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У кремнiї, леґованому донорами або акцепторами, розраховано температурнi змiни кон-
центрацiї носiїв з урахуванням електрично активних глибоких рiвнiв, привнесених дивакансi-
ями, якi можуть виникати пiд час опромiнення швидкими нейтронами реактора. Установлено
зв’язок мiж появою в опромiнених зразках кремнiю об’єднаних рiвнiв дивакансiї та конфiґу-
рацiйними переходами дивакансiї зi стану з бiльшою у стан з меншою дисторсiєю i навпаки.
З’ясовано причину зменшення ймовiрностi конфiґурацiйної перебудови дивакансiй, а отже,
i зниження концентрацiй об’єднаних рiвнiв двiчi вiд’ємно (Ec − 0.23 еВ — в n-Si) i додатно
заряджених (Ev + 0.283 еВ — в p-Si) дивакансiй.
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I. ВСТУП

У високоомному кремнiї, вирощеному методом без-
тигельної зонної плавки, як i в матерiалi, вирощено-
му методом Чохральського, дивакансiя (V2) є одним з
основних радiацiйних дефектiв [1], властивостi якого
найбiльш детально вивченi методами ємнiсної спек-
троскопiї глибоких рiвнiв [2], електронного парамаг-
нiтного резонансу [3], iнфрачервоного поглинання [4],
фотопровiдностi [5], ефекту Голла та iн. [6–8]. Дива-
кансiя може утворюватися як первинний радiацiйний
дефект пiд впливом випромiнювання, якщо налiтаю-
чою частинкою передається кристалу енерґiя, достат-
ня для змiщення двох сусiднiх атомiв кремнiю, або як
вторинний дефект (унаслiдок взаємодiї вакансiй пiд
час їхньої термiчно-активованої мiґрацiї). Дивакансiя
може iснувати в рiзних зарядових станах: додатно за-
ряджена, нейтральна, вiд’ємно i двiчi вiд’ємно заря-
джена.

Дивакансiя в кремнiї може перебувати в декiль-
кох станах, якi розрiзняються викликаною дисторсi-
єю ґратки. Вiдповiдно до [9], виявилося, що елект-
роннi рiвнi дивакансiї, експериментально вимiрянi за
звичайної температури, виникають не вiд цих станiв,
а вiдповiдають деякому стану, усередненому за ру-
хами атомiв. Викликану двiчi вiд’ємно зарядженою
дивакансiєю форму дисторсiї ґратки кремнiю запро-
понували автори [10]. Дисторсiя, викликана в ґратцi
кремнiю наявнiстю нейтральної дивакансiї, на думку
авторiв [11], є такою, що система повинна осцилювати
мiж двома слабко (∼ 10 меВ) вiдмiнними за енерґi-
єю станами. Установлено в [12] шляхом дослiдження
атомної i електронної структур дивакансiї, що її за-
рядженi стани проявляють бiльшу дисторсiю, а кон-
фiґурацiя основного стану залежить вiд зарядового
стану дивакансiї [13, 14].

Найпростiша модель для дивакансiї передбачає
D3d-симетрiю, яка за низьких температур (≤ 20 K)
релаксує в C2h-симетрiю пiсля того, як поза пло-

щиною Si атоми розташовуються парами. Непоруше-
на конфiґурацiя дивакансiї має D3d точково-групову
симетрiю з високосиметричною вiссю вздовж чоти-
рьох еквiвалентних 〈111〉 напрямкiв. Переорiєнтацiя
осi вакансiя-вакансiя у дивакансiї можлива внаслi-
док руху електрона (перемикання зв’язку) мiж трьо-
ма iдентичними дисторсiями Яна–Теллера, якi мають
енерґетичний бар’єр мiж будь-якими з двох конфiґу-
рацiй близько 0.06 еВ [3, 15]. У роботi [16] визначено,
що за пiдвищених температур для дивакансiї додатно
зарядженої (V+

2 ) при 110 K i для вiд’ємно зарядженої
(V−

2 ) при 70 K швидкiсть стрибкiв мiж членами три-
плетних еквiвалентних електронних напрямкiв дис-
торсiї Яна–Теллера така висока, що дисторсiя кож-
ної конфiґурацiї є динамiчно “усередненою”, а ефек-
тивна симетрiя збiльшується до D3d. Автори [17] об-
ґрунтували теоретично принципову можливiсть ма-
ти обидва [V2−

