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МОДЕЛИРОВАНИЕ ПЕРЕНОСА ПРИМЕСНЫХ АТОМОВ В НЕОДНОРОДНОМ ПОЛЕ 

МИКРОНАПРЯЖЕНИЙ ПОЛИКРИСТАЛЛОВ 
 

Рассмотрен диффузионный перенос легирующих атомов в поле градиента механических напряжений. Случайное поле 

градиента механических напряжений определяется из решения статистической краевой задачи микромеханики неоднородных 

сред с учетом изменения механических характеристик отдельных кристаллов, обусловленного диффузионным перемещением 

атомов. 
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МОДЕЛЮВАННЯ ПЕРЕНЕСЕННЯ ДОМІШКОВИХ АТОМІВ У НЕОДНОРІДНОМУ ПОЛІ 

МІКРОНАПРУГ ПОЛІКРИСТАЛІВ 
 

Розглянуто дифузійне перенесення легуючих атомів в полі градієнта механічної напруги. Випадкове поле градієнта 

механічної напруги визначається з рішення статистичної крайової задачі мікромеханіки неоднорідних середовищ з урахуванням 

зміни механічних характеристик окремих кристалів, обумовленої дифузійним переміщенням атомів. 
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A DESIGN OF TRANSFER OF ADMIXTURE ATOMS IS IN THE HETEROGENEOUS FIELD 

OF MICROTENSIONS OF POLICRYSTALS 
 

The diffusive transfer of dopant atoms is considered in the field of mechanical tensions gradient. The casual field of mechanical 

tensions gradient is determined by the solving of statistical regional task of micromechanics of variegated environments taking into account 

the change of mechanical descriptions of separate crystals, caused by the diffusive moving of atoms. 

Keywords: impurity atoms, crystallites, crystallography, laboratory axes of coordinates, microstructure tensions, deformations, diffusion, 
gradient of microtensions. 

 

Актуальность темы. Явления переноса в поле микронапряжений в настоящее время 

детально изучаются при конструировании микроэлектронных и электроннооптических систем. 

Так, деформационные поля, обусловленные наличием квантовых точек в гетероструктурах, 

позволяют активно управлять рядом оптических свойств полупроводниковой системы:  

спектральной полосой фотоотклика, поглощением света, временем жизни фотовозбужденных 

носителей зарядов [1]. Взаимообмен между атомами кремния и индия в нанокластерах Si7In6 в 

системе Si(100)4х3-In изменяет электронные и механические свойства нанокластеров, приводя к 

появлению нескольких устойчивых соединений. Это дает основание использовать образованные в 

результате управляемого взаимообмена атомов кластеры в качестве элементов памяти [2]. 

Микроминиатюризация электронных устройств - переход от технологических норм 90 нм, 

освоенных сегодня прогрессивными микроэлектронными фирмами, к 20…30 нм, прогнозируемым 

к 2012г., − сопровождается уменьшением длины каналов МДП-транзисторов. Это приводит к 

деградации ряда характеристик транзистора: возрастанию подпороговых токов утечки, росту 

туннелирования электронов через затворный оксид, уменьшению подвижности носителей в канале 

и другие [3]. Наиболее перспективным технологическим приемом улучшения параметров 

транзистора в настоящее время признано введение в область канала транзистора локальных 

механических микронапряжений с целью увеличения в канале подвижности носителей заряда 

[4,5]. 

Анализ современного состояния проблемы. Для увеличения подвижности «дырок» 

необходимо введение напряжения сжатия, а подвижности электронов – напряжения растяжения. 

Введенные в кремний напряжения приводят к деформации его кристаллической решетки, 

изменению энергетической структуры кристалла, перераспределению носителей заряда. При 

соответствующем выборе кристаллографической ориентации эффективная масса электронов и 

«дырок» при этом уменьшается. Это способствует большей подвижности и, следовательно, 

большему быстродействию транзистора [3]. В настоящее время усилия разработчиков 

сосредоточились не на улучшении характеристик транзисторов уменьшенных размеров, а на 

поиске новых материалов подложки (напряженный кремний, сплав «кремний-германий»), затвора 

(многослойный металл, легирование), диэлектриков (большая и малая диэлектрическая 

проницаемость) и т.д.  
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Характер межпримесных взаимодействий в кристалле во многом определяется 

химическими связями на поверхности соприкасающихся фаз матрицы и примесного скопления и 

зависит от структуры и величины внешних сил, воздействующих на примесные скопления. 

Вследствие различия размеров атомов разного сорта в объеме матрицы возникают упругие поля, 

которые приводят к взаимодействию между атомами матрицы и дефектами. Это взаимодействие 

будет дальнодействующим, со сложным характером кристаллографической анизотропии и будет 

инициировать диффузию примесных атомов. 

Постановка задачи. Рассматривается поликристаллическое тело, состоящее из 

кристаллов, содержащих примесные атомы сорта k. Соответственно каждый кристалл сорта k 

будет обладать модулями упругости 
k

ijmnC  и прочностными характеристиками 
k

ijS , которые 

определяются в системе координат, связанных с кристаллом (кристаллографические оси 

координат). 

