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РОЗПОДІЛ КОНЦЕНТРАЦІЇ ДОМІШОК ТА ЇХНІХ КОМПЛЕКСІВ 

ІЗ ВАКАНСІЯМИ ЗА МЕЖАМИ ПРОБІГУ ІОНІВ ПРИ ІМПЛАНТАЦІЇ 
 

Розраховано просторовий розподіл впроваджених атомів і точкових дефектів, створених опроміненням, за 

межами пробігу іона в кристалі з домішками. Враховано дифузний рух дефектів і домішок, захоплення їх сто-

ками, процеси рекомбінації дефектів, утворення і розпаду комплексів. Розглянуто кристал у діапазоні темпера-

тури, при якій домішки нерухомі, а комплекси домішок із вакансіями можуть переміщуватись у кристалі. Така 

ситуація реалізується в кремнії з домішкою кисню. Показано, що поза межами пробігу відбувається просторо-

вий перерозподіл концентрацій вільних домішок і домішок, зв’язаних із вакансіями: певна область за кінцем 

пробігу іонів стає збіднілою на комплекси і збагаченою вільними домішками. Область зростає зі зменшенням 

густини дислокацій або зі зниженням температури і може досягати розміру кількох десятків мікрометрів. 
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Вплив ядерного опромінення на властивості 

матеріалів за межами пробігу частинок при іон-

ній імплантації є одним із важливих і не розв’я-

заних питань радіаційної фізики. Явище спосте-

рігалось у багатьох роботах [1 - 10]. Явище поля-

гає в тому, що за межами області кристала, на 

яку іони проникають у кристал, спостерігаються 

зміни фізичних властивостей кристала. Так, ви-

никають дефекти на відстанях, що значно пере-

вищують величину пробігу іонів [1], змінюється 

просторовий розподіл компонент матеріалу, зро-

стає мікротвердість [4], спостерігаються фазові 

перетворення [5, 8]. У роботі [7] спостерігався 

максимум розподілу дефектів у кремнії, опромі-

неного 27,2 МеВ іонами гелію в області, далекій 

від пробігу іонів (останній становить 360 мкм). 

Для пояснення явищ залучались різноманітні 

моделі прискореної дифузії в полі механічних 

напруг, які виникають при опроміненні [2], під-

креслювалась важливість процесів самоорганіза-

ції [5], утворення бризерів [9], солітонів [10]. Ці 

процеси впливають на глибоке проникнення  

іонів у кристал, їхній розгляд у більшості випад-

ків якісний і не дає відповіді на питання про роз-

поділ домішок і дефектів в опроміненому крис-

талі. У роботах [11, 12] розглянуто випадок іон-

ної імплантації, коли імплантовані атоми ство-

рюють комплекси з вакансіями. Показано, що за 

межами пробігу іонів утворюється область із ма-

лою густиною вакансій і на певній відстані від 

границі пробігу утворюється пік густини ком-

плексів «вакансія – імплантований атом». 

У даній роботі розглядається розподіл дефек-

тів при іонній імплантації за межами пробігу іо-

нів за умови наявності в кристалі домішок, які 

можуть утворювати комплекси з вакансією. При 

дослідженні ми застосовуватимемо підхід, вико-

ристаний у роботах [11, 12]. Імплантація створює 

біля поверхні певний розподіл імплантованих 

атомів, вакансій і міжвузлових атомів. У пода-

льшому динаміку руху таких квазічастинок опи-

суватимемо рівняннями дифузії. 

Розглянемо кристал, що містить домішки, які 

можуть утворювати комплекси з вакансіями з 

енергією зв’язку, більшою за енергію зв’язку ім-

плантованого атома з вакансією. Крім того, при-

пускаємо, що комплекси «вакансія – домішки» є 

мобільними, а коефіцієнт дифузії домішкових 

атомів є малим. Така система реалізується, на-

приклад, у кремнії з домішкою кисню, який мо-

же утворювати комплекси з вакансіями (так звані 

А-центри). Уведені радіацією в кристал радіацій-

ні дефекти приводять до перерозподілу співвід-

ношення концентрації вільних домішок і домі-

шок, зв’язаних у комплекси, що внаслідок про-

цесів дифузії приводить до перерозподілу їх у 

просторі. Основні рівняння, що описують розпо-

діл дефектів, домішок та імплантованих атомів, 

такі: 
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де in , vn , sn , pn , vpn , vsn  – концентрації міжвуз-

лових атомів, вакансій, домішок, імплантованих 

атомів, комплексів «імплантований атом – вака-

нсія» та «домішка – вакансія» відповідно. Вели-

чина       , , , , , , , , ,exp /s i v vs vp os i v vs vp s i v vs vpD D E T    

позначає швидкість дифузії таких квазічастинок. 

