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Введение 
 

В соответствии с дорожной картой развития 
приборов и систем, представленной институтом ин-
женеров электротехники и электроники [1], одним из 
приоритетных направлений развития современной 
цифровой электроники, является уменьшение разме-
ров рабочих областей элементов микросхем. Это 
приводит к усилению влияния неоднородности де-
фектообразования и ионизации при воздействии 
проникающих излучений [2]. 

В настоящее время накоплен обширный теоре-
тический и практический материал по вопросам воз-
действия проникающих излучений на полупровод-
никовые структуры с характерными рабочими облас-
тями свыше 180 нм. Однако для элементов с меньшими 
характерными размерами рабочей области исследо-
вания их функционирования при воздействии прони-
кающих излучений только начинаются. 

Известно, что воздействие проникающих излу-
чений приводит к образованию различного рода де-
фектов и ионизации полупроводника. В частности, 
при нейтронном облучении в результате развития 
каскада смещений атомов помимо точечных дефек-
тов образуются разупорядоченные области – класте-
ры радиационных дефектов (КРД), состоящие из бо-
лее мелких и плотных образований – субкластеров 
радиационных дефектов (СКРД). Такие объекты ок-
ружены пространственным зарядом и препятствуют 
движению электронов и дырок. При этом рассеяние 
носителей заряда, температура которых находится 
в равновесии с температурой кристаллической ре-
шетки, происходит на кластерах в целом, а горячих 
электронов и дырок – на отдельных СКРД. 

При уменьшении активной области полупро-
водниковой структуры изменяется характер переноса 
носителей заряда в ней. При этом стоит отметить, 
что существенно меняется и набор факторов, 
влияющих на подвижность электронов и дырок в ак-
тивной области. Для кремниевых структур с харак-
терными размерами активных областей более 
180 нм, реализация единичных СКРД слабо изменяла 
характеристики элемента в целом. При уменьшении 
размеров активной области до размеров, характер-
ных для квазибаллистического пролета носителей 
заряда (16…150 нм в случае кремния [2]), уже от-
дельные реализации СКРД могут нарушить функ-
ционирование элемента. 

Данная работа посвящена разработке моделей 
расчета параметров, влияющих на перенос носителей 
заряда в кремниевых полупроводниковых структурах 
с учетом наличия КРД для двумерного и трехмерно-
го моделирования. 
 
Оценка изменения температуры при образовании 

области разупорядочения 
 

При рассмотрении задачи оценки изменения 
температуры кристалла, необходимо оценить харак-
терные времена пролета первичного атома отдачи 
для оценки времени формирования разупорядочен-
ных областей. При этом стоит учитывать, что време-
на, используемые при моделировании подобных 
структур физико-топологическими методами не пре-

вышают значений порядка 1310 c , так как при 

меньших значениях времен не определено понятие 
температуры и нет возможности корректно задавать 
параметры, влияющие на результат моделирования. 

Для оценки времени пролета первичного атома 
отдачи в структуре была проведена следующая 
оценка. Пусть первичный атом отдачи получил неко-
торую энергию Е1 при взаимодействии с нейтроном. 
Тогда можно допустить, что вся энергия, переданная 
первичному атому вследствие взаимодействия с ней-
троном будет являться кинетической и ее можно вы-

разить как  2
1 2E mv . Таким образом, можно 

найти примерное значение начальной скорости дви-
жущегося первичного атома отдачи. В дальнейшем, 
при взаимодействии с кристаллической решеткой он 
будет терять данную энергию, а как следствие, и 
скорость. В случае, если для оценки дефектообразо-
вания используется система моделирования TRIM 
[3], то можно получить координаты взаимодействия 
данного первичного атома отдачи с кристаллической 
решеткой, тем самым, найти пройденное расстояние 
r между взаимодействиями и грубо оценить время 
между соударениями. Просуммировав эти времена, 
получим общее время движения первичного атома 
отдачи для оценки времени образования разупорядо-
ченных областей до начала фазы стабилизации и от-
жига дефектов. В рамках работы, данные были ус-
реднены по 1000 реализациям структурных повреж-
дений, полученных при помощи пакета 
моделирования TRIM. Результаты расчетов для 
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кремния при различных начальных энергиях первич-
ного атома отдачи приведены в табл. 1. 

