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Предложена модель модификации основных уровней известных радиационных дефектов в кремнии. Энергия 

Hubbard является независимой от числа электронов на радиационном дефекте, но её величина зависит от фоновых 
примесей вблизи вакансионного дефекта. Если вблизи вакансионного дефекта расположен междоузельный атом ки-
слорода, то энергия отрицательно заряженного акцепторного дефекта понижается на 0,06 эВ, а донорного повышается 
на эту же величину. Междоузельный атом кремния изменяет уровни дефекта на 0,03 эВ. Атом углерода в междоузлии 
изменяет энергию вакансионного дефекта на 0,035 эВ, но в противоположном направлении. Модификация вакансион-
ных дефектов не изменяет энергию нейтрального уровня дефекта в запрещённой зоне кремния.  

 
Введение 

Кремний является модельным полупроводни-
ком, так как электронный парамагнитный резо-
нанс (ЭПР) дал возможность определить атомную 
конфигурацию и электронную структуру радиаци-
онных дефектов. К числу наиболее изученных 
собственных дефектов в кремнии можно отнести 
дивакансию (V2) и А - центры (VO). В кремнии с 
решеткой типа алмаза дивакансии создают шесть 
оборванных связей и являются амфотерными 
центрами. Они могут находиться в четырех заря-
довых состояниях, которым соответствуют пять 
полос инфракрасного поглощения. Неопределен-
ность положений энергетических уровней дива-
кансии в различных зарядовых состояниях в за-
прещенной зоне Si составила (0,030,05) эВ. И 
одной из причин является модификация уровней 
радиационных дефектов фоновыми примесями 
кислорода и углерода в образцах кремния. 

Ацентр представляет собой атом кислорода, 
частично расположенный в вакантном узле ре-
шетки, и оборванных связей не имеет. Вместе с 
тем эксперименты свидетельствуют о том, что 
Ацентр может быть амфотерным дефектом. При 
EPR – исследованиях была установлена ста-
бильная конфигурация А – центра [1, 2]. Для опи-
сания комплекса кислород – вакансия были пред-
ложены две модели. Первая описывает А – центр 
как дефект с акцепторным уровнем Ес-0,17 эВ [2]. 
На основе данных магнитной спектроскопии в 
работе [3] установлено, что А – центр является 
амфотерным дефектом с акцепторным уровнем 
Ес-0,17 эВ и донорным уровнем Ес-0,76 эВ. Чтобы 
объяснить амфотерный характер А – центра ав-
тор [4] предложил рассматривать А – центр как 
двухвалентный центр, связанный в пары. В рабо-
те [5] проводились измерения тепловой скорости 
эмиссии и захвата электронов на образцах с 
Schottky барьером и на p-i-n диодах на уровень 
Ес-0,17 эВ. Измерение электронного захвата на 
образцах с Schottky барьером показало присутст-
вие двух уровней, имеющих различную скорость 
захвата, но неразличимые скорости эмиссии. 
Только А – центр имеет быструю скорость захва-
та электрона и температурно независимое сече-
ние 1,0·10-14 см2. Медленные центры захвата в 
образцах с Schottky барьером обладают энергией 
(0,080,015) эВ активации сечения захвата элек-
трона на акцепторный уровень с термической 
энергией активации 0,17 эВ. В случае отжига при 

277 оC в течение 4,5 часа этот дефект исчезал. 
Так же как и А – центр, концентрация этого де-
фекта не зависит от энергии электронного облу-
чения (в противоположность дивакансии).  

Метод молекулярных орбиталей подтвердил 
результаты метода функционала плотности и 
представление о двухъямном потенциале дива-
кансии в нейтральном и заряженном состоянии в 
кремнии [6]. Расчёт разностей энергии между аб-
солютным и метастабильным минимумами адиа-
батических энергий для V2

0 составил 0,07 эВ. 
Экспериментально показано [7], что в кремнии 
энергия Hubbard (EH) для дивакансии в Q1 конфи-
гурации равна 0,165 эВ, а в Q2 конфигурации 
0,25 эВ и не зависит от числа захваченных элек-
тронов. Вблизи вакансии ΙSi создаёт давление до 
нескольких килобар на ближайшие от вакансии 
атомы и понижает энергетическое положение 
уровней на 0,03-0,09 эВ [8]. В работе [9] впервые 
предложена модель модификации дивакансии 
фоновыми примесями.  

