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Як видно із рисунку, для описаних умов дослідження збіг розрахованих та експе-

риментальних даних можна вважати досить задовільним. 
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Розглядається математична модель однокомпонентної дифузії в неоднорідно 

деформованій гратці. Модель ураховує деформаційні залежності коефіцієнта 

дифузії і хімічного потенціалу домішки. Наводяться результати числового ана-

лізу одновимірної дифузії для випадку стаціонарного одновісного напруженого 

стану.  

The paper deals with a mathematical model for one-component diffusion in non-

uniformly strained lattice. The model takes into account strain dependence of the 

diffusion coefficient and chemical potential of the impurity atoms. The results of the 

numerical analysis of the one-component diffusion in case of one-axial stress state are 

presented. 

Теоретичні дослідження впливу різних фізичних факторів на формування активних 

шарів твердотільних структур необхідні для оптимізації мікроелектронних технологій. 

Процеси дифузійного перерозподілу домішок та дефектів можуть робити істотний внесок у 

властивості приладних структур на різних стадіях технологічних процесів їх виготовлення. 

Тому розробка адекватних математичних моделей для опису дифузійних процесів у 
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взаємозв'язку із іншими фізичними процесами, що виникають під час виготовлення 
приладів мікроелектроніки, має як теоретичне, так і практичне значення. Зокрема, виго-
товлення приладів часто супроводжується значними деформаціями та напруженнями, які 
можуть впливати на профіль розподілу домішкових атомів у дифузійній зоні, а відтак — на 
властивості приладів.  

Розглянемо неоднорідно деформований напівпровідник, що містить домішкові атоми 
одного типу. Для фізично нескінченно малих елементів тіла виконуються умови локальної 
термодинамічної рівноваги. Його локальний термодинамічний стан визначається 
спряженими параметрами: температура T  – густина ентропії s , тензор деформації ε ij  – тен-

зор напружень σ ij , хімічний потенціал µ  – густина домішок n . Диференціал локальної гус-

тини вільної енергії f  деформованого напівпровідника визначається співвідношенням 
Гіббса [1] 

df sdT d dnij ij= − + +σ ε µ .                                                   (1) 

Звідси, зокрема, випливає залежність 

( )µ µ ε= T nij, ,                                                             (2) 

Потік J i  домішкових атомів у напівпровіднику пропорційний до градієнта хімічного 

потенціалу, отже, для ізотермічних умов, з урахуванням (2), отримуємо 

( )J D n x B xi ij j kl kl j= − +∂ ∂ ∂ε ∂                                          (3) 

Тут D ij  – тензор коефіцієнтів дифузії, ( ) ( )B nkl kl=

−

∂µ ∂ ∂µ ∂ε
1

. 

Коефіцієнт дифузії домішки у напівпровідник змінюється з його температурою за 
законом [2] 

( )D D Q k Tij ij B= −

0 exp .                                                      (4) 

Перебудова кристалічної ґратки, викликана її деформацією, приводить до зміни енер-
гії активації дифузії Q . Залежність Q  приймемо у вигляді 

Q Q ij ij= +0 γ ε ,                                                             (5) 

де Q0  – значення енергії активації дифузії за відсутності деформації, γ ij  – матеріальний 

тензор другого рангу, який визначає зміну енергії Q  зі зміною деформації.  

Використовуючи рівняння балансу домішкових атомів 

∂ ∂ ∂ ∂n t J xi i= −                                                       (6) 

та співвідношення (2) – (5), доходимо до рівняння  
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Отримуючи це рівняння, обмежились випадком достатньо малих значень густини n , 
за яких залежність (2) хімпотенціалу від густини можна апроксимувати логарифмічною 
функцією, а від деформації – лінійною. У формулі (7) βkl  – матеріальний тензор другого 

рангу, що враховує залежність хімічного потенціалу від деформації. 
Рівняння (7) описує однокомпонентну дифузію домішок у деформованій кристалічній 

гратці за ізотермічних умов. Тензор деформації ε ij , що входить у це рівняння є, у за-
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гальному випадку, функцією просторових координат xi  і часу t. Для знаходження дефор-

мації рівняння (7) слід доповнити відповідними рівняннями механіки [3]. За певних умов 

неоднорідний розподіл домішкових атомів приводить до напруженого стану ґратки. У тако-

му разі математична модель дифузії стає нелінійною. Якщо деформація не залежить від ко-

ординат, то рівняння (7) переходить у класичне рівняння дифузії.  

