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Разработана модель диффузии водорода, учитывающая дрейф подвижной компоненты в поле внутренних упругих 

напряжений. Проведено моделирование имеющихся экспериментальных данных и определены характерные значения 
коэффициентов переноса атомов водорода в кристаллическом кремнии, содержащем скрытый слой Si1−xGex, при его 
обработке в водородсодержащей плазме.  

 
Введение  

Процесс ионной имплантации водорода в 
кремний широко используется в технологии 
“Smart Cut” [1], которая позволяет формировать 
высоко качественные структуры кремний на изо-
ляторе (КНИ) и особенно перспективна для изго-
товления низковольтных и маломощных схем со 
сверхвысокой степенью интеграции [2]. Техноло-
гия “Smart Cut” включает формирование захоро-
ненного слоя дефектов, глубина залегания кото-
рых определяется энергией имплантации ионов 
водорода. В процессе термического отжига про-
исходит формирование и рост дефектов в ре-
зультате поглощения имплантированных атомов 
водорода. Образовавшиеся дефекты также по-
глощают молекулы водорода, которые, накапли-
ваясь в их полости, создают избыточное давле-
ние, приводящее к откалыванию тонкого слоя 
кремния с термически выращенным оксидом 
кремния. После скола полученный слой сращи-
вают с несущей пластиной кремния, формируя, 
таким образом, захороненный изолирующий слой 
двуокиси кремния. Этот процесс имеет ряд пре-
имуществ. В частности, создается высококачест-
венная граница раздела Si/SiO2 и появляется 
возможность гибко управлять толщинами таких 
КНИ структур [3]. Также не требуется дорого-
стоящее сверхмощное оборудование для ионной 
имплантации кислорода с целью создания изоли-
рующего слоя [4].  

Другой тенденцией современной микроэлек-
троники является использование кремниевых 
подложек, содержащих скрытый слой Si1−xGex. 
Так как атомы германия имеют больший атомный 
радиус, чем атомы кремния, то в выращенных 
структурах создаются управляемые поля внут-
ренних упругих напряжений, что имеет следстви-
ем улучшение электрофизических параметров 
полупроводниковых приборов. В работе [5] была 
предпринята попытка объединения этих двух 
тенденций и предложен новый перспективный 
способ технологии “Smart Cut”, основанный на 
введении водорода из плазмы газового разряда, 
а не посредством имплантации ионов. Как из-
вестно, при введении водорода в кремний из га-
зоразрядной плазмы непосредственно у поверх-
ности полупроводника формируется область с 
высокой концентрацией водорода, а в более глу-
бокой области образуется протяженный “хвост” с 
низкой концентрацией атомов водорода. Для 

формирования области высокой концентрации 
водорода не у поверхности кремния, а в захоро-
ненном слое, расположенном на строго заданном 
расстоянии от поверхности полупроводника, в 
работах [5, 6] было использовано явление диф-
фузии водорода в поле внутренних упругих на-
пряжений, создаваемых скрытым слоем Si1−xGex 
нанометровой толщины. Эксперименты, прове-
денные в [5, 6], показали, что в окрестностях та-
кого слоя имеет место аккумуляция большого 
количества атомов водорода, сопровождающаяся 
ростом строго ориентированных пластинчатых 
дефектов, нанопор и микротрещин.  

 
Цель работы  

Целью данной работы является разработка 
модели диффузии водорода, учитывающей 
дрейф подвижной компоненты в поле внутренних 
упругих напряжений, моделирование данного 
процесса и определение характерных значений 
коэффициентов переноса атомов водорода в 
кристаллическом кремнии, содержащем скрытый 
слой Si1−xGex.  

 
Модель диффузии водорода  

При разработке модели диффузии водорода в 
кремниевых подложках, позволяющей объяснить 
экспериментальные данные [5, 6], предположим, 
что процесс переноса водорода осуществляется 
посредством длиннопробежной миграции нерав-
новесных межузельных атомов водорода. С це-
лью учета влияния внутренних упругих напряже-
ний используем уравнение длиннопробежной 
миграции неравновесных межузельных атомов 
примеси, полученное в работе [7]. В случае од-
номерного переноса атомов водорода в кристал-
лическом кремнии это уравнение будет иметь вид  
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(1)  

Здесь HIC  ─ концентрация межузельных ато-
мов водорода в нейтральном зарядовом состоя-
нии; HID  и HIv  ─ эффективный коэффициент 
диффузии и эффективная скорость дрейфа ме-
жузельных атомов водорода, соответственно; HI  
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─ коэффициент, суммирующий вклад в процесс 
переноса различных зарядовых состояний межу-
зельных атомов водорода; HIS  и HIG  ─ эффек-
тивная скорость захвата водорода неподвижными 
стоками и эффективная скорость генерации ме-
жузельных атомов водорода в объеме полупро-
водника, соответственно;   ─ концентрация но-
сителей заряда (электронов или дырок), норми-
рованная на концентрацию собственных носите-
лей заряда in . Функциональные зависимости 
указанных выше эффективных коэффициентов 
переноса подробно описаны в [7].  

Для расчета профиля распределения атомов 
водорода после термообработки дополним урав-
нение (1) законом сохранения атомов водорода в 
кремниевой подложке  
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(2)  

а также соответствующими начальным и гранич-
ными условиями. Здесь HIC  ─ полная концен-
трация атомов водорода.  

