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Abstract. This article discusses the model of regions of disordering that are formed as a result
of the separation of Frenkel pairs, taking into account the neutral and charged state of the pair.
The probability of separation depends on the temperature and the position of the Fermi level
in the band gap, therefore, the concentration of primary radiation defects also depends on the
temperature and concentrations of donors, acceptors. The depth distribution profiles of primary
radiation defects created by low-energy protons in silicon and the dependence of the parameters
of the disordering regions on the proton energy are calculated. It is shown that the maximum
of the distribution of the disordering regions created by protons is always spatially separated
from the maxima of the interstitial silicon distribution, vacancies and divacancies, which allows
changing the surface and volume properties of semiconductor structures in various ways. The
results obtained are used to predict the characteristics of semiconductor devices operating under
conditions of radiation exposure.
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Введение

В настоящее время сформировалось но-
вое направление полупроводниковой техно-
логии — инженерия радиационных дефек-
тов (РД) [1]. Для контролируемого введения
примесей используется метод ионной имплан-
тации, обладающий рядом преимуществ по
сравнению с термодиффузией из внешнего
источника и эпитаксией [1]. Взаимодействие
собственных дефектов, примесных атомов,
РД, дислокаций и других структурных дефек-
тов обусловливает появление новых свойств
у полупроводниковых материалов [2, 3]. Об-
лучение протонами позволяет контролируемо
изменять свойства материала на глубине от
0,1 мкм до 1 мм [4]. Структура и свойства РД
зависят от дозы облучения протонами, темпе-
ратуры отжига, концентрации исходных при-
месей [4]. Характеристики приборов микро

и наноэлектроники чувствительны к измене-
нию состояния поверхностной области. Чис-
ленное моделирование процесса радиацион-
ного дефектообразования позволяет предска-
зать закономерности изменения свойств по-
лупроводниковых материалов и структур [5].

Цель работы — численное моделирова-
ние распределения областей разупорядоче-
ния (ОР), формирующихся в кремнии при
облучении протонами.

1. Модель образования РД

РД подразделяют на простые, первичные
и вторичные в зависимости от механизма об-
разования [6]. Вакансия (V) и сместившийся
в междоузлие атом кремния (Si𝐼) называют-
ся парой Френкеля. Атом решетки кремния
(Si) получает кинетическую энергию 𝑇𝑘 при
столкновении с налетающей частицей. Если
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𝑇𝑑 6 𝑇𝑘 < 𝑇𝑑𝑚, то образуется связанная па-
ра Френкеля, которая существует только при
гелиевых температурах. При более высокой
температуре вакансия и междоузельный атом
либо аннигилируют, преодолев энергетиче-
ский барьер 𝐸𝑅, либо разделяются, преодолев
энергетический барьер 𝐸𝐿.

Первично смещенный атом Si, получив-
ший энергию 𝑇𝑘 > 𝑇𝑑𝑚, создает разделенную
пару Френкеля, преодолевает энергетический
барьер 𝐸𝐿, сталкивается с другими атомами
решетки и при 𝑇𝑘 > 2𝑇𝑑𝑚 выбивает их из
узлов. В результате образуется каскад смеще-
ний. Среднее число разделенных пар Френке-
ля в каскаде смещений характеризуется кас-
кадной функцией 𝜈(𝑇𝑘). Простая каскадная
функция, учитывающая потери энергии пер-
вичного атома при упругих столкновениях с
атомами решетки и неупругих столкновениях
с электронами вещества, предложена Кинчи-
ном и Пизом [7]. Взаимодействие первичного
атома с электронами вещества более точно
учитывается в модели Линдхарда–Нельсона–
Шарфа–Томсона [8], каскадная функция име-
ет вид

𝜈(𝑇𝑘) =

⎧
⎪⎪⎪⎨
⎪⎪⎪⎩

0, 𝑇𝑘 < 𝑇𝑑𝑚,

1, 𝑇𝑑𝑚 6 𝑇𝑘 6 2𝑇𝑑𝑚/𝑔(𝑇𝑘),

𝑔(𝑇𝑘)𝑇𝑘/2𝑇𝑑𝑚,

2𝑇𝑑𝑚/𝑔(𝑇𝑘) 6 𝑇𝑘.

