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ВПЛИВ  ОПРОМІНЕННЯ  ВИСОКОЕНЕРГЕТИЧНИМИ 
ЕЛЕКТРОНАМИ  НА  ДЕФЕКТНУ  СТРУКТУРУ  МОНОКРИСТАЛІВ 

Cz-Si  ЗГІДНО  З  ВИСОКОРОЗДІЛЬНОЮ  ТРИКРИСТАЛЬНОЮ  
Х- ПРОМЕНЕВОЮ  ДИФРАКТОМЕТРІЄЮ 

Досліджено опромінені високоенергетичними електронами (Е=18 Мев) монокристали крем-
нію з використанням методів високороздільної Х-променевої дифрактометрії. Виявлено особ-
ливості поведінки КДВ та зміни форми контурів ізодифузних ліній. Для пояснення використа-
но узагальнену динамічну теорію Брег-дифракції Х-променів у кристалах, що містять дефекти 
кількох типів (сферичні і дископодібні кластери та дислокаційні петлі) та порушений приповерх-
невий шар. 

Silicon single-crystals irradiated by high-energy electrons  (Е=18 MeV) were studied using high-
resolution X-ray diffractometry methods. The peculiarities of rocking curve behaviour and changes in 
the profiles of isodiffuse lines were established. The generalized dynamic theory of X-rays Bragg-
diffraction in crystals comprising defects of several types (spherical and disc-shaped clusters and dis-
location loops) and damaged near-surface layer was used for explanation. 

Вступ 
Трикристальна Х-променева дифрактометрія 

(ТКД) дозволяє виділяти когерентну та дифузну 
компоненти інтенсивності розсіяння Х-променів 
у реальних кристалах, які містять різні за роз-
мірами та концентраціями мікродефекти [1-6]. 
Аналіз дифузної складової розсіяння підвищує 
інформативні можливості Х-променевих методів 
щодо визначення типів дефектів і їх розподілу. 

Сьогодні існує ціла низка підходів для корек-
тного опису дифузного розсіяння Х-променів у 
кристалах, що містять однорідно та хаотично 
розподілені дефекти [1-3; 5-8]. 

У роботі досліджуються структурні зміни в 
кристалах кремнію, опромінених високоенерге-
тичними електронами. Використано методи дво- 
та трикристальної дифрактометрії, а також ком-
п'ютерного моделювання. 

Об'єкт досліджень 
Як об'єкт досліджень вибрані опромінені ви-

сокоенергетичними електронами (Е=18 МеВ) 
бездислокаційні зразки кристалів Sі, вирощені 
методом Чохральського з концентрацією кисню 
n∼1018 cм–3, які містять смуги росту й мікроде-

фекти. Орієнтація вхідної поверхні (100), p-тип 
провідності, легування бором, питомий опір 7,5 
Ом⋅см. 
Таблиця 1. Характеристики досліджуваних кристалів Si 

Зразок Доза опромінення Товщина, мм
№1 контрольний 4,271 
№1а 1,8 кГрей 4,263 
№1б 3,6 кГрей 4,261 

Експериментальні дослідження 
Вимірювання кривих дифракційного відби-

вання (рис. 1) і контурів ізодифузних ліній (рис. 2) 
здійснювалися на трикристальному Х-промене-
вому дифрактометрі "PANalytical X'pert Pro". 

Для кристала №1а (рис. 1) характерне змен-
шення кутової півширини кривих дифракційно-
го відбивання W порівняно з вихідним зразком 
для (111) та (333)-відбивань. Для кристала №1б 
W для (111) збільшується та суттєво піднімаються 
хвости кривих відбивання, водночас W для (333) 
зменшується. Цю розбіжність для (111) та (333)- 
відбивань можна пояснити різним внеском пору-
шеного приповерхневого шару в загальну інтен-
сивність розсіяння. Такі ж особливості спостері-
гаються на кривих гойдання, які отримані в ре-
жимі θ-сканування [16]. 
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Рис. 1. Експериментальні криві дифракційного відби-
вання, θ-2θ-сканування. Відбивання (111) і (333) 
CuKα-випромінювання 
Форма ізодифузних контурів суттєво зале-

жить від типу дефектів, їх положення у гратці й 
симетрії їх полів зміщень [8; 9; 11]. Загальний 
вигляд цих контурів дозволяє встановити симет-
рію поля зміщень і зробити вибір між кількома 
можливими конфігураціями дефектної структури. 

