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За допомогою рентґенодифрактометра «X’Pert PRO MRD XL» досліджено 

електропольове структурне впорядкування кристалічної ґратниці крис-
талів Si в умовах їх вирощування методою зонного топлення за наявности 

зовнішнього електричного поля на розтопленій зоні. Обговорюється пи-
тання про внутрішні механічні напруження, які виникають за рахунок 

невідповідности сталих кристалічних ґратниць і ріжних коефіцієнтів те-
плового розширення матеріялів, що контактують між собою в нано-
об’єктах типу надґратниць та квантових точок. 

С помощью рентгенодифрактометра «X’Pert PRO MRD XL» исследовано 

электрополевое структурное упорядочение кристаллической решетки кри-
сталлов Si в условиях их выращивания методом зонной плавки при нали-
чии внешнего электрического поля на расплавленной зоне. Обсуждается 

вопрос о внутренних механических напряжениях, возникающих за счет 

несоответствия кристаллических решеток и разных коэффициентов тепло-
вого расширения материалов, находящихся в контакте между собой в на-
нообъектах типа сверхрешеток и квантовых точек. 

The ‘X’Pert PRO MRD XL’ diffractometer is used to investigate the struc-
tural ordering in a crystal lattice of the silicon samples during their growth 

in the presence of the external electrical field on the molten zone. The ques-
tion of the internal mechanical stresses, which appear due to both the lattice-
parameters’ misfit and the distinction of thermal-extension coefficients of 

materials contacting in nanoobjects such as superlattices and quantum dots, 
is discussed. 
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ВСТУП 

Навіть з врахуванням значних переваг у вирощуванні кристалів ма-
лих діаметрів в порівнянні з кристалами великих діаметрів досягти 

повної однорідності теплового поля в площині, перпендикулярній до 

напрямку росту (перекристалізації) кристалу, в принципі неможли-
во. Тому вивчення залишкових внутрішніх механічних напружень 

(ВМН) навіть в кристалах малого діаметра (вирощуваних, напри-
клад, в умовах мікрогравітації) було і на даний час залишається на-
стільки актуальним, що стимулює підвищений інтерес дослідників 

до вже отриманих в цій царині результатів. 
 Отже, прослідкувати за впливом ВМН на електрофізичні та ме-
ханічні властивості кристалів зручніше всього на прикладі моно-
кристалів Cz-Si з підвищеним вмістом домішки кисню, а також на 

об’єктах зниженої розмірності типу квантових точок (КТ), зароще-
них в напівізолюючий матеріял, в яких ВМН (в зв’язку з проблема-
ми самоорганізації нанооб’єктів) досліджено досить ретельно. 
 Так, наприклад, при вивченні механізмів генерування кисню в 

пластинах Cz-Si з неоднорідним розподілом ВМН показано [1], що в 

таких монокристалах з неоднорідним розподілом ВМН (досягаючих 

∼ 0,2 ГПа), які створюються імплантацією вуглецю, коефіцієнт ди-
фузії кисню досягає аномально високих значень ∼ 10−10

 см
2/с при 720 

К (типове значення його величини для вказаної температури скла-
дає ∼ 10−20

 см
2/с). Ця обставина вказує на визначальний вплив ВМН 

на дифузійні процеси, що може особливо рельєфно проявлятися на 

стадії 2D—3D-переходу при епітаксійному нарощуванні гетеростру-
ктур. Адже за рахунок появи хвилястості (шорсткості) поверхні на-
пруженого шару, а тим більше – при появі на цій поверхні наноост-
рівців (в результаті 2D—3D-переходу) знижується сумарна енергія 

системи (поверхнева + пружня енергія) в порівнянні з енергією ато-
марно-гладкої поверхні. Високі концентрації механічних напру-
жень на межі острівців полегшують, в кінцевому рахунку, утворен-
ня дислокацій невідповідності в процесі росту [2]. Саме тому авто-
рами [2] було висунуто гіпотезу про так звану «висхідну» дифузію, 

під якою вони розуміли прояв тенденції атомів дифундувати з меха-
нічно більш напружених областей в механічно менш напружені. 
Враховуючи результати роботи [2], автори роботи [3], демонструю-
чи, що атоми Ga в гетероструктурі InAs/GaAs мігрують від основи 

КТ на 9/10 її висоти, вважають, що це пов’язано не тільки (і не сті-
льки) з поверхневою дифузією атомів Ga від підложжя, скільки ви-
значається дифузією, стимульованою високоградієнтними ВМН.  
 В системі КТ Ge, що вирощуються методою молекулярно-проме-
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невої епітаксії на Si(001)-підложжі (Ge/Si), неузгодженість сталих 

кристалічних ґратниць сягає 4,2% (aGe = 5,65748 Å, aSi = 5,43072 Å). 