(1.1)

Коэффициент 𝑔(𝑇𝑘) в (1.1) характеризует до-
лю энергии первично смещенного атома, ко-
торая идет на упругие столкновения, и опре-
деляется из номограммы, рассчитанной в [9].

Вакансии и междоузельные атомы Si, об-
разовавшиеся в результате разделения пар
Френкеля, называются простыми радиацион-
ными дефектами [9]. Простые радиационные
дефекты взаимодействуют на стадии каскад-
ного размножения, вакансия и междоузель-
ный атом, остановившийся около нее, могут
аннигилировать, вакансии объединяются в
дивакансии, тривакансии, тетравакансии и
более сложные скопления [9]. Многоваканси-
онные комплексы играют роль зародышей
аморфной фазы или ОР. Нерекомбинировав-
шие междоузельные атомы Si𝐼 и вакансии V,
а также дивакансии W, многовакансионные
комплексы и ОР, образовавшиеся в каскаде
смещений, называются первичными радиаци-
онными дефектами (ПРД) [6].

Разделение связанной пары описывается
различными моделями метастабильных пар,

находящимися в нейтральном или заряжен-
ном состоянии. Влияние зарядового состоя-
ния и температуры на вероятность 𝜔𝑓 разде-
ления пары Френкеля и образование ПРД в
кремнии с различной концентрацией доноров,
акцепторов проанализировано в [10]. Вероят-
ность разделения пар Френкеля возрастает
при увеличении температуры, а также сни-
жении положения уровня Ферми от дна зоны
проводимости до середины запрещенной зоны.
Последнее обстоятельство указывает на зави-
симость концентрации ПРД от концентрации
доноров в низкоомном кремнии.

Феноменологическая модель образования
ПРД в кремнии построена в [11]. Два интер-
вала экспериментально наблюдаемых значе-
ний пороговой энергии [12] отождествим с
образованием связанной 𝑇𝑑 = 12,9 эВ и раз-
деленной 𝑇𝑑𝑚 = 21 эВ пары Френкеля, по-
роговую энергию образования ОР выберем
𝑇𝑑𝑜 = 20 КэВ [9].

Вероятность объединения 𝑘 случайно рас-
положенных вакансий в объеме зоны неустой-
чивости 𝑣𝑤 определяется распределением
Пуассона

𝜔𝑘 =
(𝑁𝑣𝑟𝑣𝑤)

𝑘

𝑘!
exp{−𝑁𝑣𝑟𝑣𝑤}, (1.2)

где 𝑁𝑣𝑟 — средняя концентрация вакансий в
области каскада.

Пусть 𝑇𝑚 — максимальная энергия, пере-
даваемая узловому атому налетающей части-
цей. Среднее число междоузельных атомов
кремния и вакансий, созданных одной иони-
зирующей частицей на единице длины проек-
тивного пробега, при 𝑇𝑑𝑚 6 𝑇𝑘 6 𝑇𝑚 < 𝑇𝑑𝑚
определяется формулой

𝐺𝑆𝑖 = 𝐺𝑉 = 𝑁0

(︃
𝜔𝑓

𝑇𝑑𝑚∫︁

𝑇𝑑

𝑑𝜎𝑑
𝑑𝑇𝑘

𝑑𝑇𝑘+

+ 𝜔𝑑

𝑇𝑚∫︁

𝑇𝑑𝑚

𝜈(𝑇𝑘)
𝑑𝜎𝑑
𝑑𝑇𝑘

𝑑𝑇𝑘

)︃
. (1.3)

В (1.3) 𝑁0 — концентрация атомов Si в ре-
шетке кристалла, 𝑑𝜎𝑑(𝐸, 𝑇𝑘) — дифференци-
альное сечение рассеяния, характеризующее
вероятность передачи узловому атому энер-
гии 𝑇𝑘 от налетающей частицы с энергией
𝐸, 𝜔𝑑 — вероятность избежать аннигиляции
для разделившихся V, Si𝐼 , расположенных
на расстоянии 𝑟 6 𝑟𝑣𝑖 = 2,8𝑎 (𝑟𝑣𝑖 — средний
радиус реакции, 𝑎 — период решетки).
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Область каскада, возникающая, если энер-
гия атома отдачи 𝑇𝑘 > 2𝑇𝑑𝑚, характеризует-
ся понятием «средний кластер» [13], который
приближенно имеет форму эллипсоида [14].
Без учета эффекта каналирования средний
кластер имеет вид сферы диаметром 𝑅𝑝, рав-
ным среднему проективному пробегу первона-
чально выбитого атома Si [15]. Междоузель-
ный кремний Si𝐼 распределен в поверхност-
ной области, а вакансии V — в объеме сред-
него кластера [14].

