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Показано, что представление нейтронных нарушений в виде дивакансионных D-кластеров с тетравакан-
сионным ядром адекватно описывает наблюдаемые нейтронно-наведенные эффекты в кремнии, выращенном
методом зонной плавки. Также предсказывается, что при концентрации легирующей примеси выше крити-
ческой напряжение полного обеднения уменьшается из-за „сжатия“ внешней области пространственного
заряда кластера. Величина ожидаемого эффекта определяется фактором ∼ [1− (r n/r cl)3]−1, где r n и r cl —
радиусы ядра и кластера соответственно.

1. Введение

Многочисленные теоретические и экспериментальные
исследования ионно-облученных полупроводников [1–4]
приводят к заключению, что за изменение их свойств
ответственны, как правило, сложные дефекты (комплек-
сы, кластеры, разупорядоченные области), образующи-
еся в результате взаимодействия подвижных первич-
ных радиационных дефектов (вакансий и междоузлий)
между собой и с ранее образовавшимися дефектами.
Однако продвижение в изучении сложных дефектов в
значительной степени сдерживается отсутствием экспе-
риментальных средств наблюдения и идентификации для
большинства типов сложных дефектов, если не считать
сравнительно небольшого числа простых дефектов типа
A- и E-центров, дивакансий или дефектов, обладающих
особыми свойствами (например, парамагнетизмом в слу-
чае тетравакансии). Это приводит к невозможности в
полной мере осуществлять количественную проверку
существующих теоретических моделей. В результате
теоретические модели, как правило, являются при-
ближенными. Определенным приближением является и
диффузионно-реакционная модель образования устойчи-
вых кластеров, так как в ней занижена роль каскадного
этапа дефектообразования [2,3]. Однако из-за сложности
задачи количественные критерии такого приближения
не получены. Указанные трудности, по-видимому, и
являются причиной отсутствия адекватного объяснения
различных нейтронно-наведенных эффектов в кремнии,
полученном зонной плавкой: 1) предельного положения
уровня Ферми [5,6]; 2) инверсии типа проводимости [7];
3) поведения эффективной концентрации и обратного
тока [8]; 4) прямого и обратного отжига [8–10].

Цель настоящей работы — представить модель ней-
тронных нарушений в зонном кремнии, которая адекват-
но описывает нейтронно-наведенные эффекты.

Многие экспериментальные данные свидетельствуют
о том [2,11], что основными по концентрации ради-
ационными дефектами (РД) являются дивакансии, из
которых и состоят устойчивые вакансионные кластеры.
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В диффузионно-реакционном приближении кинетика об-
разования дивакансионного D-кластера существенным
образом определяется отношением времен рекомбина-
ции и диффузии вакансий λ = τR/τD = DV/βVVNVL2,
где DV и NV — коэффициент диффузии и концентрация
вакансий соответственно, βVV — вероятность элемен-
тарного акта рекомбинации, L — характерный размер
вакансионного кластера (V-кластера). В случае „засты-
вающего“ V-кластера радиус дивакансионного кластера
(D-кластера) есть L2 ≈ L[1− 2 exp(1/λ)]. При облуче-
нии нейтронами с энергией 1 МэВ линейный размер
D-кластера составляет ∼ 50 Å [12].

Однако интерпретация нейтронно-наведенных эффек-
тов на основе простых РД (вакансий [13], дивакан-
сий [14] и пар примесь–вакансия [15,16]) с помощью
моделей „донорного удаления“ и компенсации [7] при-
водит к расхождению между теорией и эксперименталь-
ными данными [7,17]. В то же время изучение спек-
тров электронного парамагнитного резонанса (ЭПР) в
облученном кремнии показывает [18–20], что, помимо
дивакансий и пар примесь–вакансия, образуются муль-
тивакансии — семейство дефектов, образованных це-
почкой соседних вакансий в отдельной плоскости (110)
(конфигурация „зигзаг“). Эти стабильные при комнатной
температуре дефекты могут создавать локализованные
связанные состояния вблизи середины запрещенной
зоны. При этом идентифицированы центры Si-P3 —
тетравакансии [18,19] и Si-P1 — пентавакансии [18–20].
Согласно недавнему теоретическому изучению [4] коль-
цевых мультивакансий Vm с m = 1, . . . , 7, последние,
за исключением гексавакансии, имеют глубокие уров-
ни в запрещенной зоне. Гексавакансия V6 не является
вакасионно-подобной и электрически активной.

