
Физика и техника полупроводников, 2000, том 34, вып. 9
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Исследован процесс образования малых кислородных кластеров при температурах T = 280−375◦C в
кристаллическом кремнии, легированном водородом путем высокотемпературной диффузии. Установлено,
что присутствие водорода в концентрациях 1015−1016 см−3 приводит к существенному возрастанию (до
106 раз при T 6 300◦C) коэффициента диффузии кислорода в кристаллах Si. Обсуждаются возможные
механизмы взаимодействия примесных атомов O и H и причины ускоренной водородом диффузии кислорода
в кремнии.

1. Введение

Кислород присутствует в больших концентрациях
(∼ 1018 см−3) как в исходном кристаллическом крем-
нии, полученном методом Чохральского (Cz-Si), так
и эффективно вводится в кристаллы Si при различ-
ных высокотемпературных технологических операциях.
Являясь электрически неактивной примесью, кислород
тем не менее способен оказывать существенное влияние
на характеристики материала. Уже длительное время
преципитация кислорода используется для внутренне-
го геттерирования быстро диффундирующих металличе-
ских примесей. С другой стороны, даже кратковременные
термообработки кислородсодержащих кристаллов Si в
интервале температур Ta = 300−700◦C приводят к
образованию различного рода электрически активных
центров (термодоноров и т. п.). В результате таких
термообработок, обычно используемых на заключитель-
ных стадиях технологического цикла, может происходить
заметное изменение электрических свойств материала
и, соответственно, рабочих характеристик изготавлива-
емых приборов. В связи с этим поведение примесных
атомов кислорода в кремнии уже в течение ряда лет
интенсивно исследуется.

Однако, несмотря на большое число работ в данной
области (см., например, [1,2] и ссылки там) и исполь-
зование самых различных методов исследований, ряд
ключевых моментов до сих пор остается не выясненным.
Относится это прежде всего к механизму образования
термодоноров, а также к процессам прямой и обратной
диффузии (in-, out-diffusion) кислорода при Ta 6 700◦C.
Если в интервале температур Ta = 700−1300◦C про-
цессы массопереноса и преципитации кислорода лими-
тируются обычной (нормальной) диффузией одиночных
атомов Oi , то при Ta = 300−700◦C ситуация является
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более сложной. В данной области температур как обра-
зование кислородных агломератов, так и формирование
диффузионных профилей происходит ускоренно и может
быть описано лишь с использованием эффективного
коэффициента диффузии кислорода, превышающего нор-
мальный на несколько порядков величины. Предпола-
гается, что это связано с существованием быстродиф-
фундирующих кислородсодержащих комплексов. Однако
природа таких комплексов и механизм ускоренной диф-
фузии кислорода до настоящего времени окончательно
не выяснены.

Недавно было установлено, что атомарный водород,
введенный в кристаллы Cz-Si, оказывает существенное
влияние на поведение кислорода. В частности, было
обнаружено значительное увеличение скорости потери
Oi из твердого раствора и скорости генерации кисло-
родсодержащих двухзарядных термодоноров (TD) при
термообработках кристаллов Si : (O, H) в области темпе-
ратур T = 350−450◦C [3–10]. Предполагается, что уве-
личение связано с существенным возрастанием подвиж-
ности атомов кислорода в результате их взаимодействия
с быстродиффундирующими атомами H [3,4,6].