В среднем кластере выделим сфериче-
ское ядро, содержащее вакансии, радиусом
𝑟𝑐 = (𝑅𝑝/2 − 𝑟𝑣𝑖) и поверхностную область
с 𝑟𝑐 6 𝑟 < 𝑅𝑝/2, где находятся атомы Si𝐼 .
Вероятность избежать аннигиляции для раз-
делившихся вакансии V и междоузельного
атома Si𝐼 , расположенных друг от друга на
расстоянии 𝑑 6 𝑟𝑣𝑖, равна 𝜔𝑑. Тогда вероят-
ность аннигилировать в оболочке атомам Si𝐼 ,
оказавшимся на поверхности кластера, равна
1 − 𝜔𝑑. Среднюю плотность вакансий 𝑁𝑣𝑟 в
ОР, количество вакансий 𝐾𝑣𝑒 и междоузель-
ного кремния 𝐾𝑖𝑒 в поверхностной области
найдем в виде

𝑁𝑣𝑟 =
6𝜈(𝑇𝑘)

𝜋𝑅3
𝑝

,

𝐾𝑣𝑒 = 𝜈(𝑇𝑘)

(︃
1−

(︂
1− 2𝑟𝑣𝑖

𝑅𝑝

)︂3
)︃
,

𝐾𝑖𝑒 = 𝜈(𝑇𝑘) (1− 𝜔𝑑) .

(1.4)

Функция 𝑅𝑝(𝑇𝑘), входящая в (1.4), при
𝑇𝑘 > 104 эВ рассчитана в работе [15], при
𝑇𝑘 < 104 эВ использовались значения 𝑅𝑝, по-
лученные экстраполяцией.

Рассмотрим два случая, соответствующих
неравенствам 𝐾𝑖𝑒 > 𝐾𝑣𝑒 и 𝐾𝑖𝑒 < 𝐾𝑣𝑒. В пер-
вом случае аннигилируют 𝐾𝑣𝑒 пар V, Si𝐼 ,
остальные атомы Si𝐼 отделены от вакансий
расстоянием 𝑟 > 𝑟𝑣𝑖 и дают вклад в концен-
трацию первичных дефектов. Во втором слу-
чае аннигилируют 𝐾𝑖𝑒 пар V, Si𝐼 , объем яд-
ра увеличивается за счет внутренней части
оболочки, занятой не аннигилировавшими ва-
кансиями. Тогда объем ядра определяется
формулой

𝑣𝑐 = 𝜋(𝑅𝑝 − 2𝑟𝑣𝑖)
3/6 + Δ𝑣𝑐, (1.5)

В (1.5) величина добавки

Δ𝑣𝑐 =

{︂
0 при 𝐾𝑖𝑒 > 𝐾𝑣𝑒,

(𝐾𝑣𝑒 −𝐾𝑖𝑒)/𝑁𝑣𝑟 при 𝐾𝑖𝑒 < 𝐾𝑣𝑒.

Среднее количество междоузельных атомов,
избежавших аннигиляции,

𝜈𝑖 =

⎧
⎪⎨
⎪⎩

𝜈(𝑇𝑘) (1− 2𝑟𝑣𝑖/𝑅𝑝)
3

при 𝐾𝑖𝑒 > 𝐾𝑣𝑒,

𝜈(𝑇𝑘)𝜔𝑑 при 𝐾𝑖𝑒 < 𝐾𝑣𝑒.