Обработка ЭПР-спектров кислородных комплексов
VO методом линейной комбинации атомных орбиталей
показывает [21], что связанные состояния в запрещенной
зоне могут возникать из расщепления молекулярной
связи Si–Si, связывающей свободные s p3-орбитали двух
атомов кремния. Связанные состояния соответствуют
связывающей и антисвязывающей орбиталям. В ней-
тральном зарядовом состоянии на связывающей орби-
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тали находятся два электрона с противоположными спи-
нами. Дополнительно захваченный электрон помещается
на антисвязывающей орбитали. В такой модели положи-
тельно заряженная дивакансия V+

2 представляется как
состояние с неспаренным электроном на связывающей
орбитали, а отрицательно заряженная V−2 — на антисвя-
зывающем уровне. Основным состоянием нейтрального
зарядового состояния V0

2 является синглет.
Измерения постоянной Холла показывают, что в зон-

ном кремнии наблюдается эффект предельного поло-
жения уровня Ферми Ev + 0.39 эВ, после γ-облучения
60Co [5] и электронами [22,23] и Ev + 0.48 эВ по-
сле облучения быстрыми нейтронами [5,24]. Эф-
фект объяснялся амфотерными свойствами дивакан-
сий с уровнями E−2 = Ev + 0.51 эВ (или Ec − 0.54 эВ)
и E+

2 = Ev + 0.27 эВ [6,22,23]. Однако результаты ра-
бот [24,25] показали, что дивакансии принадлежит уро-
вень E−2 = Ec − 0.4 эВ и, следовательно, происхожде-
ние уровней, ответственных за предельное положение
уровня Ферми Ev + 0.39 эВ, должно быть другим. Пре-
дельное положение уровня Ферми указывает на то, что
доминирующая роль в кластере должна принадлежать
многозарядовым амфотерным центрам. Это означает,
что в облученном кремнии и уровень Ферми, и равновес-
ная концентрация дырок определяются многозарядовы-
ми центрами (например, дивакансиями или тетравакан-
сиями) и в то же время не зависят от их концентрации,
а следовательно, и от потока облучения.

2. Электронная структура
мультивакансий

Одноэлектронное приближение, в рамках которого
проводится изучение ЭПР-спектров, согласно работам
Уоткинса [13], дает вполне удовлетворительное описа-
ние как изолированных вакансий, так и дефектов, являю-
щихся совокупностью вакансий. В то же время из теоре-
тических оценок следует, что многоэлектронные эффек-
ты должны быть не менее важны, чем сам эффект Яна–
Теллера, и построить полную количественную теорию
глубоких уровней без учета взаимодействия электронов
невозможно. Однако трудность решения такой задачи,
учитывающей многоэлектронные эффекты, состоит в
том, что ее нужно решать самосогласованно. В настоя-
щее время точного решения таких задач не существует и
используются различные приближения. Некоторые упро-
щения, в том числе и модель молекулы дефекта (ММД)
в приближении сильной связи, позволяют систематиче-
ски проанализировать зависимость результатов от отно-
сительной силы электрон-электронного взаимодействия,
измеряемой лишь отношением двух параметров 1/U
(1 — расщепление одноэлектронных состояний, U —
эффективная кулоновская энергия двух электронов, свя-
занных с дефектом), через которые можно выразить все
разности энергий.

В ММД мультивакансии Vm в конфигурации „зигзаг“
представляются как молекулярная связь Si(A)–Si(B) в
направлении 〈111〉 с расстоянием dAB между атомами A
и B на концах цепочки вакансий в плоскости (110) [19].
Поправки к ММД определяют одноэлектронные само-
согласованные расчеты, учитывающие зарядовое состо-
яние дефектов, и корреляционные эффекты. В модели
Халдейна и Андерсона [26] для изучения примесей пе-
реходных металлов в ковалентных кристаллах в прибли-
жении Хартри величина смещения уровня дефекта Ed

при изменении зарядового состояния дефекта (примеси)
на единицу есть

dEL/dq = θLdEd/dq = θL(J− J′)dM0/dq

≈ Eg(1− 2a)2/nb, (1)

где M0 — зарядовая заселенность узла дефекта; J, J′ —
внутри- и межатомные кулоновские интегралы, a и b —
коэффициенты линейной интерполяции вкладов зон в
зарядовое состояние дефекта (a ≈ b ≈ 0.2); n — число
состояний дефекта; θL — степень локализации волновой
функции связанного состояния (θL ≈ 0.6). Межатомные
кулоновские члены J′ для удаленных атомов изменяются
как ∼ dAB

−1, J − J′ = U = q2/εeffdAB, где εeff = ε — ди-
электрическая проницаемость. Малая величина dM0/dq
по сравнению с единицей означает, что изменение заря-
дового состояния дефекта на единицу ведет к малому
изменению электронной заселенности узла, в котором
этот дефект расположен. Оно ведет к изменению уровня
дефекта Ed. В результате величина смещения dEL/dq
не зависит от кулоновского вклада U = J − J′ и для
среднего значения n≈ 6−12 равна 0.22 эВ. Это значение
dEL/dq подтверждается и более сложными расчетами
(методом псевдопотенциала в рамках формализма ло-
кальной плотности [27] и др.) и для вакансии составляет
0.21−0.25 эВ. Вывод о том, что несколько зарядовых
состояний дефекта могут приводить к локализованным
уровням, подтвержден экспериментально на примере
вакансий, примесей переходных и других металлов.