2 (D3d) i V2−

2 (C2h)] дефектнi стани в
n-Si зразках, опромiнених енерґетичними частинка-
ми. Щобiльше, мiж цими двома станами можуть бу-
ти переходи за участю фононiв, причому V2−

2 (C2h)-
стан, iмовiрно, буде нижче за шкалою енерґiй, нiж
V2−

2 (D3d)-стан. Однак у [18] висловлено сумнiв, що
при високiй температурi, де переорiєнтацiйний рух
стає помiтним, C2h-симетрiя може зберегтися.

В iнфрачервоних спектрах поглинання дивакансi-
ям вiдповiдають три смуги поглинання поблизу 2500,
2760 i 5560 см−1, якi належать, вiдповiдно, вiд’ємно,
додатно зарядженому та нейтральному станам дива-
кансiї. Концентрацiю дивакансiй, якi вводяться пiд
час опромiнення, зазвичай оцiнюють за iнтенсивнiс-
тю в максимумi смуги поблизу 5560 см−1 [19].

Однократно додатно й вiд’ємно зарядженi дивакан-
сiї були визначенi пiд час дослiджень методом елек-
тронного парамагнiтного резонансу [3], а iснування

двiчi вiд’ємно зарядженої дивакансiї (V2−/−
2 ) посту-

льовано. Остаточно їй приписали положення в забо-
роненiй зонi кремнiю з енерґiєю Ec − 0.23 еВ [20], хо-
ча експериментально визначалися значення вiд Ec −
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0.22 еВ [21] до Ec − 0.261 еВ [22]. Вiдношення кон-

центрацiй 1:1 мiж V−/0

2 i V2−/−
2 спостерiгалося при γ-

опромiненнi [21], а в разi опромiнення йонами рiзної
маси [9] чи адронами рiзної енерґiї [23] воно становило
1:(2 ÷ 4) у бiк зменшення заселеностi V2−/−

2 .
У роботi [24] на основi використання методу моле-

кулярних орбiталей пiдтверджено результати, одер-
жанi методом функцiонала густини, i уявлення про
двох’ямний потенцiал дивакансiї в нейтральному й
зарядженому станах у кремнiї. Визначено рiзницю
енерґiй мiж абсолютним i метастабiльним мiнiмума-
ми адiабатичної енерґiї нейтральної дивакансiї, яка
становила 0.07 еВ. Це дало змогу обґрунтувати енер-
ґетичнi рiвнi дивакансiї у другiй конфiґурацiї з мен-
шою дисторсiєю Яна–Теллера [25]. У кремнiї та гер-
манiї розглянуто експерименти, якi можна пояснити
як конфiґурацiйнi переходи дивакансiї зi стану з бiль-
шою дисторсiєю у стан з меншою дисторсiєю i навпа-
ки, а також наведено значення енерґетичних рiвнiв
дивакансiї у кремнiї та германiї в рiзних конфiґура-
цiях [26]. Оскiльки третьої конфiґурацiї дивакансiї в
кремнiї нема, то положення Ec−0.23 еВ у забороненiй
зонi, визначене експериментально, iмовiрно, пов’язане
з рiзною концентрацiєю конфiґурацiй дивакансiй [26].
Однак, хоча рiвнi Ec−0.261 i Ec−0.17 еВ енерґетично
перебувають один вiд одного досить далеко, пiд час
їхньої температурної перезарядки експериментально
спостерiгається рiвень Ec−0.23 еВ [27]. У кремнiї неве-
лику заселенiсть двiчi вiд’ємно зарядженої дивакансiї
Ec − 0.23 еВ пояснювали як деформацiєю ґратки [9],
так i мiжцентровими переходами [28].

Мета цiєї роботи полягала у встановленнi особли-
востей температурної залежностi концентрацiї носi-
їв заряду, пов’язаної з перезарядкою двiчi вiд’ємно й
додатно зарядженої дивакансiї при конфiґурацiйному
переходi з однiєї конфiґурацiї в iншу i навпаки, в оп-
ромiнених швидкими нейтронами зразках кремнiю p-
i n-типу провiдностi.

