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Общая характеристика работы

Актуальность темы
В технологии изготовления полупроводниковых приборов диффузионные процессы представлены широко и на разных стадиях производства – от очищения сырья до создания p-n переходов. Кроме того, при проведении технологических операций почти всегда неизбежно диффузионное перераспределение введенных в полупроводник примесей. Таким образом, диффузия играет важнейшую роль в области фундаментального исследования и практического применения полупроводников, что обуславливает непрекращающийся интерес к данной области исследований. В настоящее время развитие полупроводникового производства и уменьшение размеров приборов привело к тому, что технологические процессы характеризуются малыми длинами и короткими временами, что зачастую приводит к возникновению неравновесных условий, например, может происходить нарушение локальной электронейтральности (ЭН), отклонение от равновесия в квазихимических реакциях между примесями, дефектами и их комплексами, образование неравновесных концентраций собственных точечных дефектов (СТД), контролирующих диффузию. Анализ же только равновесных  процессов во многих случаях является недостаточным. Так, например, известно, что внутреннее электрическое поле может оказывать значительное влияние на диффузию ионизованных примесей в полупроводнике. Это влияние было исследовано ранее достаточно полно, однако при этом анализировался только случай достаточно больших диффузионных длин, когда выполняется условие локальной ЭН. 

При небольших временах и температурах может иметь место нарушение равновесия в реакции образования комплексов между примесями, что оказывает значительное влияние на диффузию. Исследование совместной диффузии примесей с учётом образования комплексов проводилось в ряде работ, однако при этом неравновесному случаю уделялось недостаточное внимание. В частности, в сегрегационных методах геттерирования, когда происходит увеличение растворимости загрязняющей примеси за счет образования комплексов с легирующей примесью, из-за нарушения равновесия могут значительно меняться времена геттерирования и предельный уровень очистки. 

В результате генерации СТД – вакансий и собственных междоузельных атомов (СМА) - во время отжига в различных средах, в процессе ионной имплантации и некоторых других случаях их концентрация оказывается неравновесной, что оказывает значительное влияние на диффузию примесей в полупроводнике. Анализ влияния среды проводился для многих легирующих примесей в кремнии, в том числе, для алюминия, являющегося основном легирующим элементом в кремниевой силовой электронике, однако некоторые его аспекты остались необъясненными. В частности, не получили удовлетворительного объяснения экспериментальные особенности диффузии алюминия в окислительной и нейтральной средах. 

Особую роль неравновесные СТД играют в геттерировании загрязняющих примесей. Создаваемое геттерирующим слоем пересыщение по СМА, например, при диффузии фосфора в кремний с высокой поверхностной концентрацией, может на несколько порядков увеличивать эффективность геттерирования примесей, диффундирующих по механизму вытеснения, что представляет несомненный практический интерес. 
Цель работы
Целью работы было исследование с помощью математического моделирования особенностей диффузии примесей при полупроводниках в неравновесных условиях.
Задачи диссертационной работы
1. Исследование совместной диффузии двух ионизованных примесей при нарушении локальной ЭН. 

2. Анализ особенностей диффузии Al в кремнии в условиях нарушения равновесия по СТД как в рамках непрямого вакансионно-междоузельного механизма, характерного для основных легирующих примесей, так и в рамках механизма вытеснения, характерного для примесей переходных металлов в кремнии.

3. Решение задачи геттерирования загрязняющей примеси однородно и неоднородно легированными слоями с конечным коэффициентом диффузии, а также анализ геттерирования примеси, диффундирующей по механизму вытеснения, в условиях нарушения локального равновесия.

Научная новизна работы
1. Проведено моделирование совместной диффузии ионизованных примесей при диффузионных длинах меньших собственной длины Дебая. Установлено, что решениями в приближении ЭН можно пользоваться только при достаточно больших диффузионных длинах примесей, больших примерно половины собственной длины Дебая, 
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; при диффузионных длинах значительно меньших собственной длины Дебая, 
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, внутреннее электрическое поле и его влияние на диффузию ослабевают.

2. Проведен анализ особенностей диффузии алюминия в кремнии в разных средах. Показано, что диффузия алюминия в кремнии может быть описана только в рамках модели на основе механизма вытеснения. В случае нейтральной среды модель описывает накопление примеси вблизи поверхности, а в случае окислительной среды – диффузию, ускоренную окислением.

