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Abstract. In this article the processes of formation of single crystals during its growing by
Stepanov’s method are studied. This growing method consists of drawing crystals through the
crystal former (shaper). The presence of a form-building agent (i.e. non-free growth of crystals)
leads to increase in concentration of defects in the crystal structure, which decreases the quality
of solar cells. In this regard, the article explores the question: what forms of growth arise during
the growing of silicon single crystals by Stepanov’s method. Typical defects that arise when
growing single crystals of silicon in the form of ribbons and pipes are considered. Experimental
investigations of defects in profiled crystals have shown that the defects are characterized by the
formation of twining structures, i.e. two neighboring single crystals separated by an atomic plane.
The influence of the seed orientation on twining formation process is studied. In particular, the
peculiar angles between the growth directions and the twins formation are found. The formation of
mosaic structure which competes with the twin structure and is displaced by the latter is observed.
The appearance of spiral structures during the growth of single crystals of tubular forms is also
observed.

To explain the features of formation we calculated (per one atom) the interaction energies of
neighboring parallel atomic layers. The Lennard-Jones potential was chosen as the interaction
potential. The results of the calculation showed that among the planes with small values of
Miller’s indices the plane (112) possesses the smallest interaction energy. The family of planes
equivalent to the (112) plane has a close orientation, and the angles between its directions are in
good agreement with the angles in which direction the twins are formed. The presence of three
close directions of twinning also explains the formation of spiraling structures when growing silicon
single crystals with tubular cross section.

Keywords: solar cells, profiled silicon, Stepanov’s method, twinning, crystallographic planes,
Miller indices.

В последнее время при создании солнеч-
ных элементов (СЭ) как устройств экологи-
чески чистой «зеленой» энергетики наблюда-
ется определенный интерес к созданию СЭ
на основе монокристаллов кремния [1,2]. Пре-
имущества кремния по сравнению с полупро-
водниками типа A2B6 (GaAs и др.) заключа-
ются в их низкой стоимости и сравнительно
несложной технологии получения монокри-
сталлов.

К сожалению, одним из главных недостат-
ков солнечных элементов на базе кремния,
является их низкая эффективность. Наряду

с низким КПД низкая эффективность связна
с потерями энергии падающего света, в том
числе с неполным его использованием.

Одним из способов повышения эффектив-
ности за счет снижения потерь падающего
света является использование профилирован-
ных монокристаллов. Основным способом по-
лучения таких монокристаллов является ме-
тод Степанова [3]. Однако высокая плотность
рекомбинационно активных дефектов в таком
материале приводит к снижению эффектив-
ности СЭ относительно элементов на основе
монокристаллического кремния, полученно-
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го методом Чохральского [4]. Поэтому акту-
альной задачей является выявление наиболее
существенных факторов, определяющих свой-
ства подложек и влияющих на характеристи-
ки СЭ. Эти факторы следует искать прежде
всего в особенностях структуры профилиро-
ванного кремния, связанных с особенностями
технологического процесса получения этого
материала.

Профилированный кремний в производ-
стве СЭ выращивается по способу Степанова,
который отличается от метода Чохральского
наличием формообразующего элемента (фор-
мообразователя) на поверхности расплава. В
зарубежной литературе различные схемы его
применения известны под названиями EFG и
CAST [5–7].

При исследовании устойчивости процесса
кристаллизации в методе Степанова было об-
наружено [8], что формообразователь не толь-
ко ограничивает область образования кри-
сталла, но во многих случаях делает процесс
кристаллизации устойчивым. Результаты тео-
ретических и экспериментальных исследова-
ний устойчивого роста кристаллов обобщены
в монографии [9].

Однако в литературе практически отсут-
ствуют сведения об особенностях структу-
ры монокристаллических зерен. Отсутствуют
сведения об образовании двойниковых границ
в области кристалла, прилегающей к границе
затравления. Отсутствуют работы по изуче-
нию влияния пластической деформации кри-
сталлов профилированного кремния на эф-
фективность преобразования солнечной энер-
гии. Не установлена связь между составом
шихты и эффективностью СЭ на основе вы-
ращенного материала.