II. КОРОТКI ТЕОРЕТИЧНI ВIДОМОСТI

Розгляньмо статистику заповнення акцепторних i
донорних станiв дивакансiї в кремнiї p- i n-типу про-
вiдностi. Нехай є напiвпровiдник p-Si, леґований ато-

мами бору з некомпенсованою концентрацiєю Na, в
областi температур вiд кiмнатної до температури рiд-
кого азоту. Розглянемо точковi дефекти донорного
типу з концентрацiєю Nd < Na. Вважатимемо, що p-Si
є невиродженим (Na < 1014 см−3). Тодi з пiдвищен-
ням температури зразка p-Si вiд 77 K будемо мати
деяку концентрацiю дiрок у валентнiй зонi pi(T ) за
рахунок їх теплового збудження з рiвнiв Ei

d у провiд-
нiй матрицi.

Дивакансiя є багатозарядним радiацiйним дефек-
том, який може перебувати в конфiґурацiї з бiль-
шою дисторсiєю в кремнiї з кореляцiйною енерґiєю
0.165 еВ i з меншою дисторсiєю з кореляцiйною енер-
ґiєю 0.25 еВ [25]. Уявiмо, що дивакансiї в p-Si є основ-
ними радiацiйними дефектами з донорними рiвнями
в забороненiй зонi Ec−0.365 еВ у першiй i Ec−0.20 еВ
в другiй конфiґурацiї. Залежно вiд температури вони
можуть перебувати в нейтральному або додатно за-
рядженому станi. Умова електронейтральностi, згiд-
но з [29], має такий вигляд:

Na = p + Nd

m
∑

i

if i,

де f i — iмовiрнiсть заповнення дiрками i-рiвня; p —
концентрацiя дiрок у валентнiй зонi; m — максималь-
не число донорних рiвнiв.

Якщо Na > Nd, то p > n, i ми матимемо напiвпро-
вiдник p-типу. Якщо при цьому температура не ду-
же висока, то концентрацiєю неосновних носiїв можна
знехтувати. У загальному випадку домiшкової про-
вiдностi одержимо квадратичне рiвняння

p (iNd − Na + p)

Na − (i − 1)Nd − p
= g NV (T ) exp

(

−
Ed

kT

)

. (1)

Якщо i = 1, то, розв’язуючи квадратичне рiвняння
(1), отримаємо температурну залежнiсть концентра-
цiї дiрок. Коли m = 2, то розв’язок (1) показує, що
Na1 = Na − Nd, а Nd1 = Nd — концентрацiя другого
донорного рiвня дивакансiї з Ed1 < Ed.

Отже, iз розв’язку квадратичного рiвняння, яке ви-
пливає з умови електронейтральностi [29], одержимо
температурну залежнiсть концентрацiї дiрок у зраз-
ку, яка матиме такий вигляд:

p1(T, Ed) =
1

2
(Na − Nd − p11(Ed))

(√

1 +
4Na p11 (Ed)

(Na − Nd − p11 (Ed))
2

+ 1

)

,

p11(Ed) = g NV (T ) exp

(

−
Ed

kT

)

, (2)
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де g = 2 — фактор виродження донорного рiвня в
p-Si; Nd — концентрацiя донорних дефектiв; p11(Ed)
— концентрацiя дiрок у валентнiй зонi p-Si, коли рi-
вень Фермi збiгається з рiвнем Ed у провiднiй матри-
цi.

Залежно вiд енерґетичного положення рiвнiв дива-
кансiї в забороненiй зонi кремнiю, їх перезарядка за
рiзної температури зразка вiдбуватиметься в рiзних
областях температурної шкали. Тодi припустимо, що
в разi вiдсутностi статистичної взаємодiї мiж рiвнями
радiацiйних дефектiв, концентрацiю носiїв у провiд-
нiй матрицi p-Si можна визначити, якщо обчислити
сумарну концентрацiю дiрок

∑

i

pi (T, Ei), якi постав-

лятимуться у валентну зону при йонiзацiї донорних
рiвнiв:

p (T ) =
∑

i

pi (T, Ei) − p00 + ND, (3)

де i = 2 — два донорнi рiвнi дефектiв, наявнi у про-
вiднiй матрицi; p00 — початкова концентрацiя дiрок у
p-Si; ND — концентрацiя найглибшого донорного рiв-
ня.