 
Таблица  1  

Время распространения первичного атома отдачи 
для различных энергий 

 

Энергия первичного 
атома отдачи, кэВ 

Время распространения  
первичного атома отдачи  

в структуре, с 

10 2,72 · 10–13 

50 4,53 · 10–13 

100 5,89 · 10–13 

 
Как известно из литературы [4, 5], температура 

разупорядоченной области непосредственно после 
взаимодействия первичного атома отдачи с решеткой 
полупроводника может составлять порядка 1300 °C, 
что будет существенно влиять на параметры струк-
туры, такие как, к примеру, время релаксации энер-
гии, теплопроводность, теплоемкость и т. д. В каче-
стве оценки рассмотрим классическую задачу рас-
пространения тепла в сферических координатах [6] 

2u
a u
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,                          (2.1) 

где u – температура, a – коэффициент температуро-

проводности, определяемый как  2a k c  , k – 

теплопроводность, с – удельная теплоемкость,   – 

плотность.  
Начальные условия для решения задачи Коши 

данного уравнения будут представлены как 

 ,0u r Q , где Q – энергия, выделившаяся в ре-

зультате взаимодействия с кристаллической решет-
кой первичного атома отдачи.  

Общим решением для подобных задач является 
решение в виде функции Грина [6] 
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Исходя из характерных времен, используемых 
для моделирования полупроводниковых приборов, 
построим зависимость температуры от расстояния от 
точки энерговыделения для трех характерных вре-
мен: 10–13 с, 10–12 с, 10–11 с, рис. 1. 

Из рис. 1 видно, что при временах порядка 10–13 с 
локальная температура полупроводника может дос-
тигать значений порядка 1000 °C. Однако, на време-
нах порядка 10–12…10–11 с дополнительный разогрев 
падает до значений порядка десятков-единиц граду-
сов и им можно пренебречь при расчетах на подоб-
ных временах. Также стоит учитывать, что точность 
определения макропараметров полупроводника  
и их калибровка на модели с учетом радиационного 
воздействия  является  достаточно  грубой,  так как 
 

 
 

Рис. 1. Изменение температуры при образовании  
разупорядоченной области (модельная задача) 

 

погрешности определения экспериментальных флю-
енсов, а как следствие и данных, составляют порядка 
20 % величины. 
 
Диффузионная модель отжига радиационных  

дефектов 
 

Для более полного учета внутренней структуры 
разупорядоченных областей необходим анализ как 
непосредственно размеров КРД и СКРД, так и моде-
лирование процесса отжига, происходящего при ста-
билизации образовавшихся областей разупорядоче-
ния. При этом, стоит отметить, что точный учет дан-
ного процесса на данный момент дают только 
системы, связанные с методами молекулярной дина-
мики [7]. Однако, для больших областей (размерами 
свыше 100100100 нм) данная задача с расчетными 
временами порядка 100 пс является исключительно 
ресурсоемкой (времена расчета порядка недели  
с использованием ресурсов суперкомпьютера «Лоба-
чевский») и не может подходить для проведения оп-
тимизационного моделирования в рамках оценки 
реакции перспективных гетеронаноструктур на воз-
действие проникающих излучений.  

В качестве более простого и менее ресурсоемко-
го метода предлагается модель учета отжига дефек-
тов на базе данных, получаемых в среде моделиро-
вания TRIM.  