В настоящее время наиболее распростра-
нено профилирование кремния для СЭ в виде
лент и полых многогранных труб. Выращи-
вание труб является более устойчивым про-
цессом, так как в нем отсутствует низкая
устойчивость кристаллизации на краях ме-
ниска. Применение профилирования кремния
исключает резку слитков, шлифовку, поли-
ровку и снижает потери кремния, которые
при использовании материала, выращенного
методом Чохральского, достигают 50–70 %.
Однако вследствие более высокой скорости
кристаллизации и применении графитового
формообразователя, погруженного в расплав,
в профилированном кремнии возникают сле-

дующие структурные дефекты, перечислен-
ные по мере убывания их активности [10]:

1. Включения карбида кремния SiC.
2. Границы моноблоков.
3. Малоугловые границы.
4. Монокристаллические участки с пони-

женным временем жизни неосновных носите-
лей заряда.

5. Некогерентные двойниковые границы.
6. Дислокации.
7. Когерентные двойниковые границы.
В областях включения SiC время жизни

основных носителей менее 10−8 с, в то вре-
мя как в моноблоках эта величина порядка
10−6 c. Количество границ блоков и малоугло-
вых границ велико в начальной стадии роста,
а на развитой части их не более 2 % от общего
числа границ, поэтому основными типами де-
фектов являются двойниковые границы. Они
распределены неравномерно, сгруппированы
в области шириной 3–5 мкм, расстояние меж-
ду ними составляет 10–500 мкм. Существу-
ют дефектные области, состоящие из систе-
мы микродвойников шириной порядка 4 нм.
Двойниковые границы являются центрами
повышенной рекомбинации, хотя их электри-
ческая активность, исследованная методом
EBIC, различна. К таким дефектным обла-
стям относятся:

1. Электрически неактивные границы (ви-
димо, когерентные).

2. Границы с прерывистой активностью.
3. Границы со средней активностью.
4. Границы с высокой активностью (види-

мо, некогерентные).
Обнаружены побочные двойниковые гра-

ницы второго порядка типа {115}, {111}.
Здесь и далее приняты следующие кристал-
лографические обозначения: [hkl ] обознача-
ет кристаллическую полскость с индексами
Миллера ℎ, 𝑘, 𝑙. Семейство эквивалентных
плоскостей обозначается как {hkl}. Кристал-
лографические направления обозначаются че-
рез (hkl), а семейства эквивалентных направ-
лений — <hkl>. Они могут иметь оборванные
связи, образующие глубокие электронные со-
стояния в запрещенной зоне кремния подобно
оборванным связям дислокаций.

При выращивании кремниевых лент че-
рез графитовый формообразователь, покры-
тый слоем карбида бора толщиной 50 мкм,
были получены протяженные монокристал-
лические области без включений SiC и с
пониженной плотностью дислокаций (102–
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104 cм−2) [11]. При этом основными видами
дефектов в монокристаллических лентах бы-
ли дислокации и слоистое распределение при-
меси.

Съемка по Лауэ показала, что кремниевые
ленты имеют закономерную повторяющуюся
структуру, обусловленную применением вы-
соких скоростей роста и формообразователя
из графита [12]. Обнаружено наличие границ
{111}, перпендикулярных поверхности ленты
и параллельных направлению вытягивания.
Показано, что плоскость ленты ориентирова-
на {110}, а направление вытягивания совпа-
дает с кристаллографическим направлением
<112>.

В работе [13] при использовании EBIC
установлено, что электрическая активность
межблочных границ в кремниевых лентах на-
много превосходит активность прочих струк-
турных дефектов. Причем она резко повы-
шается при увеличении содержания приме-
си в объеме образца. Основным источни-
ком загрязнения считается графитовый фор-
мообразователь. Влияние двойников опре-
деляется примесным состоянием материала.
Поляризационно-оптическим методом были
определены остаточные напряжения. Типич-
ная величина напряжений 5–7 МПа.

При исследовании электрической активно-
сти границ было установлено [14], что на ско-
ле электрически активных когерентных гра-
ниц содержатся примесные выделения, кон-
центрация которых достигает 103–104 см−2, а
также дислокации. На сколе электрически
неактивной границы типа {111}–{111} ко-
личество примесных выделений было много
меньше. При исследовании процесса плавле-
ния профилированного кремния было обна-
ружено уменьшение температуры плавления
на некоторых границах на величину порядка
10 °C.