За одиницю довжини в рівняннях (1) - (6) обрано 

період ґратки 83 10a    см. Концентрація є без-

розмірною і задається числом дефектів на об’єм 

комірки. Коефіцієнти ,v s
vs  визначаються відно-

шенням прямого й оберненого процесу при 

утворенні комплексів. Із принципу детальної рі-

вноваги випливає, що ця величина має порядок 
, exp( / )v s

vs svE T   , де svE  є енергією утворення 

комплексу. Величина ;i jW  позначає ймовірність 

переходу із стану i  в стан j . Наприклад, , ;v s vsW  

описує перехід зі стану вільної вакансії та домі-

шки в стан комплексу «вакансія – домішка». Ве-

личини ( , )p i v dW  описують захоплення імпланто-

ваного атома (міжвузлового атома, вакансії) дис-

локацією. Імовірності переходів можуть бути 

виражені через коефіцієнти дифузії й ефективні 

радіуси взаємодії дефектів [11, 12]. 

Величини pK , vK  і iK  визначають швидкості 

введення імплантованих атомів, вакансій і між-

вузлових атомів відповідно. При стаціонарному 

зовнішньому опроміненні ці величини практично 

не залежать від часу і можуть використовуватись 

для опису процесів як в області пробігу, так і в 

області поза пробігом. Значення числа квазічас-

тинок, створених в одиницю часу, та їхній по-

чатковий розподіл отримані за допомогою про-

грами ТRІМ. iK  і vK  вважатимемо пропорцій-

ними швидкості введення імплантованих атомів 

pK  у точці z  на одиницю довжини 

( ) ( ) ( )i v i v pK q K z  і будемо апроксимувати гауссо-

вим розподілом 
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де pI  – густина падаючого потоку іонів, pz , l  – 

положення максимуму та ширини розподілу по-

току. Густина падаючого потоку визначається 

потоком через переріз комірки і при обраній 

одиниці довжини має розмірність оберненого 

часу. 

Рівняння (1) - (6) розв’язувались чисельно з 

такими граничними та початковими умовами: 
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Вважалось, що між концентрацією вакансій і 

комплексами «вакансія – домішка» в початково-

му стані існує термодинамічна рівновага. 

Система рівнянь (1) - (6) з граничними умо-

вами (8) - (10) описує систему як в області пробі-

гу, так і поза нею. Проте в області кінця пробігу 

мають місце нелінійні процеси, пов’язані з нако-

пиченням імплантованих атомів, локалізованих 

на вакансіях, складних комплексів імплантова-

них атомів, комплексів вакансій, міжвузлових 

атомів, домішок тощо. Ці процеси не відображе-

ні в рівняннях (1) - (6) і рівняння їх не описують. 

Тому цю область розв’язків системи (1) - (6) ми 

досліджувати не будемо. Ця область добре ви-

вчена у зв’язку з широким застосуванням явища 

імплантації. Ми будемо досліджувати область 

поза пробігом, вважаючи, що процеси утворення 

складних дефектів в області кінця пробігу іонів 

мало впливають на утворення дефектів опромі-

ненням в кінці пробігу, тобто на величини pK , 

iK  і vK . Саме ці величини і є джерелом розподі-

лу дефектів поза пробігом. 

Розглянемо випадок, коли температура є та-

кою, що домішки є нерухомими, а комплекс до-

мішки з вакансією є рухомим дефектом. Радіа-

ційні вакансії утворюють із вільними нерухоми-

ми домішками комплекси, які стають рухомими. 

У системі існує градієнт концентрацій дефектів, 

які рухаються від області кінця пробігу. Утво-

рення комплексів і різний характер їхнього руху 

приводить до перерозподілу дефектів у просторі. 

Розглянемо приклад домішки кисню у кремнії, 

коли при відсутності опромінення концентрації 

вільних домішок і комплексів збігаються 
65 10s vsn n    . Результати для просторового 

розподілу концентрацій вільних домішок і конце-

нтрацій комплексів домішок із вакансіями пред-

ставлено на рис. 1 і 2 в безрозмірних одиницях. 

Розрахунки системи рівнянь (1) - (6) виконані 

при таких параметрах  0,13exp 2,53sD     [13], 

 3,04exp 0,77iD     [14],  6exp 1,8vsD     

[15],  31,28 10 exp 1,8pD       [16],  
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Рис. 1. Просторовий розподіл концентрацій домішки sn  (а) та комплексів домішки з вакансією kn  (б) 

для різних густин дислокацій 0r  при температурі 650 К. 2fE   еВ. 
 

  
а б 

Рис. 2. Просторовий розподіл концентрацій домішки sn  (а) та комплексів домішки з вакансією kn  (б) 

для різних густин дислокацій 0r  при температурі 590 К. 2,1fE   еВ. 
 

 0,01exp 0,4vD     [17] (позначено 

/eV kT  , усі коефіцієнти дифузії вимірюють-

ся в см2/с),  1,8svE eV  [18] і при параметрах 

опромінення pI  0,0001 -1c , 100i vq q  , pz  = 

= 0,4 мкм, l  = 0,1 мкм. 