В приближении Хартри–Фока в базисе детерминантов
Слэтера собственные состояния двухцентровой молеку-
лы классифицируются как ±(12 + U2/4)1/2 и ±U/2, где
1 — одноэлектронное расщепление, соответствующее
связи Si(A)–Si(B) — изменяется как ∼ d−2

AB [28] (для
кремния 1 ≈ 1.2 эВ). Симметричная и антисимметрич-
ная функции, из которых строятся детерминанты Слэте-
ра, являются базисными функциями представлений 6g

и 6u точечной группы симметрии C2v . Мультивакансии
V2 (D3d → C2h) и V4 имеют симметрию C2h, которая
изоморфна с C2v , и, следовательно, имеют то же пред-
ставление. Такое приближение, являющееся простым в
двух предельных случаях — слабой (1 � U) и сильной
(1 � U) корреляции, оказывается чрезвычайно слож-
ным для точного рассмотрения в переходной области
0 < (1/U) < 1. Предельный случай слабой корреляции
(пренебрежимо малого внутриатомного отталкивания)
1� U соответствует обычному зонному спектру с од-
ноэлектронными уровнями.
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Рис. 1. Многоэлектронные состояния мультивакансий в нейтральном зарядовом состоянии V0
m. Расстояние dAB калибруется по

числу вакансий между атомами Si на конце цепочки вакансий в плоскости (110).

При больших расстояниях между атомами Si(A)
и Si(B) 1� U и электрон-электронные взаимодей-
ствия не малы. Предельный случай сильной корреля-
ции (1/U)→ 0 означает то, что электроны стремятся
уменьшить свою энергию и разместиться на разных
атомах. Основное состояние получается вырожденным.
Возбужденные состояния соответствуют спариванию на
той же атомной орбитали и расположены относительно
основного состояния при +U для V+

m , V0
m и при +2U

для V−m . Основным состоянием нейтрального зарядо-
вого состояния V0

m является синглет. Спин S = 1 в
такой системе возникает из триплетного возбужден-
ного состояния через тепловое возбуждение. Много-
электронные состояния нейтральных мультивакансий
V0

m показаны на рис. 1. Там же пунктирной линией
показаны ближайшие к середине запрещенной зоны
(Ei ) уровни кольцевых мультивакансий, полученные
методами [4] ab initio Хартри–Фока и молекулярно-
динамического расчета, основанного на функционале
плотности. Как видно из рис. 1, мультивакансии в
кольцевой конфигурации не образуют уровней вблизи
середины запрещенной зоны. Тонкими линиями пока-
заны уровни мультивакансий V0

m для εeff = (ε + 1)/2.
Сравнение ЭПР-спектров показывает [18], что отличие
в спектрах мультивакансий V3 и V5 может возникать
из неэквивалентности атомов Si(A) и Si(B). Отсутствие
эффектов движения у центра Si-P3 в интервале темпе-
ратур T = 77−300 K [18], по-видимому, также связано с
большим расстоянием dAB между атомами Si(A) и Si(B).
Если относительную силу эффектов взаимодействия
характеризовать безразмерным отношением параметров

δ/U , где δ — изменение энергии одноэлектронного
состояния под действием заданной дисторсии, то от-
сутствие эффектов движения у Si-P3 означает преоб-
ладание мультиплетного расщепления над эффектом
Яна–Теллера при больших расстояниях между атомами
Si(A) и Si(B). Различие спинов у центров Si-P3 (S = 1)
и Si-P1 (S = 1/2), по-видимому, связано с тем, что
пентавакансии реализуются в кольцевой конфигурации.
Пентавакансия имеет 6 неэквивалентных конфигураций,
5 из которых соответствуют некольцевой конфигурации.
Одна из них имеет конфигурацию „зигзаг“ с энергией
диссоциации на 0.05 эВ меньше, чем кольцевая [4].
Следовательно, нескольких метастабильных конфигура-
ций могут сосуществовать. Для вакансии, дивакансии
и тривакансии существует единственная симметрично
неэквивалентная конфигурация. Тетравакансия имеет че-
тыре неэквивалентные конфигурации, три из которых
соответствуют некольцевой конфигурации. Значит, по
крайней мере две метастабильные конфигурации могут
сосуществовать. Следовательно, наиболее вероятным де-
фектом, образующим уровни вблизи середины запре-
щенной зоны и ответственным за предельное положение
уровня Ферми Ev + 0.39 эВ, может быть тетравакансия
в конфигурации „зигзаг“. Многие экспериментальные
данные, как показано далее, могут служить косвен-
ным подтверждением этого результата, хотя прямые
измерения, идентифицирующие уровни вблизи сере-
дины запрещенной зоны, пока отсутствуют. Экспери-
ментально определены только уровни дивакансий, для
которых предельное положение уровня Ферми есть
Ev + 0.48 эВ.
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3. Кластерная модель нейтронных
нарушений