В работе [15] показано, что профилиро-
ванные кристаллы кремния имеют геометри-
ческие неоднородности, характеризующиеся
периодичностью колебаний толщины. Мак-
роструктуру материала можно разбить по
морфологическим признакам на три основ-
ные группы: поликристаллические двойни-
ки — 58 % в общей структуре профиля; круп-
ные монокристаллические зерна с прямоли-
нейными границами — 19 %; мозаичная струк-
тура с криволинейными границами — 23 %.
Обнаружено наличие значительных остаточ-

ных упругих напряжений, величина которых
может достигать 1–5 МПа.

Таким образом, профилированный крем-
ний отличается от монокристаллического вы-
соким содержанием структурных дефектов,
более высокой концентрацией примесей, нали-
чием внутренних упругих напряжений, раз-
бросом физических свойств и геометрически-
ми неоднородностями.

Профилированный кремний относитель-
но монокристаллического, выращенного ме-
тодом Чохральского, имеет более высокую
концентрацию рекомбинационных центров.
Это особенно сказывается на характере
рекомбинационно-генерационных процессов в
обедненном слое СЭ. Поэтому представляет
интерес рассмотреть такие процессы и устано-
вить их влияние на характеристики приборов.

Существует несколько моделей, рассмат-
ривающих рекомбинационно-генерационные
процессы. Общепринятой является модель
Саха–Нойса–Шокли, в которой предполага-
ется существование одного энергетического
уровня равномерно распределенных генера-
ционно-рекомбинационных центров. Положе-
ние этого уровня близко к положению уровня
Ферми полупроводника с собственной прово-
димостью.

Приближенный анализ рекомбинационно-
генерационного процесса переноса носителей
заряда в обедненном слое основан на предпо-
ложении о том, что в этом слое положение
квазиуровней Ферми не меняется. Шокли и
Рид получили выражение, из которого видно,
что максимальное значение скорости реком-
бинации носителей [16] соответствует такому
положению уровня химического потенциала
для собственного полупроводника, при кото-
ром он приблизительно одинаково удален от
квазиуровней Ферми для электронов и дырок.
В противном случае скорость рекомбинации
резко снижается, и поэтому при прямом сме-
щении интенсивная рекомбинация носителей
заряда происходит в пределах ограниченной
области обедненного слоя.

На настоящее время в литературе имеют-
ся сведения о дефектах структуры профили-
рованного кремния и их электрической актив-
ности. Анализ имеющихся данных показыва-
ет широкие возможности профилированного
кремния как материала для производства СЭ
наземного применения в силовых энергети-
ческих установках. Однако эффективность
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Рис. 1. Двойниковые границы параллельно оси роста

таких приборов ниже, чем у СЭ на монокри-
сталлическом кремнии.

Целью данной работы было исследование
устойчивости структуры профилированного
кремния при росте кристалла.

Образования двойниковых границ на на-
чальной стадии роста кристалла имеет свои
особенности. Исследование развития струк-
туры протяженных профилированных кри-
сталлов кремния показало, что существует
область в начальной стадии роста, характе-
ризующаяся наличием многочисленных гра-
ниц, направления которых часто составляют
с осью роста углы величиной более 30∘. Про-
тяженность такой области достигает 500 мм,
после чего структура становится однородной,
характеризуемой зернами и двойниковыми
областями длиной в несколько см, границы
которых имеют небольшие углы с осью про-
филированного кристалла.

Было установлено, что при использовании
в качестве затравки пластин монокристал-
лического кремния с поверхностью {111} об-
ласть кристалла вблизи границы затравления
имеет специфическую структуру, связанную
с ориентацией затравочных пластин. Направ-
ление двойниковых границ с точностью до 1°
совпадает с направлением <110> монокри-
сталлической затравки. Причем образование
протяженных областей с двойниковыми гра-
ницами происходит, если это направление от-
клонено на угол не более 22∘ от оси роста
кристалла (рис. 1). При ориентации затрав-
ки {111}<112> в направлении вытягивания
с точностью до 8∘ образовывалась мозаичная
структура, причем часть межзеренных гра-
ниц с точностью до одного градуса совпадала
с направлением <110> монокристаллической

затравки, такие границы пересекались между
собой под углом приблизительно 60∘ (рис. 2).
В процессе роста эта структура становилась
крупнозеренной.