Механизмы взаимодействия примесных атомов водо-
рода и кислорода и возможные структуры комплексов
O–H, которые могут быть ответственны за ускоренную
диффузию атомов O в кремнии, рассматривались в ряде
теоретических работ [11–14]. Не было найдено ста-
бильного водородо-кислородного комплекса с валентной
связью O–H. Однако различными исследователями были
получены различные энергетически выгодные конфигу-
рации центра, включающего по одному атому водоро-
да и кислорода. Согласно работе [11], энергетически
выгодной конфигурацией такого центра в кристаллах
Si является комплекс, где атомы водорода и кислорода
располагаются на центрах двух соседних связей одного
атома кремния. В работе [12] было найдено, что в
наиболее стабильной конфигурации атомы водорода и
кислорода связаны с одним и тем же атомом кремния,
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но атом H расположен в антисвязывающем положении
напротив атома O на центре связи. В работах [13,14]
рассматривался комплекс O–H в различных зарядовых
состояниях и было найдено, что для нейтрального и
положительно заряженного состояний конфигурация с
атомами O и H на соседних центрах связи является
энергетически выгодной, в то время как для отрица-
тельно заряженного состояния конфигурация с атомом
водорода в антисвязывающем положении является более
стабильной. Все расчеты показали, что энергия акти-
вации миграции атома кислорода должна уменьшаться
вследствие O–H-взаимодействия.

В экспериментальной работе [15] в кристаллах Cz-Si,
имплантированных протонами при T = 20 K, было об-
наружено два комплекса, включающих по одному атому
водорода и кислорода. Было показано, что структура
этих комплексов отличается от структур, найденных в
теоретических работах [11–14]. Кроме того, было уста-
новлено, что эти комплексы являются неустойчивыми.
При повышении температуры кристаллов до 200 K они
исчезают и поэтому едва ли могут быть ответственными
за ускоренную диффузию кислорода при температурах
выше 300◦C. Таким образом, можно констатировать, что
общепринятой модели взаимодействия атомов водорода
и кислорода, позволяющей описать известные экспери-
ментальные данные по ускоренной водородом диффузии
кислорода, до сих пор нет.

Недавно были получены два важных результата, кото-
рые позволяют надеяться, что решение проблемы может
быть найдено. Во-первых, были идентифицированы ло-
кальные колебательные моды комплекса, включающего
два атома кислорода (кислородного димера, O2i) [16–18],
и локальные колебательные моды трех первых центров
из семейства двухзарядных кислородсодержащих термо-
доноров [19,20]. Во-вторых, были обнаружены линии
инфракрасного поглощения, обусловленные молекулами
водорода (H2) в тетраэдрическом межузельном положе-
нии в решетке Si и комплексами Oi−H2 [21–24]. В дан-
ной работе с использованием спектроскопии локальных
колебательных мод исследуется формирование малых
кислородных кластеров в гидрогенизированном кремнии
с целью выяснения механизма ускоренной водородом
диффузии и кластеризации кислорода.

2. Методика эксперимента

Исследовались кристаллы кремния n-типа проводимо-
сти, легированные фосфором (удельное сопротивление
ρ0 = 10−20 Ом · см). Кристаллы были выращены по ме-
тоду Чохральского. Концентрация кислорода в образцах
определялась по методу оптического поглощения [25] и
составляла (5−12) · 1017 см−3. Концентрация углерода
была ниже 1016 см−3. Водород вводился в образцы
посредством высокотемпературных (1200–1300◦C) об-
работок в атмосфере H2 длительностью 1 или 0.5 ч.
Давление газа при этом было 1.0 или 1.5 атм. Охлаж-
дение образцов после термообработок осуществлялось

путем погружения ампул с образцами в воду. Гидроге-
низированные и контрольные необработанные образцы
отжигались изотермически в атмосфере сухого азота при
различных температурах в интервале T = 280−375◦C.
Спектры оптического поглощения измерялись при тем-
пературах 10 и 295 K с разрешением 0.5 или 1.0 см−1 на
фурье-спектрометре Bruker IFS-113v.

3. Экспериментальные результаты
и обсуждение

На рис. 1 и 2 представлены спектры поглощения в
интервале волновых чисел 990–1115 и 420–560 см−1

для обработанного в атмосфере водорода при 1200◦C и

Рис. 1. Спектры поглощения при 10 K кристаллов кремния
с содержанием кислорода 1.15 · 1018 см−3: 1 — исходный;
2 — после термообработки в течение 1 ч при 1200◦C в
атмосфере водорода; (3–6) — после термообработок образца 2
при температуре 300◦C в течение 45, 185, 360 и 1200 мин
соответственно.

