих столкновениях с атомами ре-
шетки и неупругих столкновениях с электро-
нами вещества, предложена Кинчином и Пи-
зом [5]. В расчетах используем более точ-
ную зависимость ν(Tk), построенную Лин-
дхардом – Нельсоном – Шарфом – Томсо-
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ном [6], учитывающую взаимодействие пер-
вичного атома с электронами вещества.

Вакансии и междоузельные атомы Si, об-
разовавшиеся в результате разделения пар
Френкеля, взаимодействуют на стадии кас-
кадного размножения, вакансия и междо-
узельный атом, остановившийся около нее,
могут аннигилировать, вакансии объединя-
ются в дивакансии, тривакансии, тетрава-
кансии и более сложные скопления [4]. Мно-
говакансионные комплексы играют роль за-
родышей аморфной фазы или областей разу-
порядочения.

Область каскада характеризуется поня-
тием «средний кластер» [7], который при-
ближенно имеет форму эллипсоида [8]. Без
учета эффекта каналирования средний кла-
стер имеет вид сферы диаметром Rp, рав-
ным среднему проективному пробегу перво-
начально выбитого атома Si [9]. Междоузель-
ный кремний распределен в поверхностной
области, а вакансии — в объеме среднего кла-
стера [8].

Определим размер области разупорядо-
чения. Обозначим через rvi радиус реакции
разделившихся V, SiI . В среднем кластере
выделим сферическое ядро, содержащее ва-
кансии радиусом rc = (Rp/2 − rvi) и поверх-
ностную область с rc 6 r < Rp/2, где нахо-
дятся атомы SiI . Вероятность избежать ан-
нигиляции для разделившихся вакансии V
и междоузельного атома SiI , расположенных
на расстоянии d 6 rvi друг от друга, обозна-
чим ωd = 6ω1ωc, где 6ωc — вероятность то-
го, что атом SiI окажется в пространствен-
ном положении Q вокруг V, допускающем
заряженное состояние метастабильной пары
V, SiI , ω1 — вероятность того, что мета-
стабильная пара в конфигурации Q заряже-
на [4,10,11]. Заряженное состояние образует-
ся в одном из шести симметричных направле-
ний (3 оси S4) группы симметрии тетраэдра
Td.

ω1 =

[
1 + g1 exp

{
F − Ef

kБT

}]−1
, (1.1)

где F — уровень Ферми, T — тем-
пература, kБ — постоянная Больцмана,
g1 = 0, 5 [12] для мелкозалегающего уровня
Ef = Ec−0, 07 эВ [10]. Тогда вероятность ан-
нигиляции в оболочке атома SiI , оказавших-
ся на поверхности кластера, равна 1− ωd.

Среднюю плотность вакансий в области
разупорядочения Nvr, количество вакансий

Kve и междоузельного кремния Kie в поверх-
ностной области найдем в виде

Nvr =
6ν(Tk)

πR3
p

,

Kve = ν(Tk)

(
1−

(
1− 2rvi

Rp

)3
)
, (1.2)

Kie = ν(Tk) (1− ωd) .

Функция Rp(Tk) при Tk > 104 эВ рассчита-
на в [9, 13] при Tk < 104 эВ использовались
значения Rp, полученные аппроксимацией.

Рассмотрим два случая, соответствую-
щих неравенствам Kie > Kve и Kie < Kve.
В первом случае аннигилируют Kve пар V,
SiI , остальные атомы SiI отделены от вакан-
сий расстоянием r > rvi и дают вклад в кон-
центрацию первичных дефектов. Во втором
случае аннигилируют Kie пар V, SiI , объем
ядра увеличивается за счет внутренней ча-
сти оболочки, занятой неаннигилировавши-
ми вакансиями. Тогда объем ядра определя-
ется формулой

vc = π(Rp − 2rvi)
3/6 + ∆vc, (1.3)

где ∆vc =

{
0 при Kie > Kve,

(Kve −Kie)/Nvr при Kie < Kve.
Среднее количество междоузельных ато-

мов, избежавших аннигиляции,

νi =


ν(Tk) (1− 2rvi/Rp)

3

при Kie > Kve,

ν(Tk)ωd при Kie < Kve.

(1.4)

Найденные в результате сопоставления рас-
считанных и экспериментальных величин
скоростей генерации первичных радиацион-
ных дефектов значения rvi = 2,8a (a — пери-
од решетки), ωc = 0,0089.