Кластерная модель нейтронных нарушений в кремнии
впервые была предложена в [29]. Благодаря относи-
тельной простоте, в сочетании с методом эффективной
среды и некоторыми поправками, она популярна и в
настоящее время [2]. В [29] в сферическом приближении
при однородном распределении дефектов для системы
„кластер + матрица (n-Si)“ из уравнений Пуассона и
электронейтральности

Nm(r 3
cl − r 3

0) = ND0(r 3
scr − r 3

cl), (2)

при LDm ≤ r cl � r scr, были вычислены глубина и ширина
потенциальной оболочки

ϕ(r scr)− ϕ(r 0) = ψ, (3)

r 3
scr = 3εε0r clψ/qND0, (4)

где LDm = (εε0kT/q2Nm)1/2 — длина экранирования
Дебая, ε0 — электрическая постоянная, ε — диэлектри-
ческая проницаемость, ϕ(r ) — потенциал, являющийся
решением уравнения Пуассона, ψ — разность уровней
Ферми вне и внутри кластера, q — заряд электрона, k —
постоянная Больцмана, Nm — концентрация дефектов
в кластере, ND0 — концентрация легирующей приме-
си, r scr — внешний радиус области пространственного
заряда (ОПЗ), r 0 — внутренний радиус ОПЗ, r cl —
радиус кластера. При этом асимптотическим состоянием
облученного нейтронами кремния является компенси-
рованный собственный. Величины r cl и ψ являются
заданными, а r 0 и r scr — неизвестными. В [29] предпо-
лагается, что потенциальные оболочки очень глубокие,
qψ � kT, и глубина проникновения электронов 1r на
внешнем крае r = r scr пренебрежимо мала, 1r � r scr.
В более точных моделях, учитывающих дополнительный
вклад ∼ 2kT/q от „хвостов“ распределения основных
носителей на внешнем крае потенциальной оболочки,
величина ψ заменяется на (ψ − 2kT/q).

Детальное изучение механизмов дефектообразования
показывает, что не менее важной фазой образования ва-
кансионных кластеров, чем диффузионно-реакционная,
является начальная фаза пространственно-временного
разделения первичных РД (вакансий V и междоуз-
лий I ). Диффузионно-реакционная фаза включает в
себя внутрикаскадный отжиг (рекомбинацию) близко
расположенных пар V−I и последующий диффузионно-
реакционный механизм, учитывающий большое разли-
чие их коэффициентов диффузии. При обоих механизмах
диффузионно-реакционной фазы „выживает“ незначи-
тельная часть дефектов (V и I ), первоначально образо-
вавшихся в каскаде. В действительности концентрация
близко расположенных пар V−I выше, чем средняя
их концентрация, так как по мере уменьшения энер-
гии дефектообразующей частицы среднее расстояние
между последовательными соударениями убывает. По-
этому возникает повышенная вероятность аннигиляции

близких пар V−I или соединения близких вакансий
в комплексы V2, Vm. Так как аннигиляция пар V−I
лимитируется диффузией с энергией активации, боль-
шей чем барьер для захвата вакансии вакансией [30],
то будет преобладать реакция V + V → V2. В началь-
ный момент из вакансионного V-кластера образует-
ся дивакансионный D-кластер (V + V → V2), а затем
из дивакансионного D-кластера — тетравакансионный
T-кластер (V2 + V2 → V4). Поскольку дивакансии прак-
тически неподвижны при комнатной температуре, реак-
ция V2 + V2 → V4, лимитируемая актом взаимодействия,
возможна только для дивакансий, находящихся друг
от друга на расстоянии радиуса их захвата. Скорость
образования тетравакансий пропорциональна квадрату
концентрации дивакансий, и основная часть T-кластера
образуется в той области D-кластера, где концентрация
дивакансий максимальна, т. е. в центральной части. Для
короткодействующих сил взаимодействия одинаковых
дефектов (дивакансий) с концентрацией N2 ≈ 1020 см−3

концентрация пар (тетравакансий) оценивается величи-
ной ∼ 1019 см−3. Следовательно, в ощутимых концен-
трациях будут реализовываться дивакансии и тетрава-
кансии, причем дивакансии в преобладающей концен-
трации. Это согласуется с данными по ионному облуче-
нию кремния (максимальная концентрация дивакансий
∼ 7 · 1019 см−3 [3], а тетравакансий ∼ 4 · 1019 см−3 [31]).