У випадку n-Si, якщо замiнити донори на акцепто-
ри, а акцептори на донори i записати рiвняння, ана-
логiчнi до (1)–(3), то можна одержати концентрацiю
електронiв у зонi провiдностi n-Si з пiдвищенням тем-
ператури зразка вiд 77 K.

III. РЕЗУЛЬТАТИ РОЗРАХУНКIВ

У роботi [24] теоретично доведено, що в кремнiї ди-
вакансiя може перебувати в конфiґурацiї з бiльшою
й меншою дисторсiями. У [25] показано, що дивакан-
сiї з атомної конфiґурацiї в станi з бiльшою дистор-
сiєю (конфiґурацiйна координата Q1) можуть пере-
будовуватися в конфiґурацiю з меншою дисторсiєю
(конфiґурацiйна координата Q2).

Припустiмо, що внаслiдок опромiнення у зразки
кремнiю n- i p-типу вводяться тiльки дивакансiї. Рiвнi
рiзних зарядових станiв дивакансiї в кремнiї, залежно
вiд конфiґурацiї Q1 i Q2, показано в табл. 1.

Атомна Ec − Ea, еВ Ev + Ed, еВ EH ,
конфiґурацiя =/– –/0 0/+ 0/0 еВ

Q1 D3d 0.261 0.426 0.365 0.53 0.165

Q2 C2h 0.17 0.42 0.20 0.45 0.25

Таблиця 1. Енерґетичне положення рiвнiв дивакансiї в
рiзному зарядовому станi у кремнiї залежно вiд атомної
конфiґурацiї, де EH — кореляцiйна енерґiя рiвнiв (енерґiя
Габбарда).

Розгляньмо p-Si. Нехай N1 — концентрацiя дивакансiй
у конфiґурацiї Q1 з бiльшою дисторсiєю i енерґетичним
положенням E1 у забороненiй зонi кремнiю стосовно “сте-
лi” валентної зони; N2 — концентрацiя дивакансiй у кон-
фiґурацiї Q2 з меншою дисторсiєю i енерґетичним поло-
женням E2 щодо “стелi” валентної зони. Вважаємо, що

E1 > E2. Навiть за кiмнатної температури є принципо-
ва можливiсть iснування цих двох дефектних станiв ди-
вакансiї [17]. Зi зниженням температури зразка n- i p-Si
дивакансiї енерґетично вигiдно займати глибшу потенцi-
альну яму. Тому ймовiрнiсть конфiґурацiйної перебудови
(Q1 ↔ Q2) дивакансiї (за умови вiдсутностi iнших дефек-
тiв) висока. Тодi концентрацiя дивакансiй у станi Q2 в p-Si
дорiвнює

N3 = N2 + p1 (T, E2) . (4)

За температур, при яких зазвичай проводять вимiри,
час переорiєнтацiї дивакансiї [3] в n-Si є значно меншим
вiд часу перезарядки дефекту. Тому зi зниженням темпе-
ратури дивакансiя з конфiґурацiї Q1, ще навiть не захо-
пивши електрон на рiвень E1, уже конвертувала в другу
конфiґурацiю (Q2), збiльшивши концентрацiю дивакансiй
з рiвнем E2. Тодi концентрацiя дивакансiй у станi Q2 в
n-Si дорiвнює

N4 = N2 + n1 (T, E2) . (5)

Змiну в рiвняннi (2) концентрацiї дивакансiй у станi Q1 в
n-Si можна врахувати так:

N5 = N1 − n1 (T, E1) . (6)

Зi зниженням температури концентрацiя дiрок
p1(T, E1) у валентнiй зонi, згiдно з (2), зменшуватиме-
ться внаслiдок захоплення дiрок на рiвень дивакансiї E1.
За температури T < 250 K дивакансiї змiнюють конфiґу-
рацiю з Q1 в Q2 стан. Енерґiя донорного рiвня знижує-
ться, i звiльненi дiрки одержують однакову ймовiрнiсть
бути захопленими на рiвнi E1 або E2 дивакансiї. За амфо-
терних бiстабiльних дефектiв температурна залежнiсть
концентрацiї вiльних носiїв дорiвнює [30]:

n(T ) = Nc exp

 

−
1

2

E1 + E2 −

`

W 0
21 − W 0

12

´

kT

!