Данный пакет позволяет получить данные о не-
посредственном формировании разупорядоченных 
областей с конечными координатами смещенных 
атомов. Исходя из этих данных, а также данных 
о «разбегании» скоплений дефектов размером ме-
нее 5 нм с дальнейшим их преобразованием в то-
чечные дефекты, либо рекомбинацией, возникает 
необходимость построения адекватной модели уче-
та отжига дефектов с последующей оценкой про-
странственного распределения оставшихся КРД. 

На данный момент существует несколько разно-
видностей алгоритмов кластеризации, основанных на 
оценке «похожести» сравниваемых объектов.  
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В качестве такого критерия для алгоритмов, свя-
занных с кластеризацией статистических данных 
выступает среднее расстояние между объектами. 

В данной работе в качестве алгоритма кластери-
зации был выбран так называемый алгоритм про-
странственной кластеризации с учетом плотности. 
Данный алгоритм имеет ряд преимуществ. В частно-
сти, он позволяет разделять расположенные близко 
области СКРД, а также устойчив к наличию удален-
ных точек (выбросов по расстоянию), соответст-
вующих одиночным дефектам. Также для данного 
алгоритма нет необходимости в задании начального 
числа кластеров в области, так как для любой реали-
зации областей разупорядочения это число является 
случайной величиной. 

Рассмотрим более подробно алгоритм простран-
ственной кластеризации с учетом плотности. На пер-
вом шаге входные данные оцениваются по наличию 
рядом «соседей» – объектов, находящихся не более 
чем на минимальном удалении от заданного объекта. 
Если число таких точек достигает величины, которая 
указана в качестве нижней границы для данного типа 
объектов, то точка считается принадлежащей класте-
ру. Точки, имеющие недостаточное количество сосе-
дей, считаются шумовой компонентой и исключают-

ся из дальнейшего рассмотрения. После исключения 
шумовой компоненты производится кластеризация – 
оставшийся объем точек разделяется в соответствии 
со стандартным алгоритмом кластеризации по рас-
стоянию. Результаты работы алгоритма приведены 
на рис. 2. 

Как видно из рис. 2, все мелкие образования 
отожглись, тем самым произведен учет «разбегаю-
щихся» кластеров, а также дефектов, которые 
с большой долей вероятности проведут рекомбина-
цию. 

Данный алгоритм был применен к различным 
одиночным реализациям, полученным в среде TRIM 
для различных энергий первичных атомов. Для каж-
дой энергии были проведены по 100 реализаций кас-
кадов смещений и результаты отжига были усредне-
ны. В качестве начальных энергий первичных атомов 
отдачи были использованы следующие значения: 
50 кэВ, 75 кэВ, 100 кэВ и 150 кэВ. 

Для данных энергий был посчитан процент де-
фектов, исключаемых из рассмотрения в дальнейшем 
относительно первично образованных.  

Как следует из рис. 3, процент отжигаемых де-
фектов в случае взаимодействия атома азота с струк-
турой нитрида галлия стремится к 100 %. Это явле-

 

     
                                                      а                                                                                                      б    

 

Рис. 2. Результаты работы метода оценки отжига, основанного на алгоритме пространственной кластеризации  
с учетом плотности: а – до работы алгоритма; б – после работы алгоритма 

 

 
 

Рис. 3. Зависимость отношения дефектов, исключаемых из дальнейшего рассмотрения к общему числу 
 смоделированных дефектов 
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ние объясняется тем, что атом азота имеет значи-
тельно меньшую атомную массу по сравнению 
с атомом галлия, следовательно при прямом взаимо-
действии с атомом галлия, азот не может передать 
достаточное количество энергии для формирования 
вторичного атома отдачи с энергией порядка 1 кэВ, 
которые, как известно из литературы, и образуют 
скопления дефектов. 

В случае образования первичных атомов отдачи 
в бинарных полупроводниках расчет показал, что 
процент отжигаемых дефектов мал и при малых 
энергиях будет составлять 6…18 % в диапазоне энер-
гий 50…150 кэВ.  