Для розрахунку електронного спектра КТ, що ростуть в умовах са-
моформування, необхідно знати пружні напруження, що виника-
ють внаслідок незбігу параметрів кристалічних ґратниць aGe і aSi. 
 Деформаційні напруження, що виникають в системі Ge/Si (через 

4,2%-ну невідповідність aGe ≠ aSi ), здатні зумовити зміни енергетич-
ної структури на величину ∼ 100 меВ [4], сумірну з величиною енергії 
розмірного квантування в КТ. А втім, щоб деформаційно знизити Δ-
мінімуми енергії (які розташовані в n-Ge на висоті ∼ 180 меВ над дію-
чими L-мінімумами) до положення останніх, необхідно до n-Ge при-
класти (в кристалографічному напрямку 〈100〉) механічне напру-
ження, яке складає ≥ 21 000 кгс/см

2
 [5]. У відповідності з моделлю, 

запропонованою в [6], автори роботи [7] виконали оцінку механічних 

напружень на межі Si—Ge (в її площині), які за їх даними складають 

σхх = σуу ≈ 7,14 ГПа.  
 Поперечні до площини межі механічні напруження σzz зумовлені 
тими, що виникають у площині межі, і пов’язані з σхх: 

σzz = σxxυ/(1 − υ) ≈ 2,4 ГПа, 

де υ – коефіцієнт Пуассона (для Si υ ≈ 0,26). Ця оцінка досить непо-
гано узгоджується з вимірами, виконаними в роботі [8].  
 Але навіть при досить незначній невідповідності сталих ґрат-
ниць, яка не виходить за межі 0,65%, значення механічних напру-
жень в надґратниці (НҐ), побудованій на основі такої пари, за дани-
ми Л. Есакі [9] можуть досягати 7,8 кбар, а з врахуванням того, що 

1 бар = 105
 Н/м2

 [10], такі механічні напруження відповідають 

∼ 7,97⋅103
 кгс/см

2.  

ЕКСПЕРИМЕНТАЛЬНІ ДОСЛІДЖЕННЯ ВМН 
У МОНОКРИСТАЛАХ Cz-Si, ПІДДАНИХ ПЕРЕКРИСТАЛІЗАЦІЇ 
У ВАКУУМІ МЕТОДОЮ БЗТ 

Для дослідження просторового розподілу ВМН в об’ємі монокрис-
талів Cz-Si, леґованих домішкою фосфору (КЕФ) і стибію (КЕС) піс-
ля перекристалізації у вакуумі методою безтигельного зонного топ-
лення (БЗТ) при топленні зони електронним променем у формі дис-
ку [11, 12], використано кристали, отримані за ріжних режимів пе-
рекристалізації, відмічених у таблиці. 
 Кристали вирізали у формі паралелепіпедів з розмірами 15×10×2 

мм, як це показано на рис. 1. Після цього шляхом шліфування та 

полірування досягали паралельності поверхонь ABCD і A′B′C′D′ з 

точністю до декількох кутових секунд. Контроль зміни абсолютно-
го значення параметра ґратниці по зразку, котрий пов’язаний з 
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розподілом ВМН, здійснювали за допомогою рентґенодифрактоме-
тра «X’Pert PRO MRD XL». 
 Одержані для зразка КЕС результати (у відносних одиницях Δa/a) 
зображено на рис. 2. Вони є типовими для цих вимірів, але дають 

лише загальну картину розподілу ВМН в поперечному перерізі цього 

зразка в площині ABCD (висотою в 15 мм), що якісно можна було б 

прирівняти до картин селективного травлення.  
 Але для того, щоб одержати більш повну інформацію про розпо-
діл ВМН в об’ємі перекристалізованих зразків, тобто з врахуванням 

Вихідні дані кристалів Cz-Si і умови їх перекристалізації за методою [11]. 

ρ, Ом⋅см 
Кристал Вихідний 

стан 
Після пере-
кристалізації

υтоплення, 

мм/год
Особливі умови 
перекристалізації

Висота 
паралеле-
піпеда, мм 

КЕФ-1 4,0 33 50 Звичайні 15 

КЕФ-2 4,0 65—100 50 

З пропусканням 

імпульсного 
струму: 

J ≈ 130 A, Δt = 10 мс

15 

КЕС 0,05—0,06 22—23 50 Звичайні 15 

 

Рис. 1. Загальний вигляд, кристалографічна орієнтація і розміри експе-
риментальних зразків. 
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також локальних напружень «стисків» чи «розтягів» кристалогра-
фічної ґратниці, необхідно було перейти до вимірів аналогічних 

розподілів відносних змін величини кристалографічної ґратниці 
Δa/a, які мали відріжнятися між собою не тільки за величиною, але 