3. Решена задача геттерирования примеси однородным и неоднородным слоями с конечным коэффициентом диффузии. Показано, что при геттерировании примеси однородным слоем скорость падения уровня концентрации  загрязняющей примеси при малых временах геттерирования определяется коэффициентом диффузии примеси в подложке, а при больших временах - коэффициентом диффузии загрязняющей примеси в геттерирующем слое; при геттерировании примеси неоднородным слоем зависимость эффективности геттерирования от константы комплексообразования имеет немонотонный характер. 

4. Проведен анализ обратной диффузии примеси, диффундирующей по механизму вытеснения, в условиях нарушения равновесия по СТД. Показано, что эффективный коэффициент диффузии имеет другое выражение, чем при прямой диффузии; в области фронта геттерирования имеет место нарушение локального равновесия между узельной и междоузельной компонентами примеси и СМА, что приводит к изменению формы концентрационных профилей примеси и к отклонению кинетики продвижения фронта геттерирования от корневой временной зависимости; повышение пересыщения по СМА увеличивает эффективность геттерирования как по концентрации, так и по глубине. При наличии дислокаций с плотностью выше некой минимальной, понижение уровня концентрации примеси в образце контролируется не диффузией примеси, а кинетикой генерации СМА на дислокациях.

Практическая значимость работы
Результаты данной работы могут быть использованы при разработке программ физико-технологического моделирования, а также непосредственно при расчёте и проведении технологических процессов изготовления ИМС или силовых приборов в полупроводниковом производстве:

· для  расчета совместной диффузии ионизованных примесей в субмикронных и нанометровых полупроводниковых структурах;

· для расчета диффузии алюминия в кремнии в окислительных и нейтральных средах; 

· для расчета оптимальных режимов геттерирования полупроводниковых пластин и структур.
Достоверность результатов

Достоверность и обоснованность научных положений, выводов и рекомендаций, содержащихся в диссертационной работе подтверждается соответствием результатов анализа экспериментальным данным, а также результатам, полученным другими авторами.
Научные положения, выносимые на защиту:
1. При диффузионных длинах меньше половины собственной длины Дебая анализ диффузии ионизованныз примесей, основанный на использовании условия ЭН, перестаёт быть справедливым, а при диффузионных длинах много меньше собственной длины Дебая 
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 внутреннее электрическое поле и его влияние на диффузию ослабевают и могут не учитываться.

2. Особенности диффузии алюминия в кремнии в разных средах могут быть описаны в рамках модели на основе механизма вытеснения. В случае нейтральной среды модель позволяет описать накопление примеси вблизи поверхности, а в случае окислительной среды – диффузию, ускоренную окислением.

3. Скорость геттерирования однородным слоем на начальном (быстром) этапе определяется коэффициентом диффузии примеси в подложке, а на конечном (медленном) этапе - коэффициентом диффузии в геттерирующем слое. При геттерировании примеси неоднородно легированным слоем эффективность геттерирования зависит от скорости комплексообразования немонотонным образом.

4. При обратной диффузии примеси по механизму вытеснения:

· эффективный коэффициент обратной диффузии описывается выражением 
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 – исходная концентрация межузельных атомов примеси в объёме пластины и термодинамически равновесная концентрация межузельных атомов, соответственно; g – степень геттерирования; 
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 – эффективный коэффициент прямой диффузии;

· в области фронта геттерирования имеет место нарушение локального равновесия, которое приводит к изменению формы концентрационных профилей примеси и к отклонению кинетики продвижения фронта геттерирования от корневой временной зависимости;

· увеличение пересыщения по СМА повышает эффективность геттерирования как по концентрации, так и по глубине.

Апробация работы
Результаты исследований, изложенные в диссертации, докладывались на Международных, Всероссийских и Вузовских конференциях, в том числе, на 4-ой и 6-ой Всероссийских молодежных конференциях по физике полупроводников и полупроводниковой опто- и наноэлектронике (2002, 2004, Санкт-Петербург); 6-ой Международной конференции «Рост монокристаллов и тепломассаперенос» (2005, Обнинск); 2-й и 3-й Всероссийских конференциях «Физико-химические процессы в конденсированном состоянии и на межфазных границах» (2004, 2006, Воронеж); 

Публикации
По теме диссертации опубликовано 9 научных работ, из них – 6 статей и 3 работы – в материалах Всероссийских и Международных научно-технических конференций.
Структура и объём диссертации
Диссертация состоит из 6 глав, введения, заключения, списка литературы, включающего 112 наименований. Основная часть работы изложена на 104 страницах машинописного текста. Работа содержит 30 рисунков. 
Содержание работы
Во введении дано обоснование исследуемых проблем, сформулированы цели и задачи работы, её научная новизна и практическая значимость, представлены положения, выносимые на защиту.