Предыдущее рассмотрение указывает на то, что кла-
стер состоит из дивакансий со следами тетравакансий в
центре. Вследствие различия уровней Ферми в кластере
и вне его вокруг кластера образуется область простран-
ственного заряда.

Энергетическая структура „кластер + ОПЗ“ показа-
на на рис. 2. В сферическом приближении „кла-
стер + ОПЗ“ заполняют часть объема кристалла (1− η),
где η = exp(−vscr6eff8) — часть ненарушенного объема
кристалла, vscr — объем ОПЗ согласно (4), 6eff = ncl6,
6 = σSiNSi — макроскопическое сечение рассеяния ней-
тронов в кремнии, ncl — среднее число кластеров,
образуемых одним нейтроном, 8 — нейтронный поток.
Произведение концентрации доноров в n-Si на часть
ненарушенного объема n-типа есть эффективная концен-
трация доноров: NDeff = ND0η.

Аналогично часть объема кристалла, не занятая
кластерами — χ = exp(−vcl6eff8), а часть кристал-
ла, занятая кластером — (1− χ) ≈ vcl6eff8, так как
vcl6eff8� 1, где vcl — объем кластера. „Кластер – ОПЗ“
заполняет объем va = (4π/3)r 3

0, который определяется
отрицательной (внутренней) областью пространственно-
го заряда. Количество отрицательно заряженных дефек-
тов в единичном телесном угле, согласно (2)–(4), при
r scr � r cl и 1r = r cl − r 0 � r cl равно

Nm(r 3
cl − r 3

0) = ND0(r 3
scr − r 3

cl) = 3εε0r clψn/q, (5)

где Nm — средняя концентрация дефектов в кластере
на интервале 1r = r cl − r 0, ψn = ψn0 − 2ψT , qψT = kT,
ψn0 — положение уровня Ферми относительно середины
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Рис. 2. Потенциальный контур зоны проводимости и валентной зоны в кластере и его окружении. Штриховкой показана область
проникновения электронов ∼ 2kT.

запрещенной зоны в n-Si. Условие 1r = r cl − r 0 � r cl

означает планарное приближение решения уравнения
Пуассона в области r 0 < r < r cr. Из (5) внутренний
радиус ОПЗ есть

r 0 = r cl(1− 3εε0ψn/qNmr 2
cl)

1/3. (6)

Учитывая, что N2(r 3
0 − r 3

n) > Nnmr 3
n, где Nnm — кон-

центрация дефектов в ядре, r n — радиус ядра, эф-
фективная концентрация акцепторов NAeff есть произ-
ведение концентрации дивакансий N2 на van6eff8, где
van = (4π/3)(r 3

0 − r 3
n):

NAeff = (4π/3)N2
[
r 3

cl(1− 3εε0ψn/qN2r 2
cl)− r 3

n

]
6eff8. (7)

Результирующая эффективная концентрация носителей
до инверсии есть

Neff = Neff.c = NDeff + NAeff.c = ND0 exp(−c8) + bc8, (8)

где постоянная введения акцепторов

b = bc = (4π/3)N26eff
[
r 3

cl(1− 3εε0ψn/qN2r 2
cl)− r 3

n

]
, (9)

а постоянная удаления доноров

c = vscr6eff = 4πεε0r clψn6eff/qND0. (10)

После инверсии (8 > 8inv) эффективная концентрация
не зависит от примесей в Si и определяется только ради-
усом кластера r cl и минимальной концентрацией легиру-
ющих примесей ND0 min (ψnmin = 2ψT) ≈ 2.4 · 1011 см−3

(T = 300 K), при которой возможна обедненная область

Neff = NAeff.a = ba8, (11)

где постоянная введения акцепторов

b = ba = (4π/3)N26eff
[
r 3

cl(1− 3εε0ψnmin/qN2r 2
cl)− r 3

n

]
.

(12)
Для ND0 ≈ (2−50) · 1011 см−3, r cl ≈ 20 Å, N2 ≈
≈ 7 · 1019 см−3, 6eff ≈ 0.33 см−1 значения c и b,
вычисленные из (9), (10) и (12), хорошо согласуются с
экспериментальными данными: c ≈ (5−80) · 10−14 см2,
ba ≈ 0.05 см−1 и bc ≈ 0.012−0.015 см−1. Поскольку
не учитывается конкретное распределение дефектов,
концентрация дефектов Nm и радиусы кластера r cl

и ОПЗ r scr являются эффективными (усредненными)
величинами.