Абсолютно иная ситуация наблюдается для 
кремния. В данном материале происходит отжиг до 
60 % всех дефектов вне зависимости от начальной 
энергии первичного атома отдачи. Это объясняется 
тем, что при увеличении начальной энергии первич-
ного атома отдачи происходит увеличение скорости 
движения атома, что влечет уменьшение времени 
взаимодействия с узлами кристаллической решетки и 
уменьшение доли энергии, которая идет на образо-
вание вторичных атомов отдачи. Также выбитые ато-
мы будут иметь меньшую энергию, по сравнению со 
случаями, когда первичный атом отдачи будет иметь 
значительно меньшую энергию. Это в свою очередь, 
будет приводить к увеличению доли энергии, кото-
рая тратится на взаимодействие первичного атома 
отдачи с электронами. Такое изменение обусловлено 
тем, что электроны имеют значительно меньшую 
массу и необходимо гораздо меньшее количество 
энергии на разрыв связи электрона с кристалличе-
ской решеткой, нежели на образование пары Френ-
келя. На основе данных моделирования TRIM была 
получена зависимость линейной передачи энергии от 

энергии первичного атома отдачи для кремния. При 
этом рассматривались оба механизма передачи энер-
гии – как атомам, так и электронам. 

Из рис. 4 видно, что при увеличении энергии 
первичного атома отдачи до величин выше 100 кэВ 
происходит увеличение линейной передачи энергии 
для взаимодействия электронов с первичным атомом 
отдачи и уменьшение величин энергии, которая тра-
тится на взаимодействие первичного атома отдачи 
с атомами. Это означает, что при прочих равных  
с увеличением энергии первичного атома все боль-
шую роль будет играть ионизация. 

Основной особенностью при подобном рас-
смотрении отжига является полное отсутствие воз-
можности учета формирования мелких одиночных 
дефектов, так как для подобного анализа необходимо 
моделирование с использованием методов молеку-
лярной динамики, что недопустимо с точки зрения 
использования подобных алгоритмов в задачах оп-
тимизационного моделирования при разработке по-
лупроводниковых приборов.  

Стоит отметить, что рассеяние на подобных де-
фектах, а как следствие, и снижение подвижности, 
происходит только у носителей заряда с малой энер-
гией. В переносе «горячих» носителей заряда мелкие 
одиночные дефекты играют малозначительную роль, 
так как заряды точечных дефектов вносят несущест-
венные искажения в их траектории движения.  

В общем случае, в современных гетеронано-
структурах преобладают именно горячие носители, 
поэтому рассмотрением точечных дефектов можно 
пренебречь. 

В качестве алгоритма нахождения минимально-
го эллипсоида, описывающего точки СКРД был вы-
бран алгоритм Хачияна [8]. Этот алгоритм позволяет 

 

 
 

Рис. 4. Результат аппроксимации отожженных дефектов эллипсами для GaAs.  
Энергия первичного атома отдачи 150 кэВ 
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проводить аппроксимацию в случае, если неизвестны 
ни полуоси эллипса, ни его центр. Данный алгоритм 
обладает быстрой сходимостью для относительной 
погрешности определения положения эллипса отно-

сительно аппроксимируемых точек порядка 210 . 
При уменьшении этого показателя до величин по-

рядка 510  и менее значительно увеличивается вре-
мя расчетов из-за увеличения количества оптимиза-
ционных итераций данного алгоритма. 

В результате после применения данного алго-
ритма к точкам, полученным после отжига можно 
определить характерные размеры КРД и СКРД, ко-
торые необходимы для дальнейших расчетов. При-
мер работы данного алгоритма представлен на рис. 5. 
 

 
 

Рис. 5. Результат аппроксимации отожженных дефектов 
эллипсами для GaAs. Энергия первичного атома отдачи 
                                         150 кэВ 
 

Данные алгоритмы были интегрированы в еди-
ный программный пакет, позволяющий на основании 
данных, генерируемых в TRIM, получать значитель-
ный объем данных для дальнейшего анализа. В слу-
чае реализации КРД и СКРД через введение допол-
нительных зарядов в уравнение Пуассона, массивы 
точек, полученных после реализации алгоритма про-
странственной кластеризации с учетом плотности, 
можно непосредственно использовать в качестве 
входных параметров. 
 