В первой главе «Обзор литературы» представлен обзор литературных данных по современному состоянию исследуемых в диссертационной работе проблем. Приведены общие сведения о механизмах и особенностях диффузии примесей в полупроводниках, таких как, влияние внутреннего электрического поля, комплексообразование, эффект уровня Ферми и влияние неравновесных СТД. Отдельно рассмотрены особенности диффузии Al в Si в нейтральной и окислительной средах. Представлены имеющиеся литературные данные по геттерированию примесей в полупроводниках, в частности, даны общие сведения о методах и механизмах геттерирования. Подробно рассмотрены работы по сегрегационному геттерированию диффузионно- и ионно-легированными слоями, а также по сегрегационно-инжекционному геттерированию.

На основании обзора литературных данных сформулированы цели и задачи диссертационной работы.
Во второй главе «Методы решения систем диффузионно-кинетических уравнений» описаны используемые в работе численные методы решения систем диффузионных уравнений с кинетическими членами. Приведено описание метода конечных разностей и семейства шеститочечных схем. Представлены итерационные схемы и метод Ньютона, используемые для решения квазилинейных и нелинейных уравнений.
В третьей главе «Совместная диффузия ионизованных примесей в полупроводниках» приведены результаты анализа влияния внутреннего электрического поля на диффузию ионизованных примесей. Анализ проводился на основе совместного решения системы из двух уравнений диффузии с полевыми членами и уравнения Пуассона, описывающей совместную диффузию двух ионизированных примесей:
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(3)
где C – концентрация примесей; D – коэффициент диффузии примесей; z – заряд примесей в абсолютных величинах заряда электрона e (полагалось 
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 – собственная концентрация носителей; 
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 – напряженность внутреннего электрического поля; k – постоянная Больцмана; T – абсолютная температура. Индексы 1 и 2 относятся к первой (диффундирующей) и второй (легирующей) примесям. При решении системы (1)–(3) вводились безразмерные переменные и координаты:
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где 
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 – дебаевская длина в собственном полупроводнике; ( - диэлектрическая проницаемость полупроводника, l – длина образца.

Для сравнения с полученными решениями задача совместной диффузии ионизованных примесей также решалась в приближении локальной ЭН. В этом случае совместная диффузия примесей описывается следующей системой уравнений [1]:
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Установлено, что при разнотипных примесях происходит накопление легирующей примеси вблизи поверхности и обеднение в области примерного равенства концентраций (рис. 1. кривые 1, 1' и 2, 2'), а в случае однотипных примесей ситуация противоположная. В обоих случаях происходит ускорение диффузии примеси, диффундирующей с поверхности. Описанные эффекты зависят от соотношения коэффициентов диффузии примесей.  Из  сравнения полученных решений с приближенными, использующими условие локальной ЭН (рис. 1. кривые 1', 2'), сделан вывод, что при диффузионных длинах примеси  значительно меньших собственной длины Дебая 
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 внутреннее электрическое поле и его влияние на диффузию ослабевают. Показано, что при расчете совместной диффузии ионизованных примесей приближением ЭН можно пользоваться только при достаточно больших диффузионных длинах примесей, больших примерно половины собственной длины Дебая.
В четвертой главе «Диффузия алюминия в кремнии в нейтральной и окислительной средах» представлены результаты анализа диффузии алюминия в кремнии по непрямому вакансионно-междоузельному механизму, а также по механизму вытеснения. Поскольку отжиг в окислительной среде (сухой O2) приводит к увеличению глубины диффузии Al по сравнению с отжигом в нейтральной среде [2] ранее полагалось, что примесь Al в кремнии диффундирует при посредстве СМА, то есть преимущественно по непрямому междоузельному механизму.