і за знаком (знак «+» має відповідати «розтягу», а знак «−» – «сти-
ску»), а на межі переходів від «розтягу» до «стиску» ми мали одер-
жувати нульові (чи близькі до них) значення ВМН. Області світлих 

ліній на рисунках якраз і відповідають значенням Δa/a ∼ 0, тобто 

виявляють ділянки в досліджених зразках з мінімальними ВМН. І 
якщо за даними [9] невідповідність у кристалічних ґратницях гете-
роструктури ∼ 0,65% здатна забезпечити величину тиску ∼ 0,78 ГПа 

(або ∼ 7,97⋅103
 кгс/см

2), то максимальна відносна зміна Δa/a, що 

спостерігається в КЕС ≈ 0,0123%, має зумовлюватися механічним 

напруженням ∼ 0,01476 ГПа (або ∼ 150 кгс/см
2). 

РЕАЛІЗАЦІЯ ЕЛЕКТРОПОЛЬОВОГО СТРУКТУРНОГО 
УПОРЯДКУВАННЯ КРИСТАЛІЧНОЇ ҐРАТНИЦІ 
ПРИ ВИРОЩУВАННІ (ПЕРЕКРИСТАЛІЗАЦІЇ) КРИСТАЛІВ 
В ЕЛЕКТРИЧНОМУ ПОЛІ 

Як показано в [13], внесок електродифузії в рівняння для ефектив-
ного коефіцієнта розподілу k, що описує процес руху домішки в 

кристалі при його вирощуванні (чи перекристалізації) методою БЗТ 

 

Рис. 2. Картина розподілу ВМН в поперечному перерізі зразка КЕС в пло-
щині ABCD (у відносних одиницях). 
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(або ж при витягуванні з розтопу) в електричному полі Е, орієнто-
ваному коленіарно напрямку кристалізації, можна врахувати, як-
що ввести в рівняння для k швидкість руху йонів домішки f′ = EΔμ, 

де Е – електричне поле, а Δμ – ріжниця рухливостей йонів доміш-
ки і розчинника, які рухаються до/від (в залежності від знака Е) 

межі між твердою і рідкою фазами. Тоді це рівняння набуває такого 

вигляду: 

 

0

1 ( )
,

11 {( )[1 ( )] 1} exp{( )[1 ( )]}

f
fk

f f f
k f D f

′+
= ′ ′δ+ + − − +

 (1) 

де f – швидкість руху розтопленої зони, D – коефіцієнт дифузії 
домішки, δ – товщина дифузійного шару, а k0 – рівноважний кое-
фіцієнт сеґреґації.  
 Аналіз (1) показує, що, впливаючи на f′, за рахунок Е можна лег-
ко змінювати k в дуже широких межах: ріжницю (1 − k) можна збі-
льшити за абсолютною величиною, підвищуючи тим самим ефекти-
вність зонної очистки; близький до одиниці коефіцієнт розподілу k0 

можна змінити так, що він буде значно відріжнятися від одиниці; 

рівноважні k0 двох домішок, для однієї з яких k0 < 1, а для іншої k0 > 

> 1, можна змінити так, що ефективні коефіцієнти розподілу обох 

домішок будуть або > 1, або < 1, що дає можливість відтиснути обид-
ві домішки до одного і того ж кінця зливка і, нарешті, ефективний 

коефіцієнт k за допомогою Е можна (при потребі) значно наблизити 

до одиниці, повністю усуваючи сегрегацію домішки вздовж зливка. 
 В літературі наведено дані, які свідчать про можливість модуля-
ції просторового розподілу домішки Te за рахунок впливу імпульсів 

електричного струму (а, отже, і Е, що виникає при цьому на межі 
твердої і рідкої фаз і в її околі) на коефіцієнт сегрегації при витягу-
ванні монокристалів InSb з розтопу [14], а також аналогічні резуль-
тати (виявлені шляхом травлення) стратифікованого розподілу до-
мішки в шарах InSb, вирощуваних методою рідиннофазної епітак-
сії з використанням імпульсного струму ріжної шпаруватості [15].  
 Спосіб створення стратифікованого розподілу леґувальної домі-
шки в монокристалах Si(P) за рахунок подачі імпульсного електри-
чного поля Е на розтоплену зону було (без великої надії на успіх – 

через досить високу температуру топлення (Тпл ≈ 1412°С) монокрис-
талів Si в порівнянні з Тпл для InSb) апробовано в роботі [16]. І хоча 

через прояв вказаного фактора межі одержаних «страт» були до-
сить розмитими, одначе навіть в таких недосконалих НҐ незначна 