Представление нейтронных нарушений в виде диэлек-
трического включения является эффективным в случаях
vscr(cl)6eff8� 1 и приближенным вблизи инверсии, когда
vscr6eff8 ≈ 1. Инверсионный поток 8inv соответствует
условию NDeff = NAeff:

ND0 exp(−c8inv) = bc8inv. (13)

Приближенно 8inv можно определить из условия
NDeff = ND0 min:

8inv = (1/c) ln(ND0/ND0 min). (14)

Следует также отметить, что устойчивыми кластерами,
согласно (5), являются те, у которых концентрация
дефектов и радиус кластера удовлетворяют условию

Nmr 2
cl ≥ 106 см−1, (15)

т. е. которые удерживают равновесный потенциал в точке
r 0 = 0 больше 2ψT .
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Присутствие ядра кластера проявляется при тех кон-
центрациях легирующих примесей ND0, при которых
внутренний радиус ОПЗ r 0 достигает радиуса ядра r n.
С увеличением ND0(ψn0) уменьшается радиус обеднения
r 0 (6) и соответственно 1r 0n = r 0 − r n. При 1r 0n → 0
отрицательный заряд заполняет весь объем кластера.
Это означает, что количество отрицательного заряда
дивакансий в D-кластере недостаточно для поддержания
полного потенциала ψ = ψn0. Концентрацию легирую-
щей примеси ND0n(ψn0n), при которой отрицательный
заряд заполнит весь объем кластера, можно определить
из равенства (6) при r 0 = r n:

ψnn = (qN2r 2
cl/3εε0)[1− (r n/r cl)3]. (16)

Дальнейшее увеличение ND0(ψn0) приведет к уменьше-
нию радиуса ОПЗ: r scr n < r scr, где r scr n — радиус ОПЗ
в присутствии ядра. Из (8) следует, что относитель-
ное изменение отношения (r scr/r scr n)3 и соответствен-
но c, b (9), (10), (12) определяется величиной

R = (r scr/r scr n)3 = [1− (r n/r cl)3]−1

= qN2r 2
cl/3εε0ψnn. (17)

Для ядра радиуса r n ≈ (0.7−0.9)r cl фактор R ≈
≈ 1.5−3.7, а ND0n ≈ 8 · 1012 см−3 при r n = 0.8r cl. Умень-
шение радиуса ОПЗ, согласно модели эффективной
среды, приведет к увеличению эффективной проводи-
мости, а также к уменьшению рассеяния носителей
и, следовательно, к появлению эффективности сбора
заряда. Возможно, этот эффект и является причиной
уменьшения c и b на образцах с удельным сопротив-
лением ρ ≤ 500 Ом · см в [10,32], однако необходимы
дополнительные экспериментальные подтверждения.

Поведение обратного тока также соответствует пред-
ставленной кластерной модели. В приближении реком-
бинации Шокли–Рида основной вклад в генерационный
ток будет от кластеров:

1I ∝ qσvTni Nmvclncl68/2 ch(x), (18)

где
α = qσvTni Nmvclncl6/2 ch(x) (19)

есть постоянная деградации, σ ≈ σn ≈ σp — сече-
ния захвата электронов и дырок соответственно, Nm

(Nnm) — концентрация мультивакансий в кластере (ядре
кластера), vT — тепловая скорость, ni — собственная
концентрация, ch(x) = (ex + e−x)/2, x = (Ei + Em)/kT,
Em и Ei — энергетические уровни мультивакансий и
середины запрещенной зоны соответственно. Для ти-
пичных значений vT , ni и уровня E−4 ≈ Ec − 0.5 эВ,
σ ≈ σp ≈ 2 ·10−14 см2, r cl = 25 ·10−8 см, 6 = 0.165 см−1,
ncl = 2−3, Nnm = 4 · 1019 см−3 постоянная деградация
α ≈ 4 · 10−17 А/см. В то же время, если считать, что
кластеры состоят в основном из дивакансий, то для
уровня E−2 = Ec − 0.4 эВ [14,23] при Nm = 7 · 1019 см−3

величина α будет более чем на порядок меньше:

α(E−2 ) ≈ 10−18 А/см. Следовательно, при облучении ней-
тронами обратный ток будет определяться тетравакан-
сиями, преобладающими в центральной части кластера,
так как их энергетические уровни расположены ближе к
середине запрещенной зоны. В таком случае постоянная
деградация α не должна зависеть от концентрации при-
месей в кремнии и должна быть постоянной в области
умеренных потоков нейтронов, протонов и пионов [8].