При смешанном вакансионно-междоузельном непрямом механизме диффузия примеси замещения A описывается обычным уравнением диффузии с коэффициентом диффузии равным сумме коэффициентов диффузии посредством вакансий (DAV) и посредством СМА (DAI ): DA = DAV  + DAI , каждый из которых зависит от относительной концентрации соответствующих СТД, DAV = DAV*aV ,  DAI = DAI*aI, где aV  = CV /CV*, aI = CI /CI*; CV  и CV*, CI и CI* – текущие и термодинамически равновесные концентрации вакансий и СМА, соответственно; DAV* и DAI* – коэффициенты диффузии посредством вакансий и СМА в условиях равновесия по СТД (при  aV  =  aI = 1). Наши расчёты показали, что модель диффузии по вакансионно-междоузельному непрямому механизму даёт удовлетворительное совпадение с экспериментом только в случае окислительной среды, но не позволяет описать профили Al при диффузии в нейтральной среде, характеризующиеся приповерхностным накоплением примеси. Учитывая, что последнее явление характерно для примесей переходных металлов, диффундирующих по диссоциативному механизму или механизму вытеснения, а также тот факт, что Al диффундирует в кремнии посредством СМА, нами была предпринята попытка описать диффузию Al в рамках механизма вытеснения. 

Диффузия примеси по механизму вытеснения происходит при посредстве СМА, вытесняющих атомы примеси из узлов, в которых они неподвижны, в междоузлия, в которых они подвижны, в соответствии с квазихимической реакцией вытеснения [3]: 
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, где k1 и k2 – константы скоростей прямой и обратной реакции. Диффузия Al по механизму вытеснения с учетом рекомбинации СТД описывается следующей системой уравнений для атомов примеси в междоузлиях и узлах, СМА и вакансий:
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где 
[image: image29.wmf]i

C

, 
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 – концентрации междоузельных и узельных атомов Al, соответственно; 
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, 
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 – коэффициент диффузии междоузельных и узельных атомов примеси Al; 
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 и 
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k

 – скорости рекомбинации избыточных междоузлий и вакансий, соответственно, на объёмных дефектах-стоках, 
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, где R – радиус захвата, N – плотность объемных стоков. Для учета частичной диффузии Al по вакансионному механизму в уравнение для 
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 введен диффузионный член с коэффициентом диффузии примеси по узлам (
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D

) пропорциональный относительной концентрации вакансий, Ds = DA* fV aV, где fV – относительная доля диффузии Al посредством вакансий. Как видно из рис. 2., модель диффузии Al по механизму вытеснения с участием небольшой доли вакансионного механизма позволяет получить достаточно хорошее совпадение расчёта с экспериментальными профилями Al как в нейтральной среде (кривая 4) – при значительном пересыщении по вакансиям ((I(0, t) = 15), так и в окислительной среде (кривая 5) – при незначительном пересыщении по СМА ((V(0, t) = 1.09 (рис. 2). В случае нейтральной среды модель диффузии с преобладанием механизма вытеснения позволяет описать накопление примеси вблизи поверхности, а в случае окислительной среды – диффузию, ускоренную окислением.
В пятой главе «Сегрегационное геттерирование примесей» проведён анализ совместной диффузии загрязняющей и легирующей примесей с учетом образования комплексов в процессе сегрегационного геттерирования. 

Совместная диффузия легирующей (A) и загрязняющей (B) примесей с образованием их комплексов (W) по квазихимической реакции: 
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, где k1 и k2 – константы скоростей прямой и обратной реакций, может быть описана системой диффузионных уравнений с кинетическими членами, описывающими образование и распад комплексов:
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где 
[image: image42.wmf]A

C

, 
[image: image43.wmf]B

C

 и 
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C

 – концентрации легирующей и загрязняющей примесей и их комплексов, соответственно; 
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D

 – коэффициент диффузии загрязняющей примеси.

Полагаем, что геттерирующий слой располагается на лицевой стороне пластины толщиной L и образован диффузией легирующей примеси из источника с постоянной поверхностной концентрацией (
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При выполнении условия локального равновесия в реакции комплексообразования для описания процесса геттерирования можно воспользоваться диффузионно-сегрегационным уравнением [4]:
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где 
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 – равновесная концентрация суммарной концентрации загрязняющей примеси, соответствующая установлению равновесия в образце, 
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 – эффективный коэффициент диффузии загрязняющей примеси.