Каждый кристалл случайным образом располагается относительно системы координат, 

связанной со всем телом (лабораторной системы координат) [1]. 

Повороты кристаллографических координат кристалла типа k  относительно лабораторной 

системы координат задаются направляющими косинусами 
k

ij , имеющими случайный характер. 

Основная часть. Случайные модули упругости кристаллита типа k  в лабораторной 

системе координат задаются: 
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В соотношении (1) и далее по повторяющимся греческим индексам производится 

суммирование от 1 до 3 

Для поликристалла, содержащего N  кристаллитов разного типа, модули упругости 

запишутся: 
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где k  − случайная индикаторная функция [6]. 

 

В случае возникновения условий, обеспечивающих диффузию атомов сорта k , модули 

упругости можно записать в виде: 
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где  ijmnE  − единичный тензор четвертого ранга;   

),( ,qpq

k

ijmn Df   − случайная тензорная функция, которая зависит от коэффициентов 

диффузии 
kD  атомов сорта k  в поле градиента микроструктурных напряжений qpq, ;  

t  - длительность процесса; 
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Для определения микроструктурных напряжений ставится статистическая задача 

микромеханики структурно-неоднородных тел с переменной структурой: 
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где  ij  – случайные микродеформации;   

i  – случайные микроструктурные перемещения;   

г

iU – перемещения на границе объемов первого порядка (макроперемещения);  


t

o

qpq

k

ijmn

k

ijmn dtDf ),( , . 

Исключая из системы уравнений (4) последовательно ij  и ij , а так же вводя вариации  
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Решение задачи (8) при ограничениях [6] запишется в виде: 
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 − тензор Грина, который определяют соотношениями [7]. 

Используя геометрические соотношения (6) из системы уравнений (8) и решение (9), 

получают решение для пульсаций микродеформаций: 
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где   ijije   - макроскопические деформации; 
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В корреляционном приближении решение (10) будет иметь вид: 

         eIij

o
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где  ijmnI  − изотропный тензор, симметричный по индексам m , n  и i , j  [8] 

С учетом выражения (11) и физических уравнений в системе (4) - (7) пульсации 
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микронапряжений можно записать: 
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Центральные моменты второго порядка распределения микронапряжений могут быть 

представлены как: 
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С учетом соотношений [9] условные моменты распределения микронапряжений в 

кристалле типа k , можно записать: 
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где   k

ij  - средние значения микронапряжений в кристалле типа k ; 

 ij  - макроскопические напряжения; 

 kk

ko

 . 

Решения (13) - (15) задают параметры распределения случайных безусловных и условных 

напряжений в микроструктурных материалах, подвергнутых макроскопическому 

деформированию величиной ije . 

В соотношениях (1) направляющие косинусы имеют девять компонентов: 

),cos( jiij xx  ,     (16) 

где  ix , jx  - кристаллографическая и лабораторная система координат соответственно. 

Из девяти компонентов направляющих косинусов только три являются независимыми. 

Вводя три угла Эйлера  ,   и  , направляющие косинусы будут иметь вид, представленный в 

работе [6]. 

Для поликристаллических квазиизотропных материалов направления 

кристаллографических осей координат являются равновероятными, и плотность распределения 

углов Эйлера будет иметь вид: 
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8

1
,,

2
f .    (17) 

В случае текстуры вращения одна из осей кристаллографической системы координат для 

всех кристаллов совпадает с лабораторной системой координат, а две другие равномерно 

распределены в плоскости изотропии. Направляющие косинусы для этого случая будут иметь вид: 
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cos11  ; 

sin12  ; 

sin21  ;      (18) 

cos22  ; 

133  ; 

032233231   . 

 

Совместная плотность распределения углов Эйлера для системы уравнений (18) будет: 
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,,  ff .    (19) 

Для других видов текстуры, в том числе и для монокристаллов можно рассчитать 

соотношения типа (15) с соответствующим заданием случайных или детерминированных 

значений углов Эйлера. Некоторые подходы к построению совместных плоскостей распределения 

углов Эйлера для металлов с различными текстурами, изложенными в работе [10]. 

В представлении (3) тензорная функция ),( ,qpq

k

ijmn Df   может быть задана в виде: 

 

 mnijpp
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где  F1 – случайная функция, зависящая от диффузии атомов типа k в направлении 

лабораторной координаты p от действия градиента нормальных напряжений по координате p;   

F2 – случайная функция, зависящая от диффузии атомов типа k в направлении 

лабораторной координаты q от действия градиента касательных напряжений по координате q;   

ij  – символы Кронекера. 

Выводы. Модель диффузионного переноса в неоднородном поле макронапряжений, 

представленная в настоящей работе, может быть использована для оценки особенностей 

диффузионных процессов в дефектных кристаллах, при разработке технологий диффузии 

примесей в конкретные области кристалла либо их очистки от нежелательных примесей. 
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