 
Уровни дивакансии в кремнии 

На рисунках 1a,б показана температурная за-
висимость концентрации дырок в валентной зоне 
p - Si после облучения быстрыми нейтронами 
реактора и отжига. Расчёт показал [7], что уровни 
Ev+0,21 эВ и Ev+0,365 эВ наблюдаются в равной 
концентрации, свидетельствуя о том, что эти де-
фекты находится в одном и том же зарядовом 
состоянии. Так как Ev+0,210/+ эВ – это положение 
в запрещенной зоне кремния положительно за-
ряженной дивакансии, тогда Ev+0,365 эВ и 
Ev+0,20 эВ – это положение V2(0/+) в первой и 
второй конфигурации соответственно. Дивакан-
сии в области температур (230-300) К меняют 
конфигурацию: экспериментальные значения 
концентрации дырок в валентной зоне лежат вы-
ше теоретической кривой. При повышении темпе-
ратуры на образце дырки, освободившись с уров-
ня Ev+0,21 эВ, обладают энергией недостаточной, 
чтобы быть захваченными на Ev+0,365 эВ уро-
вень. При этих флюенсах облучения высокоомно-
го кремния дивакансии после изохронного отжига 
(200–325) 0С переходят из первой во вторую кон-
фигурацию даже при комнатной температуре 
(рис.1a,б). Известно [5], что энергия активации 
дефекта складывается из энтальпии ионизации и 
энергии, определяющей вероятность захвата на 
уровень Ес-0,17 эВ. Этот уровень следует скор-
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ректировать на энергию, определяющую темпе-
ратурную зависимость сечения захвата электро-
на. Тогда этот радиационный дефект с энтальпи-
ей ионизации (0,09 эВ) в запрещённой зоне Si 
будет расположен относительно дна зоны прово-
димости Ec – 0,09 эВ. В случае отжига при 277 оC 
этот дефект исчезал, что совпадает с температу-

рой отжига дивакансий. Концентрация этого де-
фекта не зависит от энергии электронного облу-
чения, так же как и А – центр. В работе [5] показа-
но, что Ec-0,09 эВ дефект в кислородном кремнии 
и в без кислородных p-i-n диодах показывают 
сравнительно малую концентрацию по отноше-
нию к А – центру. 

 
а                                                                                         б 

Рис. 1. Температурная зависимость концентрации носителей в p - Si (р00 =2,62·1011 см-3, p00 =7,09·1011 см-3), облучённого 
быстрыми нейтронами реактора (Фа = 5·1012 no·см-2, Фb = 3,0·1013 no·см-2) соответственно, после изохронного отжига при 
температуре: а) 1 - 200 оС; 2 – 225 0С; 3 - 250 0С. б) 1 - 250 оС; 2 - 275 0С; 3 – 300 0С; 4 - 325 0С.  - эксперимент; –—
 расчёт; отжиг – 30 мин.  

 
Вспомним, что эти дефекты с медленным за-

хватом электронов наблюдались на образцах с 
барьером Schottky. В таких структурах следует 
учитывать наличие большого количества дефек-
тов вблизи поверхности кремния (в особенности 
вакансий). В виду высокой концентрации вакан-
сий вблизи поверхности, велика вероятность ра-
диационной вакансии образовать дивакансию, 
объединившись с вакансией вблизи поверхности. 
Поэтому скорость введения дивакансий в образ-
цах с барьером Schottky уже не будет зависеть от 
энергии электронного облучения. Эксперимен-
тально показано [7], что в Si энергия Hubbard (EH) 
для дивакансии в Q1 конфигурации равняется 
0,165 эВ, а в Q2 конфигурации 0,25 эВ и не зави-
сит от числа захваченных электронов. Тогда мож-
но предположить, что Ec-0,09 эВ является дива-
кансией в трижды-отрицательном заряженном 
состоянии в первой конфигурации. А в отрица-
тельном и дважды отрицательном зарядовом сос- 
тоянии положение уровней дивакансии в кремнии 
во второй конфигурации равны соответственно 
(Ес-0,42) эВ и (Ес-0,17) эВ. При этом предполага-

лось, что энергия Hubbard не зависит от числа 
захваченных электронов. Уровни различных за-
рядовых состояний дивакансии в кремнии в зави-
симости от конфигурации Q1 или Q2 представле-
ны в таблице 1. В таблице представлены также 
уровни дивакансии, модифицированные фоно-
выми примесями: кислородом и углеродом.  

 
Модификация уровней дивакансии 

В работе [9] предложена схема уровней соб-
ственных радиационных дефектов, которая бази-
руется не только на литературных данных. Она 
учитывает следующие положения: (j) радиацион-
ные дефекты создают дополнительные уровни 
энергии электронов в запрещенной зоне, причем 
собственные дефекты в кремнии амфотерны; (jj) 
при захвате одного или второго электрона на ак-
цепторные уровни дивакансии или димежузлия 
положение их в запрещенной зоне кремния изме-
няется на величину Е0 = 0,165  0,005 эВ, а в 
случае вакансий или междоузлий – это значение 
удваивается.  