Полученные решения сравнивались с решенями для однородного слоя с постоянным коэффициентом диффузии загрязняющей примеси в геттере. Процесс геттерирования в данной модели описывается уравнением диффузии в составном ограниченном теле геттер-пластина с условием сегрегации на внутренней границе слой подложка:
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Условия на внутренней границе слой-подложка отражают сегрегацию примеси с постоянным коэффициентом сегрегации m и равенство диффузионных потоков:

[image: image54.wmf]o

h

x

B

o

h

x

B

x

C

m

x

C

+

=

-

=

×

=

|

)

(

|

)

(

, 
[image: image55.wmf]o

h

x

B

B

o

h

x

B

B

x

C

D

x

C

D

+

=

-

=

¶

¶

×

=

¶

¶

×

|

|

2

1

.
[image: image93.wmf]1

c

[image: image94.wmf]2

c

Сравнение результатов, полученных по диффузионно-кинетической и диффузионно-сегрегационной моделям, показывает их полное совпадение при значениях 
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), когда выполняются условия локального равновесия (рис. 3. кривые 4, 6). В этом случае диффузионно-сегрегационная модель является адекватным приближением диффузионно-кинетической. При малых значениях 
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, скорость падения концентрации загрязняющей примеси на обратной стороне пластины лимитируется скоростью комплексообразования и определяется величиной 
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 (рис. 4, кривые 4, 5), лимитирующей становится скорость диффузии загрязняющей примеси из объёма пластины. В этом случае скорость падения 
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 при малых временах геттерирования определяется величиной 
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 существенно замедляется и при дальнейшем продолжении геттерирования при значении 
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мость эффективности геттерирования от k1, носит немонотонный характер (рис. 5) и имеет максимум при 
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. В этом случае наблюдается полное совпадение кинетик, полученных по диффузионно-сегрегационной модели и модели геттерирования однородным слоем эквивалентной толщины в случае с бесконечно большим 
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 (рис. 4, кривые 3, 7). 
В шестой главе «Сегрегационно-инжекционное геттерирование примесей» представлены результаты анализа обратной диффузии примеси по механизму вытеснения в процессе внешнего геттерирования на основе численного решения полной системы диффузионно-кинетических уравнений для межузельных и узельных атомов примеси и СМА:
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где x – глубина, отсчитываемая от поверхности пластины (границы с геттером); 
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 и 
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 – концентрации межузельных и узельных атомов примеси, соответственно; CI  и CI* – текущая и термодинамически равновесная концентрации СМА; 
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 и DI  – коэффициенты диффузии межузельных атомов примеси и кремния, соответственно; 
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 – скорость генерации-рекомбинации СМА на объёмных дефектах, для дислокаций с плотностью Nd: 
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В результате геттерирования концентрация межузельной примеси на поверхности (на границе с геттером) уменьшается в g раз: 
[image: image78.wmf]g

Ci

t

C

i

/

0

)

,

0

(

=

, где Ci0 – начальная концентрация узельной примеси. При инжекционном геттерировании на поверхности в результате инжекции СМА геттерирующим слоем, устанавливается повышенная концентрация СМА: 
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, где aI0 – относительная концентрация или пересыщение по СМА на поверхности.
Анализ обратной диффузии проводился на примере примеси Au в Si, параметры для которой брались из работы [5]. Было изучено влияние времени, степени геттерирования, степени пересыщения по СМА, а также плотности дислокаций на профили распределения примеси и СМА. Обратная диффузия примеси по механизму вытеснения и эффективность геттерирования определяются степенью сегрегационного геттерирования g и пересыщением по СМА на поверхности aI0. Как видно из рис. 6, изменение g при aI0  = 1 (кривые 1, 2) определяет перепад по концентрации узельного компо[image: image96.wmf]1000

пов

1

=

c

нента между поверхностью и объёмом кремния, не оказывая заметного влияния на положение фронта геттерирования. При увеличении степени пересыщения по СМА при g = 1 (кривая 3) происходит уменьшение поверхностной концентрации узельного компонента примеси в aI0 раз, а также увеличение глубины фронта геттерирования. При совместном действии сегрегационного и инжекционного геттерирования (кривая 4) имеем увеличенную глубину фронта геттерирования (как при инжекционном геттерировании) и повышенную эффективность геттерирования, соответствующую уменьшению концентрации примеси на поверхности в g(aI0 раз.