Рис. 2. Спектры поглощения при 10 K кристаллов кремния
с содержанием кислорода 1.15 · 1018 см−3: 1 — исходный;
2 — после термообработки в течение 1 ч при 1200◦C в атмо-
сфере водорода; (3–5) — после термообработок образца 2 при
температуре 300◦C в течение 90, 185 и 360 мин соответственно.
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затем отожженного при T = 300◦C в течение различ-
ных промежутков времени образца кремния с исходной
концентрацией кислорода 1.15 · 1018 см−3. Для срав-
нения приведены также спектры поглощения исходного
образца. Наблюдаемые в исходном материале линии
поглощения при 1012.4 и 1059.9 см−1 были ранее иденти-
фицированы как локальные колебательные моды центра,
включающего два атома кислорода [16,17]. Возможные
структуры комплексов, ответственных за эти полосы,
рассматривались в теоретических работах [18,26]. Поло-
сы поглощения при 1105.4 и 1006.8 см−1 также связаны
с колебаниями атомов O в составе комплексов, вклю-
чающих, предположительно, два и три атома кислорода
соответственно [16,27]. Однако строгой идентификации
этих полос до сих пор не проведено. Полоса погло-
щения при 1085.1 см−1 связана с колебаниями атомов
природного изотопа кислорода 18O, находящихся в меж-
узельных положениях в решетке кремния [28]. Линии
поглощения в области волновых чисел 420–540 см−1

обусловлены электронными переходами из основного
(1s) в возбужденное состояние на двухзарядных тер-
модонорах различных типов в нейтральном зарядовом
состоянии [29].

Высокотемпературная обработка в атмосфере водоро-
да приводила к уменьшению интенсивности полос при
1012.4, 1059.9 и 1105.4 см−1 и к практически полному ис-
чезновению полосы при 1006.7 см−1. Полностью исчезли
также линии, связанные с электронными переходами на
термодонорах. Интенсивность полосы при 1085.1 см−1

изменялась при этом незначительно, что свидетельствует
о несущественном изменении концентрации одиночных
атомов кислорода в межузельных положениях вслед-
ствие кратковременных высокотемпературных обрабо-
ток. Результатом гидрогенизации является появление
в спектрах кислородсодержащих образцов интенсивной
полосы при 1075.2 см−1 [21,30]. Эта полоса была иденти-
фицирована как валентное колебание атома кислорода в
составе центра, включающего атом кислорода на центре
связи и молекулу водорода в ближайшем тетраэдриче-
ском (Td) межузельном положении [21–24,31].

Детальные исследования взаимодействия свободных
молекул водорода с атомами Oi в кремнии были про-
ведены в работах [22–24]. Было установлено, что
практически весь водород, введенный в кристаллы Cz-Si
n-типа проводимости путем высокотемпературной диф-
фузии с последующим быстрым охлаждением, находит-
ся в решетке в виде молекул H2, располагающихся
в Td-междоузлиях. Молекулы водорода являются по-
движными в кремнии уже при комнатной температуре,
энергия активации их диффузии была определена как
0.78 эВ [22]. Попадая при миграции в окрестность других
нарушений кристаллической решетки, молекулы H2 мо-
гут взаимодействовать с этими нарушениями. В кристал-
лах Cz-Si эффективными стоками для H2 являются ме-
жузельные атомы кислорода. Комплекс Oi−H2 является,
однако, слабо связанным, энергия его связи оценена как
0.28 эВ [22]. Нагрев гидрогенизированных кристаллов

Рис. 3. Концентрация кислородных димеров (1) и молекул
H2 (2) в зависимости от времени отжига при 300◦C для образца
кремния с концентрацией кислорода NO = 1.15 · 1018 см−3,
прошедшего обработку при 1200◦C в атмосфере водорода.
Сплошные кривые — результат подгонки простых экспонен-
циальных зависимостей к экспериментальным данным.