, (7)

де Nc — густина станiв у зонi провiдностi; E1 > E2 — елек-
троннi рiвнi бiстабiльного дефекту;

`

W 0
21 − W 0

12

´

— енерґiя
конфiґурацiйної перебудови (з Q1 в Q2) дефекту в ней-
тральному станi. Величина 1/2 вiдображає одночаснiсть
процесу рекомбiнацiї через обидва центри в конфiґурацi-
ях Q1 i Q2.

Оскiльки дивакансiя в цiй областi температур вже змi-
нила конфiґурацiю, то концентрацiя дiрок у валентнiй зо-
нi, вiдповiдно до (7), визначатиметься об’єднаним рiвнем
дивакансiї з бiльшою й меншою дисторсiями (E1 + E2)/2.

Електрон iз зони провiдностi в n-Si, не встигнувши
захопитися на рiвень E1 дивакансiї, усе ж, проте, мав
однакову можливiсть бути захопленим на E1 чи E2 рiвнi
дивакансiї в рiзних конфiґурацiях. Незважаючи на одна-
кову ймовiрнiсть, уникнути електрон-фононної взаємодiї
електрону не вдається при захопленнi на E1 рiвень ди-
вакансiї, i енерґiя рiвня знижується на 0.03 еВ. У цiй
областi температур концентрацiя електронiв у зонi про-
вiдностi визначатиметься об’єднаним рiвнем конфiґурацiй
дивакансiй (E1 + E2)/2 + 0.03 еВ.
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IV. РЕЗУЛЬТАТИ ЕКСПЕРИМЕНТIВ

Високоомнi зразки кремнiю, вирощенi методом безтиге-
льної зонної плавки, опромiнювалися рiзними флюенсами
швидких нейтронiв за температури 320 K. Опромiнення
проводилося в горизонтальному каналi водо-водяного ре-
актора ВВР-М IЯД НАН України флюенсами (3.85 ·1012

÷

3·1013) n0 см−2. Потiк швидких нейтронiв визначено поро-
говим детектором 32S (порогова енерґiя E = 0.95 МеВ) з
точнiстю 10 %. Вимiри провiдностi та сталої Голла викона-
но методом Ван дер Пау на квадратних зразках розмiром
10 × 10 × 1 мм компенсацiйним способом з точнiстю 3 %.
Контакти створювали втиранням алюмiнiю на шлiфовану
поверхню кремнiю.

(а)

(б)

Рис. 1. Залежностi концентрацiї дiрок у p-Si (p0 =
6.4 · 1012 см−3) вiд температури за наявностi донорних
рiвнiв: a — Ev + 0.365 еВ i Ev + 0.20 еВ дивакансiї у
першiй i другiй конфiґурацiях; б — об’єднаного рiвня
Ev+0.283 еВ дивакансiї. Iмовiрнiсть конфiґурацiйного пе-
реходу (∆pd/Nd) дивакансiї з першої конфiґурацiї в другу:
кривi 1 — 1; кривi 2 — 0.5.

На рис. 1 наведено температурнi залежностi концентра-
цiї дiрок у валентнiй зонi p-Si (p0 = 6.4 · 1012 см−3) за на-
явностi донорних рiвнiв дивакансiй у припущеннi їх кон-
фiґурацiйних переходiв з першої в другу конфiґурацiю.
У запропонованiй моделi для опису концентрацiї носiїв у

зразках p-Si залежно вiд температури пiсля опромiнення
швидкими нейтронами реактора припускається, що основ-
ними дефектами в кремнiї є дивакансiї з концентрацiями
N1 = N2 у першому i N1 = 2N2 у другому випадках. Якщо
в першому випадку зi зниженням температури всi дива-
кансiї конфiґурацiї Q1 конвертують в Q2 (∆pd/Nd = 1), то
в другому — конвертує тiльки половина (∆pd/Nd = 0.5)
(див. табл. 2).