Переориентация кристалла с образовани-
ем границ двойникования обусловлена усло-
виями, возникающими на фронте кристал-
лизации. Рассмотрим этот процесс, выбрав
затравочные монокристаллические пласти-
ны с поверхностью, имеющей кристаллогра-
фическую ориентацию (111) и фиксирован-
ное направление [112]. Ориентируем затравку
так, чтобы направление [112] совпадало с осе-
вым градиентом температуры, а направление
[110] принадлежало фронту кристаллизации.
В этом случае основание пирамиды роста,
имеющей внешнюю грань (111), отклоняется
от изотермической поверхности фронта кри-
сталлизации на угол 19°47’. Поэтому кристал-
лографическая плоскость (111) не формиру-
ется на фронте кристаллизации, а внешняя
поверхность не сохраняет ориентацию (111).

Кристаллографические плоскости (111) и
(111) затравок являются источниками для об-
разования границ двойников. При выбранной
ориентации затравок эти плоскости эквива-
лентны и растут в пересекающихся направле-
ниях [112] и [112] соответственно. В резуль-
тате вместо четко выраженной двойниковой
структуры образуется переходная область с
пересекающимися границами мелких зерен.
Если затравка ориентирована так, что на-
правление [112] образует некоторый угол с
осевым градиентом температуры на фронте
кристаллизации, то двойникование по одной
из плоскостей (111) или (111) оказывается
предпочтительней. Избранной оказывается
плоскость, имеющая меньшее отклонение со-
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Рис. 2. Образование границ
вблизи области затравления
при ориентации затравки

{111}<112>

Рис. 3. Образование мозаики
Рис. 4. Винтовая труба

ответствующего направления [011] или [101]
от градиента температуры.

В результате двойникования внешняя по-
верхность растущего кристалла приобретает
кристаллографическую ориентацию, сохра-
няющуюся при рассматриваемой операции
двойникования. Кристаллографическая плос-
кость {110} удовлетворяет этому требованию,
поэтому поверхность растущего кристалла
сохраняет свою ориентацию. Сформировав-
шаяся структура оказывается повернутой от-
носительно кристаллической решетки затра-
вочного монокристалла в плоскости границы
затравления. Из полученных результатов сле-
дует, что ориентация затравок {111}<110>
в направлении вытягивания позволяет полу-
чить наиболее протяженную двойниковую об-
ласть по всей ширине грани. Эксперименталь-
ная проверка подтвердила это предположе-
ние.

Были получены кристаллы с гранями,
имеющими двойниковые границы по всей ши-
рине (рис. 1), с протяженностью более 500 мм.
В некоторых случаях вследствие локально-
го нарушения структуры из-за флуктуации
температуры на фронте кристаллизации ли-
бо внедрения микрокристалла карбида крем-
ния происходила локальная переориентация
структуры, что приводило к образованию
мелкозеренной мозаики с границами под зна-
чительными углами к оси роста кристалла

(рис. 3). При дальнейшем выращивании мо-
заичная струк тура разрасталась, вытесняя
двойниковую и заполняя всю площадь гра-
ни [17,18].

Для определения влияния двойниковой
структуры подложек на эффективность пре-
образования энергии были исследованы СЭ
на подложках из одного кристалла с различ-
ными типами структуры. Среднее КПД у СЭ
на подложках с двойниковой структурой со-
ставляло 9,1 %, такая же эффективность бы-
ла у приборов на подложках с крупнозерен-
ной структурой. У СЭ на подложках с мозаич-
ной структурой среднее КПД было несколько
ниже и составляло 8,6 %. При этом суммарное
число приборов на подложках с крупнозерен-
ной и мозаичной структурой приблизительно
соответствовало числу СЭ на подложках с
двойниковой структурой.