Cz-Si до 100◦C приводит к распаду комплексов Oi−H2

и появлению подвижных молекул H2 в решетке. Однако
при последующем понижении температуры кристаллов
молекулы вновь захватываются межузельными атомами
кислорода. В отсутствие других эффективных стоков для
H2, кроме атомов кислорода, при температурах выше
комнатной достаточно быстро достигается равновесное
распределение молекул между свободным и связанным
(на Oi) состояниями. Аналитическое выражение и зна-
чения параметров, характеризующих это распределение,
были получены в [22]. Зная равновесную интенсивность
полосы при 1075.2 см−1, можно оценить концентрацию
комплексов Oi−H2 и рассчитать содержание водорода в
виде молекул H2 в кристаллах Cz-Si.

На рис. 3 представлены зависимости концентрации
молекул водорода и кислородных димеров от времени
отжига при температуре 300◦C для одного из гидро-
генизированных образцов Cz-Si. Концентрации цен-
тров Oi−H2 и O2i рассчитывались по величине ин-
тегрального поглощения I (I =

∫
αdν , где α —

коэффициент поглощения при частоте ν) полос при
1075.2 и 1012.4 см−1 соответственно. Калибровочный
коэффициент для расчета концентраций при этом пред-
полагался равным таковому для одиночных межузель-
ных атомов кислорода, т. е. 0.94 · 1016 см−1 [32]. Из
рис. 3 видно, что уже при малых временах термо-
обработки концентрация димеров в Cz-Si : (O, H) рез-
ко возрастает и выходит затем на насыщение. Сле-
дует отметить, что при аналогичной термообработ-
ке контрольных исходных кристаллов заметных изме-
нений в интенсивности полосы при 1012.4 см−1, т. е.
в концентрации кислородных димеров, не происходи-
ло. При этом максимально достижимая концентрация
димеров в гидрогенизированных образцах существен-
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но превышала концентрацию центров O2i в исходном
материале.

Отжиг гидрогенизированных кристаллов приводил
также к росту интенсивности полосы при 1006.8 см−1

(рис. 1) и полос поглощения в области волновых чисел
420–550 см−1 (рис. 2). В исходном материале заметных
изменений в интенсивности этих полос не наблюдалось.
После отжига в течение 20 ч при T = 300◦C интен-
сивности полос при 1006.8 см−1 и полос поглощения,
обусловленных электронными переходами на TD-1, в
гидрогенизированных кристаллах существенно превыша-
ли интенсивности соответствующих полос в исходных
образцах. Таким образом, полученные данные свидетель-
ствуют об ускоренном формировании как димеров, так и
комплексов, включающих три и более атомов кислорода,
в насыщенных водородом образцах.

Анализируя представленную на рис. 3 зависимость
концентрации O2i от времени отжига при T = 300◦C,
можно оценить эффективный коэффициент диффузии
кислорода в кристаллах Si : (O, H). Ранее было показа-
но [17], что на начальных стадиях кластеризации кисло-
рода кинетика образования комплексов O2i хорошо опи-
сывается следующим дифференциальным уравнением:

dN2

dt
= k1N2

1 − k−2N2 − k2N2N1, (1)

где N1 и N2 — концентрации Oi и O2i соответственно, k1

и k2 — константы скоростей взаимодействия одиночных
атомов кислорода и кислородных димеров с Oi , k−2 —
константа скорости диссоциации O2i . Квазиравновесная
концентрация димеров описывается выражением

Neq
2 = k1N2

1/k−2 + k2N1, (2)

или в другой форме

Neq
2 = G2τ2, (3)

где G2 и τ2 — соответственно скорость генерации
и время жизни комплексов O2i . Было найдено, что
величина τ2 составляет ∼ 115 мин при температуре
300◦C в исследованном кристалле Si : (O, H). Как видно
из рис. 3, Neq

2 ≈ 5.5 · 1015 см−3 для того же кристал-
ла. Тогда в соответствии с уравнением (3) скорость
генерации димеров будет составлять 8.0 · 1011 см−3 с−1.
Так как G2 = k1N2