Представленная модель имеет один переменный пара-
метр — радиус D-кластера r cl. Постоянные c, b и 8inv

являются функциями Nm, r cl и ψn(ND0). Для каждого
вида облучения и исходного n-Si будет свой единствен-
ный набор постоянных α, c, b и 8inv. Кластерная модель
предсказывает качественно и количественно поведение
облученного нейтронами зонного кремния в зависимо-
сти от его внутренних свойств, внешних условий и
времени.

4. Прямой и обратный отжиг

Отжиг в кластерной модели представляется как мно-
гостадийный процесс распада кластера: прямой обус-
ловлен распадом ядра D-кластера (сразу после облу-
чения нейтронами ядро D-кластера является тетрава-
кансионным), а обратный — распадом D-кластера с
последующим образованием мультивакансий. Кинетика
последнего будет иметь смешанный характер по типу
реакции. Эволюция ядра D-кластера может происходить
в направлении как увеличения, так и уменьшения числа
вакансий, в зависимости от того, какой процесс отжига
доминирует: по схеме с внешней или внутренней анни-
гиляцией [3]. Преобладание того или другого процесса
определяется распадом мелких дефектных образований,
являющихся источниками одиночных вакансий и меж-
доузлий. ЭПР-данные свидетельствуют о наличии обоих
видов источников. Для вакансий такими источниками
могут быть центры Si-A5, а для междоузлий — димеждо-
узлия Si-P6, распадающиеся при тех же температурах
T ≈ 150−170◦C (Ea ≈ 1.1 эВ) [18,20], что и Si-A5, и
тетравакансии. Низкая температура отжига тетравакан-
сии, равная активационной температуре образования
центра Si-P1 (пентавакансии) T = 150−170◦C, указы-
вает на преобладание процессов по схеме с внутрен-
ней аннигиляцией, приводящих к распаду тетравакан-
сий и образованию тривакансий V4 + I → V3. В этом
случае распад при T = 150−170◦C димеждоузлия Si-
P6 на два междоузлия (I 2 → I + I ) [33] приводит к
аннигиляции вакансий тетравакансии и образованию
тривакансий, которые, взаимодействуя со стабильными
дивакансиями, образуют пентавакансии V3 + V2 → V5.
Пентавакансии, образуемые по схеме с внешней ан-
нигиляцией бимолекулярной реакцией V4 + V → V5,
будут реализовываться в малой концентрации, так как
они имеют меньшую энтальпию образования и кон-
центрацию центров, являющихся источниками вакансий
для их образования. Спин S = 1/2 у центров Si-P1,
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по-видимому, указывает на преобладание Si-P1 (пен-
тавакансий) в кольцевой конфигурации. Кинетика по
схеме с внутренней аннигиляцией определяется характе-
ром процессов Vm + I → Vm−1, сопровождающих распад
межузельных дефектов (I 2 → I + I ). Кинетика генерации
междоузлий может быть отнесена к одному из типов:
мономолекулярному, бимолекулярному или диффузион-
ному. Первый тип имеет место в условиях высокой
термической стабильности межузельных дефектов, так
что эффективная концентрация свободных междоузлий
лимитируется скоростью распада их источников. Конеч-
ный результат отжига будет определяться общим чис-
лом накопленных междоузлий. Таким образом, характер
распада источника точечных дефектов в конечном итоге
будет определять кинетику отжига мультивакансионного
кластера.

Однако наблюдать такой процесс распада в явном виде
едва ли возможно, так как параллельно с ним будет идти
процесс распада дивакансионного D-кластера, причем
последний процесс будет происходить с последующим
накоплением по диффузионному механизму одиночных
распределенных по кристаллу мультивакансий. Можно
показать [3], что и в этом случае конечным результатом
будет накопление центров Si-P3 и Si-P1. Из такого
рассмотрения следует, что обратный отжиг обусловлен
распадом D-кластера и накоплением тетравакансий и
пентавакансий. В пределе больших потоков нейтронов
будут преобладать процессы накопления мультивакан-
сий (в основном пентавакансий) в кольцевой конфигу-
рации, асимптотическим состоянием для которых будет
компенсированный собственный кремний.