Розглянемо одновимірну дифузію ( )n n x t= ,  в одновимірному стаціонарному полі де-

формації 

( ) ( ) ( )ε ε ε ν ε ε ν ε ε εyy xx yx zz yz xy yzx x x= = − ≡ − = =, , , 0 ,           (8) 

Рівняння (7) для цього випадку набуває вигляду 

∂ ∂ ∂ ∂ ∂ ∂n t D n x V n x Bn= + +
2 2                                     (10) 

Тут прийнято 
xx

DD = , ( ) ( ) xxDV ∂∂εγ−β= , ( ) ( )( )( )B D x x x x= −β ∂ ε ∂ γ ∂ε ∂2 2 2

,  

( )( )β β ν β β≡ − +yy xx zz Bk T , ( )( )γ γ ν γ γ≡ − +yy xx zz Bk T  

Коефіцієнти рівняння (10) залежать від деформації ( )ε x  та її похідних, а відтак – від 

просторової координати x . Розглядаючи частковий випадок лінійного розподілу дефор-

мації ( )ε x ax~ . Тоді ( )∂ε ∂x x a= , ( )∂ ε ∂
2 2

0x x = . Для достатньо малих деформацій у пер-

шому наближенні можна знехтувати координатною залежністю коефіцієнта D
xx

, прий-

нявши ( )D D Q k Txx xx B≈ −

0

0exp . У такому наближенні коефіцієнти рівняння (10) є ста-

лими. 

Уведемо безрозмірні змінні: час τ = t t0 , віднесений до деякого характерного часу 0t , 

та координату ξ = x l0 , нормовану до характерної довжини l Dt0 0= . У нових змінних 

рівняння (10) набуває вигляду 

∂ ∂τ ∂ ∂ξ ∂ ∂ξn n v n bn= + −2 2 ,    (11) 

де ( )v al= −β γ 0 ,  b a l= βγ 2

0

2 . 

Переходячи у рівнянні (11) до нової функції ( )u x t, , що пов’язана із густиною співвід-

ношенням 

( ) ( ) ( ) ( )( )n u v v bξ τ ξ τ ξ τ, , exp= − − +2 4 42 2 ,                          (12) 

зведемо це рівняння до вигляду 

∂ ∂τ ∂ ∂ξu u= 2 2                                                          (13) 

Використовуючи отриману математичну модель дослідження впливу градієнта дефор-

мації на форму дифузійних кривих, розглянемо задачу про перерозподіл атомів домішки, 

зосередженої в малій області, що розташовані достатньо далеко від поверхні. Вибираючи 

початок координат у точці зосередження домішки, приймемо початкові умови у вигляді  

( )n nξ ϕ ξ, ( )0 0= ,                                                         (14) 

де ϕ ξ( ) – задана функція, локалізована в малій області  

Згідно із формулою (12) за початкові умови для рівняння (13) слід узяти 

( ) ( )u n vξ ϕ ξ ξ, ( ) exp0 20=                                                (15) 
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Розв’язком рівняння (13) для умов (15) є функція [4] 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )u dξ τ ϕ η πτ ξ η τ η, exp= − −

−∞

∞

∫ 2 4
2

                       (16) 

натомість профіль розподілу домішки в будь–який момент часу матиме, відповідно до фор-

мули (12), вигляд 

 ( ) ( ) ( )( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )n v v b dξ τ ξ τ ϕ η πτ ξ η τ η, exp exp= − − + − −

−∞

∞

∫2 4 4 2 42 2 2
 (17) 

На рисунку наведені криві розподілу домішкових атомів для моментів часу 

τ = 0.1, 0.5, 1 для різних значень параметра v= 1 та -2, що відповідають різним абсолютним 

значенням та різним напрямкам градієнта деформації. Під час розрахунків початковий 

розподіл густини приймали у вигляді ( ) ( )ϕ ξ δ ξ= n0 , n0  – задана початкова концентрація, 

( )δ ξ  – дельта-функція Дірака. Обчислення провели для випадку, коли переважальний вне-

сок має деформаційна залежність коефіцієнта дифузії, а впливом деформації на хімпотен-

ціал можна знехтувати. Для цього приймали β = 0 .  

            

Криві розподілу домішкових атомів для моментів часу τ = 0.1; 0.5; 1 для рызних значень  

параметра ν 

Отже, неоднорідна деформація є істотним фактором для формування профілю розпо-

ділу домішкових атомів у гратці. Контролюючи розподіл деформації в напівпровіднику в 

процесі його легування чи відпалу можна у певних межах керувати параметрами дифузій-

них шарів і таким чином впливати на параметри приладів, що створюються на їх основі. 
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