1 = 4πr1Deff
1 N2

1 , где r1 — ра-
диус взаимодействия двух атомов Oi , Deff

1 — эф-
фективный коэффициент диффузии кислорода, то зная
G2 можно оценить Deff

1 . Предполагая r1 = 5 Å
и учитывая, что N1 = 1.15 · 1018 см−3, находим
Deff

1 = 9.5 · 10−19 см2 · с−1. В соответствии с выражени-
ем для нормального коэффициента диффузии кислорода
(D1 = 0.13 exp(−2.53/kT) [5]), при температуре 300◦C
D1 = 7.5 · 10−24 см2 · с−1. Таким образом, проведен-
ный анализ показывает, что эффективный коэффициент
диффузии кислорода в гидрогенизированных кристаллах
кремния существенно (более чем на 5 порядков) превы-
шает нормальную величину D1 при T = 300◦C.

Рис. 4. Квазистационарные величины интегрального поглоще-
ния, обусловленного полосой 1012 см−1, (I eq

1012) в зависимости
от температуры отжига для исходных (1) и обработанных
в атмосфере водорода при 1200◦C (2) образцов кремния.
Сплошная линия — расчет по формуле (5) при значении
энергии связи кислородных димеров 0.23 эВ.

Так как образование кислородных димеров предста-
вляет собой первый этап всех явлений, связанных с
кластеризацией кислорода, важным вопросом является
природа процессов, определяющих время жизни кисло-
родных димеров и, соответственно, величину Neq

2 в кри-
сталлах Si : (O, H). Известно, что в исходных кристаллах
диссоциация O2i становится доминирующим процессом
при температурах выше 500◦C [5], что приводит к
τ2 = 1/k−2 и квадратичной зависимости величины Neq

2
от концентрации кислорода. При температурах 6 400◦C
процесс захвата подвижных димеров на Oi оказывается
доминирующим. При этом τ2 = 1/k2N1 и наблюдается
линейная зависимость квазиравновесной концентрации
димеров от концентрации кислорода [17]. Проведенные
исследования показали, что процесс захвата димеров на
Oi не является доминирующим в гидрогенизированных
кристаллах в температурном интервале 280–375◦C. Как
было установлено, зависимость Neq

2 от N1 является близ-
кой к квадратичной даже при таких низких температурах,
как 300◦C. Кроме того, в исследованном температурном
интервале наблюдалось значительное возрастание Neq

2 с
понижением температуры, в то время как в исходном
материале имеет место противоположная зависимость
(рис. 4).

Это означает, что в гидрогенизированных кристаллах
процесс диссоциации кислородных димеров ускоряется
сильнее, чем процесс их захвата, т. е. k−2 � k2N1

даже при температурах 300−400◦C. Этот эффект мож-
но объяснить следующим образом. Согласно принципу
детального равновесия [33],

k−2 = k1
NSOg1

g2
exp

(
−

Eb2

kT

)
, (4)

где NSO — число возможных состояний для межузель-
ного атома кислорода в единице объема кристалла Si
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(NSO = 1023 см−3), g1 и g2 — число возможных экви-
валентных положений с минимумом энергии для Oi

и O2i соответственно в единичной ячейке кристалла
кремния, Eb2 — энергия связи комплекса O2i . Так как
k1 = 4πr1Deff

1 , то и k−2 ∼ Deff
1 , т. е. величина скорости

обратной реакции возрастает в такой же мере, как и ско-
рость прямой реакции, пропорционально возрастанию
эффективного коэффициента диффузии кислорода.

Для случая k−2 � k2N1 уравнение (2) с учетом (4)
трансформируется в

Neq
2 = k1N2

1/k−2 =
N2

1 g2

NSOg1
exp

(
Eb2

kT

)
. (5)

Из выражения (5) следует, что для рассматриваемого
случая (k−2 � k2N1) квазиравновесная концентрация
димеров определяется только концентрацией кислорода,
энергией связи димеров и температурой, т. е. не зависит
от содержания водорода NH (NH влияет только на ко-
эффициент диффузии кислорода). Сплошная кривая на
рис. 4 рассчитана по формуле (5) при значении энергии
связи димеров 0.23 эВ.