Теоретична частина 
Для монокристалічного Cz-Si характерна на-

явність високих концентрацій кластерів і дисло-
каційних петель. За певних умов, наприклад 
при високоенергетичному опроміненні в об'ємі 
кристала кремнію, може відбуватися перебудова 
дефектної системи дефектів. Під час певних про-
цесів можуть інтенсивно зароджуватися нові й 
розпадатися генетичні кластерні утворення зі 
структурою преципітату SiО2 [8-10, 12]. Стиму-
льована дифузія кисню з матриці на поверхню 
кристала може викликати зміну об'єму в облас-
ті формування преципітату, що може стати при-
чиною зародження дислокаційної петлі Франка 
[8-10; 12], а також виникнення кремнекисневих 
кластерів у площинах (111) [12]. Атоми кисню 

 

 

 
Рис. 2. Розподіл інтенсивності дифузного розсіян-
ня в околі вузла CuKα (333) для кристала кремнію 
№1 (а), №1а (б), №1б (в). 

в таких кластерах впроваджуються в міжвузольні 
положення між парами атомів кремнію, розмі-
щеними вздовж напрямків [111]. Для подальшо-
го росту кисневмісних кластерів необхідна ін-
жекція міжвузольних атомів в оточуючу ґратку. 
У таких областях при досягненні певної критич-
ної концентрації міжвузольних атомів можлива 
їх конденсація з утворенням кластерного утво-
рення, оточеного дислокаційною петлею. Такі 
кластерні утворення мають менші ефективні 
розміри, ніж дислокаційні петлі. Виходячи з 
даних [12-14], енергія утворення кремнекисне-
вих преципітатів сферичної або еліптичної фор-
ми більша, ніж енергія утворення таких преци-

б)
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пітатів пластинчастої або дископодібної форми, 
тобто їх формування найбільш імовірне. 

Для пояснення змін у формі кривих дифрак-
ційного відбивання (рис. 1) нами використані 
наступні моделі можливої системи домінуючих 
за розмірами та концентраціями мікродефектів 
у Cz-Si кристалах: дископодібні кластери, дрібні 
сферичні кластери – преципітати SiО2, дислока-
ційні петлі, точкові дефекти – вакансії кремнію та 
пружний вигин відбиваючих площин кристала. 

Для визначення окремого та сумарного впливу 
кожного із зазначених типів дефектів на форму-
вання кривих дифракційного відбивання нами 
використані співвідношення узагальненої теорії 
розсіяння Х-променів у монокристалах із хаотич-
но розподіленими дефектами [3; 5; 6]. Відповідно 
до цієї теорії КДВ, вимірювані на двокристаль-
ному дифрактометрі із широко відкритим вікном 
детектора значення є сумою когерентної Rcoh і 
дифузної Rdiff компонент [1; 2]: 

R(∆θ) = Rcoh(∆θ)+Rdiff (∆θ).          (1) 
Когерентна компонента задається співвідно-

шенням [3] 
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Дифузна компонента коефіцієнта відбивання 
R у випадку наявності в кристалі кількох типів 
хаотично розподілених дефектів і при відсут-
ності кореляції між ними має вигляд [3; 6] 
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Здійснені розрахунки на основі співвідно-
шень (1)-(5) дали змогу досягнути повної від-
повідності експериментальних і теоретичних 
кривих дифракційного відбивання (рис. 3) і ви-
значити розміри й концентрацію домінуючих 
типів дефектів (таблиця 2). 