(а)

(б)

Рис. 2. Залежностi концентрацiї електронiв у n-Si
(n0 = 2.1 · 1012 см−3) вiд температури за наявностi ак-
цепторних рiвнiв: а — Ec − 0.261 еВ i Ec − 0.17 еВ дива-
кансiї у першiй i другiй конфiґурацiях; б — об’єднаного
рiвня Ec−0.23 еВ дивакансiї. Iмовiрнiсть конфiґурацiйно-
го переходу (∆na/Na) дивакансiї з першої конфiґурацiї в
другу: кривi 1 — 1; кривi 2 — 0.5.

На рис. 2 показано температурнi залежностi концен-
трацiї електронiв у зонi провiдностi високоомного n-Si
(n0 = 2.1 · 1012 см−3) за наявностi акцепторних рiвнiв ди-
вакансiї i за умови конфiґурацiйної її перебудови з першої
конфiґурацiї в другу, з меншою дисторсiєю. Вiдповiдно до
запропонованої моделi в n-Si припускається, що концент-
рацiя V2−/−

2 в конфiґурацiї Q1 удвiчi бiльша вiд концент-
рацiї V2−/−

2 у конфiґурацiї Q2. Якщо в першому випадку
всi V2−/−

2 (Q1) конвертували в V2−/−
2 (Q2) (∆na/Na = 1),
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то в другому — тiльки половина V2−/−
2 (Q1) конвертувала

в V2−/−
2 (Q2) (∆na/Na = 0.5) (див. табл. 3).

У табл. 2 i 3 наведено параметри розрахунку концент-

рацiї вiльних носiїв у вiдповiдних зонах залежно вiд iмо-
вiрностi конфiґурацiйних переходiв дивакансiй iз першої
в другу конфiґурацiю.

Na, Nd, ∆pd, Ev + Ed, Вiдношення

см−3 см−3 см−3 еВ концентрацiй

6.4 · 1012 3.2 · 1012 −3.2 · 1012 0.365 Nd (0.365) /Nd (0.2)

3.2 · 1012 3.2 · 1012 +3.2 · 1012 0.20 = 1.0

4.25 · 1012 1.4 · 1012 0.283 ∆pd/Nd = 1.0

6.4 · 1012 3.2 · 1012 −1.6 · 1012 0.365 Nd (0.365) /Nd (0.2)

3.2 · 1012 1.6 · 1012 +1.6 · 1012 0.20 = 2.0

3.75 · 1012 7 · 1011 0.283 ∆pd/Nd = 0.5

Таблиця 2. Параметри розрахунку концентрацiї дiрок у p-Si (p0 = 6.4 · 1012 см−3) за наявностi донорних рiвнiв
дивакансiї в першiй i другiй конфiґурацiях у вiдношеннi 1.0 i 2.0 та об’єднаного рiвня дивакансiї.

Nd, Na, ∆na, ∆nd, Ec − Ea, Вiдношення

см−3 см−3 см−3 см−3 еВ концентрацiй

2.1 · 1012 1.4 · 1012
−1.4 · 1012

−5 · 1011 0.26 Na (0.26) /

7 · 1011 7 · 1011 +1.4 · 1012 0.17 Na (0.17) = 2.0

1.6 · 1012 1.0 · 1012 0.23 ∆na/Na = 1.0

2.1 · 1012 1.4 · 1012
−7 · 1011

−1.5 · 1011 0.26 Na (0.26) /

1.5 · 1012 7 · 1011 +7 · 1011 0.17 Na (0.17) = 2.0

1.95 · 1012 7.5 · 1011 0.23 ∆na/Na = 0.5

Таблиця 3. Параметри розрахунку концентрацiї електронiв у зонi провiдностi в n-Si (n0 = 2.1 ·1012 см−3) за наявностi
акцепторних рiвнiв дивакансiї в першiй i другiй конфiґурацiях у вiдношеннi 2.0 та об’єднаного рiвня дивакансiї.