Нами показано, что приближения, обычно используемые для анализа диффузии примеси по механизму вытеснения, основанные на решении обычного уравнения диффузии с эффективными коэффициентами диффузии вида 
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 при высокой плотности дислокаций [3, 6], могут приводить к значительной недооценке времени геттерирования. В отсутствие дислокаций это связано с уменьшением эффективного коэффициента диффузии в случае геттерирования в gCi*/Ci0 раз: 
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Кроме того, при пониженных температурах в области фронта геттерирования имеет место нарушение локального равновесия (рис. 7б), которое приводит к изменению формы концентрационных профилей (рис. 7а) примеси и к отклонению кинетики продвижения фронта геттерирования от корневой временной зависимости. При наличии дислокаций СМА образуются не 
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Рис. 7. Профили распределения концентрации узельной примеси (а) и степень неравновесности 
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 (б) в образце без дислокаций. g = 100. 
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только на поверхности, но и на внутренних источниках со скоростью, описываемой членом 
[image: image89.wmf](

)

I

I

I

C

C

k

-

*

 в правой части уравнения для CI. В этом случае при увеличении плотности дислокаций происходит, во-первых, некоторое увеличение скорости продвижения фронта геттерирования и, во-вторых, снижение уровня концентрации узельных атомов примеси в глубине образца. И то и другое связано с тем, что дислокации являются дополнительными источниками СМА, в результате чего поднимается уровень концентрации СМА во всём объёме образца. При невысокой плотности дислокаций и при небольших временах геттерирования, пока выполняется условие Nd t < 0.9Cs*/(CI*DI), понижение уровня концентрации примеси в образце контролируется не диффузией примеси, а кинетикой генерации СМА на дислокациях и происходит по линейному закону: 

Cs(t) = Cs0 – kICI*t. 

Минимальная плотность дислокаций, приводящая к изменению уровня Cs на 10%, может быть оценена как Nd min ( 0.1Cs*/(CI*DI t).
Проводилось сравнение расчётных и экспериментальных профилей примеси Au при различных условиях диффузии наружу или геттерирования (рис. 8). Из сравнения расчётов с литературными экспериментальными профилями Au определены параметры, характеризующие профили примеси – степень сегрегационного геттерирования и пересыщение по СМА при различных вариантах геттерирования. Показано, что эффективность геттерирования, определяемая произведением степени сегрегационного геттерирования на пересыщение по СМА, возрастает в ряду: отжиг в вакууме, диффузия фосфора, имплантация ионов Ar+.

В Заключении сформулированы основные результаты работы:

1. Проведено моделирование влияния внутреннего электрического поля на совместную диффузию примесей при диффузионных длинах меньших собственной длины Дебая. Показано, что при совместной диффузии ионизованных примесей приближением ЭН можно пользоваться только при достаточно больших диффузионных длинах примесей, больших примерно половины собственной длины Дебая. При диффузионных длинах примеси значительно меньших собственной длины Дебая 
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 внутреннее электрическое поле и его влияние на диффузию ослабевают. 

2. Проведен анализ особенностей диффузии алюминия в кремнии в нейтральной  и окислительной средах. Показано, что расчет в рамках модели диффузии Al по механизму вытеснения позволяет получить хорошее совпадение с экспериментальными профилями алюминия. В случае нейтральной среды данная модель описывает накопление примеси вблизи поверхности, а в случае окислительной среды – диффузию, ускоренную окислением.

3. Решена задача геттерирования примесей неоднородно легированным слоем и однородным слоем с конечным коэффициентом диффузии. Показано, что при геттерировании примеси неоднородным слоем зависимость эффективности геттерирования от константы комплексообразования носит немонотонный характер и имеет максимум при определенном значении константы прямой реакции комплексообразования k1*. При геттерировании примеси однородным слоем скорость падения уровня концентрации  загрязняющей примеси при малых временах не зависит от коэффициента диффузии в геттерирующем слое и определяется коэффициентом диффузии примеси в образце; при больших временах скорость падения уровня концентрации загрязняющей примеси определяется коэффициентом диффузии в геттерирующем слое. Модель геттерирования однородным слоем применима для описания процесса геттерирования неоднородным слоем только при малых временах геттерирования.