 
Таблица 1 —Уровни дивакансии в кремнии при модификации их фоновыми примесями  

 
Зарядовое 
состояние 

V2(Q1) 
эВ 

V2Ci 
эВ 

V2Oi 
эВ 

V2COi 
эВ 

V2Cisi 
эВ 

si 
эВ 

2si 
эВ 

3-/2- Ec-0,09 Ec+0,01 Ec-0,275 Ec-0,17 Ec-0,14 Ec-0,04 Ec+0,015 
2-/- Ec-0,261 Ec-0,19 Ec-0,38 Ec-0,31 Ec-0,31 Ec-0,37 Ec-0,15 
-/0 Ec-0,426 Ec-0,39 Ec-0,485 Ec-0,45 Ec-0,48 Ev+0,42 Ec-0,315 
0/0 Ev+0,53 Ev+0,53 Ev+0,53 Ev+0,53 Ev+0,53 Ev+0,09 Ec-0,48 
0/+ Ev+0,365 Ev+0,33 Ev+0,425 Ev+0,39 Ev+0,36  Ev+0,475 

2+/+ Ev+0,21 Ev+0,13 Ev+0,32 Ev+0,25 Ev+0,19  Ev+0,31 
EH, эВ 0,165 0,20 0,105 0,14 0,17 0,33 0,165 
 



 

 

102 
 

Секция 2. Радиационные эффекты в твердом теле 

10-я Международная конференция «Взаимодействие излучений с твердым телом», 24-27 сентября 2013 г., Минск, Беларусь 
10th International Conference “Interaction of Radiation with Solids”, September 24-27, 2013, Minsk, Belarus 

Присоединение углерода к дивакансии повы-
шает энергетическое положение акцепторных 
уровней дивакансии на величину Е1 = 0,035 эВ и 
понижает энергию донорных уровней, а присое-
динение кислорода к дивакансии понижает энер-
гию акцепторных уровней и повышает энергети-
ческое положение донорных уровней дивакансии 
на величину Е2 = 0,06 эВ [9].  
 
Модификация уровней А - центра 

Следует внести еще некоторые уточнения в 
модель модификации радиационных дефектов, 

таких как дивакансия и А – центры в кремнии. 
Присоединение межузельного атома кремния 
понижает энергетическое положение акцепторно-
го уровня А – центра на 0,03 эВ и повышает энер-
гию донорного уровня на 0,03 эВ. В случае при-
соединения димеждоузлия к А - центру энергети-
ческое положение его акцепторного уровня изме-
няется уже на 0,06 эВ аналогично модификации 
дивакансии атомом кислорода. Углерод модифи-
цирует А – центры так же, как и дивакансии.  

 
 

Таблица 2 —Уровни А-центров в кремнии при модификации их фоновыми примесями 
 

Зарядовое 
состояние 

VOi 
эВ 

VOisi 
эВ 

VOi2si 
эВ 

VOiCi 
эВ 

VOiH 
эВ 

VOiH2 
эВ 

VOiP 
эВ 

2-/-  Ec+0,06 Ec-0,00  Ec+0,075 Ec-0,045  
-/0 Ec-0,175 Ec-0,205 Ec-0,235 Ec-0,14 Ec-0,25 Ec-0,31 Ec-0,105 
0/0 Ec-0,47 Ec-0,47 Ec-0,47 Ec-0,47 Ev+0,545 Ev+0,54 Ec-0,47 
0/+ Ev+0,355 Ev+0,385 Ev+0,415 Ev+0,32 Ev+0,22 Ev+0,28 Ev+0,285 

2+/+ Ev+0,06 Ev+0,12 Ev+0,18 Ev-0,01  Ev+0,02  
EH, эВ 0,295 0,265 0,235 0,33 0,325 0,265 0,365 

 
Выводы 

Приведены значения энергетических уровней 
дивакансии в кремнии в разных конфигурациях. 
При модификации радиационных дефектов фо-
новыми примесями положение их нейтральных 
уровней в запрещённой зоне не изменяется. 
Энергия Hubbard является независимой от числа 
электронов на радиационном дефекте, а её вели-
чина зависит от фоновых примесей вблизи ва-
кансионного дефекта. Фоновые примеси модифи-
цируют дивакансии в кремнии только в Q1 конфи-
гурации с большей дисторсией решетки.  
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Model of modification of basic levels of the known radiation defects in silicon is offered. Energy of Hubbard is independent 

of number of electrons on a radiation defect, and her size depends on base-line admixtures near-by a vacancy defect. If near-by 
a vacancy defect the interstitial atom of oxygen is located, then energy of the negatively-charged acceptor defect falls down on 
0,06 eV, and energy of donor rises on the same size. The interstitial atom of silicon changes the levels of defect on 0,03 eV. 
The atom of carbon in the interstitial site changes energy of vacancy defect on 0,035 eV, but west-to-east. Modification of 
vacancy defects does not change energy of neutral defect level in the band gap. 

 