5. Радиационная стойкость

Из приведенного анализа следует, что повысить ради-
ационную стойкость кремниевого детектора можно, из-
меняя асимптотическое состояние кластера. Это может
быть достигнуто, например, путем введения центров,
обладающих большими сечениями захвата вакансий и
междоузлий и препятствующих образованию дивакан-
сий и тетравакансий. В [2] показано, что если для
вероятностей элементарных актов реакций V + O→ VO
(O — любая примесь, в том числе и кислород) и
V + V → V2 выполняется условие βVO > βVV и λ � 1,
то кластер будет состоять из дивакансий, а на пери-
ферии основным является VO. Конкуренция со сторо-
ны рекомбинации коррелированных пар (V−I ) будет
влиять на выход реакции V + O→ VO. Следовательно,
скорость последней реакции будет зависеть от энергии
облучаемой частицы, т. е. от параметра разделения δ,
входящего в функцию зарождения коррелированных пар
ϕ(r ) = ϕ0 exp[−δ(r − rV)]. Если скорости реакций ли-
митируются диффузией, то, для того чтобы они были
сравнимы, концентрация примеси (кислорода) должна
быть NO ≥ (r 2

Vδ/r O)NV , где rV , r O — радиусы захвата
вакансией и примесью (кислородом) соответственно.

В таком случае следует ожидать, что если реакция
V + O → VO не контролируется рекомбинацией кор-
релированных пар (V−I ), то скорость реакции ∝ NO, а
если контролируется, то ∝ Nx

O, где 0 < x < 1. Так как
δn < δp (соответственно для нейтронного и протонного
облучения), то при нейтронном облучении кластеры
будут менее устойчивыми по отношению к введению
кислорода, чем при протонном, что не согласуется с
экспериментом. Причина этого, как уже отмечалось
ранее, может быть связана с тем, что не учитывается
начальная фаза пространственно-временного разделения
V и I , т. е. зависимость сечений реакций (или посто-
янных скоростей реакции) от времени и координат.
Повышенная вероятность захвата вакансии вакансией
и образование дивакансии зависят не столько от пара-
метра разделения δ, т. е. от энергии дефектообразую-
щей частицы, сколько от характера взаимодействия ее
с атомами кристалла, т. е. от прицельного параметра.
С уменьшением энергии дефектообразующей частицы
возрастает прицельный параметр и частота соударений
с максимальной передачей энергии, которые для ней-
тронов и протонов различны. Доминирование реакции
V + V → V2 над другими приводит к том, что в
центральной части кластера образуются тетравакансии,
а во всей остальной части — дивакансии. Подтверждени-
ем этому служит независимость постоянной деградации
от содержания кислорода и зависимость напряжения
обеднения от концентрации кислорода при облучении
протонами. Действительно, так как обратный ток опре-
деляется тетравакансиями, преобладающими в центре,
то все изменения на периферии не оказывают на него
никакого влияния. Напряжение обеднения определяет-
ся дивакансиями, концентрация которых на периферии
мала. Присутствие кислорода уменьшает скорость обра-
зования дивакансий из-за захвата вакансий и приводит
к уменьшению радиуса D-кластера и соответственно
постоянных b (9), (12) и c (10).

6. Заключение

Согласие вычисленных постоянных α, b, c и 8inv с
экспериментальными данными свидетельствует в пользу
представленной кластерной модели. Модель основыва-
ется на представлении нейтронных нарушений дива-
кансионным D-кластером с тетравакансионным ядром.
Энергетическая структура уровней мультивакансий вы-
числяется в приближении ММД. Идентификация энер-
гетических уровней вблизи середины запрещенной зоны
имеет принципиальное значение, так как именно они
определяют свойства облученных детекторов. Однако до
сих пор этот вопрос окончательно не решен. Объясне-
ние нейтронно-наведенных эффектов дивакансиями или
кислородными комплексами V2O не получило экспери-
ментального подтверждения.

Из представленной модели следует, что основными
дефектами, ответственными за радиационную стойкость
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и нейтронно-наведенные эффекты, являются дивакансии
и тетравакансии. Тетравакансии ответственны за пове-
дение обратного тока, а дивакансии — за напряжения
обеднения. В то же время кислородные комплексы, не
приводя к возникновению наблюдаемых радиационных
эффектов, повышают радиационную стойкость, умень-
шая скорость образования мультивакансий, ответствен-
ных за радиационную стойкость.

Модель качественно и количественно предсказыва-
ет поведение нейтронно-облученного кремния, полу-
ченного методом зонной плавки, в зависимости от
его внутренних свойств и внешних условий. Также
предсказывается эффект „сжатия“ внешней ОПЗ кла-
стера при концентрации легирующей примеси больше
критической (16). Ожидаемый эффект может приво-
дить к уменьшению напряжения обеднения с фактором
R∼ [1− (r n/r cl)3]−1.
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Abstract It has been shown that the neutron damage image
as a divacancy D-cluster with a tetravacancy core adequately
describes the neutron-induced effects in a float-zone silicon. Also
it has been predicted that the decrease of depletion voltage
depends on the shrinkage of the outer part of space charge region
when the doped impurity concentration exceeds the critical one.
The expected value of the effect is determinated by the factor
∼ [1− (r n/r cl)3]−1, where r cl and r n are clusters radius and core
radius, respectively.
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