(1.6)

Дивакансии образуются в ядре из вакансий,
расположенных в объеме сферы реакции 𝑣𝑤.
Энергия связи двух вакансий 𝐸𝑑𝑤 > 1,6 эВ,
поэтому диссоциацию дивакансий в интере-
сующей нас области температур 𝑇 6 400 K
не учитываем. Считаем, что в образовании
дивакансии участвует вакансия, ближайшая
к данной в пределах объема 𝑣𝑤. Вероятность
обнаружить ближайшую вакансию в объеме
𝑣𝑤 найдем из распределения (1.2)

𝜔𝑤 = 1− exp{−𝑁𝑣𝑟𝑣𝑤}. (1.7)

Величина 𝑉𝑁 принимает значение
𝑣𝑤 = 4𝜋𝑎3/3. В каскаде, созданном атомом
с энергией 𝑇𝑘 < 𝑇𝑑𝑜, 𝑁𝑣𝑟𝑣𝑤 ≪ 1, поэтому об-
разованием многовакансионных комплексов
в этом случае можно пренебречь. Используя
(1.7), найдем среднее количество дивакан-
сий 𝜈𝑤 и оставшихся вакансий 𝜈𝑣 в среднем
кластере

𝜈𝑤 = 0,5𝑁𝑣𝑟𝑣𝑐(1− exp{−𝑁𝑣𝑟𝑣𝑤}),
𝜈𝑣 = 𝑁𝑣𝑟𝑣𝑐 exp{−𝑁𝑣𝑟𝑣𝑤}.

(1.8)

Формулы (1.8) верны также в ОР при условии
𝑣𝑐 > 𝑣𝑤, выполняющемся для всех парамет-
ров расчета. Среднее число ПРД, созданных
одной ионизирующей частицей на единице
длины её проективного пробега, при энергии
атома отдачи 2𝑇𝑑𝑚 6 𝑇𝑘 6 𝑇𝑚 6 𝑇𝑑𝑜 получим,
используя (1.6), (1.8)

⎛
⎝
𝐺𝑆𝑖

𝐺𝑉

𝐺𝑊

⎞
⎠ = 𝑁0

𝑇𝑚∫︁

2𝑇𝑑𝑚

⎛
⎝
𝜈𝑖
𝜈𝑣
𝜈𝑤

⎞
⎠ 𝑑𝜎𝑑
𝑑𝑇𝑘

d𝑇𝑘. (1.9)

Формула (1.9) отличается от аналогичных со-
отношений [9] тем, что 𝜈𝑖 ̸= 𝜈𝑣.

При 𝑇𝑘 > 𝑇𝑑𝑜 вакансии и дивакансии не
дают вклад в 𝐺𝑉 , 𝐺𝑊 , так как находятся в
пределах ядра ОР. Значение 𝐺𝑆𝑖 вычисляется
аналогично (1.9), где заменим 2𝑇𝑑𝑚 на 𝑇𝑑𝑜.

Для ОР определим следующие средние
значения: радиус 𝑅𝑑𝑜, количество не анниги-
лировавших вакансий 𝑁𝑣𝑑𝑜 в ОР, число ОР
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Рис. 1. Скорость генерации ПРД, созданных протоном с энергией 𝐸𝑝 = 180 КэВ:
1 — междоузельного кремния 𝐺𝑆𝑖; 2 — вакансий 𝐺𝑉 , 3 — дивакансий 𝐺𝑊 ; 4 — областей

разупорядочениия 𝐺𝑑𝑜

𝐺𝑑𝑜, созданных одной ионизирующей части-
цей на единице длины её проективного про-
бега

𝑅𝑑𝑜 =

𝑇𝑚∫︁

𝑇𝑑𝑜

(︂
3𝑣𝑐

4𝜋

)︂1/3 d𝜎𝑑
d𝑇𝑘

d𝑇𝑘

𝑇𝑚∫︁

𝑇𝑑𝑜

d𝜎𝑑
d𝑇𝑘

d𝑇𝑘

,

𝑁𝑣𝑑𝑜 =

𝑇𝑚∫︁

𝑇𝑑𝑜

𝑁𝑣𝑟𝑣𝑐
d𝜎𝑑
d𝑇𝑘

d𝑇𝑘

𝑇𝑚∫︁

𝑇𝑑𝑜

d𝜎𝑑
d𝑇𝑘

d𝑇𝑘

,

𝐺𝑑𝑜 = 𝑁0

𝑇𝑚∫︁

𝑇𝑑𝑜

d𝜎𝑑
d𝑇𝑘

d𝑇𝑘.

Дифференциальное сечение рассеяния 𝜎𝑑
классического протона рассчитывалось по
формуле Линдхарда–Нельсона–Шарфа c уче-
том энергетических зависимостей ионизаци-
онных потерь, электронного и ядерного тор-
можения в области низких и высоких энер-
гий [15].