Полученные данные позволяют количе-
ственно оценить влияние структуры с раз-
личным типом межзеренных границ на эф-
фективность преобразования солнечной энер-
гии. При этом следует учесть, что в областях
с двойниковыми границами средняя плот-
ность дислокаций значительно ниже, чем в
областях с крупноблочной или межзеренной
структурой. Таким образом, в результате про-
веденных исследований установлено, что про-
тяженные области с двойниковой структу-
рой на гранях профилированных кристаллов
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Рис. 5. Кристаллическая
плоскость (111) в кубической

ячейке
Рис. 6. Расположение

ближайших к выделенному узлу
соседей для плоскости (111)

Рис. 7. Кристаллическая
плоскость (110) в кубической

ячейке

кремния могут быть получены с помощью спе-
циальной ориентации монокристаллических
затравок.

Эффективность СЭ на подложках с двой-
никовой структурой выше, чем на подложках
с мозаичной структурой, что указывает на
влияние рекомбинационной активности меж-
зеренных на потери энергии в приборах. Од-
нако количественная оценка этого влияния
показывает, что рекомбинация носителей на
межзеренных границах не является опреде-
ляющей в снижении эффективности СЭ на
основе профилированного кремния по срав-
нению с СЭ на основе монокристаллического
кремния, так как КПД у последних выше
приблизительно в 1,5 раза.

Границы зерен достаточно устойчивы.
Так, при вращении трубы образовывалась
винтовая поверхность (рис. 4), которую мож-
но рассматривать в каждой точке как ра-
диальные колебания поверхности. Отмечено,
что границы при этом сохраняют направле-
ние, не меняя рисунка структуры.

Выясним особенности роста монокристал-
ла кремния по разным направлениям. При
расчете взаимодействия атомных слоев ис-
пользуем потенциал Леннарда – Джонса

𝑈(𝑟) =
𝑈0

4

(︂
𝑎12

𝑟12
− 2𝑎6

𝑟6

)︂
,

где 𝑎 = 0,543 нм — постоянная кристалличе-
ской решетки Si и параметр 𝑈0 связан с ми-
нимальным значением потенциальной энер-
гии взаимодействия соседних атомов кремния
𝑈min равенством

𝑈min = −𝑈0

4
.

Значение параметра 𝑈0 может быть оцене-
но, исходя из температуры плавления 𝑇𝑚𝑒𝑙𝑡.

Температуре плавления соответствует кине-
тическая энергия движения атомов, равная

𝜀 =
3

2
𝑘𝑇𝑚𝑒𝑙𝑡.

Абсолютное значение 𝑈min приблизительно
равно энергии 𝜀.

Рассмотрим семейство кристаллографиче-
ских граней {111}. Кристаллическая решетка
монокристалла кремния относится к куби-
ческой сингонии, элементарная ячейка пред-
ставляет собой куб с ребром 𝑎, кристаллогра-
фические оси совпадают по направлениям с
осями декартовой системы координат.

На грани (111) соседние узлы кристалли-
ческой решетки располагаются в вершинах
равносторонних треугольников. Один из та-
ких треугольников отмечен на рис. 5 штри-
ховкой. Стороны этих треугольников равны
𝑙 = 𝑎

√
2, и, соответственно, площади этих

треугольников на грани (111) равны

𝑆111 =
𝑙2
√
3

4
=

√
3𝑎2

2
.

Тогда относительная плотность заполнения
грани (111) равна

𝜌111 =
2√
3
= 1,155.

Подсчитаем энергию взаимодействия двух
соседних граней (111), отнесенную к од-
ному узлу решетки. При расчете учтем
взаимодействие только ближайших соседей
(рис. 6). Поскольку длина пространственной
диагонали куба равна

√
3𝑎, то расстояние

межу соседними плоскостями (111) равно
𝑑 = 𝑎

√
3/2. Следовательно, расстояние меж-

ду ближайшими узлами соседних плоскостей
𝑟1 = 𝑑 , а расстояние между узлами, отно-
сящимися ко второй координационной сфере

89



К вопросу о формообразовании профилированных кристаллов кремния. . .

Рис. 8. Расположение
ближайших к выделенному
узлу соседей для плоскости

(110)

Рис. 9. Кристаллическая
плоскость (100) в кубической

ячейке

Рис. 10. Расположение
ближайших к выделенному
узлу соседей для плоскости

(100)

𝑟2 =
√
𝑑2 + 𝑙2 = 𝑎

√
11/2. Энергия взаимодей-

ствия слоев (111) равна

𝐸111 = 𝑈 (𝑟1) + 6𝑈 (𝑟2) .