Расчет электрофизических параметров кластеров 

радиационных дефектов 
 

При этом, для определения времен релаксации, 
а как следствие, и подвижности, необходимо нахож-
дение вероятности перехода электрона из одного 
состояния в другое, в следствие рассеяния на дефек-
те решетки или примеси. Здесь и далее эта задача 
будет рассматриваться в приближении сферически 
симметричной долины. 

В общем случае задача нахождения вероятности 
перехода электрона в другое состояние является за-
дачей квантовой теории рассеяния. Она решается на 

основе метода нестационарной теории возмущений 
[9, 10]. Гамильтониан для материала представим 
в виде 

'TH H H 
  

                           (4.1) 

где Ĥ’ описывает взаимодействие электрона с приме-
сями и фононами, а Ĥ является невозмущенным га-
мильтонианом и в нашем случае описывается га-
мильтонианом электрона в идеальной решетке, Ĥ’ 
считается малым возмущением. 

Стационарное решение для невозмущенного Ĥ 
описывается как  

   expn n nt i t                         (4.2) 

где n  и n  – собственные функции и собственные 

числа решения уравнения  

n n nH   


                          (4.3) 

В общем случае, решив уравнение Шредингера 
для возмущенной задачи, и, учтя (4.3), а также то, 
что рассеивающий центр является заряженным, по-
лучим значение матричного элемента гамильтониа-
на, отвечающего за вероятность перехода из невоз-
мущенного состояния в возмущенное: 

   
'

0

sin '
'
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.            (4.4) 

Тогда дифференциальное сечение рассеяния 
можно определить как: 
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.                     (4.5) 

Рассмотрим уравнение движения носителей 
заряда в условии пренебрежения тепловым движе-
нием: 

  d
d

m

mvd
mv eE

dt
 


,                  (4.6) 

где t – время, dmv  – импульс носителей заряда, а 

m – определяется как среднее время релаксации 

импульса.  
При этом, второе слагаемое уравнения описыва-

ет «трение», испытываемое носителями заряда о кри-
сталлическую решетку при направленном движении 
под действием внешнего поля. Среднее время релак-
сации зависит от частоты колебаний кристалличе-
ской решетки, и, как следствие, определяет зависи-
мость среднего времени релаксации от температуры. 
С точки зрения микроскопической теории данное 
«трение» обусловлено взаимодействием носителей 
заряда с несовершенствами кристаллической решет-
ки – дефектами, примесями и колебаниями решетки.  

Подобный тип взаимодействия носителей заряда 
с решеткой называется рассеянием. Понятие «сече-
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ния рассеяния» используется для описания прохож-
дения частиц большой энергии через вещество.  

Частота соударений с атомами примеси опреде-
ляется через концентрацию рассеивающих центров 
(легирующей примеси) N, их сечением c  и скоро-

стью частицы v . 

1
c

c
N v 


.                           (4.7) 

Сечение рассеяния c  определяется из диффе-

ренциального сечения рассеяния путем интегрирова-
ния по телесному углу 2 sind d     , 

 
0

2 sinc d


       ,                 (4.8) 

где   – угол отклонения направления движения час-
тицы относительно первоначального направления.  