Представленные на рис. 4 зависимости и их интерпре-
тация позволяют объяснить обнаруженный ранее эффект
существенного возрастания степени влияния водорода на
процессы, связанные с кластеризацией кислорода, при
понижении температуры термообработки [8,32]. В част-
ности, было установлено: если при температуре 450◦C
скорость генерации термодоноров ускорена в гидроге-
низированных кристаллах по сравнению с исходными
в 5 раз, то при температуре 350◦C это отношение
возрастает до 200 раз [32]. Принимая во внимание, что
начальным этапом всех процессов, связанных с распадом
твердого раствора кислорода в кристаллах Si, является
образование кислородных димеров, этот эффект можно
объяснить возрастанием при понижении температуры
разности между квазистационарной концентрацией диме-
ров в гидрогенизированных кристаллах и в кристаллах,
не содержащих водорода (рис. 4).

Рассмотрим теперь возможные механизмы взаимодей-
ствия примесных атомов H и O, которые могут при-
водить к ускоренной диффузии кислорода, и вопрос о
стабильности эффекта влияния водорода на диффузию O.
Как уже отмечалось, ранее было установлено, что прак-
тически весь водород, введенный в высококачественные
кристаллы Cz-Si путем высокотемпературной прямой
диффузии, при комнатной температуре находится в виде
молекул H2 [22–24]. Энергия связи молекулы H2 в
решетке Si экспериментально не определена. Согласно
некоторым косвенным оценкам и теоретическим рас-
четам, наиболее вероятное значение этой величины
Eb = 1.6 эВ [33]. Расчет показывает, что при таком
значении Eb при температуре 300◦C доля атомарного
водорода будет составлять лишь ∼ 0.01% от полной
концентрации водорода (при полной концентрации во-
дорода NHΣ = 1015−1016 см−3) в виде одиночных атомов
и молекул H2, т. е. и при T = 300◦C практически весь по-
движный водород находится в виде молекул H2. Однако

на данном этапе исследований нельзя утверждать одно-
значно, какой именно формой подвижных водородсодер-
жащих частиц, атомарной или молекулярной, обусловле-
на ускоренная диффузия кислорода. Вероятность взаи-
модействия двух частиц пропорциональна произведению
концентрации этих частиц на коэффициент их диффу-
зии. Так как коэффициент диффузии одиночных атомов
водорода (DH = 9.4 · 10−3 exp(−0.48/kT) [33–35])
при T = 300◦C превышает коэффициент диффузии H2

(DH2 = 2.6 · 10−4 exp(−0.78/kT) [22]) в 1.6 · 104 раз,
то в отсутствие барьера для захвата вероятность вза-
имодействия одиночных атомов водорода и кислорода
будет сравнимой с вероятностью взаимодействия Oi

с H2. Неясным остается также вопрос, каждое ли
взаимодействие кислорода с водородсодержащей части-
цей приводит к разрыву связи Si–O и прыжку атома
O в соседнее межузельное положение. Таким обра-
зом, вопрос о механизме водородо-кислородного взаи-
модействия, приводящего к ускоренной диффузии ато-
мов O, пока остается открытым и требует дальнейших
исследований.