V. ОБГОВОРЕННЯ ОДЕРЖАНИХ

РЕЗУЛЬТАТIВ

Незалежно вiд методiв дослiдження радiацiйних дефек-
тiв у кремнiї, доведено, що рiвень Ec − 0.23 еВ нале-
жить дивакансiї V2−

2 , але вiдношення концентрацiй рiв-
нiв V2−

2 до V−

2 залежить вiд енерґiї опромiнення йона-
ми [9] або вiд виду ядерних частинок (γ, n0) [23]. Тео-
ретичний розгляд переконливо пiдтвердив уявлення про
двох’ямний потенцiал дивакансiї [24], що дало змогу ви-
значити енерґетичнi рiвнi в забороненiй зонi кремнiю за-
лежно вiд конфiґурацiї дивакансiї з бiльшою й меншою
дисторсiями Яна–Теллера [25]. У p-Si експериментально
спостережено конфiґурацiйний перехiд V+

2 зi стану з бiль-
шою у стан з меншою дисторсiєю [25] i появу об’єднано-
го рiвня Ev + 0.283 еВ мiж рiвнями дивакансiї V+/0

2 з
бiльшою дисторсiєю (Ev + 0.365 еВ) i меншою дисторсi-
єю V+/0

2 (Ev +0.20 еВ) [26]. Однак, як можна показати на
основi рiвнянь (2) i (3), зазначенi рiвнi далеко рознесенi
в шкалi енерґiй у забороненiй зонi кремнiю, i поява рiвня
Ev + 0.283 еВ неможлива.

Припустiмо, що дивакансiя може переходити з однiєї
конфiґурацiї в iншу, а саме: в процесi зниження темпе-
ратури p-Si i перезарядки рiвня Ev + 0.365 еВ дивакансiя
змiнює свою конфiґурацiю пiсля захоплення дiрки так, що
при цьому збiльшується концентрацiя дивакансiй з рiвнем
Ev+0.20 еВ. Математично це можна описати як зменшен-

ня концентрацiї донорiв у першiй конфiґурацiї дивакансiї
та їх додавання до концентрацiї донорiв у другiй конфiґу-
рацiї дивакансiї, згiдно з (4). Справдi, тодi з’являється
рiвень Ev + 0.283 еВ дивакансiї як спiльна перезарядка
цих рiвнiв iз рiзною дисторсiєю (див. рис. 1б). Крiм того,
при цьому спостерiгаються й донорнi рiвнi Ev + 0.365 та
Ev + 0.20 еВ дивакансiї, якi вже змiнили свiй зарядовий
стан (рис. 1а).

У табл. 2 наведено параметри, використанi в обчислен-
нi температурних залежностей концентрацiї дiрок у ва-
лентнiй зонi p-Si: Na — концентрацiя мiлких акцепторiв
(бор); Nd i Ed — вiдповiдно концентрацiя й енерґiя донор-
них рiвнiв дивакансiї; ∆pd — концентрацiя дивакансiй, якi
конвертують.

У високоомному n-Si, вирощеному методом безтигель-
ної зонної плавки, спостерiгаються дивакансiї з рiвнем
Ec−0.425 еВ у вiд’ємно зарядженому станi з концентрацi-
єю, яка удвiчi вища вiд концентрацiї дивакансiй iз рiвнем
Ec −0.23 еВ у двiчi вiд’ємно зарядженому станi. Потрiбно
враховувати, що дивакансiя — це дефект iз двох’ямним
потенцiалом та енерґетичними рiвнями в забороненiй зонi
кремнiю, що залежать вiд її конфiґурацiї. Як можна по-
казати, рiвнi Ec − 0.261 i Ec − 0.17 еВ дивакансiї V2−

2 з
бiльшою i меншою дисторсiями далеко рознесенi (за енер-
ґiєю) у забороненiй зонi n-Si, i поява рiвня Ec − 0.23 еВ
неможлива [26].

Однак припустiмо, що дивакансiя здатна в процесi ви-
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мiрiв переходити з першої конфiґурацiї у другу. Матема-
тично це можна описати як зменшення концентрацiї ак-
цепторiв дивакансiї в першiй конфiґурацiї i додавання її
до концентрацiї у другiй конфiґурацiї, вiдповiдно до рiв-
няння (5). Тодi справдi з’являється рiвень Ec − 0.23 еВ
(див. рис. 2б).

У табл. 3 показано параметри, використанi в обчислен-
нi температурних залежностей концентрацiї електронiв у
зонi провiдностi n-Si: Nd — концентрацiя мiлких донорiв
(фосфор); Na i Ea — вiдповiдно концентрацiя й енерґiя
акцепторних рiвнiв дивакансiї; ∆na — концентрацiя дива-
кансiй, якi конвертують.

