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Исследовано влияние содержания германия на диффузию лития в твердые расворы Si1−xGex при тем-
пературах 300–500◦C. Установлено, что при понижении температуры с ростом содержания германия резко
уменьшаются коэффициент диффузии и предельная растворимость лития. Причем с ростом температуры диф-
фузии темп спада коэффициента диффузии лития в зависимости от состава твердого раствора уменьшается,
что обусловлено влиянием упругих напряжений решетки, создаваемых изовалентыми атомами германия.

Как известно, литий является единственной мелкой
примесью, которую применяют для получения сильно-
компенсированных i-областей кремниевых детекторов
ионизирующего излучения [1]. При этом компенсация
проводится методом электрического дрейфа лития из
тонкого приповерхностного слоя, в который осуществля-
ется предварительное введение лития при 500–600◦C в
течение ∼ 5 min с резким последующим охлаждением,
тогда как дрейф проводится при 65–100◦C.

Литературные данные о коэффициенте диффузии ли-
тия DLi не только в кремнии, но и в других по-
лупроводниках характеризуются чрезвычайно большим
разбросом величин DLi (на несколько порядков) [2].
Данное обстоятельство связано прежде всего с тем,
что литий, диффундируя по междоузлиям, эффективно
взаимодействует с фононовыми примесями и дефектами,
вносимыми при выращивании, а также при термических
и других обработках материала.

В [3] показано, что ядерные детекторы на основе моно-
кристаллов сплава Si1−xGex обладают в 3 раза большей
скоростью счета, чем кремниевые детекторы. Однако
некоторые вопросы, связанные с низкотемпературной
диффузией лития в Si1−xGex, остаются открытыми. Как
известно, введение изовалентной примеси германия в ре-
шетку кремния приводит к появлению искажений решет-
ки кристалла, которые в свою очередь могут оказывать
существенное влияние на диффузию и растворимость
примесей. Так, коэффициент диффузии фосфора в спла-
вах Si1−xGex растет с содержанием германия [4].

В случае лития, диффундирующего по междоузельно-
му механизму, локальные напряжения решетки монокри-
сталла Si1−xGex также могут существенно влиять на этот
процесс. Однако в литературе отсутствует информация о
низкотемпературной диффузии лития в этот материал.

В данной работе исследовано влияние содержания
германия на диффузию лития в монокристаллах твер-
дых растворов Si1−xGex при температурах 300–500◦C.
Диффузию лития проводили путем погружения образ-
цов в галлиевый расплав, насыщенный литием, в печи
СУОЛ-44 в течение часа. В связи с низкой температурой
расплава галлий отсутствует в объеме кристалла, тогда

как быстродиффундирующая примесь лития проникает
за это время на несколько микрон.

Поскольку диффузия лития чрезвычайно сильно зави-
сит от предыстории кристалла, для более ясной интер-
претации результатов все исследованные образцы выре-
зались из одного варизонного монокристалла Si1−xGex с
переменным составом от x = 0 до 35 at.% и с градиентом
величины x около 0.7 at.% на 1 mm. Шайбы имели
толщину около 300µm, и мы полагали, что содержание
германия в шайбе равно среднему значению. Следует от-
метить, что изменение содержания германия в шайбе из-
за варизонности составляет около 0.21 at.%. Поскольку
все шайбы взяты из одного кристалла, выращенного, оче-
видно, в одном технологическом процессе, все условия
выращивания образцов идентичны. Следовательно, пара-
метры образцов, за исключением содержания германия
в них, также являются идентичными.

Монокристаллы твердых растворов Si1−xGex были
выращены методом электронно-лучевой бестигельной
зонной плавки [5]. Образцы монокристаллов твердых
растворов Si1−xGex с содержанием германия 0 < x< 35
имели p-тип проводимости.

Как известно, удельная электропроводность полупро-
водника равна σ = enµ (n — концентрация электронов,
µ — их подвижность), при комнатной температуре
n = NLi. Следовательно, σ = eNLiµ. Таким образом,
распределение σ(l) по глубине образца l может быть
использовано для определения профиля концентрации
лития NLi(l).

Распределение σ(l) на образцах измерялось однозон-
довым методом [6]. При расчете профиля концентрации
NLi(l) учитывалась зависимость подвижности носителей
от состава сплава кремний–германий [7,8].

Известно, что при сравнимых температурах диффу-
зии коэффициент диффузии и растворимость лития в
германии выше, чем в кремнии. Однако, как видно из
рисунков, при температурах диффузии 325 и 400◦C на-
блюдается аномальное поведение: с ростом содержания
германия резко уменьшаются коэффициент диффузии
(рис. 1) и предельная растворимость лития (рис. 2).
Темп спада коэффициента диффузии лития в зависимости
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Рис. 1. Зависимость коэффициента диффузии лития от содер-
жания германия в твердых растворах кремний–германий.

Рис. 2. Зависимость предельной растворимости лития от
содержания германия в твердых растворах кремний–германий.

от состава твердого раствора сильнее проявляется при
низких температурах диффузии. Как уже упоминалось
выше, в случае диффузии по вакансионному механизму
коэффициент диффузии фосфора возрастал с ростом x.
Нами предполагалось, что это связано с генерацией
вакансий в поле упругих напряжений решетки.

В данном случае при междоузельной диффузии введе-
ние атомов германия, создавая упругие напряжения ре-
шетки, видимо, нарушает периодичность междоузельно-
го потенциала решетки и препятствует перескоку атомов
лития по междоузлиям при температурах диффузии до
500◦C. Наблюдаемый при x > 0.20 рост коэфициента
диффузии вызван увеличением эластичности решетки
сплава с возрастанием содержания германия.

Растворимость примесей (xLi) в полупроводниках
определяется, как известно, величиной ∆Hα

Li (энтальпия
перехода атомов примеси в твердый раствор) и измене-
нием колебательной энтропии ∆Svib [2], а также вкладом
кулоновского взаимодействия с носителями тока [9,10]

ln(xLi) = −∆Hα
Li/T + ∆Svib + Q(T). (1)

Здесь Q(T) — кулоновская добавка в (1) из [9,10].
Анализ концентрационной зависимости растворимо-

сти лития с помощью выражения (1) показывает, что

уменьшение растворимости лития определяется измене-
нием величины ∆Hα

Li. Однако при температуре диф-
фузии 500◦C и выше тепловая энергия атомов лития в
решетке сплава становится сравнимой с потенциальными
барьерами, формируемыми упругими напряжениями ре-
шетки из-за присутствия изовалентных атомов германия.
В результате поведение атомов лития в решетке сплава
перестает быть аномальным. Поскольку значение kT
при 500◦C имеет величину порядка 0.044 eV, видимо,
потенциальные барьеры, вносимые атомами германия,
имеют величину порядка сотых eV.

Таким образом, обнаружено аномальное поведение ко-
эффициента диффузии и растворимости лития в сплавах
Si1−xGex при низких температурах. Высказано предполо-
жение, что оно связано с нарушениями периодичности
междоузельного потенциала решетки, вызванными ло-
кальными упругими напряжениями решетки, вносимыми
изовалентными атомами германия.
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