Как видно из рис. 3, концентрация молекул водоро-
да, введенных в кристаллы путем высокотемпературной
диффузии, падает в течение отжига кристаллов при
температуре 300◦C. Расчет показывает, что толщина
приповерхностного слоя, из которого водород уходит
вследствие обратной диффузии в атомарной или мо-
лекулярной форме, не превышает 1 мм после термо-
обработки при T = 300◦C в течение 10 ч. Так как
толщины исследованных образцов были более 6 мм,
наблюдаемое изменение концентрации молекул H2 не-
льзя объяснить уходом подвижных водородсодержащих
частиц на поверхность. Можно предполагать, что водо-
род остается в объеме кристаллов в форме стабильных
водородсодержащих комплексов. Действительно, ранее
было обнаружено, что водород входит в состав мелких
однозарядных доноров, образующихся в гидрогенизиро-
ванных кристаллах в результате термообработки при
T = 350◦C [36]. В настоящей работе найдено, что
исчезновение молекул водорода при отжиге кристаллов
Si : (O, H) в интервале температур 280−375◦C сопро-
вождается появлением полос поглощения при 1956.2,
2131.5, 2191.9 и 2202.8 см−3. Эти полосы наблюдались
в гидрогенизированных кристаллах и ранее [37–39], од-
нако до сих пор они не идентифицированы. Известно,
что полосы поглощения в этой области характерны для
валентных колебаний, обусловленных связями Si–H в
окрестности межузельных или вакансионных дефектов
решетки кремния [40,41]. Комплексы водорода с соб-
ственными дефектами решетки могут быть достаточно
устойчивыми (до 600◦C и выше) и в течение долгого вре-
мени могут являться источником появления подвижных
атомов водорода в решетке Si. Это позволяет объяснить
длительное действие водорода, введенного в кристаллы
Cz-Si путем высокотемпературной прямой диффузии, на
процессы, связанные с кластеризацией кислорода при
температурах 350−450◦C [5].
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4. Заключение

Таким образом, в результате проведенных исследова-
ний установлено, что легирование водородом кристал-
лического кремния, выращенного по методу Чохраль-
ского, приводит к значительному возрастанию скоростей
генерации и квазистационарных концентраций малых
кислородных кластеров (димеров, тримеров, бистабиль-
ных термодоноров) при термообработках кристаллов в
области температур 280−375◦C. В кристаллах Si : (O, H)
детально изучена кинетика накопления кислородных ди-
меров. Определены характеристические времена фор-
мирования этих комплексов и на основании теории
диффузионно-контролируемых реакций рассчитан эф-
фективный коэффициент диффузии кислорода. Показано,
что в кристаллах Si, содержащих водород в концен-
трациях 1015−1016 см−3, при T = 300◦C коэффициент
диффузии кислорода в 105−106 раз превышает таковую
величину в кристаллах с низким содержанием водорода.

Найдено, что водород увеличивает в одинаковой мере
скорости как прямых, так и обратных реакций, связанных
с процессами кластеризации кислорода. Как следствие,
квазиравновесная концентрация малых кислородных кла-
стеров не зависит от концентрации водорода, когда
последняя превышает некоторую критическую величину,
а определяется только энергией связи комплексов и
температурой. Полученные результаты позволяют каче-
ственно объяснить температурную зависимость эффекта
водородного ускорения процессов потери межузельного
кислорода и генерации термодоноров.

Обнаружено, что исчезновение подвижных водородсо-
держащих частиц (H, H2) при термообработке кристал-
лов Si в области температур 300−375◦C сопровождается
образованием новых оптически активных центров. Поло-
сы поглощения, связанные с этими центрами, характерны
для валентных колебаний, обусловленных связями Si–H
в окрестности межузельных или вакансионных дефектов
решетки кремния.

Работа выполнена при частичной финансовой под-
держке Белорусского республиканского фонда фунда-
ментальных исследований и гранта INTAS-Беларусь 97-
0824.
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Abstract Formation of small oxygen clusters under heat-
treament at temperatures 280–375◦C has been studied in a
crystalline silicon doped with hydrogen by a high temperature
in-diffusion. It is found that the presence of hydrogen in
1015−1016 cm−3 concentrations results in significant enhancement
(up to 106 times at T 6 300◦C) of the oxygen diffusivity in Si
crystals. Possible interaction mechanisms of O and H impurity
atoms and the reason for hydrogen enhanced oxygen diffusion in
silicon are being discussed.
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