Як зазначалося вище, при температурах вимiрювання
час переорiєнтацiї дивакансiї значно менший вiд часу пе-
резарядки дефекту [3]. Тому за зниженням температури
V2−

2 з першої конфiґурацiї, ще не захопивши електрон
на рiвень Ec − 0.261 еВ, уже конвертувала у другу кон-
фiґурацiю, збiльшивши концентрацiю дивакансiй iз рiв-
нем Ec − 0.17 еВ. Тому в n-Si рiвень Ec − 0.261 еВ екс-
периментально не спостерiгається, i це можна врахува-
ти зменшенням концентрацiї донорiв на величину ∆nd в
n1(T, E1), вiдповiдно до рiвняння, аналогiчного (2), але
записаного для n-Si (див. також рис. 2а).

Експериментально спостережено, що за опромiнення
кремнiю йонами зi збiльшенням їх маси зменшується кон-
центрацiя дефектiв iз рiвнем Ec − 0.23 еВ [9]. Iмовiрно,
що введення бiльшої концентрацiї дефектiв мiжвузлового

типу створює додаткову деформацiю ґратки кремнiю i,
отже, зменшується концентрацiя дивакансiй, якi можуть
конвертувати з першої у другу конфiґурацiю. Це можна
врахувати зменшенням концентрацiї акцепторних дефек-
тiв на величину ∆na в n1(T, E1), вiдповiдно до (6) (див.
рис. 2а).

VI. ВИСНОВКИ

1. Запропоновано модель для опису залежностi концен-
трацiї носiїв заряду вiд температури у зразках кремнiю
n- i p-типу провiдностi, опромiнених швидкими нейтро-
нами реактора, яка враховує не лише перезарядку рiвнiв
дивакансiї, але й, як наслiдок, конфiґурацiйний перехiд
дивакансiй зi стану з бiльшою у стан з меншою дисторсi-
єю.

2. Установлено, що конфiґурацiйна перебудова дивакан-
сiй зi стану з бiльшою в стан з меншою дисторсiєю вiд-
повiдальна за появу об’єднаних рiвнiв дивакансiї: V2−/−

2

(Ec − 0.23 еВ) i V+/0

2 (Ev + 0.283 еВ).
3. Деформацiя гратки кремнiю, зумовлена дефектами

мiжвузлового типу, зменшує ймовiрнiсть конфiґурацiйної
перебудови дивакансiй, унаслiдок чого зменшується кон-
центрацiя об’єднаних рiвнiв.
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In this paper the high-resistance samples of p-Si (p0 = 6.4 · 1012 см−3) and n-Si (n0 = 2.1 · 1012 см−3),
grown by the floating zone melting method and irradiated with different fluences of fast neutrons at 320 K, were
investigated. The irradiation was carried out by fluences of (3.85 ·1012

÷3 ·1013) nocm−2 in a horizontal channel of
the water-cooled nuclear reactor WWR-M of the Institute for Nuclear Research of National Academy of Sciences
of Ukraine. The flux of fast neutrons was defined by the 32S threshold detector (the threshold energy is equal to
E = 0.95 MeV) with an accuracy of 10 %. Conductivity and Hall coefficient measurements were carried out by
the Van der Pauw compensation method on samples of the 10 × 10 × 1 mm size with the accuracy of 3 %. The
contacts were created by rubbing aluminium into the polished silicon surface.

In silicon, doped with donors or acceptors, the temperature dependence of electron concentration was described.
This temperature dependence is associated with the recharging of divacancy at the configurational reconstruction
from one configuration with a greater distortion in another configuration with a smaller distortion, and vice versa.
It was found that during the configurational reconstruction of divacancy the appearance of the generalized levels
of divacancy was observed: Ec − 0.23 eV (V2−

2 ) in n-Si and Ev + 0.283 eV (V+

2 ) in p-Si.
It is shown that the concentrations of the V2−

2 and V+

2 divacancies with the respective generalized levels are
determined not only by the type of nuclear radiation, but also depend on the introduction of the point defects of
the interstitial type, which create an additional deformation of the silicon lattice. The additional deformation of
lattice leads to a decrease of probability of the configurational reconstruction of divacancies and, consequently, to
a decrease in the concentrations of generalized levels of the double-negatively and positively charged divacancies.

1602-7