Производя вычисления, получаем

𝐸111 =
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(3𝑎2/4)6
− 2𝑎6

(3𝑎2/4)3

]︂
+

+ 6
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(11𝑎2/4)6
− 2𝑎6

(11𝑎2/4)3

]︂
,

откуда
𝐸111 = 0,0787𝑈0.

Рассмотрим далее семейство плоскостей
{110}. На плоскости (110) узлы располагают-
ся в вершинах прямоугольника со сторонами
𝑙 =

√
2𝑎 и 𝑎 (рис. 7). Площадь этого прямо-

угольника равна

𝑆110 = 𝑎2
√
2.

Относительная плотность заполнения грани
(110) равна

𝜌110 = 1/
√
2 = 0,707.

Расстояние между плоскостями (110) равно
половине диагонали грани кубической ячейки

𝑑 = 𝑎
√
2/2.

По аналогии с предыдущим расчетом
подсчитаем энергию взаимодействия граней
(110), отнесенную к одному узлу решетки. В
данном случае у узла есть ближайший узел
соседней плоскости, два узла во второй коор-
динационной сфере, два узла в третьей коор-
динационной сфере и четыре узда в четвертой
координационной сфере (рис. 8). Находим со-
ответствующие расстояния

𝑟1 = 𝑑 = 𝑎
√
2/2, 𝑟2 =

√︀
𝑑2 + 𝑎2 = 𝑎

√
3/2,

𝑟3 =
√︀
𝑑2 + 𝑙2 = 𝑎

√
5/2,

𝑟4 =
√︀
𝑑2 + 𝑎2 + 𝑙2 = 𝑎

√
7/2.

Энергия взаимодействия слоев (110) равна

𝐸110 = 𝑈 (𝑟1) + 2𝑈 (𝑟2) + 2𝑈 (𝑟3) + 4𝑈 (𝑟4) .

Производя вычисления, получаем

𝐸110 =
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(𝑎2/2)6
− 2𝑎6

(𝑎2/2)3

]︂
+

+ 2
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(3𝑎2/4)6
− 2𝑎6

(3𝑎2/4)3

]︂
+

+ 2
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(5𝑎2/4)6
− 2𝑎6

(5𝑎2/4)3

]︂
+

+ 4
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(7𝑎2/4)6
− 2𝑎6

(7𝑎2/4)3

]︂
,

откуда
𝐸110 = 11,720𝑈0,

что значительно превышает значение энер-
гии 𝐸111. Причину такого расхождения легко
понять, если при подсчете энергии взаимо-
действия ограничиться учетом только един-
ственного ближайшего соседа. В этом случае
𝐸111 = 0,219𝑈0, 𝐸110 = 12,0𝑈0. Такая раз-
ница связана с тем, что расстояние между
плоскостями (111) равно 0,866𝑎, а расстоя-
ние между плоскостями (110) равно 0,707𝑎.
Поскольку при 𝑈 (𝑟) > 0 потенциал пропор-
ционален 1/𝑟12, приведенная выше разница в
расстояниях оказывается существенной.

Рассмотрим, наконец, семейство плоско-
стей {100}. На плоскости (100) узлы распо-
лагаются в вершинах квадрата со стороной 𝑎
(рис. 9).

𝑆100 = 𝑎2.
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Таблица 1. Плотности заполнения (заселенности) кристаллографических граней {hkl}и энергия
взаимодействия соответствующих атомных слоев

№ Семейство параллельных
граней {hkl}

Заселенность грани Энергия взаимодействия
𝐸ℎ𝑘𝑙/𝑈0

1 {111} 1,155 0,079
2 {110} 0,707 11,720
3 {100} 1,000 −0,557

Таблица 2. Углы между нормалью к рани роста (111) и направлением роста <ℎ2𝑘2𝑙2>

№ Семейство направлений
<ℎ2𝑘2𝑙2>

cos𝛼 𝛼, град.

1 <100> 1/
√
3 54°44′

2 <110>
√︀

2/3 48°11′
3 <112>

√
8/3 19°28′

Относительная плотность заполнения грани
(100) равна

𝜌100 = 1,0.

Расстояние между плоскостями [100] равно
постоянной решетки

𝑑 = 𝑎.