Таблиця 2. Концентрації та розміри мікродефектів до-
мінуючих типів 

Зразок сd.cl., 
106 см-3

Rd.cl., 
мкм 

сL,  
106 см-3 

RL,  
мкм 

сsf.cl.,  
1013 см-3 

Rsf.cl., 
нм 

№1 15 3,56 2,5 8,95 19,2 6,2 
№1а 86 1,8 54,8 7,18 8,16 5,8 
№1б 14 3,56 9,8 7,2 4,35 7,9 
Отже, виявлені зміни форми і характеристик 

КДВ можна пояснити структурною перебудо-
вою в розподілах і розмірах домінуючих типів 
мікродефектів. Очевидно, зміна форми КДВ для 
кристала №1а після опромінення високоенерге-
тичними електронами зумовлена збільшенням 
концентрацій дископодібних кластерів і дисло-
каційних петель малих розмірів з одночасним 
зменшенням концентрацій дрібних за розмірами 
сферичних кластерів. Це, як правило, зумовлено 
істотним збільшенням дифузної складової інте-
гральної інтенсивності. 

Незначні розходження у КДВ кристалів №1б 
і №1 (еталону) можна пояснити зменшенням 
дифузної компоненти інтенсивності за рахунок 
зменшення концентрації дископодібних кластерів 
і дислокаційних петель і збільшення їх розмірів 
при рості концентрації дрібних сферичних клас-
терів, внесок від яких співрозмірний із внеском 
від дископодібних кластерів і дислокаційних пе-
тель, що узгоджується з результатами [7]. 

Аналіз результатів досліджень 
Наведені на рис. 2 експериментальні та на 

рис. 4 теоретичні контури ізодифузних ліній за-
галом збігаються. Вплив високоенергетичного 
опромінення на структурні зміни в кристалах на 
експериментальних і розрахункових мапах розпо-
ділу інтенсивності дифузного розсіяння викли-
кає деякі зміни симетрії контурів. Дані розбіж-
ності можна пояснити врахуванням дещо набли-
женої до реальної симетрії модельних мікроде-
фектів структури кристалів Cz-Si та нехтуванням 
кореляційних ефектів між їх окремими типами. 
У загальному випадку як експериментальні, так 
і розраховані контури ізодифузних ліній є дещо 
зміщеними відносно точного положення вузла 
(333). Це свідчить про наявність у кристалах мі-
кродефектів із позитивною потужністю, якими 
виступають дископодібні кластери та дрібні сфе-
ричні кластери. Причому витягнутість контуру 
еталонного кристала в напрямку [010], що збіга-
ється з напрямком qy, визначає напрямок пере-
важної орієнтації кластерних утворень та їх плас-
ку форму і свідчить про їх рівномірний розподіл у 
площинах типу (111). Витягнутість контуру ізо-
дифузних ліній свідчить про наявність протяжних  
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Рис. 3. Експериментальна і розрахункова криві диф-
ракційного відбивання у режимі θ-2θ-сканування 
для відбивання (333). 

 

Рис. 4. Теоретично розрахований розподіл інтен-
сивності дифузного розсіяння в околі вузла 
CuKα(333) для кристала кремнію №1 (еталон). 

областей неоднорідності складу твердого роз-
чину кисню в кремнію з розмитою когерентною 
межею. У нашому випадку це інтерпретується 
моделлю дефекту пакування за Пателом [13]. 

Аналіз розподілів інтенсивності на рис. 2б та 
рис. 2в свідчить про суттєві перебудови у дефек-
тній структурі кристалів кремнію. Зокрема, для 
кристала №1а (рис. 2б) спостерігається розмит-
тя скупчення контурних ліній паралельно qy і 
збільшення радіуса їх кривизни, а також незна-
чна "приплюснутість" біля центру контуру. Це 
свідчить про переважаючий процес збільшення 
концентрації дископодібних кластерів і дисло-
каційних петель малих розмірів на фоні змен-
шення концентрацій дрібних сферичних клас-
терів у кристалі №1а. Напевно, завдяки опромі-
ненню дозою 1,8 кГрей відбулися значні транс-
формації дефектної структури зразка №1а. Проте 
отриманої внаслідок опромінення енергії вияви-

лося недостатньо для утворення стабільної, ре-
лаксованої після високоенергетичного "удару” 
дефектної структури. 