Дивакансии образуются преимуществен-
но в ядре из вакансий, расположенных в объ-
еме сферы реакции vw. Энергия связи двух
вакансий Edw > 1,6 эВ [10], поэтому диссо-
циация дивакансий в интересующей нас об-
ласти температур T 6 400 K не учитывает-
ся. Считаем, что в образовании дивакансии
участвует вакансия, ближайшая к данной в
пределах объема vw. Вероятность обнаруже-
ния ближайшей вакансии в объеме vw найдем
из распределения Пуассона

ωw = 1− exp{−Nvrvw}. (1.5)

В данном случае vw = 4πa3/3. В каска-
де, созданном атомом с энергией Tk < Tdo,



Изменение плотности электронных состояний наноразмерных областей разупорядочения. . . 21

Рис. 1. Зависимость параметров области разупорядочения от энергии налетающих электронов: 1 —
Nvdo; 2 — Ndo; 3 — Rdo

Nvrvw � 1, поэтому образованием многова-
кансионных комплексов в этом случае можно
пренебречь.

Используя (1.5), найдем среднее количе-
ство дивакансий νw и оставшихся вакансий
νv

νw = 0, 5Nvrvc(1− exp{−Nvrvw}), (1.6)

νv = Nvrvc exp{−Nvrvw}. (1.7)

Формулы (1.6), (1.7) имеют смысл, если
vc > vw.

Для областей разупорядочения опреде-
лим следующие средние значения: радиус
Rdo и количество неаннигилировавших ва-
кансий Nvdo, из которых формируется об-
ласть разупорядочения,

Rdo =
ψ1

ψ3
, (1.8)

Nvdo =
ψ2

ψ3
, (1.9)

ψ1 =

Tm∫
Tdo

(
3vc
4π

)1/3 dσd
dTk

dTk,

ψ2 =

Tm∫
Tdo

Nvrvc
dσd
dTk

dTk, ψ3 =

Tm∫
Tdo

dσd
dTk

dTk.

Здесь Tm — максимальная энергия, передава-
емая узловому атому налетающей частицей.

Дифференциальное сечение рассеяния σd ре-
лятивистского электрона рассчитывалось по
формуле Мак-Кинли – Фешбаха [4].

Среднее число областей разупорядоче-
ния, созданных одной ионизирующей части-
цей на единице длины её проективного про-
бега

Ndo = N0

Tm∫
Tdo

dσd
dTk

dTk, (1.10)

где N0 — концентрация атомов Si в решетке
кристалла

На рис. 1 показано рассчитанное по фор-
мулам (1.8)–(1.10) изменение параметров об-
ластей разупорядочения при облучении элек-
тронами.

Полученные зависимости среднего ради-
уса области разупорядочения Rdo и числа
неаннигилировавших вакансий Nvdo, из ко-
торых она формируется, от энергии иони-
зирующих частиц показывают, что области
разупорядочения являются наномасштабны-
ми объектами с радиусом от 10 до 100 нм, со-
держащими большое число нарушенных ва-
лентных связей.

2. Плотность электронных состояний в
запрещённой зоне, созданных
областями разупорядочения

Рассмотрим образование плотности элек-
тронных состояний в запрещенной зоне крем-
ния, созданных областями разупорядочения.
Область разупорядочения характеризуется
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Рис. 2. Зависимость числа вакансий n1 и дивакансий n2 в области разупорядочения от энергии
налетающих электронов: 1 — n1; 2 — n2

средними значениями радиуса Rdo и числа
неаннигилировавших вакансий Nvdo.

Многовакансионные комплексы зарож-
даются в зоне неустойчивости объемом
vw = 4πa3/3. Число таких зон в области разу-
порядочения n = (Rdo/a)3. Вероятность объ-
единения k случайно расположенных вакан-
сий в объеме vw определяется распределени-
ем Пуассона [4]

ωk =
(Nvrvw)k

k!
exp{−Nvrvw}, (2.1)

где Nvr =
3Nvdo

4πR3
do

— средняя концентрация

вакансий в области разупорядочения.
Число k-вакансионных комплексов в об-

ласти разупорядочения nk = n ·ωk. Комплекс
из k вакансий создает в запрещенной зонеmk

энергетических уровней Eki, i = 1, . . .,mk,
gki — фактор вырождения уровня. Тогда рас-
пределение электронных состояний в запре-
щенной зоне описывается формулой

N(E) =

∞∑
k=1

nk

mk∑
i=1

gkiδ(E − Eki), (2.2)

где δ(x− b) — δ-функция Дирака.
В реальном материале вследствие флук-

туаций распределения k-вакансионных ком-
плексов в области разупорядочения и темпе-
ратурного размытия уровней распределение
электронных состояний из дискретного (2.2)

превращается в квазинепрерывное. Учиты-
вая этот факт, заменим δ-функции Дирака
функциями Гаусса:

N(E) =

∞∑
k=1

nk

mk∑
i=1

gki√
πσk
×

× exp

{
−(E − Eki)

2

σ2k

}
, (2.3)

где σki =
√
nk∆Eki + kБT ,

√
nk — сред-

нее число комплексов в флуктуации, ∆Eki —
величина расщепления энергии i-уровня k-
вакансионного комплекса вследствие взаимо-
действия с окружающими комплексами, об-
разующими флуктуацию.