Через деякий час після початку опромінення в 
системі формується квазістаціонарний стан, в 
якому розподіл домішок та їхніх комплексів із 
вакансіями залишається незмінним у часі, зро-
стає лише кількість імплантованих атомів на ва-
кансіях, що обумовлено накопиченням імпланто-
ваних атомів у кристалі внаслідок імплантації. 
Час, необхідний для встановлення квазірівно-
важного стану, різко збільшується із понижен-
ням температури. Із рис. 1 і 2 видно, що в області 
кінця пробігу існує високий пік концентрацій 
дефектів. Як ми вже обговорювали, у цій області 
ефекти від імплантації є максимальними і мають 
місце процеси утворення складних комплексів, 
що у використаних рівняннях не відображено. 
Тому ця область нами не досліджувалась. 

Особливості розподілу дефектів поза областю 

пробігу такі (див. рис. 1 і 2). У деякій області за 
межею пробігу концентрація вільних домішок на 
великій відстані збільшена в порівнянні з концен-
трацією в кристалі (при деяких параметрах 
з’являється пік концентрації домішок), а концент-
рація комплексів «домішка – вакансія» (А-центрів) 
є надзвичайно малою. При розглядуваних параме-
трах ця область досягає значень кількох десятків 
мікрометрів, що значно перевищує типове значен-
ня області пробігу іонів при імплантації іонів з 
енергією, яка не перевищує кількох сотень кіло-
електронвольт. Область зростає зі зменшенням 
густини дислокацій і зі зниженням температури. 

При певних значеннях параметрів на деякій 

відстані від області кінця пробігу, що значно пе-

ревищує величину пробігу, існує пік у розподілі 

вільних домішок (див. рис. 2). 
Таким чином, у роботі показано можливість 

істотного перерозподілу при імплантації концен-
трацій домішок і комплексів «домішка – вакан-
сія». Це повинно приводити до зміни електрофі-
зичних властивостей у макроскопічній області 
кристала. 
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Характер розподілу дефектів і домішок зале-

жить від параметрів системи (дані про форму-

вання вакансій, коефіцієнт дифузії вакансій та 

ряд інших параметрів). На жаль, у різних авторів 

ці дані не збігаються. Так, для енергії формуван-

ня вакансії з експерименту отримані різні зна-

чення: (2,8  0,3) еВ, (2,4  0,15) еВ, (2,1  0,7) еВ 

у роботах [19 - 21] відповідно. Така різниця зна-

чень не дає можливості однозначного визначен-

ня розподілу домішок і комплексів. Проте якісна 

картина про появу максимумів у розподілі та пе-

рерозподіл комплексів поблизу поверхні криста-

ла, а також тенденція поведінки картини зі змі-

ною температури, густини дислокацій повинна 

залишатись. 
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РАСПРЕДЕЛЕНИЕ КОНЦЕНТРАЦИИ ПРИМЕСЕЙ И ИХ КОМПЛЕКСОВ 

С ВАКАНСИЯМИ ЗА ПРЕДЕЛАМИ ПРОБЕГА ИОНОВ ПРИ ИМПЛАНТАЦИИ 
 

Рассчитано пространственное распределение внедренных атомов и точечных дефектов, созданных облуче-

нием, за пределами пробега иона в кристалле с примесями. Учтено диффузное движение дефектов и примесей, 

захвата их стоками, процессы рекомбинации дефектов, образования и распада комплексов. Рассмотрен кри-
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сталл в диапазоне температуры, для которой примеси неподвижны, а комплексы примесей с вакансиями могут 

перемещаться в кристалле. Такая ситуация реализуется в кремнии с примесью кислорода. Показано, что за пре-

делами пробега происходит пространственное перераспределение концентраций свободных примесей и приме-

сей, связанных с вакансиями: определенная область за концом пробега ионов становится обедненной на ком-

плексы и обогащенной свободными примесями. Размер области возрастает c уменьшением плотности дислока-

ций или с понижением температуры и может достигать размера нескольких десятков микрометров. 

Ключевые слова: ионное облучение, дефекты, примеси, дальнодействие. 
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DISTRIBUTION OF CONCENTRATION OF IMPURITIES AND “IMPURITY–VACANCY” COMPLEXES 

BEYOND THE RANGE OF IONS DURING IMPLANTATION 
 

Spatial distribution of implanted atoms and point defects created by irradiation is calculated beyond the range of 

ions in the crystal with impurities. Diffuse movement of defects and impurities, their capture by their effluents, the pro-

cesses of recombination defects, formation and decay of complexes are taken into account. The crystal is considered at 

the temperature when impurities are still and impurity complexes with vacancies can move in the crystal. This situation 

is realized in silicon mixed with the oxygen. It is shown that the spatial redistribution of the concentrations of free  

impurities and impurities connected with vacancies is taking place beyond the range of ions: certain region at the end of 

ion range becomes impoverished in complexes and enriched in free impurities. This region increases with lowering the 

dislocations density or with decreasing temperature and can reach the size of several tens of micrometers. 

Keywords: ion irradiation, defects, impurities, long-range. 
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