Про інтенсивний процес зменшення дифуз-
ної компоненти інтенсивності за рахунок змен-
шення концентрації дископодібних кластерів і 
дислокаційних петель і збільшення їх розмірів 
при рості концентрації дрібних сферичних клас-
терів у кристалі №1б свідчить еліптична форма 
контурних ліній біля центру контуру та витяг-
нутість цих ліній у напрямку додатних значень 
qy (рис. 2в). 

Завдяки моделюванню розрахункових роз-
поділів інтенсивності дифузного розсіяння Х-
 променів для випадку трикристальної дифрак-
тометрії встановлено основні закономірності 
формування контурів ізодифузних ліній для 
внеску в інтенсивність дифузного розсіяння від 
кожного окремого типу дефектів. Зокрема:  

- для дископодібних кластерів, які мають плас-
ку форму, контури ізодифузних ліній витягнуті 
в напрямку переважної орієнтації площини ди-
скоподібного кластера. Зростання розмірів або 
концентрацій дископодібних кластерів приво-
дить до розмиття або скупчення контрастових 
ліній на контурі. Збільшення ж потужності дефек-
тів приводить до зміщення центру контрастових 
ліній від положення вузла оберненої гратки; 

- для дислокаційних петель виявлено сателі-
тні острівці, розташовані по лінії, напрямок 
якої вказує напрямок переважної орієнтації 
площини дислокаційної петлі; 

- для сферичних кластерів перетин ізодифуз-
ної поверхні у площині дифракції має витягнуту 
форму за всіма напрямками розсіяння, тобто має 
сферичну симетрію. Крім того, виявлені сателіт-
ні острівці, розташування яких збігається з на-
прямками площин щільного пакування. 

Отже, модель дефектної структури, що міс-
тить кілька типів домінуючих мікродефектів, 
дозволяє повніше описати зміну форми і харак-
теристик КДВ, контурів ізодифузних ліній. Це 
дозволило отримати сценарій можливих струк-
турних перебудов дефектної системи опромі-
нених високоенергетичними електронами крис-
талів кремнію [4; 10; 11]. 

Висновки 
1. Відповідно до обраної моделі наявності в 

кристалах кремнію кількох типів домінуючих 
дефектів у кристалах Cz-Si досліджено динамі-
ку зміни концентрації й розмірів мікродефектів 
до і після опромінення. Зміна форми КДВ для 
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кристала, опроміненого дозою – 1,8 кГрей (зра-
зок №1а) високоенергетичних електронів, викли-
кана збільшенням концентрацій дископодібних 
кластерів і дислокаційних петель малих розмі-
рів на фоні зменшення концентрацій дрібних 
сферичних кластерів.  

2. Незначні розбіжності у КДВ для кристала, 
опроміненого найбільшою питомою дозою 844 
Грей/мм (зразок №1б) і контрольного зразка (№1), 
можна пояснити зменшенням дифузної компонен-
ти інтенсивності за рахунок зменшення концен-
трації дископодібних кластерів і дислокаційних 
петель і збільшення їх розмірів при рості концен-
трації дрібних сферичних кластерів, внесок від 
яких співрозмірний із внеском від дископодіб-
них кластерів і дислокаційних петель. 

3. Встановлено основні закономірності фор-
мування контурів ізодифузних ліній для внеску 
в інтенсивність дифузного розсіяння від кожно-
го окремого типу дефектів. 

Робота виконана за сприяння Державного 
фонду фундаментальних досліджень України 
(ДФФДУ, грант GP/F26/0179). 
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