нелінійність ВАХ, але чітко виражена анізотропія рухливості 
(μ||/μ⊥ ≈ 1,3—1,4 – де індекси «||» і «⊥» задають орієнтацію рухливо-
сті μ щодо площини «страт») досить надійно себе проявляють. 
 Враховуючи те, що електричний струм через розтоплену зону 
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створюється спрямованим рухом як електронів, так і йонів (що ру-
хаються в протилежних напрямках вздовж осі росту зливка), а та-
кож те, що використана в цих дослідах ренґенодифрактометрична 

методика дає змогу виписувати лінії ізодистантного розміщення 

атомів кристалічної ґратниці один від одного, відтворюючи також 

взаємне розташування цих ліній на реально існуючій площині від-
повідного зрізу зливка, автори бажали одержати відповідь на пи-
тання: чи можна практично реалізувати умови, за яких зможе про-
явити себе орієнтуючий вплив Е на взаємне розміщення атомів мат-
риці перетопленого кристалу Si в електричному полі? 
 Відповідь на це питання була зовсім не очевидною, адже для 

отримання достатньо помітної напруги на розтопленій зоні, що ха-
рактеризується високою питомою електропровідністю σ, потрібно 

було подавати на неї імпульси струму густиною в ∼ 50—100 А/см2. З 

іншого боку, щоб такі струми не руйнували стабільності зони, яка в 

методі БЗТ утримується лише завдяки силам поверхневого натягу, 

необхідно було підбирати протяжність цих імпульсів і їх шпарува-
тість такими, щоб забезпечити виконання обох названих вище (вза-
ємопротидіючих) вимог.  
 Виконані досліди на зразках, виготовлених зі зливка КЕС, пока-
зали, що типовою для вихідного зливка є «вихороподібність» кар-
тини в просторовому розташуванні ліній ізодистантного розміщен-
ня атомів у кристалічній ґратниці (рис. 3). 10-мілісекундні імпуль-

 

Рис. 3. Типова картина «вихороподібності» в просторовому розташуванні 
ліній ізодистантного розміщення атомів у кристалічній ґратниці для ви-
хідного зливка. 
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си струму J ∼ 50 А/см2
 (при такій же протяжності пауз між ними) 

досить ефективно руйнують «вихороподібність» і орієнтують ці лі-
нії ізодистантності між атомами кристалічної ґратниці в напрямку, 

близькому до осі росту, з якою співпадає напрям струму (рис. 4). 

Підвищення густини струму в імпульсах (з тими ж їх характерис-
тиками за їх протяжністю і шпаруватістю) до J ∼ 100 А/см2

 дещо 

знижує орієнтуючий вплив Е, напевне за рахунок додаткового Джо-
вльового розігріву розтопленої зони, що видно з рис. 5. В описаних 

вище дослідах навіть при зміні величини J від 50 до 100 А/см2
 від-

ношення протяжності паузи до протяжності імпульсу залишається 

незмінним (10 мс : 10 мс). 
 Але при середньому значенні J ≈ 80 А/см2

 збільшення паузи щодо 

протяжності імпульсу лише в три рази (10 мс : 30 мс) практично по-
вністю усуває прояв орієнтуючої дії електричного поля Е (рис. 6). 

ВИСНОВКИ 

1. Виявлено орієнтуючий вплив електричного поля Е, що виникає 

на розтопленій зоні при проходженні імпульсів електричного стру-
му перпендикулярно до її площини, на лінії ізодистантного розмі-
щення атомів кристалічної ґратниці монокристалів Si, які зазна-
ють перекристалізації у вакуумі при використанні методи безтиге-
льного зонного топлення.  

 

Рис. 4. Типова картина в просторовім розташуванні ліній ізодистантного 

розміщення атомів у кристалічній ґратниці зразка при 10-ти мілісекунд-
них імпульсах струму J ∼ 50А/см2 (за такої ж протяжності пауз між ними). 



 ВНУТРІШНІ МЕХАНІЧНІ НАПРУЖЕННЯ В КРИСТАЛАХ Si 1237 

 

Рис. 5. Картина просторового розташування ліній ізодистантного розміщен-
ня атомів у кристалічній ґратниці для зразка при 10-ти мілісекундних ім-
пульсах струму J ∼ 100 А/см2 (за такоїжпротяжності пауз міжними). 

 

Рис. 6. Картина просторового розташування ліній ізодистантного розмі-
щення атомів у кристалічній ґратниці для зразка при 10-ти мілісекундних 

імпульсах струму J ∼ 80 А/см2 (за протяжності пауз міжними 30 мс). 
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2. Наведено огляд даних з визначення і оцінок внутрішніх механіч-
них напружень в об’ємі монокристалів на межі ріжних за своєю 

природою (чи хімічним складом) кристалів, а також на межах еле-
ментів надґратниць, що виникають в результаті невідповідності 
сталих кристалічних ґратниць названих елементів та відмінностей 

в коефіцієнтах їх термічного розширення. 
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