Относительное изменение компоненты скорости 
частицы равно 

cos
1 cos

v v

v

 
   .                    (4.9) 

Эта же величина определяет изменение соответ-
ствующей компоненты импульса (в приближении 
сохранения эффективной массы неизменной при со-
ударении). Отсюда сечение можно посчитать, как 

  
0

2 1 cos sinc d


         .        (4.10) 

Также время релаксации импульса можно пере-
писать следующим образом: 

  
0

1
2 1 cos sinc

c
N v Nv d


         

  .   (4.11) 

Для полученных выше формул в качестве опре-
деления одного из вариантов решения трехмерной 
задачи был выбран потенциал Флеминга [11]. Он 
описывается формулой  
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для центральной отрицательно заряженной части и 
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,         (4.13) 

для области обедненной положительно заряженной 
примеси. Так как в целом дефект является квази-
нейтральным, то заряд внутри дефекта должен быть 
компенсирован зарядом внешней оболочки, то есть 

 3 3 3
1

4 4

3 3deff ar N r r N                 (4.14) 

где aN  – концентрация примеси, а deffN  – концен-

трация дефектов внутри СКРД. 
Размеры обедненной области можно посчитать 

исходя из концентрации примеси и оценки плотно-
сти дефектов, равной 1020 см–3 [12]. 

Результаты расчета для двух концентраций ле-
гирующей примеси приведены в табл. 2. 

Таблица  2  

Размер кластера радиационных дефектов  
при различной концентрации легирующей примеси 

Размер отрицательно заряженного 
ядра кластера, нм 

5 10 15 
Концентрация 
примеси, см–3 

Радиус кластера с учетом обедненной 
области, нм 

1016 107 215 323 

1017 49 100 149 

1018 23 46 69 

1019 10 21 31 
 

Как видно из табл. 2, при низких концентрациях 
легирующей примеси образование кластера приво-
дит к возникновению достаточно большого объема 
с локально нескомпенсированным зарядом, что от-
рицательно влияет на подвижность основных носи-
телей заряда. Только при концентрациях легирую-
щей примеси порядка 1018…1019 см–3 области КРД 
имеют небольшой размер. 

Для потенциала Флеминга был проведены рас-
четы подвижности и времен релаксации импульса 
для кремния с целью сравнения с результатами экс-
периментальных данных. Стоит заметить, что срав-
нение с экспериментом в данном случае не будет 
являться полностью корректным, ввиду отсутствия 
данных о значениях подвижности для горячих но-
сителей заряда. В общем случае не существует пря-
мых методов измерения подвижности, что приводит 
к невозможности разделения на носители, темпера-
тура которых находится в равновесии с температу-
рой кристаллической решетки, и «горячие» носите-
ли заряда. Это приводит к тому, что оцениваются 
именно доминирующие области, а как следствие, 
и СКРД.  

Также представленные в литературе измерения 
для объемного материала проведены для низких 
концентраций легирующих примесей. Это приводит 
к тому, что область обедненной примеси вокруг кла-
стера будет иметь достаточно большой объем и бу-
дет в доминирующем числе случаев определять ко-
нечные значения подвижности всего исследуемого 
образца. Исходя из этого, предлагается считать зна-
чение подвижности, полученной в ходе эксперимен-
тов подвижностью, определяемой доминирующим 
видом СКРД. 
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На рис. 6 представлены результаты расчета вре-
мени релаксации импульса и подвижности, рассчи-
танные для кремния, а также сравнение с экспери-
ментальными данными, полученными для необлу-
ченного образца. Расчеты проводились для размеров 
ядра кластера, равным 5, 10 и 15 нм. 
 

 
а 

 
б 

Рис. 6. Результаты расчета характеристик Si для модели 
СКРД Флеминга для различных размеров СКРД: а – время 
                 релаксации импульса, б – подвижность  
 

Основной проблемой при подобной постановке 
задачи является верификация полученных результа-
тов моделирования, так как данные получаемые при 
анализе опытных образцов не позволяют в полной 
мере выделить подвижность, связанную с «горячи-
ми» носителями. 

Из полученных данных, рис. 6б, видно, что под-
вижность падает с увеличением размера ядра класте-

ра. Также данный расчет встроен в единую систему 
определения исходных данных для проведения трех-
мерного моделирования транспорта носителей при 
радиационном воздействии. 
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