Подсчитаем теперь энергию взаимодей-
ствия граней (100). В данном случае у узла
есть ближайший узел соседней плоскости, че-
тыре узла во второй координационной сфере
и четыре узла в третьей координационной
сфере (рис. 10). Соответствующие расстоя-
ния равны

𝑟1 = 𝑎, 𝑟2 =
√︀
𝑑2 + 𝑎2 = 𝑎

√
2,

𝑟3 =

√︂
𝑑2 +

(︁
𝑎
√
2
)︁2

= 𝑎
√
3,

Энергия взаимодействия слоев (100) рав-
на

𝐸100 = 𝑈 (𝑟1) + 4𝑈 (𝑟2) + 4𝑈 (𝑟3) .

Производя вычисления, получаем

𝐸100 =
𝑈0

4

[︂
𝑎12

𝑎12
− 2𝑎6

𝑎6

]︂
+

+ 4
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(2𝑎2)6
− 2𝑎6

(2𝑎2)3

]︂
+

+ 4
𝑈0

4

[︂
𝑎12

(3𝑎2)6
− 2𝑎6

(3𝑎2)3

]︂
,

откуда
𝐸100 = −0,557𝑈0.

Результаты расчета приведены в табл. 1.
Отрицательное значение 𝐸100 свидетель-

ствует о притяжении между атомными слоя-
ми {100}. Итак, при небольших градиентах
температуры наиболее выгодными плоскостя-
ми роста оказываются плоскости {111}, меж-
ду которыми существует незначительное от-
талкивание. Между параллельными плоско-
стями {110} отталкивание значительно, что
может приводить к потере устойчивости при
росте кристалла. Между плоскостями {100}
имеет место притяжение, что говорит о тен-
денции перехода от атомно гладкого механиз-
ма роста к атомно шероховатому.

Рассмотрим теперь влияние направления
роста на формирование грани растущего кри-
сталла. Рассмотрим случай, когда гранью ро-
ста является грань (111), как имеющая мак-
симальную поверхностную плотность, вслед-
ствие чего при малых градиентах температу-
ры на фронте кристаллизации формируется
атомно-гладкая поверхность. Направление ро-
ста будем считать отличным от [111]. Среди
направлений с малыми значениями ℎ, 𝑘, 𝑙 рас-
смотрим следующие:<100>, <110>, <112>.
Углы между нормалью к грани роста (ℎ1𝑘1𝑙1)
и направлением <ℎ2𝑘2𝑙2> рассчитываем по
формуле

cos𝛼 =
ℎ1ℎ2 + 𝑘1𝑘2 + 𝑙1𝑙2√︀

ℎ21 + 𝑘21 + 𝑙21
√︀
ℎ22 + 𝑘22 + 𝑙22

.

Результаты расчета приведены в табл. 2.
Сопоставляя приведенные в таблице дан-

ные, заключаем, что из рассмотренных трех
направлений роста грани (111) наименее от-
клоняются от нормали к грани направления
<112>. Однако, как видно из приведенных
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в таблице направлений, у этого направления
максимальная линейная плотность (расстоя-
ние между соседними узлами), в то время как
у направления <100>, характеризующегося
минимальной линейной плотностью, самый
большой угол отклонения от нормали к (111).
Следовательно, если рост кристалла мето-
дом Степанова в направлении <111> затруд-
нен из-за формообразователя, наиболее вы-
годным является рост в направлениях <110>,
что и подтверждается экспериментально. Бо-
лее того, поскольку семейство направлений
<110> содержит три направления, располо-
женных симметрично относительно нормали
[111], в общем случае наклона фронта кри-
сталлизации к нормали будет наблюдаться
заполнение граней роста в направлениях [110],
[101], [011] в порядке очередности, что приво-
дит к образованию винтовых структур. Одна
из таких структур показана на рис. 4.

В заключение отметим, что приведенные
в данной статье аргументы, дающие возмож-
ное объяснение механизму образования двой-
ников и других структур при выращивании
профилированных монокристаллов кремния,
применимы и к другим материалам. При вы-
ращивании кристаллов сапфира [19–21] воз-
можен аналогичный механизм образования
схожих кристаллических структур. Таким об-
разом, в результате исследований разработа-
на модель образования двойниковых границ
в профилированных кристаллах кремния при
их выращивании по способу Степанова.
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