2. Результаты расчетов

На рис. 1, 2 показано рассчитанное рас-
пределение по глубине среднего числа ПРД,
созданных в кремнии при температуре 300
K одним протоном на единице длины про-
ективного пробега. В расчетах учитывались
потери энергии протона вследствие рассеяния
на атомах и их ионизации.

Низкоэнергетические протоны создают де-
фекты в поверхностной области. Протоны
с энергией 𝐸p = 180 КэВ создают в крем-
нии ОР с максимумом распределения на по-
верхности. Максимумы распределения меж-
доузельного кремния и вакансий расположе-
ны в объеме при 𝑥 = 1,49 мкм (рис. 1). Про-
тоны с энергией 𝐸p = 40 КэВ не создают ОР
(рис. 2), максимумы 𝐺𝑆𝑖, 𝐺𝑉 расположены
при 𝑥 = 0,39 мкм. Расположение максимумов
в распределениях междоузельного кремния,
вакансий и дивакансий зависит от значения
средней длины проективного пробега прото-
на.

Параметры ОР, созданных протоном с
𝐸p = 180 КэВ, расположенных на расстоя-
нии от поверхности 𝑥 6 272 нм, показаны на
рис. 3.

ОР являются наномасштабными объек-
тами со средним радиусом 𝑅𝑑𝑜 6 15 нм и
средним количеством вакансий 𝑁𝑣𝑑𝑜 6 111,8
(рис. 3).

Зависимость параметров ОР от энергии
протона показана на рис. 4. Протоны с
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Рис. 2. Скорость генерации ПРД, созданных протоном с энергией 𝐸𝑝 = 40 КэВ: 1 — междоузельного
кремния 𝐺𝑆𝑖; 2 — вакансий 𝐺𝑉 ; 3 — дивакансий 𝐺𝑊

Рис. 3. Значения 𝑅𝑑𝑜, 𝑁𝑣𝑑𝑜 ОР, созданных протоном с энергией 𝐸𝑝 = 180 кэВ: 1 — 𝑅𝑑𝑜; 2 — 𝑁𝑣𝑑𝑜

Рис. 4. Зависимость 𝑁𝑣𝑑𝑜, 𝐺𝑑𝑜, 𝑅𝑑𝑜 от энергии протона: 1 — 𝑁𝑣𝑑𝑜; 2 — 𝐺𝑑𝑜; 3 — 𝑅𝑑𝑜

63



Богатов Н. М., Григорьян Л.Р., Кленевский А.В., Коваленко М. С.

𝐸𝑝 < 150 КэВ не создают ОР. Зависимость
числа ОР 𝐺𝑑𝑜 от энергии протона имеет мак-
симум при𝐸𝑝 = 300 КэВ, максимальное значе-
ние 𝐺𝑑𝑜max = 1,9 см−1. Значение 𝐺𝑑𝑜 убывает
от 𝐺𝑑𝑜max до 0,011 см−1 при 𝐸𝑝 = 100 МэВ.
Средние значения радиуса 𝑅𝑑𝑜 и количества
вакансий 𝑁𝑣𝑑𝑜 в ОР монотонно возрастают с
увеличением энергии протона от 150 КэВ до
100 МэВ.

Заключение

ПРД взаимодействуют между собой, с ато-
мами кристаллической решетки, примесей и
другими дефектами, образуя вторичные ради-
ационные дефекты (ВРД) [9]. Распределение
ВРД рассчитывается с помощью численно-
го решения системы уравнений квазихимиче-
ских реакций [11], оно зависит от концентра-
ции доноров, акцепторов, неконтролируемых
примесей кислорода, углерода и др., а также
от температуры облучения.

В кремниевой структуре с глубиной n+-p
перехода 0,4 мкм протоны с энергией 180 КэВ
создают ОР в эмиттере и ВРД с максимумом,
расположенным вблизи границы области про-
странственного заряда и базы. Протоны с
энергией 40 КэВ создают ВРД в n+ области с
максимумом, расположенным вблизи метал-
лургической границы n+-p перехода.

Максимум распределения областей разу-
порядочения, созданных протонами, всегда
пространственно отделен от максимумов рас-
пределения междоузельного кремния, вакан-
сий и дивакансий, что позволяет дифферен-
цированно изменять свойства полупроводни-
ковых структур.
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