Экспериментальные значения энергети-
ческих уровней вакансий и многовакансион-
ных комплексов приведены в [4, 10, 14, 15].
Воспользуемся этими значениями для расче-
та плотности электронных состояний (2.3).
Расчет по формуле (2.1) показывает, что во
всем диапазоне параметров наноразмерных
областей разупорядочения Nvdo, Rdo (рис. 1)
количество вакансий n1 много больше, чем
дивакансий n2 (рис. 2) и других многовакан-
сионных комплексов. Следовательно, в фор-
муле (2.3) основной вклад дают слагаемые с
k = 1.

Задача определения величины расщепле-
ния энергетических уровней вследствие взаи-
модействия k-вакансионных комплексов в об-
ласти разупорядочения не решена, экспери-
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Рис. 3. Распределение плотности
электронных состояний в запрещенной зоне
Si в области разупорядочения, созданной
электроном с энергией Ee = 20 МэВ: 1 —

∆Eki = 0, 01 эВ; 2 — ∆Eki = 0, 006 эВ; 3 —
∆Eki = 0 эВ

Рис. 4. Распределение плотности
электронных состояний в запрещенной зоне
Si в области разупорядочения, созданной
электроном с энергией Ee = 80 МэВ: 1 —

∆Eki = 0, 01 эВ; 2 — ∆Eki = 0, 006 эВ; 3 —
∆Eki = 0 эВ

ментальные или теоретические оценки ∆Eki

в научной литературе отсутствуют, поэтому
зависимость N(E) рассчитана для ряда зна-
чений ∆Eki. На рис. 3, 4 продемонстрирова-
на тенденция изменения N(E) с ростом ∆Eki

при T = 80 К, соответствующей условиям
возможного эксперимента.

Если взаимодействие k-вакансионных
комплексов отсутствует (∆Eki = 0 эВ), то
зависимость N(E) представляет собой на-
бор пиков, обусловленных тепловым раз-
мытием энергетических уровней в запре-
щенной зоне. Наибольший вклад дают ва-
кансионные уровни: E11 = Ev + 0,084 эВ,
E12 = Eс − 0,03 эВ. Вклад дивакан-
сионных уровней E21 = Ev + 0,21 эВ,
E22 = Eс − 0,43 эВ, E23 = Eс − 0,23 эВ
много меньше, чем вакансионных. В расче-
тах учитывались только стабильные состоя-
ния вакансий и дивакансий. С увеличением
энергии взаимодействия ∆Eki = 0,006 эВ,
∆Eki = 0,01 эВ (k = 1, i = 1, 2) пики ва-
кансионного происхождения расширяются,
уменьшаясь по высоте, и полностью пере-
крывают дивакансионные пики.

Электрон с энергией Ee = 20 МэВ созда-
ет области разупорядочения с Nvdo = 118,
Rdo = 16,1 нм, а электрон с Ee = 80 МэВ —
области разупорядочения с Nvdo = 179,
Rdo = 35,2 нм. Увеличение Nvdo обусловли-
вает как повышение максимумов N(E), так
и большее их расширение вследствие взаимо-
действия вакансий. Электроны с рассмотрен-

ными энергиями имеют достаточно большой
проективный пробег, поэтому области разу-
порядочения создаются в объеме Si.

Заключение

Параметры областей разупорядочения,
образующихся в кремнии под действием
электронов, рассчитаны численно с помощью
построенной модели. Полученные зависимо-
сти среднего радиуса Rdo и числа неанниги-
лировавших вакансий Nvdo в области разупо-
рядочения от энергии электронов показыва-
ют, что области разупорядочения являются
наномасштабными объектами с радиусом от
10 до 100 нм.

Во всем диапазоне параметров нанораз-
мерных областей разупорядочения Rdo, Nvdo

количество вакансий много больше, чем ди-
вакансий и других многовакансионных ком-
плексов. Поэтому основной вклад в распре-
деление плотности состояний дают уровни
вакансионного происхождения. Вследствие
расщепления энергетических уровней вакан-
сий, образующих флуктуации, формируется
квазинепрерывный спектр электронных со-
стояний в запрещенной зоне, имеющий два
основных максимума.

В области разупорядочения достигает-
ся высокая плотность нарушенных валент-
ных связей. Эти состояния могут служить
центрами захвата неравновесных электронов
или дырок. Следовательно, области разупо-
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рядочения могут играть роль наноразмер-
ных центров неравновесного объёмного заря-
да.

Воздействуя локально потоком электро-
нов с заданной энергией, можно создавать
области разупорядочения как конструктив-
ные элементы полупроводниковых приборов.
Таким образом, можно управлять электри-
ческой и рекомбинационной активностью по-
лупроводниковых структур в наноразмерных
областях посредством изменения числа нару-
шенных валентных связей в них.
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