4. Проведен анализ обратной диффузии примеси, диффундирующей по механизму вытеснения. Показано, что в этом случае эффективный коэффициент диффузии загрязняющей примеси имеет выражение, отличное от выражения для случая прямой диффузии. Исследовано влияние степени пересыщения по СМА, степени сегрегационного геттерирования и плотности дислокаций на процесс геттерирования. Показано, что пересыщение по СМА увеличивает эффективность геттерирования как по концентрации, так и по глубине. В области фронта геттерирования имеет место нарушение локального равновесия, которое приводит к изменению формы концентрационных профилей примеси и к отклонению кинетики продвижения фронта геттерирования от корневой временной зависимости. При наличии дислокаций с плотностью выше некой минимальной, Nd min, понижение уровня концентрации примеси в образце контролируется не диффузией примеси, а кинетикой генерации СМА на дислокациях.
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Рис. 6. Влияние степени сегрегационного геттерирования g и пересыщения по СМА aI0 на концентрационные профили узельного Au (1-4), межузельного Au (1'-4') и СМА (1"-4"). T = 900 (С. t = 1 час. g: 1, 4 – 10; 2  – 100; 3 – 1. aI0: 1, 2 – 1; 3, 4 – 10.
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Рис. 1. Профили распределения концентрации ионизованных примесей. 1,1',3 – � EMBED Equation.3  ���; 2,2' – � EMBED Equation.3  ���. 1,2 – решения (1)–(3); 1',2' – приближение ЭН; 3 – без учета влияния поля. � EMBED Equation.3  ���, � EMBED Equation.3  ���, � EMBED Equation.3  ���, � EMBED Equation.3  ���, � EMBED Equation.3  ���, � EMBED Equation.3  ���.
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Рис. 2. Профили распределения концентрации Al при диффузии в инертной (N2) (1, 3, 4) и окислительной (сухой O2) (2, 5) средах; 1, 2 – эксперимент [2];  3 – расчет по механизму вытеснения; 4, 5 – расчёт по механизму вытеснения с участием вакансионного механизма (fV  = 4.8∙10-4).
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Рис. 5. Зависимость � EMBED Equation.3  ���/CB0 от � EMBED Equation.3  ���. t, h: 1 – 0,5, 2 – 0,75, 3 – 1, 4 – 1,5, 5 – 2,5. Расчет по диффузионно-кинетической модели. 
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Рис. 5. Зависимость � EMBED Equation.3  ���/CB0 от � EMBED Equation.3  ���. t, h: 1 – 0,5, 2 – 0,75, 3 – 1, 4 – 1,5, 5 – 2,5. Расчет по диффузионно-кинетической модели.
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Рис. 8. Профили распределения концентрации Au при его диффузии наружу. T = 900 (С. t = 13 дней. T насыщения образца, (С: 1, 1' – 1006, 2, 2' – 1100. 1, 2 – эксперимент [7], 1', 2' – решение системы диффузионно-кинетических уравнений, кривые 1"-2" – решение уравнения диффузии с � EMBED Equation.3  ���. g: 1',1" – 5, 2',2" – 14; aI0: 1',1" – 3.3, 2',2" – 2.5.
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Рис. 4. Кинетика изменения � EMBED Equation.3  ���/CB0 при значениях k1, cm3/s: 1 – 10-22, 2 – 10-21, 3 – 3∙10-20, 4 – 10-18, 5 – 10-15; DB1, cm2/s: 7 – ≥10-12, 8 – 10-13, 9 – 10-14. 1-5 – расчет по диффузионно-кинетической модели, 6 – расчет по диффузионно-сегрегационной  модели, 7-9 – расчет по модели геттерирования однородным слоем при m = 3∙106.
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Рис. 3. Профили распределения концентрации легирующей (1) и загрязняющей (2) примесей, их комплексов (3) и полной концентрации загрязняющей примеси (4-7). k1, cm3/s: 1-4 – 10-15, 5 – 10-21. Время геттерирования: 1-6 – 1000 s, 7 – t→ ∞; 1-5 – расчет по диффузионно-кинетической модели, 6 – расчет по диффузионно-сегрегационной модели.





								б





		    а





��


Рис. 7. Профили распределения концентрации узельной примеси (а) и степень неравновесности � EMBED Equation.3  ��� (б) в образце без дислокаций. g = 100. � EMBED Equation.3  ���. T, (С: 1–5 – 800; 1'–5' – 900. t, h: 1,1' – 1; 2,2' – 3; 3,3'– 10; 4,4' – 30. Пунктирные линии 5 и 5' – решения уравнения диффузии с � EMBED Equation.3  ���.
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