 
Результаты численных расчетов  

Для моделирования процесса переноса водо-
рода в поле внутренних упругих напряжений были 
выбраны экспериментальные данные, получен-
ные в работе [6], в которой исследовался процесс 
термообработки в водородсодержащей плазме 
кремниевых подложек, содержащих скрытый слой 
Si1−xGex. Слой Si1−xGex толщиной 5 нанометров 
был выращен на подложке Si, ориентации (100), 
методом молекулярно-лучевой эпитаксии при 
температуре 650 оС. Затем выращивался слой Si 
толщиной примерно 200 нанометров. Исследуе-
мые структуры Si/Si1−xGex/Si подвергались обра-
ботке в водородсодержащей плазме при темпе-
ратуре 250─300 оС в течение одного часа и затем 
при температуре 300─350 оС в течение еще двух 
часов. Профили распределения водорода после 
плазменной термообработки измерялись мето-
дом вторичной ионной масс-спектроскопии, а со-
стояние дефектной подсистемы методом просве-
чивающей электронной микроскопии. Также были 
измерены напряжения, возникающие в результа-
те несоответствия решеток между Si и Si1−xGex 
слоями. В качестве примера на Рис.1 приведен 
измеренный профиль распределения атомов во-
дорода для структуры, содержащей слой Si1−xGex 
с долей германия x=0.1. Как видно из рисунка, 
имеет место интенсивное поглощение водорода 
протяженными дефектами, формирующимися в 
слое Si1−xGex. В качестве таких протяженных де-
фектов на начальной стадии могут рассматри-
ваться пластинчатые дефекты, которые, погло-
щая водород преобразуются в нанопоры, а рост 
нанопор в процессе дальнейшего поглощения 
водорода приводит к формированию строго ори-
ентированных микротрещин. Кроме того, из Рис.1 
отчетливо видно, что имеет место ярко выражен-
ная “восходящая” диффузия атомов водорода в 
окрестностях слоя Si1−xGex, то есть диффузия 
против потока водорода, обусловленного гради-

ентом его концентрации. Как следует из экспери-
ментальных данных, причиной такой “восходя-
щей” диффузии являются упругие напряжения в 
окрестностях слоя Si1−xGex. Таким образом, мо-
делируемый нами процесс отличается исключи-
тельно комплексным характером, когда диффу-
зия под действием упругих напряжений обеспе-
чивает непрерывный подвод атомов водорода к 
слою Si1−xGex, в котором происходит их связыва-
ние в результате поглощения подвижной компо-
ненты формирующимися дефектами.  
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Рис. 1. Рассчитанный профиль распределения концен-
трации водорода в структуре Si/Si1−xGex/Si после термо-
обработки в водородсодержащей плазме: ● – экспери-
ментальные данные, взятые из работы [6]  

 
Из представленных на рис. 1 результатов 

численного моделирования отчетливо видно, что 
разработанная модель процессов переноса во-
дорода в результате длиннопробежной миграции 
межузельных атомов водорода в поле внутрен-
них упругих напряжений в условиях формирова-
ния неподвижных водородсодержащих дефектов 
позволяет хорошо описать экспериментально 
измеренный профиль распределения концентра-
ции водорода в кремнии, который формируется в 
результате взаимосвязанного процесса ярко вы-
раженной “восходящей” диффузии атомов водо-
рода в окрестностях слоя Si1−xGex под действием 
внутренних упругих напряжений и поглощения 
этих атомов растущими в этом слое пластинча-
тыми дефектами, нанопорами и затем микро-
трещинами. Из условия наилучшего согласия с 
экспериментальными данными был определен 
ряд параметров, характеризующих процесс пе-
реноса атомов водорода в поле упругих напря-
жений, включая среднюю длину миграции нерав-
новесных межузельных атомов водорода, рав-
ную 0.3 мкм, и максимальное значение эффек-
тивной скорости дрейфа этих атомов, равное 3.4 
мкм/с. Столь малое значение среднее длины ми-
грации межузельных атомов водорода говорит об 
интенсивном связывании этих атомов как в объ-
еме полупроводника, так и в слое Si1−xGex в ус-
ловиях проведения данного процесса гидрогени-
зации.  
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Заключение  
Впервые проведен расчет процесса переноса 

водорода в результате длиннопробежной мигра-
ции межузельных атомов водорода в поле внут-
ренних упругих напряжений, создаваемых в 
структуре Si/Si1−xGex/Si, в условиях поглощения 
водорода дефектами, формирующимися в скры-
том слое Si1−xGex,   

Проведенные расчеты показывают, что соз-
данное поле упругих напряжений действительно 
обеспечивает эффективный отвод водорода из 
приповерхностной области, что препятствует 
созданию слоя с высокой концентрацией водоро-
да у поверхности полупроводника. В то же время 
такая область образуется на месте залегания 
скрытого слоя Si1−xGex, что является перспектив-
ным эффектом для создания КНИ структур.  

Хорошее согласие результатов расчетов с 
экспериментальными данными позволяет реко-
мендовать разработанную модель для расчета 

технологических процессов изготовления полу-
проводниковых приборов на кристаллическом 
кремнии, которые характеризуются как дрейфом 
подвижных компонент в поле упругих напряже-
ний, так и их поглощением в локальном скрытом 
слое.  
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The model of stress-mediated diffusion of interstitial hydrogen atoms in c-Si has been developed. Modelling of the available 

experimental data has been performed and characteristic values of the coefficients for the transport processes of hydrogen 
atoms in the crystalline silicon containing a buried Si1−xGex layer under conditions of hydrogen plasma treatment has been 
determined.  


